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1．概要 

 カルコパイライト構造化合物は、その高い熱

電特性故に近年熱電材料として注目されてい

る[1,2]。この化合物の特徴として、良好な電気

的特性を示す一方、熱伝導率に更なる低減の余

地がある。我々の研究室では、材料内に複数ス

ケールの欠陥を導入可能である室温高圧処理

が、カルコパイライト構造化合物の構造と熱伝

導率に与える影響を解析してきた[3,4]。本研究

では、カルコパイライト構造熱電材料 CuGaTe2

に着目した。処理により得られた構造の安定性

を形成エネルギー計算により議論し、また導入

された欠陥含有構造が電気的特性に与える影

響の解析結果について報告する。 

2．実験 

 溶融と水冷により作製した CuGaTe2 を粉砕

して粉末試料を得た。更に圧力構造相転移前後

の 6, 12GPa で室温高圧処理を施し、得たバル

ク状試料の熱電特性を測定した。結晶構造解析

により、カチオンサイトのアンチサイト欠陥の

導入を明らかにした。その後、欠陥を含有した

結晶構造モデルにて、KKR-CPA 法[5]を用いて

ブロッホスペクトルと状態密度を計算した。 

3．結果と考察 

 室温高圧処理により、熱を加えることなくバ

ルク状 CuGaTe2を得た。結晶構造解析と PAW

法を用いた形成エネルギー計算により、カチオ

ンサイトのアンチサイト欠陥を含有する構造

が準安定相として生成される事が予想された。

Fig.1に形成エネルギー計算結果(カルコパイラ

イト構造の値との差を記述)と結晶構造例を示

した。導入されたアンチサイト欠陥が電気的特

性に与える影響について当日詳細に報告する。 
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Fig. 1 The result of formation energy and examples of disordered structure 
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