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【緒言】エネルギーを大量に消費する現代社会

では、あらゆる場所で廃熱が発生している。熱

電発電は、これを再利用して発電する技術とし

て研究されている。熱電材料の性能は無次元性

能指数 ZT= S2σT/κによって評価され、この値が

大きいほど変換効率が向上する。ここで、Sは

ゼーベック係数、σ は電気伝導率、T は絶対温

度、κは熱伝導率を表す。また κは電子熱伝導

率 κelと格子熱伝導率 κphの和で表される。した

がって、熱電材料開発では材料固有の値である

S, σが大きく、κが小さい材料を探索する。こ

れらの物性値は相互に影響し複雑に変化する

ため、熱電材料探索は第一原理計算だけでは難

しく、勘と経験による実験が主体となっている。 

我々は大規模実験値データベースが材料の

実験・計算研究者の勘や経験を補うのに有効で

あると考え、独自の実験値データベースを構築

してきた[1]。 

【方法】Pb-(Te,Se,S)系, SnTe 系熱電材料を対象

として論文から各試料の組成情報を読み取り、

グラフからその S, σ, κ, キャリア濃度 nの温度

依存性をトレースすることで 453 試料につい

ての実験データを収集した。このデータベース

を分析することで研究報告の少ない材料組成

を探索後、第一原理計算によってその有望性を

評価し、試料合成と熱電特性評価を行った。 

【結果と考察】実験値データベースの σと S, κ

の相関を分析したところ、SnTe 系では S が負

になる n型試料や、Teサイトを Iなどのハロゲ

ンで部分置換した試料が報告されていないこ

とがわかった。 

続いて、WIEN2k [2]と BoltzTraP[3]によって

SnTe と類縁物質の S, σ/τel, κel/τelの温度･キャリ

ア濃度依存性を計算したところ、n 型 SnTe は

Pb-(Te,Se,S)系より高い ZTを示す可能性がある

と示唆された。 

そこで、IドープSnTeの合成を試みた。Sn, Te, 

SnI2の粉末を SnTe1-xIx（x=0, 0.01, 0.026）のモ

ル比で混合して石英管に封入し、973 K で 10

時間加熱後粉砕し、700 K, 30分の放電プラズ

マ焼結を行って焼結体を作製した。κをレーザ

ーフラッシュ法、Sと σを定常法と四端子法に

よって測定した。 

得られた Iドープ SnTe試料の Sは正であり、

n 型化には至らなかったものの、電子ドープに

よるホールキャリアの減少が示唆された。Iド

ープ量の増加に伴い Sと ρが増加し、κが低下

する傾向がみられ、SnTe0.96I0.026において SnTe

系最高レベルの ZT~1.19 (823 K)を達成した。 

【結論】独自の実験値データベースによる未開

拓組成の探索と第一原理計算による特性予測

により、高性能熱電材料の探索を効率化するこ

とに成功し、Iドープ SnTeが ZT~1.19 を示す有

望な熱電材料であることを発見した。今後は機

械学習の導入により、さらに多角的な候補材料

の探索と実験による検証を目指す。 
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