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諸言 

熱電材料の性能を物質固有の微視的パラメ

ータで議論する物理量として B 因子がある 1。

音響フォノン散乱（μ ∝ 1/mb
*5/2）が支配的な

多くの熱電材料に於いては B ∝ Nv/mb
*κph で

ある 2。ここでキャリア易動度 μ、谷間縮重度

Nv、バンド有効質量 mb
*、格子熱伝導率 κph を

用いた。バンド構造が異方的な物質においては

さらに mb
*の異方性を考慮する必要がある 3。

我々の研究室では GeTe-rich GeTe-Sb2Te3 系熱

電材料に於いて GeTe濃度を制御し、谷間縮重

度に由来する出力因子PFの向上を達成した 4。

先行研究では系のバンド有効質量に関する議

論は行わなかった。そこで本研究では

(GeTe)10Sb2Te3 のバンド有効質量を求め、その

異方性が熱電特性に与える影響を議論する。 

方法 

fcc (GeTe)10Sb2Te3
4 のバンド構造（ブロッホ

スペクトル）を AkaiKKR5を用いた第一原理計

算で求めた。また、バンド構造から各価電子帯

の有効質量を放物線近似によって求めた。 

結果と考察 

(GeTe)10Sb2Te3のバンド構造を Fig. 1aに示す。

(GeTe)10Sb2Te3は fcc GeTeと類似のバンド構造

を示したが、価電子帯について Σ バンドと L

バンドのエネルギー差が非常に小さく縮重し

ていた。次に Σバンドの横有効質量 m⊥を Fig. 

1bに示す。Fig. 1bより Σバンドの有効質量は

異方性が高いとわかる。その他の結果および詳

細な議論は当日の発表で行う。 
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Fig. 1 a) Bloch spectral function of (GeTe)10Sb2Te3 

and b) transverse effective mass m⊥ for Σ axis. 
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