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熱を固体素子で電気に変換する熱電材料は、中高温における廃熱発電による省エネ、低炭素化

だけでなく[1]、室温近傍のエネルギーハーベスティングによる無数の IoT センサーの動作電源と

しても期待される[2]。熱電材料の性能を表す性能指数 ZT = S2（S：ゼーベック係数、：電気

伝導率、：熱伝導率）は高ければ高いほど熱電変換効率は理想的なカルノー効率に近づく。ZT

においては物性パラメータの相反する要請があり、新原理などでその凌駕が進められている[3]。 

熱電材料における、電気（）を良く流すが熱（）を出来るだけブロックするパラドックスに

対しては、種々のナノ構造によるフォノンの選択散乱法が見出されており[4]、単結晶と一見逆行

する。しかし、合成における析出物の制御などは結晶育成に通じる物があり、我々の幾つかの取

り組みを紹介する[5]。 

また、高温熱電材料セラミックスのホウ化物は、がそもそもネックとなっており、しばしば単

結晶試料の方が焼結体などより高性能を示す[6]。これらの化合物には、結晶構造などに由来した

低熱伝導率のための本質的な機構が種々働いており[7]、当日詳細に紹介する。例えば、クラスタ

ー化合物には、crystal complexity や rattling や対称性不一致の効果などが挙げられ、AlB2型結晶構

造に類似の層状ホウ化物において、フラックス結晶育成条件により、面内の結晶構造モチーフの

配列が異なる欠陥の形成が制御され、熱伝導率や磁性などの物性に大きな影響を及ぼす[8]。熱電

層状化合物に関しては、河本らにより TiS2 結晶層内への有機分子挿入によって高性能フレキシブ

ル材料が得られたり、我々も共同研究者と層内への Fe 挿入による熱電的性質への影響を調べた[9]。 

単結晶育成により、異方性が強い熱電材料に関してこれまで顕著な知見が得られてきた。例え

ば、SnSe 系の b 軸方向において、バルク材料での世界記録的な性能 ZT~2.6 が Kanatzidis グループ

により発表され、注目を集めた[10]。上記の研究話題らに関する最新動向を報告する。 
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