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はじめに
SrTiO3 は巨大なゼーベック係数を有してお

り、熱電変換材料の潜在的な候補として知られ
ている。しかし高温領域でその物性が劣化する
問題点を内包している。これを解決するために
Ln(=Ce,Sm,Eu,Gd)添加 SrTiO3に対する熱電物
性をDFT+U計算に基づき調査した。これより、
Srサイトを 12.5 %占有した Ln添加 SrTiO3は
高温領域で SrTiO3よりも優れた熱電物性を有
する結果が得られた。

計算方法
2x2x2 サイズの SrTiO3 原子クラスターに

は、ペロブスカイト立方構造 (Pm3m 空間群、
a=c=3.905 Å)[1]を採用した。このモデルと Sr

サイトを Lnで 12.5 % 占有させたモデルを作
成した。これらの電子状態の計算にはQuantum

ESPRESSOパッケージを用いてGGA-PBE法を
採用し、平面波基底で表された波動関数のカッ
トオフエネルギーを 83.2 Ry以上、原子座標の
緩和とSCF計算に4x4x4のk点メッシュ、NSCF

計算に 9x9x9の k点メッシュを設定した。そし
て SrTiO3 の間接エネルギーギャップが実験値
[2]と一致する 3.25 eV になるよう Hubbard項
を TiとO共通で 5.66に設定した。熱電物性の
解析には半古典的な輸送係数を計算するBoltz-

TraPプログラム [3]を用いて緩和時間近似を採
用し、フェルミ準位を伝導帯のバンド端に設定
した。
結果・議論

Fig. 1に示している T-ZT曲線より、高温領域
で Ln添加 SrTiO3は SrTiO3よりも無次元性能
指数の向上を示した。これは当日報告する電気
伝導率と熱伝導率の議論により、Ln添加SrTiO3

は SrTiO3よりも電気伝導率が全温度領域で低
くなるが、ゼーベック係数の向上と熱伝導率の
低下が寄与するものである。これより、ウムク
ラップ散乱とフォノン-電子散乱が無次元性能
指数の向上に重大な役割を果たしていると考え
られる。

Fig. 1: T-ZT Curve for Sr0.875Ln0.125TiO3

(Ln=Ce,Sm,Eu,Gd).
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