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【背景】IoT センサ用の自立型電源として薄膜熱電電源が注目を浴びている。熱電変換の性能は

無次元性能指数 ZT = S2σT / κ（S：ゼーベック係数、σ：電気伝導率、T：絶対温度、κ：熱伝導率）

で評価され、高い S2σ と低いκ が要求される。二次元 Si 原子層であるシリセンは、そのバックリ

ング構造を変形することで、熱電性能を大幅に向上可能であることが理論計算により予測されて

いる[1, 2]。しかしながら、シリセンは大気中で不安定であるため[3]、構造変調による熱電性能向

上は実験的に実現できていない。そこで、大気中で安定かつシリセンを内包する CaSi2に着目し、

内包されたシリセン構造の変形による熱電性能向上を提案する。本研究では、薄膜形成プロセス

を用いて CaSi2薄膜中のシリセン構造を変調し、熱電性能を向上させることを目的とした。 

【方法】Si(111)基板を超高真空中（~2×10-8 Pa）に導入し、分子線エピタキシー法を用いて Ca を

室温で蒸着した。その後、基板温度 550ºC で一時間加熱処理を行うことで、Ca と Si 基板を反応さ

せ、CaSi2 薄膜を形成した。この時、超高真空中で十分加熱することで、CaSi2 中の Ca 原子が脱離

し、シリセン構造が変形すると考えた。薄膜の構造観察には、反射高速電子回折法（RHEED）、X

線回折法（XRD）、走査型透過電子顕微鏡法（STEM）を用いた。熱電特性評価には、自作電気特

性評価装置、ZEM-3（アドバンス理工）を用いた。 

【結果】RHEED 観察および XRD 測定の結果から、Si 基板上の CaSi2薄膜がエピタキシャル成長

していることが分かった。また、STEM 観察の結果、CaSi2薄膜中のシリセンのバックリング高さ

が理想的な結晶と比較して増大していることが分かった。この CaSi2 薄膜の熱電特性を評価した

ところ、先行研究の多結晶薄膜に比べてゼーベック係数が大幅に増大し、室温の出力因子（S2σ）

を 3000 倍に増大することに成功した。本講演では、CaSi2 薄膜中のシリセン構造変形が熱電特性

に与える影響について実験・理論両面から詳述する。 
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