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カーボンナノチューブ(CNT)は高い熱電特性を示し，さらに，軽量かつフレキシブルな機械的

特性を有することから，近年，フレキシブルな熱電材料への応用が期待されている[1]。CNTのみ

を用いた熱電素子の作製では，p型，n型半導体CNTが必要となるが，p型半導体CNTの候補とし

て窒素ドープCNTが挙げられる。直径0.78nmの窒素ドープCNTについては，その熱電特性（パワ

ーファクター）が，室温付近において，窒素ドープ量の減少に伴い増加することが理論的に予測

されている[2]。これは，不純物準位から伝導帯へ熱励起した電子の移動度が，不純物ドープ量の

減少に伴い増加したためである。一方，価電子帯内に熱励起したホールの影響は，室温付近にお

いて十分小さいため無視している。 

そこで本研究では，熱励起したホールの影響がより顕著になる，バンドギャップ Eg が小さい，

すなわち直径が大きい CNT に着目し，価電子帯を考慮した計算を行なった。具体的には，様々な

直径の窒素ドープ CNT（直径 1.6nm〜2.3nm，Eg=0.50eV~0.34eV）に着目し，その熱電特性（電気

伝導率 L11，熱電伝導率 L12，ゼーベック係数 S，パワーファクターPF）を，久保−ラッティンジャ

ーによる熱電線形応答理論と温度グリーン関数法[2-4]を組み合わせることで理論的に調査した[5]。

その結果，それぞれの CNT において，温度（200K,300K,400K）ごとに PFを最大化する最適な窒

素ドープ量 coptが存在することが明らかとなった。これは，ある程度以上に窒素ドープ量を小さく

すると，不純物準位から伝導帯内へ熱励起する電子数が減少し，価電子帯に熱励起したホールの

影響を無視できなくなるためである。よって，最適な不純物ドープ量 coptは CNT の直径（すなわ

ち Eg）や温度に強く依存し，Egが小さくなるほど，もしくは，温度が上昇するほど，熱励起する

ホール数は増加するため coptも増加することを定量的に示した。 
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