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擬擬擬擬ギャップギャップギャップギャップ系系系系 EFのののの最適化最適化最適化最適化
電気抵抗率電気抵抗率電気抵抗率電気抵抗率のののの減少減少減少減少

ゼーベックゼーベックゼーベックゼーベック係数係数係数係数のののの増大増大増大増大

・・・・X2YZのののの化学組成化学組成化学組成化学組成

・・・・L21構造構造構造構造

ホイスラーホイスラーホイスラーホイスラー化合物化合物化合物化合物

・・・・強磁性強磁性強磁性強磁性のののの消失消失消失消失

・・・・擬擬擬擬ギャップギャップギャップギャップのののの形成形成形成形成

（（（（例例例例）））） Fe2VAl , Fe2VGa , Fe2TiSn

価電子濃度価電子濃度価電子濃度価電子濃度(e/a)=6

新新新新しいしいしいしい擬擬擬擬ギャップギャップギャップギャップ系系系系ホイスラーホイスラーホイスラーホイスラー化合物化合物化合物化合物のののの探索探索探索探索

Fe : (3d)6(4s)2=8

Co : (3d)7(4s)2=9

Ti : (3d)2(4s)2=4

Al : (3s)2(3p)1=3

(Fe1-xCox)2TiAl (x=0.5)

Mn : (3d)5(4s)2=7

Co : (3d)7(4s)2=9

V : (3d)3(4s)2=5

Al : (3s)2(3p)1=3

(Mn1-xCox)2VAl (x=0.5)e/a=6
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価電子濃度価電子濃度価電子濃度価電子濃度, e/a
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ゼーベックゼーベックゼーベックゼーベック係数係数係数係数（（（（熱起電力熱起電力熱起電力熱起電力））））

Fe2VAl

不一致不一致不一致不一致のののの原因原因原因原因

規則度規則度規則度規則度のののの低下低下低下低下

1. 背景背景背景背景 2. 目的目的目的目的

3. 状態密度状態密度状態密度状態密度(FLAPW法法法法)

4. (Fe1-xCox)2TiAlのののの熱電特性熱電特性熱電特性熱電特性

6.計算計算計算計算とととと実験実験実験実験のののの比較比較比較比較 7. ゼーベックゼーベックゼーベックゼーベック係数係数係数係数とととと規則度規則度規則度規則度のののの関係関係関係関係 8. 結言結言結言結言

熱処理条件熱処理条件熱処理条件熱処理条件のののの改善改善改善改善

構成元素構成元素構成元素構成元素のののの選定選定選定選定

ゼーベックゼーベックゼーベックゼーベック係数係数係数係数のののの不一致不一致不一致不一致

EF規則度規則度規則度規則度のののの低下低下低下低下

状態密度状態密度状態密度状態密度のののの落落落落ちちちち込込込込みがみがみがみが
緩慢緩慢緩慢緩慢になるになるになるになる

※※※※Fe2VAl系系系系(規則度規則度規則度規則度≒≒≒≒1)

ではほぼではほぼではほぼではほぼ一致一致一致一致するするするする
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e/a>6e/a<6

伝導帯伝導帯伝導帯伝導帯価電子帯価電子帯価電子帯価電子帯

e/a=6となるとなるとなるとなるホイスラーホイスラーホイスラーホイスラー化合物化合物化合物化合物にににに着目着目着目着目

擬擬擬擬ギャップギャップギャップギャップ系系系系ホイスラーホイスラーホイスラーホイスラー化合物化合物化合物化合物

のののの単相合金単相合金単相合金単相合金のののの作製作製作製作製にににに成功成功成功成功

バンドバンドバンドバンド計算計算計算計算 実験結果実験結果実験結果実験結果不一致不一致不一致不一致

原因原因原因原因・・・・・・・・・・・・規則度規則度規則度規則度のののの低下低下低下低下

熱電特性熱電特性熱電特性熱電特性のののの向上向上向上向上・・・・・・・・・・・・L21構造構造構造構造のののの規則化規則化規則化規則化

5. 光電子分光測定光電子分光測定光電子分光測定光電子分光測定

擬擬擬擬ギャップギャップギャップギャップのののの効果効果効果効果

エネルギーエネルギーエネルギーエネルギー, E (eV)
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擬擬擬擬ギャップギャップギャップギャップのののの直接観測直接観測直接観測直接観測

(Fe0.5Co0.5)2TiAl,(Mn0.5Co0.5)2VAl

状態密度状態密度状態密度状態密度からからからからゼーベックゼーベックゼーベックゼーベック係数係数係数係数をををを評価評価評価評価
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電子構造電子構造電子構造電子構造のののの変化変化変化変化

(Fe1-xCox)2TiAl
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規則度規則度規則度規則度≒≒≒≒1.00

Y.Nishino et al. (2001)
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