
Fe2VAlの熱電特性に及ぼす二元素同時置換の効果
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ゼーベック係数（熱起電力）元素置換によりフェルミ
準位EFの位置を制御

ゼーベック係数Sの増大

p型 Fe2(V1-zTiz)Al

二元素同時置換(Ta+Ti)

p型 Fe2(V1-z-yTizTay) Al

T. Mori et al.(2008)

熱伝導率 24W/mK 11W/mK

ゼーベック係数 82mV/K 90mV/K

目的

Fe V Al

n型 Fe2V(Al1-xSix) Fe2(V1-yTay )(Al1-xSix)

Ta,Si同時置換が
熱電特性に及ぼす効果を明らかにする

p型，n型ともにSが
増大する

擬ギャップの
落ち込みが
深くなる

Fe2(V1-z-yTizTay) Al
Fe2(V1-yTay )(Al1-xSix)

Ti置換

Si置換Ti置換 価電子濃度, VEC
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考察

・原子量が大きい 熱伝導率の低減が可能Ta

H. Kato et al. (2001)

H. Matsuura et al. (2002)

S=-132mV/K

*H. Kato et al. (2001)

*H. Kato et al. (2001)
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EF Fe2V(V0.95Ta0.05 )(Al0.95Si0.05)

EF Fe2V(Al0.95Si0.05)

エネルギー

EF Si置換

Ta置換

Fe2VAl
Fe2A(V1-yTay)Al

性能指数Z (=S2/rk)

EFでの状態密度の傾きが大きくなる

同様の傾向をバンド計算でも確認

300K

二元素同時置換

EFがシフトする

Si,Ti置換

・ゼーベック係数Sの増大

熱電変換材料への応用が可能

価電子帯 伝導帯

・熱伝導率kの低下

Fe2VAlの電子構造
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Ta :擬ギャップの形状を変化させる
Si :フェルミ準位EFをシフトさせる
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