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物質の熱伝導率を低減させる新しい機構を発見

－高性能な熱電材料開発の新たな指針に－

　東北大学，大阪大学，京都大学，産業技術
総合研究所の研究グループは，結晶構造内の
トンネル空間に配置した大きな振幅で振動す
る（ラットリング）原子が互いに強く相関す
ることにより，物質の熱伝導率が著しく低減
する現象を実験と理論計算によって明らかに
した．
　熱エネルギーを電気エネルギーに直接変換
できる熱電材料を用いた熱電発電は，未利用
熱の有効活用の観点から強い関心が持たれて
いる．熱電材料は，高いゼーベック係数，大
きな電気伝導率，低い熱伝導率（キャリアと
格子の２つの成分からなる）を有するものほ
ど優れた性能を示すが，格子熱伝導率（物質

の結晶格子が担う熱伝導率）以外の各特性は
トレードオフの関係にある．そのため，高性
能な熱電材料の開発には，格子熱伝導率の低
い物質を開拓し，物質の熱伝導率を低減させ
る機構を理解・解明することが重要である．
　研究グループは，結晶構造内のトンネル空
間にナトリウム（Na）原子鎖が内包された数
種のスズ（Sn）系金属間化合物（Na–X–Sn 系
化合物 , X は Al, Ga, In, Zn）に着目し，それ
らが極めて低い格子熱伝導率と高い熱電特性
を有することを明らかにした．さらに，各化
合物の Na 原子がトンネル伸長方向に沿って
大きな振幅で振動（ラットリング）しており，
Na 原子間の距離が近い化合物ほど格子熱伝導
率が低いことを実験的に見出した．
　これら Na 原子の１次元的な振幅振動状態
や，Na の原子間距離と格子熱伝導率との相
関性は，格子動力学を取り入れた第一原理計
算によっても説明され，ラットリング原子が
近接することで熱伝導を担う骨格構造のフォ
ノンの非調和性が増大し，格子熱伝導率が低

下する機構が明らかにされた．このラットリ
ング原子が互いに強く相関することによって
引き起こされる熱伝導率の低減機構は，今後
の高性能な熱電材料の開発に新たな指針を与
えるものと期待される．本研究成果は，2022
年 12 月 17 日 付 け で Advanced Materials 誌
のオンライン版に掲載された（DOI：10.1002/
adma.202207646）．
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A230401　物質・材料研究機構　定年制職員（正職員）公募

■公募人数
(1) 研究職：物質・材料一般（分野不問、女性枠あり） 数名
　　　　　 分野指定公募 (9 分野 ) 各 1 名
(2) エンジニア職：分野指定公募 (6 分野 ) 各 1 名
■専門分野
(1) 研究職
　①物質・材料一般（材料工学，固体物理，材料化学，材料デー

タ科学，他，物質・材料に関する研究であれば分野を問わない．
特に，以下を専門とする応募者を歓迎；量子マテリアル，水
素関連材料，蓄電池材料，人工知能材料，テラヘルツ材料，デー
タ科学，金属・無機材料，有機材料，バイオ関連材料，高分
子材料，計算材料科学，先端材料解析技術）

　②物質・材料一般　（女性のみ応募可），③エネルギー貯蔵・
変換のマルチスケール現象の計算科学，④化合物半導体エピ
タキシャル素子，⑤磁気ストレージ材料・超高速磁化ダイナ
ミクス，⑥溶接・接合，⑦表界面やナノ構造を基軸とした光
機能材料の開拓，⑧循環型プラスチック材料科学，⑨固体

NMR による先進材料分析，⑩量子ビーム回折・分光，⑪計算科
学データとデータ駆動科学を用いた新材料設計

(2) エンジニア職
①元素定量に関する分析・計測と技術開発，②水素社会を支
える材料信頼性評価と技術開発，③ ICT システム全搬（開発
系），④ HPC 構築・運用技術，⑤研究成果の橋渡し企画，⑥
化学物質管理

■公募締切：　2023 年 5 月中旬
 業務 ( 研究 ) 内容，応募資格，応募方法などの詳細は当機構の

ホームページを参照．
 https://www.nims.go.jp/employment/index.html
■問合せ先

〒 305-0047　茨城県つくば市千現 1-2-1
国立研究開発法人物質・材料研究機構 人材部門 人材開発室
TEL: 029-859-2555  E-mail: nims-recruit@nims.go.jp


