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研究成果の概要（和文）：本研究では、物性物理学と計算物質科学の手法を駆使して、発熱と放熱をナノ構造レ
ベルで制御した超低消費電力デバイスを提案し、そのモデリングと最適化を行った。また、近年更なる挑戦が求
められている低温排熱有効利用をターゲットに、新奇な熱電変換機構の創出とハイパフォーマンスな熱電材料の
設計を行った。また、熱電効果に対する線形応答理論を構築し、熱電物性分野の学理を深化させた。

研究成果の概要（英文）：In this project, we have theoretically designed several ultra-low power 
consumption devices in which the heating and heat dissipation are controlled in nanoscale. In 
addition, we have theoretically developed new materials with high thermoelectric performance at room
 temperature. In particular, we succeeded to develop a new theoretical scheme of thermoelectric 
effects based on Kubo linear response theory combined with thermal Green function technique.

研究分野： 物性理論、計算物質科学

キーワード： ナノスケール熱制御　ナノ材料　物性理論　計算物質科学

  ２版



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
(1) デバイスの発熱問題 
 今日の高度情報化社会を支えるシリコン
デバイスの研究開発は今なお目覚ましい発
展を続けており、国際半導体技術ロードマ
ップでの電界効果トランジスタ（FET）の
研究実績は、版を重ねるたびに前倒しされ
続けている。今後においては、微細化・高
集積化（More Moore）の道に進むにせよ、
多機能化 (More than Moore)の道に進むに
せよ、新規ナノデバイスの開発に“発熱”
が“魔の川”として立ちふさがることは必
至である。すなわち、次世代のナノデバイ
スでは、欠陥などのわずかな構造乱れが発
熱を引き起こし、せっかくの新物性も熱に
よって消失しかねない。この問題を克服す
るためには『原理的に発熱を抑えたデバイ
ス』，『耐熱性に優れた物性機構，素子制
御機構』，『放熱性の高いデバイス』など
をナノ構造レベルでデザインすることが不
可欠であり、これらの課題に理論やシミュ
レーションによって取り組むことの重要性
が 10 年ほど前から強く認識されるように
なった。しかしながらこれまで、ナノ構造
レベルで発熱効果を取り入れた量子輸送計
算手法の開発が遅れていたために、上記課
題への取り組みは世界的に停滞していた。 
 
(2) 排熱有効利用 
 環境発電の一環として、周辺環境から未
利用の熱エネルギーを回収・再利用する排
熱有効利用の研究開発が国内外で進行して
いる。高温（500℃以上）での排熱回収は既
に市場にあり、中温（150〜500℃）は実用
化フェーズにある。しかし、低温（150℃以
下）の排熱回収は進んでおらず基礎科学的
研究が求められている。低温の排熱回収に
はタービンなどの熱機関が使用できないな
どの理由から、電池交換や駆動部のない熱
電材料に大きな期待が寄せられている。最
近では、熱電変換による自立発電とセンサ
ーネットワークを結びつけたスマートグリ
ッドが検討されるなど、熱電材料への新た
なニーズが生まれ、その重要性がリバイバ
ルし始めたところである。 
 150℃以下の低温で熱電変換効率が高い
既存材料としては Be-Te 系材料があるが、
毒性がある上に衝撃に弱く壊れやすいため、
身近な用途には使えない。これらの問題を
克服し、低温排熱有効利用を実現するユビ
キタス熱電材料を創成することが熱電材料
開発の命題であるが，それは言うほど容易
なことではない。熱電アカデミックロード
マップによると、その実現に向けて 2020 年
代前半までを目処に『計算科学材料設計』
や『ナノ構造の役割の解明』が掲げられて

いる。このことからも分かるように，低温
熱電変換材料の創成は材料工学のみならず
物性物理学と計算物質科学に課せられた急
務の課題である。 
 
２．研究の目的 
 次世代デバイス開発においては、微細
化・高集積化（More Moore）においても、
多機能化 (More than Moore)においても発
熱問題は克服すべき重要課題である。本研
究では、物性物理学と計算物質科学の手法
を駆使して、発熱・放熱をナノ構造レベル
で制御した超低消費電力デバイスを提案し、
そのモデリングと最適化を行う。また、近
年更なる挑戦が求められている低温排熱有
効利用をターゲットに、新奇な熱電変換機
構の創出とハイパフォーマンスな熱電材料
の設計を行う。 
 
３．研究の方法 
 本研究は期間内（3年）に、『ナノ構造
レベルで発熱・放熱制御されたナノデバイ
スの創成』と『新奇な熱電変換機構の探索
と低温熱電発電を実現するナノ材料の創
成』の２つの項目を実施する。初年度はい
ずれの項目ともに基礎物性データを整備し、
ナノ材料に固有の新物性機構を探索する。2
年目以降は、新物性機構の探索を継続する
と共に、発熱・放熱を制御したナノデバイ
スと低温熱電発電を実現する熱電材料をデ
ザインする。山本と分担者（1名）と連携
研究者（2名）は、月に 1度のペースで
face-to-faceな議論を行うことを計画して
いる。本研究は理論研究であるが、得られ
た成果は速やかに関連実験グループに情報
提供・還元する。 
 
４．研究成果 
(項目 1) ナノ構造レベルで発熱・放熱制御
されたナノデバイスの創成 
 平成 27 年度には、有限温度での原子振動
（フォノン）の影響を考慮に入れた電子輸
送シミュレータを世界に先駆けて開発し、
次世代 LSI の配線材料として注目されてい
る金属カーボンナノチューブに応用した。
金属カーボンナノチューブに対して、量子
バリスティック伝導から古典オーミック伝
導までの電子輸送特性を系統的に調査した。
また、グラフェンの歪誘起擬似磁場効果を
利用した電流スイッチング素子表記の素子
において、電子－フォノン散乱の影響を考
慮に入れるためのシミュレーションプログ
ラムの拡張を行った。それを用いて、グラ
フェン自身のフォノンが素子性能に与える
影響を解析した。また、これまではアーム
チェア軸方向の歪みのみに焦点を当ててき
たが、より一般の方向の歪みの影響を解析
するための理論構築を行った。さらに、グ
ラフェンのエッジ効果と量子ポンプ効果を
活用したスピン流素子を純粋スピン流生成



モジュールとして用いるため、モジュール
であるスピン偏極したジグザグ端グラフェ
ンナノリボン（ZGNR）がスピン偏極して
いない ZGNRリードにつながっている場合
でもスピン流の生成が可能である事を確認
した。 
 平成 28 年度には、グラフェンの引張に対
する熱物性の変調について、第一原理計算
により調べた。グラフェンを引張ることに
より、フォノン分散関係が大きく変化する
ことを見出し、その結果、比熱の低温での
温度依存性が線形から放物型に変化するこ
とがわかった。また、グラフェンの歪み誘
起擬似磁場効果を利用した電界効果型トラ
ンジスタの特性をより詳細に明らかにする
ため、非平衡グリーン関数法に加え、時間
依存波束伝播法を用いたシミュレーション
をも用いる事により、歪みグラフェンにお
ける電子伝播の視覚的理解を推し進めた。
歪みの不均一性が電子伝播に与える影響に
ついても系統的に明らかにした。 
 平成 29 年度には、カーボンナノチューブ
の平均自由行程と位相緩和長の温度依存性
を独自の計算機シミュレーション手法を駆
使して明らかにした。特に、欠陥による散
乱効果とフォノンの両方が平均自由行程と
位相緩和長に及ぼす影響を調査し、カーボ
ンナノチューブの長さに応じてバリスティ
ック伝導領域、弱局在領域、拡散的オーミ
ック伝導領域のクロスオーバー現象を見出
すことに成功した。さらに、グラフェンへ
の歪み印加が電子移動度に与える影響につ
いて、電子フォノン相互作用を考慮する事
により調査した。その結果、引っ張り歪み
の増加に従い移動度が非線形に低下し、
10％程度の引っ張り歪みで移動度が無歪み
時の 1/6 程度に低下するが、中刷りグラフ
ェンの場合それでも尚 10,000cm2/Vs 程度の
高移動度が期待できる事が明らかとなった。
また、グラフェンと六方晶窒化ホウ素 h-BN
との複合材料h-BCNをチャネル材料とした
FET の特性について理論解析を行った。そ
の結果、B:N:C の比率を 1:1:6 とした場合に
シリコンと同程度のバンドギャップが得ら
れ、電流の十分なオンオフ比が期待できる
事を示した。 
 
(項目2) 新奇な熱電変換機構の探索と低温
熱電発電を実現するナノ材料の創成 
 平成 27 年度には、ナノカーボン材料、有
機材料、シリサイド材料の熱電物性を調査
し、それらの基礎物性データベースを構築
した。特に、グラフェンナノリボンの熱電
物性に及ぼすエッジラフネスの影響を詳細
かつ系統的に調べ、エッジ構造とリボン長
を制御することで熱電パフォーマンスを最
適化し得ることを発見し、様々なエッジラ
フネス濃度に対して熱電パフォーマンスを
最適化するリボン長を明らかにした。 

 平成 28 年度には、多層黒リンの機械的な
引張変形に対する熱電特性の変化について、
第一原理計算により調べた。その結果，引
張に応じて熱電パワーファクターが増大す
ることがわかった。また、久保理論に基づ
く線形応答理論を用いて、不純物ドープさ
れたカーボンナノチューブの熱電物性を評
価し、最適なキャリアドープ量を見積もる
ことに成功した。熱電特性の最適化には、
適切な量のキャリアドープが必要である。
本研究では、フレキシブル熱電材料と有機
強誘電材料のハイブリッド構造を創ること
で、分極効果により熱電材料へキャリアを
注入できることを計算機シミュレーション
により定量評価し、実験グループと連携す
ることで、実験的に検証も行った。 
 平成 29 年度には、カーボンナノチューブ
薄膜の両極性熱電効果を、線形応答理論と
温度グリーン関数法に基づく熱電理論によ
って明らかにした。また本項目では、グラ
フェンと強誘電材料のハイブリッド構造を
創ることで、分極効果によりグラフェンへ
キャリアを注入できることを計算機シミュ
レーションにより定量評価し、その熱電効
果について実験グループと連携して実験的
検証も行った。そこでは、グラフェンの層
数に依存して本質的に熱電物性が変調され
ることを見出した。 
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