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研究成果の概要（和文）：本研究では，熱電素子のナノ構造に着目し，抜本的に高性能な素子材料を設計するた
めの，構造最適化法の開発を行った．熱電素子のナノ複合構造の特性は格子振動（フォノン）と電子の挙動の両
者に依存するため，その複雑な挙動を解明するための，ボルツマン輸送方程式に基づいた数値解析法の開発と，
その数値解析法を利用した形状最適化法の開発を行った．これらの方法を用いることで，物理的，及び，数学的
な根拠に基づいて最適なナノ複合構造の設計を行う可能性を示した．

研究成果の概要（英文）：In this research, structural optimization methods for nano-structure of 
thermoelectric material were developed in order to generate high-performance devices. Since the 
characteristics of thermoelectric material are determined by  behavior of phonon and electron, we, 
first, developed numerical analysis methods based on Boltzman transportation equation. Next, we 
investigate the methodology to calculate the shape derivatives based on the adjoint method. Finally,
 we developed structural optimization method for the nano-structure of the themoelectric materials.

研究分野： 最適設計
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１．研究開始当初の背景 
 
熱電素子は熱エネルギーと電気エネルギ

ーを相互に変換することのできる素子であ
り，素子内に電流を流すと熱の移動が発生し，
逆に，図 1 のように熱電素子の異なる部分に
温度差を与えると電流を得ることができる．
前者の効果はペルチェ効果といい，高機能な
冷蔵庫や精密機器の温度制御機構として広
く利用されている．後者の効果はゼーベック
効果と呼ばれ，排熱エネルギー等を利用した
発電など，熱機関全体のエネルギー効率を向
上させることができる素子として期待され
ている．このような特性を持つ熱電素子は，
エネルギー変換技術の一つとして大いに注
目を浴びており，よりエネルギー変換効率の
高い熱電素子の開発を目指した研究が活発
に行われている．特に，近年では，製造技術
の進展により，ナノ構造レベルでの材料設計
を行うことで，素子の効率を大幅に向上させ
る方法が注目を集めている． 
熱電素子材料のエネルギー変換効率を向

上させるためには，ゼーベック係数と導電率
が大きく，かつ，熱伝導率が小さくすること
が理想である．しかし，このうち導電率と熱
伝導率は両者とも材料内の自由電子の移動
の振る舞い大きく依存する値であり，通常の
金属では相互依存的特性を有しているため，
導電率が高く，かつ，熱伝導率が小さい材料
を開発することは非常に困難であると言わ
れてきた．これに対して，熱電材料のナノ構
造に着目し，半導体の異種の材料を効果的に
並べ超格子構造を持たせることで，フォノン
の散乱を誘起し，熱伝導率のみを低下させる
ことが可能であることが近年わかってきて
おり，今後さらに適切なナノ構造を持った高
効率な熱電材料の開発が期待されている．し
かし，現状ではこのような新しい熱電素子の
開発は試行錯誤のプロセスにより行われ，多
大なコストがかかる状況であり，最適な材料
の配置方法は未だに明らかにされていない
状況である． 

 
 

２．研究の目的 
 
物理的な根拠と数理的な手続きに基づい

て最適な物体構造を導きだす方法として，構
造最適化法がある．この方法は自動車産業な

どの構造力学の分野で広く利用されるよう
になってきているが，この方法を構造力学の
分野だけに留まらず新しい物理領域の問題
に対して応用することで，高い性能を持った
新しいデバイスの設計が可能となりつつあ
る．研究代表者のグループではこれまで，構
造最適化の方法論をコンプライアントメカ
ニズムやセンサーなどの機能構造の創成設
計や，流体や熱，電磁波等多くの設計領域に
対して展開してきた．特に，熱電素子を用い
た例としては，熱電素子の発熱と冷却機能に
よる材料の膨張・収縮を利用した熱アクチュ
エータの設計法を構築している．構造最適化
は，物理的な根拠に基づく数値的な反復計算
により形状を決定していくため，設計者の経
験と勘に基づく設計プロセスでは得ること
が難しい複雑な形状をも導出することがで
き，極めて高い性能をもったデバイスを設計
することが実現可能となっている．このよう
な構造最適化の方法を，熱電素子材料のナノ
複合構造の設計に展開し，異種材料の最適な
配置を導出することにより，高いエネルギー
変換効率をもった熱電材料を創り出すこと
が本研究の目的である． 
 
３．研究の方法 
 
前述の通り，熱電素子のエネルギー変換効

率特性は，導電率と熱伝導率におおきく依存
するが，その特徴を決定づけるのは，格子振
動（フォノン）と電子の挙動であるため，こ
れらフォノンと電子の挙動の数値解析法を
構築する必要がある．特にナノ複合構造の解
析では，フォノンと電子は弾道的な挙動を示
すため，マクロ的な数値解析法を用いること
ができない．本研究では，まず，熱電素子の
熱伝導率に大きく影響を与えるフォノンの
弾道的な挙動を解析するため，ボルツマン輸
送方程式に基づいた数値解析法を構築した．
ここではフォノンの存在確率を表した分布
関数 f は以下の時間発展方程式により表現
される． 

 

ここで，t は時刻，x は座標，ξは速度， は
緩和時間，は分散関係，T は温度を示して
いる． 
 熱電素子のナノ複合構造の設計において，
熱伝導率を最小化するためには，材料界面に
おけるフォノンの反射を利用することが効
果的である．この材料界面におけるフォノン
の反射を導入することが効果的である．ここ
では，ボルツマン輸送方程式のモデルで，こ
のような材料界面におけるフォノンの反射
を表現するために，以下のような鏡面反射条
件を設ける． 

 
ここで， は，反射率を表す係数である．こ
の鏡面反射条件を用いることで，図２のよう
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図 1 熱電発電システムの模式図 



に，異なる熱電材料の２相関の温度の不連続
性を数値解析モデルで表現できることを確
認した． 

 
熱電素子のナノ複合構造の設計において，

熱伝導率を最小化が望ましいが，より体系的
な手法の構築のため，図３に示すような二相
の熱電素子の一般的な協会条件のもとで，以
下のような目的汎関数を考える． 

 

ここで ij は，各相の温度およびフォノンの分
布関数の任意の関数である．なお，初期条件，
境界条件は以下の通りである． 

 

 

 

上式のように定義された目的汎関数に対し

て，構造最適化を行い，望ましい材料分布の
最適解を得るためには，設計感度を求めるこ
とが最も重要な課題である．そこで，随伴変
数法に基づく感度解析を実施した結果を以
下で示す． 
局所エネルギー保存則，上述の鏡面反射条

件，熱浴の境界条件，フォノンの分布関数に
関する初期条件のもとで，随伴場は以下の通
り求めることがとなった． 

 

 

 

この随伴場に基づけば，２相の境界の変動に
関する感度は以下の式により求めることが
できる． 

 
 
４．研究成果 
 
以上により導出した設計感度の妥当性の

確認を行った． 
まず，簡単な例として，領域全体の温度を

最小化する目的汎関数を以下のように設定
した． 

 

 

このとき，図４のように温度分布を設定し，
このように設定された目的汎関数に基づい
て，設計感度を上述の式に基づいて数値計算

図４ 温度最小化問題における
温度分布設定 

図２ ２相の温度の不連続性 

図３ ２相熱電素子の境界条件 



により求めた． 
 

 

求められた設計感度を差分法による感度
と比較すると，図５のとおりとなった．随伴
場に基づく準解析的な設計感動の導出法の
精度が極めて高いことが示された．設計感度
の数値をみても，境界が高温側に移動するほ
うが，領域全体の温度が減じるという結果を
示しており，物理的にも妥当な結果であると
いうことができる． 
次に，領域の熱伝導率を以下のように定義

して，左右両端の境界における温度差を目的
関数として最大化することで，熱伝導率を最
小化するとした定式化した場合について感
度の検討を行った．このとき温度分布は図６
の通り設定した． 

 

 
 
図７に随伴場解析を用いて計算した感度と，
差分法により求めた感度との比較を示して
いる．この問題においても感度はほぼ一致し，
構築した方法により，高い精度で感度の計算
が実施できることを示している．なお，右側
の出口協会における熱流束の最小化として
も熱伝導率最小化問題を定式化した場合に
ついても，同様に精度の高い計算結果が得ら
れた． 
 さらに，以上で述べた感度解析の方法を構
造最適化に利用し，レベルセット法に基づい
た形状最適化法として実装し，望ましい材料

配置が得られることを確認した． 
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