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研究成果の概要（和文）：本研究では、低次元ナノ物質で顕在化する量子効果を利用し、新奇なエネルギー変換
プロセスの物理機構の解明とそれを用いた高効率・高機能エネルギー変換材料の提案を目的とする。研究期間を
通じて、当初の目的である低次元ナノ物質における新奇エネルギー変換(光電変換・熱電変換・圧電変換)につい
て、多くの知見が得られた。基礎物性の解明により、数多くの論文発表や講演を行っただけでなく、実用化を見
据え特許出願を行ったことは、ナノ物質を利用した新奇エネルギー変換技術の基盤構築に資する成果だと考えて
いる。

研究成果の概要（英文）：The purpose of this project is to study novel energy conversion processes 
with the use of quantum effects in low-dimensional nano materials and propose new materials with 
high-efficient and high-performance energy conversion.We clarified several new photoelectric, 
thermoelectric, and piezoelectric conversion processes. For these results, we published papers and 
provided invited talks. In addition, we applied for patents. These are important achievements for 
future energy-conversion technologies using nano-materials.

研究分野： 物性理論

キーワード： 光電変換　熱電変換　原子層材料
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
 エネルギー枯渇や地球温暖化などの環境
問題を克服し、持続可能かつクリーンな社会
の実現のためには、自然エネルギーや再生可
能エネルギーの自給率向上が必要不可欠で
ある。具体的な手段として、枯渇燃料の代替
エネルギー源開拓やスマートテクノロジー
としてのエネルギーハーベスト技術の開発
などがあるが、そのためには熱や光などの異
なる形態の様々なエネルギー源を利用する
こととその高効率化が重要になる。しかし、
代替エネルギーとして期待されている太陽
光発電においては、既存の光電変換プロセス
に基づく限り発電効率に理論的上限値(ショ
ックレー・クワイサー限界)が存在することが
知られている。一方、エネルギーハーベスト
技術として代表的なものに熱電変換による
発電があるが、重元素を用いていることやそ
の発電変換効率が非常に小さいことから、極
めて限られた状況を除いて実用化には至っ
ていない。このようなエネルギー生成手段の
原理的な困難を乗り越えるためには、基礎科
学を規範として、これまでにない全く新しい
エネルギー生成機構とそれらを実現する新
奇材料を見出すことが強く望まれる。 
 
２．研究の目的 
 本研究では、低次元ナノ物質で顕在化する
量子効果を積極的に活用した新奇なエネル
ギー変換プロセスの物理機構の解明とそれ
を実現する機能性ナノ材料の提案を目的と
した。 
 特に、期間中(平成２６年度〜平成２８年度
の３年間)に次の３つの課題の遂行を計画し
た： 
 課題１：トポロジカル効果による新奇光
電・熱電効果の理論構築 
 課題２：トポロジカル光電・熱電変換プロ
セスの開拓と応用に向けた特性評価 
 課題３：トポロジカル効果と多体効果を融
合した新規エネルギー生成機構の解明 
 
課題１、課題２，課題３の具体的内容とどこ
まで明らかにするかを以下に記す。 
 
課題１：トポロジカル効果による新奇光電・
熱電効果の理論構築 
 量子力学的トポロジーを利用した光電効
果・熱電効果の一般論を展開し、これに基づ
くトポロジカル光熱電変換の基礎理論を構
築する。量子力学的トポロジーとして、具体
的にはベリー曲率を考え、それを運動量空間
における有効磁場と捉えることで光電変換
と熱電変換を理論的に記述する。 
 
課題２：トポロジカル光電・熱電変換プロセ
スの開拓と応用に向けた特性評価 
 課題１で得られた、トポロジカル光熱電効
果の基礎理論を用いて、様々な該当物質(グラ
フェン、シリセン、トポロジカル絶縁体)にお

いて具体的に光電変換・熱電変換プロセスを
調べ、物質固有の特性とともに、トポロジカ
ル効果に基づくエネルギー変換の普遍的な
特性を解明する。さらに、ここで得られた知
見をもとに、高効率に光電変換・熱電変換が
発現する材料を密度汎関数法に基づく非経
験的第一原理計算や分子動力学法を用いて
探索・デザインする。これにより、新たな物
理原理に基づく光電・熱電変換プロセスの可
能性を提示する。 
 
課題３：トポロジカル効果と多体効果を融合
した新規エネルギー生成機構の解明 
 低次元物質においては電子間相互作用に
起因した多体効果が重要である。そこで、課
題１，課題２により明らかになった量子力学
的トポロジー(ベリー曲率)に基づく光電・熱
電効果に、電子間クーロン相互作用の効果を
融合する。これにより、低次元ナノ物質に特
有の量子効果を利用した光電・熱電変換プロ
セスを明らかにし、新規エネルギー生成の学
理創出を目指す。 
 
３．研究の方法 
 本応募研究で実施する研究課題は、強束縛
近似や有効質量近似などの経験的計算手法
と密度汎関数法による非経験的計算手法に
基づき理論計算を行う。期間内(３年間：平成
２６年度-平成２８年度)に、低次元原子層物
質で重要になる、量子力学的トポロジーと電
子間クーロン相互作用に基づく新たなエネ
ルギー変換原理を開拓する。 
 
４．研究成果 
 当初の研究計画に概ね沿った成果を得る
ことができた。本研究期間における研究成果
は以下の通りである。 
・単層遷移金属ダイカルコゲナイドの熱電特
性について理論的な研究を行った。その結果、
外部磁場を印加することなくエネルギーバ
ンドのバレー自由度に依存した大きなネル
ンスト効果(=バレーネルンスト効果)が生じ
ることを予言した。これは物質のトポロジー
を利用した新奇熱電効果である。 
・単層遷移金属ダイカルコゲナイドの光学応
答について理論的な研究を行った。その結果、
遷移金属ダイカルコゲナイドにおいては、ト
ポロジーに起因した選択則や光により生成
された励起子間のクーロン相互作用が本質
的であることを明らかにした。この結果は、
光電変換を考える上で極めて重要な知見で
ある。 
・単層黒リン(フォスフォレン)の熱電特性に
ついて、密度汎関数理論に基づく第一原理計
算により調べた。その結果、フォスフォレン
を 10%程度引っ張ることにより熱電パワーフ
ァクターが伸張前に比べ 150%も増大するこ
とを明らかにした。 
・単層黒リンと同様に、多層黒リンの熱電特
性について、密度汎関数理論に基づく第一原



理計算により調べた。その結果、多層におい
ても引っ張りにより熱電特性が大幅に向上
することが明らかになった。 
・遷移金属ダイカルコゲナイドの圧電特性に
ついて、密度汎関数理論に基づく第一原理計
算により調べた。その結果、既存のバルク圧
電材料に匹敵するような圧電特性を有する
ことを明らかにした。 
 
 以上、いずれの結果も新奇エネルギー変換
(光電変換・熱電変換・圧電変換)について多
くの知見を与えるものである。基礎物性の解
明により数多くの論文発表や招待講演を行
っただけでなく、実用化を見据え特許出願も
行ったことは、ナノ物質を利用した新奇エネ
ルギー変換技術の基盤構築に資する成果だ
と考えられる。 
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