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研究目的 

 

 ジントル相は結晶構成元素の幾何学的配列に特有な共有結合を持つ物質系であり，大きな電力因子に基

づく高い熱電変換効率を示す事が知られている．また，フェルミ準位近傍に線形分散したバンドの交差点

を持つトポロジカル半金属は，相対論的な電子構造を持つ準粒子状態の示す電子物性から熱電変換材料と

しての応用が興味を持たれている．本研究では，これら 2 つの概念を統合した物質系である「トポロジカ

ルジントル相」を対象とし，その熱電変換特性を明らかにする事を目的とする． 
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実験内容と研究成果 
 
 HfCuSi2型構造をとる金属間化合物 RMX2 (R: 希土類, M: 遷移金属, X: ニクトゲン)は，RX層，M正方格
子層，及び X 正方格子層が積層した層状構造(空間群 P4/nmm)を持っている．このノンシンモルフィック
な結晶対称性に加え，特に構成する希土類 Rが 3 価，遷移金属 Mが 1 価をそれぞれ取る場合，ニクトゲ
ン Xは(px, py)軌道が半分占有された状態となり，かつ正方格子の単位構造の大きさに比べ結晶単位胞の面
内方向の大きさが 2 倍となる事から，RMX2は相対論的準粒子状態を示すトポロジカルな電子構造を持つ
事が期待される．また，X正方格子層は(px, py)軌道が組む指向的な共有結合により安定化されており，熱
電変換材料候補として当該分野で研究が進められているジントル相としての特徴も併せ持つ事が期待さ
れる．この考えに基づき，これまで HfCuSi2型 DyAgSb2の単結晶試料を育成し，その輸送係数を測定して
きたが，本年度は物質系の拡充を図り，HfCuSi2型構造をとる NdAgBi2及び LaCrSb3型構造をとる NdVSb3

を対象とする研究を展開した．ここで，前者では 6p軌道を最外殻に持つ Bi を構成元素として有しており， 
DyAgSb2 における結果との比較を通じて主量子数を物質パラメー
タとした熱電変換特性の最適化を行う事を目的としている．また，
後者の結晶構造は，歪んだ Sb 正方格子と Nd 及び VSb6八面体から
なる層から構成されており，比較的電子相関が強い 3d遷移金属元
素を含む事が電気伝導特性を介し熱電変換性能の向上に与える影
響を明らかにする事を目的としている． 

 本年度新に対象としたNdAgBi2及びNdVSb3はいずれもニクトゲ
ンをフラックスとする真空雰囲気下での金属フラックス法により
単結晶試料を育成し，最も長い辺が 1 mm を越える試料を得る事に
成功した．ここで得られた試料は，粉末 X 線回折法により結晶構
造を，磁化測定からも物性の評価をそれぞれ行い，過去の報告と
比べ遜色のない特性を示す事を確認している．電気輸送特性につ
いては，いずれの試料も金属的な電気抵抗率温度依存性を示すが，
HfCuSi2型 NdAgBi2は，磁場下における量子振動は観測されないも
のの，単一バンド伝導近似の範囲内でのホール抵抗率の解析及び
残留抵抗比(xx(T = 285 K)/xx(T = 2K))から，DyAgSb2と同等以上の
キャリア移動度を持っている事が明らかとなった．これは，高移
動度に起因する熱電変換材料として NdAgBi2 は DyAgSb2 よりも
有望である事を示唆するものである．一方， NdVSb3は DyAgSb2

及び NdAgBi2に比べて残留抵抗比が 1 桁小さくなっており，遷移
金属元素 V により電子相関効果が系に導入され，キャリア有効質
量が増大したためであると考えられる．これは NdVSb3 が比較的
大きな熱起電力を示す熱電変換材料候補物質である事を期待させ
る結果である． 
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図．HfCuSi2型 DyAgSb2，NdAgBi2

及びLaCrSb3型NdVSb3の規格化さ

れた電気抵抗率温度依存性 

 


