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熱電材料はゼーベック係数と電気伝導度、熱伝導度を用いた性能指数でその機能が評価できる

ことが知られている。電子の担う電気伝導度と熱伝導度がWiedeman-Frantz則に従う仮定の下で[1]、

格子熱伝導度の抑制は性能指数の向上という観点で重要とされる。ホイスラー合金 Fe2VAlはユビ

キタスな元素で構成され、熱電電材料として期待される母物質として知られる。このFe2VAlでは、

元素置換において劇的に格子熱伝導度が低下することが知られているが[2-4]、その機構について

は明らかにされてこなかった。近年、我々は Vを Taおよび Tiで置換した Fe2VAlの単結晶試料の

作製に成功し、そのフォノン分散から熱伝導抑制機構に関する知見を得たので報告する[3, 4]。 

我々は Fe2VAl の V サイトを Ta もしくは Ti に置換した単結晶試料において、放射光 X 線を用

いたフォノン分散を調べられる X 線非弾性散乱を SPring-8 の BL35XU で行った。Taおよび Ti に

おける格子熱伝導度の抑制は数％という置換量で 10％オーダーの減少を示すという観点では、両

者の振る舞いは似通っている。しかしながら、X 線非弾性散乱で得られたフォノン分散は Ta と

Tiの置換で大きく異なることが明らかとなった。Vを Ta置換した Fe2VAlでは母物質である Fe2VAl

のフォノン分散に加えて置換した Ta元素由来のフォノン分枝が新たに観測された[3]。一方、Vを

Tiで置換したFe2VAlではゾーン境界Ｘ点に向かってあるフォノン分枝でエネルギーが減少する振

舞いが観測された[4]。Ta は V の同族元素であり、Ti は V の同周期の元素であることを考慮する

と、置換元素によるフォノン分枝の違いは、置換元素の質量数の違いだけではなく、電子構造に

も起因していることが予測される。本研究では、光電子分光も行って、元素置換による電子状態

の変化も確認することができた。講演では、フォノン分散の置換効果と置換元素によるフォノン

分散と電子状態の変化との相関について議論する。 
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