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研究背景

MBE法を用いた新規熱電材料Ba2AgSi3の薄膜合成と
第一原理計算によるドーパント探索

1筑波大学, 2東ソー株式会社, 3関西大学 ○梶原君円1, 石山隆光1, 都甲薫1, 幸田陽一郎2, 召田雅実2, 本多周大3, 末益崇1
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Si六員環は対角上で等価 × 薄膜作製・不純物添加の報告無し
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幸田陽一朗他,

東ソー研究・技術報告 65, 63 (2021). 
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Ba2AgSi3

Ba2AgSi3

室温付近・不純物添加無しで高性能

（ZT = 0.52）

バルクの組成比によるpn変調の報告

Novak et al., 2D Mater. 6, 045019 (2019).

Ba2AgSi3

本研究の目的 Ba2AgSi3薄膜の作製・薄膜特性評価と第一原理計算を用いたドーパント探索

本研究のまとめ

Ba2AgSi3薄膜のエピタキシャル成長・特性初実証!!

伝導型制御が期待される不純物を特定 !!

ｐ型：Ⅲ族 B n型 : Ⅴ族 P , As ,Sb 

熱電性能熱電材料

成膜方法 計算方法

元素比・結晶性評価

元素比評価

1. 構造最適化 （安定構造の決定）

2. 状態密度の算出 （伝導型判定）

3. 形成エネルギーの算出 （安定性評価）

MBE法 第一原理計算

ドーパント探索

アンドープBa2AgSi3 BドープBa2AgSi3

形成エネルギーと伝導型

Ⅲ・Ⅴ族添加で伝導型変調の可能性

G. Jeffrey et al., 

Nat.Mater. 7, 105 (2008).
Novak et al., 

2D Mater. 6, 045019(2019).
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Ba2AgSi3の六回対称性を確認

Ba2AgSi3とSi基板ピークが一致
→ 面内方向の整合性を確認

Ba2AgSi3のエピタキシャル成長に成功!!

Ba2AgSi3薄膜の熱電特性を初評価

室温付近で PF = 250µW m-1K-2を達成
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Out-of-plane XRD

電気特性・熱電特性評価

Ba2AgSi3 at RBa/Si = 3.2
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