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定常状態での半導体キャリア速度分布関数 f は、起電力 E と温度勾配 rT の環境下での

Boltzmann輸送方程式 
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を満たす。半導体中の電子が平衡状態で Fermi-Dirac分布 f0（Fermiエネルギー F）に従うと

すれば、一次近似では緩和時間()を用いて 
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として導出でき、これに基づいて熱電変換特性を表す指標が表現される。例えば、起電力と

温度勾配の比である Seebeck係数 Sは 
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としてキャリア状態密度 g() を用いて表現される[1,2]。 

第一原理的にバンド計算結果からこれらの指標を求めるには、キャリア状態密度や緩和時

間[3]の他にキャリア速度の 2乗 v2()を見積もる必要がある。一般的にはキャリアの拡散運動

を基に、谷底エネルギー0、次元の数 D、平均有効質量 mを用いて  Dmv )(2)( 0

2  とし

て取り扱われるが[1,3]、この見積もりは谷底付近を除くと正確とは言い難い。一方、第一原

理計算による Kohn-Sham軌道j,k(r)を用いて、j番目のサブバンドのキャリア運動量 pj(k)を 
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と見積もることができ、これを有効質量で除した速度の量はシンプルな )/1(  (j/k)と非常に

よく対応する[4]。これらの v2()の見積もり方に応じた Seebeck係数のシミュレーション値を

比較すると、ほぼすべてのドープ半導

体系において pj(k)や(j/k)を用いる

手法の場合に一般的な手法よりも小

さな絶対値が得られた（図 1）。この

差は高温であるほど大きくなるが、極

低温条件を含めて広い温度範囲で観

察され、キャリアが存在しうる範囲で

谷底0から少し離れた k 点でのキャ

リア速度のずれに起因する。その影響

は緩和時間のパラメータによる影響

よりも相当に小さく、定性的だけでな

く定量的な議論においても v2()の見

積もり方の違いが大きな影響を及ぼ

さないことが示された。キャリア速度

の考察の詳細は当日発表する。 
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Fig. 1  Temperature and concentration dependences of 

Seebeck coefficients for n-doped Si(001) nanosheet model of 

5.36 nm thickness by using 2( – 0)/Dm [●] and pj(k) [□] 

for estimation of v2(). 
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