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1．背景と研究目的 

Fe2VAl 化合物は低温における電気抵抗率および比熱の増大といった 3d 重い電子系の候補物質という

基礎物理的な重要性の他に、高い熱電変換性能を示し応用物理的な立場からも非常に興味深い物質であ

る。我々のグループでは、非化学量論組成 Fe2V1+xAl1-x 化合物において、ホールのキャリアーをドープ

した系および電子をドープした系において、熱電性能のピーク温度を 400 K ～600 K 程度まで高めると

ともに高い熱電性能を得られることを見出した[1]。この材料では、構成元素の入れ替えのみで p 型およ

び n 型の高性能な熱電材料が作製できることから、材料コストの低減および材料作製プロセスの効率化

が期待できる。しかしながら、その劇的な熱電性能の向上の起源は電子構造の変化によるものであると

予想しているものの明確ではなく、その起源を理解するためには、非化学量論組成による V/Al のサイ

ト選択性を詳細に調べる必要がある。そこで、高性能熱電変換素子のベースとなる非化学量論組成

Fe2V1.08Al0.92化合物において、高分解能粉末 X 線回折測定を行い、この物質系の機能性向上のメカニズ

ムを明らかにすることを本研究の目的として実験を行った。 

 

2．実験内容 

アーク溶解法により作製し非化学量論組成 Fe2V1.08Al0.92化合物について，あいちシンクロトロン光セ

ンターBL5S2 において高分解能粉末 X 線回折測定を室温で行った。励起光子エネルギーは 13.05 keV（波

長：0.95 Å）に設定した。また、リートベルド解析には RIETAN-FP を用いた。 

 

3．結果および考察 

Fig. 1 に本実験で得られた非化学量論組

成 Fe2V1.08Al0.92 化合物の高分解能粉末 X 線

回折測定の結果およびリートベルド解析の

結果を示す。なおリートベルド解析の初期結

晶構造モデルとしては、V と Al が適切なサ

イト選択性を維持していると仮定した。Fig. 

1 の結果では、ホイスラー構造に起因するピ

ークのみを観測し、単相の試料が適切に得ら

れていることが明らかになった。しかしなが

ら回折ピークの強度の相違は、サイト選択性

のみでは説明することができず、今後は選

択的配向性などの他の因子も含め詳細な解

析が必要がある。 
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Fig. 1 非化学量論組成 Fe2V1.08Al0.92化合物の高分解能粉

末 X 線回折測定およびよびリートベルド解析の結果 


