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多くの物理現象にはフォノンが関わっており、
その現象の定量的な解析・評価には正確なフォ
ノンモードの導出が欠かせない。半導体ナノワ
イヤーを構成する物質は結晶構造に起因した弾
性的異方性を有し、またワイヤー断面は、その
成長方向に依存し様々な形状を示す。このよう
な系のフォノンモードを解析的に求めることは
難しいが、数値的に求めることは可能であり、
xyzアルゴリズム [1,2]として知られている。こ
の方法では、座標のべき級数 xlymeikz を基底関
数として変位を展開し、変分原理により、固有
モードとその分散関係を得ることが出来る。

この方法は、ナノワイヤー中のフォノンに関
して、フォノン伝導の量子化 [3]、新たな電子－
フォノン相互作用 [4]、超格子ナノワイヤーに
おけるフォノンモード [5]、熱伝導現象などを明
らかにしてきた。また最近では、中空構造をも
つGaNナノチューブ [6]や CNT[7]の音響フォ
ノンモードの導出にも用いられている。

このように、ナノワイヤーのフォノン研究に
広く用いられてきたが、xyzアルゴリズムは上
述の中空構造をもつナノチューブ [6,7]において
は必ずしも正しいフォノンモードを与えないと
考えられる。xyzアルゴリズム法では、格子変位
を構成する基底関数 xlymeikzを、ナノワイヤー
内で変位が発散しないよう、断面の座標 xおよ
び yの 0または正のべき乗 (m, n ≥ 0)の積で表
している。内部が充填されている場合これで良
いが、中空構造の場合、原点で特異点を持つ基
底関数も解として許されるため、上記の基底関
数のみでは完全系を成さない。このため、中空

構造のナノチューブの場合、座標の負のべき乗
項を基底関数に加えなければ、フォノンモード
は正しく得られないと考えられる。
以上のことを鑑み、今回の発表では、xyzア

ルゴリズムをチューブ構造に応用した場合の精
度を明らかにすると共に、座標の負のべき乗項
を基底関数に加えることによるフォノンスペク
トルの精度の改善を試みる。具体的には、等方
弾性体からなる円柱について、ポテンシャル理
論を用いて解析的にフォノンモードと分散関係
を求め、xyzアルゴリズムから得られた結果と
比較し、精度を議論する。
結果として、チューブの内径が外径の 10%の

場合に xyzアルゴリズム精度がもっとも悪くな
り、内径が 40%になると両者の方法で得られた
分散関係に相違がみられなかった。また、基底
関数にチューブ内で発散する基底関数を加える
ことにより、チューブの内径が外径の 10%の場
合のスペクトルの不一致は解消されることが確
認された。
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