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【はじめに】SiNW の熱伝導率 κ は、NW 表面の原子構造に依存して Si バルクに比べ 1 桁から

2 桁程度低下することが実験的に確認されている[1]。次世代 Si ナノデバイスにおいては、この

ような低次元 Si ナノ結晶の特殊な熱的性質は性能を左右する因子になると予想されており、Si

ナノ構造中の熱伝導メカニズムの正確な理解が重要な課題となってきている。SiNW の著しい κ

の低下には NW を覆う SiO2 絶縁膜が大きく関与していることが最近の分子動力学(MD)法を用

いた解析により明らかにされている。He ら[2]は SiO2/Si 界面付近のフォノン状態密度(VDOS)が

低下することから、界面付近に存在するランダムな格子配置をもつ Si原子が κ減少と関係して

いることを主張した。本研究では SiO2膜の熱伝導に及ぼす影響のさらなる理解のため、フォノ

ンのエネルギー分散関係の観点から κ 低下の要因を探った。MD 法を用いて酸化被膜型 SiNW

における κ の酸化膜厚依存性を調査し、音響フォノンモードのエネルギー分散との相関から κ

低下の起源を考察する。 

【計算方法】酸化被膜型 SiNW は円柱状 SiNW を表面から layer-by-layer 酸化することにより作

製した。本研究では酸化膜のない SiNWと、2原子層ならびに 3原子層の SiO2膜に覆われた SiNW

を解析対象とした。κ の算出には非平衡 MD 法 [3]を採用した。SiNW 結晶の左端(右端)に

275K(325K)の低温(高温)熱浴を設置し、1.2 ns のMD計算の後、NW内の温度勾配∇Tと、単位

面積・単位時間内に熱浴に加えられた熱流速 Jの比からフーリエ則(κ=-J/∇T)に基づいて κを見

積もった。フォノン分散関係は、MD 計算から得られる原子位置の時系列データから動的構造

因子を求め、その絶対値の濃淡図から得た。 

【計算結果と考察】Fig. 1に SiNW の酸化膜厚と κの関係を示す。厚い酸化膜を有する SiNW ほ
ど低い κを示しており、SiO2膜が κ減少に大きく影響していることが分かる。Fig. 2は各モデル
の音響フォノンの分散関係を示している。酸化被膜を有する SiNWの分散関係においては、3THz

以下の領域に酸化膜のない SiNW には存在しない振動状態が発現し、膜厚の増加に伴いそれら
の強度が強くなっていることが見て取れる。これは、酸化膜によって格子配置を乱された Si 原
子の振動成分によるものと考えられ、それらのエネルギーが低周波数領域に拡がっているもの
と推察することができる。その結果、酸化膜に覆われた SiNW の VDOS は、低周波数領域にそ
の調和近似できない成分を長いテールとしてもつブロ
ードな形となる(Fig. 3)。これらの計算結果は、SiO2膜の
存在に起因する低エネルギーの振動により、SiNW の κ

が低下する可能性を示唆している。 
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Fig. 1. κ of SiNW as a function of oxide thickness. 

Fig. 2. Phonon dispersion relation of acoustic phonon 

modes of (a) bare SiNW, (b) SiNW with 2 mono 

layers (ML) oxide and (c) SiNW with 3 ML oxide. 

Fig. 3. Vibrational density of states of (a) bare 

SiNW, (b) SiNW with 2 ML oxide and (c) 

SiNW with 3 ML oxide. 
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