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背景 熱電材料の評価指標である性能指数 ZT が比較的高いことから，シリコン量子細線 (Si NW)

は熱電材料としても注目されている [1, 2]．半導体では熱は主にフォノンによって運ばれる．NW

構造は体積に対して表面積が大きく，表面におけるフォノンの散乱が盛んになるため，熱輸送特性
はバルクよりも著しく悪くなる．これによって Si NWの高い ZT が実現している．最近になって，
熱輸送特性を更に劣化させる方法として，角柱状の Si NWに対し，一対の側面を波打たせる方法
が提案され，既に実験によって効果が確かめられている [3, 4]．本研究では，そのような波付き Si

NWについて，フォノンとそれによる熱輸送を理論的に調べ，波面形状との関係を明らかにする．
方法 まず，波付き Si NWを Fig. 1のようにモデル化し，その波面形状は正弦関数で表現できる
と仮定した．次に，Si NWにおける音響フォノンの状態を xyz法 [5, 6]によって計算した．得られ
た分散関係からは熱コンダクタンスや熱伝導率といった熱輸送特性を表す物理量が計算できる [7]．
結果 Fig. 2に，波付き Si NWにおける音響フォノンの分散関係を示す．分散関係を構成する分枝
のうち波数―周波数空間の原点を通過する分枝の原点における傾きは音速に等しい．一般に，音
速は熱輸送特性と正の相関があると考えられている．その音速を Fig. 3に示す．波面の振幅が大
きくなるほど，また，波長が短くなるほど音速は低下することが分かる．熱輸送特性も同様の傾
向を示すと予想される．実際に調べた結果については講演にて報告する．
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Fig. 1. Schematic view of
a corrugated silicon nano-
wire (Si NW).
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Fig. 2. Acoustic phonon dispersion rela-
tions of dilatational modes in a straight
(a) and a corrugated (b) Si NW. Their
width W and height H were set to
100
√

2 nm and 100/
√

2 nm, respectively.
Also, the corrugation width ∆W and pe-
riodicity ℓ were set to W/4 and W, re-
spectively. The horizontal axes represent
the phonon wavevector along the z-axis,
qz, and the vertical axes the energy, ℏω.
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Fig. 3. Longitudinal sound velocity, vℓ, in corrugated Si NWs, plotted as a function of ∆W (a) and of ℓ (b).
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