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Effect of Ioffe-Regel criterion on thermal conductivity of a-Al2O3  
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格子構造がトポロジカルに乱れているアモルファスにおいても，非局在振動モードが存在し，それ

らがアモルファスの熱伝導に寄与していることが知られている(1)。非局在モードはさらにフォノン的

モードである伝搬子と拡散子に分けられ，それぞれのモードの熱伝導率への寄与が Allen-Feldman(AF)

理論(2)に基づいて評価されてきたが，伝搬子と拡散子を切り分ける Ioffe-Regel(IR)境界は材料や評価方

法に強く依存するため，アモルファス材料の熱伝導評価には曖昧さが残る。本研究では AF 理論に基づ

いて，アモルファス Al2O3(a-Al2O3)熱伝導率を計算し，IR 境界に対する熱伝導率の依存性を評価した。 

分子動力学法を用いて 2592 原子を含むコランダム構造を融解・急冷することで a-Al2O3 構造を作製

した(3)。a-Al2O3のフォノン状態密度と計算した熱拡散率の周波数依存性 D(w)を Fig. 1(a)に，また室温

における熱伝導率の周波数依存性kAF(w)を Fig. 1(b)にそれぞれ示す。D(w)は急減に減少する 30 THz が

移動度端(局在・非局在境界)である一方，D(w)やkAF(w)からは IR 境界は明確でない。そこで動的構造

因子(4)を用いて a-Al2O3 に内在する振動スペクトルを計算したところ，7 nm-1 程度の波数領域まで比較

的明瞭な縦波・横波モードの線形分散が見られ，縦波の音速が 1430 m/s 程度であることが明らかにな

った。動的構造因子から見積もられる IR 境界に対する熱伝導率評価に及ぼす影響や，kAF(w)の原子密

度依存性など，a-Al2O3 における熱伝導メカニズムを報告する予定である。 

 
Fig. 1 (a) Phonon density of states (left axis) and frequency-dependent thermal diffusivity of a-Al2O3 

(right axis). (b) Frequency-dependent thermal conductivity of diffusions of a-Al2O3 at room temperature. 
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