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背景 シリコン量子細線（Si NW）は，ゲート・オール・アラウンド構造による高いポテンシャル
制御性から次世代トランジスタのチャネル材料として，また，電荷輸送能力に対する低い熱輸送
能力から熱電変換材料としても注目されている．著者らは Si NWの熱輸送特性を数値的に評価し，
種々のひずみによって変化することを示した [1–3]．その中で，熱輸送特性の評価結果が Si NWに
接続する熱浴の構造に依存することも示した [3]．これは，Si NWと熱浴の界面で起こるフォノン
反射を考えれば，その様相は熱浴の構造によっても変わるはずであるから，当然のことと言える．
しかしながら，熱輸送特性を評価する際には熱浴の構造にも注意を払わなくてはならないという
示唆は重要である．そこで本稿では，熱浴の大きさに注目し，ひずみ Si NWの熱輸送特性の評価
結果がそれによってどのように変わるのかを調べる．
方法 まず，Fig. 1に示すような Si NWの両端に半無限長の熱浴を接続した構造に対し，熱浴の
間隔を変えて構造最適化を行い，Si NWに軸方向のひずみを加えた．その際，熱浴の原子は固定
した．次に，熱浴間のフォノン透過係数を非平衡グリーン関数法で計算し，熱コンダクタンスを
評価した．以上の手順をひずみ，さらに，熱浴の断面積を変えて繰り返し，Si NWの熱輸送能力
に与えるひずみの影響が熱浴の断面積によってどのように変わるのかを調べた．
結果 長さ 5.159 nm，断面 1.086 nm× 1.086 nmの Si NWの熱コンダクタンスと軸方向ひずみとの
関係を Fig. 2に示す．熱浴の断面も 1.086 nm × 1.086 nmの場合，ひずみが大きくなるにつれて熱
コンダクタンスは小さくなっている．これは，Si NWと熱浴との界面でのフォノン反射が強まる
ことが主因と考えられる．Si NWの熱輸送能力に与えるひずみの影響は，熱コンダクタンス減少
の程度が圧縮ひずみと引っ張りひずみとで異なる部分に現れていると考えられる．熱浴の断面が
わずかに大きくなると，熱浴と Si NWとでフォノン・モードの不一致が顕著になり，熱コンダク
タンスは大幅に減少する．熱浴の断面が更に大きくなると，熱浴におけるモードが増えることで
熱コンダクタンスは回復していくが，完全には回復せず，ひずみの影響も不明瞭なままである．

Fig. 1. Side view of a [100]-oriented Si nanowire (NW)
connecting two heat baths. The NW and heat baths have
square cross sections with side lengths of 𝑊w and 𝑊b,
respectively. A strain is applied to the NW parallel to it.

Fig. 2. Thermal conductance of the Si NW as a function
of the axial strain calculated for different 𝑊b’s.
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