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アモルファス材料の物性として、近年注目されているものが熱伝導率である。アモルファス材

料における格子熱伝導率は、結晶より２、３桁低下することが多い。格子熱伝導率の低下は、構

造の乱れによるフォノンの散乱が原因であるが、不規則性ゆえに構造特性との関係を直接的に議

論することは困難であった。アモルファスの構造については、原子のつながり方の特性を数学的

に抽象化したトポロジーの重要性が以前より示唆されてきた[1]。本研究では、各種数値データに

おけるトポロジーを抽出する技術の一つ、パーシステントホモロジー群を応用し、アモルファス

Si 構造でのトポロジカルな情報と熱伝導率に相関があるかを調べた。 

アモルファス Si の構造モデル作成は、LAMMPS を用いた古典分子動力学法による melt-quench

シミュレーションで行った。NVT アンサンブルで 300K から 3300K まで昇温させた後、1010 K/s か

ら 1014 K/s の冷却レートで急冷した。得られたアモルファス構造モデルを用いて Allen−Feldman 理

論に基づいた熱伝導率計算を GULP によって行った結果、冷却レートによって熱伝導率が有意に

変化することが確認できた。 

次に、冷却レートの違いによって生じる構造の特徴を調べるために、異なった冷却レートで生

成された各アモルファス構造に対して、1 次パーシステント図を HomCloud によって計算した。1

次パーシステント図に含まれる情報を Persistent Image[2]によってベクトルに変換した。そのベク

トルと熱伝導率計算結果のペアをデータセットとして、Ridge 回帰を行ったところ、1 次パーシス

テント図の情報を用いて熱伝導率を予測できることが判明した。 

 

Figure 1 a) Structure model of amorphous Si, b) one-dimensional persistent diagram obtained for structure 

shown in a), c) Result of thermal conductivity prediction from the model obtained from Ridge regression  
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