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 熱伝導率はマイクロ・ナノデバイスの性能を左右する重要な物理量の一つである。例え

ば熱電変換材料の性能指数 𝑍𝑇 = σ𝑆2𝑇/κ は熱伝導率 𝜅 が低いほど高くなるため，熱伝導率

が低下するようにナノ構造化を施すと性能が向上することが期待される。実際にシリコン

ナノワイヤでは表面おけるフォノン散乱の影響で熱伝導率が低くなり，𝑍𝑇 が大幅に向上す

ることが報告され注目を集めている[1]。 

  固体において格子熱伝導率を支配するのはポテンシャルの非調和性である。非調和の力

定数(IFC)を第一原理的に計算することで格子熱伝導率を非経験的に予測することが可能で

あり，主にバルクにおいて成功を収めている[2, 3]。調和および非調和 IFC を第一原理的に

見積もる手法としては密度汎関数摂動論(DFPT)と直接法がある。直接法ではセル内の原子

を平衡位置から ∆𝑢だけ微少変位させ，その際に各原子に働く力との対応から IFC を決定す

るため，既存の第一原理計算パッケージと組み合わせることが容易であるという利点があ

る。ただし実用上は変位 ∆𝑢 の大きさを適切に選択しなければならず，また，非調和項を決

定する際には複数の原子を同時に変位させる必要があるなど様々な困難が伴う。 

 我々は，これらの困難を解決すべく，第一原理分子動力学法(FPMD)を用いた別の決定手

法を提案する。この手法では，FPMD を用いて高温での原子変位と力のデータをサンプルし，

高次非調和項まで含んだモデルでフィッティングを行う。FPMD ではセル内のすべての原子

が平衡位置から変位しているため，得られたデータから任意次数の IFC を決定することが

可能である。バルクシリコンに対して本手法の妥当性を検証した結果，明示的に変位を与

えて決定した場合とほぼ同等の非調和 IFC が得られることを確認した。また，得られた IFC

から構成したモデルポテンシャルを非平衡MDと組み合わせて格子熱伝導率の計算を行い，

IFC の妥当性を確認した。さらに，バルクシリコンという比較的単純な構造においても，高

温でのモデルの安定性のためには 4 次非調和項までではなく 6 次非調和項まで考慮する必

要があることを明らかにした。本手法は，非調和項の決定過程効率化に有用であると期待

される。 
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