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研究成果の概要（和文）：本研究では、半導体/半導体界面を対象として、単一界面の熱抵抗の測定手法を確立した。
分子動力学シミュレーションを用いて、Si/Geの理想界面、空孔を含む界面、および原子拡散のある界面に対して、界
面付近のフォノンDOSと緩和時間を解析し、界面熱抵抗を計算した。界面付近のフォノンDOSの変化、フォノン緩和時間
の周波数依存性、およびそれらの界面熱抵抗に対する影響を解明した。スパッタ成膜したGe(Si)のアモルファス・多結
晶薄膜を用いて、Ge(Si)薄膜の面外方向の熱伝導率、およびSi/Geの界面熱抵抗を測定した。Si/Geの界面熱抵抗は、界
面の結晶状態やラフネス等に強く依存することが分かった。

研究成果の概要（英文）：A measurement method of interfacial thermal resistance for semiconductor/semicondu
ctor interface has been developed. Molecular dynamics simulation has been performed on Si/Ge interface, in
cluding interfaces with vacancies and atomic diffusion. The phonon DOS and relaxation time at the interfac
ial region, and the interfacial thermal resistance have been calculated. The shift of phonon DOS, frequenc
y dependence of phonon relaxation time and their effects on interfacial thermal resistance have been analy
zed. Out-of-plane thermal conductivity of sputtered amorphous and polycrystalline Ge(Si) thin films and Si
/Ge interfacial thermal resistance have been measured. The Si/Ge interfacial thermal resistance is found s
trongly dependent on the crystalline state and roughness of the interface.
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１．研究開始当初の背景
熱電変換材料の性能は、性能指数
よって決定されており、
わされる。（
導率、
は、ゼーベック係数と電気伝導率を増大させ、
熱伝導率を抑制する必要がある。

Bi
料は、大きい熱電性能指数を有するため、熱
電変換材料開発の重要な方向性を担ってい
る。それらの複合材料の熱電性能指数が大き
い原因は、界面でのフォノン散乱によって、
熱伝導率が抑制されることによるもの
えられている。しかし、界面における熱
の測定は困難であり、
れていない。
向けた
の複合
わせは試行錯誤的に行
る。界面の効果を最大限に活用するためには、
界面熱抵抗
そのメカニズムおよびそれに影響を及ぼす
物理・化学・材料要素の解明が必要不可欠で
ある。
 
２．研究の目的
本研究は、複合熱電材料に多く存在する
半導体
熱抵抗
分子動力学シミュレーションの
アプローチにより界面熱伝導のメカニズム
を解明し、界面熱伝導を制御するための指針
を得ること
  
３． 研究の方法
(1) 周期性出力可変レーザを用いた周波数領
域法界面熱
発し、単一界面の熱
立する

(2) Ge/Si
力学シミュレーションの
プローチにより、熱伝導のメカニズムお
よび原子レベルでの界面構造と熱
の関係を解明する

(3) 異なる成膜条件で
拡散やラフネスなどのマイクロ組織と界
面熱
 
４．研究成果
(1) 周期性出力可変レーザを用いた界面熱
抵抗測定装置を作製し、薄膜と基板の二層系
システムに対して、周期性レーザによる加熱
時の熱伝導方程式を解き、表面温度の振幅、
位相と界面熱伝導度の関係式を求めた。
サファイア試料を用いて、その界面熱
評価し、他の測定法による測定値、および理
論計算の結果と比較し、装置の有効性と精度
を検証した。
 
(2) 
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１．研究開始当初の背景
熱電変換材料の性能は、性能指数
よって決定されており、
わされる。（はゼーベック係数、
導率、は熱伝導率）大きな
は、ゼーベック係数と電気伝導率を増大させ、
熱伝導率を抑制する必要がある。

Bi2Te3/Sb2Te
料は、大きい熱電性能指数を有するため、熱
電変換材料開発の重要な方向性を担ってい
る。それらの複合材料の熱電性能指数が大き
い原因は、界面でのフォノン散乱によって、
熱伝導率が抑制されることによるもの
えられている。しかし、界面における熱
の測定は困難であり、
れていない。ゆえに
向けた材料選択の指針が
複合材料（以後：複合熱電材料）
わせは試行錯誤的に行
界面の効果を最大限に活用するためには、
界面熱抵抗の評価手法の開
そのメカニズムおよびそれに影響を及ぼす
物理・化学・材料要素の解明が必要不可欠で
ある。 

２．研究の目的 
本研究は、複合熱電材料に多く存在する
半導体/半導体界面を対象として、
抵抗の測定手法を確立する
分子動力学シミュレーションの
アプローチにより界面熱伝導のメカニズム
を解明し、界面熱伝導を制御するための指針
を得ることを目的とする。

研究の方法 
周期性出力可変レーザを用いた周波数領
域法界面熱抵抗
発し、単一界面の熱
立する 
Ge/Si 界面を対象として、実験と分子動
力学シミュレーションの
プローチにより、熱伝導のメカニズムお
よび原子レベルでの界面構造と熱
の関係を解明する
異なる成膜条件で
拡散やラフネスなどのマイクロ組織と界
面熱抵抗との関係についての知見を得る。

４．研究成果 
周期性出力可変レーザを用いた界面熱
測定装置を作製し、薄膜と基板の二層系
システムに対して、周期性レーザによる加熱
時の熱伝導方程式を解き、表面温度の振幅、
位相と界面熱伝導度の関係式を求めた。
サファイア試料を用いて、その界面熱
評価し、他の測定法による測定値、および理
論計算の結果と比較し、装置の有効性と精度
を検証した。 

(2) 共 有 結 合 系 に 適 用 可 能 な
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ゼーベック係数、
熱伝導率）大きな ZT

は、ゼーベック係数と電気伝導率を増大させ、
熱伝導率を抑制する必要がある。

Te3や、Si/SiGe
料は、大きい熱電性能指数を有するため、熱
電変換材料開発の重要な方向性を担ってい
る。それらの複合材料の熱電性能指数が大き
い原因は、界面でのフォノン散乱によって、
熱伝導率が抑制されることによるもの
えられている。しかし、界面における熱
の測定は困難であり、直接的な証明

ゆえに、更なる熱電性能向上に
材料選択の指針が立たず、熱電
（以後：複合熱電材料）

わせは試行錯誤的に行うしかない状況にあ
界面の効果を最大限に活用するためには、
の評価手法の開発を行い、また、

そのメカニズムおよびそれに影響を及ぼす
物理・化学・材料要素の解明が必要不可欠で
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よび原子レベルでの界面構造と熱
の関係を解明する 
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は、で表

ゼーベック係数、は電気伝
ZTを得るために

は、ゼーベック係数と電気伝導率を増大させ、
熱伝導率を抑制する必要がある。 

Si/SiGeなどの複合材
料は、大きい熱電性能指数を有するため、熱
電変換材料開発の重要な方向性を担ってい
る。それらの複合材料の熱電性能指数が大き
い原因は、界面でのフォノン散乱によって、
熱伝導率が抑制されることによるものと
えられている。しかし、界面における熱抵抗

な証明は、得ら
、更なる熱電性能向上に
立たず、熱電変換用

（以後：複合熱電材料）の組み合
うしかない状況にあ

界面の効果を最大限に活用するためには、
発を行い、また、

そのメカニズムおよびそれに影響を及ぼす
物理・化学・材料要素の解明が必要不可欠で

本研究は、複合熱電材料に多く存在する
半導体界面を対象として、単一界面の
の測定手法を確立する。また、実験と

分子動力学シミュレーションの 2方面からの
アプローチにより界面熱伝導のメカニズム
を解明し、界面熱伝導を制御するための指針

周期性出力可変レーザを用いた周波数領
測定方法とその装置を開

の測定手法を確

界面を対象として、実験と分子動
力学シミュレーションの 2 方面からのア
プローチにより、熱伝導のメカニズムお
よび原子レベルでの界面構造と熱抵抗

界面を作製し、
拡散やラフネスなどのマイクロ組織と界

との関係についての知見を得る。

周期性出力可変レーザを用いた界面熱
測定装置を作製し、薄膜と基板の二層系
システムに対して、周期性レーザによる加熱
時の熱伝導方程式を解き、表面温度の振幅、
位相と界面熱伝導度の関係式を求めた。
サファイア試料を用いて、その界面熱抵抗
評価し、他の測定法による測定値、および理
論計算の結果と比較し、装置の有効性と精度
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を得るために
は、ゼーベック係数と電気伝導率を増大させ、

などの複合材
料は、大きい熱電性能指数を有するため、熱
電変換材料開発の重要な方向性を担ってい
る。それらの複合材料の熱電性能指数が大き
い原因は、界面でのフォノン散乱によって、

と考
抵抗
得ら

、更なる熱電性能向上に
変換用
の組み合

うしかない状況にあ
界面の効果を最大限に活用するためには、

発を行い、また、
そのメカニズムおよびそれに影響を及ぼす
物理・化学・材料要素の解明が必要不可欠で

本研究は、複合熱電材料に多く存在する
単一界面の
また、実験と
方面からの

アプローチにより界面熱伝導のメカニズム
を解明し、界面熱伝導を制御するための指針
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測定方法とその装置を開
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界面を対象として、実験と分子動
方面からのア

プローチにより、熱伝導のメカニズムお
抵抗と

界面を作製し、
拡散やラフネスなどのマイクロ組織と界

との関係についての知見を得る。 

周期性出力可変レーザを用いた界面熱
測定装置を作製し、薄膜と基板の二層系
システムに対して、周期性レーザによる加熱
時の熱伝導方程式を解き、表面温度の振幅、
位相と界面熱伝導度の関係式を求めた。Au/

抵抗を
評価し、他の測定法による測定値、および理
論計算の結果と比較し、装置の有効性と精度

共 有 結 合 系 に 適 用 可 能 な

Stillinger
プログラムを作成し、
入抜熱を伴う非平衡分子動力学計算により
計算系に温度勾配を生じさせ、界面での温度
ギャップ
計算モデルとしては、数万原子系モデルおよ
び数十万原子系モデルの
し、結果を比較した。また、それぞれのモデ
ルに対して、平均温度
での界面抵抗を算出した

図１分子動力学
model (DMM)
抵抗
 
  さらに、空孔や拡散領域などを含む
界面のモデルを作成し、界面熱伝導の分子動
力学シミュレーションを行い、界面熱
計算した。計算モデルとしては、総原子数
54528
は、
域として、その中の全原子から、乱数を用い
て置換する原子をランダムに抽出した。置換
原子の割合は、
は、
原子空孔を導入した。導入する空孔数は、
側および
ら１層目に
ルを用いて、平均温度
での界面熱抵抗を計算した。その結果として、
Si/Ge
を受け、相互拡散割合が
場合よりも
る場合も
がわかった
更に
および原子拡散のある界面に対して、界面の
フォノン
抗を計算した。界面では、両側材料のフォノ
ン DOS
拡大し、界面熱抵抗を低減できることを証明
した。また、界面では、すべてのフォノンが
散乱されるのではなく、低周波数のフォ
が散乱されずに界面を通過できることも分
かった
フォノン
御する可能性と方向性を示している。

 

Stillinger-Weber(SW)
プログラムを作成し、
入抜熱を伴う非平衡分子動力学計算により
計算系に温度勾配を生じさせ、界面での温度
ギャップからSi/Ge
計算モデルとしては、数万原子系モデルおよ
び数十万原子系モデルの
し、結果を比較した。また、それぞれのモデ
ルに対して、平均温度
での界面抵抗を算出した

図１分子動力学
model (DMM)を用いて計算した
抵抗 

さらに、空孔や拡散領域などを含む
界面のモデルを作成し、界面熱伝導の分子動
力学シミュレーションを行い、界面熱
計算した。計算モデルとしては、総原子数
54528 のモデルを用意した。相互拡散モデル
は、Si、Ge それぞれ界面からの
域として、その中の全原子から、乱数を用い
て置換する原子をランダムに抽出した。置換
原子の割合は、
は、Si、Ge それぞれ、界面から
原子空孔を導入した。導入する空孔数は、
側および Ge 側それぞれ
ら１層目に 3個、
ルを用いて、平均温度
での界面熱抵抗を計算した。その結果として、
Si/Ge 界面熱抵抗は、相互拡散の割合に影響
を受け、相互拡散割合が
場合よりも熱抵抗が小さ
る場合も、理想界面より
がわかった (図
更に Si/Ge の理想界面、空孔を含む界面、
および原子拡散のある界面に対して、界面の
フォノン DOS と緩和時間を解析し、界面熱抵
抗を計算した。界面では、両側材料のフォノ
DOS のシフトにより、共通の周波数領域を
拡大し、界面熱抵抗を低減できることを証明
した。また、界面では、すべてのフォノンが
散乱されるのではなく、低周波数のフォ
が散乱されずに界面を通過できることも分
かった(図 3）。
フォノン DOS の制御により、界面熱抵抗を制
御する可能性と方向性を示している。

Weber(SW)ポテンシャルの計算
プログラムを作成し、Si/Ge
入抜熱を伴う非平衡分子動力学計算により
計算系に温度勾配を生じさせ、界面での温度

Si/Geの界面熱抵抗を算出した。
計算モデルとしては、数万原子系モデルおよ
び数十万原子系モデルの2つのモデルを用意
し、結果を比較した。また、それぞれのモデ
ルに対して、平均温度 50、
での界面抵抗を算出した（図

図１分子動力学(MD)と diffusion mismatch 
を用いて計算した

さらに、空孔や拡散領域などを含む
界面のモデルを作成し、界面熱伝導の分子動
力学シミュレーションを行い、界面熱
計算した。計算モデルとしては、総原子数
のモデルを用意した。相互拡散モデル
それぞれ界面からの

域として、その中の全原子から、乱数を用い
て置換する原子をランダムに抽出した。置換
原子の割合は、20、50％とした。空孔モデル

それぞれ、界面から
原子空孔を導入した。導入する空孔数は、

側それぞれ 5 個とした（界面か
個、2層目に 2

ルを用いて、平均温度 50、
での界面熱抵抗を計算した。その結果として、
界面熱抵抗は、相互拡散の割合に影響

を受け、相互拡散割合が 20%
熱抵抗が小さく、また、
理想界面より熱抵抗
図 2）。 
の理想界面、空孔を含む界面、

および原子拡散のある界面に対して、界面の
と緩和時間を解析し、界面熱抵

抗を計算した。界面では、両側材料のフォノ
のシフトにより、共通の周波数領域を

拡大し、界面熱抵抗を低減できることを証明
した。また、界面では、すべてのフォノンが
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