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研究成果の概要（和文）：ワイヤー型フォノニック結晶、すなわち周期構造を持つナノワイヤー

超格子の振動モードの解析を、変分法に基づく xyz アルゴリズムを用いて行った。ワイヤー断

面の形状と振動モードの関係を群論に基づいて整理し、各振動モードに対する分散関係および

フォノン変位を計算した。円形断面を持つ GaN/AlN ナノワイヤー超格子において、全ての振

動モードが存在しない完全フォノニックギャップが出現するパラメータを見いだした。 

 
研究成果の概要（英文）：We studied vibrational modes in wire-type phononic crystals, i.e., 

nanowire superlattices, based on the xyz algorism. We numerically calculated the phonon 

dispersion relations and corresponding displacement fields for several nanowire 

superlattices consisting of anisotropic materials. For a circular cross-section GaN/AlN 

nanowire superlattice, we determined a set of parameters which gives complete phononic 

bandgaps.  
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１．研究開始当初の背景 

（１）フォノニック結晶とは、おもにバルク
な結晶に周期的に異なる物質を埋め込むこ
とによって人工的に作った周期構造のこと
である。周期構造を変化させることで、周波
数ギャップそしてフォノン伝播を制御しよ
うというものである。その新たな候補の 1

つがナノワイヤー超格子である。ナノワイヤ

ー超格子とは、異なる２種類の物質を軸方向
に交互に繰り返して作製されるワイヤー状の
人工物質で、2002年に北欧のグループにより
初めて合成されたものである[Gudikson et 

al.: Nature (London) 415 (2002) 617]。これ
は、１本のナノワイヤー内に異なる物質を混
在させることができることを示したものであ
り、デバイスをナノワイヤー自体に組み込ん
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で電子回路をさらに小型化することへの道を
開くものでもあった。 

その後、電子状態や光物性などの基礎的な
研究から電子デバイスへの応用を目指した研
究まで幅広い研究が行われており、ナノエレ
クトロニクス、ナノフォトニクスへの広範な
応用が期待されている。実際に、ナノワイヤ
ー超格子を用いた単電子トランジスタや共鳴
トンネルダイオードなどが作成され、その特
性が調べられている[Thelander et al.: Appl. 

Phys. Lett. 83 (2003) 2052]。一方、日本でも、
GaNと AlNからなるナノワイヤー超格子が
作成され、発光ダイオードとしての特性が調
べられていた [Kikuchi et al: Jpn. J. Appl. 

Phys. 43 (2004) L1524]。 

（２）このような状況の中で、フォノン（格
子振動）に関する研究は、ほとんど行われて
いなかった。2005 年に、水野によって、ね
じれ振動モードのフォノン分散関係が解析
的に導出され、通常の超格子（周期多層膜）
とも、一様なナノワイヤーとも異なる特徴を
もつことが示された[Mizuno: Phys. Rev. B 

71 (2005) 085303]。ただし、この結果は、
等方的な媒質からなるナノワイヤー超格子
において、軸周りにねじれながら振動するモ
ードに対する解析であった。他の振動モード
に対しては、数学的な困難が伴い、解析解の
導出が行われていなかった。 

 

２．研究の目的 

（１）本研究の目的は、新しい計算手法を用
いて、ワイヤー型フォノニック結晶、すなわ
ちナノワイヤー超格子に生じる全ての振動
モードのフォノン分散関係を計算し、各々の
特徴を調べ、フォノン物性の基礎を明らかに
することである。 

（２）また、最近特に興味が持たれている中
空構造を持ったナノワイヤー（ナノチューブ）
にも注目し、振動モードを解析して、中空構
造が振動モードに及ぼす影響を明らかにする。 

（３）液体と固体からなる 1 次元フォノニッ
ク結晶も研究の対象とし、その系に特有な特
徴を明らかにする。 

 

３．研究の方法 

（１）振動モードは、一般にワイヤーの断面
の形状に応じて変化する。そこで、まず初め
に、ワイヤー断面の形状と振動モードの関係
を、群論を用いて明らかにする。ただし、ワ
イヤーの構成物質としては、立方晶と六方晶
を取り上げ、断面形状としては、矩形、正方
形、円形、六角形を用いる。 

（２）各々の系において振動モードの分類を
行い、正しい対称性を持った変位ベクトルと
してどのような関数が許されるかを調べる。 

（３）分散関係を計算し振動モードを解析す
るために、xyzアルゴリズムと呼ばれる変分

法に基づく数値計算法を用いる。その際、正
しい対称性を持った変位ベクトルを基底関
数として用い、モードごとに計算を行う。 

（４）固体と液体からなる１次元フォノニッ
ク結晶の振動モードを解析するための定式
化を行う。液体層に対してはオイラーの方程
式に基づいて速度場と応力場を計算し、固体
層内に対しては弾性体の方程式を解く。転送
行列法の応用により、分散関係を計算する。 

 

４．研究成果 

（１）立方晶の物質からなり、任意の断面形
状を持つナノワイヤー超格子の分散関係を
計算するプログラムを開発した。そして、最
初の数値例として、閃亜鉛構造をもつ GaAs

と AlAs からなるワイヤー型フォノニック結
晶を取り上げ､計算を行った。加えて、電子
的、光学的性質が研究され、デバイスとして
の特性がしらべられている InAs/InP ナノワ
イヤー超格子に対しても計算を行った。断面
形状は、結晶自体の対称性を反映させた正方
形に選んで計算を行ったが、これは理論的な
取り扱いが簡単になるためである。 

 

Fig.1 Phonon dispersion relations of the square 

cross-section NWSL consisting of GaAs and AlAs. In (c), 

all dispersion curves are doubly degenerated. 

正方形断面の場合のｋ群（0 /k D  ）
は、

4vC であり、規約表現 A1, A2, B1, B2, E に
対応する５つの振動モードが現れる。ここで
は、GaAs/AlAs ナノワイヤー超格子の分散関
係のみを示す（Fig.１）。 

分散関係の大まかな構造は、バンドの折り
返しにより説明できる。まず、周期構造を持
たないナノワイヤーにおいては，ワイヤー軸
方向の波数と振動数の関係を表す分散関係
が，半径方向のフォノンの閉じこめ効果によ
り離散化される。ナノワイヤー超格子におい
ては各々の分散曲線は，軸方向の周期性によ
りミニブリルアン域に折り返され、そのミニ
ブリルアン域の中心と境界において周波数
ギャップが生じる。 

一番周波数の低いA1, A2モードはブリルア
ン域の中心から、波数に比例して立ち上がる
のに対して、E モードは波数の 2 乗に比例し
て立ち上がる。これは、梁のたわみモードに



 

 

見られる特徴である。なお、E モードは全て
2 重に縮退している。B1, B2モードは、有限
の周波数から立ち上がっており、これらのモ
ードを励起するためには高いエネルギーが
必要である。 

 

Fig.2 Displacement pattern corresponding to the 

lowest and second dispersion curves at q=0.  

Fig. 2 には、ブリルアン域の中心における
下から 2つの振動モードの変位パターンを示
してある。これらの図から、A1, A2, B1, B2, E 

モードは、それぞれ、dilatational, torsional, 

stretching, shear, flexural modes の特徴を
持つことが明確に見てとれる。 

（２）次に円形断面を持つ InAs/InP ナノワ
イヤー超格子の振動モードを解析した。これ
は、実際に作成されている InAs/InP ナノワイ
ヤー超格子の断面が円形であることによる。
円形断面の場合、結晶の異方性を無視すると、
torsional mode に対する厳密解を得ることが
できる [Mizuno: Phys. Rev. B 71 (2005) 

085303]。従って、本研究で開発した計算手法
の妥当性を確かめることも目的として、等方
近似を用いた計算を行った。この場合のｋ群
は、

vC
であり、その規約表現は、A1, A2, En 

(n=1, 2, …)である。En モードは、全てが 2

重に縮退している。Fig.3 に A1, A2モードの
分散関係を示す。対応する変位パターンを
Fig.4 に示すが、A1, A2 モードは、それぞれ
dilatational modeと torsional modeである。 
Fig.3(b)における点線は、A2モード（torsional 

modes）に対する厳密解をプロットしたもの
である。厳密解と、数値計算による結果との

一致は、かなり良いことがわかる。また、群
論的考察により適合関係を調べると、これら
のモードは、

4vC における A1, A2モードに対
応することがわかる。 

 

Fig. 3  Phonon dispersion relations of the circu-

lar cross-section InAs/ InP NWSL. 

 

 

Fig. 4  Displacement field patterns in InAs/InP 

NWSL: the lowest A1 and A2 modes at q=/D. 

Fig.5にEn モード(n=1, 2, 3)の分散関係示す。
これらの分散曲線は全て 2重に縮退している。
E1 モードのみ周波数０から値を持ち、波数
の 2 乗に比例して立ち上がっている。対応す
る変位パターンを Fig.6 に示す。適合関係を
調べると、これらのモードは、n が奇数の時
には、

4vC における E モードに対応し、n が
偶数の時には、

4vC における B1＋B2モードに
対応することがわかる。すなわち、n が奇数
の時には、flexural mode に対応し、n が偶
数の時には、stretching mode と  shear, 

mode に対応することがわかる。 

 

Fig. 5  Phonon dispersion relations of the circular 

cross-section NWSL consisting of InAs and InP.  

 なお、InAs/InP 超格子に見られる周波数ギ
ャップは非常に狭い。これは、InAs と InP

の音響ミスマッチが非常に小さいからであ



 

 

る。フォノニック結晶としてフォノン光学デ
バイスへの応用を考える際には、なるべく大
きな音響ミスマッチを持つ系を利用するの
が望ましい。 

 

Fig. 6  Displacement field patterns in a InAs/InP 

NWSL: the lowest E1, E2, and E3 modes at q=/D. 

（３）大きな音響ミスマッチを持つ系として、
GaN/AlNナノワイヤー超格子を取り上げ、そ
の振動モードの計算を行った。GaNとAlNは、
閃亜鉛構造またはウルツ鉱構造をとることが
知られている。ここでは、まず始めに、（２）
の結果と比較するため、立方晶（すなわち閃
亜鉛構造）であると仮定し、断面形状を円と
した。そして、ワイヤー半径と周期長の比、
および、層厚比をうまく選ぶと、すべての振
動モードが存在しない領域、すなわち完全ギ
ャップが出現することが示された。言い換え
ると、完全ギャップが実現されるようなパラ
メータの組を決定した。その分散関係をFig.7

に示す。仮定した構造が立方晶なので、B1、
B2モードも存在しているが、これらは有限の
周波数から立ち上がるモードなので、ワイヤ
ー半径を小さくすることで高周波数領域にシ
フトさせてある。 

 

Fig. 7  Phonon dispersion relations of the cir-

cular cross-section GaN/AlN NWSL.  

（４）近年作成されているⅢ族窒化物ナノワ
イヤーの多くはウルツ鉱構造で、六角形の断
面形状をとるものが多い。そこで、構成物質
の構造異方性の効果を明らかにするため、等
方性近似を適用してみたところ、ギャップが
消失した。このことは、バンドギャップエン
ジニアリングを行う際に、結晶の異方性を十
分考慮する必要があることを示している。そ
こで、ウルツ鉱構造をとり六角形の断面をも

つGaNナノワイヤーの振動モードを解析して、
結晶の異方性の効果を議論した。この結果は、
周期的な構造を持たないナノワイヤーに対す
る計算であり、ナノワイヤー超格子の解析は､
今後の課題である。 

（５）近年、中空のナノワイヤーが作成され、
盛んに研究が行われている。本研究において
も、六角形断面のチューブ状GaNナノワイヤ
ーの振動モード解析を行い、穴を開けたこと
による効果を振動モードごとに解析し、その
特徴をまとめた。特に、A1モードとE2モード
が穴の大きさに敏感で、チューブの厚さを薄
くしていくと、それらのモードの固有振動数
は大きく低周波数側にシフトしてくることが
明らかとなった。ごく最近、中空構造を持つ
ナノワイヤー超格子が作成されているが、そ
の系の振動モードの解析は今後の課題である。 

（６）新たなフォノニック結晶として提案さ
れている、固体と液体からなる１次元フォノ
ニック結晶を取り上げ、分散関係と透過スペ
クトルの計算を行った。さらに解析的手法を
用いて、この系に特有な共鳴現象の解析を行
った。この系においては、よく知られている
周期多層構造によるフォノンのブラッグ反
射に起因した周波数ギャップに加えて、ブラ
ッグ反射に関係のない周波数ギャップが現
れることがわかった。固体液体界面でのモー
ド変換を伴う多重反射の際、横波成分は固体
層に完全に閉じ込められる。その閉じ込めモ
ードと入射フォノンとが共鳴相互作用する
ことにより、透過波が完全に打ち消される周
波数帯があらわれる。この周波数帯が、この
系に特有なギャップである。 
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