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ТЕПЛОПРОВIДНIСТЬ Si
НАНОНИТОК З АМОРФНОЮ SiO2 ОБОЛОНКОЮ:
МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМIЧНИЙ РОЗРАХУНОКУДК 536.21

Методом нерiвноважної молекулярної динамiки дослiджено процеси теплового транс-
порту в Si нанонитках, покритих оболонкою аморфного SiO2. Розглянуто вплив тов-
щини аморфного шару, радiуса кристалiчного кремнiєвого ядра i температури на вели-
чину коефiцiєнта теплопровiдностi нанониток. Встановлено, що збiльшення товщи-
ни аморфної оболонки зумовлює зменшення теплопровiдностi Si/SiO2 нанониток типу
ядро-оболонка. Результати також показують, що теплопровiднiсть Si/SiO2 нанони-
ток при 300 К зростає зi збiльшенням площi поперечного перерiзу кристалiчного Si
ядра. Виявлено, що температурна залежнiсть коефiцiєнта теплопровiдностi Si/SiO2

нанониток типу ядро-оболонка є суттєво слабшою, нiж в кристалiчних кремнiєвих
нанонитках. Показано, що така вiдмiннiсть є результатом рiзних домiнуючих меха-
нiзмiв фононного розсiювання в нанонитках. Отриманi результати демонструють, що
нанонитки Si/SiO2 є перспективним матерiалом для термоелектричних застосувань.

К люч о в i с л о в а: коефiцiєнт теплопровiдностi, нанонитка, кремнiй, молекулярна
динамiка.

1. Вступ

Впродовж останнього десятилiття кремнiєвi нано-
нитки неперервно iнтегруються в сучасну електро-
нiку, сенсорну та оптоелекронну технiку. Унiкаль-
нi фiзичнi властивостi, з одного боку, та сумiснiсть
методiв синтезу з iснуючою кремнiєвою техноло-
гiєю, з iншого боку, сприяють iнтенсивному розви-
тку дослiджень нанониток та їх впровадженню в
рiзних галузях. Зокрема, Si нанонитки розгляда-
ються як основа для виготовлення польових тран-
зисторiв [1], сонячних елементiв [2], ультрачутли-
вих електромеханiчних та бiологiчних сенсорiв [3].
Активно вивчаються перспективи використання
кремнiєвих ниток для покращення функцiональ-
них параметрiв свiтловипромiнюючих пристроїв
[4], лiтiй-йонних батарей [5].
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Окремим напрямом, в якому проводиться низ-
ка сучасних дослiджень, є вивчення можливо-
стей Si наноструктур для пiдвищення ефективно-
стi енергоперетворення в термоелектричних еле-
ментах [6–8]. Вiдомо, що коефiцiєнт корисної дiї
термоелектричного елемента визначається безроз-
мiрною величиною термоелектричної добротностi
𝑍𝑇 [9]:

𝑍𝑇 =
𝑆2𝜎𝑇

𝑘
, (1)

де 𝑆 – коефiцiєнт Зеєбека, 𝜎 – питома електро-
провiднiсть, 𝑘 – коефiцiєнт теплопровiдностi, 𝑇 –
температура. Як випливає з (1), одним зi способiв
пiдвищення ефективностi термоелектричного пе-
ретворення є зниження теплопровiдностi робочого
матерiалу без суттєвих змiн його електропровiдно-
стi. Напiвпровiдниковi нанонитки дозволяють ре-
алiзувати вказанi змiни теплопровiдностi завдяки
розвиненiй поверхнi, що слугує додатковим цен-
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Рис. 1. Схема дослiджуваної нанонитки Si/SiO2 типу
ядро-оболонка. Атоми Si та O зображено свiтлими i тем-
ними кружечками, вiдповiдно

тром розсiювання фононiв. Зокрема, експеримен-
тально було виявлено, що в кремнiєвих нанони-
тках з шорсткою поверхнею величина 𝑍𝑇 набли-
жається до одиницi завдяки майже 100-кратному
зменшенню коефiцiєнта теплопровiдностi вiдносно
аналогiчного значення 𝑘 в об’ємному Si [10]. Для
подальшого пiдвищення термоелектричної добро-
тностi в рядi теоретичних робiт пропонувався ши-
рокий спектр методiв зменшення коефiцiєнта те-
плопровiдностi нанониток, серед яких - оптимiза-
цiя геометричних параметрiв (поперечного перерi-
зу [11], кристалографiчної орiєнтацiї [12], ступеня
пористостi структури [13]), варiацiї композитно-
го [14] i дефектного [15] складу нанониток, дефор-
мацiя [16], створення надграток [17]. З iншого боку,
сучаснi експериментальнi дослiдження також вiд-
кривають новi шляхи до контролю величини ко-
ефiцiєнта теплопровiдностi нанониток. Зокрема, з
використанням методу раманiвського розсiювання
свiтла було виявлено сильну анiзотропiю величини
𝑘 в масивах кремнiєвих нанониток [18], що дозво-
ляє керовано змiнювати теплопровiднiсть матерi-
алу вiдповiдним вибором напрямку теплового по-
току. Не менш ефективним способом зменшення
теплопровiдностi Si нанониток є синтез структур
з шорсткою поверхнею [19]. В нещодавних експе-
риментах з кремнiєвими нанонитками було проде-
монстровано можливiсть варiацiї їх теплопровiд-
ностi в широких межах шляхом неоднорiдного роз-
подiлу легуючих домiшок в нанонитках [20] чи
вибору рiвня легування Si пiдкладок, на яких син-
тезуються нанонитки [21].

Iншим методом зниження теплопровiдностi на-
нониток є використання структур типу ядро-
оболонка, зокрема, нанониток Si/Ge [22]. Показа-

но, що нанесення на кремнiєву нанонитку тонкої
оболонки Ge зумовлює зниження коефiцiєнта те-
плопровiдностi приблизно на 75% [23]. Замiна кри-
сталiчної оболонки на аморфну шляхом аморфiза-
цiї поверхневого Si шару здатна посилити ефект
зменшення теплопровiдностi до 80% [24]. Але фi-
зичнi механiзми зменшення теплопровiдностi в по-
дiбних нанонитках, як i їхнi перспективи викори-
стання в термоелектричних пристроях, вивченi да-
леко не повнiстю.

Появу аморфної оболонки в кремнiєвих нанони-
тках вiдносно легко можна реалiзувати в процесi
синтезу через утворення шару природного окислу
SiO2 з можливiстю варiацiї його товщини. В пред-
ставленiй роботi дослiджуються тепловi властиво-
стi кремнiєвих нанониток з аморфною оболонкою
SiO2. Зокрема, з використанням методу нерiвно-
важної молекулярної динамiки встановлено зале-
жностi впливу товщини оболонки SiO2 на вели-
чину коефiцiєнта теплопровiдностi нанониток. Та-
кож дослiджено вплив аморфного шару на темпе-
ратурнi залежностi коефiцiєнта теплопровiдностi.
Отриманi данi проаналiзовано з точки зору проце-
сiв фононного розсiювання на межах подiлу кри-
сталiчне ядро – аморфна оболонка.

2. Методика дослiджень

Вивчались процеси теплоперенесення в цилiндри-
чних нанонитках, якi складались з кристалiчного
кремнiєвого ядра радiусом 𝑅core, зовнi оточеного
оболонкою аморфного SiO2 товщиною 𝑑 (рис. 1).
На першому етапi побудови модельованої стру-
ктури генерувалась суцiльна нанонитка аморфно-
го SiO2. Для цього використовувалась структура
кристалiчного кварцу 𝛼-SiO2 тригональної синго-
нiї з параметрами решiтки 𝑎 = 4,19 Å, 𝑐 = 5,40 Å.
Аморфiзацiя здiйснювалась шляхом витримки си-
стеми при температурi 𝑇 = 3000 K з подальшим
рiзким охолодженням (1011 К/с) до 𝑇 = 300 K
в умовах термостата Ланжевена. Далi всерединi
аморфної нанонитки видалялись всi атоми Si та
O для утворення цилiндричної порожнини радiу-
сом 𝑅core. Пiсля цього порожнина заповнювалась
атомами Si, розмiщеними в вузлах кристалiчної
решiтки. Моделювання процесiв теплоперенесення
в нанонитках виконувались за допомогою пакета
молекулярної динамiки LAMMPS [25]. На гранях,
перпендикулярних до осi нанонитки, накладались
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перiодичнi граничнi умови, тодi як бiчна поверх-
ня розглядалась вiльною. Дослiджувана структу-
ра витримувалась при постiйному тиску i темпе-
ратурi (NPT-ансамбль) впродовж 250 пс до пов-
ної релаксацiї механiчних напружень. Iнтегрува-
ння рiвнянь руху здiйснювалось з кроком по ча-
су 0,5 фс. Взаємодiя мiж атомами в нанонитках
описувалась за допомогою емпiричного потенцiалу
Терсоффа [26], використання якого приводить до
задовiльних результатiв при розглядi процесiв те-
плоперенесення в наноструктурах на основi амор-
фного SiO2 та кремнiю [27] чи германiю [28].

В данiй роботi визначався коефiцiєнт теплопро-
вiдностi 𝑘 вздовж осi дослiджуваних цилiндри-
чних нанониток (напрямок 𝑂𝑧 на рис. 1). Роз-
рахунки коефiцiєнта теплопровiдностi здiйснюва-
лись методом нерiвноважної молекулярної дина-
мiки за допомогою алгоритму Мюллер–Плата [29].
Для визначення величини 𝑘 в рамках зазначеного
алгоритму використовується закон Фур’є:

𝑘 = − 𝑞𝑧
𝑑𝑇/𝑑𝑧

, (2)

де 𝑞𝑧, 𝑑𝑇/𝑑𝑧 – потiк тепла i температурний градi-
єнт у вибраному напрямку, вiдповiдно. Для ство-
рення теплового потоку алгоритм Мюллер–Плата
передбачає таку процедуру. На першому етапi
здiйснюється розбиття дослiджуваної сруктури на
тонкi шари. Центральний шар називають “гаря-
чим”, а один з крайнiх – “холодним” (рис. 2). В про-
цесi динамiки перiодично, через певну кiлькiсть
крокiв, визначаються атом з мiнiмальною швидкi-
стю 𝜐ℎ (кiнетичною енергiєю) в “гарячому” шарi та
атом з максимальною швидкiстю 𝜐𝑐 в “холодному”
шарi. Мiж вказаними атомами вiдбувається шту-
чний обмiн їхнiми швидкостями (енергiями), що
еквiвалентно появi в структурi теплового потоку
𝑞𝑧 величиною

𝑞𝑧 =
1

2𝑡𝑆

∑︁
𝑁transfers

1

2
𝑀 [𝜐2

𝑐 − 𝜐2
ℎ], (3)

де 𝑡 – час, впродовж якого вiдбуваються обмi-
ни швидкостями, 𝑆 – площа поперечного перерiзу
зразка, 𝑀 – маса атома.

В результатi описаних багатократних обмiнiв
швидкостями, середня кiнетична енергiя атомiв,
а, отже, i температура “гарячого” шару буде ви-
щою, нiж середня температура зразка. Вiдповiдно,

Рис. 2. Схема реалiзацiї алгоритму Мюллер–Плата для ви-
значення коефiцiєнта теплопровiдностi нанонитки. В верх-
нiй частинi пунктиром показано центральний i два крайнi
шари, на якi розбивається нанонитка. Стрiлками показано
напрямок теплового потоку 𝑞 в структурi. В нижнiй частинi
схематично зображено розподiл температури вздовж нано-
нитки. Лiнiями на залежностi 𝑇 (𝑧) видiлено дiлянки, з яких
визначається градiєнт температури

температура “холодного” шару виявиться нижчою,
нiж її середнє значення по зразку. Температуру 𝑇𝑖

кожного 𝑖-го шару можна обчислити за спiввiдно-
шенням:

𝑇𝑖 =
1

𝑡𝑎𝑣

∑︁
𝑡

⎡⎣1

3
𝑁𝑖𝑘B

𝑁𝑖∑︁
𝑗=1

𝑀𝑗𝜐
2
𝑗

⎤⎦, (4)

де 𝑁𝑖 – кiлькiсть атомiв в 𝑖-му шарi, 𝑘B – постiйна
Больцмана, 𝑡𝑎𝑣 – час усереднення при розрахунку
температури.

Розрахунок теплопровiдностi за алгоритмом
Мюллер–Плата проводиться за умови встановле-
ння в структурi стацiонарного теплового потоку.
В данiй роботi аналiзувалась часова змiна повної
енергiї системи 𝐸(𝑡), лiнiйна залежнiсть якої вка-
зує на реалiзацiю стацiонарних умов. Пiсля вста-
новлення стацiонарного режиму в структурi вини-
кне градiєнт температури 𝑑𝑇/𝑑𝑧, для розрахунку
якого на залежностi 𝑇 (𝑧) (рис. 2) вибираються лi-
нiйнi дiлянки з метою усунення впливу границь
зразка. За вiдомими 𝑞𝑧 та 𝑑𝑇/𝑑𝑧 розраховується
коефiцiєнт теплопровiдностi структури вiдповiдно
до спiввiдношення (2).

3. Результати та їх обговорення

На першому етапi дослiджень було розраховано
температурнi залежностi коефiцiєнта теплопровiд-
ностi Si нанониток з аморфною оболонкою SiO2.
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Рис. 3. Температурна залежнiсть коефiцiєнта теплопро-
вiдностi Si (крива 1), Si/SiO2 (крива 2) та SiO2 (крива 3)
нанониток

На рис. 3 показано отриманi залежностi 𝑘(𝑇 ) для
трьох нанониток однакового радiуса 𝑅 = 3,5 нм:
кристалiчної Si-нанонитки без аморфної оболон-
ки, Si-нанонитки з оболонкою SiO2 товщиною 𝑑 =
= 0,5 нм та аморфної SiO2-нанонитки, що не мi-
стить кремнiєвого кристалiчного ядра. В усьому
дослiджуваному iнтервалi температур 300–800 K
кремнiєва нанонитка має найбiльшу теплопровiд-
нiсть, тодi як аморфна SiO2-нанонитка характе-
ризується мiнiмальним 𝑘, а для нанонитки типу
ядро-оболонка притаманними є промiжнi значен-
ня коефiцiєнта теплопровiдностi. З ростом темпе-
ратури спостерiгається монотонне зменшення кое-
фiцiєнта теплопровiдностi нанониток Si та Si/SiO2,
тодi як для аморфної SiO2-нанонитки величина 𝑘
практично не змiнюється з ростом температури i
дорiвнює 𝑘 = 1,3 Вт/(м·K), що є близьким до вели-
чини теплопровiдностi об’ємного SiO2 [28]. Апро-
ксимацiя отриманих залежностей 𝑘(𝑇 ) показує, що
𝑘 ∼ 𝑇−0.4 для кремнiєвої нанонитки, 𝑘 ∼ 𝑇−0,2 для
Si нанонитки з оболонкою SiO2 i 𝑘 ∼ 𝑇 0 для нано-
нитки з аморфного SiO2.

Вiдомо, що фононну теплопровiднiсть твердих
тiл можна оцiнити за спiввiдношенням:

𝑘 =
1

3
𝑐ph 𝜐ph 𝜆ph, (5)

де 𝑐ph, 𝜐ph, 𝜆ph – фононна теплоємнiсть, швид-
кiсть та довжина вiльного пробiгу фононiв, вiдпо-
вiдно. В областi достатньо високих температур те-
плоємнiсть твердих тiл згiдно з законом Дюлонга–
Птi є константою, а швидкiсть поширення фоно-

нiв також слабко змiнюється з температурою. То-
му залежнiсть 𝑘(𝑇 ) при високих температурах ви-
значатиметься температурною залежнiстю довжи-
ни вiльного пробiгу фононiв. З ростом темпера-
тури домiнуючим механiзмом, що обмежуватиме
рух фононiв є процеси фонон-фононного розсiюва-
ння, а довжина вiльного пробiгу 𝜆ph буде оберне-
но пропорцiйною до концентрацiї фононiв 𝑛ph. З
iншого боку, оскiльки при високих температурах
𝑛ph ∼ 𝑇 , то для монокристалiв Si виконуватиме-
ться пропорцiйнiсть 𝑘 ∼ 𝑇−1, що пiдтверджується
експериментально [30].

Зi зменшенням характерних розмiрiв при пере-
ходi системи вiд нескiнченного монокристала до
нанонитки, проявлятиметься дiя iншого механiзму
обмеження руху фононiв – розсiювання на грани-
цях матерiалу. У випадку, коли характерний роз-
мiр системи 𝐿 стає порiвняним з довжиною вiльно-
го пробiгу фононiв, отримаємо 𝜆ph ∼ 𝐿 = const, то-
му 𝑘 ∼ 𝑇 0. Така ситуацiя реалiзується, наприклад,
в аморфнiй нанонитцi, де тепловi коливання обме-
женi кiлькома мiжатомними вiдстанями внаслiдок
невпорядкованостi структури. З наведених мiрку-
вань випливає, що отримана залежнiсть 𝑘 ∼ 𝑇−0,4

для Si нанонитки є результатом дiї двох конкуру-
ючих механiзмiв розсiювання: фонон-фононного iз
залежнiстю 𝑘 ∼ 𝑇−1 та розсiювання на бiчнiй по-
верхнi нанонитки, для якого 𝑘 ∼ 𝑇 0. Повiльнiше
зменшення теплопровiдностi з ростом 𝑇 в нано-
нитцi Si/SiO2 з аморфною оболонкою можна по-
яснити такими обставинами. По-перше, нанонитка
Si/SiO2 має менший радiус кристалiчного ядра по-
рiвняно з кремнiєвою нанониткою, а, вiдповiдно,
менший об’єм теплопровiдного матерiалу i бiльшу
питому поверхню, що зумовлює сильнiше розсiю-
вання фононiв з одночасним зменшенням тепло-
провiдностi структури. По-друге, як показано в ро-
ботi [31], фононний спектр гетероструктур Si/SiO2

мiстить нову низькочастотну смугу (𝑓 < 4 ТГц)
локалiзованих коливань, пов’язаних з атомами на
межi подiлу Si/SiO2. Випадковий розподiл вказа-
них коливальних станiв на гетеромежi дослiджу-
ваної нанонитки спричинює додаткове розсiюван-
ня теплових коливань з вiдповiдним зменшенням
величини 𝑘.

Для дослiдження впливу товщини оксидної обо-
лонки SiO2 на величину теплопровiдностi, в роботi
розраховувались залежностi 𝑘(𝑑/𝑅core) нанониток
Si/SiO2 з фiксованим радiусом 𝑅core кристалiчного
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кремнiєвого ядра. Отриманi кривi 𝑘(𝑑/𝑅core) для
двох нанониток з 𝑅core = 1,5 нм та 𝑅core = 3 нм
при 𝑇 = 300 K показано на рис. 4. Нанонитка
з бiльшим радiусом кристалiчного ядра характе-
ризується вищим коефiцiєнтом теплопровiдностi 𝑘
у всьому iнтервалi значень 𝑑/𝑅core. Цей резуль-
тат є зрозумiлим з огляду на те, що нанонитка з
меншим 𝑅core має бiльшу питому поверхню кри-
сталiчного теплопровiдного ядра, наслiдком чого
є вищий темп розсiювання фононiв на гетероме-
жi Si/SiO2. З ростом товщини 𝑑 аморфної оболон-
ки SiO2 спостерiгається монотонне зменшення те-
плопровiдностi 𝑘 дослiджуваних нанониток. Зро-
стання спiввiдношення 𝑑/𝑅core в межах 0,1–0,7 зу-
мовлює зниження величини 𝑘 для обох нанониток
майже в 1,5 раза.

При поясненнi такої поведiнки коефiцiєнта те-
плопровiдностi слiд врахувати, що в нанонитках
Si/SiO2 теплоперенесення здiйснюється двома не-
залежними каналами – кристалiчним ядром та
аморфною оболонкою. Результуюча теплопровiд-
нiсть нанонитки визначається об’ємною часткою
кожного каналу i величиною його власної тепло-
провiдностi та може бути описана за допомогою
простого спiввiдношення [32]:

𝑘 =
𝑘core𝑅

2
core

(𝑅core + 𝑑)2
+

𝑘shell((𝑅core + 𝑑)2 −𝑅2
core)

(𝑅core + 𝑑)2
, (6)

де перший i другий доданки – це вiдповiдно те-
плопровiднiсть ядра та оболонки, зважена на їхню
об’ємну частку в нанонитцi. Як випливає з наведе-
ного виразу, зростання товщини 𝑑 аморфної обо-
лонки при незмiнному радiусi 𝑅core кристалiчно-
го ядра збiльшуватиме об’ємну частку матерiалу
з низькою теплопровiднiстю, що в пiдсумку й при-
водитиме до зменшення сумарної теплопровiдностi
нанонитки.

Аналiз виразу (6) вказує також на те, що при
фiксованiй товщинi 𝑑 аморфної оболонки SiO2, су-
марний коефiцiєнт теплопровiдностi Si/SiO2 нано-
нитки буде зростати зi збiльшенням радiуса кри-
сталiчного ядра. Цей висновок пiдтверджується
розрахунками, результати яких показано на рис. 5
для двох нанониток з фiксованою товщиною SiO2-
оболонки 𝑑 = 0,5 нм та 𝑑 = 1 нм. Коефiцiєнт тепло-
провiдностi аморфної SiO2-нанонитки (𝑅core = 0)
приблизно дорiвнює 𝑘 = 1,3 Вт/(м·K) i стрiмко
збiльшується при зростаннi частки кристалiчно-
го ядра. Зокрема, при збiльшеннi 𝑅core до 4 нм,

Рис. 4. Залежнiсть коефiцiєнта теплопровiдностi Si/SiO2

нанониток з радiусами кристалiчного ядра 𝑅core = 1,5 нм
(крива 1) та 𝑅core = 3 нм (крива 2) вiд товщини 𝑑 аморфної
оболонки SiO2, розрахована для температури 𝑇 = 300 K

Рис. 5. Залежнiсть коефiцiєнта теплопровiдностi Si/SiO2

нанониток вiд радiуса 𝑑 кристалiчного Si ядра з фiксованою
товщиною аморфної оболонки SiO2 𝑑 = 0,5 нм (крива 1) та
𝑑 = 1,0 нм (крива 2), розрахована для температури 𝑇 =

= 300 K

величина 𝑘 рiзко зростає до майже 5 Вт/(м·K) i
4 Вт/(м·K) в нанонитках iз 𝑑 = 0,5 нм та 𝑑 =
= 1,0 нм, вiдповiдно. Отриманi результати вказу-
ють на можливiсть контрольованої змiни коефiцi-
єнта теплопровiдностi Si нанониток шляхом варiа-
цiї товщини оксидної оболонки, що легко реалiзу-
ється в процесi вирощування вказаних структур.

4. Висновки

Методом нерiвноважної молекулярної динамiки
розраховано коефiцiєнт теплопровiдностi крем-
нiєвих нанониток з аморфною оболонкою SiO2.
На основi аналiзу температурних залежностей
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𝑘(𝑇 ) показано, що процеси теплоперенесення в
дослiджуваних Si/SiO2 нанонитках визначаються
двома конкуруючими механiзмами розсiювання:
фонон-фононним та фонон-граничним. Встанов-
лено, що збiльшення товщини аморфної оболон-
ки SiO2 при незмiнних розмiрах кристалiчного
Si ядра зумовлює зменшення теплопровiдностi
Si/SiO2 нанониток. З iншого боку, при фiксова-
нiй товщинi шару природного окислу, коефiцiєнт
теплопровiдностi нанониток рiзко збiльшується зi
зростанням радуiса кремнiєвого ядра. Отриманi
результати можуть лягти в основу методiв оптимi-
зацiї термоелектричних перетворювачiв на основi
кремнiєвих наноструктур.
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THERMAL CONDUCTIVITY OF SI
NANOWIRES WITH AN AMORPHOUS SiO2

SHELL: A MOLECULAR DYNAMICS STUDY

The processes of thermal transport in Si nanowires covered

with an amorphous SiO2 shell have been studied using the

nonequilibrium molecular dynamics method. The influence of

the amorphous layer thickness, radius of the crystalline sili-

con core, and temperature on the thermal conductivity of the

nanowires is considered. It is found that the increase of the

amorphous shell thickness diminishes the thermal conductiv-

ity in Si/SiO2 nanowires of the core-shell type. The results

obtained also testify that the thermal conductivity of Si/SiO2

nanowires at 300 K increases with the cross-section area of

the crystalline Si core. The temperature dependence of the

thermal conductivity coefficient in Si/SiO2 nanowires of the

core-shell type is found to be considerably weaker than that

in crystalline silicon nanowires. This difference was shown to

result from different dominant mechanisms of phonon scatter-

ing in those nanowires. The results obtained demonstrate that

Si/SiO2 nanowires are a promising material for thermoelectric

applications.

Ke yw o r d s: thermal conductivity, nanowire, silicon, molecu-
lar dynamics.
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