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Теоретически исследован эффект падения решеточной теплопроводности в сегментированных на-
нонитях Si/Ge по сравнению с гладкими кремниевыми нанонитями, предсказанный ранее. Детально 
исследована зависимость этого эффекта от поперечного сечения сегментированных нанонитей. 
Исследования проведены в рамках модели гранецентрированной кубической решетки. 
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Эффективный контроль и управление тепловыми потоками в условиях сокращения размеров и 
увеличения плотности элементов в микро- и наноэлектронных приборах является одной из важных 
задач современной наноэлектроники [1]. Материалы с высокой теплопроводностью могут быть ис-
пользованы для эффективного отвода тепла, в то время как материалы с пониженной теплопроводно-
стью являются многообещающими для термоэлектрических применений.  

Кремний, будучи одним из основных материалов полупроводниковых устройств, обладает пре-
имущественно фононной теплопроводностью. Теплопроводность наноразмерных структур на базе 
кремния гораздо ниже, чем объемного материала, благодаря рассеянию фононов на границах наност-
руктуры и модификации фононного спектра, которая ведет к уменьшению групповой скорости фоно-
нов [2]. 

Целью настоящей работы было исследование фононных свойств и теплопроводности сегмен-
тированных нанонитей Si/Ge с сечением прямоугольной формы (см. рис. 1). В рамках модели гране-
центрированной кубической (ГЦК) решетки, нами был исследован эффект падения решеточной теп-
лопроводности в сегментированных нанононитях [2] в зависимости от размеров их поперечного се-
чения. Схематическое изображение исследуемой структуры представлено на рис. 1. 

 

 
Рис. 1. Схематическое изображение сегментированной нанонити 

 
Кристаллическая решетка кремния представляет собой две ГЦК подрешетки, сдвинутые одна 

относительно другой на четверть главной диагонали. В рамках модели динамики ГЦК решетки два 
сдвинутые ГЦК подрешетки совмещаются в одну с удвоением массы атомов в узлах решетки. В на-
шей модели было использовано три параметра – три силовые константы взаимодействия между ато-
мами, которые были выражены через упругие константы объемного кремния. Уравнение движения 
атома было записано в виде 

( ) ( ) , 1, 2,3,i imu n F n i= =       (1) 

где ( )iF n  — компонента силы, действующая на узел ( )n  со стороны других узлов; m  – масса узла. 
Для расчета теплового потока было использовано выражение, полученное в [2] из транспортно-

го уравнения Больцмана в приближении времени релаксации, принимая во внимание одномерную 
плотность фононных состояний:  
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где ,tot sτ  — полное время релаксации фононов; s — число фононных ветвей; Bk  — постоянная 
Больцмана;  — постоянная Планка; Т — абсолютная температура.  

В наших расчетах были учтены три основных механизма рассеяния фононов: Umklapp-
рассеяние, рассеяние на границах и рассеяние на примесях [2, 3]. Согласно правилу Матиссена, пол-
ное время релаксации фонов можно записать в следующем виде: 

, , ,,1 ( ) 1 1 1/ / ( ) / ( ) / ( )z z z zU s imp s B stot s q q q qτ τ τ τ= + + ,     (3) 

где ,U sτ  — время релаксации Umklapp-рассеяния, ( ) ( )2
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     ,imp sτ  — время релаксации рассеяния фононов на примесях, 
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По формуле (2) были проведены расчеты для сегментированных нанонитей, состоящих из 
квантовых точек (КТ) кремния и германия. Толщина КТ составляла 4 монослоя (МС), поперечное 
сечения КТ и нити, соответственно, варьировалось от 9×9 МС (где 1 MС = 0,27 нм) до 29×29 МС. В 
результате исследований было установлено, что тепловой поток в сегментированной Si/Ge-нанонити 
значительно снижается по сравнению с тепловым потоком в гладкой Si-нити; максимум отношения 
теплового потоков гладкой и сегментированной нанонитей достигается при поперечном сечении по-
рядка 19×19 МС. Наличие максимума связано с различной скоростью роста теплопроводности в сег-
ментированной и гладкой нанонитях с увеличением площади их поперечного сечения.  

Полученные результаты показывают, что сегментированные Si/Ge нанонити могут быть пер-
спективными для термоэлектрических применений. 
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Thermal conductivity of Si/Ge segmented nanowires. 
 
The authors have theoretically investigated the earlier predicted effect of the lattice thermal conductivity 
drop in segmented Si/Ge nanowires as compared to smooth silicon nanowires. The dependence of this effect 
on the cross-section area of segmented nanowires has been closely studied. The research has been conducted 
in the framework of the face-centered cubic lattice model. 
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