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Теоретически исследовано влияние на фононные и теплопроводящие свойства нанонитей на базе 
кремния модуляции их поперечного сечения и добавления в них материалов с более низкой скоростью 
распространения звука. Было показано, что изменяя параметры сегментов и добавляя обкладки, 
можно достичь двух-семикратного уменьшения решеточной теплопроводности сегментированных 
нанонитей по сравнению с обычной нанонитью.  
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Известно, что теплопроводность в полупроводниковых наноматериалах ниже, чем в аналогичных 
объемных материалах [1, 2]. Это связано со снижением групповых скоростей из-за кванотово-
размерного эффекта для фононов, что приводит к уменьшению решеточной теплопроводности. Низ-
кие значение решеточной теплопроводности нанонитей делают их перспективными для термоэлек-
трических и термоизоляционных применений. Одним из перспективных способов управления реше-
точной теплопроводностью является фононная инженерия [3]. Фононная инженерия особенно эффек-
тивна в наноструктурах, составленных из слоев или сегментов разной формы, разного размера и/или 
разных материалов.  

Нами было изучено влияние геометрии нанонитей на базе кремния и физических параметров 
материалов на их фононные свойства и решеточную теплопроводность. Были рассмотрены сегменти-
рованные нанонити на основе Si с постоянным и переменным поперечным сечением, а также в ди-
электрических обкладках (рис. 1).  

а)               б)                 в)  
Рис. 1. Схема нанонити, составленной из сегментов различных материалов с одинаковым поперечным 
сечением (а) и с различным сечением (б), а также гладкой нити в обкладках переменного сечения (в) 

 
Для расчета фононного спектра была использована динамическая модель колебаний гранецен-

трированной решетки. В рамках модели реальная решетка кремния представляется как гранецентри-
рованная, но с удвоенной массой атомов в узлах. Частоты и векторы смещения фононных мод нахо-
дились из следующей системы уравнений:  
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где ( )( )( , ')exp 'ij ijD n n q n n= Φ × −i     — компоненты динамической матрицы; iw — i-й компонент атом-
ного смещения; ω — частота фононов;  q — волновой вектор; m — масса атомов.  

Решеточная теплопроводность рассчитывалась по формуле 
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где s — число фононных ветвей; Bk — постоянная Больцмана; ħ — постоянная Планка;  
Т — абсолютная температура; ,tot sτ  — полное время релаксации фононов, полученное согласно пра-
вилу Маттиссена. Значения времени релаксации для каждого из механизмов были взяты из [4]. 

 

 
Рис. 2. Отношение теплопроводностей обычной Si-нанонити и сегментированной  

Si/Ge-нанонити в зависимости от ее поперечного сечения (а) и отношение тепловых потоков в глад-
кой Si-нанонити и в нанонити в диэлектрических обкладках Si/SiO2 в зависимости от температуры (б) 

 
Было установлено, что большое число фононных мод оказываются захваченными сегментами 

нанонитей и исключаются из процессов теплового транспорта. В результате теплопроводность сег-
ментированных нанонитeй Si/Ge [5] и Si/SiO2 [6] при T = 300 K оказывается в 2—7 раз меньше (см. 
рис. 2), чем гладкой Si-нанонити. Было установлено, что модулирование поперечного сечения позво-
ляет снизить теплопроводность по сравнению с гладкой нитью, причем как в однородной, так и сег-
ментированной. Также была исследована зависимость падения теплопроводности от длины чере-
дующихся сегментов. Полученные зависимости от различных факторов позволяют экспериментато-
рам прогнозировать фононные и тепловые свойства получаемых наноструктур.  
__________ 
Работа выполнена при поддержке гранта 15.817.02.29F. 
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Dependence of thermal conductivity of segmented silicon-based nanowires on their geometry and 
physical parameters of the materials 
We investigated theoretically the influence of physical and geometric parameters on the phonon and thermal 
properties of Si-based nanowires. We studied the influence of cross-section modulation and of low sound 
velocity materials, added as claddings or as segments of the nanowire. It was demonstrated that segments 
parameters change leads to the suppresion of the phonon thermal conduction (by a factor of 2 to 7) in 
comparison with generic silicon nanowires. Low values of the thermal conductivity of segmented nanowires 
make them prospective for thermoelectric and thermoinsulating applications.  
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