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также плато удельного сопротивления указывают на нетривиальные квантовые транспортные 
свойства, которые не наблюдаются для объемного монокристалла CaSi. 

Эти исследования выполнены при финансовой поддержке гранта РФФИ № 19-02-
00123_а и гранта РФФИ-БРФФИ № 20-52-00001_Бел_а. 
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Аннотация. В работе изучены термоэлектрические свойства кремниевых гетероструктур со встроенными 
нанокристаллами антимонида галлия. Методом твердофазной эпитаксии удалось сформировать массив 
нанокристаллов антимонида галлия с высокой концентрацией (2.2×10

11
 см

-2
) из тонкой стехиометрической плѐнки на 

Si(111). Образцы сохраняют высокую электропроводность сильнолегированного кремния. В n-плече удалось 
расширить диапазон максимально значения коэффициента Зеебека и сдвинуть его в область меньших температур. 
Коэффициент поперечной решѐточной теплопроводности при комнатной температуре был существенно снижен: со 
150 Вт/(м·К) до 7.8 Вт/(м·К).  
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В последнее время большие усилия со стороны исследовательских и технических групп были 
направлены на разработку и внедрение микро-термоэлектрических преобразователей, 
которые находят применение в качестве источников питания портативных устройств, 
медицинских стимуляторов[1], микро-ТЭГ, интегрированных с процессором [2]. Материалы, 
подходящие для таких преобразователей, имеют высокую эффективность, но они токсичны, 
дороги и несовместимы с кремниевой технологией. Объѐмный монокристаллический кремний 
имеет ZT~0.01 в силу высокой теплопроводности ~150 Вт/(м·К) [3]. Существенного снижения 
теплопроводности при сохранении фактора мощности возможно достичь увеличением 
фононного рассеяния за счѐт структурирования кремния. [4,5] 
Гетероструктура Si/ нанокристаллы (НК) GaSb/Si была сформирована на 
монокристаллической подложке Si(111) в сверхвысоковакуумной камере с базовым вакуумом 
2·10

-11
 Торр. Формирование массива НК GaSb происходило методом ТФЭ. При комнатной 

температуре осадили смесь Ga-Sb в соотношении 1:1 со скоростями осаждения VSb=3.08 
Å/мин и VGa=2Å/мин толщиной 5Å. Полученную тонкую плѐнку подвергли отжигу при 
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температурах 200 ˚С/2 мин и 380 ˚С/2 мин. Полученный массив НК имеет концентрацию 
2.2×10

11
 см

-2
, средний латеральный размер 15 нм и высоту 1.7 нм (Рис. 1а).  

 

(а)  (б) 
Рис.1. (а) АСМ изображение массива нанокристаллов GaSb на Si(111). Концентрация НК 2.2×10

11
 см

-2
, 

средний латеральный размер 15 нм, высота 1.7 нм. (б) Снимок ПЭМ гетероструктуры Si/НК GaSb/Si.  

 
Встраивание массива НК в матрицу кремния осуществляли методом МЛЭ при температурах 
450 С (до полного закрытия НК) и 610 С (после полного закрытия НК). Последовательным 
повторением ТФЭ и МЛЭ стадий были сформированы многослойные гетероструктуры (Рис. 
1б). Встроенные НК имеют бимодальное распределение по размерам: 2.2×3.6 нм и 6.2×10.4 
нм. Поверхность многослойной гетероструктуры поликристаллическая с размером зѐрен 25 – 
45 нм, среднеквадратичная шероховатость 1.1 – 1.7 нм.  
 

(а)  (б) 

(в)  (г) 
Рис. 2. Температурные зависимости термоэлектрических свойств кремниевых гетероструктур в 

сравнении с объѐмным монокристаллическим кремнием различной проводимости: (а) и (б) коэффициент 
Зеебека, (в) проводимость, (г) фактор мощности. Кривые I, II и III – гетероструктуры на основе 

собственного (i) и легированного кремния (n, p), i,n,p-Si – монокристаллический кремний, (cap./sub.) – 
нелегированный кремний, используемый в качестве покрывающих слоѐв/подложки образца I(i). 

 
Для оценки влияния структурирования на термоэлектрические свойства кремния НК GaSb 
были встроены в матрицу нелегированного кремния (Рис. 2а). Гетероструктура имеет 
меньшую температуру инверсии носителей при температуре ~280К, что обусловлено 
инжекцией носителей из объѐма НК в матрицу кремния. Для создания p- и n-плеч ТЭГ (Рис. 
2б) НК были встроены в матрицу сильнолегированного кремния. В образце n-типа удалось 
увеличить область максимального значения термо-ЭДС и сместить еѐ в область меньших 
температур, для p-образца существенных изменений не наблюдается. Встраивание НК не 
привело к заметному ухудшению электропроводности (Рис. 2в). Гетероструктуры имеют 
несколько большее значение фактора мощности относительно объѐмного кремния в области 
низких температур (Рис. 2г), что актуально для современных микро-ТЭГ. Методом 2ω была 
определена поперечная теплопроводность при комнатной температуре. Для оценки влияния 
НК на теплоперенос был сформирован образец с имитацией роста НК, представляющий из 
себя последовательно нанесѐнные слои кремния, но без формирования НК; сами образцы 
были отмасштабированы с 4х до 8ми слоѐв. Теплопроводность объѐмного кремния при 
комнатной температуре 150 Вт/(м·К), послойно нанесѐнного кремния 37  5.2 Вт/(м·К), 
гетероструктуры 7.8  1.3 Вт/(м·К).  
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Комбинацией методов ТФЭ и МЛЭ удалось сформировать гетероструктуру на основе кремния 
со встроенными НК GaSb. Вышеописанное структурирование удовлетворяет двум основным 
целям, преследуемым при разработке новых термоэлектрических материалов на основе 
кремния: были сохранены кремниевые электрические параметры и существенно снижена 
решѐточная теплопроводность. Таким образом, полученные структуры имеют перспективы 
при разработке микро-ТЭГ, совместимых с кремниевой технологией.  
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В результате моделирования из первых принципов были предсказаны наиболее стабильные структуры тонких пленок силицида 
магния, состоящего из одного, двух и трѐх 2D Mg2Si-слоѐв. Двумерная структура из одного 2D Mg2Si-слоя стабильна в Td фазе и 
является прямозонным полупроводником с шириной запрещѐнной зоны 0,45 эВ. Обнаружено, что построение тонких пленок из 
большего количества 2D слоѐв в Td фазе воспроизводит орторомбическую фазу, типичную для Ca2Si. Установлено, что 
многослойные тонкие пленки в Td фазе оказались менее стабильными, чем структуры в фазе T, которые воспроизводят объѐмную 
кубическую фазу Mg2Si, и имеют ширину запрещѐнной зоны 0,74 и 0,56 эВ для двух и трѐх 2D Mg2Si-слоѐв, соответственно. 
 

Исследование наноструктур различных силицидов, которые не токсичны и их формирование 
совместимо с хорошо развитой кремниевой технологией, представляет интерес для создания 
приборов микро- и наноэлектроники [1]. Среди них выделяются силициды металлов второй группы [2], 
включающие Mg, Ca и Ba. Силицид магния (Mg2Si) имеет кубическую гранецентрированную структуру 

с пространственной группой    ̅  (№ 225, структуру типа анти-CaF2) [2]. Ранее методами 
моделирования из первых принципов была предсказана динамическая стабильность Td фазы 
двумерного (2D) Mg2Si, известной по дихалькогенидам тугоплавких металлов (пространственная 
группа      , № 11), которая является искажением гексагональной T фазы [3,4]. В данной работе 
расширенно исследование структуры и электронных свойств тонких пленок Mg2Si, когда их толщина 
составляет два и три 2D Mg2Si-слоя.  

Полная оптимизация исследуемых структур с последующим расчѐтом их фононного спектра и 
электронных зонных структур были выполнены методами из первых принципов в рамках теории 
функционала плотности. Для обменно-корреляционного функционала применялось приближение 
обобщѐнных градиентов Пердью-Бурке-Эрнцерхофа. Использовался метод сверхячейки с толщиной 

вакуума 12 Å. 
2D Mg2Si в Т фазе с гексагональной структурой представляет собой «строительный блок», 

воспроизводящий тонкие пленки кубического Mg2Si с ориентацией (111). Как было предсказано ранее 
[3,4], структура из одного 2D Mg2Si-слоя в T фазе не стабильна и трансформируется в Td фазу (T 
distorted) в результате колебаний решѐтки. Хотя эти две фазы имеют близкие структуры, оказалось, 
что полная энергия 2D Mg2Si в Td фазе меньше на 23 мэВ (здесь и далее, под полной энергией 
структур подразумевается их полная энергия в расчете на одну формульную единицу). В связи с этим 
была исследована возможность увеличения количества 2D Mg2Si-слоѐв в Td фазе (или толщины) в 
тонких пленках Mg2Si. Это можно осуществить несколькими способами в результате различных 
смещений и/или отражений последующего 2D Mg2Si-слоя относительно первого. В результате 


