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данном случае дополнительное снижение теплопроводности при малом числе периодов (до 24) 
обусловлено большей объемной долей менее теплопроводящей фазы из слоев Ge. Как известно, 
теплопроводность Si в ~2,5 раза выше, чем у Ge. При увеличении числа периодов, наоборот, 
объемная доля Si увеличивается и стремится к 50 % при ~48 периодах. Для ориентации (100) 
вследствие более сильного фонон-поверхностного и фонон-интерфейсного рассеяния наблюдается 
противоположная закономерность. Для данной ориентации значения теплопроводности у структур 
Si/Ge при малом числе периодов остаются меньше. 

 
 

Рисунок 1 – Зависимость фононной теплопроводности в продольном [110] направлении от числа периодов для 
(100), (110) и (111) ориентированных тонкопленочных структур Si/Ge и Ge/Si/…/Ge 

 
Таким образом, проведен расчет фононной теплопроводности тонких слоистых пленок Si/Ge, а 

также аналогичных структур с терминирующими поверхностями Ge с помощью метода неравновесной 
молекулярной динамики. Полученные зависимости показали, что при распространении теплового 
потока вдоль направления [110] ориентация (100) обладает наибольшей эффективностью рассеяния 
фононов в сравнении с ориентациями (110) и (111). Создание свободных поверхностей из одного 
материала (Ge) позволяет дополнительно снизить на ~2-4 Вт/(м∙К) теплопроводность структур, но 
только для (110) и (111) ориентаций, причем данный эффект быстро исчезает при увеличении числа 
периодов свыше 10. 
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В работе проведено исследование влияния морфологии теплопроводность нанопроволок Si/Ge типа ядро/оболочка с <100>, 
<110>, <112> и <111> кристаллографическими ориентациями и диаметром около 5 нм. Обнаружено, что для <112>-
ориентированных нанопроволок Si-ядро/Ge-оболочка при объемной доле ядра ~24 % теплопроводность является наименьшей 
(5,4 Вт/(м∙К)), в то время как значения теплопроводности для нанопроволок из чистого Si и Ge составляют 13,5 и 7,4 Вт/(м∙К), 
соответственно.  
 

Термоэлектрический эффект обеспечивает способ преобразования потерянной тепловой энергии 
в полезную электрическую энергию, что может привести к экономии топлива и сокращению выбросов 
парниковых газов. Термоэлектрические генераторы являются компактными, прочными, бесшумными 
и надежными, поскольку не содержат движущихся частей. Современные применения ограничены, 
потому что эффективность термоэлектрических материалов все еще довольно низкая [1]. 
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Термоэлектрическая добротность непосредственно связана с эффективностью КПД 
термоэлектрического преобразователя, поэтому это очень удобный параметр для сравнения 
потенциальной эффективности преобразователей, использующих различные материалы. 
Эффективность термоэлектрического преобразования определяется величиной: 

 

    
    

 
                                                                     (1) 

 
  – электропроводность материала,   – его термоэдс (коэффициент Зеебека), κ – 

теплопроводность,   – рабочая температура или средняя температура ( 1 +  2)/2 

преобразователя,  1 и  2 – температуры холодного и горячего контактов соответственно, 
теплопроводность κ = κe + κL есть сумма электронного вклада κe и решеточного вклада κL. 

В настоящее время все чаще применяются наноструктурированные материалы в 
термоэлектрических преобразователях, так как в них термоэлектрическая добротность может быть 
значительно увеличена по сравнению с объемными материалами. Это достигается за счет 
уменьшения теплопроводности без существенного уменьшения электропроводности [2].   

 

 

 
 

Рисунок 1 – Сечения нанопроволок Si/Ge типа ядро-оболочка с <001>, <011>, <111> и <112> направлениях 
роста. Все ориентации и грани обозначены. 

 

В работе рассматривались нанопроволоки Si/Ge типа ядро/оболочка с 
экспериментально наблюдаемыми <100>, <110>, <112> и <111> кристаллографическими 
ориентациями. Модели нанопроволок вырезались из объемного кристалла вдоль 
направления роста с формированием внешних граней и сечением в виде шестигранника. 
Диаметр и длинна нанопроволок составили соответственно около 5,2 нм и 100 нм (рисунок 1). 
Моделирование решеточной теплопроводности для рассматриваемых нанопроволок вдоль их 
оси проводилось с помощью пакета LAMMPS, применяя метод неравновесной молекулярной 
динамики. Коэффициент теплопроводности определялся из закона Фурье. Межатомное 
взаимодействие для атомов кремния и германия описывалось с помощью потенциала 
Терсоффа. 

На рисунке 2 показана зависимость коэффициента теплопроводности исследуемых Si/Ge 
нанопроволок типа ядро-оболочка с резкими продольными границами раздела от объемного 
содержания ядра и его типа. Выявлено, что наибольшее снижение теплопроводности характерно для 
структур Si-ядро/Ge-оболочка вне зависимости от направления роста нанопроволок. Минимальная 
теплопроводность 5,4 Вт/(м∙К) характерна для <112>-ориентированных нанопроволок Si-ядро/Ge-
оболочка при объемной доле ядра ~ 24 %. Полученные закономерности можно объяснить 
несколькими причинами: (а) различием коэффициента теплопроводности для Si и Ge при применении 
их в качестве материала ядра или оболочки, (б) влиянием рассеяния фононов продольными 
границами раздела и (в) возникновением когерентного фононного резонанса, свойственным 
структурам с архитектурой типа ядро-оболочка [3]. 
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Рисунок 2 – Зависимость теплопроводности нанопроволок Si/Ge типа ядро/оболочка с различными 
ориентациями от объемной доли ядра 

 

 
В результате работы была исследована теплопроводность нанопроволок из кремния и 

германия типа ядро-оболочка, которые наблюдались экспериментально. Результаты 
свидетельствуют о потенциальной возможности применения Si/Ge наношнуров со структурой 
типа ядро-оболочка в термоэлектрических устройствах на основе Si и Ge. Предлагается 
использовать нанопроволоки с ориентацией <112> и структурой типа Si-ядро/Ge-оболочка в 
термоэлектрических устройствах, так как данный тип морфологии позволяет наиболее 
эффективно снизить теплопроводность. 
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Золь-гель методом синтезированы пленки титаната бария при температурах термообработки 450 и 750 °С. Сформированы 
структуры на подложках КДБ-20, представляющие собой трехслойные пленки титаната бария и титаната бария, легированного 
эрбием, с верхними контактными площадками из никеля. Получены вольт-амперные характеристики в условиях освещения и в 
темновом режиме.  

Оксидные соединения со структурой перовскита, к которым принадлежат титанат бария, широко 
используются в областях нелинейной оптики, пироэлектрических детекторов, электрооптических 
модуляторов, тонкопленочных конденсаторов и оптических запоминающих устройств [1, 2]. 
Поликристаллические пленки перовскитов титаната стронция и титаната бария вызывают растущий 
интерес в материаловедении и электронной технике благодаря высокому значению диэлектрической 
проницаемости и зависимости электрофизических свойств от электрического поля. 

Свойства структур на основе титаната бария зависят от способа и условий его синтеза. Пленки 
титаната бария формируют лазерной абляцией и ионно-лучевым испарением [3, 4], а также золь-гель 
методом [5]. Представляет интерес фоточувствительность пленочных структур титанат 
бария/кремний [6]. Легирования титаната бария лантаноидами может изменить спектральную 
чувствительность структуры. 


