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Рассматривается распространение тепла в сверхрешетках — одномерных

структурах, состоящих из большого числа наноразмерных тонких слов. Пред-

ложен метод расчета таких структур.

Сверхрешетками называются структуры, состоящие из нанопленок

двух различных материалов A и B , располагающихся попеременно

A → B → A → B → . . . и находящихся в тепловом контакте друг с

другом. Толщины каждого материала одинаковы во всей структуре,

но могут быть различными для разных материалов. Такие структуры

представляют большой практический интерес в оптике [1], микроэлек-
тронике [2], термоэлектрическом преобразовании энергии [3] и других

областях. Все эти устройства изготавливаются из полупроводников,

поэтому переносчиками тепла являются фононы — кванты акусти-

ческих волн. Толщины пленок в сверхрешетках δi меньше длины

свободного пробега фононов в макроскопическом образце l∞ . Важной

особенностью переноса тепла в таких пленках является зависимость

так называемой эффективной теплопроводности от δ : ke f f (δ) [4–7].
Другой особенностью таких структур является необходимость учета

теплового контактного сопротивления между соседними пленками. Это

так называемые сопротивления Капицы hi,i+1, [8]. Как известно [9],
на границах контакта соседних слоев возникает разность температур

(Ti − Ti+1), которая связана с тепловым потоком q через поверхность

контакта соотношением q = σi,i+1(Ti − Ti+1), где σi,i+1 — проводимость

Капицы [9,10]: σi,i+1 = h−1
i,i+1.

Далее вводится безразмерный параметр, характеризующий отно-

шение теплового сопротивления слоя hδi = δi/κ
i
e f f к сопротивлению

Капицы одного из интерфейсов, с соседним слоем hi,i+1: ξi = hδi/hi,i+1,

ξi+1 = hs i+1/hi+1,i+2 .
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Задачей данной работы является разработка методов расчета темпе-

ратурных полей в сверхрешетках для случаев, когда реализуется балли-

стический (ξi = 0) или диффузионно-баллистический (ξi 6 1) режимы

переноса тепла в каждом слое многослойной наноструктуры.

Рассмотрим сначала перенос тепла в тех случаях, когда можно

пренебречь тепловыми потерями внутри всех слоев, образующих

сверхрешетку ξi ≪ 1, ξi+1 ≪ 1. Тогда все тепловое сопротивление

цепочки определяется суммой сопротивлений Капицы, а температу-

ра внутри каждого слоя принимается постоянной [11]. Предлагается

метод расчета температурных полей в упорядоченных многослойных

одномерных наноструктурах. Упорядоченность означает, что значения

геометрических размеров и теплофизических свойств всех пленок

известны. Распространение тепла анализируется в нестационарном

приближении. Предполагается, что сопротивления Капицы известны и в

рассматриваемом ниже приближении не зависят от каких-либо внешних

параметров. Теплоемкости слоев считаются величинами постоянными,

не зависящими от температуры. Допускается, что в общем случае

проводимости (сопротивления) Капицы на границе двух материалов

различны для различных направлений теплового потока. Поэтому

далее проводимость между материалами 1 и 2 обозначается σ1,2, если

тепловой поток направлен от материала 1 к 2, и σ2,1, если тепловой

поток распространяется в обратном направлении.

Далее в приближении ξ = 0 анализируется баланс тепла в одной

ячейке. В качестве ячейки принимаем совокупность последовательности

трех пленок, находящихся в контакте друг с другом и соответственно

двух интерфейсов. Изменение температуры слоя со временем опреде-

ляется переносом тепла через интерфейсы. В соответствии с вышеска-

занным тепловой поток через интерфейс записывается так:

q = σi−1,i(Ti−1 − Ti). (1)

Площади всех слоев принимаются одинаковыми.

В нестационарных условиях баланс энергии для элемента i в

течение интервала времени 1τ имеет вид

[σi−1,i(Ti−1 − Ti) − σi,i+1(Ti − Ti+1)]1τ = C iνi1Ti .

Здесь C i — удельная объемная теплоемкость, νi — объем слоя, 1Ti —

изменение температуры слоя в течение времени 1τ за счет поступления
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(оттока) тепла. Устремляя 1τ к нулю, получаем дифференциально-

разностное уравнение

dTi

dt
+ (a i−1 + a i)Ti = a i−1Ti−1 + a iTi+1. (2)

Здесь a i = σi,i+1/C iνi и аналогично a i−1, a i . Расчет температурного

поля в структуре из n элементов сводит задачу к решению системы

из n − 2 этих уравнений. Кроме того, ставится начальное условие, а

также записываются два уравнения для крайних элементов системы

с учетом условий теплообмена на внешних границах. Таким образом,

в приближении ξ = 0 система уравнений (2) служит для определения

постоянных температур каждого слоя.

Представляет интерес сравнить распределение температур в сверх-

решетке с однородным плоским образцом, имеющим ту же толщину и

те же интегральные теплофизические свойства (тепловое сопротивле-

ние и теплоемкость), что и сверхрешетка. Такой образец можно назвать

эквивалентным однородным образцом. Толщина b его достаточно вели-

ка, чтобы можно было использовать для определения поля температур

в нем уравнение теплопроводности b ≫ l∞. Это возможно, если число

слоев составляет 1000 и больше.

В соответствии со сказанным выше параметры такого образца

следующим образом связаны с параметрами сверхрешетки. Толщина

образца

b =

n∑

i=1

δi , (3)

где δi — толщины слоев, n — полное число слоев. Коэффициент

теплопроводности эквивалентного однородного образца λ определяется

из выражения

b
λ

n−1∑

i=1

hi,i+1 =

n−1∑

i=1

1

σi,i+1

. (4)

Здесь суммирование ведется по числу интерфейсов i . Удельная тепло-

емкость образца

C =
1

b

n∑

i=1

δiC i . (5)
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Распределение температур в сверхрешетке в разные моменты времени. На

вставке представлены результаты расчетов с использованием уравнения (2)
(ступенчатая кривая) и с использованием уравнения теплопроводности (сплош-
ная кривая) для эквивалентного образца, характеристики которого определя-

ются из характеристик сверхрешетки по уравнениям (3), (4), (5). Три кривые

соответствуют моментам времени 10−9, 10−8 и 10−7 s.

Рассматриваются полупроводниковые структуры, состоящие из по-

следовательно расположенных слоев двух разных материалов, состав-

ляющих периодическую структуру из 1000 слоев одинаковой толщины.

Все расчеты выполнены при начальном условии постоянной темпера-

туры. Условия теплообмена с внешней средой — заданный постоянный

тепловой поток с одной стороны и теплоизолированная (dT/dx = 0)
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другая сторона образца. Теплоемкости взяты из [12]. Используем далее

уравнение (2) для расчета температур элементов сверхрешетки.

Результаты расчета по (2) для сверхрешетки и для эквивалентного

образца при использовании уравнения теплопроводности представлены

на рисунке. Видно, что расчеты для многослойной структуры и для

эквивалентного образца дают очень близкие результаты.

Рассмотрим теперь случай, когда ξ 6 1, т. е. тепловые сопротив-

ления слоев и интерфейсов одного порядка. В стационарном случае

разность температур на границах произвольного слоя определяется из

выражения

(1T )i =
qδi

κ i
e f f (δi , Ti)

,

где q — одинаковый для всех слоев удельный тепловой поток, по-

ступающий в некоторый слой i ; Ti — температура середины слоя i .
Соответственно разности температур на поверхностях контакта сосед-

них слоев определяются из (1). Зависимости κe f f (δ, T ) как для пленок

(вдоль и поперек), так и для нанонитей определены экспериментально

и теоретически во многих работах. Характер зависимостей от толщины

пленки и диаметра нитей приблизительно одинаков во всех изученных

случаях [6–7,13–16].
В нестационарном приближении последняя формула записывается

так:

[1T (t)]i =
qi(t)δi

κ i
e f f [δi , Ti(t)]

.

Здесь в качестве Ti(t) используется температура середины слоя, опре-

деляемая в ходе решения задачи. Принимается, что распределение

температур внутри каждого слоя линейное в силу малой толщины

пленок.

К сожалению, экспериментальные данные, с которыми можно было

бы сравнить данные расчета, отсутствуют, так как в лучшем случае

имеются зависимости теплопроводности сверхрешеток от их периода,

т. е. от суммы δ1 + δ2, но не указываются по отдельности величины δ1 и

δ2 [17,18]. При наличии полных экспериментальных данных можно было

бы определить суммарные значения сопротивлений Капицы для раз-

личных сверхрешеток. Очень интересные экспериментальные данные,

согласно которым теплопроводность сверхрешеток в зависимости от их

периода немонотонна [17,18]. Довольно подробно возможные причины

наблюдаемой немонотонности обсуждаются в [18].
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Результаты данной работы показывают принципиальную возмож-

ность развития методов расчета полей температур в сложных упо-

рядоченных наноструктурах. В то же время их широкое применение

возможно только при условии знания теплофизических свойств та-

ких устройств, для чего необходимо развитие эффективных методов

экспериментального определения как свойств слоев, так и тепловых

контактных сопротивлений.
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