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1. SCOPUL SI OBIECTIVELE PROPUSE SPRE REALIZARE IN CADRUL
PROIECTULUI

Principalul obiectiv al proiectului este cercetarea teoreticA a proprietatilor
termoconductibile in supraretelele hibride cristalin/amorfe pe bazd de siliciu in scopul
microelectronica. A fost planificatd efectuarea cercetarilor teoretice complexe a proprietatilor
fononice ale supraretelelor hibride, formate din siliciu cristalin (c-Si) ori amorf (a-Si), germaniu
cristalin (c-Ge) ori amorf (a-Ge) si dioxid de siliciu cristalin (c-SiO3) ori amorf (a-SiOy). Astfel
de structuri reprezintd materiale nanostructurate, care combind “confinement”-ul spatial al
purtatorilor de caldura (fononilor) in straturile separate cu posibilitatea miscarii cvazi-libere
datorita periodicitatii structurii. Interactiunea acestor doud efecte opuse va permite de a dirija in
mod flexibil si de a optimiza in mod eficient proprietatile sistemului fononic in scopul micsorarii
Structura bidimensionala a supraretelelor cercetate este comoda pentru integrarea lor in procesele
tehnologice existente de fabricare a cip-urilor electronice pe baza de siliciu.

Obiectivele practice constau in formularea propunerilor inovationale privind utilizarea
supraretelelor 2D cristalin-amorfe cu proprietati termice optimizate in nano- si microelectronica

modernd, in special 1n aplicatii termoelectrice si termoizolante.



2. REZULTATELE STIINTIFICE OBTINUTE iN CADRUL PROIECTULUL.

In baza teoriei dinamicii retelei Born—von Karman pentru supraretele planare
cristalin/amorfe a fost obtinut sistemul ecuatiilor de miscare pentru atomi. Schematica a

supraretelelor planare cercetate este aratata in Figura 1.

Figura 1. Imaginea schematica a supraretelei planare multistratificate cristalin/amorfe.

A fost elaborat programul de calcul pentru solutionarea numerica al sistemului de ecuatii
de miscare al atomilor. Astfel au fost calculate si analizate spectrele energetice, densitatile de
stari si vitezele de grup medii ale fononilor in supraretelele cristalin/amorfe c-Si/a-Si, c-Si/a-Ge
si c-Si/a-Si0,. In Figura2 sunt prezentate spectrul energetic al fononilor in supraretea
cristalin/amorfa c¢-Si(18nm)/a-SiO,(1nm) (panoul (a)) si densitatea de stiri in supraretele
cristalin/famorfe  ¢-Si(18nm)/a-Si(1nm), c-Si(18nm)/a-Ge(1nm), c¢-Si(18 nm)/a-SiO,(1nm)
(panoul (b)).
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Figura 2. (a) Spectrul energetic fononic a supraretelei cristalin/amorfe c-Si(18 nm)/a-
SiO2(1 nm) (curbele negre). (b) Densitatea de stari in dependentd de energia fononilor in
supraretele cristalin/amorfe c-Si(18 nm)/a-SiO,(1 nm) (curba neagra), c-Si(18 nm)/a-Si(1 nm)
(curba violeta) si c-Si(18 nm)/a-Ge(1 nm) (curba portocalie). Pentru comparatie sunt prezentate
rezultatele pentru Si volumetric (curbele verzi), Ge volumetric (curbele albastre) si SiO;
volumetric (curbele rosii).

Cum se vede din Figura 2(a) confainmentul dimensional de-a lungul axei Z a supraretelei
rezultd in cuantificarea spectrului energetic al fononilor, adica 1n aparitia unui numar larg de
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ramuri fononice cuantificate. Analogic cu Si si SiO; volumetrice in spectrul fononic al
supraretelei putem observa trei ,,pachete” de ramuri fononice: de tip TA, de tip LA si de tip
TO(LO). Insi, spre deosebire de cazul volumetric, unde toate vibratiile atomilor sunt divizate
exact pe transversale/longitudinale si acustice/optice, in supraretele se manifesta clar efectul
hibridizarii fononice prin aparatia vibratiilor mixte. Aceste vibratii pot contine trei tipuri de
hibridizare in diferite combinatii: a) transversal-longitudinale (hibridizarea dupa polarizare); b)
acusto-optice (hibridizarea dupa caracterul vibratiilor in limita undelor lungi) si c¢) Si-Ge sau Si-
SiO; (hibridizarea dupa material). Rezultatul cantitativ a hibridizarii fononice dar si a efectului
de confainment al fononilor in straturile nanometrice ai supraretelelor este reprezentat in
Figura 2(b) prin densitatea fononicd de stiri in dependentd de energie. In rezultatul analizei
teoretice a spectrelor energetice am Incheiat cd din cauza confainmentului spatial in straturile
nanometrice si a hibridizarii fononice 1n supraretele cristalin/amorfe apar vibratii mixte:
transversal-longitudinale, acusto-optice, Si-Ge sau Si-SiO,.

Utilizand datele fononice obtinute, aplicind ecuatia cinetica Boltzmann si modelul
difuzional al conductibilitatii termice lui Allen-Feldman, a fost calculat timpul de relaxare a
fononilor si a fost modelatd conductibilitatea termica fononica a supraretelelor cristalin/amorfe c-
Si/a-Si, c-Si/a-Ge si c-Si/a-SiO,. Conductibilitatea termica a supraretelelor cercetate se defineste

prin urmatoarea ecuatie:

1

=12k T? > [ [(ro,(,.a,),, (le,qz))2 Tirs (02 G,)
B S

exp(ha)s (qx ! qz) / kBT)
(exp(ha)s (qx1 qz) / kBT ) _1)

2 qxdqxdqz '

1)
Aici k; - constanta lui Boltzmann, T — temperatura, s numeroteaza ramurile fononice, 7 -
constanta lui Planck, gx si g, — componentele vectorului de unda al fononului, @ - frecventa

fononului, v, - componenta x a vitezei de grup a fononului, 7z, - timpul total de relaxare a

X
fononului. Proprietatile termice ale supraretelelor planare cristalin/famorfe sunt determinate de
mai multe tipuri de imprastieri fononice. In straturile cristaline din Si am luat in consideratie
doud mecanisme caracteristice de imprastiere: 1) Imprastierea fonon-fononicd Umklapp si 2)
imprastierea fononilor pe defectele punctiforme ale retelei cristaline. In cazul imprastierii
Umklapp numai procesele ce implica interactiunea dintre trei fononi au fost luate in consideratie

si perioada de relaxare a fost calculatd conform Ref. [1]:
7%(a,.9,) = BT@?(a,.9,)exp (~C/T). (2)

Aici B si C sunt parametri valorile cdrora determind dependenta de temperaturd a

.....

a fost modelata cu urmatoarea formula [2]:



Vil 0(0,9) )
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unde V, este volumul per atom, I' este marimea fortei de imprastiere pe defectele

Tops (0, 0,) =

punctiforme. Astfel timpul de relaxare a fononilor in straturile cristaline s-a determinat prin

formula:

Tc_r?stal,s (qx ’ qz) = z-Lfs (qx ’ qz) + TI5|13,5 (qx ’ qz) . (4)
Utilizarea mecanismelor de imprastiere (2) si (3) in cazul straturilor amorfe a-Si, a-Ge sau
a-SiO; nu a fost posibild, deoarece in materialele amorfe procesul de transport al caldurii are loc

prin difuziune, ci nu prin propagarea undelor delocalizate ca in materialele cristaline. Modelul

.....

Boltzmann si teoria Allen-Feldman am obtinut formula pentru modelarea timpului de difuziune a

fononilor 1n straturile amorfe:

_ 370(q,,q,),(q,,q,
2-ar#orf s (qx’qz) = ) (q\x/ 2(/:]3 Za)>(q s ) ) (5)
0

unde <a)> este frecventa medie de vibratie in materialul amorf. Valoarea lui <a)> S-a gasit

din densitatea de stari fononice si anume a corespuns frecventei la care valoarea integrald a
densitdtii de stari fononice normalizate era egald cu '%2. Este important de notat, cd ecuatia
obtinutd (5) nu contine parametri liberi si poate fi aplicatd in general pentru orice material amorf.
In modul acesta, timpul total de relaxare a fononilor in supraretele cristalin/amorfe s-a calculat
combinand timpurile de relaxare in straturile cristaline si amorfe, tindnd cont de grosimile lor:

-1 d istal -1 damorf -1
' = — i ' Mz + amorf ,s \Mx 1 Mz / * 6
TtOt!S (qx qZ) dcristal +damorf TC”StaI’S (qx q ) dcristal +dam0rf i " (q q ) ( )

In Figura 3 este prezentati perioada de relaxare a fononilor la temperatura camerei in
supraretele cristalinfamorfe c-Si/a-Si, c-Si/fa-Ge si c¢-Si/a-SiO; in dependentd de frecventa

fononilor. Grosimea stratului cristalin a fost egala cu drista=18 Nm, iar celui amorf damer=5 NM.
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Figura 3. Perioada de relaxare a fononilor la T = 300 K in supraretele cristalin/amorfe c-
Si(18 nm)/a-Si(5 nm) (curba violeta), c-Si(18 nm)/a-Ge(5 nm) (curba oranj) si c-Si(18 nm)/a-
SiO2(5 nm) (curba neagra) in dependenta de frecventa fononilor.

Din Figura 3 se poate de observat, ca perioada de relaxare demonstreaza o dependenta
complicati de frecventa fononica. In general, timpul de relaxare a fononilor in suprareteaua c-
Si/a-Ge este mai mic decat in supraretele c-Si/a-Si si c-Si/a-SiO,. Aceasta poate fi explicat prin
hibridizarea fononica, reducerea frecventei medii de vibratie si respectiv la reducerea timpului de

relaxare a fononilor in stratul amorf. Spre exemplu: <a)> =52 meV in suprareteaua c-Si(18 nm)/a-

Si(5 nm), <a)> =46 meV 1in suprareteaua c-Si(18 nm)/a-SiO,(5 nm), <a)> =35 meV 1in suprareteaua

¢-Si(18 nm)/a-Ge(5 nm). Cea mai mare perioada de relaxare o poseda fononii de energie joasa
hw <2 meV. Este vorba de fononii acustici care participa slab In imprastierile de tip Umklapp si
pe defectele punctiforme.

supraretele cristalin/amorfe c-Si/a-Si, c-Si/a-Ge si c-Si/a-SiO,. Calculele au fost efectuate pentru

derista=18 nm §i damorf=5 NM.
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Figura4. Conductibilitatea termica fononica in supraretele cristalin/amorfe c-
Si(18 nm)/a-Si(5 nm) (curba violeta), c-Si(18 nm)/a-Ge(5nm) (curba oranj), c-Si(18 nm)/a-

SiO2(5 nm) (curba neagra) in dependenta de temperaturd. Pentru comparatie sunt prezentate §i

e, .

albastra) si a-SiO; (curba rosie).

Putem observa in Figura 4, ca din cele trei supraretele cristalin/amorfe suprareteaua c-Si/a-
Ge posedd o conductibilitate termica cea mai mica in intregul interval de temperatura, datorita
timpului de relaxare a fononilor redus. La temperatura camerei conductibilitatea termica in
suprareteaua C-Si(18 nm)/a-/Ge(5 nm) este doar 1.4 W/mK, ceea ce este cu ~ 40 % mai putin
decat in suprareteaua c-Si(18 nm)/a-Si(5 nm) si cu ~ 30 % mai putin decat in suprareteaua C-
Si(18 nm)/a-SiO,(5 nm). iIn general, valorile conductibilititii termice in supraretele
cristalin/amorfe studiate sunt comparabile chiar si cu cele a materialelor amorfe volumetrice a-
Si, a-Si0O; si a-Ge, ceea ce indicd la faptul cad proprietitile termoconductibile a supraretelelor
cristalin/amorfe sunt determinate in mare parte de procesele fononice in straturile amorfe.

supraretele cristalin/amorfe c-Si/a-Si, c-Si/a-Ge si c-Si/a-SiO,. Calculele au fost efectuate la

temperatura camerei si pentru o valoare fixa a grosimii stratului cristalin drista=18 nm.
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Figura 5. Conductibilitatea termica fononica la temperatura camerei in supraretele
cristalinfamorfe c-Si/a-Si (curba violeta), c-Sila-Ge (curba oranj), ¢c-Si/a-SiO; (curba neagra) in
dependenta de grosimea stratului amorf.

cristalin/amorfe la cresterea grosimii stratului amorf. Insa deja la grosimea de 5 nm se vede clar

caracterul de saturatie al acestei dependente, ceea ce indica la faptul ca pentru atingerea valorilor

.....

.....

termice a supraretelelor c-Si/a-Si, c-Si/a-Ge, ¢-Si/a-SiO; — cu cat grosimea stratului amorf este

mai mare, cu atat aceastd diferenta este mai pronuntata.
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3.

CELE MAI RELEVANTE REALIZARI OBTINUTE iN CADRUL PROIECTULUI

Optimizarea proprietatilor de transport a diferitor materiale nanostructurate este una din

directiile proprietare si de perspectiva de dezvoltare a nanotehnologiilor, deoarece permite de a

imbunatati esential caracteristicile de lucru ale dispozitivelor electronice moderne. Supraretelele

bidimensionale hibride cristalin/amorfe raman studiate insuficient in literatura de specialitate.

Relevanta cercetarilor fundamentale efectuate consta in:

Elaborarea programului de calcul pentru solutionarea sistemului de ecuatii de miscare al

atomilor in supraretele cristalin/amorfe.

.....

.....

cristalin/amorfe sunt de ajuns straturile amorfe de doar cativa nanometri (5-7 nm).
Stabilirea dependentei timpului de relaxare a fononilor de energie.

Optimizarea supraretelelor cristalin/amorfe dupa materialul stratului amorf. Am stabilit
ca suprareteaua C-Si/a-Ge poseda conductibilitatea termica cea mai mica intr-un interval

larg de temperatura 10-400 K, datorita timpului de relaxare a fononilor redus.

Deplasarile peste hotare efectuate de colaboratorii proiectului, impreuna cu raportarea

rezultatelor la conferintele stiintifice internationale si publicarea articolelor stiintifice, au

contribuit la confirmarea meritelor stiintifice ale Republicii Moldova in domeniul fizicii

structurilor nanodimensionale, la colaborarea cu institutele de cercetare de peste hotare si la

sporirea nivelului de relevanta a studiilor de specialitate.

10



4. PARTICIPAREA iN PROGRAME SI PROIECTE INTERNATIONALE

Propunere de proiect 70/22.10.19A ,,Materiale nanostructurate avansate pentru aplicatii

termoelectrice si senzori” in cadrul concursului Program de Stat (2020-2023).
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5. COLABORARI STIINTIFICE INTERNATIONALE/NATIONALE

Rezultatele obtinute in cadrul proiectului prezintd interes pentru grupul de experimentatori
de la Institutul de Nanostiinte Integrative din Dresda (Germania), care studiaza in mod practic
proprietitile termoconductibile a supraretelelor planare cristalin/amorfe. In cadrul acestei
colaborari a fost efectuata vizita unuia din executori ai proiectului (dr. C. Isacova) la Institutul de
Nanostiinte Integrative din Dresda, unde au fost discutate rezultatele stiintifice curente,
perspectivele de colaborare si pregatirea articolului stiintific comun la tema proiectului.

Deplasarea conducatorului de proiect, dr. A. Cocemasov la conferinta internationala
“Eighteenth Young Researchers Conference - Materials Science and Engineering, 2019 la
Belgrad (Serbia) cu prezentarea orala din cadrul tematicii acestui proiect, la fel a deschis

oportunitatea de colaborare cu cercetatori de la Academia de Stiinte si Arte din Serbia.
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VIZITE ALE CERCETATORILOR STIINTIFICI DIN STRAINATATE

Nu sunt.

TEZE DE DOCTORAT/POSTDOCTORAT SUSTINUTE PE PARCURSUL
REALIZARII PROIECTULUI

Nu sunt.
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10.

REZUMATUL RAPORTULUI CU EVIDENTIEREA REZULTATULUI,
IMPACTULUI, IMPLEMENTARILOR, RECOMANDARILOR

Raport stiintific 18 pagini, 5 figuri, 3 referinte bibliografie.

In cadrul proiectului au fost cercetate teoretic proprietitile termoconductibile a

.....

termice de retea pentru aplicatii in termoelectrica si microelectronica. Am stabilit:

in supraretele cristalin/amorfe c-Si/a-Si, c-Si/fa-Ge si c¢-Si/a-SiO, confainmentul
dimensional in directia perpendiculara straturilor rezultd in cuantificarea spectrului
energetic al fononilor, adicd in aparitia unui numar larg de ramuri fononice cuantificate.

din cauza confainmentului spatial in straturile nanometrice si a hibridizarii fononice in
supraretele cristalin/amorfe apar vibratii mixte: transversal-longitudinale, acusto-optice, Si-
Ge sau Si-SiO;.

amorfe de doar cativa nanometri (5-7 nm).

suprareteaua cu straturile amorfe din Ge poseda conductibilitatea termica cea mai mica
intr-un interval larg de temperatura 10 - 400 K, datorita timpului de relaxare a fononilor
redus.

Rezultatele stiintifice obtinute vor fi utilizate la actualizarea cursurilor de studii tinute de

colaboratorii proiectului (C. Isacova; dr. A. Cocemasov) la Facultatea de Fizica si Inginerie a

Universitatii de Stat din Moldova.

Pe baza rezultatelor au fost publicate 3 lucrari stiintifice: 1 articol in revista nationala de

categoria B si 2 teze la conferinte internationale. Un articol se afla la recenzie in revista Journal

of Physics: Condensed Matter (I1SI factor de impact = 2.7).
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11. CONCLUZII

Rezultatele teoretice obtinute aratd cd transportul de caldurd in supraretelele
cristalin/amorfe c-Si/a-Si, c-Si/a-Ge si c-Si/a-SiO; este determinat, in mare parte, de procesele
fononice in straturile amorfe, iar conductibilitatea termicd minimald o poseda suprareteaua
cristalin/amorfa c-Si/a-Ge.

Rezultatele obtinute sunt importante atat pentru dezvoltarea fundamentala a fizicii fononice
si termice in nanostructuri, cat si pentru aplicatiile practice ale supraretelelor bidimensionale
cristalin-amorfe in microelectronica si, in special, in aplicatiile termoelectrice si termoizolatoare,

Raportarea rezultatelor la conferintele stiintifice internationale si publicarea articolelor
stiintifice a contribuit la confirmarea meritelor stiintifice ale Republicii Moldova in domeniul
fizicii structurilor nanodimensionale, la colaborarea cu institutele de cercetare de peste hotare si

la sporirea nivelului de relevanta a studiilor de specialitate.
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12. BUGETUL PROIECTULUI, LISTA EXECUTORILOR, LISTA TINERILOR

CERCETATORI

Volumul total al finantarii (mii lei) (pe ani):

Anul Planificat Executat Cofinantare
2019 160 160 30
Lista executorilor:
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Nr | Numele/Prenumele nasterii . . . Semnatura
d/o stiintific proiectului
1. Cocemasov Alexandr 19g7 | doctor ~ in C. 5. superior
stiinte fizice ’
2. Isacova Calina 1983 | fard grad C.s.
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