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REPERELE CONCEPTUALE ALE CERCETARII

In ultimele decenii, nanostructurile semiconductoare riman subiectul atentiei deosebite
a cercetatorilor. Caracteristica lor distinctiva este confinementul, care duce la cuantificarea
spectrului energetic al purtatorilor de sarcina si al fononilor [1-12]. Siliciul, fiind cel de-al
doilea element ca raspandire pe Pamant si avand proprietati mecanice si electronice excelente,
odatd cu aparitia microelectronicii si a industriei semiconductorilor, a devenit materialul
principal al microelectronicii si industriei semiconductorilor si, probabil, va rdmane asa in
viitorul previzibil. Punctele cuantice (PC) de siliciu (nanocristalele) au demonstrat diverse
proprietati fizice unicale [2], [3], [13], [14], ceea ce le permite sa fie folosite in optoelectronica
(diode emitdtoare de lumind (LED), tranzistori cu un singur electron sau dispozitive de
memorie), in fotonica (diferite surse de energie), cat si in biomedicind pentru fotosensibilizarea
oxigenului singlet [15]. Informatii calitative si cantitative despre proprietatile optice,
excitonice, fononice si termice ale nanostructurilor pe bazd de siliciu sunt necesare pentru a
imbunatati performanta dispozitivelor pe baza de siliciu.

Optimizarea transportului de cdldura in structurile nanodimensionale este una din
problemele prioritare ale nanoelectronicii moderne. Dirijarea eficienta a fluxului de caldura la
nivelul nano poate preveni supraincélzirea cipurilor electronice si poate contribui la majorarea
vitezei de functionare a acestora. Conductibilitatea termicd joasa a structurilor la scara
nanometrica le face potential promitdtoare pentru aplicatiile termoelectrice, deoarece factorul

de calitate ZT al conversiei termoelectrice contine la numitor conductibilitatea termica:

S*cT . : o .
ZT :ﬁ, unde S reprezinta coeficientul Seebek; o - conductibilitatea electrica; 7' —
K, +K
ph el

eqge ey

In acelasi timp, pentru evacuarea eficientd a caldurii de la cipurile electronice, sunt necesare
nanomateriale cu conductibilitate termicd finalta. Astfel, continua cautarea teoreticd si
termice [16], [17]. Ingineria fononica, adica tehnologia de imbundtitire a proprietatilor
electronice si termice ale nanostructurilor prin modificarea proprietatilor fononice ale lor, s-a
dovedit a fi un instrument puternic de optimizare a proprietitilor termice, electrice si
termoelectrice la scard nanometrica [6], [18], [19].

S-a demonstrat, ca ingineria fononica este deosebit de eficientd 1n materialele

nanostructurate, formate din straturi sau segmente de forme, dimensiuni si/sau materiale

.....
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de marime) a fost demonstrata atat experimental, cat si teoretic in straturile subtiri de siliciu

continand PC de germaniu [20], in nanofirele de siliciu cu suprafata rugoasa [21], in nanofirele

Si1/Ge cu sectiuni constante si variabile [7], [8], [22], [23], precum si In nanofirele segmentate

[23-28]. In acelasi timp, proprietitile fizice ale supraretelelor cvazi-unidimensionale formate

din PC (1D-SRPC), adicad asa-numitele ansambluri de puncte cuantice aranjate intr-o singura

directie spatiald, sunt studiate insuficient. Aceste structuri combina posibilitatea de miscare
liberd a purtatorilor de sarcind sau a fononilor intr-o singura directie, cu o restrictie spatiala
puternici in celelalte doud directii. In aceastd tezd, am investigat teoretic proprietatile
excitonice, fononice si termice ale supraretelelor unidimensionale din PC pe baza de siliciu si

a nanotuburilor cu invelis multiplu (NTM) Si/SiO2, cat si optimizarea parametrilor acestora

pentru aplicatii optice, problemele legate de transferul de energie si reglarea proprietatilor

termice.

Scopul si obiectivele cercetarii:

. Dezvoltarea modelelor teoretice pentru starile electronice, de gol si excitonice in cristalele
de siliciu a supraretelelor unidimensionale din PC;

. Investigarea proprietatilor electronice, de gol, excitonice si fotoluminescente ale
materialelor pe baza Si 1D-SRPC si optimizarea lor pentru aplicatiile optice si
transmiterea de energie;

. Dezvoltarea modelelor teoretice pentru stérile fononice si conductibilitatea termica in 1D-
SRPC pe baza de Si si In NTM Si/SiOz;

. Investigarea proprietatilor fononice si termice ale 1D- SRPC pe baza de Si, SRPC pe baza
Si si ale NTM Si/ SiO2, cat si optimizarea lor pentru controlul fluxurilor termice.

Ipoteze de cercetare:

. Trebuie utilizat Hamiltonianul cu trei zone al lui Bart, pentru descrierea cantitativa a
starilor excitonice in PC de siliciu;

. Largirea liniilor de fotoluminescentd (FL) In PC de siliciu poate fi explicata teoretic prin
dispersia formei si dimensiunii PC din esantion;

. Transportul termic in Si/Ge 1D-SRPC este semnificativ suprimat din cauza capturarii
multor moduri fononice in segmentele nanostructurii si a dispersiei fononilor pe
interfetele dintre Si/Ge;

. Pentru NTM Si/SiO; cu L invelisuri, intr-un interval larg de temperaturi, de la 50 K

.....

comparatie cu nanotuburile Si/SiO; cu un singur invelis.



Metodologie si metode de cercetare:
Proprietitile excitonice ale PC:

1. Abordarea masei efective cu un Hamiltonian cu trei zone pentru investigatia teoretica a
starilor electronice, de gol si excitonice. In aceasta abordare se ia in considerare, de
asemenea, anizotropia maselor efective si autoactiunea electronilor si golurilor;

2. Metoda diferentelor finite pentru rezolvarea numerica a ecuatiilor lui Schrodinger;

3. Metoda de diagonalizare a matricei uriase Davidson-Liu [29] (cu pani la 107 elemente);

4. Metoda iterativa Jacobi-Zeidel pentru calculul numeric al potentialelor coulombiene in

nanostructurile investigate.

Spectrele fononice si conductibilitatea termica:

5. Modelul vibratiilor retelei cu celula cubicd centratd pe suprafatd, pentru investigarea
teoretica a modurilor fononice in 1D-SRPC pe baza de siliciu si a NTM Si/SiOo.

6. Ecuatia de transport Boltzmann in aproximatia perioadei de relaxare [30-33], pentru
investigarea teoreticd a fluxurilor termice in 1D-SRPC pe baza de siliciu sia NTM Si/S10,.
Au fost luate in consideratie toate mecanismele principale de dispersie a fononilor in 1D-
SRPC si in NTM: dispersia tripletd de transfer a fononilor, dispersia pe frontiere si dispersia

pe impuritati [16], [31-38].

Noutatea si originalitatea stiintifica a lucrarii sunt legate de investigatia teoretica complexa

a proprietatilor excitonice, fononice si termice ale nanostructurilor din clasa 1D-SRPC pe baza

de siliciu, precum si a NTM Si/SiO,. Au fost obtinute urmatoarele rezultate teoretice noi:

. Cresterea inaltimii barierei potentiale duce la intensificarea captarii spatiale a electronilor
st golurilor si, implicit, la cresterea energiilor lor si a distantelor dintre nivelele energetice;

. Atat energia de legdturd, cat si energia totald a excitonilor scad odatd cu marirea
volumului PC datorita slabirii restrictiei spatiale asupra electronilor si golurilor;

. Forma PC de siliciu are un impact semnificativ asupra stdrilor electronice, de gol si

excitonice. Se aratd, cd PC conice poseda valori mai mici ale energiei fundamentale a

excitonilor in comparatie cu cele cubice si piramidale pentru volumele PC: V <32 nm? |

iar pentru volumele V >32nm’ PC cubice demonstreaza valori mai mici ale energiei
fundamentale a excitonilor;
. Parametrii mediului extern influenteaza energia de baza a electronilor si golurilor doar

pentru PC de siliciu cu un invelis subtire de SiC cu grosimea <1 nm , deoarece penetrarea



maximd a functiilor de unda ale golurilor si electronilor in mediile de bariera in PC
considerate Si/SiC/aer sau Si/SiC/apd, este de aproximativ 1 nm;

. Largirea semnificativa a benzilor de FL in PC de siliciu, precum si dependenta energiei
excitonilor de temperatura de coacere, recent raportata in lucrarile experimentale [13],
[39], [40], poate fi explicata teoretic prin dispersia formei si dimensiunii PC;

. Modurile fononice in 1D-SRPC de Si/Ge sunt capturate in segmentele lor datoritd
neconcordantei acustice a materialelor. Inclinatia dispersiei fononilor in 1D-SRPC este
mai mica decat in nanofirele de siliciu. Multe moduri cu energie inalta in 1D-SRPC de
Si/Ge nu prezintd dispersie si au viteze de grup foarte mici, apropiate de zero;

. Vitezele de grup medii ale fononilor in 1D-SRPC de Si/Ge sunt semnificativ mai mici
decat in nanofire pentru toate energiile fononilor in 1D-SRPC cu sectiunea transversald

modulatd (1D-M-SRPC) si pentru energiile fononilor Zw >5meV in 1D-SRPC cu

sectiunea transversald constanta (1D-C-SRPC). Efectul micsorarii vitezei de grup medii
a fononilor este mai pronuntat in cazul 1D-M-SRPC datoritd suprapunerii efectelor de
segmentare si modulare transversala;

. Transportul termic in 1D-SRPC de Si/Ge este semnificativ suprimat datoritd incetinirii
fononilor si intensificarii dispersiei fononilor pe frontierele dintre Si/Ge. Pentru C-SRPC
in functie de temperaturd. La temperatura camerei, conductibilitatea termica in 1D-C-
SRPC de Si/Ge este de 2,6 — 2,9 ori mai mica decét in nanofirele de siliciu cu aceeasi
sectiune;

* Vitezele de grup medii ale fononilor in NTM din siliciu sunt apropiate de zero in cazul

energiilor fononice 7w >10meV ;

* Un numdr mare de moduri fononice in NTM Si/Si0O; sunt disipate la granitele dintre Si/Si0;.

Ca rezultat, pentru NTM Si/SiOz cu L invelisuri se prognozeaza o scadere de L ori a

.....

comparatie cu nanotuburile Si/Si0; cu un singur invelis.

Structura tezei

Lucrarea este compusd din Introducere, trei capitole, Concluzii generale si
Recomandari, Bibliografie din 157 titluri, 145 pagini, 79 figuri, 53 formule si 1 tabel.
Publicatii si aprobarea tezei

Rezultatele obtinute in teza au fost publicate in 8 articole stiintifice, inclusiv 4 in reviste

din baza de date ISI Web of science/SCOPUS si au fost prezentate la 32 conferinte stiintifice



internationale si nationale. Doua articole si doud rezumate ale conferintei au fost publicate fara

co-autori.

CONTINUTUL TEZEI

In Introducere, este prezentati analiza generald a tezei, se argumenteazi relevanta
subiectului de cercetare si se descrie starea cercetdrilor din lume pe tema abordatd. Este
dezvaluita noutatea stiintificd a rezultatelor obtinute si subliniatd importanta teoretica si practica
a cercetarii. De asemenea, sunt stabilite scopurile si obiectivele principale ale lucrarii.

Capitolul 1 cuprinde o sinteza a lucrarilor stiintifice publicate pe tema cercetarii si a
metodelor utilizate pentru solutionarea problemei date. Sunt analizate lucrarile, in care sunt
investigate teoretic si experimental proprietatile excitonice, fotoluminescente si termice ale
diferitelor nanostructuri, precum si se face compararea acestor proprietdti cu cele ale
materialelor volumetrice similare. Lucrarile prezentate sunt dedicate punctelor cuantice Si/Si02
si proprietatilor lor fotoluminescente, precum si influentei conditiilor de obtinere a esantionului
asupra energiei FL, formei liniei de FL si a intensitatii acesteia. Sunt demonstrate diverse
aplicatii ale PC de Si, in special in calitate de surse netoxice de energie, compatibile cu CMOS,
utile pentru transmiterea energiei atat prin emisie de radiatii, cat si fard emisii de radiatii. Pentru
studiul proprietatilor excitonice si optice ale nanostructurilor, in lucrarile analizate sunt utilizate
pe scard largd atat abordarea masei efective [41], cat si modelele de cuplare puternicd. De
asemenea, sunt descrise metodele utilizate la cercetarea teoretica a proprietatilor electronice, de
gol si excitonice ale PC.

Partea a doua a Capitolului I se refera la cercetarile din domeniul ingineriei fononice si
a transportului termic. Sunt explicate detaliat diferite abordari teoretice pentru investigarea
fluxului de caldurd in nanostructurile heterogene, cum ar fi structurile plane cu mai multe
straturi si heterofirele. S-a demonstrat, ca nanostructurile cu mai multe straturi poseda o gama
larga de posibilitati pentru ingineria purtdtorilor de sarcina sau a fononilor prin ajustarea formei
si dimensiunii lor, precum si a materialelor straturilor.

In acelasi timp, se observa o anumiti insuficientd in cercetarea proceselor excitonice si
fononice 1n supraretelele cuantice cvazi-unidimensionale, formate din puncte cuantice(1D-
SRPC).

Este formulat scopul principal al tezei: realizarea unei cercetari teoretice cuprinzatoare
a proprietatilor excitonice, fononice si termice ale nanostructurilor cuantice cvazi-

unidimensionale in baza de siliciu (1D-SRPC si nanotuburior cu invelisuri multiple (NTM)) si



optimizarea lor pentru aplicatii optice, energetice, termice si de dirijare. Pentru realizarea

scopului propus, au fost formulate urmatoarele sarcini:

* Dezvoltarea modelelor teoretice ale starilor electronice, de gol si excitonice in 1D-SRPC pe
baza de Si;

* Investigarea proprietatilor electronice, de gol, excitonice si fotoluminescente ale 1D-SRPC pe
baza de Si si optimizarea lor pentru aplicatii optice si de transmitere a energiei;
pe baza de Si si NTM Si/SiOg;

* Investigarea proprietatilor fononice si termice ale 1D-SRPC pe baza de Si si ale NTM Si/SiO2
si optimizarea lor pentru dirijarea transportului termic.

In Capitolul 2 este descrisd cercetarea teoretici a proprietatilor electronice, de gol,
excitonice si fotoluminescente ale PC de Si, amplasate intr-o matrice dielectricd. Spectrele
electronilor si golurilor sunt calculate in cadrul aproximatiei masei efective, ludnd in
consideratie energia autoactiunii, indltimea finitd a barierei de potential si anisotropia masei
efective in Si. In calculele realizate au fost utilizate doud abordari diferite pentru goluri:
Hamiltonianul unizonal si Hamiltonianul asimetric cu trei zone al lui Bart.

In Fig. 1 este prezentati comparatia energiilor golurilor, calculate utilizind
Hamiltonianul unizonal pentru golurile grele si usoare, cu energiile corespunzatoare, calculate
utilizdnd Hamiltonianul cu trei zone. Pentru toate tipurile de goluri analizate: grele, usoare si 3-
zonale, sunt prezentate energiile a trei stari cele mai inferioare. Liniile negre corespund
golurilor 3-zonale; liniile albastre corespund golurilor, pentru care a fost utilizatd aproximatia
unizonala. Liniile punctate reprezintd nivelele energetice ale golurilor grele, iar liniile continui
- spectrul golurilor usoare. Toate nivelele energetice, calculate in cadrul aproximatiei unizonale,
sunt situate mai sus decat nivelele corespunzdtoare ale ale golurilor 3-zonale, cu exceptia
nivelului fundamental al golurilor grele. Diferenta de energie poate ajunge valoarea de
~20 meV in functie de raza PC. Nivelele energetice ale golurilor, calculate cu ajutorul
Hamiltonianului lui Bart, poseda o energie mai mica si sunt amplasate la o distanta energetica
mai micd fatd de nivelele vecine, decat nivelele golurilor grele, calculate cu ajutorul

Hamiltonianului unizonal.



2500 - —— 3-band Holes ]
[ S T Heavy Holes 1
2000_’ Light Holes

Hole energy, meV

QD radius, nm

Fig. 1. Comparatia energiilor a trei stari cele mai inferioare ale golurilor,
calculate in cadrul aproximatiilor 3-zonale si unizonale.
Energia excitonilor a fost calculata luand in consideratie amestecarea starilor excitonice
superioare. Hamiltonianul excitonic are forma:
H o (713 (7,,7) = B P (7,7;,) (D
unde Hamiltonianul excitonului:

Haxc (’_;;2”_,']’1) :HfA (’_iz)—'—HfA (’_/;z)_'—VCoulomb(

n=i). @)
in Ec. (1-2) @’ (7,7,) reprezinti functiile de undi ale excitonului, HQ(FQ) si H, (77,1)

reprezintd Hamiltonianul electronilor si, respectiv, Hamiltonianul golurilor, iar V., ., este

potentialul interactiunii coulombiene.
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Fig. 2. Influenta formei PC asupra energiei starilor excitonice.
Impactul formei PC asupra energiei de legaturd a excitonului (panoul a) si asupra

energiei totale a excitonului (panoul b) este ilustrat in Fig. 2 pentru PC Si/Si0,. Curbele de
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energie sunt prezentate in functie de volumul PC. Pe ambele panouri, energiile PC piramidale
sunt reprezentate cu ajutorul curbelor albastre, cele ale PC conice — cu curbe rosii, iar cele ale
PC de forma cubica - cu curbe verzi. Energia de legatura creste odata cu majorarea volumului
PC. In cazul PC piramidale, valoarea acesteia este mai mica decat in cazul PC conice si cubice
pentru toate volumele PC, prezentate in figura. Pentru PC cubice si conice, curbele energiei de

Eground <E ground

- - . <. 3 .
legatura se intersecteazd: Ljj; conicaoD < Epind, cuboidop  Pentru volume V' < 20nm”  si

ground ground 3
bind, conical QD = Ebind,cuboidQD pentru V' > 20 nm”.

Energia totald a excitonilor (vezi Fig. 2 (b)) scade odatd cu majorarea dimensiunii PC
din cauza micsordrii energiei electronilor si golurilor odata cu reducerea constrangerii spatiale.

Toate curbele energetice ale excitonilor se intersecteaza: pentru volume din intervalul

4nm’-36nm°, PC conice demonstreazi cele mai scizute valori ale energiei, iar pentru

volume V >36nm° energia excitonului in PC de forma cubici devine mai mica decat in PC

conice sau piramidale. Comportamentul curbelor de energie este explicat de comportamentul
curbelor energetice atat ale electronilor, cat si ale golurilor, precum si de dependenta energiei
de legatura de volumul V (vezi Fig. 2 (a)).

Amestecarea nivelelor electronice si de gol, precum si utilizarea Hamiltonianului lui
Bart pentru goluri, furnizeaza valori mai scazute ale energiei nivelelor excitonice, ceea ce duce
la o concordantd mai buna cu rezultatele experimentale si face ca modelul dat sa fie aplicabil

pentru prognozarea energiei excitonilor chiar si in cazul PC mici, avind diametrul <2nm.

Au fost comparate rezultatele teoretice, care au fost calculate n teza pentru diferite
forme ale PC cu utilizarea diferitor abordari, cu datele experimentale si calculele teoretice ale
altor grupuri de cercetare. In Fig. 3 este prezentati o comparatie a rezultatelor experimentale si

teoretice referitoare la energia excitonilor.
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Fig. 3. Compararea rezultatelor calculelor teoretice ale energiei excitonice cu datele
experimentale pentru PC de Si.

Liniile continui reprezinta rezultatele calculelor teoretice, efectuate in aceasta lucrare de
Teza. Linia verde corespunde PC sferice in aproximatia Hamiltonianului unizonal pentru goluri,
fara luarea 1n consideratie a amestecarii nivelelor excitonice. Linia neagrd se refera, de
asemenea, la PC sferice, dar spectrele golurilor sunt calculate utilizdnd Hamiltonianul asimetric
cu trei zone al golurilor, ludnd in calcul amestecarea nivelelor energetice ale excitonilor.
Energia excitonilor pentru PC sub forma de piramida trunchiatd dubla, este reprezentata cu
ajutorul liniei rosii. Dependenta data a fost calculata utilizind Hamiltonianul cu trei zone si
tinand cont de amestecarea nivelelor energetice de energie 1naltd a purtdtorilor de sarcina.
Liniile punctate reprezintd rezultatul calculelor teoretice luate din alte surse: linia galbena
reprezintd calculele teoretice ale energiei excitonilor pentru PC sferice din lucrarea [42], iar
linia albastra reprezintd calculele teoretice, efectuate de Ledoux si coautori in lucrarea [43] (la
fel ca in insert). Punctele negre, punctele mov si cercurile, precum si punctele albastre
reprezinta rezultatele experimentale, obtinute pentru energia excitonilor in lucrarile [40], [39],
[44], [14], respectiv. In experimentele prezentate, nanocristalele de Si au fost incorporate intr-
o matrice dielectrica de SiO, iar in lucrarea Watanabe et al. [44], ionii Er+ au fost prezenti de
asemenea in matricea dielectricd. Insertia a fost preluatd din lucrarea Ledoux [43]. Sunt
prezentate date teoretice si experimentale, privind energia excitonilor In functie de dimensiunea
PC.

Se poate observa clar, ca toate curbele teoretice pentru PC sferice poseda o energie mai
mare decat datele experimentale, obtinut pentru diametrul D<3nm al PC, dar se potrivesc

bine cu linia de FL, masurata pentru PC de dimensiuni mai mari. Cel mai bun acord cu datele
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experimentale sunt demonstrate de calculele teoretice, efectuate pentru PC sferice in cadrul
abordarii Hamiltonianului asimetric cu trei zone, tindnd cont de amestecarea nivelelor
energetice ale cuantificdrii dimensionale a electronilor si golurilor. Diferenta semnificativa intre
rezultatele teoretice si cele experimentale in cazul PC mici, avand diametrul D <3nm , poate
fi explicata cu ajutorul urmatoarelor cauze: (i) dificultdtile experimentale in obtinerea PC de
aceeasi forma si dimensiune, precum si (ii) precizia insuficientd in determinarea
dimensiunii/formei si a dispersiei dimensiunii/formei 1n experiment, ceea ce afecteaza
semnificativ spectrele PC cu D<3nm [13] si (ii1) aplicabilitatea limitata a abordarii continuale
pentru PC cu D<3nm (valabilitatea abordarii continuale in acest caz este discutabild).

Curbele de FL ale ansamblului de PC de aceeasi dimensiune si forma ar trebui sa aiba
forma unor varfuri ascutite. Cu toate acestea, conform experimentelor prezentate in Ref. [39],
spectrele de FL pentru PC sferice de Si/SiO; prezintd curbe ce au forma distributiei normale
Gauss in locul maximumurilor ascutite asteptate. In studiile teoretice dezvoltate in teza, am
presupus doud cauze principale posibile de largire a benzii de FL: dispersia dimensiunilor PC
si fuziunea/coalescenta PC.

Modelarea teoreticd a liniilor de FL a fost efectuata in conformitate cu urmatoarea

ecuatie:

I, (6(K)) =1, (60 )e , (3)

unde, K, — raza initiald a PC ori distanta maximala dintre centrele PC, ¢ __ — energia

ax
excitonilor in PC cu raza K, a — parametrul, care descrie dispersia dimensiunii PC, se

calculeaza conform urmatoarei expresii:

I_OO e dx
23\ _
<(X )> - '[lwe_“xzdx

-1

; (4)

K-K,
unde X = .
0
In Fig. 4 este prezentati comparatia intre curbele teoretice si cele experimentale ale
distributiei intensitatii FL in functie de energiile de FL pentru diferite dimensiuni ale PC. Liniile
continui rosii reprezintd curbele experimentale ale FL, liniile punctate continui negre —

dependentele, obtinute in rezultatul modelarii teoretice a dispersiei dimensiunilor PC, iar liniile

punctate galbene reprezinti rezultatele modelirii teoretice a fuziunii PC. In Fig. 4 (a) este
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prezentatd FL pentru PC cu diametrul D=3nm la valoarea dispersiei <(x2 )> =0.0324. Se

observd, ca curba teoretica a distributiei dupa dimensiuni aproape ca coincide cu datele
experimentale (dispersia dimensionala fiind egald cu 18 % din raza PC). Pentru PC cu

diametrul de 4 nm (vezi Fig. 4 (b)), dispersia a fost aleasd aceeasi ca si pentru PC cu
D=3nm , <(x2 )> =0.0324. Dar in acest caz existd o diferentd intre curba dispersiei
dimensionale si datele experimentale in diapazonul energiilor joase. Pentru PC cu un diametru
de 5 nm, dispersia a fost majorata pana la. <(x2 )> =0.0484 . Chiar si la o dispersie mai mare,

curba teoretica se potriveste cu cea experimentald doar in zona energiilor Tnalte. Acest lucru se
intampld, deoarece energia excitonilor creste mai lent odata cu majorarea dimensiunii PC, curba
de distributie a dimensiunilor este asimetricd si ingustd in zona energiilor joase, chiar si la o

dispersie a dimensiunilor de pani la 2=80% din diametrul PC. Cu toate acestea, datoriti

energiei mai mici a excitonilor pentru PC fuzionate, am obtinut o potrivire buna intre rezultatele

teoretice ale noastre si experiment, dupa cum se poate vedea in Fig. 4 (c).

=
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=
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(b)
1.0
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=
=)

14 16 18 20
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(©)

Fig. 4. Distributia intensitatii fotoluminiscentei in PC Si/SiO: in functie de energie FL.
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Prin urmare, distributia dimensiunilor PC permite de a explica largirea benzii de FL in
diapazonul energiilor inalte, in timp ce fuziunea PC poate fi cauza largirii benzii de FL in cazul
energiilor joase.

Drept subiect al Capitolului 3 sunt proprietdtile termice ale supraretelelor

unidimensionale pe baza de Si.
SRPC cu sectiune transversala constantd (1D-C-SRPC) si cu sectiune transversald periodic
modulatd (1D-M-SRPC), atat cu invelis, cét si fara, pornind de la principiile ingineriei fononice.
A fost studiata influenta atat a parametrilor geometrici, cat si a celor materiali ai 1D-SRPC,
asemenea, a fost efectuatd analiza comparativa a proprietatilor fononice si termice ale NTM de
siliciu. Rezultatele prezentate se bazeaza pe lucrari originale ale autorului [24], [45—47].

Spectrele fononilor au fost calculate utilizand modelul dinamic al oscilatiilor retelei
cristaline ,,face-centred cubic cell”. Aceastd abordare exclude oscilatiile optice din calcul, dar
nu necesitd parametri de ajustare si ofera o descriere calitativa bund a efectelor cercetate. Am
studiat spectrele si vitezele fononice in 1D-SRPC.

S-a demonstrat, cd sectiunea transversald periodic modulatd amplifica efectul
neconcordantei acustice a materialelor si reduce mai eficient transportul termic. A fost
evidentiat faptul, ca contactul dintre materiale cu caracter acustic diferit, duce la redistribuirea
densitatii de stari fononice in directia energiilor mai joase. Impreuni cu incetinirea fononilor,
acest lucru conduce la o scadere a transferului de caldura. Fluxul de caldurad a fost calculat
utilizand ecuatia de transport a lui Boltzmann in aproximatia perioadei de relaxare. Pentru
obtinerea rezultatelor mai precise, a fost utilizatd functia unidimensionala a starilor. Au fost
luate in considerare trei mecanisme principale de dispersie: procesul Umklapp, imprastierea pe
frontiere si imprastierea pe impuritdti [31-38]. S-a aratat, cd modificarea parametrilor
geometrici precum sectiunea transversala, diferenta dintre sectiunile transversale ale PC in 1D-
M-SRPC si perioada de translatie, poate intensifica scaderea fluxului de caldurd in 1D-SRPC.

Pentru calculul fluxului de caldura fononic in nanostructurile 1D, am utilizat urmatoarea
expresie, obtinuta din ecuatia de transport a lui Boltzmann in aproximatia perioadei de relaxare

[30-33], luand in consideratie densitatea unidimensionald a starilor fononice:
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5dq. . (5)

q exp(hws (qz)j
1 e k,T

®=WF§N l (ho,(.)v., (4.)) fmf,s(qz)[exp[imé(;z)jll

Aici 7,, semnificd perioada totald de relaxare a fononilor, s reprezintd numarul ramurii

A

fononice, k » - constanta Boltzmann, 7 - constanta Plank redusa, T - temperatura absoluta, w

— pulsatia fononica si v, - componenta vitezei de grup a fononilor pe axa Z.

Conform regulii lui Matthiessen, perioada de relaxare totala a fononilor se determind din

expresia:
1 1
-y , ©)
z-z‘ut,s (qz ) Tmechanism (qz )
unde ., .~ reprezintd perioada de relaxare, specificd mecanismului de dispersie

corespunzator [31-38].
In Fig. 5 este prezentat raportul conductibilitatilor termice a 1D-C-SRPC de Si/Ge si a
nanofirului (NF) omogen de Si cu sectiune transversald corespunzitoare. in dependentele

prezentate in Fig. 5(a) am variat valorile parametrului de reflexie: p=0.9,0.7,0.5, acest
parametru poate lua valori intre p =0 (disperie difuzd purd) si p =1 (disperie purd prin
reflexie) la temperatura fixad de T=300K . Invers, in Fig. 5(b) am fixat parametrul de reflexie
si am variat valorile temperaturii: T=100K, 200K, 300K , 400K . Perioada de translatie a
fost aceeasi in ambele cazuri: N_ =4 ML . Cresterea sectiunii transversale atat in 1D-C-SRPC,

cat si in NF, duce la cresterea numarului de atomi si, in consecinta, a numarului de fononi
implicati in transferul de caldurd. In acelasi timp, aceasta crestere face ca influenta modelor
fononice, captate in segmentele 1D-SRPC si influenta dispersiei suplimentare a fononilor pe
frontierele materialelor, sa nu mai fie atat de semnificative, iar dependenta de valoarea sectiunii
pentru structurile cu sectiunea transversala situata in intervalul

17MLx17ML-23MLx23ML (vezi Fig. 5(a)). Scdderea maxima a fluxului de caldura in

1D-C-SRPC este de 2,6 — 2,9 ori. O scadere mai semnificativa corespunde unei valori mai mici
a parametrului de reflexie. Deplasarea maximelor spre sectiuni mai mari la o valoare mai mica
a parametrului de reflexie este rezultatul actiunii unui numar majorat de moduri fononice si a

dispersiei pe frontiere. Curbele din Fig. 5(b) aratd, cd scaderea cea mai semnificativd a
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transportului de caldura se obtine la temperaturi mai inalte. Scaderea transferului de caldura la
temperatura de 200K este mai mare cu ~ 25 % decat la temperatura de 100K . Diferenta intre

valori la temperaturile de 200K, 300K , 400K se incadreaza in diapazonul de 1% —4% . La

temperaturi mai ridicate, fononii incep sa populeze nivelele energetice mai superioare cu viteze
fononice aproape nule, ceea ce duce la o scddere mai semnificativa a fluxului de céldura, iar
cresterea ulterioara a populdrii nu mai are un impact semnificativ asupra fluxului de céldura.
Intensificarea disperiei Umklapp determind deplasarea maximelor dependentelor in directia
sectiunilor mai mici odata cu cresterea temperaturii. Prin urmare, fluxul de caldura in 1D-C-
SRPC din Si/Ge este mai mic decat in NF de Si, datorita captarii modelor fononice de energie
inaltd in segmentele de Ge cu viteza a sunetului mai joasd, precum si datoritd intensificarii

dispersiei Umklapp si a imprastierii pe interfetele segmentelor.
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Fig. 5. Raportul conductibilitatilor termice in NF de Si si in 1D-C-SRPC de Si/Ge
in functie de sectiunea transversala
(a) la temperatura constantd T=300K ; (b) la o valoare constantd a parametrului de reflexie
p=0.7
In Fig. 6 sunt prezentate dependentele fluxului de caldura in 1D-M-SRPC de diferiti
parametri geometrici ai nanostructurii. Am fixat sectiunea transversala a PC de Ge:

N,,=N,,=11IML si valoarea parametrului de reflexie: p =0.7 . Curbele rosii corespund PC
de Si cu dimensiunea transversald N, = N,, =9ML, iar cele albastre — PC de Si, avand
dimensiunea transversald N = N,,=7ML. Liniile continui reprezintd 1D-M-SRPC cu o
perioadd de translatie de N_ =4 ML, liniile punctate — cu N_=8ML, iar liniile punctate si

intrerupte — cu N_ =12ML. Dependentele corespunzatoare pentru 1D-M-SRPC cu o sectiune

17



transversald mai mare, furnizeaza valori mai mari la aceeasi lungime a perioadei de translatie.

Cu toate acestea, ID-M-SRPC cu PC de Si avand o sectiune transversald mai mare:

N,,=N,,=9ML si perioada de translatic N_ =12ML, poseda valori mai mici ale fluxului

termic decat 1D-M-SRPC cu sectiunea transversalda mai mica a PC de Si si cu o perioada de

translatie mai mica: N_ =4ML.
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Fig. 6. Fluxul termic in 1D-M-SRPC de Si/Ge.
In Fig. 6 (b) sunt prezentate dependentele fluxului de cildura in 1D-M-SRPC de Si/Ge

la valori fixe ale sectiunii transversaleaPCde Si: N | =N 1 =9ML, 1ar perioada de translatie
find N_=4ML. Valoarea sectiunii transversale a PC de Ge a variat
N,,=N o = 11ML, 13ML, 15ML . Liniile rosii corespund valorii p=0.9, iar cele albastre
— valorii p=0.5. Liniile continui se referd la 1D-M-SRPC cu sectiunea transversald a PC de
Ge N ,=N ,2 =15ML, liniile punctate — cu N_, =N ,2 =13ML, iar liniile Intrerupte si
punctate —cu N _, =N ,=11ML. Fluxul de caldurd este mai intens in 1D-M-SRPC pentru
p=0.9, decat pentru p=0.5 in cazul tuturor sectiunilor transversale ale PC de Ge, prezentate

in desen. La valoarea parametrului de reflexie p = 0.9, valorile mai mari ale fluxului de cdldura

corespund PC de Ge cu sectiune transversala mai mare din cauza cresterii numarului de mode

fononice si a reducerii Tmprastierii pe frontierele segmentelor. Curbele dependentelor la

valoarea p=0.5 cu sectiunile transversale N, ,= Ny,2 =13ML si N, ,= Ny,2 =11 ML, se

intersecteazd la temperatura de ~120K, deoarece in 1D-SRPC cu sectiune transversald mai
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mare, contributia imprastierii pe frontiere si a transferului devine mai semnificativd in

comparatie cu cresterea numarului de moduri fononice.

.....

Fig. 7. Vitezele de grup medii ale fononilor in functie de energia fononilor in NTM Si/S10; cu
sectiunea transversala a cavitatii nanotuburilor de siliciu/siliciu dioxid cu sectiune transversala

a cavitatii 45MLx45ML si 5MLx5ML si un numadr diferit de Invelisuri bistrat de Si/SiO2,

formate din strat de Si cu grosimea de 6 ML si strat de SiO cu grosimea de 4ML . Pentru

comparatie sunt prezentate si rezultatele pentru NF de Si cu sectiunea transversala

.....

.....

termice in nanotuburi se datoreaza necorespunderii acustice dintre Si si SiO, redistribuirii
densitatii de stari, ceea ce duce la scaderea vitezelor de grup a fononilor si datorita intensificarii
imprastierii fononilor pe frontierele interfetelor.

Abordarea mecanismului de imprastiere pe frontiere in loc de mecanismul de dispersie
mare de interfete in NTM, facand ca mecanismul de imprastiere pe frontiere sa devind

dominant. Conductibilitatea termicd a nanotuburilor cu dimensiunea cavitatii 45MLx45ML
este mai inalta, decat a nanotuburilor cu cavitatea de 5MLx5ML datoritd unui numar mai

mare de moduri fononice in prima structurd. Interfetele suplimentare dintre invelisuri
disperseaza eficient fononii, ceea ce duce la o scddere a conductibiltatii termice la majorarea

numarului de invelisuri (vezi panourile (b) si (c)), atingdnd aceleasi valori scazute de
0.2 V\V K la temperatura camerei, ca si in cazul nanotuburilor Si/SiO> cu cavitate mai mica,
m .

.....

numadrul L de invelisuri a fost demonstrata experimental pentru nanotuburile Si/SiO- rulate, cu

raze cuprinse ntre 1.9 um si 3.2 um si grosimea invelisului de 24 nm [48], vezi Fig. 7(g).
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Fig. 7. Conductibilitatea termica in NTM

CONCLUZII GENERALE SI RECOMANDARI

In cadrul lucrarii de tezi a fost efectuatd o investigatie detaliat a proprietatilor excitonice,
fononice si termice ale 1D-SRPC de Si/Ge, Si/SiC si Si/SiO2, precum si a proprietatilor
fononice si termice ale NTM Si/SiO2. Mai jos sunt prezentate rezumatele rezultatelor obtinute:

1. Metoda masei efective a fost utilizata pentru investigarea teoretica a starilor electronice,
de gol si excitonice In 1D-SRPC de Si/Ge si Si/S102 :

o Se aratd, cd pentru o descriere calitativa a starilor excitonice este important sa se ia in
consideratie anisotropia maselor efective ale electronilor si golurilor, amestecarea
golurilor grele, usoare si de tip ,,split-off”, precum si amestecarea diferitelor stari
electronice si de gol. Energiile excitonice ale PC din siliciu, calculate folosind
Hamiltonianul cu trei zone al golurilor, se afld in concordantd bund cu energiile
excitonilor, obtinute experimental;

o S-a demonstrat, cd ingineria eficientd a starilor electronice, de gol si excitonice se
realizeaza prin modificarea formei si dimensiunii PC in 1D-SRPC investigate, ceea ce
este deosebit de important pentru aplicatiile optoelectronice si biomedicale ale acestor
1D-SRPC;

. S-a constatat, cd PC conice poseda valori mai mici ale energiei starii fundamentale a

excitonului in comparatie cu PC cubice si piramidale la volumul V <32 nm?, iar pentru

volumul V >32nm?, PC cubice demonstreazi valori mai mici ale energiei starii

fundamentale a excitonului;
. Parametrii mediului extern influenteaza energia de baza a electronilor si golurilor doar

pentru PC din siliciu cu invelisuri subtiri de SiC cu grosimea <1 nm , deoarece penetrarea
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maximd a functiilor de unda ale golurilor si electronilor prin bariera de potential a
mediului in PC considerate Si/SiC/aer sau Si/SiC/apa, este de aproximativ 1 nm;
S-a aratat de asemenea, cd largirea semnificativa a liniilor de FL in PC Si/Si0O: poate fi

explicatd prin dispersia dimensiunilor si formei PC.

2. Modelul oscilatiilor retelei cu celuld cubica centrata pe suprafete a fost aplicat pentru

investigarea teoreticd a modurilor fononice in 1D-SRPC Si/Ge si Si/S10;, precum si in NTM

S1/S10;:

S-a demonstrat theoretic, cd modurile fononice in 1D-SRPC Si/Ge sunt capturate in
segmentele lor din cauza neconcordantei acustice a materialelor. Inclinarea dispersiei
fononilor in 1D-SRPC este mai mica decat in nanofirele din siliciu;

S-a constatat, cd multe moduri cu energie inaltd in 1D-SRPC Si/Ge sunt lipsite de
dispersie si au viteze de grup foarte mici, apropiate de zero, ceea ce duce la excluderea

acestor moduri din fluxul de caldura;

3. Ecuatia de transport Boltzmann in aproximatia perioadei de relaxare a fost utilizata

pentru investigarea teoreticd a proceselor termice in 1D-SRPC de siliciu si in NTM Si/SiO2. Au

fost luate In consideratie toate mecanismele principale de imprastiere a fononilor: dispersia

tripla Umklapp a fononilor, dispersia pe impuritati si pe frontiere:

Se arata, ca transportul de caldurd in 1D-SRPC Si/Ge este semnificativ redus comparativ
cu nanofirele de siliciu ori siliciul volumetric. Pentru 1D-SRPC Si/Ge cu sectiune
termice de retea de 7 ori (13,5 ori) in dependentd de temperatura;

La temperatura camerei, conductibilitatea termicd in 1D-C-SRPC Si/Ge este de
2,6 - 2,9 ori mai mica decat cea in nanofirele de siliciu cu aceeasi sectiune transversala;
In 1D-M-SRPC Si/SiO, cu acoperire partiali, cildura se propagid numai prin canalul
intern de siliciu, in timp ce in 1D-M-SRPC cu acoperire integrald ea se propaga atat de-a
lungul canalului intern de siliciu, cat si de-a lungul canalului exterior de Si0,. Ca rezultat,
scaderea fluxului termic in 1D-M-SRPC Si/SiO; cu acoperire partiala este mai
semnificativd decat in cazul 1D-M-SRPC cu acoperire completa: pana la ~ 6,5 ori la
temperatura camerei pentru M-SRPC cu acoperire partiala si de ~ 3,5 ori pentru M-SRPC
cu acoperire totala;

Conductibilitatea termica in NTM Si/SiO: este mai mica decat in nanofirele de siliciu cu
aceeasl sectiune transversald din cauza neconcordantei acustice a materialelor si a

vitezelor de grup mai mici;
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. Un numar mare de moduri fononice in NTM Si/Si0O: se disperseazd pe interfetele de

separare Si/Si0O,. Ca rezultat, pentru NTM Si/SiO; cu L straturi, se prognozeaza o

.....

intre 50K si 400K, in comparatie cu NT Si/SiOz cu un singur strat.
Pe baza concluziilor prezentate mai sus, se pot formula urméatoarele recomandari:

. Pentru o descriere teoretica exactd a stdrilor excitonice in 1D-SRPC Si/SiO», Si/SiC/aer si
Si/SiC/apa, este deosebit de important sa se ia in considerare amestecarea diferitelor stari
electronice si de gol, precum si amestecarea diferitelor tipuri de goluri: grele, usoare si de tip
,,split-off” (Hamiltonianul cu trei zone);

ID-SRPC Si/Ge si Si/SiO2, precum si NTM Si/Si0; pot fi recomandate ca potentiali candidati

termice extrem de scazute;

. Ingineria stérilor excitonice si fononice ale 1D-SRPC, descrisa in teza, poate fi utild pentru
imbunatatirea practicd a parametrilor optici, termici si termoelectrici ai acestor supraretele;
Dispersia dimensiunilor si formei PC poate fi un factor-cheie in interpretarea rezultatelor

experimentale ale proceselor excitonice in PC de siliciu, cu dimensiuni de cativa nanometri.
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ADNOTARE

Isacova Calina,
teza ,,Proprietatile electronice si fononice ale nanostructurilor formate din puncte
cuantice” pentru conferirea titlului de doctor in stiinte fizice, specialitatea 131.04 Fizica
computationald si modelarea proceselor, elaborata in laboratorul de cercetiri stiintifice
»Fizica si ingineria nanomaterialelor ,,E. Pokatilov” al Universitatii de Stat din
Moldova, or. Chisinau, R. Moldova, in anul 2023.
Structura lucrarii: Lucrarea este formata din Introducere, trei capitole, Concluzii generale si
Recomandari, Bibliografie din 157 titluri, 145 pagini, 79 figuri, 53 formule si 1 tabel.
Rezultatele obtinute in tezd au fost publicate in 8 articole stiintifice si au fost prezentate la 32
conferinte stiintifice internationale si nationale.
Cuvinte-cheie: supraretea unidimensionala, Hamiltonian multizonal, exciton, fonon,
conductibilitate termica.
Scopul si obiectivele: cercetarea influentei parametrilor materiali si geometrici ai
supraretelelor unidimensionale din puncte cuantice (1D-SRPC) Si/SiOz si Si/SiC asupra
proprietatilor electronice, de gol si excitonice; dezvoltarea modelului ,,face-centred cubic cell”
al oscilatiilor retelei cristaline pentru studierea proprietatilor fononice si termoconductibile ale
1D- SRPC Si/Ge si Si/Si02, cét si a nanotuburilor multistrat (NTM) Si/Si0Os.
Noutatea stiintifica si originalitatea: Se arata, ca descrierea cantitativa a starilor excitonice n
SRPC cercetate necesita utilizarea Hamiltonianului multizonal al golurilor, care permite de a
tine cont de amestecarea golurilor grele, usoare si de tip ,,split-off”; s-a stabilit faptul, ca
conductibilitatea termica a 1D-SRPC si NTM cercetate este semnificativ mai joasd decat a
nanofirelor corespunzdtoare datoritd efectului de captare a modelor fononice si imprastierea
fononilor pe suprafetele interioare ale structurilor.
Problema stiintifica solutionata: au fost teoretic studiate detaliat proprietdtile excitonice,
fononice si termoconductibile ale 1D-SRPC Si/SiO; si Si/SiC, cat si transportul de caldurd in
NTM Si/Si0s.
Valoarea teoretica: au fost dezvoltate modelele teoretice ale starilor excitonice si fononice in
1D-SRPC si NTM.
Valoarea aplicativa a lucrarii: implementarea practica a rezultatelor obtinute va contribui la
aparitia unei clase noi de nanomateriale, avand perspective promititoare in aplicatiile

optoelectronice, termoelectrice si de izolare termica.
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SUMMARY

Isacova Calina, “Exciton and phonon properties in quantum dot nanostructures”,
Ph. D. thesis in physics,
speciality 131.04 Computational physics and modelling of processes, was elaborated
in “E. Pokatilov laboratory of physics and engineering of nanomaterials”, Moldova
State University, Chisindu, R. Moldova, 2023.

Work structure. The Thesis consists of an Introduction, 3 Chapters, General conclusions and
recommendations, 157 references, 145 pages, 79 figures, 53 equations, and 1 table. The results
presented in the work are published in 8 scientific articles and presented at 32 international and

national conferences.

Keywords: one-dimensional quantum dot superlattice, multi-band Hamiltonian, exciton,

phonon, thermal conductivity

Goals and objectives: the study of material and geometrical parameters’ influence on
electronic, holes’, and excitonic properties in one-dimensional quantum dot superlattice (1D-
QDSL) Si/Si0; and Si/SiC; development of face-centred cubic cell (FCC) lattice dynamic
model for studying phonon and thermal properties in Si/Ge and Si/SiO> 1D-QDSL, as well as
in Si/Si0; multishell nanotube (MNT)

Scientific novelty and originality: it was demonstrated, that three-band Hamiltonian for holes,
which takes into account the mixing of the heavy, light, and split-off holes’ states, is required
for more accurate quantitative description of exciton states in 1D-QDSL; it was theoretically
shown that thermal conductivity of the Si-based 1D-QDSL and Si/Si0O> MNT is significantly
lower than that in corresponding silicon nanowires due to the trapping of phonon modes in

nanostructure’s segments and phonon scattering at interfaces of the QDSL.

Solved scientific problem: it has been carried out a detailed theoretical study of the exciton,
phonon and thermal properties in the Si/Ge, Si/SiC and Si1/SiO> QDSLs as well as of phonon
and thermal properties in the Si/Si0O2 MNTs

Theoretical importance is related to development of the theoretical model of the exciton and

phonon states in 1D-QDSLs

Practical significance: practical implementation of the obtained results may lead to the
appearance of new nanomaterials promising for optoelectronic, thermoelectric and thermal

insulating applications

32



AHHOTALMS

HcaxkoBa Kanuna, nuccepranus «IKCUTOHHBbIE U (OHOHHBIE CBOMCTBA
KBAHTOBOTOYEYHbIX HAHOCTPYKTYP» Ha COMCKAHME YUEHOI CTeleH! I0KTOpa
(puznyecknx Hayk no cnennagbHoctu 131.04 Boivucarumenvnan gpuzuka u
Modenuposanue npoueccos, BbINoJeHHas B J1adopaTopun «Pu3nka U HHKeHepHs
HaHomatepuaioB umMenu E. IlokaTuiaosa» I'ocygapcrBennoro yuusepcurera MosaoBbl,
r. Kummunes, P. Moanosa, B 2023 roay.

Crpyktypa pa6orbi: PaGora coctoutr u3 BBemenus, tpex rnaB, OOMmHX BBIBOAOB U
pexkomennanuii, bubmmorpadun u3 157 nazsanmii, 145 crpanu, 79 pucynkos, 53 dopmyn u 1
tabnuubl. [lomyyeHHbIe pe3ynbTaThl OMyOJIMKOBAHbI B 8 HAYYHBIX paboTax v MpeICTaBICHbI Ha

32 MeXIyHapOJHBIX U HALIMOHAJIBHBIX KOH(PEPEHIIMSIX.

KawueBble cj10Ba: OZHOMEpHAs CBEpXpEIIeTKAa, MHOTO30HHBIH T'aMUJIBTOHHMAH, HKCHUTOH,
(OHOHBI, TEIIONPOBOAHOCTh

Henu u 3agaum: uccienoBaHHE BIMSHHUS MaTepUajbHBIX U T€OMETPUUECKUX IapamMeTpoB
OJTHOMEPHBIX KBaHTOBOTOUe4HbIX cBepxpemerok (1D-KTCP) Si/SiO; u Si/SiC  nHa
3IIEKTPOHHBIE, IBIPOYHBIE M SKCUTOHHbIE CBOMCTBA; pa3BuTHe «face-centred cubic cell» mogenn
KoJe0aHUN KPUCTAJUIMUECKOM pemeTKd A U3y4eHUs (POHOHHBIX M TEIUIOMPOBOISIINX
CBOWCTB OJHOMEpPHBIX KBAaHTOBOTOUEUHBIX cBepxpemeTrok Si/Ge u Si/Si0;, a Takxe
MHorocnoitHeIx HaHoTpyook (MHT) Si/SiOz.

Hay4yHasi HOBM3HAa M OPUIMHAJIBHOCTB: MOKA3aHO, YTO JJIS KOJUYECTBEHHOTO OIMCAHMS
SKCUTOHHBIX COCTOssHMM B paccMmarpuBaemblx 1D-KTCP HeoOXoaumMo UCIOJIB30BaTh
MHOTO30HHBIN JIBIPOYHBIM TaMUJIBTOHMAH, KOTOPBINH IO3BOJSET Y4YECTh IEpeMelInBaHue
TSDKETIBIX, JeTKuX U «split-off» 1pIipok; ycraHoBneHo, yto TemaonpoBoaHocTs 1D-KTCP u
MHT 3HauuTeNnbHO HIDKE TEIUIONPOBOAHOCTH COOTBETCTBYIOIIMX HAHOHUTEH Onaromaps
s dexTy 3axBaTra (OHOHHBIX MOJ] B CETMEHTaX ATUX HAHOCTPYKTYpP M paccesHUIO (JOHOHOB Ha
BHYTpPEHHHUX MHTep(deiicax

Pemennasi HayyHasi 3a1a4a: IpoBeJeHO MOAPOOHOE TEOPETUYECKOE U3yUEeHUE IKCUTOHHBIX,
¢ononnbix u teronpoBoamux cBoictB 1D-KTCP Si/Ge u Si/SiO2, a Takke TEIIOBOTO
tpancnopta B MHT Si/SiO».

Teopernyeckasi 3HAYMMOCTb: PA3BUTHI MOJCIIM SKCUTOHHBIX U (DOHOHHBIX COCTOSIHHM B 1D-
KTCP u MHT.

IIpakTHyeckasi HeHHOCTh PadOThI: MPAKTUUYECKOE BHEAPEHUE IOJIYUYEHHBIX PE3YJIbTaTOB
Oyzer crmocoOCTBOBAaTh MOSBICHUIO HOBOTO Kjacca HAaHOMATEPUAJIOB IMEPCIEKTUBHBIX IS
OIITORJIEKTPOHHBIX, TEPMOAIIEKTPUUECKUX U TETUIOU3OJIALUOHHBIX TPUMEHEHHH.
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