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REPERELE CONCEPTUALE ALE CERCETARII

Relevanfa si importanfa subiectului Tezei este determinatd de interesul sporit din partea
comunitdtii stiintifice si ingineresti fatd de structuri si materiale nanodimensionale cu proprietati
electronice si fononice sporite. Investigarea proceselor electronice si fononice in nanostructuri
impreund cu cautarea materialelor si geometriilor nanodimensionale noi cu proprietati
electronice si fononice “ajustate” in mod corespunzator reprezintd una din cele mai importante
probleme ale nanostiintei moderne. Avansarea tehnologicd in scalare dimensionald a diferitor
structuri, materiale in ultimele decenii a determinat mai multe progrese in diverse domenii:
electronica, fononicd, managementul termic, termoelectricitate, fotovoltaica, stocarea energiei,
etc. Dezvoltarea viitoare a acestor directii necesitd o intelegere profunda a proceselor electronice
si fononice la scara nano.

Electronii si fononii se manifesta in toate proprietatile materialelor: mecanice, optice,
termice, etc. Confainmentul spatial al electronilor si fononilor in nanostructuri afecteaza puternic
spectrul lor energetic, densitatea de stari si interactiunea electron-fonon. Astfel, nanostructurile
ofera o noud cale de control a proceselor electronice si fononice Tmpreuna cu interactiunea
electron-fonon via ingineria electronica si fononicad, adicd prin ajustarea corespunzatoare a
relatiilor de dispersie a electronilor si fononilor. Datoritd faptului ca fononii sunt principalii
purtatori de caldura in mai multe nanostructuri, de exemplu semiconductoare si de carbon, unul
din domeniile unde ingineria fononica joacd un rol extrem de important este managementul
termic la nivelul nanodimensional. Miniaturizarea agresiva a dispozitivelor electronice si viteza
lor de operatiune in crestere face in particular importanta problema indepartarii caldurii de la
circuitele electronice. Prin urmare, cdutarea stiintificd a materialelor cu conductibilitatea termica
sporitd devine cruciald pentru dezvoltarea de mai departe a micro- si nanoelectronicii. O alta
directie unde ingineria electronicd si fononicd pot da un impuls imens in performanta este
termoelectricitatea. Termoelectricitatea prezintd o oportunitate unica de aceea ca poate fi utilizata
la generarea energiei electrice din caldura excesiva degajata de diferite surse: cipuri integrate,
automobile, cladiri, etc. Aceasta la randul sau va asigura si redresarea caldurii excesive.
Nanostructurile uni- si bidimensionale sunt unele din cei mai de perspectiva materiale
termoelectrice care permit separarea ingineriei proceselor electronice si fononice. Abilitatea de
manipulare a proprietatilor materiale la nivelul atomar cu ajutorul unor astfel de nanostructuri ca
nanofire, nanostraturi si supraretele joacd un rol extrem de important in sporirea eficientei

termoelectrice.



Scopul acestei Teze este investigarea proceselor electronice si fononice in grafen si

nanostructuri pe baza de siliciu, cat si determinarea nanostructurilor noi pentru ingineria

electronica si fononica efectiva.

Pentru atingerea acestui scop, au fost formulate urmatoarele obiective:

1.

Determinarea nanostructilor uni- si bidimensionale noi cu parametrii geometrici si materiali
specifici, ca candidati de perspectiva pentru ingineria electronica si fononica.

Dezvoltarea modelelor teoretice pentru descrierea stdrilor fononice si electronice 1in
nanostructurile uni- si bidimensionale noi.

Investigarea proprietatilor electronice, fononice si termice a materialelor nanostructurate uni-

si bidimensionale noi, cat si a celor conventionale.

Pentru realizarea obiectivelor propuse au fost utilizate urmatoarele metode si modele teoretice:

1.

Teoria dinamicii retelei cristaline pentru modelarea starilor fononice in nanostructurile uni- si
bidimensionale noi.
Extinderea si aplicarea modelului masei efective pentru cercetarea starilor electronice in
nanostructurile noi.
Extinderea si aplicarea metodei ecuatiei cinetice Boltzmann pentru modelarea proprietatilor

termice a nanostructurilor uni- si bidimensionale noi.

Importanta teoretica si noutatea stiintifica a rezultatelor este oglindita in urmatoarele:

1.

A fost dezvoltat modelul Born — von Karman a dinamicii retelei cristaline pentru
nanostraturi, supraretele planare, nanofire cu sectiunea transversald modulatd si grafenul
multistrat cu aranjare cristalina diferita.

A fost studiata influenta materialului de invelis si @ modulatiei sectiunii transversale asupra
proceselor fononice si electronice in nanofirele pe baza de Si.

A fost dezvoltatd o metoda teoretica pentru calcularea perioadei de relaxare in procesele de
imprastiere a fononilor pe interfetele supraretelelor Si/Ge si a fost studiata influenta calitatii
interfetelor Si/Ge asupra proprietatilor fononice si termice al acestor supraretele.

A fost studiata influenta aranjarii cristaline asupra proceselor fononice si termice in grafenul
multistrat.

O problema_stiintifica importanta a fost solutionata in Tezd — a fost demonstrata si

investigata teoretic posibilitatea de control a proceselor fononice in grafenul bistrat prin rotatia

straturilor de grafen unul impotriva altuia in jurul axei perpendiculare planului straturilor.

Rezultate stiintifice principale inaintate spre sustinere:

1.

A fost prezisa teoretic o reducere de 5 ori a fluxului termic fononic la temperatura camerei in
nanofirele din Si cu sectiunea transversala modulatd in comparatie cu nanofirele din Si cu

sectiune constanta.



termice fononice la temperatura camerei in nanofirele din Si cu sectiune transversala
modulatd, acoperite cu invelis din Ge, in comparatie cu nanofirul din Si cu sectiunea
constanta.

3. A fost prezisa teoretic aparitia unui nou tip de fononi hibrizi dependenti de unghiul de rotatie
in grafenul bistrat cu rotatie dintre straturi.

4. A fost demonstrati teoretic dependenta de temperaturi de tip T" a cildurii specifice fononice
pentru T < 15 K, unde n =1 pentru grafenul cu un singur strat, n = 1.6 pentru grafenul bistrat
si n = 1.3 pentru grafenul bistrat cu rotatie dintre straturi.

Valoarea aplicativa a Tezei constd in urmatoarele recomandari propuse in baza rezultatelor

teoretice obtinute:

1. Supraretele planare Si/Ge cu amestecarea atomilor la interfete sunt de perspectiva pentru
aplicatii de filtrare fononica.

2. Nanofirele modulate pe baza de siliciu cu invelis din Ge ori SiO; datorita transportului termic
redus sunt de perspectiva pentru aplicatii termoizolante si termoelectrice.

3. Grafenul bistrat "twisted” cu diferite unghiuri de rotatie poate fi recomandat pentru aplicatii
de evacuare controlata a caldurii de la dispozitive electronice datorita proprietatilor termice
sporite si dependentei caldurii specifice de unghiul de rotatie dintre straturi.

Aprobarea rezultatelor stiintifice: rezultatele obtinute in Teza au fost prezentate la urmatoarele

conferinte stiintifice internationale: International Conference of Young Researchers ,,ICYR”
(Chisinau, Moldova, editii 2009-2012); oth European Conference on Thermoelectrics ,,ECT-
2011” (Thessaloniki, Grecia, 2011); DPG Spring Meeting — 2012 (Berlin, Germania, 2012);
International Conference on Modern Information and Electronic Technologies ,,MIET” (Odesa,
Ucraina, editiile 2012-2014); I-st All-Russian Congress of Young Scientists (Sankt-Petersburg,
Rusia, 2012); International Scientific Conference for Undergraduate and Postgraduate Students
and Young Scientists ,,Lomonosov” (Moscova, Rusia, editiile 2012-2013); CECAM-Workshop:
Nanophononics (Bremen, Germania, 2013); DPG Spring Meeting — 2014 (Drezda, Germania,
2014).

Publicatiile: rezultatele prezentate in Teza sunt sistematizate in 33 lucrari stiintifice publicate,
inclusiv 6 articole de cercetare in revistele ISI si 15 teze la conferinte internationale. 2 articole si
2 teze au fost publicate fara coautori.

Structura Tezei: Teza consta din Introducere, 4 Capitole si Concluzii generale si recomandari.

Teza cuprinde 200 titluri bibliografice, 140 pagini, 66 figuri si 7 tabele.

Cuvintele-cheie: fononi, electroni, nanostrat, supraretea, nanofir, grafen, dinamica retelei,

modulatie, proprietati termice.



CONTINUTUL TEZEI

in introducere relevanta, importanta stiintifica si noutatea rezultatelor prezentate in Teza

este descrisa.

in Capitolul 1 este prezentati o analizi detaliatd a cercetirilor teoretice si experimentale

recente a proceselor electronice si fononice in nanostructurile uni- si bidimensionale.

in Capitolul 2 modelul Born-von Karman (BvK) a dinamicii retelei cristaline pentru
nanostraturi si supraretele planare cu retea cristalind de tip diamant a fost dezvoltata. Imaginea

schematica a structurilor cercetate este aratata in Figura 1.
Z

(b)

Fig. 1. Imaginea schematica a nanostratului omogen (a) si a supraretelei planare (b).

In baza teoriei dinamicii retelei BvK pentru nanostraturi si supraretele planare, sistemul
ecuatiilor de miscare pentru atomi din monostratul s poate fi prezentat, in aproximatia armonica,

ca:

Mo (s,8) = Y Y Dy(s,8,0W,(s.8)  i=xy.z, &)

j=xy.z s=1
unde s, s" — numeroteaza monostraturi si primesc valori dintre 1 si N, m; — masa atomului din
monostratul s, @ — frecventa fononului, § — vectorul de unda a fononului, U, (s) — componenta i
a vectorului de amplitudini deplasérii atomice din monostratul s, D; — elementul matricei

dinamice, dat de expresie:
S s' q zq)u(ns’ s)exp(qu(r(n )_r(n ))) (2)

unde r(n,) — raza-vector al atomului n, si ®(n,,n.) — matricea constantelor de forta ce descrie

interactiunea dintre perechea de atomi (n,,n.). Este luata in calcul interactiunea dintre doua cele

s1s’
mai apropiate sfere de coordonatie, astfel sumarea in Ecuatia (2) se face dupa toti atomii n" din

din doud sfere de coordonatie al atomului n. Indicele n aici denota atomul plasat in centrul
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sferelor de coordonatie pentru care se scriu ecuatiile de miscare. Dinamica retelei este descrisa

a(ng,ng)  pn,ng) Angng)

de doua matrice a constantelor de forta: ®(n,,n.)=—| g(n,,n.) a(n,n,) pA(n,n.) | pentru
IB(ns! s) ﬂ(ns’ s) a(ns’ S)

y(nsl s) ]/(ns, s)

primanerégi q)(ns' s)__ y(ns' s) y(ns' s)

0
0 | pentru cea de-a doua sfera.
0 0 0

Pentru obtinerea spectrului energetic al fononilor sistemul de ecuatii de miscare (1) cu
matricea dinamica (2) a fost solutionat numeric. In Figura 2 sunt prezentate spectrele energetice
a fononilor in directia cristalografica [100] in siliciu volumetric (panoul (a)) si nanostratul din

siliciu cu grosimea de 10 nm (panoul (b)).
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Fig. 2. Spectrul energetic fononic a Si volumetric (a) si nanostratului din Si cu grosimea de 10

nm (b). Patratele denota datele experimentale din Ref. [1].

Cum se vede din Figura 2(a) modelul BvK dezvoltat cu trei parametri reproduce destul de

bine tot specificul spectrului fononic a siliciului volumetric, cu exceptia supraestimarii energiei
fononilor TA si TO pentru q>0.5-q,,,, unde d,, =11.57 nm™. Aceastd supraestimare este

explicata prin faptul ca numai interactiunea de raza scurtd dintre atomi este luata in calcul in
modelul BvK. Comportamentul curbelor de dispersie fononica in directii cristalografice [110] si
[111] este analogica. In Figura 2(b) este prezentat spectrul fononic a nanostratului din Si cu
grosimea de d =10 nm 1in directia cristalografica [100]. Confainmentul dimensional puternic de-
a lungul axei Z rezulta in cuantificarea spectrului energetic a fononilor, adica in aparitia unui
numar larg de ramuri fononice cuantificate. Analogic cu siliciu volumetric in spectrul fononic al
nanostratului 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 nanostraturi apar vibratii esential diferite
7



si anume vibratii mixte transversal-longitudinale si acusto-optice. Ca rezultat, un numar mare de
mode fononice in nanostraturi poseda viteza de grup redusa.
in Figura 3 spectrele energetice a fononilor in supraretea planara Si(23ML)/Ge(SML) sunt

ardtate pentru doua directii diferite in zona Brillouin (BZ).

i
P
=

A S
j=)
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(=)
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]

Phonon energy (meV)
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O |
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Fig. 3. Spectrul energetic fononic a supraretelei planare Si(23ML)/Ge(5ML) in directia
(0,0,0) - (0,0,0;) (a) si directia (0,q;™,0) —(0,q;",a;") (b).

Putem observa din Figura 3 ca spectrul energetic a fononilor in supraretea planara Si/Ge este
puternic modificata in comparatie cu siliciu volumetric ori nanostratul din siliciu (vezi Figura 2).
Din cauza naturii periodice a nanostructurii Si/Ge considerate, adicd existenta unui Set de
interfete Si/Ge consecutive, dar si din cauza nepotrivirii acustice dintre Si si Ge, in supraretea
apar un numar larg de fononi prinsi (localizati) in diferite Segmente a supraretelei: straturi de Si,
straturi de Ge sau interfete Si/Ge. O manifestare clara a efectului de localizare putem observa
daca vom considera fononii de energie inalta din Figura 3(a). Energia maximala a fononilor in
germaniu este ~ 40 meV, de aceea toate modele fononice in supraretea Si/Ge cu energia mai
mare decat aceasta valoare trebuie sa fie localizati in segmentele din Si. Este clar din Figura 3(a)
ca fononii cu energia mai mare decat 40 meV practic nu au dispersie, adica poseda o viteza de
grup aproape zero si astfel sunt localizati in segmentele din siliciu a supraretelei Si/Ge. Mai mult
ca atat, putem observa din Figura 3(b) ca in directii in apropierea granitei BZ fononii cu
lungimea de unda scurta sunt la fel fara dispersie si poseda o viteza de grup foarte redusa.

in nanostraturi a fost luate in calcul doua mecanisme de bazi a impristierii fononice:
imprastierea fonon-fonon de tip Umklapp si imprastierea fononilor pe suprafete externe. Timpul

total de imprastiere a unui fonon cu vectorul de unda G din nivelul de energie s a fost calculat



conform regulii lui Matthiessen: rm(q)=(rlfs(q)+r;1s(q))_l, unde z,.(q) si 7,,(q) sunt

timpuri de viata a fononilor in procesele Umklapp si procesele de imprastiere pe suprafete,
respectiv. Pentru a evalua timpul de imprastiere a fononilor in procesele de tip Umklapp

urmatoarea formula de model din Ref. [2] a fost utilizata:

734(9) =B (a,()) Texp(-C/T), €)

Conform lucrarii [2] aceasta forma a timpului de imprastiere Umklapp asigura o dependenta

.....

H

Pentru calcularea timpului de imprastiere a fononilor pe suprafete externe a fost utilizata o
formula fenomenologica introdusa pentru prima data de Ziman [3]:
1- p(q) | (@)
1+p(q) d

In aceasta abordare o parte p a fononilor se reflecti specular de suprafata, pe cand toti ceilalti

75 (0) = ; (4)

fononi sunt imprastiati intamplator in toate directiile, adica independent de directia initiala a
undei fononice inainte de impact cu suprafatd. In acest context, parametrul p caracterizeazi
gradul de rugozitate a suprafetei, si anume, valorile a lui p aproape de 0 corespund unei suprafete

netede, iar p aproape de 1 inseamna o suprafatd cu o rugozitate inalta. Potrivit autorilor Ref. [3]

parametrul p poate fi determinat si prin urmatoarea expresie: p(q) :exp(—27zq252), unde 6 —

indltimea medie a rugozitatii suprafetei. Aceasta forma a parametrului p ia in calcul faptul ca,
cand inaltimea medie a rugozitatii suprafetei este mult mai mare decdt lungimea de undd a
fononului incident, atunci imprastierea este foarte puternica si fononul “simte” chiar si cele mai
mici imperfectiuni ale suprafetei. In acest caz parametrul p este aproape de 0. in cazul cand
lungimea de unda a fononului este mult mai mare decat 6 atunci detaliile suprafetei sunt greu de
distins pentru astfel de unde si imprastierea va avea loc specular cu p aproape de 1.

Pentru a modela procesele de imprastiere a fononilor in supraretele planare Si/Ge reale a fost
luate in calcul trei mecanisme de bazd a imprastierii fononice: Umklapp, imprastierea pe
suprafete externe si imprastierea pe interfete Si/Ge. Timpul de imprastiere total a unui fonon cu

vectorul de unda ¢ din ramura energetica s a fost calculat conform regulii lui Matthiessen:

Ts () = (705 (@ + 754 (@) +7,2(a))  unde 7,,(0), 74,,(a) si 7,,(q) sunt timpurile de viata a

fononului in procesele de imprastiere Umklapp, pe suprafete si pe interfete, respectiv. Teoria

perturbatiei si formalismul de cuantizare secundara au fost utilizate pentru a modela imprastierea



fononilor pe interfete Si/Ge ca urmare al amestecarii atomilor de Si si Ge cu mase diferite, si

ecuatia pentru timpul de viata a fononilor in procesele de imprastiere pe interfete a fost obtinuta.
Metoda ecuatiei cinetice lui Boltzmann a fost utilizata pentru cercetarea proceselor fononice

si termice in nanostraturile din Si si supraretele planare Si/Ge. EXpresia analitica pentru

.....

obtinut in aproximatia timpului de relaxare:

o029
Kon = 4 szdZ j (he, (@))° (0, (@) 7 () (exp(ha)(q)) P qda, (5)
in cazul nanostratului, si: “
LoEE e
Ko = T j j (@, (D) (U, (D) 70 (@) (exp(h (q)) e q,dg, dg, , (6)

B

in cazul supraretelei.

nanostraturile din siliciu cu d =5, 10, 20 §i 30 nm.

40_- T L e e e o B e e o s e
r 0=0.23 nm
I d=30 nm
30 -
T; I d=20nm
TE 20-—
: |
£
10 d=5nm
- Si nanolayers
0

U S S [ S SN SR S [ S SN SN S SN SR SR U S S S S S
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Temperature (K)

.....

siliciucud =5, 10, 20 si 30 nm pentru inél‘gimea medie a rugozitatii 6 =0.23 nm. Datele

experimentale din Ref. [4] sunt aratate pentru comparatie.

.....

volumetric, ceea ce este explicat de cuantificarea spectrului energetic fononic, reducerea vitezei
de grup a fononilor si imprastierea aditionala a fononilor pe suprafetele externe a nanostraturilor.

O scadere de 5 — 20 ori are loc la temperatura camerei in dependenta de grosimea nanostraturilor.
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Datele experimentale pentru nanostraturile cu d = 20 si 30 nm din Ref. [4] sunt la fel prezentate
in Figura 4 pentru comparatic. Un acord bun este atins pentru naltimea medie a rugozitatii
suprafetelor externe ¢ = 0.23 nm. Cum putem vedea din figura, conductibilitatea termica
maximala se deplaseaza catre temperaturi mai inalte cu micsorarea grosimii d, de la T ~ 130 K
pentru nanostratul cu d = 30 nm la T ~ 320 K pentru cel cu d =5 nm. Acest comportament poate
temperaturilor joase, unde imprastierea fononilor are loc preponderent pe suprafete externe, de
regiunea temperaturilor inalte, unde imprastierea Umklapp este dominanta. In nanostratul mai
subtire imprastierea pe suprafete este mai puternicd in comparatie cu stratul mai gros si domina
dependenta de temperatura se deplaseaza in dreapta.

In Figura 5 este prezentati conductibilitatea termica fononicd a supraretelei planare

Si(35ML)/Ge(9ML) in functie de temperatura.

8
0=3.1x10* 1 ML mixing, w/o Umklapp
o T i
6' ,/”’
£ /
2 /
it K
= 4 A 2 ML mixing, w/o Umklapp 1
= K A A eee——t——r——}
- 1
~ ’
U
2' [’
1
,'l 2 ML mixing, with Umklapp
4

50 100 150 200 250 300 350 400
Temperature (K)

Fig. 5. Dependenta de temperatura a conductibilitatii termice fononice in supraretea planara
Si(35ML)/Ge(9ML). Triunghiuri gri denota datele experimentale din Ref. [5].

Linii negre solide si punctate corespund calcularilor cu 1 ML si 2 ML cu amestecarea
atomilor pe interfete fard a lua in calcul imprastierea Umklapp, pe cand linia gri solida reprezinta
calcularile cu 2 ML cu amestecare si toate trei mecanisme de baza de imprastiere a fononilor. Un
acord bun dintre datele teoretice si experimentale a fost obtinut numai in cazul cand imprastierea
Umklapp nu a fost luatd in calcul, indicand ca in supraretea planara reala Si(35ML)/Ge(9ML)
din Ref. [5] imprastierea pe interfete cu amestecarea atomilor poate fi mecanismul dominant al

imprastierii fononice. Intr-adevar, daca impriastierea Umklapp ar domina asupra imprastierii pe

.....
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inalte, pentru cd timpul de imprastiere Umklapp depinde de temperaturd ca 7, [ T, ceea ce se

vede clar in Figura 5 (vezi curba gri solidd). Insd, datele experimentale au demonstrat un alt
comportament (vezi triunghiuri gri in Figura 5) si anume, conductibilitatea termica a dovedit a fi
practic independentd de temperatura. O altd concluzie importanta poate fi formulata daca
comparam curbele negre solida si punctata, adica calcularile cu un numar diferit de monostraturi
cu amestecare pe interfete. Conductibilitatea termicad a supraretelei planare Si(35ML)/Ge(9ML)
cu 1 ML de amestecare pe interfete este aproape de 2 ori mai mare decat cu 2 ML de amestecare
intr-un interval larg de temperatura, ceea ce demonstreaza o influenta puternica a imprastierii
supraretelelor planare Si/Ge.

Rezultatele cercetarii proprietatilor termice a nanostraturilor de siliciu din Tezd au fost

prezentate in articolul stiintific [1] din Lista articolelor publicate la tema tezei.

in Capitolul 3 metoda masei efective a fost extinsi si aplicati la calcularea si cercetarea
spectrelor energetice al electronilor si functiilor de unda electronice in nanofire cu invelis
Si/SiO; cu sectiunea transversala constanta (denotata ca NW) si modulata periodic (denotata ca
MNW). In Figura 6 este prezentatd imaginea sChematici a nanofirelor cu invelis cercetate.

Segmentul periodic a nanofirelor este format din doud puncte cuantice din Si cu dimensiuni

d, xdj xI; si d xd? xI? acoperite cu fnvelis din SiO.

pL 4

(a) (b)

d 1
X dx
Fig. 6. Schematica nanofirului din Si cu sectiunea transversala constanta (a) si modulata periodic

(b). Ambele fire sunt acoperite cu invelis din SiO,.

Starile electronice in aceste structuri au fost descrise prin ecuatia stationara Schrodinger in
aproximatia masei efective, care a fost solutionata numeric utilizand tehnica diferentelor finite.

In Figura 7 sunt prezentate zece nivele energetice de jos al electronului in Si NW cu sectiunea
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transversald constantd d, xd, = 9x9 nm? si St MNW d} xd xI2=5x5x1 nm®; d? xd x|? =9x9x1

nm®. Ambele nanofire sunt acoperite cu invelis din SiO, astfel incét sectiunea transversal totala

este egald cu 15x15 nm?.

L A (S B E R G S R S R T . .5 G e
S00F E p

E ! N :
_ 400F . i g b x
> E > 400_— =
(] ] (] E o
E - L — 4]
g 300% g’ 300_'[ =320 meV (doubly dcguncmlnN‘
& L ] £ : d
5 200:‘__/ S 200F i — ]
= ]OO'_I. =135 meV (doubly degenerate — _: H 100_ E =160 meV "’ _:
F E =54 meV , ’ E ’ é
= EET A B EET R N T U T B R B = s s b - g o b 0 3 a3 1 4 g 1 3 5=

8.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 8.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

(a) k: /k:.mu,\' (b) k: /k:,mu.v

Fig. 7. Dispersia energiei electronului in nanofirul din Si cu sectiunea transversala constanta (a)

si modulata periodic (b), acoperita cu invelis din SiOs.

Din cauza dimensiunilor nanometrice ale firelor cercetate, miscarea electronului in planul XY
este cuantificata si energia lui poate lua doar valori discrete. In cazul Si NW cu sectiunea
constanta miscarea electronului de-a lungul axei nanofirului (Z) ramane libera si este descrisa de
legea parabolica de dispersie (vezi panoul (a) din Figura 7). In cazul Si MNW cu sectiunea
modulata (panoul (b) din Figura 7) exista o deviere semnificativa de la legea parabolica, ceea ce
indica ca miscarea electronului de-a lungul axei Z nu mai este libera si 0 parte a functiei de unda
al electronului este localizata in segmentele mai largi a firului modulat. Putem observa si faptul
ca nivelele energetice de jos In MNW poseda energii mai mari in comparatie cu NW, sugestand
ca confainmentul electronic in nanofire modulate se manifestda mai puternic. Analizand functiile
de unda a electronului a fost gasita si 0 neomogenitate in distributia functiei de unda a starii de
baza de-a lungul axei nanofirului.

Modelul dinamicii retelei cristaline BvK si metoda ecuatiei cinetice Boltzmann au fost
aplicate la cercetarea proceselor fononice si termice in Si NW, Si MNW si nanofire din Si cu
invelis din Ge modulate periodic (Si/Ge MNW). Spectrul energetic a fononilor in Si NW cu
sectiunea 14 ML x 14 ML si Si MNW cu dimensiuni 14 ML x 14 ML x 6 ML — 22 ML x 22 ML
x 6 ML sunt prezentate in Figura 8(a) si (b), corespunzitor. In figura sunt aritate 20 ramuri de

jos hw,(q,) (s=1,2,...,20) in ambele structuri, cat si ramuri mai inalte cu $s=20,25,30,35,...,

285,290,294 pentru NW si cu s=35,50,65,80,...,1515,1530 pentru MNW.
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(a) qz(qmux) (b) q7(qnmx)
Fig. 8. Dispersia fononilor (a) in Si NW si (b) in Si MNW.

Sectiunea transversald a NW a fost aleasd aceeasi ca sectiunea transversala a segmentelor
subtiri a MNW. Volumul perioadei translationale in MNW este mai larg decat in NW, de aceea
numadrul ramurilor fononice cuantificate in MNW este substantial mai mare in comparatie cu
NW. In MNW sunt 1530 de ramuri fononice, pe cand numai 294 de ramuri exista in NW. Cum
urmeaza din Figura 8, un numar larg de mode fononice in MNW cu energia 7w > 5 meV sunt
practic fara dispersie si poseda o viteza de grup aproape zero din cauza localizarii in segmentele
MNW.

Proprietatile termice a Si MNW si Si/Ge MNW au fost cercetate in baza ecuatiei cinetice
Boltzmann. Fluxul fononic per unitatea gradientului temperaturii in Si NW si Si MNW a fost

modelata prin ecuatia:

=7 2 | (10.(8)0.(0) 7 () :

B 2 1,...3N h ?
s=1,...,
| (A
KgT

Dependenta raportului 77 =®(Si NW)/®(Si MNW) a fluxurilor termice in Si NW 14 ML x

da, . ()

14 ML si Si MNW 14 ML x 14 ML x N; ML — 22 ML x 22 ML x N, de N, pentru temperaturile T
=100 K, T=200 K, T=300 K si T =400 K si valoarea parametrului p = 0.85 este prezentata in
Figura 9. Datele calculate pentru N,=2,4,6,...,18 ML au fost legate dupa ochi prin curbe plane.
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Fig. 9. Raportul dintre fluxurile termice in Si NW si Si MNWs ca functie de N,. Rezultatele sunt
prezentate pentru temperaturi T = 100 K, 200 K, 300 K si 400 K.

Trendul general ai acestor curbe este determinat de combinatia dintre doua efecte: (i)
localizarea modelor fononice, care suprima fluxul termic si (ii) augmentarea sectiunii
transversale medii a MNW, care sporeste fluxul termic prin aparitia modelor fononice - purtatori
de cildura aditionale si atenuarea imprastierii fononilor pe suprafete. In Si MNW cu segmente
ultra-subtiri N, = 2 ML, localizarea modelor fononice este slaba si fluxul termic este mai mare
decat in Si NW (7 <1) datorita diminudrii imprastierii fononilor pe suprafete externe a MNW in
comparatie cu NW. Cresterea N, intareste localizarea, si pentru toate temperaturile considerate
raportul fluxurilor creste rapid cu N, pana la valori de la 8 ML la 12 ML, si ating maximumul la

N; = 16 ML péna la 18 ML. Este de expectat ca cresterea ulterioara a N, va micsora 7 din cauza

augmentarii sectiunii transversale medii in MNW. Astfel, posibilitatea unei suprimari
semnificative a fluxului termic fononic in Si MNW in comparatie cu Si NW a fost demonstrata
teoretic. O diminuare puternica a vitezelor de grup medii a fononilor impreuna cu suprimarea
corespunzatoare a fluxului termic a fost obinuta si mecanismele din spatele acestor efecte au fost
elucidate.

Pentru Si/Ge MNW a fost gasit teoretic ca combinatia modulatiei sectiunii transversale si
termice. Calcularile efectuate indica faptul ca conductibilitatea termica la temperatura camerei a
Si/Ge MNW este aproape de 3 ordini de marime mai mica decat in Si volumetric. Fluxul termic
in nanofire modulate este suprimat cu o ordine de marime in comparatie cu Si NW. Efectul a fost

explicat de modificarea spectrelor fononice in nanofire modulate care a dus la diminuarea
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vitezelor de grup a fononilor si localizarea a mai multor mode fononice in segmentele
nanofirului modulat.

Expresia analiticd pentru rata imrastierii electron-fonon cu emisia si absorptia unui fonon in
Si/SiO; MNW a fost obtinuta prin metoda potentialului deformational. A fost demonstrat ca
modulatia sectiunii transversale a firului din Si rezulta intr-o modificare substantiala a ratei de
imprastiere electron-fonon la temperatura camerei cu absorptia fononului.

Rezultatele teoretice obtinute demonstreaza ca modulatia geometriei este un instrument
eficient in ingineria electronica si fononica in nanofire pe baza de Si, care au dovedit a fi
candidati excelenti pentru aplicatii termoelectrice si termoizolante datorita valorilor extrem de

Rezultatele cercetarilor a proceselor fononice in nanofire modulate pe baza de Si prezentate

in Teza au fost publicate in articole stiintifice [2, 3] din Lista articolelor publicate la tema tezei.

Capitolul 4 este devotat cercetarii proprietatilor fononice si termice a grafenului cu un singur
strat (SLG), doua straturi (bistrat, BLG) si trei straturi (3LG), cat si a grafenului bistrat "twisted”
cu diferite unghiuri de rotatie dintre straturile de grafen. Imaginea schematica a SLG, AB-BLG,
ABA-3LG (aranjarea cristalind Bernal) si ABC-3LG (aranjarea cristalina romboedrica) este

aratata in Figura 10.

single-layer graphene ABA three-layer graphene ABC three-layer graphene

AB two-layer graphene

’

Fig. 10. Schematica grafenului cu un singur, doua si trei straturi cu diferite aranjari cristaline.
A fost dezvoltat modelul dinamicii cristaline BvK pentru aceste structuri. in Figura 11 este

prezentat spectrul energetic a fononilor pentru SLG, obtinut din modelul BvK. Cum poate fi

observat din figura, rezultatele calcularilor sunt intr-un acord bun cu datele experimentale din
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Ref. [6, 7] pentru toate ramurile fononice: ramurile acustice “in-plane” (LA si TA), ramurile

optice ”in-plane” (LO si TO), ramura acustica “out-of-plane” (ZA) si optica ”out-0f-plane” (ZO).
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Fig. 11. Spectrul vibrational al unui strat de grafen. Simboluri I', K si M denota punctele

. AA_A

TO

Phonon frequency (cn

de simetrie inaltd a primei zone Brillouin. Datele experimentale (triunghiuri gri) pentru grafit din

Ref. [6, 7] sunt prezentate pentru comparatie.

Un comportament interesant i-1 demonstreaza ramura acustica ”out-of-plane” ZA, in contrast

cu dispersia lineara langd punctul I pentru ramurile ”in-plane” TA si LA, ea manifestd o
dispersie parabolici g*, ceea ce este caracteristic pentru cristalele lamelare [8].

Cand doua straturi de grafen sunt plasate unul asura altuia ei pot forma moarul ("Moiré
pattern”) [9]. In acests caz, un strat este rotit relativ la alt strat la un unghi anumit (“twisting”).
Chiar daca “twisting”-ul afecteaza interactiunea dintre straturi foarte slab, el distruge simetria
aranjdrii cristaline de tip Bernal ceea ce rezultd intr-o dependetd netriviala a proceselor
electronice si fononice de unghiul de rotatie 8. Schema de rotatie pentru obtinerea grafenului

bistrat “twisted” (T-BLG) este aratata in Figura 12(a).
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Fig. 12. (a) Schema de rotatie. R denota axa de rotatie. (b) Zona Brillouin a T-BLG cu

0=21.8°. T si K denota doud puncte de simetrie inalta in zona Brillouin a T-BLG.

Structurile comensurate, adica structurile cu simetria translationala, exista numai pentru anumite

unghiuri de rotatie, determinate de Urmatoarea ecuatie:

cos@(p,n) =(3Bp® +3pn+n?/2)/(3p®+3pn+n?), unde p si n sunt numere intregi pozitive.
Numarul atomilor in celula elementara comensurata este egal cu N = 4(( p+ n)2 + p(2 p+ n))

Celulele elementare a T-BLG cu indicii (p,n) mai largi contin un numar mai mare de atomi de
carbon. De exemplu, celula elementara a T-BLG cu 6(1,1) =21.8° contine numar de atomi cel
mai mic posibil N = 28, pe cand rotatia la (2,1) =13.2° mareste acest numar la N = 76. Pentru a

construi BZ a T-BLG cu unghiul de rotatie &(p,n) trebuie sd determinam spatiul reciproc

corespunzator. Vectorii reciproci a T-BLG §, si §, sunt date de relatii:

[glJ_ 1 x( 2p+n p"‘nj 61 (8)
g, _(p+n)2+p(2p+n) —(p+n)  p Jb,)

unde b =(27/3a,-27/ J3a) si b,=(27/3a,27z/ J3a) este bazisul spatiului reciproc

bidimensional a stratului de grafen. BZ a T-BLG cu 6(1,1) =21.8° este aratat in Figura 12(b)

printr-un hexagon inchis.
Dispersiile fononilor in T-BLG cu unghiuri de rotatie §=21.8° si §=13.2° sunt aratate in
Figura 13(a-b) de-a lungul directiei /-K in BZ. Frecventele fononilor au fost calculate pentru

toate vectori de undda q din intervalul de la O pana q.(¢), unde

Umex (0) = 20, (9 =0)sin (0/2) =8zsin(6/ 2) /(33a).
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T-BLG with ©=21.8 T-BLG with ©=13.2°

Fig. 13. Dispersia fononilor in grafenul bistrat "twisted” cu 8 =21.8° (a) si 8 =13.2° (b).

Directii in BZ a T-BLG depind puternic de unghiul de rotatie si nu coincid cu directii in BZ a
grafenului bistrat fara rotatic. Cum este aratat in Figura 12(b), directia 7-K in BZ a T-BLG este
rotita relativ de cea in BZ a BLG. Astfel, curbele fononice in Figura 13(a-b) sunt prezentate
pentru diferite directii in BZ a BLG. Insi, punctele I"si K in BZ a T-BLG corespund acelor in
BZ a BLG si schimbarea modelor fononice in aceste puncte este un efect direct a “twisting”-ului.
Numarul de atomi in celula elementara a T-BLG cu 8 =21.8° (€=13.2°) se mareste cu 7 (19)
ori in comparatie cu BLG. Numdrul ramurilor fononice se ridicd la 84 pentru T-BLG cu
60 =21.8° si la 228 pentru T-BLG cu #=13.2°. Numarul ramurilor fononice in punctele 7" si K
in BZ a T-BLG se mareste corespunzator. Aditional la modele fononice degenerate TO/LO a
BLG in punctul I cu frecventa o ~ 1589.5 cm™, noi mode fononice “in-plane” apar in T-BLG.
Frecventele acestor mode depind puternic de unghiul de rotatie si numarul lor creste cu
micsorarea 4.

Frecventele fononilor ”shear” (LA;, TA,) si “flexural” (ZA;) sunt afectate mai puternic de
“twisting”. Proprietati specifice ai acestor mode in T-BLG cu € =21.8° (curbele rosii) si T-BLG

cu 8=13.2° (curbele albastre) cat si in AA-BLG (curbele negre) sunt prezentate in Figura 14.
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Fig. 14. Dispersia fononilor langa centrul zonei Brillouin a modelor ~out-of-plane” (a) si ”’in-
plane” (b) in AA-BLG (curbele negre), T-BLG cu 6 =21.8° (curbele rosii) si T-BLG cu
6 =13.2° (curbele albastre). Regiunea unde are loc ~anti-crossing” a LA; si TA, ramurilor

fononice hibride este aratata printr-un cerc punctat.

In punctul I, twisting”-ul majoreazi frecventa modelor de tip “shear” cu 1-2 cm™ si
micsoreazad frecventa modelor ZA; cu ~5-5.5 cm™ in dependenta de 6 (vezi Figura 14(a)). in
AA-BLG, ramurile fononice LA; si TA; se intersecteaza la q ~ 0.7 nm™. *Twisting”-ul schimba
Interactiunea dintre acesti fononi in T-BLG si duce la “anti-crossing”-ul fononilor hibrizi LA; si
TA; (vezi Figura 14(b)).

Caldura specifica, C, este una din parametrii cheie ce caracterizeaza proprietitile fononice si

termice a materialelor. Ea poate fi definita ca C=6Q/ST, unde 5Q este diferenta cantitatii de
caldura la schimbarea temperaturii cu 0T [3]. Pentru calcularea caldurii specifice fononice in T-

BLG a fost utilizata urmatoarea expresie [3]:

EI:I-AZ max h:}BT (ha))Z f(w)da), (9)
81" 0 [exp("Y)-1F
0 )1

c, ()=

unde @ este frecventa fononului, @, este frecventa maximala a fononilor, f este densitatea de

stari (DOS) normalizata bidimensioald, T este temperatura, Na este constanta lui Avogadro, kg

este constanta lui Boltzmann si 7 este constanta lui Planck. DOS-ul fononic normalizat este dat

Dmax

de f(w)=9(w) J.g(a))da), unde g(w) este DOS-ul fononic determinat de ecuatia
0

dw(q,, 9y, S)

-1
3 da, . Aici s numeroteaza ramurile fononice. Pentru a calcula
q

g@)={ > ¥

8 5(@.8,) 6, (5.0.0,)

y

g(w) o grila 2D de 200x200 puncte a fost aplicatad la 1/4 a BZ a T-BLG (aratata prin segmentul
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inchis in Figura 12(b)), si apoi frecventele fononilor pentru fiecare punct (qgx,dy) din gridul
respectiv au fost calculate in baza modelului BvK.

In Figura 15 este prezentata diferenta dintre cildura specifici in AB-BLG si T-BLG ca
functie de temperatura: Ac,(8) =c,(AB)—c,(0) pentru 6 =21.8°, 8=13.2° si §=9.4°.

0,030: T T T T I T T ll5 l. "' : i II ’l’ 'l I ! .I' Il' 'I i T :

0 025: [ 0=21.8 ]

5 ~ 0=13.2" 1

C 10 0=9.4" ]

Lo C S ©=60°'(AA-BLG) ] 1
L. 0.020F =Sk 17
(@) B - |
= C - g
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0=13.2" 1

0.005 0=9.4 A
®=60"(AA-BLG) -

poa ¢ b g g on boaopowe g by oy og g
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Fig. 15. Dependenta diferentei AC,(€) a caldurii specifice in T-BLG si AB-BLG de temperatura.

Insetul arata diferenta relativa n dintre caldura specificd a AB-BLG si T-BLG.

Devierea caldurii specifice datorita “twisting”-lui este relativ mica intr-un diapazon larg de
temperaturd 20-2000 K. Ea atinge valoarea maximala ~ 0.028 J K* mol™ la T ~ 250 K. In acelasi
timp, la temperaturi joase diferenta relativa in caldura specifica a AB-BLG si T-BLG
n=@0-c,(8)/c,(AB))x100% constituie 10-15% la T =1 K si ~ 3-6% la T = 5 K in dependenta
de 6 (vezi curbele albastra, rosie si verde din insetul a Figurii 15). Caldura specificd la
temperaturi joase depinde mai puternic de unghiul de rotatie de aceea ca “twisting”-ul afecteaza
cel mai mult mode fononice de frecventd mica ZA. Dependenta de temperatura a caldurii

specifice la temperaturi joase in T-BLG cu 6= 21.8° difera dintre SLG si BLG: ¢, ~T"* pentru

T<10 Ksi ~T* pentru 10 K < T < 100 K, respectiv. Putem astepta ci “twisting”-ul poate
produce efecte mai puternice asupra caldurii specifice a grafenului “twisted” cu mai multe
straturi, adica cu un numar mai mare a planurilor atomice rotite unul in respect la altul, cat si in
materiale de tip van der Waals cu interactiunea dintre Straturi mai puternica. Rezultatele sugreaza
posibilitatea ingineriei fononice a proprietatilor vibrationale si termice a materialelor lamelare
prin rotirea (“twisting”) a planurilor atomice.

Rezultatele cercetarii a proceselor fononice in stratul de grafen si grafenul bistrat “twisted”
prezentate in Teza au fost publicate in articolele stiintifice [4-7] din Lista articolelor publicate la

tema tezei.
21



CONCLUZII GENERALE SI RECOMANDARI

Mai jos sunt enumerate principalele rezultate obtinute in Teza.

1. A fost dezvoltat modelul Born-von Karman a dinamicii retelei cristaline pentru
nanostraturi si supraretele planare cu retea de tip diamant. Metoda ecuatiei cinetice Boltzmann a
fost utilizata pentru cercetarea proceselor fononice si termice in nanostraturi din Si si supraretele
planare Si/Ge. Pentru straturi din siliciu de grosimea nanometrica a fost obtinut un acord bun
fononii optici contribuie cu doar céateva procente in conductibilitatea termica totala a
nanostraturilor din siliciu cercetate.

2. Au fost utilizate teoria perturbatiilor si formalismul cuantificarii secundare pentru
modelarea imprastierii fononilor pe interfete in suprareteaua planara Si/Ge. A fost concluzionat,
ca imprastierea pe interfete a fononilor din cauza amestecarii atomilor de Si si Ge joacd un rol
extrem de important in limitarea timpului de viata total al fononilor in supraretelele planare
Si/Ge si pot duce la un comportament neobisnuit al conductibilitatii termice a acestor structuri
datorita dependentei netriviale a ratei de imprastiere a fononilor pe interfete de amplitudinea
deplasarii atomilor. Pentru un interval larg de temperaturi de la 50 K pana la 400 K a fost obtinut
un acord bun dintre conductibilitatea termica teoretica si cea experimentald pentru suprareteaua
planara Si(35ML)/Ge(9ML) in cazul cand imprastierea fonon-fonon nu a fost luata in calcul,
indicand ca imprastierea pe interfete cu amestecarea atomica poate fi mecanismul dominant al
imprastierii fononice in supraretelele planare Si/Ge reale.

3. A fost aplicata metoda masei efective pentru cercetarea spectrelor energetice electronice
si functiilor electronice de unda in nanofirele Si/SiO; cu sectiunea transversald constanta si
modulata periodic. A fost aratat, ca modulatia sectiunii transversale influenteaza puternic
spectrele energetice si functiile de unda ale electronilor in nanofirele din Si. Pentru starea de
baza apare 0 neomogenitate in distributia functiei de unda de-a lungul axei nanofirului, si anume,
cea mai mare parte a functiei de unda se localizeaza in segmentele mai largi ale nanofirului
modulat.

4. Au fost aplicate modelul dinamicii retelei cristaline Born — von Karman si metoda
ecuatiei cinetice Boltzmann pentru cercetarea proceselor fononice si termice in nanofirele din Si,
nanofirele modulate din Si si nanofirele modulate din Si acoperite cu invelis din Ge. Pentru
nanofirele modulate din Si a fost demonstrat theoretic, ca fluxul termic fononic poate fi suprimat
puternic in comparatie cu nanofirele conventionale din Si. Redistributia si modificarea spectrului
energetic a fononilor in nanofirele modulate duce la o micsorare puternica a vitezelor de grup

medii a fononilor si la o suprimare corespunzatoare a fluxului termic purtat de fononi. A fost
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prezisa o scadere de 5 ori a fluxului termic la temperatura camerei pentru nanofirele modulate
din Si in comparatie cu nanofirele conventionale din Si. Pentru nanofirele modulate din Si cu
invelis din Ge a fost stabilit theoretic, ca combinatia modulatiei sectiunii transversale si
termice. Calculele efectuate indica faptul, ca conductiblitatea termica la temperatura camerei a
nanofirelor modulate Si/Ge este aproape de 3 ordine de marime mai micd decat a siliciului
volumetric.

5. Expresia analitica pentru rata de imprastiere electron-fonon cu absorbtia si emisia unui
fonon in nanofire modulate Si/SiO; a fost derivata in metoda potentialului deformational. A fost
aratat, ca modulatia sectiunii transversale a nanofirului din Si rezulta intr-o modificare
substantiald a ratei de imprastiere electron-fonon cu absorbtia fononului la temperatura camerei.

6. A fost dezvoltat modelul dinamicii retelei cristaline Born — von Karman pentru grafenul
cu un singur, doua si trei straturi, cat si pentru grafenul bistrat “twisted” cu diferite unghiuri de
rotatie. Au fost calculate spectrele energetice a fononilor acestor structuri in toate directiile
cristalografice de simetrie inaltd. Rezultatele obtinute pentru frecventele fononilor stratului de
grafen sunt intr-o concordanta excelenta cu datele experimentale pentru grafitul volumetric. A
fost stabilit, cd mai multi fononi acustici si optici din centrul zonei Brillouin a grafenului
multistrat, care sunt active in spectroscopia Raman sau infrarosu, pot oferi o informatie
importanta despre numarul straturilor si aranjarea cristalina a grafenului multistrat. A fost
stabilit, ca fononii de energie medie si inalta in grafenul bistrat “twisted” sunt practic

independenti de unghiul de rotatie, pe cand cei de energie joasa sunt dependenti puternic de

acesta. Astfel, o problema stiintifica importantda a fost solutionatd in Tezd si anume — a fost
demonstrata posiblitatea de control a proceselor fononice in grafenul bistrat prin rotirea
straturilor de grafen unul impotriva altuia in jurul axei perpendiculare planului straturilor.

7. A fost aratat, cd un nou tip de fononi hibrizi dependenti de rotatia dintre straturi apare in
grafenul bistrat “twisted” din cauza reducerii dimensiunilor zonei Brillouin si modificarii
interactiunii dintre straturi. Aceste mode fononice se pot manifesta in spectroscopia Raman sau
infrarosu si, astfel, pot fi utilizate pentru caracterizarea non-contact a grafenului bistrat “twisted”.
A fost studiata cdldura specifica a grafenului cu un singur strat, grafenului cu doua straturi si
grafenului bistrat “twisted”. A fost stabilit, ca la temperaturi T<15 K, caldura specifica variaza ca
T", unde n = 1 pentru stratul de grafen, n = 1.6 pentru grafenul cu doua straturi si n = 1.3 pentru
grafenul bistrat "twisted”.

In baza concluziilor prezentate mai sus, au fost formulate urmatoarele recomanddri practice:

1. Supraretele planare Si/Ge cu amestecarea atomica la interfete sunt candidati promitatori

pentru aplicatiile de filtrare fononica.
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2. Nanofirele modulate pe baza de siliciu cu invelis din Ge ori SiO, datorita transportului
termic redus sunt de perspectiva pentru aplicatii termoizolante si termoelectrice.

3. Grafenul bistrat “twisted” cu diferite unghiuri de rotatie poate fi recomandat pentru
aplicatii de evacuare controlata a caldurii de la dispositivele electronice datoritd
proprietatilor termice sporite si dependentei caldurii specifice de unghiul de rotatie dintre
straturi.

Rezultatele teoretice obtinute sunt destinate intelegerii mai profunde a proceselor fononice si

electronice in grafen si nanostructuri pe baza de siliciu, si sunt importante pentru design-ul si

realizarea practica a nanomaterialelor noi cu proprietati electronice si fononice sporite.
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SUMMARY

Cocemasov Alexandr, ,,Phonon processes in graphene and silicon-based nanostructures”, doctor
thesis in physics, Chisinau, 2015. Introduction, 4 Chapters, General conclusions and
recommendations, 200 References, 140 Pages, 66 Figures, 7 Tables. The results presented in the
thesis are published in 33 scientific works.

Key words: phonons, electrons, nanolayer, superlattice, nanowire, graphene, lattice dynamics,
modulation, thermal properties.

Domain of study: physics of nanosystems.

Goal and objectives: investigation of phonon processes in graphene (single-, two-, three-layer
graphene and twisted graphene) and silicon-based nanostructures (Si nanolayers, Si/Ge
superlattices and Si-based modulated nanowires), and search of the methods for targeted control
of their phonon properties.

Scientific novelty and originality: a Born — von Karman lattice dynamics model for nanolayers,
planar superlattices, cross-section modulated nanowires and multilayer graphene with different
atomic stacking was developed; the influence of shell material and cross-section modulation on
phonon and electron processes in Si-based nanowires was studied; a theoretical approach for
calculation of scattering time of phonons on interfaces of Si/Ge superlattices was developed and
the influence of Si/Ge interface quality on phonon and thermal properties of these superlattices
was investigated; the influence of different atomic stacking on phonon and thermal processes in
multilayer graphene was studied.

Important scientific problem solved: it was demonstrated and investigated theoretically the
possibility to control the phonon processes in two-layer graphene by rotation of graphene layers
one against another around the axis perpendicular to the graphene plane. Theoretical model of
lattice dynamics in rotated (“twisted”) two-layer graphene was developed.

Theoretical importance: were developed theoretical approaches for targeted control of phonon
processes in graphene and silicon-based nanostructures.

Practical significance: the practical implementation of the obtained theoretical results can lead
to fabrication of new classes of nanostructures with specifically desired phonon properties.
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ADNOTARE

Cocemasov Alexandr, ,,Procesele fononice in grafen si nanostructuri pe baza de siliciu”, teza de
doctor in stiinte fizice, Chisinau, 2015. Introducere, 4 Capitole, Concluzii generale si
recomandari, 200 Titluri bibliografice, 140 Pagini, 66 Figuri, 7 Tabele. Rezultatele prezentate in
teza sunt publicate n 33 lucrari stiintifice.

Cuvintele-cheie: fononi, electroni, nanostrat, supraretea, nanofir, grafen, dinamica retelei,
modulatie, proprietati termice.

Domeniul de studiu: fizica nanosistemelor.

Scopul si obiectivele: investigarea proceselor fononice in grafen (cu un singur, doud, trei straturi
si grafen “twisted”) si nanostructuri pe baza de siliciu (nanostraturi din Si, supraretele Si/Ge si
nanofire modulate pe baza de Si), si cautarea metodelor de control preconditionat a proprietatilor
lor fononice.

Noutatea si originalitatea stiintifica: a fost dezvoltat modelul Born — von Karman al dinamicii
retelei cristaline pentru nanostraturi, supraretele planare, nanofire cu sectiunea transversala
modulatd si grafenul multistrat cu aranjarea cristalina diferita; a fost studiatd influenta
materialului de invelis si @ modulatiei sectiunii transversale asupra proceselor fononice si
electronice in nanofirele pe baza de Si; a fost dezvoltatd o metoda teoretica pentru calcularea
perioadei de relaxare in procesele de imprastiere a fononilor pe interfetele supraretelelor Si/Ge si
a fost studiatd influenta calitatii interfetelor Si/Ge asupra proprietatilor fononice si termice ale
acestor supraretele; a fost studiatd influenta aranjarii cristaline asupra proceselor fononice si
termice in grafenul multistrat.

Problema stiintificA importanta solutionata: a fost demonstratd si investigatd teoretic
posibilitatea de control a proceselor fononice in grafenul bistrat prin rotatia straturilor de grafen
unul impotriva altuia in jurul axei perpendiculare planului straturilor. A fost dezvoltat modelul
teoretic al dinamicii retelei cristaline in grafenul bistrat cu rotatia dintre straturi (“twisted”).
Semnificatia teoreticd: au fost dezvoltate metode teoretice de control preconditionat a
proceselor fononice in grafen si nanostructuri pe baza de siliciu.

Valoarea aplicativa: implementarea practica a rezultatelor teoretice obtinute poate contribui la

fabricarea a nanostructurilor cu proprietati fononice preconditionate.
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AHHOTANUA

KouemacoB Aunekcanzap, ,,OoHoHHBIE mpomecchl B rpadeHe M HAHOCTPYKTypax Ha 0ase
KpEeMHUS’, TUCCepTalis Ha COMCKAHUE YYCHOU CTENeHHU JOKTopa ¢pu3ndeckux Hayk, KummHes,
2015. Beenenue, 4 I'maBbl, OOume BoIBOABI M pexomeHaanuu, 200 Cepuiok, 140 Crpanwui, 66
PucynkoB, 7 Tabnui. Pe3ynbraThl, mpeacTaBieHHBbIE B AMCCEPTALlUH, ONMYOJMKOBaHBI B 33
HAYYHBIX paboTax.

Kntouegvie cnosa: QOHOHBI, 3JEKTPOHBL, HAHOCIOH, CBEpXpelleTKa, HAaHOHWTH, TrpadeH,
JUHAMUKA PELIETKH, MOIYJISIIHS, TeIJIOBbIE CBOWCTBA.

O0JacTh uccieoBaHmii: PU3MKa HAHOCHCTEM.

Hesas 1 3agaun: uccienoBanrue (GOHOHHBIX MPOLECCOB B rpadeHe (0AHO-, IBYX-, TPEX-CIOUHOM
u  “twisted” rpadeHe) u HaHOCTPYKTypax Ha 0Oase kpemuus (Si HaHocmosx, Si/Ge
CBEpXpEIIETKAaX, MOJIYJIUPOBAHHBIX HAHOHUTAX Ha ©Oaze Si), ©W TMOUCK METOJOB
L[EJICHAIIPaBJIEHHOT O YIIPaBJIEHUS UX (OHOHHBIMU CBOMCTBAMH.

Hay4yHasi HOBM3HA M OPUTHHAJBLHOCTb: Pa3BUTa MOJENb JTWHAMHUKH pemeTrkun bopHa — ¢on
Kapmana s HaHOCTIOEB, IUIOCKUX CBEPXPELIETOK, HAHOHUTEH ¢ MOIYyJNSALUEH MONepeyHOro
CEYEHHUs U MHOTOCIOMHOTO rpadeHa ¢ pa3indHOil ymakoBKoOM rpad)eHOBBIX CIOEB; HCCIEAOBAHO
BIMSIHAE Marepuaja OOKJIAJAKH W MOIYJSIHMHA TOMEPEYHOro CeYeHHs Ha (OHOHHBIE U
AJICKTPOHHBIC MPOIECCHl B HAHOHUTAX Ha 0Oa3e Si; pa3BUT TEOPETUUCCKHUI MOIXOJ JUIS pacueTa
BpeMeHHU paccestHusi (OHOHOB Ha mHTepdeiicax Si/Ge CBepXpeIIeTOK U UCCISIOBAHO BIHSHUC
kauectBa Si/Ge unTepdeiica Ha GOHOHHBIC U TEIUIOBBIC CBOMCTBA 3THX CBEPXPELICTOK; U3yYCHO
BIIMSIHUE CMOco0a YMakoBKH TpadeHOBHIX CIIOEB Ha (POHOHHBIE W TEIUJIOBBIE IPOIECCH B
MHOTOCJIOMHOM TpadeHe.

Pemiennasi Ba:kHasi Hay4YHasi 3aJa4a: TEOPETHUECKU MPOAEMOHCTPUPOBAHA U HCCIENOBaHA
BO3MOXKHOCTbH yIpaBiieHUs! (POHOHHBIMH IPOIIECCaMH B JBYXCIIOMHOM IrpadeHe myTeM MOBOpoTa
rpa)eHOBBIX CJIOEB Pyl OTHOCUTENBHO JApYyra BOKPYI OCH MEPHEHAMKYISPHON K IUIOCKOCTU
cinoeB. Pa3Bura Teopernueckas MoOJeNb JUHAMHKU PEUIETKH B JBYXCIOWHOM rpadeHe c
noBopotoM (“twisted”).

Teopernueckasi 3HAYUMOCTB: pPa3pabOTaHbl TEOPETHUECKUE MOAXOJbl Ul YHpPaBJICHUS
(OHOHHBIMHU TTpoLIecCaMU B rpa)eHe U HAaHOCTPYKTYpax Ha 0a3e KpeMHUS.

IIpuknagHas HeHHOCTH: NMPAKTUYECKas pean3alusl NOJyYEeHHBIX TEOPETUUECKUX PE3yJIbTaTOB
MOYET CIIOCOOCTBOBATH MOSIBIEHUIO HOBBIX KJIACCOB HAHOCTPYKTYP C OIpPENEIEHHO 33aHHBIMU

(OHOHHBIMU CBOMCTBAMH.
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