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Выполнен молекулярно-динамический расчет коэффициента теплопроводности в 

сплошном кремнии и в тонких кремниевых слоях с использованием неравновесного 
прямого метода. Для случая тонкого слоя проведен расчет коэффициента теплопро-
водности в продольном и в поперечном направлениях. Коэффициенты теплопровод-
ности в тонком слое в поперечном направлении оказались несколько выше, чем ко-
эффициенты в продольном направлении. 

Ключевые слова: теплопроводность; наноструктура; молекулярная динамика; 
электроника. 
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A molecular-dynamic calculations of the thermal conductivity coefficient in bulk sili-

con and in thin silicon layers were performed using the nonequilibrium direct method. For 
the case of a thin layer, the thermal conductivity coefficient was calculated in the longitu-
dinal and transverse directions. The thermal conductivity coefficients in a thin layer in the 
transverse direction turned out to be slightly higher than the coefficients in the longitudinal 
direction. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Компьютерное моделирование технологических процессов производства полу-
проводниковых устройств стало важной составляющей частью современной индуст-
рии. В настоящее время имеет место переход к наноразмерным элементам в микро-
электронике. При этом чрезвычайно высокая плотность тока, а также высокая сте-
пень компоновки электронных устройств приводят к целому ряду проблем, напри-
мер, существенному нагреванию отдельных устройств и целых интегральных схем. 
Проблема высокой температуры в интегральных схемах становится одной из важ-
нейших для наноразмерной электроники и будет еще более важной в связи с внедре-
нием новых трехмерных схем. Традиционные методы, используемые для моделиро-
вания теплового переноса тепла в твердотельных объектах, неприменимы в случае 
наноразмерных структур. Это объясняется следующими факторами: эффективная 
теплопроводность тонких полупроводниковых слоев намного ниже, чем у объемного 
материала; если сильные локализованные электрические токи приводят к разогреву в 
малой области устройства размером несколько десятков нанометров, то на границе 
этой области возникает скачок температуры; тепловое контактное сопротивление на 
границах раздела материалов. 

МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ 
Метод молекулярной динамики хорошо подходит для моделирования тепловых 

эффектов в наноразмерных структурах. Имеются три основных метода вычисления 
параметров теплопроводности с использованием молекулярно-динамического моде-
лирования [1] (i) равновесный подход, основанный на методе Green-Kubo; (ii) нерав-
новесный прямой метод, основанный на порождении температурного градиента с 
помощью источника и стока тепла; (iii) гомогенный неравновесный прямой метод, в 
котором индуцируется поток тепла без формирования температурного градиента; 
при этом можно использовать периодические граничные условия подобно равновес-
ному подходу. В данной работе выполнен молекулярно-динамический расчет пара-
метров теплопроводности в кремниевых наноструктурах с использованием неравно-
весного прямого метода. 
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Рассмотрим образец модельного кристалла кремния в виде прямоугольного па-
раллелепипеда. Для данной задачи параллелепипед должен быть вытянут в направ-
лении оси x, вдоль одного из направлений будет искусственно формироваться темпе-
ратурный градиент следующим образом. В области параллелепипеда, прилегающей к 
одной границе по данному направлению, генерируем входящий тепловой поток (уве-
личивая скорости частиц в соответствии с требуемой величиной потока), а на проти-
воположной границе параллелепипеда аналогичным образом, замедляя скорости 
движения частиц, порождаем сток тепла. Модельный кристалл предварительно дол-
жен быть приведен в равновесие при заданной температуре (что достигается после 
порядка 106 временных шагов молекулярной динамики). После относительно долго-
го основного этапа моделирования с фиксированными потоками тепла в образце 
формируется температурный градиент. В результате можно оценить коэффициент 
теплопроводности на основании закона Фурье, используя линейную часть темпера-
турной зависимости от переменной, вдоль которой сформирован поток тепла. 

В данной работе для расчетов использовался комплекс программ с открытым кодом 
LAMMPS, реализующий метод молекулярной динамики. Пакет LAMMPS позволяет 
использовать ускорение расчетов за счет параллельного выполнения на многопроцес-
сорных системах путем пространственной декомпозиции. При этом управляющие ко-
манды позволяют задать входящий и выходящий тепловые потоки без модификации 
кода. Однако выбрать параметры моделирования так, чтобы получить температурный 
градиент и не разрушить при этом динамику системы, достаточно сложно. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 
Результаты, полученные для модельного образца кристалла кремния с периодиче-

скими граничными условиями по всем трем направлениям при температуре 300 К и 
различных комбинаций размера образца, представлены в табл. 1. Размер образца в 
табл. 1-3 указан в элементарных ячейках, а величина элементарной ячейки составля-
ет 0.543 нм. В случае полностью периодических граничных условий мы имеем дело с 
моделированием сплошного (bulk) кремния, но полученные значения коэффициента 
теплопроводности не имеет смысла сравнивать напрямую с известным эксперимен-
тальным значением ~ 120 Вт/(м·К), так как размер расчетной области для этого 
слишком мал. В то же время, результаты находятся в разумном соответствии с опуб-
ликованными расчетами [2, 3], проведенными аналогичным образом и представлен-
ными в правой части табл. 1. 

Таблица 1 
Рассчитанные значения коэффициента теплопроводности  
с полностью периодическими граничными условиями 

Размер образца, 
элементарных  

ячеек 

Коэффициент 
 теплопроводности, 

Вт/(м·К) 

Размер образца 
в работах [2, 3], 
элементарных 

ячеек 

Коэффициент 
 теплопроводности 
в работах [2, 3], 

Вт/(м·К) 
20×4×4 2 20×2×2 3 
50×4×4 11 50×2×2 10 
140×3×3  35 144×3×3 29 

Результаты, полученные для модельного образца кристалла кремния с периодиче-
скими граничными условиями по направлениям y, z и свободными поверхностями по 
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переменной x при температуре 300 К и различных комбинаций размера образца, 
представлены в табл. 2; жирным шрифтом выделено количество ячеек для направле-
ния со свободными поверхностями. В этом случае мы имеем дело с переносом тепла 
в тонком слое в направлении, перпендикулярном к его поверхностям. При выполне-
нии анализа результатов расчетов наблюдались трудности при нахождении линейной 
части графика зависимости температуры от координаты x, вдоль которой формиру-
ется поток тепла. В результате неопределенность значений найденного коэффициен-
та теплопроводности составляет 30 %. Отметим, что найденные значения коэффици-
ента теплопроводности оказались в 1.5–2 раза больше, чем полученные в работе [4], 
где использовался равновесный метод Green-Kubo. 

Результаты, полученные для модельного образца кристалла кремния с периодиче-
скими граничными условиями по направлениям x, z и свободными поверхностями по 
y при температуре 300 К и различных комбинаций размера образца, представлены в 
табл. 3. Как и для табл. 2, жирным шрифтом выделено количество ячеек для направ-
ления со свободными поверхностями. В этом случае мы имеем дело с переносом те-
пла в тонком слое вдоль поверхности. В этом случае также наблюдались трудности 
при нахождении линейной части графика зависимости температуры от координаты x, 
вдоль которой формируется поток тепла; неопределенность значений найденного 
коэффициента теплопроводности составляет 20 %. Найденные значения коэффици-
ента теплопроводности оказались в 1.5 раза меньше, чем полученные в работе [4]. 

Таблица 2 
Рассчитанные значения  

поперечной составляющей  
коэффициента теплопроводности  

в тонком слое кремния 

Размер образца, 
элементарных 

 ячеек 

Коэффициент 
теплопроводно-
сти, Вт/(м·К) 

10×6×6 13.5 
20×4×4 21 
50×8×8 30 
140×3×3  68  

Таблица 3 
Рассчитанные значения  

продольной составляющей 
коэффициента теплопроводности 

в тонком слое кремния 

Размер образца, 
элементарных 

 ячеек 

Коэффициент 
 теплопроводно-
сти, Вт/(м·К) 

40×10×3 6.8 
60×10×3 9.2 
80×10×3 10.5 
40×20×8 20.5  

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
Выполнен молекулярно-динамический расчет коэффициента теплопроводности в 

сплошном кремнии и в тонких кремниевых слоях с использованием неравновесного 
прямого метода. Для случая тонкого слоя проведен расчет коэффициента теплопро-
водности в продольном и в поперечном направлениях. Полученные результаты для 
сплошного кремния хорошо согласуются с данными других авторов, полученными 
таким же методом, а также с помощью равновесного метода Green-Kubo. 

При вычислении коэффициента теплопроводности в тонком слое в продольном и 
в поперечном направлениях наблюдались трудности при нахождении линейной час-
ти зависимости температуры от координаты, вдоль которой формируется поток теп-
ла. В результате неопределенность значений найденного коэффициента теплопро-
водности составляет 20–30 %. Коэффициенты теплопроводности в тонком слое в по-
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перечном направлении несколько выше, чем коэффициенты в продольном направле-
нии, параллельно поверхностям слоя. 
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В работе установлены особенности формирования поверхностной морфологии 

композиционных покрытий на основе нитрида титана, легированного хромом, а так-
же определена их твердость и модуль упругости в зависимости от расхода рабочих 
газов. Методами атомно-силовой и электронной микроскопии показано изменение 
параметров поверхностной морфологии (шероховатости RMS, размера зерна) покры-
тий в зависимости от состава рабочей газовой смеси. Полученные результаты опре-
деляются особенностями осаждения и роста покрытий, а также протеканием процес-
сов химического взаимодействия между элементами в покрытии. 

Ключевые слова: композиционные покрытия; нитрид титана; хром; морфология; 
твердость; модуль упругости. 
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The paper establishes the features of the formation of the surface morphology of 

composite coatings based on titanium nitride alloyed with chromium and determines their 
hardness and modulus of elasticity depending on the consumption of working gases. 




