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چكيده
اتلاف گرما از طریق رابط ها در نانوقطعاتی که مانع از انتقال گرما می شوند، چالش برانگیز است. بر این اساس، رویکردهای موثری برای بهینه‌سازی انتقال حرارت در سطوح مشترک مورد نیاز است. در این نوشتار، با استفاده از روش شبیه‌سازی دینامیک مولکولی، به طور سیستماتیک بهینه‌سازی انتقال گرمای سطح مشترک در ساختار Si/Ge  با تغییر درصد اختلاط اتمهای Si وGe  در ناحیه فصل مشترک بررسی می شود. نتایج نشان می دهد که مقدار مقاومت گرمایی سطح مشترک در درصد اختلاط حدود 15% (تعداد اتمهای Ge به تعداد کل اتمها در ناحیه فصل مشترک با طول 1nm) کمینه است . نتایج این تحقیق می تواند در کاربردهای گرمایی  Si/Geدر تراشه های نانوالکترونیک و یا پدیده ترموالکتریک مفید واقع شود.  
کليدواژهها: مقاومت گرمایی سطح مشترک، شبیه سازی دینامیک مولکولی، ترابرد گرما در مقیاس نانو
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Abstract
Heat dissipation through interfaces in nanodevices that hinder heat transfer is challenging. Based on this, effective approaches are needed to optimize heat transfer at the interfaces. In this manuscript, using the molecular dynamics simulation method, the optimization of interfacial heat transfer in the Si/Ge structure is systematically investigated by changing the mixing percentage of Si and Ge atoms in the interface area. The results show that the thermal resistance value of is minimal at a mixing percentage of about 15% (the number of Ge atoms in the total number of atoms in the interface area with a length of 1 nm). The results of this research can be useful in Si/Ge thermal applications in nanoelectronic chips or thermoelectric phenomena.
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مقدمه
یکی از روشهای عددی حل سیستم ها در مقیاس نانو و میکرو، روش شبیه سازی دینامیک مولکولی است، که این روش، معین ترین روشِ حل سیستمهای مولکولی، از بین روشهای موجود است . همچنین انتقال حرارت سطحی به یک چالش طولانی مدت در نانوقطعاتی که مانع از دفع حرارت از طریق سطح مشترک می شود، تبدیل شده است. راندمان ضعیف انتقال حرارتی سطحی نه تنها می تواند اغلب محدودیت هایی را برای عملکرد دستگاه ایجاد کند، بلکه هزینه انرژی را در حین کار افزایش می دهد. در دهه‌های گذشته، علاقه‌مندی‌های تحقیقاتی زیادی برای کشف و بهبود انتقال حرارتی سطحی در میکرو یا نانو انجام شده است. بسیاری از مطالعات نشان دادند که نانوساختارهای سطحی یکی از راههای موثر برای مهندسی رسانایی حرارتی بین وجهی با تنظیم تماس سطحی، به‌ویژه در رابط‌های جامد/جامد است. به عنوان مثال، از طریق شبیه سازی دینامیک مولکولی ژائو و همکاران دریافتند که رسانایی حرارتی سطحی را می توان با افزایش عمق یا تعداد نانوساختارها در سطح مشترک افزایش داد. افزایش چشمگیر رسانایی مرزی حرارتی بین سطح Si/Al، به میزان ~88 درصد، نیز به صورت تجربی توسط لی و همکاران مشاهده شده است. 
مک گاگی و لاندری به روش شبیه سازی دینامیک مولکولی مقاومت گرمایی سطح مشترک را ارزیابی کردند. آنها همچنین  وابستگی دمایی پیش‌بینی‌شده توسط MD برای مقاومت گرمایی سطح مشترک Si/Ge را در دماهای بالا به پراکندگی غیرالاستیک فونون نسبت دادند و مقاومت گرمایی سطح مشترک (ITR) را برای Si/Ge  در دماهای 300  و400 و 500 تا 1000 را بدست آوردند[1]. تیانژو ژان و همکارانش وابستگی دما و اثر اندازه را بر مقاومت گرمایی سطح مشترک در ساختار Si/Ge را با شبیه‌سازی دینامیک مولکولی غیرتعادلی با استفاده از روش مستقیم با پتانسیل Stillinger-Weber مطالعه کردند.آن ها شبیه‌سازی‌ها را در چهار محیط دمایی در دو سلول شبیه‌سازی با اندازه‌های مختلف انجام دادند و مشاهده کردندکه مقادیر پیش‌بینی‌شده توسط MD کمتر از مقادیر پیش بینی شده توسط مدل ناهمسانی بوده است و در انتها مقاومت گرمایی سطح مشترک را برای سطح مشترک  Si/Ge بدست آوردند[2].

مطالعات نظری متعددی وجود مودهای فونون موضعی را در فصل مشترک پیش‌بینی کرده‌اند که می‌تواند نقش مهمی در انتقال حرارت سطحی داشته باشد. با این حال، تاکنون اعتبار سنجی تجربی برای این فونونهای موضعی وجود نداشت تا اینکه که ژی چنگ و همکاران [3] به صورت تجربی این مطالعه را انجام دادند.آن ها  مشاهدات تجربی مودهای فونونی موضعی را در فرکانس 12 THz در سطح مشترک Si-Ge با کیفیت بالا گزارش کردند. همچنین شبیه‌سازی‌های آنها نشان داد  که مودهای فونون سطحی سهم آشکاری در رسانش حرارتی در سطح مشترک دارند. در این مقاله به روش شبیه سازی دینامیک مولکولی مقاومت گرمایی در سطح مشترک ساختار Si/Ge محاسبه می شوند و اثر درصدهای مختلف اختلاط بر روی مقاومت گرمایی محاسبه می گردد. هدف شبیه سازی حاضر یافتن درصد اختلاط بهینه برای کاهش مقاومت حرارتی سطح مشترک است .   

جزییات شبیه سازی دینامیک مولکولی
شکل1 مدل اتمی Si/Ge  را نشان می دهد ، که اتم های قرمز رنگ نشان دهنده ی Si   و اتم های آبی رنگ نشان دهنده ی Ge است.پتانسیل استفاده شده، پتانسیل ترسف است  و شرایط مرزی در هر سه جهت دوره ای است . برای شبیه سازی دینامیک مولکولی از بسته نرم افزاری LAMMPS استفاده شده است. ساختار در اثر اعمال اختلاف دما در راستای طول به دو طرف ساختار سه بعدی ماده در  درصدهای مختلف اختلاط با استفاده از روش شبیه سازی دینامیک مولکولی مورد مطالعه قرار گرفته است. در این پژوهش طول کل ساختار 280 آنگستروم و عرض  و ارتفاع هر کدام 27.7 آنگستروم است. بخش چپ ساختار که شامل Si است را گرم می کنیم به طوری که دمای آن 320 کلوین باشد و بخش راست ساختار که شامل Ge است را سرد می کنیم به طوری که دمای آن در 280  کلوین قرار بگیرد . این اختلاف دما باعث به وجود آمدن شار حرارتی در راستای طول می شود. در نتیجه با بدست آوردن  شار حرارتی واختلاف دمای ناحیه ی اتصال دو ماده که از روش دینامیک مولکولی بدست می آیند ، می توانیم مقدار مقاومت گرمایی سطح مشترک (ITR) را بدست آوریم.


که در آن   مقاومت گرمایی سطح مشترک (مقاومت کاپیتزا)       پرش دمایی در سطح مشترک  و    شار حرارتی است . 


[image: ] شكل 1: ساختار اتمی Si/Ge  که سمت چپ ساختار در هنگرد گرم و سمت راست آن در هنگرد سرد قرار داده شده است.  

نتایج
شکل 2 پروفیل دما بعد از اعمال ترموستاتهای گرم و سرد در ساختار را نشان می دهد. همانطور که مشخص است در ناحیه فصل مشترک پرش دمایی مشاهده شده است. همچنین شکل 3 میزان شار گرمایی در ساختار را نشان می دهد. شیب نمودار انرژی بر حسب زمان برابر شار گرمایی است.
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شكل2: پروفیل دما در حالت پایدار بین  حمام های گرم و سرد
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شکل3: انرژی وابسته اضافه‌شده به ناحیه گرم و کم شده از ناحیه سرد   

در مرحله بعد، نتایج محاسبات برای تابع چگالی حالات فونونی (PDOS) در سطح مشترک ارائه شده است.  PDOSاز تابع همبستگی سرعت به صورت زیر محاسبه می شود:


که   فرکانس  و   زمان و  سرعتهای اتمی و  جهت است .
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شكل 4: منحنی PDOS در سطح مشترک. رنگ آبی مربوط به اتمهای سیلیکون و منحنی قرمز مربوط به اتمهای ژرمانیوم است. 

شکل 5 نیز نتیجه اصلی این مقاله را نشان می دهد. همانطور که مشخص است مقاومت گرمایی در یک مقدار مشخص درصد اختلاط ژرمانیوم به سیلیکون دارای مقدار کمینه است. 
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شكل5: مقاومت گرمایی در سطح مشترک Si/Ge بر حسب میزان درصد اختلاط در ناحیه سطح مشترک 

نتیجه گیری
در این مقاله نشان داده شد که اگر درصد اختلاط در ناحیه فصل مشترک ساختار Si/Ge برابر حدود 15%  باشد مقاومت گرمایی کمینه است. این در حالی است که در نتایج تجربی اخیر گزارش شده میزان اختلاط برابر 50% درنظر گرفته شده بود که در این صورت مقاومت گرمایی مرزی حدود 2 برابر مقدار آن در اختلاط 15% است. بنابراین در کاربرد گرمایی ساختارهای Si/Ge در نانوالکترونیک و ترموالکتریک یافته های این مقاله می تواند کمک کننده باشد.  
[bookmark: _GoBack]
مراجع و منابع
[1]Brandon Smith, Gabriella Fleming, Kevin D. Parrish, Feng Wen, Evan Fleming, Karalee Jarvis, Emanuel Tutuc, Alan J. H. McGaughey, and Li Shi, Nano Lett. 2020, 20, 11, 8384–8391 
[2] Tian, Z., Esfarjani, K. & Chen, G. Phys. Rev. B 86, 235304 (2012).
[3] Cheng, Z., Li, R., Yan, X. et al. Experimental observation of localized interfacial phonon modes. Nat Commun 12 (2021) 6901


image2.png
Heat Source

Heat Sink




image3.png
T(K)

325

315

305

295

285

275

50

100

150
x (Angstrom)

200

300




image4.png
Energy{eV)

y =0.302x + 59.704

200

400

600

¥ =-0.2945x - 101.44

200

1000

124

Time (Ps)




image5.png
40





image6.png
ITR (W/m2K)
[=Y N w £~ v (o)}

o

0

10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Ge % at the interface region




image1.png




