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Аннотация. При рассмотрении тепловых процессов многослойных наноструктур существенная 
часть энергии рассеивается на границах слоев, для учета этого фактора при моделировании 
используется сопротивление Капицы. В работе проведен расчет термического сопротивления на 
границе Si/SiO2 (альфа-кварц) структур для интервала температур до 567 К. Вычисления велись на 
основе моделей акустического и диффузного несоответствия. Полученные результаты, в частности, 
могут быть использованы при построении моделей теплопереноса в микроэлектронике.
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Abstract. When considering the thermal processes of multilayer nanostructures, a significant part of 
the energy is dissipated at the boundaries of the layers; to take this factor into account, the Kapitza 
resistance is used in the simulation. In this study, we calculate the thermal resistance at the Si/SiO2 
interface (alpha-quartz) structures for the temperature range up to 567 K. The calculations are car-
ried out based on the acoustic and diffuse mismatch models. The results obtained, in particular, can 
be used in constructing models of heat transfer in microelectronics.
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Введение

В последнее время отрасль микроэлектроники 
добилась больших успехов в росте электронных 
характеристик полупроводников. Однако, из-за 
увеличения удельной мощности и уменьшения раз-
меров устройств, тепловыделение стало одним из са-
мых важных проблем, ограничивающих производи-
тельность и надежность проектируемых систем [1, 2]. 

При рассмотрении устройств масштабом по-
рядка длины свободного пробега носителя тепла 
(для полупроводников и диэлектриков это фононы 
— кванты колебательного движения атомов кри-
сталлов) перенос тепла в основном определяется 
теплопроводностью на границах раздела между 
соседними материалами, а не внутренними свой-
ствами материалов [3]. Количественное изменение 
температуры на границе определяется сопротив-
лением Капицы [4].

Точное вычисление термического сопротив-
ления является весьма сложной задачей, с другой 
стороны в ряде случаев достаточно воспользоваться 
сравнительно простыми методами: моделями аку-
стического и диффузного несоответствия. Первая 
основана на анализе переноса акустических волн 

через интерфейс, а вторая на анализе переноса фо-
нонов через интерфейс[5].

В работе приведен расчет термического сопро-
тивления для интерфейса Si/SiO2 (альфа-кварц), 
такая граница возникает, в частности, при проек-
тировании устройств с использованием технологии 
кремний на изоляторе (Silicon on Insulator — SOI).

Метод расчета

Для определения сопротивления Капицы на 
интерфейсе Si/SiO2 воспользуемся формулой [6] 
(обозначение 1 → 2 показывает направление тепло-
вого потока: от первого материала (кремний) ко 
второму (альфа-кварц):

	
	 (1)

	

	 (2)

	
	 (3)
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где i — индекс материала (1 — Si, 2 — SiO2); j — ин-
декс ветви поляризации (1 — продольная, 2 и 3 — 
поперечные волны); vi,j — фононная скорость i-го 
материала j-й ветви поляризации; ℏ ≈ 1,0545718 × 
× 10-34 Дж · с, постоянная Дирака; kB = 1,380649 × 
× 10-23 Дж/К, постоянная Больцмана; ω — угловая 
частота; ωD,i — частота Дебая для i-го материала; 
T — температура; θ — угол между направлением 
распространения фононов и нормалью к интерфей-
су; α — коэффициент переноса энергии упругими 
волнами.

Частота Дебая ωD может быть получена из тем-
пературы Дебая TD по формуле [7]:

	
	 (4)

где температура Дебая TD при этом может быть вы-
числена как [7]:

	
	 (5)

где h = 6,62607 · 10-34, постоянная Планка; n — число 
атомов в молекуле; NA = 6,02214076 · 1023 моль-1, по-
стоянная Авогадро; ρ — плотность; M — молярная 
масса; vm — скорость звука.

Скорость звука приближенно может быть вы-
числена как [7]:

	

	 (6)

где vS — фононная скорость поперечной волны (v2, 
v3); vL — фононная скорость продольной волны (v1).

Стоит отметить, что, вообще говоря, плотность 
вещества зависит от температуры. Соответственно и 
температура Дебая и частота Дебая также зависимы 
от изменения температуры.

Расчет коэффициента α является весьма слож-
ной задачей, например стоит отметить работу [8],  

где задача решается через функцию Грина, однако 
на практике часто удовлетворительные результаты 
можно получить с помощью достаточно простых мо-
делей акустического и диффузного несоответствия. 
Для акустического несоответствия коэффициент 
может быть вычислен как [9]:

	

	 (7)

 
из соотношения  (закон Снелла),  
 
выразим θ2 через θ1:

	
	 (8)

При этом важно учесть, что для v1 < v2 су-
ществует критический угол θC, при котором для  
θ1 > θC параметр передачи обнуляется:

	
	 (9)

Для модели диффузного несоответствия ко-
эффициент переноса энергии не зависит от угла θ 
и имеет вид [5]:

	

	 (10)

	

	 (11)

	

	 (12)

	

	 (13)

Рисунок. Зависимости термического сопротивления на границе Si/SiO2 (a) и SiO2/Si (б) от температуры

Figure. Dependences of thermal resistance at the Si/SiO2 (a) and SiO2/Si (б) interface on temperature
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Стоит также отметить, что данные модели, во-
обще говоря, можно использовать совместно [8]:

	 	 (14)

где P — задаваемый параметр «зеркальности» ин-
терфейса, изменяющийся в интервале от 0 до 1.

Результаты и их обсуждение

Данные для альфа-кварца взяты из работы [10], 
промежуточные значения вычислены с помощью 
B-сплайна. Зависимости скоростей акустических 
волн для ветвей поляризации для кремния от тем-
пературы получены из [11], зависимость плотности 
от температуры получена из работы [12]. Проведен 
расчет термического сопротивления на основе мо-
делей акустического (AMM) и диффузного (DMM) 
несоответствия, результат представлен на рисунке 
для направлений Si/SiO2 (а) и SiO2/Si (б).

По полученным данным видно, что в зависи-
мости от направления значения отличаются суще-
ственно: приблизительно в 2 раза в области низких 
температур и более чем на порядок в области нор-
мальных и высоких.

Для сравнения можно привести работу [13], где 
авторы с использованием методов неравновесной 
молекулярной динамики получили для 300 К значе-
ние термического сопротивления 2,96 · 10-9 м2 · К/Вт. 
В публикации [14] с использованием молекулярной 
динамики получено значение 4,27 · 10-9 м2 · К/Вт,  
в статье [15] дается теоретическое значение терми-
ческого сопротивления 6,88 · 10-9 м2 · К/Вт. При этом, 
в настоящей работе значения для 300 К: 5,63 · 10-9  
и 6,082 · 10-9 м2 · К/Вт для моделей акустического и 
диффузного несоответствия, что говорит об адек-
ватной точности используемых моделей.

Заключение

В статье было рассчитано термическое сопро-
тивления на интерфейсе кремний-альфа кварц на 
основе моделей акустического и диффузного рассо-
гласования. Продемонстрировано, что в зависимости 
от направления теплового потока сопротивление 
Капицы для данных материалов существенно ва-
рьируется: для Si/SiO2 разница может достигать 
от 2 до более чем 10 раз. Полученные результаты 
могут представлять интерес при построении моде-
лей теплопереноса в микроэлектронике на основе 
технологии кремний на изоляторе.
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