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UNIVERSITAT
D.UISBURG Phononischer Warmetransport I

 Phononen: quantisierte Gitterschwingungen A

opk, '
/ I ?'U‘w‘s
E=ho  Energie wo e VN
p =7k Impuls
v=dw/dk Schallgeschwindigkeit

* Drei akustische Moden:

 eine longitudinal

 zwel transversal

Bi
TA-Phononen: v; [m/s] 1074 5845
LA-Phononen: v; [m/s] 1972 8433
effektive Schallgeschwindigkeit vy [m/s| | 1198 6356
Atomdichte n [m—] 2.8 x 10® | 5 x 10%
Debye-Frequenz wp [s7'] 1.42 x 10 | 9.13 x 10"
Debye-Temperatur ©p [K] 109 698

* Drei optische Moden (Schwingungen innerhalb der Einheitszelle)



UNIVERSITAT

DUISBURG Dispersion & DOS von Bismut
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Maximalfrequenz: ~2 THz = 10 meV



UNIVERSITAT

DUISBURG Dispersion & DOS von Silizium

| Silizium
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Maximalfrequenz: ~15 THz = 80 meV



UNIVERSITAT

DUISBURG Debye-Modell

-« Annahme einer vereinfachten Phononendispersion @ =V | K |
erlaubt Bestimmung der Zustandsdichte (DOS)

V o

27°N Vv

» EinfUhrung der Debye-Frequenz erhalt Anzahl
der 3N Freiheitsgrade

21 wp =Vy(672n)"3

[1]  D(o)=

mit n = N/V Teilchendichte, v, gemittelte Schall-
geschwindigkeit ergibt sich die DOS

» Mit der Debye-Frequenz ist die Debye-Temperatur verknupft

[4] kB®D zhCOD
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die eine einfache Abschatzung einer dominanten Phononen-Wellenlage erlaubt

[5] Ag =890Op /T

Bi Si
Debye-Frequenz wp [s™'] 1.42 x 10" ] 9.13 x 10"
Debye-Temperatur ©p [K] 109 698




UNIVERSITAT

DUISBURG Warmeleitfahigkeit

* Freie Weglange der Phononen Iph wird durch Umklapp-Prozesse bestimmt und

fUhrt zur endlichen Warmeleitfahigkeit K: Aq,
[6] zcz%cpvlph .
2

7] =Llc vir,, \,9'%. >

3°P P - g, B
mit C, der spezifischen Warmekapazitat
und 7, der Streuzeit Normal- Umklapp-

Prozess Prozess

Material | £ppon [W/(K m)] | ¢ [J/(m® K)] | vg [m/s] | I [nm] | 7 [ps]
Bi 1.9 1.19 x 10° [ 1198 4 3.3
S1 156 1.63 x 108 6356 45 i |

Einige Materialkonstanten fiir Bi und Si, sowie die sich daraus ergebenden
mittleren freien Wellenlingen [ und Streuzeiten 7 der Phononen ber Raumtemperatur.
Die Werte fiir die phononische Warmeleitfahigkeit #,,,, und die spezifische Warmekapa-
zitiat ¢ stammen aus [112], die effektive Schallgeschwindigkeit aus Kap. 2.2.
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Temperaturabhangigkeit Silizium

ISBUR
DEUS SSE N'J 6

* Reduzierung der Umklapp-Prozesse fuhrt zu Erhohung der Warmeleitfahigkeit bei
tiefen Temperaturen:
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AL Temperaturabhangigkeit Bismut

* Reduzierung der Umklapp-Prozesse fuhrt zu Erhohung der Warmeleitfahigkeit bei
tiefen Temperaturen:
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DUISBURG Warmetransport

* Fourier'sche Gesetz:
. K
[8] QZH'A'CI-I_T2)

fur den Warmestrom Q durch eine Schicht der Dicke d

zwischen Quelle mit T; und Senke mit T, und Flache A.

 moderner fur die Warmestromdichte jQ :
91  Jo=-xVT(I)

. Wérmeleitungsgleichung:

[10] —T(F’ t) = —x V2T (F,t) + A(F,t)
Dichte  Spez. Warme- Quell-
Warme- leitfahigkeit term

kapazitat

[ #



UNIVERSITAT

DUISBURG 1-dim. Warmetransport

« Warmeleitungsgleichung:
5 o
11 C, —1(Z,t) =—x —T(z,1)+ A(T,t
[]ppat() 622()()

[13] =




UNIVERSITAT

DUISBURG 1-dim. Warmetransport

» Zeitabhangige Losung nach Puls auf Oberflache komplizierter:

14 T(z,t=0)=T,, T(z=0,t=0)=T, +AT
VA

2t T

[15] T(z,t)=T, + AT -erfc(

t40
T(=)
vt
T +AT
TCe)
Too -

'1".




UNIVERSITAT

DUISBURG 1-dim. Warmetransport uber Grenzflachen

* Wegen der Unstetigkeit der elastischen Konstanten ist
Grenzflache eine Barriere gegen Phononentransport

- Kapitza — Leitfahigkeit oder Thermal Boundary Conductivity G;gc

[16]  orpe = Q. o= Vergleich mit
A AT A VT | Warmeleitfahigkeit
Temperatur-
sprung *Otge ™ 108 — 10° Wm—=K-1
- Kapitzalange lx =«x/orge  gibt das
T(%-\ Equivalent des Grenzflachenwiderstands
@ in Einheiten der Warmeleitung des

perfekten Festkorpers
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DU ISBURG Berechnung von G gc

« Warmestromdichte Q1_>2/A vom Film ins Substrat

\ 72'/2 wp
[17] le_:z :%Z jd& jda) Nj(o,T)ho a)_,,(0, ],0) Vv cosd sin

o 0

T Besetzungs Energie Geschwindigkeit
j Phonon zahl |
moden Transmissions

wahrscheinlichkeit
uber Grenzflache




UNIVERSITAT

DUISBURG Acoustic Mismatch Model (AMM)

ESSEN

- Elastizitatstheorie des Kontinuums !

------------
-----------

- glatte Grenzflachen, keine diffuse Streuung kritischer Kege?"-.__

- Impulserhaltung beim Ubergang Uber Grenzflache Vi<V Y Grenzflache

» Spiegelnde Reflektion oder Brechung an der Grenzflache
(Snells Law) AMM

 Fir v, <v, tritt auch Totalreflektion auf.
Kritischer Winkel sin 8™ =v; /v,

* Transmission fur 6 = 0° durch akustische Impedanz Z = pv gegeben:
4Zgils;
2
(Zgi +Zsi)

[18]  a1,,(0)=

Polarisation | Zg; [kg/(m?s)] | Zg [kg/(m®s)]
longitudinal | 1.9306 x 107 | 1.9632 x 10" | o, (0) = 0.999
transversal | 1.0514 x 107 | 1.3607 x 107 | %, (0) = 0.984
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DUISBURG Acoustic Mismatch Model (AMM)

ESSEN

« Modenkonversion fur nicht-senkrechten Einfall
« akustische Fresnel-Gleichungen der E-Dynamik:

* 1 und || Komponente der Verriackungen identisch auf
beiden Seiten der Grenzflache

* Projektion des Spannungstensors auf die Grenzflachennormale stetig




UNIVERSITAT

D.UISBURG Acoustic Mismatch Model (AMM)

Bi Si
* Transmission, Reflektion & Konversion TA-Phononen [m/s] | 1074 | 5845
LA-Phononen [m/s] | 1972 | 8433
Dichte [kg m~3] 9790 | 2328
Einfallswinkel 6 [°] Einfallswinkel y [°]
0 5 10 15 20 0 5 10 15 20
R e INERE ANA N FANNE FRREN -
2 . _]long - trans trans — trans [
c  Je,=1972° B, = 10.59° |
2 %Ay ,=0.027 Ty ¢ = 0.0072
£ 04— -
n - |
@ 0.2 = —
= 0.0 L
. 1.0 = . .
s " Medium 1: Wismut e
g O Medium 2: Silizium 0.8 \
O
& 06— oe
g e long — long trans — long é 5
24 0.2 o Ot = 13.52° Byt = 7.32° ._“-f trans —» trans
o = 0.2+ = 10.59°
}(_\E - -__, rBl' 1l = 0.0172 rBi' tl = 0-0027 o‘o' :::u_t:- 0-016q

° Einfallswiikel w 4 i
0 5 10 15 20 0 5 10 15 20

Einfallswinkel 6 [°] Einfallswinkel y [°]



UNIVERSITAT

DUISBURG Acoustic Mismatch Model (AMM)

ESSEN

* Integration uber Halbkugel aller einfallenden Phononenrichtungen
7/2
(18] Tj= [dOa;,,(8,])cosbsind
0

ergibt Anteil der transmittierten Phononen:

]‘—‘lBi,l = FBi,il + rBi,lt = 00-1-15
I‘Bi“t — rlBi‘t] + ].ﬂlBi:tt — OU()OO
Te, = 0.0160

« Damit kann das Integral zur Warmestromdichte Q1_>2/A aus dem Film ins
Substrat geschrieben werden:

(19] Q1—>2 :lZv- F-wada) N:(w,T)ho
A 2j J JO J

o J

u(T)

mit u,(T) die Energiedichte im Film bei Temperatur T.
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DUISBURG Acoustic Mismatch Model (AMM)

ESSEN

» Mit Ausnutzung des detaillierten Gleichgewichts kann die
Thermal Boundary Conductivity ogc berechnet werden:

erittzo(TDTz) Z U(Tl) u(T,)
ATy 22T,

201  orpc(l, 1) =
j

 Energiedichte u(T) mit der dimensionslosen Funktion g(®y/T):

T4 ®Dj/Td N
hvi oy el

9(®p/T)

[21] U(T)=

» Beides zusammen ergibt:

4
[22]  orpe(Ty,Th) = e {Z J]Tl 9(®p /1) -T,'9(Op/Tr))

20| V3 T-T,



DEUSISSEBNU R G Acoustic Mismatch Model (AMM) I

* Beispiel: o5-von Bi @ 200K zu Si @ 80K :

kg ZF,- (200K)* g(0.6)— (80K)*g(1.5)
270 | T Vi 200K - 80K

j
ka | Tgii Thit rBuu
-(..)
125—

23] orpc(T),Th) =

[24] - " 4+
2.3 2 2
27707\ VBi)  VBiyt VBlt

9(0p 5/ 80 K) = 0.61598

33961074 (sm)’ 1 9(© 5 /200 K) = 0.05722

2.0 = ’
=1409 W/(Kcm?) ]
— 15—
e .
* Die Funktion g(®,/T) zur Berechnung % o E
der Energiedichte u(T), ausgewertet fur T
T=80Kund T =200 K mit 0 =120 K. 05_'
0.0 —:

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
Oy/T



ESSEN

DUISEURG Acoustic Mismatch Model (AMM) I

 FUr kleine Temperaturdifferenz T, — T, entspricht der Bruch in Warmestromdichte [20]
der Ableitung der Energiedichte nach der Temperatur.

Dies ist per Definition die spezifische Warmekapazitat ¢, des Materials.

. . 9 jT
« Damit kann die Thermal Boundary 1200.800 60848 0.40 0.34 0.30

Conductivity oy leicht berechnet werden: 1540ty 1 1 1

Bismuth. I' nach AMM
251 omee(M) =52V Ijcp(T)
J

152046, = 120K
1500

* Da c, zu tieferen T abnimmt, ist damit

auch oz temperaturabhangig

1480
1460
1440
1420
1400

Grge (W/(EM’K))

el — g(6,/T), Ts = 80 K
1360

100 200 300 400
Filmtemperatur T¢ (K)



UNIVERSITAT

DUISBURG Diffuse Mismatch Model (DMM)

ESSEN

* Bei diffuser Streuung der Phononen an der Grenzflache
ist das ,Diffuse Mismatch Model” zu verwenden.

Grenzflache

* Phononen vergessen, wo sie herkommen.

Energie ist einzige Erhaltungsgrofie.

« Verhaltnis der Zustandsdichten D(w) im Film zu Substrat DMM
entscheidet tiber Ubergangswahrscheinlichkeit
,Fermis Goldene Regel”

« Transmissionswahrscheilichkeit hangt somit weder vom Winkel noch Mode |,
sondern nur von der Frequenz o ab.

Zj Vsub, | Dsub,j (@, T)
2= Vsub, jDsub, j (@, T) + 22 Vitm, j Dfitm, j (@, T)
V o’
272 V'

[26] ), (0) =

 Im Rahmen der Debye Naherung D(w) =
-2
Zjvsub,j

2 'Vs_uzb,j +2 'Vﬁ%m,j
j j

271 o0 =
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DUISBURG Diffuse Mismatch Model (DMM)

ESSEN

* Integration uber den Winkel & gibt die raumlich
gemittelte Transmissionswahrscheinlichkeit.

z VSUb J Grenzflache

28] I' ==
Z Vsub )] +Z Vfllm,j DMM
-2 -2
291 Toens =1 Vsi| +2Vsiy
DMM 2VS2 + Vs + Vet +2VE?
Si, |l SiLt Bi,l Bi,t —— Gesamtzustandsdichte

— partielle Zustandsdichte Bi

* Mit den Schallgeschwindigkeiten == o2  periele sustandedenie S
fur Si und Bi ergibt sich: [
£ 015]
I'pvm = 0.0176 £ 1|l Bismut
E 0.10-:
« Wegen des geringen Uberlapps é
der DOSs ist T’y SO Kklein. 2 0.054 _kaum Silizium
Uberlapp
0.00Hrmrrmrr—— R— R— D S———rr -
0 40 60 80 100

Energie (meV)



ESSEN

DUISEURG Diffuse Mismatch Model (DMM) I

« Analog zum AMM (siehe Eq.22) berechnen wir mit der gemittelten Ubergangs-
wahrscheinlichkeit die Thermal Boundary Conductivity orgc:

K [ZFDMM ].T149(@D/T1)—T249(®D/T2))

[30] orgc (T, 1) =

272'2713 j V%i,j Tl _T2
kg )
[31] :“FDMM( > T ]'(---)
4r°h VBil VBit
=1520 W/(Kcm?)

* Werte von o5 ahnlich fur AMM und DMM, wenn im Rahmen der Debye-Naherung
gerechnet wird, da in beiden Fallen die Schallgeschwindigkeiten v, . bzw. vy, ; die
entscheidenden Grolen darstellen.

sub, ]



UNIVERSITAT

DUISBURG Diffuse Mismatch Model (DMM)

ESSEN

« Exaktes Ergebnis bei Verwendung der realen elementspezifischen

modenselektiven DOS D(w,))

Silizium
= Debye-Zustandsdichte
= herechnete Zustandsdichte

Energie (meV)

*was uns jetzt aber zu weit geht....

Bismuth
= Debye-Zustandsdichte

= berechnete Zustandsdichte

6 8 10 12
Energie (meV)
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Fragestellung

Warmeleitfahigkeit
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von Grenzflachen
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D.UISBURG Messung von Warmeleitfahigkeit

Messung von Warmeubergangswiderstanden an Nanostrukturen

» makroskopische Messung mit Heizern und Temperatursensoren fallt aus
= Keine Kontakte moglich an Nanostruktur
= Vielleicht mit dem STM - aber:

* Unbekannter Warmefluss (Heizer) AQ A 7—
« Messung vom Temperatursprung ?7?? !




UNIVERSITAT

D.UISBURG Messung von Warmeleitfahigkeit

Kontaktlose Messung mit Fernsonde (erstmal fur dinne Hetero-Filme)

» Eintrag von Warmemenge Q in sehr kurzer Zeit durch fs-Laserpuls
=> transienter Temperatursprung:

aT=2 - % “—— Ak —»
coV - epAd TTT 777

mit ¢ spezifische Warmekapazitat AT'V Q 0(
p Dichte
A Flache /7,7755/

d Schichtdicke

= AT unabhangig von d fur d << Absorptionstiefe 1/a
& unabhangig von A
da Q ~ A-d



ESSEN

UNIVERSITAT
DUISBURG Transientes Abkuhlverhalten I

Abkuhlverhalten ist gegeben durch Warmeleitfahigkeit an der Grenzflache

= Warmefluss dQ/dt gegeben durch Thermal Boundary Conductivity Gg¢:

Q=—-orgcA-AT 77//7

e g 4,4,‘4% S AT

= Ansatz durch exponentiellen Zerfall von T:

Q) =Qpet'? T
mit cod T

T =
OTBC

unabhangig von der eingetragenen o
Warmemenge Q,, die abhangig ist von: 6
Laserfluence, Fokussierung

Reflektion & Absorption
elektronischen Verlusten



ESSEN

UNIVERSITAT
DUISBURG Transientes Abkuhlverhalten I

= Bestimmung der Thermal Boundary Conductivity G :
c,pod
P

OTBC =

aus dem Experiment

Aber wie messen wir das?

= Pump-Probe Experiment mit Anregung durch fs- Laserpuls
&
Abfrage nach At durch eine Sonde, die Temperaturanderungen misst

» z.B. Thermoreflectance, Bandgap, oder
ultraschnelle Beugung von Elektronen oder x-Rays (Debye Waller Effekt)



SICSYTYM TR-RHEED in Pump-Probe Setup I

ESSEN

Ultraschnelle zeit-aufgeloste
Elektronenbeugung an Oberflachen
in RHEED Geometrie

pump Laser & -
pulse & N yr .

- o ,,"’_"’, - [
probe g \ — /
Electron -

Pulse

Crystal Surface




DUISBURG Gepulste RHEED Elektronenkanone I

Kurze Elektronen Pulse aus einer Photokathode
via externen Photoeffekt ausgelost durch 50 fs Laser Pulse bei 4.6 e
5 — 25 keV Elektronen

fine-focus LEED Kanone

streifender Einfall fur Oberflachenempfindlichkeit .y

Ablenk
Einheit
i ,{i% Au-Kontakte
N e

0.7 —

\ Einzellinse
1cm

06 —

05 —

(W -

04 —

0.3 1 0 nm
"l Au/Al,0; f - Anode
“T N Photo-

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 o0 KathOde

Schichtdicke [nm]

A. Janzen, Horn von Hoegen et al., Rev. Sci. Inst. 78, 013906 (2007)
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D.UISBURG Experimenteller Aufbau

Si(001) oder Si(111) im UH
= 10 K (Liquid He)
= 77 - 300 K (Liquid N,)
= 1400°C

50 fs Laser Pulse
= Ti-Saphire Lasersystem
= 0.5 md pro Pulse
» 5 kHz Repetitionsrate
= 800 nm, 1.45eV

MCP-RHEED in UHV

= 5.-25keV Elektronen bei
6°- 2° streifendem Einfall

= Gekihlte CCD Kamera

A. Janzen, B. Krenzer, P. Zhou, D. von der Linde, and M. Horn von Hoegen
Surf. Sci. 600, 4094 (2006)
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JARCINLI I Temperatur Sonde I

Debye-Waller Effekt:

S \2
—( KU
I(T):Io-e< ; =|O-exp(—%K2u2)=|O-exp—2|\/|
oM
Oberflachen Debye 0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0
lllllllIIllllllllll!lllllllllllll
Temperatur: 1.0 =

- — elastischer Anteil
- — Ein-Phononen-Beitrag
o — Multi-Phononen-Beitrag.

uzocT/®%)

Abnahme der
Reflexintensitat ohne
Reflex-Verbreiterung

Beitrag zur Gesamtintensitat [normiert]

0 100 200 300 400 500 600

Temperatur T [K]
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JARCINLI I Temperatur Sonde

Debye-Waller Effekt:

1(T)=1, .exp(_% K2u2) Debye-Waller-effect

1.0 ¢
Oberflachen Debye ]
Temperatur:
2 2 0.8 7
u-ocT /®D i
< 0.6 —
< _
Abnahme der =

Reflexintensitat ohne 0.4 —
Reflex-Verbreiterung -
0.2 —

0.0 —

T T T T T " 1
100 200 300 400 500

Temperature [K]
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JARCINLI I Temperatur Sonde

Debye-Waller Effekt:
|(T)=1-exp(~LK2u?) Debye-temperature

Oberflachen Debye /= Volume
Temperatur: 400 _|a  Surface S
X HGe B
2 300
S ] A
Abnahme der & BMAg Si
. . 2 200 —
Reflexintensitat ohne o _ AAg
Reflex-Verbreiterung § T .BI
10071 mpp A Ge
1 AApp
0 — Bi
I 1 1 1 | I | 1 1 1 I 1 1 |
500 1000 1500

Melting temperature [K]
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DUISBURG Epitaktische Bi(111)-Filme auf Si

ESSEN

1.0 H

0.9 -

0.8 —

0.7 H

0.6 —

®D,Bi — 48 K

0.5

Normierte Beugungsintensitat

0.4 —
B spekulare Beugungsintensitat
— exponentieller Fit
0.3
r T rr 17 T 1T T T T 1]
ﬂ“Bi 200nm — 13nm 80 120 160 200 240 280
P
M. Kammler, Diploma Thesis, Uni Hannover (1996) Temperatur [K]

G. Jnawali et al., Phys. Rev. B 74, 195340 (2006)



UNIVERSITAT

DUISBURG Transienter Intensitatseinbruch

Bi on Si(111)
= Pump Fluenz: 2.3 mJ/cm?
= Elektronenenergie: 7.0 keV, o = 5°, Aky 4= 7.5 A-1

U L |} I ) ¥ T T
-1000 0 1000

) ) )
2000 3000 4000
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UNIVERSITAT
DUISBURG Transienter Intensitatseinbruch I

Normierte Reflexintensitat (a.u.)

"0 500 1000 1500 2000 2500 3000
Delay (ps)

B. Krenzer et al., New J. Phys. 8,190 (2006), A. Janzen et al., Surf. Sci. 600, 4094 (2006).
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D.UISBURG Transientes Heizen nach fs-Laser Puls

Normierte Beugungsintensitat

m  spekulare Beugungsintensitat
—— exponentieller Fit

0.3

1" 17 " 1T 7T 1T T
80 120 160 200 240 280

Temperatur [K]

Oberflachentemperatur (K)

0O 500 1000 1500 2000 2500 3000
Delay (ps)

B. Krenzer et al., New J. Phys. 8,190 (2006), A. Janzen et al., Surf. Sci. 600, 4094 (2006).
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D.UISBURG Transientes Heizen nach fs-Laser Puls I

« Warmediffusionsmodell
de;= 10.9 Nm far Bi-bulk ist viel schneller

A
L

Oberflachentemperatur (K)
I
o

0 10I00 20I00
Delay (ps)
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D.UISBURG Transientes Heizen nach fs-Laser Puls I

« Warmediffusionsmodell
fur Bi-bulk ist viel schneller

* Interface: Barriere mit oy
* Thermal Boundary Conductance

120

100

Oberflachentemperatur (K)
IS
o

80

0 1000 2000 E.T. Swartz, R.O. Pohl,

Delay (ps) Rev. Mod. Phys. 61, 605 (1989).
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D.UISBURG Transientes Heizen nach fs-Laser Puls I

« Warmediffusionsmodell
deyn= 10.9 nm far Bi-bulk ist viel schneller

* Interface: Barriere mit oy
* Thermal Boundary Conductance

7 =9635pS

o =1350 W(cm?K)

120

100

Oberflachentemperatur (K)
IS
o

80

0 1000 2000 E.T. Swartz, R.O. Pohl,

Delay (ps) Rev. Mod. Phys. 61, 605 (1989).
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DUISBURG Acoustic Mismatch Model (AMM)

ESSEN

* Phononen: elastische Wellen
* Impulserhalt an der Grenzflache

* Snells Law:
Reflektion, Transmission, Brechung
& Modenkonversion

Vigi = 1972 m/s

Vg = 8433 m/s



D.UISBURG Acoustic Mismatch Model (AMM) I

« Wegen vg; < vg; =>Totalreflexion
far o > 7.5° 11°, 13.5° oder 20°
(je nach Mode)

=
o
|

o
o0
I

o
(0))
] Lissaligg

1 kritischer
i Winkel: 13.5°

o
n
|

Vigi = 1972 m/s

Transmissionswahrscheinlichkeit o(0)
o
ho

s = 0.0086

o
o
I

Vg = 8433 m/s 0 4 8 12”
Einfallswinkel 6 (°)

B. Krenzer et al., New J. Phys. 8,190 (2006).
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DUISBURG

ESSEN

Nur Phononen innerhalb eines kritischen Kegels
konnen Bi-Film verlassen

* Nur 1 aus 100 Phononen gelingt dies ...

« Thermal Boundary Resistance der Grenzflache entspricht
der Kapitzalange: Iy = K/ Gge, hier 550 nm !

=> Grenzflachen extrem effektiv e
- Warme bleibt im Bi-Film gefangen! Pyotr Leonidovich Kapitsa
* Kapitza resistance is the thermal resistance (which causes a temperature discontinuity)

at the interface between liguid helium and a solid.
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D.UISBURG Material - Parameter

Spezifische
Reflektivitat Absorption Dichte  Warmeleitfahigkeit Warmekapazitat
r (%) a«(10°m™') p(kg/m®) K (W/(Km)) c(J/(Kkg))
Bi 90 58.8 9780 7.9 @ 122
Si 30 0.077 2328 1000.0 ® 722
(@) at 300 K.
(b)at 80 K.

Schallgeschwindigkeiten
Bi Si
TA-Phononen [m/s] | 1074 | 5845

LA-Phononen [m/s] | 1972 | 8433
Dichte [kg m™3] 9790 | 2328
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Bi(111) Filme auf Si(001)

—
o
=
P

1000-

500+

Abfall-Zeitkonstante (ps)

Bi/Si(001)

m Daten Dep. bei 300 K
- == Fit: 90 ps/nm
—— AMM: 83.1 ps/nm
—— DMM: 80.4 ps/nm

O1gc = 1350 W/(cm?K)

6 8 10 12 14
Filmdicke (nm)

A. Hanisch et al. Phys. Rev. B 77, 12 (2008).
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DUISBURG Bi(111) Filme auf Si(001)

ESSEN

Bi/Si(001)
m Daten Dep. bei 300 K
i 15004 | @ Daten Dep. bei 150 K + annealed
o —— AMM: 83.1 ps/nm
~ —— DMM: 80.4 ps/nm
9
= Theo
®© ' Oy <O, —
@ 1000- 3 < = } "
c
O ‘ = s
= ' o—H [ — { .
q) | — 'V I 1
— -
By | SEREs = ——
ch 500- £-= /‘ /
Theo
Ok > Oy
0" LR L P L L i e L
0 2 4 6 8 10

Filmdicke (nm)
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D.UISBURG Bi(111) Filme auf Si(001)

- Bi/Si(001)
2.57 — m Dep. bei 300K
| ® Dep. bei 150 K+ annealed
Y — AMM
2.0—_ ..
=
=S
<
U _
< 1.5 T
@ % ‘
P | - —-—
| '—}-':1 ';ir_' LT { I T
i Tt  — —*
1.0 - e —
05-| """"" L T | EL SRR L, B B S A (L L B (SR R L S S L T
0 2 4 6 8 10 12

Filmdicke (nm)



DUISBURG Abweichung vom AMM fur Bi(111)/Si(001) I

Stark angestiegener Warmewiderstand fur Filme < 6nm
= Ultradunne Filme wirklich geschlossen? Oder bilden sich Inseln?
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DUISBURG Bi(111) Filme auf Si(001)

ESSEN

4 A =1 Bi-layer

Z[A]

SO — N W B 0L OV 9 X
—T T T T

0 50 100 150 200 250
X[nm]
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D.UISBURG STM: 2.5 nm Bi(111)/Si(001)

ESSE

4 A =1 Bi-layer

SO — N W B 0L OV 9 X
— T T T

0 50 100 150 200 250
X[nm]
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D.UISBURG Bi(111) Filme auf Si(001)

- Bi/Si(001)
2.57 — m Dep. bei 300K
| ® Dep. bei 150 K+ annealed
Y — AMM
2.0—_ ..
=
=S
<
U _
< 1.5 T
@ % ‘
P | - —-—
| '—}-':1 ';ir_' LT { I T
i Tt  — —*
1.0 - e —
05-| """"" L T | EL SRR L, B B S A (L L B (SR R L S S L T
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DUISBURG B.O.Frost Modell

ESSEN

\ Phononen aul3erhalb des
N Kegels

4
\ Phononen innerhalb des
Kegels
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DUISBURG B.O.Frost Modell

ESSEN

Entvolkerung des kritischen Kegels

Y \ Phononen aulderhalb des
N Kegels

4
\ Phononen innerhalb des
Kegels

« Entvolkerung des kritischen
Kegels nach
Taepop= 20/V
- FUurv=1972 m/s,d =3 nm

— Tdepop= 3 ps

Substrat (T)
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DUISBURG B.O.Frost Modell

Bevolkerung des kritischen Kegels

AN Phononen aulerhalb des
N Kegels

4
\ Phononen innerhalb des
Kegels

« Entvolkerung des kritischen
Kegels nach
Taepop= 20/V
- FUurv=1972 m/s,d =3 nm

Tgepop= 3 PS
« Bevolkerung des kritischen
Kegels durch Stol3e nach
mittleren freien Weglange A
- Fur A =13 nm (150 K)

Substrat (Tg) Trepop= 6-9 PS




ESSEN

UNIVERSITAT
DUISBURG B.O.Frost Modell I

Bevolkerung des kritischen Kegels

Phononen aulderhalb des
Kegels
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DUISBURG B.O.Frost Modell

- Bi/Si(001)
2.57 — m Dep. bei 300K
| ® Dep. bei 150 K+ annealed
Y — AMM
2.0—_ ..
=
=S
<
U _
< 1.5 T
@ % ‘
P | - —-—
| '—}-':1 ';ir_' LT { I T
i Tt  — —*
1.0 - e —
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T exp/ TAMM

B.O.Frost Modell Im Test

2857
2.0

ez

Bi/Si(001) Basistemperatur

o 49K

—— —m— 80K
—o— 300K

1.0

0.5+

”2 4 68
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DUISBURG B.O.Frost Modell ,,approved*

Bi/Si(001) Basistemperatur
2.57 —— 49K

—e— = 80K

- _ 300K
2.0-
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DUISBURG Ausfrieren der Umklapp-Prozesse I

| + Bi/Si(001)
55 ‘ 3 nm Schichtdicke

2.0 +
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<
£ | +

< 1.5
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= | +
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0 100 200 300 400
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DUISBURG B.O.Frost Modell - paradox

Paradox:

» Perfekte Filme mit glatten abrupten Ober- und Grenzflachen
zeigen hochsten Warmewiderstand

« Aufrauhen von Ober- oder Grenzflache sollte schnellere Repopulation
des kritischen Kegels erlauben & Impulserhaltung beim Phononendurchgang
ist nicht mehr gegeben

“

Silizium Silizium




YOUNTIIN Bi(111) Filme auf Si(111)-(7X7) I

S
L
5
rs
(O]
o
S
i
® 3000 ©
o =
= i :8 10'
Q = ]
E 5 ol
7 e 0.51
S 20001 5 |4 , p-C
)
N = OTBC
= |
4 1000- Bi/Si(111)
<C ] = Daten
. - - - Fit: 93.5 ps/nm
Ny — AMM: 83.1 ps/nm
: s —— DMM: 80.4 ps/nm
0 L) L . L L] b * & L 1 L St B W L L 1 ) . u v L] ¥ & ) & 1 L] L ¥ L1 4 L
0 10 20 30

Filmdicke (nm)
B. Krenzer et al. Phys. Rev. B 80, 024307 (2009)
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DUISBURG Diffuse Mismatch Model (DMM)

ESSEN

« Streuung an der Grenzflache
» Phonon bendtigt freien Zustand

« Endzustand von Zustandsdichte D(») abhangig

Silizium
— Debye-Zustandsdichte
—— berechnete Zustandsdichte

D ()

0O 20 40 60 80 100
Phononenenergie (meV)

D (o)

Bismuth

—— Debye-Zustandsdichte
— berechnete Zustandsdichte

0

e
2 4 6 8 10 12

Phononenenergie (meV)
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DUISBURG Diffuse Mismatch Model (DMM)

ESSEN

* Debye-Modell

—— Bismuth
— Silizium

D (®)

-4[— i = Phononenmode

0 20 40 60
Phononenenergie (meV)



7x7 stellt fast beliebig viele Impulsvektoren
an der Grenzflache zur Verfugung
=> DMM
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DUISBURG Finite Size Effekte in DOS?

ESSEN

~ 0.5 _ _ | — N=2
&) ; Keine Abweichung von Volumen N=4
£ ; DOS fir > 4 Lagen ” —— N=8
O 0.4 — N=16
= N=32
O ; —— N=48
9 :

< 0.3

c 1

@© :

2 :

I 0.2

(0] :

t -

2

& 0.11

e

o

Z

o
o

Phononenenergie (meV)

B. Krenzer et al., PRB 80, 024307 (2009).
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DU ISBURG Manipulation des Warmetransports I

DMM

« Si(111)-(7x7) Oberflache stellt beliebige Impulstbertrage
an der Grenzflache zur Verfigung

« Damit werden die Phononen diffus gestreut: DMM gilt
« Schnelles Abkuhlen - geringer Warmewiderstand

AMM

* ldee: Manipulation der Si(111) Oberflache vor der Bi Epitaxie
mittels Bi als Adsorbat erzeugt eine glatte (V3xV3)-Oberflache

« Damit bleibt der Phononenimpuls erhalten: AMM gilt
« Langsames Abkuhlen - hoher Warmewiderstand bei dinnsten Schichten

« Ultimativ: Schalten des Warmewiderstands



DUISBURG TR-TED an Nanopartikeln I

ESSEN

» Debye Scherrer Beugung an kristallinen elektronentransparenten
Nanopartikeln in beliebiger Orientierung

« Anregung mittels fs-Pulse, Abfrage mittels TED

« AbkUhlverhalten => Warmeubergangswiderstand zum Substrat

= A



UNIVERSITAT

DUISBURG TR-TED an Nanopartikeln

* Debye Scherrer Beugung an kristallinen elektronentransparenten
Nanopartikeln in beliebiger Orientierung

« Anregung mittels fs-Pulse, Abfrage mittels TED
« Abkuhlverhalten => Warmeutbergangswiderstand zum Substrat

‘?‘

m .
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DUISBURG TR-TED an Nanopartikeln

ESSEN

« Bragg Beugung an kristallinen Nanopartikeln
epitaktischer Orientierung

« Anregung mittels fs-Pulse, Abfrage mittels TED
« AbkUhlverhalten => Warmeubergangswiderstand zum Substrat

POSS



ESSEN

DUISBURG Si1(100)/5 ML Ge — “hutcluster” I




DULSEBURG Ge/Si(001): Hut and Dome Cluster I

ESSEN

Self-organized epitaxial Stranski-Krastanov growth

- robust system: 400° C<T<600° C - verynarrow size distribution

- free of defects /dislocations - well defined facets

Q—Snm

i——ZOnm-—4 i 50-60 nm i

hut cluster dome cluster
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DUISBURDG Ge/Si: Spot Profile Analysis

ESSEN

8 ML Ge/Si(001), 550°C
E =20 keV

0=35"

s Lineprohile Hut-Cluster Dom?-CIuster

_| = Hut-Cluster (HC) E‘%
Dome-Cluster (DC) 5 % : /\
5%
%
)

e HC + DC + Offset ! 1 ,

(hyo) (h

Dome

FWHM of Spotprofile ~1/(h)

Intensity (a.u.)
A

200 250 300 350 400
Position (pixel)
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DUISBURG “ Diffraction at a Sht “

reciprocal
lattice
- points
o
N A 4
©
broadenend spots: sharp spots: e
hut cluster dome cluster
sample (000)

Ewald sphere
Finite size effects: spot broadening

Intensity profile: contributions from hut and dome clusters

intensity
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D.UISBURG Spot Profile Analysis

hut cluster

Clearly distinguishable hut and dome clusters!
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DUISBURG Transient Spot Intensity

y dome cluster

- D -

- -
&~ line profile fit dome cluster
with 2 gaussians
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DUISBURG Comparison with Theory
250 __ ....... DMM
— AMM
1 ®m Facet spot dome cluster
200 ®m Bulkspots
'Ca_'" il
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