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Вывод

Теплоемкость квантовых точек по модели линейной и нелинейной дисперсий без учета квантово-размерных ограничений дают

достаточно точный результат в области температур 200 К – 300 К. Однако, при меньших температурах следует учитывать влияние

размеров и конфигурации квантовых точек, поскольку это оказывает значительное влияние на теплоемкость (более 25%).

Рис. 1. Теплоёмкость квантовой точки кремния 20х20х20 

при использовании разных дисперсионных соотношений

Рис. 2. Теплоёмкость квантовых точек разного 

размера с использованием линейного 

дисперсионного соотношения
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Коэффициенты для 

кремния (Si)
c0 c1 с2 c3 c4

TA 0 6,759 -3,353 -2,288 1,702

LA 0 9,756 -0,371 -1,644 0

Аппроксимация 

экспериментальных данных, взятая 

в качестве нелинейного 

дисперсионного соотношения для 

расчетов

В работе проведён анализ результатов расчёта теплоёмкости квантовых точек с

использованием модели Дебая (линейной дисперсии из теории упругих волн) и

нелинейного дисперсионного соотношения (теория функционала плотности, учитывающая

колебания атомарной решётки) в области температур от 2 до 300 К. Подтверждено

существенное влияние размеров квантовой точки на теплоёмкость.

Ввиду ограничения по размеру квантовой точки, длины упругих волн в ней должны быть

такими, чтобы между границами квантовой точки укладывалось целое число полуволн –

вместо интегрирования (как для макроскопического тела) мы суммируем по таким

дискретным значениям волнового вектора k:
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где 𝐶𝑉 – удельная молярная теплоёмкость, തh = h/2π – приведённая постоянная Планка,
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– распределение Бозе-Эйнштейна.

Результаты расчётов представлены на рис. 1. (с применением различных дисперсий) и на

рис. 2. (линейная дисперсия для QD разных размеров). При температурах более 200 К и с

увеличением размеров зависимость приближается к макроскопическому телу.

Разный вид зависимости при использовании двух дисперсионных соотношений

согласуется с наличием и отсутствием возможности учёта поверхностных колебаний на

свободных и фиксированных границах.


