ĐỘNG LỰC HỌC MẠNG TINH THỂ TRONG CẤU TRÚC THẤP CHIỀU (A. Lattice dynamics in low-dimensional structures)
lượng tử dao động của mạng tinh thể – bộc lộ hết hiện tượng điện, nhiệt và quang học trong vật liệu có cấu trúc tinh thể và có tính đàn hồi (x. Phonon). Cấu trúc các hệ thấp chiều, mà trong thực tế hay gặp ở các cấu trúc nano, mở ra cơ hội thú vị để điều chỉnh phổ năng lượng phonon và các vấn đề liên quan tính chất vật liệu cho các ứng dụng cụ thể.






Các phonon hạn chế độ linh động của electron gần nhiệt độ phòng và ảnh hưởng đến tính chất quang học của vật liệu tinh thể. Phonon âm là tác nhân mang nhiệt chính trong chất cách điện và chất bán dẫn. Các phonon bước sóng dài tạo ra sóng âm thanh, điều này giải thích cho cái tên phonon. Tương tự đối với electron, phonon được đặc trưng bởi độ tán sắc , trong đó ω là tần số góc và  là vectơ sóng của phonon. Trong các chất bán dẫn khối có g nguyên tử trên một ô đơn vị, có 3g các nhánh tán sắc phonon cho mỗi . Ba loại dao động mô tả chuyển động của ô đơn vị và tạo thành ba nhánh phonon âm. 3 chế độ (g-1) khác mô tả chuyển động tương đối của nguyên tử bên trong một ô đơn vị và tạo thành các nhánh phonon quang học. Các nhánh phân cực phonon âm thường được gọi là âm thanh dọc (LA) và âm thanh ngang (TA). Trong trường hợp của vật liệu 2D, như graphen, các dao động ngang ngoài mặt phẳng được ký hiệu là phonon âm trục z (ZA). Trong giới hạn bước sóng dài, âm thanh phonon trong tinh thể khối có độ tán sắc gần như tuyến tính, có thể được viết là , trong đó  là vận tốc âm thanh, còn các phonon quang học gần như không bị tán sắc và có một vận tốc nhóm nhỏ, . Phonon âm là tác nhân mang nhiệt chính trong graphen trong khi các phonon quang học được sử dụng để xác định số lượng mặt phẳng nguyên tử trong vài lớp graphen thông qua quang phổ Raman. Tính độc đáo của sự vận chuyển phonon trong không gian hai chiều (của vật liệu 2D) chuyển thành các đặc tính nhiệt bất thường, có thể bị thay đổi mạnh mẽ hơn so với các tinh thể khối tương ứng. Đối với các hệ thấp chiều, dáng điệu của phonon bề mặt – lượng tử của dao động mạng tinh thể trên bề mặt chất rắn, nơi tính tuần hoàn tinh thể của chất rắn bị ngắt đột ngột – đóng vai trò quan trọng trong thu thập các thông tin quan trọng liên quan đến sự hồi phục bề mặt, sự tồn tại và khoảng cách giữa chất hấp phụ và bề mặt, và các thông tin liên quan đến sự có mặt, số lượng và loại khuyết tật, v.v…
Sự giam giữ phonon trong các hệ thấp chiều
Mặc dù về nguyên tắc, người ta có thể coi vật liệu có kích thước hạt dưới 1000 nn là các cấu trúc nano, nhưng một số tính chất, trong đó có các tính chất dao động mạng tinh thể, không khác biệt nhiều so với vật liệu khối. Do đó, có quy ước xét là hệ thấp chiều khi khảo sát động lực học mạng tinh thể khi ít nhất một kích thước không gian nhỏ hơn giá trị điển hình cỡ 20 nm, hay thậm chí cỡ khoảng 20 chu kỳ mạng tinh thể. 
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Hình 1. Sơ đồ mô tả đường tán sắc của phonon quang và khoảng  của véc tơ sóng được đo trong tán xạ của hạt nano đường kính d.  là khoảng tương ứng các tần số phonon đóng góp vào tán xạ Raman bậc nhất.
Thông thường, để biểu thị các tần số dao động mạng tinh thể, người ta dùng số sóng, đơn vị là . Trong các kỹ thuật đo lường tân tiến nhất hiện nay như tán xạ Raman, trong trường hợp tốt nhất (tán xạ ngược), véc tơ sóng đạt giá trị, tức là số sóng, cực đại cỡ  , còn rất xa mới tới giá trị thông thường của biên vùng Brillouin thứ nhất (, với a là hằng số mạng tinh thể). Vì vậy, thực chất chúng ta chỉ có thể đo lường, khảo sát trực tiếp các phonon quang gần tâm vùng Brillouin, tức là ở khu vực . Tuy nhiên, nếu tính tuần hoàn của mạng tinh thể bị gián đoạn, như trong trường hợp của hệ thấp chiều và vật liệu tinh thể nano nói chung, quy luật này được nới lỏng và các phonon cách xa trung tâm vùng Brillouin cũng góp phần vào hình dạng đường phonon được quan sát trong các phép đo quang phổ. Hãy xem xét đường cong tán sắc phonon cho một diatomic điển hình của chất rắn như trong Hình 1. Đối với hệ có kích thước d, hàm sóng phonon phải triệt tiêu ở gần biên vùng. Hạn chế này về phạm vi không gian của hàm sóng, thông qua nguyên lý bất định Heizenberg, dẫn đến độ bất định  trong vectơ sóng của phonon quang tại tâm vùng và tương ứng độ bất định  ở tần số của nó. Nói cách khác, trong thực nghiệm ta sẽ thu được độ nhòe bất đối xứng của vạch phổ. 
Ta hãy xem xét vài mô hình giam giữ phonon trong các hệ thấp chiều, với quy ước như sau. Trong vật liệu khối (3D), các phonon tự do lan truyền, ta có số chiều giam giữ phonon bằng không. Tương ứng, trong hệ 2D, số chiều giam giữ phonon là 1, hệ 1D – là 2 và hệ 0D – là 3.
Sự giam giữ các phonon quang trong các hệ thấp chiều
Mô hình hiện tượng luận về các phono quang bị giam giữ
Hiện tượng luận định lượng cho phonon bị giam giữ giả thiết đóng góp của phonon tròng toàn bộ vùng Brillouin với các trọng số. Xét hệ dưới dạng hạt cầu nhỏ đường kính d, như được thể hiện ở Hình 2. Do hàm sóng dạng sóng phẳng của phonon không thể tồn tại bên trong hạt vì phonon không thể lan truyền ra bên ngoài bê mặt tinh thể, ta phải nhân hàm sóng đó với hàm sóng giam giữ, hay còn gọi là hàm bao  suy giảm rất nhanh khi tiến tới biên (với hàm u là hàm tuần hoàn tinh thể).
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Hình 2. Hàm giam giữ (hàm bao) dạng Gauss   cho hạt tinh thể nano dạng cầu có đường kính
Khai triển theo chuỗi Fourier hàm , viết hàm bao dưới dạng hàm Gaus, ta có các hệ số Fourier với thông số α chỉ độ suy giảm hàm sóng khi tiến tới biên hạt:

Áp dụng điều kiện biên và, tìm được  chính là các hàm riêng của các phonon với các véc tơ q trong khoảng giá trị , với tâm q0 và các trọng số ,  ,và cũng có dang Gauss. Ở khoảng tâm, q0 = 0, ta có: 

Phổ Raman bậc nhất có dạng:

với  là đường tán sắc của phonon,  là độ rộng vạch phổ tự nhiên của phonon quang tại tâm vùng Brillouin trong vật liệu khối. Với việc đơn giản hóa tính toán bằng giả thiết vùng Brillouin có dạng cầu, có thể viết gần đúng công thức tán sức cho hạt nano, với a – hằng số mạng tinh thể, ω0 - tần số phonon quang tại vùng tâm, và Δω – bề rộng đường tán sắc của phonon: 

Trong trường hợp hệ 1D, nghĩa là có hai chiều giam giữ phonon với kích thước d1 và d2, tương ứng, các trọng số có dạng:

Với màng mỏng (hệ 2D), chỉ có một chiều giam giữ phonon với kích thước d, các hệ số Fourier là:

Các tính toán cho các loại hàm bao khác, ngoài hàm Gauss đã đề cập, cũng đã được thực hiện.
Mô hình phân cực liên kết
Các áp dụng phương pháp gần đúng mật độ riêng cho các hàm riêng và trị riêng, cho phép mô hình tính biên độ dao động như là hàm số của khoảng cách từ tâm của hạt nano. Dáng điệu hàm biên độ dao động gần tương tự như hàm sin hoặc hàm Gauss, nhưng các trọng số giảm nhanh theo chiều đi ra khỏi tâm vùng Brillouin. 
[bookmark: _Hlk146054987]Giam giữ phonon quang trong các hệ 2D
Trong các siêu mạng của cặp chất bán dẫn GaAs/AlAs, được tạo ra bằng phương pháp MBE, nhóm các tần số phonon quang trong AlAs và GaAs không xen phủ lấn nhau, do đó các phonon quang trong lớp vật liệu giếng thế GaAs không lan truyền được trong lớp vật liệu rào thế AlAs, và ngược lại. Do đó, các phonon quang trong từng lớp vật liệu này có dáng điệu như sóng dừng với các véc tơ sóng gián đoạn  , với k = 1,2, ký hiệu cho vật liệu GaAs và AlAs, tương ứng. Chỉ có thể quan sát được các phonon quang bị giam giữ này ở điều kiện cộng hưởng, vì bản thân chúng khá yếu. Khi dùng vật liệu rào thế là dung dịch rắn AlxGa1-xAs, có hai xu hướng tùy thuộc thành phần x là nghiêng về vật liệu GaAs hay AlAs. Nếu nghiêng về GaAs nhiều hơn, phonon quang có thể lan truyền trong cả hai vật liệu này, nhưng vẫn là khá yếu. Mặt khác, các phonon âm có thể lan truyền trong cả hai loại vật liệu, với dáng điệu như bị giam giữ với các véc tơ sóng dừng gián đoạn tương ứng với chu kỳ mới (d1 + d2).
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Hình 3. Sự tán sắc theo hướng (001) (hình trái) và các biên độ của các phonon dọc L dịch chuyển từ điểm Γ (hình phải) trong siêu mạng 4 chu kỳ (GaAs)4/(AlAs)4 . Ở hình bên phải, tám mod phonon âm dọc (LA) và hai nhóm, mỗi nhóm bốn mod phono quang dọc (LO) được vẽ theo chiều tăng tần số. Nhóm bốn mod LO trên cùng liên quan tới AlAs, nhóm bốn mod LO dưới – tới GaAs. Vị trí các mặt nguyên tử As, Al, As, Ga tương ứng trong một ô cơ sở được chỉ ở phần dưới.


Hình 3 cho thấy sự thay đổi của các đường tán sắc đối với các phonon dọc L từ vật liệu khối (3D) sang siêu mạng (2D) cho trường hợp đôi vật liệu hoàn toàn tinh khiết GaAs/AlAs. Trục hoành của đường tán sắc (đồ thị bên trái của Hình 3) là giá trị véc tơ sóng biểu diễn theo hướng (001) của siêu mạng trong vùng Brillouin, nghĩa là trong khoảng 0 < q < π/d, d là chu kỳ siêu mạng. Ta thấy rõ các phonon LO bị giam giữ trong các phần vật liệu của siêu mạng, trong khi các phonon âm dọc LA có thể lan truyền trong cả hai lớp vật liệu siêu mạng, như đã trình bày ở trên. 
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Hình 4. Các đường tán sắc của phonon dọc (bên trái) và phonon ngang (bên phải), và biên độ dịch chuyển cho siêu mạng lý tưởng sáu chu kỳ Si6/Ge6, được nuôi theo hướng (001). Các biên độ dịch chuyển khi đi ra xa điểm Γ được đánh số theo chiều tăng của tần số phonon.


Đối với siêu mạng lý tưởng Si6/Ge6, được nuôi tinh thể theo hướng (001), các đường cong tán sắc và biên độ các phonon dọc (L) và ngang (T) khi dịch chuyển khỏi điểm Γ được trình bày trên Hình 4. Các mod phonon có biên độ biến đổi trên trục giá trị k của véc tơ sóng được đánh số theo chiều tăng của tần số phonon, có chia theo trong vật liệu Si và Ge. Ta thấy, các mod phonon quang dọc (TO) bị giam cầm là 11, 12 trong Si và 7, 8 trong Ge. Các mod cao (số 5 và 6) của phonon âm cũng bị giam giữ trong lớp vật liệu Si. 
Các nghiên cứu hấp thụ hồng ngoại được sử dụng để nghiên cứu sự giam giữ các phonon quang trong siêu mạng (PbTe)m/(EuTe)n. Sự giam giữ phonon thể hiện ở sự xuất hiện các cực tiểu trong phổ truyền qua. Khi chiếu thẳng góc, chỉ các phonon quang ngang (TO) mới được quan sát thấy, còn khi chiếu xiên, người ta thu nhận được cả phonon quang ngang (TO) lẫn phonon quang dọc (LO). 
Giam giữ phonon quang trong các hệ 1D
Các dây nano mới được chế tạo từ các vật liệu như Si, Ge, GaAs, SiC, TiC, v.v.., có chiều dài hàng chục micromet và đường kính trong khoảng từ 5 tới 50 nanomet.
Phổ Raman của phonon quang F2g trong dây nano Si cho thấy sự nhòe vạch và đỉnh dịch chuyển tương tự như kết quả của mô hình với hàm bao dạng Gauss. Dây nano với đường kính 10 nm có đỉnh dịch tới vị trí 505 cm-1 từ vị trí 519 cm-1 và độ rộng vạch phổ từ 3,5 cm-1 tới 13 cm-1. Các dây nano Ge có vỏ bọc oxit với đường kính lớn, trong khoảng 20 – 51 nm, không cho thấy thay đổi đáng kể nào trong phổ Raman, nhưng nếu đường kính dây giảm xuống tới 6-7 nm, hiện tượng mở rộng bất đối xứng đỉnh phổ được ghi nhận.  
Các ống nano cacbon (viết tắt tiếng Anh là CNT) là một loại hệ 1D đặc biệt, với đường kính thông thường khoảng 1 – 2 nm và chiều dài hàng chục micromet, có các tính chất dao động khác nhiều so với các dây nano đặc đã đề cấp ở trên. CNT đơn vách (ký hiệu SWNT) có thể được mô tả bằng cách cuốn tròn một đơn lớp cacbon, được đặc trưng bởi đôi chỉ số (m, n), là bội số các véc tơ cơ sở () của mạng tinh thể 2D dạng tổ ong, biểu thị chiều dài các thành phần của véc tơ xoắn, với đường kính được tính bởi công thức

Với aC-C là khoảng cách ngắn nhất giữa hai nguyên tử cacbon lân cận (bằng 1,421Å). Các đường tán sắc của phonon phụ thuộc mạnh vào đường kính, độ xoắn của các SWNT. Hơn nữa, các phép đo nhiệt dung riêng cho thấy ở nhiệt độ thấp, phổ phono của SWNT bị lượng tử hóa. Dáng điệu đường tán sắc của các phonon T là tuyến tính, khác hẳn trong vật liệu khối (3D) và graphen 92D), với năng lượng của vùng con thấp nhất các phonon lượng tử hóa là 4,3 meV. 
Giam giữ phonon quang trong các hệ 0D
Đối tượng nghiên cứu của các hệ 0D là các hạt nano riêng hay hạt nano lẫn trong một chất nền. Lý thuyết dự đoán có sự dịch chuyển đỉnh và sự mở rộng đỉnh trong phổ phonon, đặc biệt dễ ghi nhận đối với các nhánh phonon nào tán sắc mạnh. Kết quả thực nghiệm đầu tiên được báo cáo liên quan tới hạt nano ZnO. Oxit kẽm có cấu trúc tinh thể dạng wurtzite và có các phonon đỉnh đối xứng A1, E1 và E2 tại các vị trí tương ứng 393, 591 và 465 cm-1 trên trục tần số của đồ thị tán sắc. Đối với hạt ZnO kích thước 4 nm, mod phonon E1-LO cho thấy sự thay đổi độ rộng vach phổ từ 18 tới 38 cm-1, trong khi sự thay đổi tương ứng của phonon mod E2 chỉ là 2 cm-1. Sự khác biệt giữa các phonon E1 và E2 này được giải thích là do vai trò của các bề rộng các đường tán sắc tương ứng Δω.
Sự giam giữ các phonon âm trong các hệ thấp chiều
Tương tự như các phonon quang, các phonon âm cũng có thể bị giam giữ trong phạm vi một hạt nhỏ. Trong phạm vi giới hạn môi trường đàn hổi, sự giam giữ các phonon bước sóng dài (sóng âm) dẫn tới nhu cầu phân tách, dựa trên tính chất đàn hồi, các mod phonon trong hạt với các vận tốc âm theo chiều dọc và chiều ngang.
Các mod dao đông của hạt nhỏ hình cầu
Coi hạt nhỏ có dạng hình cầu, đàn hồi và đồng nhất, các dao động tự do của nó có thể được tìm bằng cách giải phương trình chuyển động:

với  – véc tơ dịch chuyển của hạt, ρ – khối lượng riêng, λ và μ – các hằng số Lame. Nghiệm được tìm bằng cách đưa vào các thế có hướng và vô hướng và dùng các điều kiện biên thích hợp cho các mod dạng hình cầu và mod xoắn. Phương trình trị riêng cho mod dạng hình cầu có dạng (nghiệm được đánh dấu bằng ký hiệu S):


và phương trình trị riêng cho mod xoắn, với các nghiệm được đánh dấu bằng ký hiệu T (khi l = 0 thì không có độ dịch chuyển):


[bookmark: _Hlk146117755]với l – mô men động lượng, η = ωR/vt và ξ = ηvt/vl là các thông số không thứ nguyên, ω – tần số mod phonon dạng cầu, R – bán kính của hạt, vt và vl là các vận tốc âm ngang và dọc, jl(η) – hàm Besel cầu loại I. 
Giải các phương trình trên cho các giá trị l gián đoạn, ta thu được các nghiệm  và , với ký hiệu n chỉ số thứ tự của nhánh phonon. Với giá trị thấp nhất, n = 0, ta có các mod phonon bề mặt với giá trị biên độ lớn ở gần bề mặt hạt. Với các giá trị nguyên dương khác, ta có các mod phonon bên trong hạt. Các mod gián đoạn này với các giá trị l khác nhau là khá giống với các phonon âm tại các điểm q giá đoạn trong vùng Brillouin, xác định bởi , tới tận giá trị cực đại π/a tại biên vùng Brillouin. Các mod này làm thay đổi mật độ trạng thái trong vật liệu khối và được cho là nguyên nhân phát sinh nhiệt dung riêng dư của các hạt nhỏ ở điều kiện nhiệt độ thấp. 
Tán xạ của phonon trong các hệ thấp chiều
	[image: ]
Hình 5. Sơ đồ vùng hoạt động của cấu trúc laser bậc các giếng lượng tử, có đản ngược dấu của khối lượng hiệu dụng cho lỗ trống. Quá trình xuyên hầm (1) và tán xạ phonon (2), được xác định tương ứng, là cơ chế bơm lỗ trống và tổn thất dòng điện trong hoạt động của laze. Năng lượng lỗ trống được tính lên.


[bookmark: _Hlk146029398]Để minh họa vai trò của tán xạ phonon trong hệ thấp chiều, ta hãy xét ví dụ ảnh hưởng của tán xạ phonon lên hạt tải điện trên Hình 5. Hình vẽ mô tả phần giản đồ vùng năng lượng đối với lỗ trống trong vùng tích cực của laze bậc gồm nhiều giếng lượng tử AIGaAs/GaAs/AIGaAs, vẽ với quy ước đảo dấu khối lượng hiệu dụng của lỗ trống. Hai vùng con đầu tiên cho lỗ trống nặng HH1 và lỗ trống nhẹ LH1 được sử dụng như các mức laze trong sơ đồ hoạt động, với mục đích bơm điện làm tăng nồng độ lỗ trống trên mức năng lượng cao hơn ở bậc giếng lượng tử tiếp theo. Tính toán cho thấy bề rộng giếng lượng tử phải tương đối lớn để khoảng cách năng lượng giữa LH1 và HH1 phải tương đối nhỏ, thuận lợi cho sự kết cặp giữa các lỗ trống nặng và nhẹ. Sự phân tách năng lượng này nhỏ hơn năng lượng ngưỡng tán xạ (36meV) của các phonon quang học dẫn đến các chuyển tiếp liên vùng không bức xạ. Do đó, ta có thể tạo ra trạng thái đảo mật độ khi thời gian sống của lỗ trống LH1 ở mức năng lượng cao có thể kéo dài tới vài nano giây, trong khi thời gian sống của HH1 ở mức laze thấp chỉ cỡ pico giây. Quá trình xuyên hầm (trên hình vẽ đánh số (1)) qua lớp rào thế, từ vùng con HH1 của giếng lượng tử này tới vùng con LH1 của giếng lượng tử kế tiếp, giúp bơm thêm lỗ trống cho chu kỳ phát laze tiếp theo. Theo đánh giá, với xác suất xuyên hầm nhỏ qua chiều dày lớp rào 50Å, thời gian xuyên hầm ước tính cỡ τtun = 5 ns. Nhưng quá trình (2) của các phonon âm tán xạ trên các hạt tải lại làm suy giảm trực tiếp nồng độ lỗ trống trên LH1, khiến cho một phần lỗ trống chỉ tới được vùng con HH1 của chu kỳ laze tiếp theo, làm suy giảm dòng điện có ích và giảm hiệu suất phát xạ laze. Thời gian hồi phục của tán xạ phonon âm chỉ cỡ τph = 0,1 ns ở nhiệt độ Nitơ lỏng (77K) là nhiệt độ làm việc của laze.
Một số cơ chế tán xạ phonon cơ bản trong hệ thấp chiều.
Trong khi lan truyền bên trong vật rắn tinh thể, phonon có thể tham gia vào các quá trình tán xạ. Các cơ chế tán xạ này gồm có: tán xạ phonon – phonon, cả tán xạ bình thường (N) và tán xạ Umklapp (U), tán xạ phonon – tạp chất, tán xạ phonon – điện tử, và tán xạ phonon – biên. Mỗi cơ chế tán xạ được đặc trưng bằng hệ số hồi phục  là đại lượng nghịch đảo của thời gian hồi phục. Thời gian hồi phục tổng cộng của tất cả các cơ chế tán xạ được xác định bằng cách sử dụng định luật Matthiessen với công thức sau đây:
	


Ở đây các thông số τN, τU, τe-ph, τimp và τs là thời gian hồi phục của tán xạ phonon – phonon thường, tán xạ phonon – phonon Umklapp, tán xạ electron –    phonon, tán xạ phonon – tạp chất, và tán xạ phonon – biên, tương ứng. 
Tương tự như đối với electron, phương trình vận chuyển Boltzmann được coi là công cụ tích hợp để mô tả chuyển động của các phonon trong vật rắn tinh thể, cả trong trường hợp cân bằng và không cân bằng:

                   




với  là hàm phân bố của tập hợp phonon theo các biến số thời gian, véc tơ bán kính và động lượng, Vg là vận tốc nhóm của phonon, hàm là tốc độ tán xạ từ trạng thái sang trạng thái .

Tán xạ ba phonon: Đối với tán xạ phonon – phonon, người ta đưa ra mô hình ba phonon, trong đó có chia các trường hợp tán xạ N (bình thường) và tán xạ U (Umklapp). Loại U cản trở trực tiếp quá trình chuyển năng lượng. Loại N ảnh hưởng gián tiếp lên quá trình vận chuyển bằng cách thay đổi phân bố tần số của các phonon, và do có giá trị nhỏ hơn nhiều nên thường được bỏ qua. Cốt lõi của mô hình tán xạ ba phonon chính là các định luật bảo toàn năng lượng và động lượng (với  là véc tơ dịch chuyển trong mạng đảo): 

                              
Các tính toán lý thuyết đã xác định các sơ đồ tán xạ được phép là TA  LA + TA và LA  TA + TA.
Vì tán xạ N tỉ lệ tuyến tính với tần số ω còn tán xạ U tỉ lệ với tần số theo ω2 nên tán xạ U có ưu thế xảy ra ở tần số cao. Kết quả tính toán các thời gian hồi phục như sau, với τNU là thời gian hồi phục hiệu dụng cho cả hai quá trình tán xạ N và U đồng thời, được xác định bằng các công thức sau:


ở đây ω1/2 là  tần số ứng với k/kmax = ½, với Si có ω1/2 = 2,417 x 1013 rad/s, T – nhiệt độ, kB – hằng số Boltzmann, BL, BTN, BTU – các thông số hiệu chỉnh, được tính cho các vật liệu khác nhau từ việc so khớp các đường với số liệu thực nghiệm.
Tán xạ phonon – tạp chất: Kiểu tán xạ này bao gồm cả tán xạ phonon trên các sai hỏng. Một công thức đơn giản được đưa ra để đánh giá thời gian hồi phục bởi Vincenti và Kruger,


với α – hằng số chuẩn hóa, ρ – nồng độ tạp chất hay sai hỏng, σ tiết diện tán xạ hiệu dụng, được định nghĩa, với thông số , là 

Tán xạ phonon – biên: Tán xạ biên đặc biệt quan trọng đối với các vật liệu có cấu trúc thấp chiều. và thời gian hồi phục được xác định bởi công thức:

ở đây D là kích thước của hệ và p là thông số độ nhám của bề mặt. Giá trị p = 1 có nghĩa là bề mặt phẳng hoàn hảo và thời gian hồi phục biên = ∞. Khi đó tán xạ biên không có ảnh hưởng đến vận chuyển nhiệt. Giá trị p = 0 cho trường hợp bề mặt rất gồ ghề và do đó tán xạ xảy ra là khuếch tán và được tính bằng phương trình sau:

Phương trình này còn được biết đến là giới hạn Casimir.
Tán xạ electron – phonon: Cơ chế tán xạ này được cho là quan sát thấy thường xuyên nhất, dù đã có rất nhiều mô hình được đề nghị, nhưng đến nay có vẻ một lý thuyết hoàn chỉnh cho các hệ thấp chiều vẫn còn là vấn đề bỏ ngỏ.
Quan sát từ thực nghiệm và tính toán lý thuyết cho thấy ở điều kiện nhiệt độ phòng, tán xạ electron – phonon chiếm ưu thế so với tán xạ trên các tâm tạp chất, nhưng ở nhiệt độ thấp thì tán xạ trên các nguyên tử tạp chất lại vượt trội hơn. Tán xạ của các phonon âm làm giảm độ dẫn điện trong các vật liệu có đô linh động hạt tải cao. 
Thời gian hồi phục được xác định như sau:

ne là mật độ electron tự do, ε là thế năng lực đàn hồi, ρ là khối lượng riêng, m* là khối lượng hiệu dụng của electron.
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1. Arora A. K., Rajalakshmi M., Ravindran T. R., Phonon Confinement in Nanostructured Materials, trong Encyclopedia of Nanoscience and Nanotechnology, Ed. Nalwa H. S., Vol. 8, pp.499–512.
2. Li S. S., Su Y-K., Intersubband transition in quantum wells: Physics and Devices, Springer Science+Business Media New York, 1998, pp.169-170.
3. Weisbuch C., Burstein E., Confined Electrons and Photons: New Physics and Applications, Springer Science+Business Media, LLC, New York, 1995.
4. Fasolino A., Molinari E., and Kunc K., Planar force constant method for lattice dynamics of superstructures, Physical Review B 41, 1990, 8302.
5. Molinari E. and Fasolino A., Calculated phonon spectra of Si/Ge (001) superlattices: Features for interjace characterization, Appl. Phys. Lett. 54, 1989, 1220.
6. Kuang, Y.; Lindsay, L.; Wang, Q.; He, L., Lattice chain theories for dynamics of acoustic flexural phonons in nonpolar nanomaterials, Physical Review B 102, 2020, 144301.
7. R. Saito, T. Takeya, T. Kimura, G. Dresselhaus and M. S. Dresselhaus, Raman Intensity of Single-Wall Carbon Nanotubes, Physical Review B, Vol. 57, 1998, 4145.
8. Mazumder S., Majumdar A., Monte Carlo study of phonon transport in solid thin films including dispersion and polarization, J. Heat Transfer 132(5), 2010, 052402. 
9. Holland M.G., Analysis of lattice thermal conductivity, Physical Review 132, 1963, 2461-2471.
image3.wmf
q

r


oleObject3.bin

image4.wmf
s

vq

w

=

rr


oleObject4.bin

image5.wmf
s

v

r


oleObject5.bin

image6.wmf
g

vddq

w

=

rr


oleObject6.bin

image7.png
Fa

T





image8.png




image9.png
56 (em™)

T3

40— —t—— 10;

300 105

100 PP i

o
0 it fH
Sésong As AlAs Ga




image10.png
w (em™)

AT

@

w (em™1)

0
@ k (v/d)

Nhéanh phonon ngang

b
.
P

3 —mit




image11.wmf
(

)

(

)

(

)

{

}

(

)

(

)

(

)

(

)

{

}

2

1

42

1

2

1

212()/()1

1

()/()121

2

212()/()0

ll

ll

ll

lljjl

jjll

llljj

hhhh

xxxhh

hhhh

+

+

+

éù

+-+-+

ëû

´-+-+

+--+=


oleObject7.bin

image12.wmf
(

)

1

1

()()0;1

ll

l

jjl

hh

h

+

-

-=³


oleObject8.bin

image13.png
Phit xa laze





image14.wmf
[

]

(,)()(,)()

g

q

scat

ff

Vfqqfqqqfq

tt

¢

¶¶

¢¢¢

+Ñ==F-F

¶¶

å

r

rrrrrr

g


oleObject9.bin

image15.wmf
(,,)

ftrq

rr


oleObject10.bin

image16.wmf
(,)

qq

¢

F

rr


oleObject11.bin

image17.wmf
q

¢

r


oleObject12.bin

image18.wmf
q

r


oleObject13.bin

image19.wmf
G

r


oleObject14.bin

image20.wmf
123

123

123

,(Nnormal)

,(UUmklapp)

kkk

kkkG

www

+«

ì

+«

ï

í

ï

+«+

î

rrr

a

rrr

r

a


oleObject15.bin

image21.wmf
23

4

1/2

2

1/2

1

,(LA, Normal+Umklapp)

1

,(TA, Normal)

0, (TA, Umklapp, )

/sinh, (TA, Umklapp, )

L

NU

TN

N

TU

B

BT

BT

B

kT

w

t

w

t

ww

w

www

=

=

<

ì

ï

æö

í

>

ç÷

ï

èø

î

h


oleObject16.bin

image22.wmf
rk

c

=

r


oleObject17.bin

image1.wmf
()

q

w

r


oleObject1.bin

image2.wmf
q

r


oleObject2.bin

