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Аннотация. Представлены общая схема и конструкция экспериментальной уста-

новки для изучения термоэлектрических явлений в точечных контактах разнородных  
материалов и в наноструктурах. Точеные контакты регулируемого размера  
формируются с помощью атомно-силового микроскопа, определяются зависимости 
термоэдс от разности температур и от силы воздействия зонда на образец. Проведе-
но численное моделирование распределения температуры в такой системе для различ-
ных условий, оценено влияние воздушной среды и жидкого слоя, формирующегося на 
поверхностях в условиях естественной атмосферы. Моделирование показало, что это 
влияние не является существенным, что делает необязательным проведение экспери-
ментов в высоком вакууме.
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Abstract. We present an experimental setup for the study of thermoelectric effect in point 
contacts between different materials and in nanostructures. Point contacts of controlled size are 
formed with the use of an atomic force microscope (AFM), thermopower dependences against 
the temperature drop and against the contact spot size determined from the force applied to 
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the probe. Computer simulations of heat transport in the system were performed to evaluate 
influence of atmospheric air and of a liquid layer covering solid surfaces in the atmospheric 
conditions onto temperature distributions. This influence was found to be insubstantial, which 
makes it possible to conduct experiments on the atmosphere and not in high vacuum. 
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Введение

Проблема повышения энергоэффективности становится все более актуальной для 
электроники. Сообщалось, в частности, что более 10 % электроэнергии в мире уже сейчас 
потребляется компьютерами и телекоммуникационным оборудованием, и эта доля быстро 
растет [1]. Потребляемая электронными устройствами энергия в конечном итоге выделя-
ется в виде тепла, и обратное преобразование части этого тепла в электроэнергию могло 
бы заметно повысить общую энергоэффективность. Наиболее естественным способом 
утилизации тепловой энергии электронных компонентов представляется использование 
твердотельных термоэлектрических генераторов (ТЭГ). Разработка и совершенствование 
ТЭГ ведется в течение многих лет (по меньшей мере, с 40-х гг. XX века), и успехи здесь 
весьма значительны. Однако на пути повышения эффективности ТЭГ имеются фунда-
ментальные физические ограничения.

Термоэлектрические материалы принято оценивать параметром термоэлектрической 
эффективности (качества) Z или, чаще, одноименной безразмерной величиной ZT, где Т – 
 абсолютная температура. Этот параметр характеризует отличие кпд термоэлектрического 
преобразования, достижимого с использованием данного материала, от кпд идеальной те-
пловой машины. Зависимость термоэлектрической эффективности от свойств материала 
задается формулой [1 – 4]:

2

,
el ph

S TZT σ
=
κ + κ                                                (1)

где S – коэффициент Зеебека (определяется как коэффициент пропорциональности 
между термоэдс и перепадом температуры); σ – электрическая проводимость; κel, κph – 
электронная и решеточная (фононная) составляющие коэффициента теплопроводности. 

По имеющимся оценкам, широкое использование ТЭГ в энергетике окажется эконо-
мически оправданным при достижении ZT = 3 – 4. Полученные к настоящему време-
ни значения ZT лучших термоэлектрических материалов (в частности, теллурид висмута 
Bi2Te3) при комнатной температуре близки к единице. Из формулы (1) очевидно, что 
для повышения термоэлектрического качества следует добиваться уменьшения тепло-
проводности материала и увеличения его электропроводности и коэффициента Зеебека.  
Металлы, обладая высокой электропроводностью, не являются оптимальными материала-
ми для ТЭГ, поскольку значения коэффициента Зеебека у них невелики: в большинстве 
случаев не превышают по модулю 10 мкВ/K. Кроме того, поток тепла в металлах пере-
носится преимущественно носителями электрического заряда, вследствие чего коэффи-
циенты тепло- и электропроводности металлов, стоящие в формуле (1) в знаменателе и 
в числителе соответственно, пропорциональны друг другу (закон Видемана – Франца), 
что затрудняет оптимизацию параметра ZT. В противоположность этому, полупроводники 
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обладают низкой электронной теплопроводностью, а тепловой поток в них переносится 
почти исключительно фононами. Коэффициент Зеебека полупроводящих материалов, как 
правило, достаточно велик (сотни мкВ/K), что определяется значительными вариациями 
функции энергетической плотности состояний электронов вблизи уровня Ферми [3 – 5]. 
Термоэлектрические свойства полупроводников можно оптимизировать выбором степе-
ни их легирования [6, 7] или смещением уровня Ферми иными способами [8]. В целом, 
полупроводники характеризуются наилучшими термоэлектрическими параметрами среди 
однородных объемных материалов, однако возможности их радикального совершенство-
вания все же ограничены.

В последние десятилетия перспективы создания коммерчески успешных термоэлектри-
ческих устройств связывают с наноструктурами и наноструктурированными материалами. 
Многие эксперименты (см., например, статьи [9 – 12]) принципиально подтвердили тео-
ретические предсказания, сделанные авторами работ [4, 13], о возможности использова-
ния размерных эффектов для селективного уменьшения теплопроводности за счет рассе-
яния фононов границами и дефектами при меньшем их влиянии на электропроводность. 

Не менее перспективным считается путь использования в термоэлектрических устрой-
ствах наночастиц, отдельных молекул или молекулярных слоев [2, 3, 12 – 16], обладаю-
щих дискретным спектром разрешенных электронных состояний, который можно опти-
мизировать для достижения высоких значений S и ZT. Разрабатываются наноструктуры, 
где есть возможность создать условия одновременно для деструктивной интерференции 
возбуждений решетки и конструктивной интерференции электронных волн [1, 2]. Рас-
чет термоэлектрических параметров устройств, использующих наноразмерные элементы, 
представляет собой сложную задачу, что повышает роль эксперимента в таких исследо-
ваниях.

Постановка задачи исследования

В данной работе представляются результаты первого, начального этапа нового иссле-
довательского проекта, цель которого состоит в экспериментальной проверке одной из 
теоретических моделей, предсказывающих возможность построения ТЭГ с повышенной 
эффективностью на основе использования особенностей переноса тепла и термоэлектри-
ческих явлений в наноструктурах на основе углерода. 

Углерод в состоянии sp2-гибридизации (однослойный и многослойный графен, угле-
родные нанотрубки, графит) обладает уникальными характеристиками [4, 17, 18]: низ-
кой эффективной массой носителей заряда, высокой теплопроводностью, высоким коэф-
фициентом поглощения оптического излучения. Электронные свойства графена и угле-
родных нанотрубок легко модифицируются не только легированием и дефектами, но и 
электрическим полем, что делает углерод в состоянии sp2-гибридизации перспективным 
материалом электроники. Среди прочего, рассматривалась и возможность его использо-
вания в составе термоэлектрических устройств [5, 19].

Е. Д. Эйдельман, автор работ [20, 21], предложил конструкцию ТЭГ на основе струк-
туры из нанометровых слоев алмазоподобного и графитоподобного углерода. Принцип ее 
действия базируется на предложенной им ранее теоретической модели [22, 23], которая 
обосновывает возможность получения повышенных значений коэффициента Зеебека S и 
параметра ZT при использовании явления увлечения носителей заряда баллистическим 
потоком фононов, причем даже при комнатной и более высокой температуре. В этом 
случае для достижения положительного результата требуется локализация электрического 
поля и перепада температуры в плоском нанослое sp2-углерода, где поток фононов остает-
ся баллистическим. Алмазоподобный слой играет роль «холодильника», отводя неисполь-
зованную часть этого потока. В качестве необходимого условия указывается также нали-
чие резких (не более нескольких периодов решетки) межфазных границ. На наш взгляд, 
экспериментальная демонстрация предсказанного эффекта в статье [21] была не вполне 
убедительной. Причиной этого, вероятно, стала объективная технологическая сложность 
формирования идеальной структуры, требуемой теорией; наличие дефектов, практически 
неизбежное при указанных значениях толщины и площади, могло приводить к электри-
ческому закорачиванию реальной структуры и снижению регистрируемого для нее термо-
электрического напряжения.
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Наше исследование нацелено на проведение экспериментальной проверки работоспо-
собности концепции, предложенной в статьях [20, 21], с использованием более простой в 
реализации структуры, основной частью которой может являться, например, углеродный 
наноостровок на поверхности кремниевой подложки (служащей в данном случае холо-
дильником или, наоборот, нагревателем). Второй термический и электрический контакт 
с островком должен устанавливаться посредством зонда атомно-силового микроскопа 
(АСМ). Островковые углеродные пленки требуемой структуры изучались нами ранее в 
связи с их способностью к эмиссии электронов [24 – 26].

Достоинством предлагаемого подхода является возможность проведения оперативного 
независимого тестирования термоэлектрических свойств многих островков, которые раз-
личаются размерами и свойствами интерфейса с подложкой. Это кажется необходимым, 
поскольку мы ожидаем, что высокую термоэлектрическую эффективность покажут лишь 
немногие из островков.

Такие ожидания связаны с важными особенностями, привносимыми тепловыми кон-
тактами малых латеральных размеров. 

Известно явление снижения термоэдс в наноконтактах [27 – 30], которое объясняют 
как раз подавлением фононного увлечения носителей заряда. Его причину видят в рас-
сеянии неравновесных фононов на «апертуре» наноконтакта, что снижает вероятность 
передачи их импульса электронам или дыркам. Поэтому, согласно теории, изложенной в 
статье [27], при малых диаметрах d контакта, в формуле для термоэдс увлечения появля-
ется дополнительный множитель d/Λp, где Λp – длина пробега фонона. 

В планируемых экспериментах предполагается исследование островков, высота кото-
рых имеет порядок длины пробега фонона, приближенно равной 5 нм (согласно оценке в 
статье [21]). Их латеральный размер будет в несколько раз большим, но размер контакта 
с зондом АСМ может оказаться малым и плохо контролируемым.

Однако граничное рассеяние фононов, по мнению многих исследователей, является 
лишь одной из причин зависимости коэффициента Зеебека и других кинетических коэф-
фициентов от размера области контакта. В частности, теорией предсказывается и уже экс-
периментально наблюдалось отклонение кинетических зависимостей от линейного вида 
при нарушении условия LT > Λp, где LT – расстояние, на котором температура меняется 
существенным образом; его можно определить, например, как

1 grad 
max .T

T
L

T
−  
=  

 
                                            (2)

Причину этого явления видят в нелокальности взаимодействия носителей заряда с 
решеткой [31 – 37]. При нарушении условия LT > Λp нельзя считать, что взаимодействие 
происходит в точке с определенными координатами. Зачастую при этом и значение тем-
пературы нельзя корректно определить, поскольку распределения фононов и носителей 
заряда оказываются существенно неравновесными [5, 38]. Одно из проявлений нело-
кальности – это зависимость величины термоэдс не только от приложенной разности 
температур, но и от ее профиля распределения, от максимальной величины ее градиента, 
т. е. от характеристик, которые едва ли можно предсказать для теплового контакта зонда 
с островком. 

Еще одной областью со свойствами, сильно изменяющимися от островка к островку, 
может оказаться область интерфейса с подложкой, поскольку островки формировались на 
слое естественного оксида; хотя в литературных источниках [30, 39, 40] и утверждается, 
что тонкие промежуточные слои не оказывают влияния на результаты измерения термо-
электрических параметров покрытий и наноструктур.

По указанным причинам, надежная регистрация факта получения высоких значе-
ний коэффициента Зеебека (в статье [21] оценка его ожидаемой величины составляет  
50 мВ/K) хотя бы для небольшой части углеродных наноостровков (или других аналогич-
ных тестируемых объектов), приводимых в контакт с имеющим отличную температуру зон-
дом АСМ, может рассматриваться как подтверждение теоретических предсказаний работ  
[20 – 23] и станет стимулом для последующих работ по практической реализации концеп-
ции ТЭГ, предлагаемой в работе [21]. 



105

Приборы и техника физического эксперимента

Экспериментальная установка

Экспериментальная установка для решения вышеописанной задачи создается на базе 
АСМ NanoDST (Pacific Nanotechnology, США). Такой подход не стоит считать новым: 
схемы на основе зондовых микроскопов с успехом использовались в аналогичных иссле-
дованиях, в частности, для картирования распределений тепловых и термоэлектрических 
параметров [5, 6, 39 – 44] и при изучении свойств молекулярных слоев и отдельных мо-
лекул [1, 5, 16, 39, 45]. Особенностями создаваемой установки являются минимальные 
доработки серийного АСМ и использование при ее работе стандартных АСМ-зондов, что 
возможно, поскольку на начальном этапе исследований будет решаться ограниченный 
круг задач.

Рис. 1. Схема экспериментальной установки

Схема экспериментальной установки приведена на рис. 1. Массивный координатный 
столик (X-Y stage) и держатель зонда играют роль термостатов с температурой, равной 
температуре окружающей среды T0. Подложка изучаемого образца (Sample substrate) раз-
мещается на верхней поверхности элемента Пельтье (Peltier element), температура кото-
рой поддерживается (с помощью питающего элемент источника тока (Current source)) на 
заданном значении T = T0 + ΔT. Значения температуры контролируются при помощи 
термопар (Thermocouples). В ходе опыта зонд АСМ, начальная температура которого рав-
на T0, приводится в контакт с точкой образца, выбранной в ходе предварительного скани-
рования его поверхности. Формирующееся при контакте термоэлектрическое напряжение 
регистрируется цифровым вольтметром (Digital nanovoltmeter), синхронизованным с кон-
троллером АСМ (AFM controller). Одновременная регистрация его показаний и «кривой 
подвода» АСМ (англ. force-distance) позволит определить зависимость термоэлектрическо-
го напряжения от силы взаимодействия зонда с поверхностью, а значит, и от размера d 
области их контакта. Для выделения составляющей напряжения, связанной с контактной 
разностью потенциалов, эксперимент будет проводиться и для ΔT = 0.

Задача определения чисто тепловых параметров – величин тепловых потоков, тепло-
вых сопротивлений, теплопроводимости и теплопроводности – с точки зрения техники 
измерений представляет обычно наибольшую сложность [38, 46, 47]. На данном этапе 
исследований мы отказались от их определения, поскольку для оценки релевантности 
концепции ТЭГ, предложенной в работе [21], достаточно нахождения максимальных зна-
чений коэффициента Зеебека S, т. е. измерений температуры и термоэдс. В случае обна-
ружения воспроизводимых зависимостей S(ΔT) и S(d), получаемые результаты дадут до-
полнительную информацию о физике процессов переноса тепла и электрического заряда 
в изучаемой системе.

В дальнейшем планируется расширить возможности установки. 

Объекты исследования

Для первых экспериментов были выбраны следующие объекты исследования (ниже 
они даны в последовательности от простых к более сложным).

Наноконтакт АСМ-зонда с металлической пластиной или толстой пленкой (Cu, Au). 
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Поскольку значения коэффициента Зеебека для кремния существенно превосходят его 
значения для металлов, при контакте кремниевого зонда с металлической пластиной есте-
ственно ожидать, что величина термоэдс будет в основном определяться процессами в 
зонде. Таким образом, главная цель таких опытов состоит в определении вклада в термо-
эдс зондов разного типа: с металлическим покрытием и без покрытия, при разном раз-
мере пятна контакта. Такие данные необходимы для проведения последующих экспери-
ментов с другими объектами – для учета вклада АСМ-зонда в регистрируемые значения 
термоэдс.

Наноконтакт АСМ-зонда с кремниевой пластиной. Измерения термоэлектрических ха-
рактеристик наноконтактов, формируемых между АСМ-зондами и подложками, весьма 
важны для корректной интерпретации прочих экспериментальных результатов, так как 
углеродные наноостровки (это основные объекты экспериментов на данном этапе иссле-
дований) сформированы на кремниевых подложках. Однако существует и дополнитель-
ная мотивация для проведения таких опытов.

В проведенных ранее экспериментах была зарегистрирована способность к низко-
вольтной полевой эмиссии островковых пленок углерода и металлов (молибден, цирко-
ний, вольфрам), сформированных на кремниевых подложках [24, 25, 48]. Было высказано 
предположение о важной роли термоэлектрических потенциалов в физическом механиз-
ме эмиссионного процесса [26, 48, 49]. При этом отсутствие существенных различий 
эмиссионных параметров углеродных и металлических островков свидетельствовало в 
пользу того, что термоэлектрические потенциалы формируются не в самих островках, а 
в подложках вблизи островков. Теоретическое рассмотрение такого процесса с примене-
нием модели увлечения носителей заряда баллистическим потоком фононов [21] позво-
лило дать оценку эффективности термоэлектрического преобразования такой структурой. 
Результаты этого рассмотрения будут опубликованы позднее, они могут быть важными 
и в связи с задачами данного исследования. Это определяет дополнительный интерес к 
результатам планируемого экспериментального тестирования термоэлектрических харак-
теристик наноконтактов металлизированных зондов с кремниевыми подложками.

Следует признать, что свойства точечных контактов кремния уже изучались и ранее, 
с 1980 – 1990 гг. Однако эти ранние эксперименты проводились преимущественно с 
контактами микронных и субмикронных размеров (20 – 0,3 мкм) [29, 30, 50], которые 
формировались между заостренными кромками кремниевых клиньев, прижимаемых друг 
к другу с силой 1 – 100 мН [50]. Механическое сжатие приводило к появлению су-
щественных деформаций в приконтактной области, которые, по мнению самих авторов 
работ [30], были способны вызывать дополнительное рассеяние фононов и влиять на 
распространение потоков тепла. Размер контакта зонда АСМ с плоской поверхностью и 
силу их взаимодействия можно существенно снизить, чтобы более корректно имитиро-
вать контакт подложки со сформированным на ней наноостровком. Паспортное значение 
упругой постоянной АСМ-зонда типа CSG01 (НТ МДТ, Россия), предназначенного для 
контактной моды измерений, составляет 0,03 Н/м. На типичной «кривой подвода» зонда 
АСМ переход от сил притяжения к силам отталкивания (когда устанавливается непосред-
ственный контакт зонда с поверхностью) происходит на дистанции порядка 100 нм [41, 
42]. По этим значениям можно оценить силу механического взаимодействия зонда с по-
верхностью образца как F ≈ 3∙10–9 Н. Диаметр пятна контакта d можно вычислить путем 
решения задачи об упругом взаимодействии сферы радиуса R и плоскости [41]:

1/36 ,FRd
E

 =  
 

                                                (3)

где E – модуль Юнга (для кремния E = 109 ГПа), R – радиус острия зонда.
Для паспортного значения R = 10 нм это дает нам оценку минимального диаметра 

пятна контакта d ≈ 1,2 нм. При достижении давлением порога пластической деформации 
(например, для случая металлической пластины) эта величина может несколько возрас-
ти, но заведомо не превысит радиуса острия [41]. Таким образом, размер пятна контакта 
между зондом АСМ и кремниевой (или металлической) пластиной могут быть сделаны 
существенно меньшими, чем соответствующие величины, реализованные в классических 
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работах [29, 30, 50]. Сопоставление их результатов может представлять значительный  
интерес.

Углеродные наноостровки и листки графена (sp2-углерод). Как уже указывалось выше, 
термоэлектрические свойства углеродных наноостровков рассматриваются в качестве ос-
новного объекта данного исследования. Другим объектом станут листки многослойного 
графена, имеющие бóльшую площадь интерфейса с подложкой и представляющие собой 
более близкий аналог предлагаемой в структуры прототипа ТЭГ. Использование АСМ 
позволяет установить тепловой и электрический контакт с локальной областью отдельно-
го листка многослойного графена и варьировать силу его прижатия к поверхности под-
ложки.

Изображения и профили поверхности образцов естественно окисленных пластин крем-
ния с углеродными наноостровками и листками графена разной площади приведены на 
рис. 2,a – c. Они получены с помощью АСМ NanoDST (Pacific Nanotechnology), который 

Рис. 2. АСМ-изображения (слева) и профили 
топографии поверхности нанообъектов 
(справа) на естественно окисленных 

кремниевых подложках. 
Нанообъекты: листки многослойного графена 
большого (а) и малого (b) размеров, малый 
углеродный наноостровок (с) и металлические 

наночастицы вольфрама (d)

планируется использовать и в термоэлек-
трических экспериментах.

Металлические наночастицы. Особенно-
стью наноразмерных частиц в сравнении с  
объемными материалами является дис-
кретный характер спектра разрешенных 
состояний. Эта особенность является бла-
гоприятной с точки зрения возможности 
достижения высокой термоэлектрической 
эффективности. В соответствии с извест-
ной формулой Мотта, коэффициент Зее-
бека определяется величиной производной 
энергетической плотности состояний на 
уровне Ферми [4]:

( )

F

2 2
B

ln ( )
,

3
dk TS

e d
ε=ε

 σ ε π   =  ε  
      (4)

где kB – постоянная Больцмана, εF – энер-
гия Ферми, σ(ε) – величина дифференци-
ального вклада носителей заряда с энергией 
ε в электропроводность. 

Следует учитывать, что формула (4),  
вообще говоря, относится к металлам и 
вырожденным полупроводникам и мо-
жет быть не вполне корректной для sp2- 
углерода. Однако она полезна для пони-
мания общих тенденций: в окрестности 
дискретного энергетического уровня все 
производные по энергии велики, что, при 
оптимальном положении уровня Фер-
ми, может обеспечить большую величину 
коэффициента Зеебека [3]. Варьирование 
параметров, а именно – размера части-
цы, электрического потенциала и т. п. – 
позволяет осуществлять «настройку» от-
носительного положения уровня Ферми 
и разрешенных энергетических уровней, 
оптимизируя его для достижения высокой 
термоэлектрической эффективности. 

Сопоставление термоэлектрических 
свойств углеродных и металлических  
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наночастиц может позволить отделить влияние размерных эффектов от влияния элек-
тронной структуры конкретных материалов. На рис. 2,d представлены АСМ-изображение 
и профиль поверхности наночастиц вольфрама для образца, сформированного на крем-
ниевой подложке и приготовленного для исследования; подложка идентична таковым, 
используемым в остальных случаях.

Численное моделирование

В ходе общего планирования эксперимента было проведено численное моделирова-
ние распределения температуры по области контакта АСМ-зонда с плоской подложкой.  
Использовался программный пакет COMSOL Multiphysics, реализующий метод конеч-
ных элементов. При заданных геометрии и наборе граничных/начальных условий, пакет 
в принципе позволяет проводить поиск численных решений систем дифференциальных 
уравнений практически любого вида, в том числе систем, учитывающих размерные эф-
фекты и нелокальность; например, уравнений из теоретических работ [32 – 37]. Однако 
на данном этапе исследований моделировалось лишь распределение температуры (но не 
термоэлектрического потенциала), причем использовались стандартные уравнения ма-
кроскопической теории теплопереноса и табличные значения тепловых параметров ма-
териалов. Такой подход определяется тем, что задачи моделирования на данном этапе 
(планирования эксперимента) были ограниченными. 

Представим основные требования к этим задачам.
Во-первых, следовало установить, необходимы ли локальные измерения температуры 

вблизи области наноконтакта или достаточно определить температуры подложки образ-
ца и массивной части держателя зонда АСМ. Для этого фактически было необходимо 
оценить, какая часть общего перепада температуры между этими деталями (температуру 
которых измерить несложно) приходится на кантилевер стандартного зонда в типичных 
условиях эксперимента.

Во-вторых, требовалось определить, необходимы ли измерения в условиях вакуума или 
допустим эксперимент в атмосферных условиях. Для этого следовало оценить степень 
влияния воздушной среды и равновесного слоя адсорбата на свободных поверхностях на 
распределение температуры в области наноконтакта.

В-третьих, было необходимо определить, возможно ли использование стандартного 
металлизированного зонда в качестве металлического электрода наноконтакта металл/
sp2-углерод или металл/полупроводник.

В-четвертых, требовалось оценить время установления температурного распределения 
после формирования наноконтакта в условиях планируемых экспериментов.

Для решения этих задач была необходима оценка перепадов температуры прежде всего 
на вспомогательных элементах экспериментального прибора (в первую очередь, на канти-
левере АСМ-зонда), характерные размеры которых достаточно велики, чтобы вычисления 
по стандартной теории обеспечивали достаточную точность. Существенных погрешно-
стей расчетов при этом можно было ожидать для самой области наноконтакта (вероятнее 
всего, в сторону меньшей теплопроводимости), что учитывалось при анализе результатов. 
При выборе экспериментальной конфигурации требовалось, чтобы бóльшая часть созда-
ваемого перепада температуры концентрировалась в области наноконтакта. В этом случае 
максимальную оценку ожидаемой величины термоэдс можно получить простым умноже-
нием перепада температуры ΔT на даваемое теорией эффективное значение термоэлек-
трического коэффициента S (по данным статьи [21], для рассмотренной там структуры 
оно может достигать 50 мВ/K).

Расчеты распределения температуры проводили путем решения стандартного уравне-
ния теплопроводности вида

,p p
TC C T Q
t

∂
ρ +ρ ∇ +∇ =

∂
u q                                       (5)

где ρ, Cp – массовая плотность и теплоемкость вещества; u – его локальная скорость 
(полагалась тождественно равной нулю); q – плотность потока тепла; Q – плотность 
источников тепла. 
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На данном этапе исследований постулировалась линейная связь величины q с гради-
ентом температуры (закон Фурье):

,T= −κ∇q                                                    (6)

где κ – коэффициент теплопроводности.
Использовались значения параметров материалов, приведенные в табл. 1. Был задей-

ствован модуль “Heat Transfer in Solids and Fluids” пакета COMSOL Multiphysics, а при 
расчете переноса тепла через воздушную среду – также и модуль “Laminar Flow”.

Таблица  1

Тепловые параметры материалов, использованные при моделировании

Параметр
Значение параметра для материала

Si Cu Pt Адсорбат (вода)

Теплоемкость, Дж/(кг∙K) 700 375 133 4200

Плотность, кг/м3 2329 8960 21450 1000

Теплопроводность, Вт/(м∙K) 130 394 71,6 0,56

Рис. 3. Геометрия задачи численного 
моделирования распределения температуры 
по области наноконтакта АСМ-зонда с 
плоской подложкой: а – общий вид, b – 

область наноконтакта

Моделировался контакт кремниевого 
зонда АСМ с медной подложкой (толстая 
пластина). Геометрия острия и кантилевера 
(рис. 3,а, табл. 2) была задана в соответ-
ствии с параметрами и изображением зонда 
NSG10, приведенными на сайте произво-
дителя (НТ-МДТ, Россия). Для упрощения 
расчетов решалась 2D-задача c осью сим-
метрии, проходящей через центр площад-
ки контакта зонда с плоской подложкой. 
Форма острия зонда задавалась как конус, 
сопряженный со сферой (рис. 3,b). Радиус 
сферы брался равным 10 нм. Эта же сфе-
рическая поверхность считалась границей 
острия с подложкой; предполагалось, что 
механическое прижимное действие зонда 
было достаточно сильным для пластиче-
ской деформации меди в области контак-
та. Отклонение 2D-геометрии от истинной 
3D-геометрии компенсировалось через за-
дание параметров материала кантилевера: 
его теплопроводность и теплоемкость в ле-
вой части (см. рис. 3,а) задавались таблич-
ными данными, а далее уменьшались по 
радиальной координате по закону 1/r.

В начальный момент времени темпера-
тура подложки задавалась равной 0°С, тем-
пература всех частей зонда – равной 100°С 
(при использовании линейных уравнений 
конкретные значения этих параметров не 

влияют на вид распределения). Граничные условия Дирихле ставились для нижней грани-
цы подложки (0°С) и для правого торца кантилевера (100°С). При решении задачи тепло-
проводности вычислялись стационарное распределение температуры, а также динамика 
установления этого стационарного состояния.
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Таблица  2

Геометрические параметры зонда АСМ, 
использованные при моделировании

Размер балки, мкм Размер острия, нм
Угол при вершине 

конуса, градДлина Ширина Толщина Высота 
Радиус 

кривизны

125 27 3 1,5·104 10 50

Рис. 4. Результаты решения задачи теплопроводности в области 
наноконтакта кремниевого зонда АСМ с медной подложкой. 

Представлены распределения температуры в условиях вакуума (а), с учетом 
теплопроводности через воздух (b) и присутствия на поверхности слоя жидкости (с), 

а также при наличии слоя металлизации зонда платиной (d)

На рис. 4 представлены результаты проведенного моделирования. Температурное рас-
пределение (см. рис. 4,а) было получено для кремниевого зонда, находящегося в контакте 
с чистой поверхностью медной пластины в условиях вакуума; перенос тепла электромаг-
нитным излучением считался несущественным [41]. Как и ожидалось, в этих условиях 
доминирующая часть перепада температуры приходится на зонд, материал которого ха-
рактеризуется меньшей теплопроводностью; геометрический фактор (коническая форма) 
также несколько увеличивает его тепловое сопротивление. Температура существенным 
образом изменяется лишь в области зонда вблизи наноконтакта, до расстояний порядка 
нескольких величин его радиуса. Перепад температуры на кантилевере пренебрежимо 
мал: заведомо не превосходит 1 % от полной разности температур.

Результаты моделирования стационарного распределения температуры в присутствии 
воздуха представлены на рис. 4,b. Были учтены потоки тепла через воздух за счет тепло-
проводности и конвекции. Здесь можно видеть непрерывное и приблизительно линейное 
изменение температуры в промежутке между пластиной и кантилевером. Из литературы 
известно [41, 51], что полный поток тепла между АСМ-зондом и подложкой при атмос-
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ферном давлении в большой степени определяется именно конвекцией. Однако расчет 
показал, что теплопроводность кантилевера достаточна для того, чтобы конвективный 
поток тепла не искажал заметным образом температурное распределение вблизи нано-
контакта и не изменял температуру основания (широкой части) зонда более чем на доли 
процента от ее полного перепада.

Сказанное выше относится и к влиянию слоя воды и адсорбированных газов, покры-
вающих свободные поверхности при нормальных условиях [41, 42]. Для оценки степени 
влияния адсорбата на распределение температуры, в модель был введен кольцевой слой 
(толщина 20 нм) с теплопроводностью воды, в область наноконтакта (см. рис. 4,c). Из 
сравнения результата расчета, представленного на рис. 4,c, с данными рис. 4,а видно, что 
влияние жидкого слоя на распределение температуры в наноконтакте минимально.

И наконец, была проведена оценка влияния металлизации зонда. Результат расчета 
температурного распределения для зонда, покрытого слоем платины толщиной 30 нм, 
показан на рис. 4,d. Видно, что значительная часть перепада температуры приходится 
именно на слой платины, имеющей относительно низкую теплопроводность. Следова-
тельно, использование зондов с платиновым покрытием в планируемых экспериментах 
нежелательно. Предпочтительнее использовать зонды с другим покрытием, например из 
золота (его теплопроводность – 317 Вт/(м∙K)) или другого металла с высокой теплопро-
водностью (например, из меди или серебра).

Таблица  3

Результаты моделирования времени установления стационарного 
распределения температуры при варьировании условий 

Условие
Время установления, мкс

Зонд без покрытия Зонд с покрытием 
из платины

Базовая модель (вакуум) 3,0 4,0

Атмосферный воздух 1,3 4,0

Слой жидкости на поверхности 4,0·103 4,0·103

Воздух + жидкость 4,0·103 –

Результаты моделирования динамики установления температурного распределения 
после приведения зонда в контакт с поверхностью показали, что в отсутствие воздуха 
характерное время такого процесса не превышает нескольких микросекунд (табл. 3). В 
экспериментах в режиме регистрации кривых подвода (force-distance) АСМ такая задерж-
ка может быть проигнорирована. При моделировании теплопереноса через воздух вре-
мя установления распределения температуры в воздушной среде оказалось существенно 
большим – миллисекунды. Однако и это, по всей видимости, не должно препятствовать 
измерениям, поскольку сам поток тепла через воздух должен слабо влиять на темпера-
туру зонда и подложки, а для приконтактной области время стабилизации температуры 
по-прежнему измеряется микросекундами. Этот вывод согласуется с литературными дан-
ными [45].

Таким образом, проведенное численное моделирование в упрощенной COMSOL- 
модели позволило решить его основную задачу: получить положительный ответ на вопрос 
о возможности постановки экспериментов по выявлению особенностей термоэлектриче-
ского эффекта в атмосферных условиях с использованием АСМ NanоDST и стандартных 
зондов.

Заключение
В работе представлены результаты начального этапа исследования, проводимо-

го в Высшей инженерно-физической школе СПбПУ Петра Великого и посвященного  
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изучению наноразмерных особенностей термоэлектрического эффекта. Конечной его це-
лью является создание термоэлектрических генераторов с улучшенными эксплуатацион-
ными характеристиками. 

В качестве первоочередной задачи выбрана экспериментальная проверка известной 
из литературы теории, описывающей возможность достижения высоких значений тер-
моэлектрической эффективности за счет использования феномена увлечения носителей 
электрического заряда баллистическим потоком фононов в пленочной наноструктуре. Мы 
считаем, что проверка данной концепции может быть проведена относительно простыми 
средствами, а именно – измерением термоэлектрических характеристик наноуглеродных 
наноостровков и листков графена, сформированных на кремниевой подложке. 

Результаты численного моделирования показали, что такие измерения можно провести 
с использованием атмосферного атомно-силового микроскопа со стандартными зондами 
после его дооборудования системами регулирования и измерения температуры образца.
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