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n i e k e l if lm s , th e r m a l co n d u c t i v i t y , e l e e t r i e a l c o n d u c t i v i t y
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T o a n a l y
z e t h e t h e r m a l b e h a v io r o f n a n o s i z e m a -

t e r i a l s a n d n a n o e l e e t r o n i e d e v i e e s , n e w p h y s i e a l nr o d
-

e ls o n t h e a t o m i e s e a le a r e r e q u i er d
.
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m a n y

e x p e r i nr e n t a l a n d t h e o r e t i e a l s t u d i e s h a v e b e e n a p p li e d
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t h e s e d e v i e e s s t功 n g l y d e p e n d o n t h e h e a t e o n d u e t io n
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w h e n t h e 汀: e t a l l ie f i lm

t h i e k n e s s 15 lo w e r t h a n 5 0 n m
,

t h i n f ilm e l e e t r i e a l

e o n d u e t i v i t y 15 a ls o e x t r e m e l y d if f i e u lt t o m e a s u r e
.
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e s t im a t e t h e e le e t r i e a l r e s i s t i v i t y o f t h i n m e t a ll i e

f ilm s [ 25一 28 」
.

H e r e ,

夕q 。
15 t h e q u a s i e q u i l i b r iu m d e n s i t y m a t r i x a n d

尸 0 15 t h e e h e m i e a l p o t e n t i a l
.

A e e o r d i n g t o t h e l in e a r -

r e s p o n s e t h e o r y
,

t h e d e n s i t y m a t r i x e a n b e a P p or x i
-

m a t e d b y 户、 户`
0 ’ + 户“ ’ ,

w h e r e

户“ ’ 15 l in e a r i n t h e

p e r t u r b a t i o n d u e t o H ,
.

F or m E q
.

( 2 )
,

t h e o f f
一

d ia g
-

o n a l e o m p o n e n t s o f t h e d e n s i t y m a t r i x a r e o f t h e f o r m

<i 一户“ ) 1 2 ) -

导启尹
万 <̀

w h e r e

f a e t o r ,

c ij =

11>

￡ ;
一 ￡ z

a n d }少
if 15 t h e F e r m i

一

D i r a e

一介 l 一, >
,

( 3 )

o e e u P a t 一o n

>
a r e e i g e n s t a t e s o f H

。
.

T h e i n d u e e d e u r r e n t j i n d 15 o b t a i n e d b y T r {讨}
.

I n g e n e r a l
,

t h e i n d u e e d e u r r e n t 15 e o m p o s e d o f t w o

p a r t s , o n e 15 a d i a m a g n e t i e e o n t r i b u t i o n a r i s i n g f r o m

t h e e h a n g e in t h e e u r r e n t o p e r a t o r d u e t o t h e v e e ot r

p o t e n t ia l
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.

T h e r e a l p a r t o f

( 4 ) n o w b e e o m e s

1 E l e e t r i c a l e o n d u c t i v i t y R e a ( 。 )

In t h e i n d e P e n d e n t
一 e l e e t r o n a P P or x i r n a t i o n , a c -

e o r d i n g t o a l in e a r 一 r e s p o n s e t r e a t m e n t
,

t } ze H a m i l t o -

n i a n f o r a n e le e t r o n i n t h e p r e s e n e e o f a s e m i e l a s s i e a l

e l e e t or m a g n e t i e f ie ld e h a r a e t e r i z e d b y v e e t o r p o t e n t i a l

A
.

T h u s [ 29 1

又 } <; { 多
E { j > } 2

.

T h e d i a m a g n e t i e t e r m i n t h i s e a s e 15 e x a e t ly

e e l e d b y a p ie e e f r o m t h e p a r a m a g n e t ie t e r m
.

( 5 )

C a fl 一

T h i s

C a n b e s h o w n b y i n v o k i n g t h e w e l l
一

k n o w n T h o m a s -

。 一

〔苏
· v(

· ,
卜「

二
月一 (云

.

A

匕 Z m c
-

。 、
.

卢)〕
R e i e h -e K u h n s u m r u l e [3 0 ] w h i e h d e m o n s t r a t e s t h a t

t h e s u m 15 i n d e p e n d e n t o f t h e e h o ie e o f i

二 [0H ] + [H、
]
,

( 1 )

w h e r e

多15 t h e m o m e n t u m o p e r a t o r ,

V ( r ) 15 t h e p o -

t e n t ia l i n t h e a b s e n e e o f a n a p p li e d e x t e r n a l f i e ld
,

H 。 = 多
2 / Z m

’
+ v ( r ) 15 t r e a t e d a s t h e 飞I n p e r t u r b e d

H a m il t o n ia n a n d 水
关

15 t h e e f f e e t i v e e l e
(

、

t r o n m a s s
.

I n a d d i t i o n , a s s u m i n g t h a t t h e e l e e t r o n s a r e e o u P l e d

t o s o m e s o u r e e o f d i s s ip a t i o n , e
.

9
.

e le e t or n 一 e l e e t or n

i n t e r a e t i o n s , e l e e t r o n 一

p h o n o n i n t e r a e t i o n 、 ,

m a g n e t i e

二红二 上鱼上
m

’

令
= 一 1 ( 6 )

w h e r e 1 a n d 少 d e n o t e a l l t h e q u a n t u m n u m b e r s o f a

s y s t e m
, a n d t h e m a t r i x e l e m e n t s a r e s u m m e d o v e r a l l

s t a t e s 少
.

T h e m a t r ix e l e m e n t s o f t h e m o m e n t u m o p
-

e r a t o r c a n n e x t b e e v a l u a t e d b e t w e e n S t a t e S } i >三

{走
,

m > a n d }j )三 }走
` ,

m
`

>
.

T h e m o m e n t u m o p e r a -

t o r s a lo n g t h e 夕 a n d x d i r e e t i o n s e a n b e o b t a i n e d r e -



9 24 、 V、 勺 、入
r

ta n
df

.

e o
.

u k / j
o u r na l s Pro g re s s i nN a tu a rl s e ; e ne e Vo

l l 5N o
.

1 0 0 )( 2 5

sp e e ti ve l y
:

<i r户
、

! , > = 方 ) k户
、

,

走
·

占,
,

阴
·

w o r k s a r e m a in ly f o e u s e d o n t h e in
一

p l a n e e l e e t r i e a l

C o n d u e t i v i t y [2 5一 2 8 ]
.

卜

<1 1户
二 { , > = ( 一 i

·

[ 1

~
、

2
打 )

一
万
d

刀之m
m Z 一 m

·

2 2 E l e c t r o n i e h e a t t r a n s fe r

(一 1 )阴
+ 阴

’

]占
、

,

走
,

( 7 )

T h e d if f e r e n e e i n t h e m o m e n t u m m a t r i x e le
-

m e n t s a r i s e s p r im a r i l y f r o m t h e 10 5 5 o f t r a n s l
a t io n a l

i n v a r i a n e e a lo n g t h e 工 d i r e e t i o n b e e a u s e o f t h e p r e s -

e n e e o f s u r f a e e s
.

T h e in
一
p l a n e d e e o n d u e t iv i t y m a y b e

o b t a i n e d f r o m E q
.

( 7 )
,

F o r p u r e m
e t a l s a t r o o m t e m p e r a t u r e ,

f r o m t h
e

e一e m e n t a r y k in e t ie t h e o r y [ 32
,

3 3 ] a n d t h e e q u iv a le n t

t h e r m a l r e s i s t a n e e s e h e m e s
g

l v e ll

1

久
。 p卜

’

i n R e f
.

[ 12 」
,

( 1 2 )
l一从

( 8 )
叮 0 n o

w h e r e 。 ( , = n o e Z : / n , ’

15 t h e D r u d e C o n d u e t i v i t y
, :

15 t h e r e l a x a t io n t im e , n ( d ) 15 t h e f i lm e le e t or n d e n -

s i t y 。 n d 。 。 一 、县/ 3
二 2 1、 t h e b u lk 。 l e e t r o n d e n s i t y

.

H o w e v e r ,
t h e i n t e r s u b b a n d e o u p l i n g g iv e n i n E q

.

( 7 )

le a d s t o a v e r y d i f f e r e n t e r o s s 一 p la n e e o n d u e t iv i t y

w h ie h 15 g iv e n b y

H e r e ,

几
。

15 t h e t h e r m a l e o n d u e t i v it y a s s o e ia t e d w i t h

t h e e o n d u e t io n e le e t r o n s i n a m a t e r i a l a n d 几
。 一

p卜 15 t h e

t h e r m a l e o n d u e t iv i t y d u e t o e l e e t or n 一

p h o
on

n i n t e r a e -

t IO fl S
.

J。 ( 。 一 0 )

口 O

_ n
( d )
刀 0

4 8 _

一二
~

二 一百K e

7r `
1

’ ` n 襄
艺 m “ ( n

I n g e n e r a l
,

几
。

15 d e d u e e d f r o m t h e e l e e t r i e a l e o n -

d u e t i v i t y t h r o u g h t h e u s e o f t h e W i e de m a n n 一

F r a n z

l a w
.

s o m e r e s e a r e h e r s [3 4一 3 7 ] e x p e e t i t t o b e a l s o f it

f o r t h e t h i n m e t a l li e f i lm s
.

T h i s 15 b e e a u s e i t e a n b e

o n ly i n v a l i d a t e d b y in e l a s t ie e le e t r o n s e a t t e r in g P r o -

e e s s e s
.

M
o r e o v e r ,

f r o m 。 t r a n s p o r : p o i n t 。 f v i e w
,

t h e s e t h in f i lm s d if f e
r
f or m t h e b u l k m a t e r ia l

s
P r im a r -

i l y b y t h e e l a s t ie e le e t r o n a n d p h o n o n s e a t t e r i n g c e n
-

t e r s a s s o e i a t e d w i t h d i s o r d e r s in t h e f i lm s t r u e t u r e
.

T h e r e f o r e ,

刀刁 1 5

一 。 ` 2 )

e V e ll ,

m i s o d d
, ( 9 )

( 1 3 )山一九
一一

两一几

r宁lù咨1
;
.
且
.
目.孟

X
一 刀 t a fl 刀 -

刃 C O t 刃
,

w h e r e 厂 = 了 / 。 、) 15 t h e le v e l b r o a d e n i n g i n u n i t s o f t h e

z e
--or p o i n t e n e r

g y
, n 。

= In t 〔k F d / 二 ] ( I n t e g e r ) a n d

v = ( 二 m / 2 ) ( l 一 i r / m ’ ) ` /2
.

w h e n t h 。 i n
一
p la n 。 m o -

m e n t u m 15 d is e r e t e ,

E q
.

( 9 ) w il l b e e o n s is t e n t w i t h

t h e r e s u l t o f s m a l l m e t a l li e p a r t ie le s p r e s e n t e d i n R e f
.

[ 2 9 」
.

I n t h i n m e t a ll i e f i lm s , e o n s i d e r i n g t h e i n f l u e n e c

o f g r a in b o u n d a r y s e a t t e r i n g
,

w h i le t h e g r a i n s i z e i n
-

e r e a s e s w it h t h e t h i e k n e s s ,
t h e a v e r a g e r e la x a t i o n

t im e i n t h e f ilm e a n b e o b t a i n e d b y M a t t h i e s s e n ’ s

r jt l e [ 1 0
,

3 8 〕 ,

F o : la r g e d ( d 》 0
.

1 8 n m )
, o r e q u iv a l e n t l y f o r 土 +

半 ( 14 )一一

l一r

n 。

》 1
,

i n w h i e h e a s e t h e

s e e o n d t e r m i n E q
.

( 9 ) 15

s u m m a t i o n o v e r n i n t h e

a p P r o x im a t e d b y a n in t e -

g r a l u s i n g E u le r 一M a e la u r i n s u m m a t io n f o r m u la [ 3 1〕

△ 一 6拒、
{;

y Z ( 1

一
,

·

[子
+ 2一旅 / rt

!
艺· i· ( X艺卜子姚

( X艺 )
)」

d ,
,

( 10 )

w h
e r e z 二 [夕 2 + ( 夕 4 + 月2 ) ` / 2 ]` /2

,

月二 人 / 。 F : =

2 / k F I
, a n d 二 = l / d ( 1 15 t h e e l e e t r o n m e a n f r e e

p a t h )
.

C o m b i n e d E q S
.

( 10 )
,

( 9 ) a n d ( 8 )
,

t h e r e la
-

t i o n s h i p b e t w e e n t h e i n
一
p l a n e d e

肠
a n d e or s s 一

p l a n e

d e a二 15

a 二 ,

( 。 一 0 ) = 。二 ( 。 ~ 0 ) 一 △
·

。 0
.

( 1 1 )

A s s
h o w n i n E q

,

( 1 1 )
,

t h e e le e t r i e a l e o n d u e t iv i t y o f

m e t a l li e f ilm s 15 a n i s o t r o p i e
.

H o w e v e r ,

m a n y r e s e a r e h

w h e r e r b 15 t h e e l e e t r o n r e la x a t io n t im e o f t h e b u l k

e r y s t a l
, v F 15 t h e e le e t r o n v e l o e i t y e q u a l t o t h e F e r m

-

v e lo e i t y a n d d g 15 t h e a v e r a g e i n
一

p la n e g r a i n d ia m e t e r

in t h e f i lm
.

F o r p u r e n ie k e l
,

i n t h e s e e o n d o r d e r o f

t h e p e r t u r b a t io n t h e o r y in p s e u d o 一
p o t e n t ia l a n d t h e

h y b
r i d i

z a t i o n p o t e n t i a l
,

t h e in v e r s e r e l a x a t i o n t im e

:

订
’ 15 「3 9 ]

: h , 一 r z ` + :

甜
.

( 15 )

H e r e ,
t h e f i r s t e o n t r i b u t io n 15 t h e Z im a n ’ 5 r e la x a t i o n

t im e [ 4 0 ] f r o m t h e s e a t t e r i n g o f t h e e l e e t r o n s o n i o n s

a n d t h e s e e o n d e o n t r i b u t i o n 15 t h e M o t t
’ 5 r e la x a t io n

t i nr e [ 4 1 ]
.

co
n s i d e r in g t h e g r a i n bo u n d a r y s e a t t e r i n g

,

K u m a r a n d v r a d i s [ 1 1」 p r o p o s e d a e o r r e l a t io n o n t h e

in
一

p la n e t h e r m a l e o n d u e t iv it y o f t h i n m e t a l li e f i lm ,

for m B T E
,



P ro g r e s s in N a t u r a l S e i en e e
V

o
l

.

15 N o
.

1 0 2 ( )0 5 w w w
.

t a n
d f

.

c o
.

u
k / ]

o u r n a
l
s

9 2 5

B + 占
生 ]
月 + 丹 」

3一s
一

` 11

一|||ì

一占一/
了

. 11一」

一十一一

从一礼

B + 占 > 1
d一丸

一一B

H e r e ,

d

e l e e t r o n

15 t h e f i lm t h i e k n e s s ,

占 = d / A
。

( 16 )

A
。

15 t h e

7〕l e a n f r e e p a t h a n d d g 15 t h e a v ,: r a g e g r a i n

d ia m e t e r
.

N a t h a n d e h o p r a [ 4 2 ] b e一i e v e d t h
: I t t h e g r a i n

d ia m e t e r s w e r e o f t h e o r d e r o f 1 0 0 a n g s t r ( )
m s f o r t h e

f i lm d e p o s i t e d a t r o o m t e m p e r a t u r e
.

b o u n d a r y s e a t t e r i n g a n d g r a i n

Q i。 a n d T ie n 〔4 3 1 d e v e l o p e d t h e

t l o n

b o u n d a r y

f o l lo w in g

(二o n s i d e r i n g

s e a t t e r l n g
,

a P P r o x l
m a -

r e s p e e t i v e l y
.

P e r io d i e b o u n d a r y e o n d i t io n s a r e u s e d i n

t h e 夕 a n d 2 d i r e e t i o n s
.

In t h e x d ir e e t i o n ,
t h e s y s -

t e m 15 e o n f i n e d b
e t w e e n t w o h a r

d w a ll s a t t e nr P e r a -

t u r e s T h a n d T I , r e s p e e t i v e l y ; t h e v a r ie t y o f f i lm

t h i e k n e s s 15 m o d e le d b y e h a n g i n g t h e n u m b e r o f la t
-

t i e e e e l l s i n t h e 了 d i r e e t i o n
.

I n o r
d e r t o m o d e l m o r e

d i f f e r e n t t h ie k n e s s f i lm s ,
t w o g

r o u p s o f e a s e s a r e

s t u d i e d h e r e :

( a ) t h e l a t t i e e e e l l n u m b e r s i n t h r e e d i
-

r e e t i o n s a r e , ,二 二 4一 8 a n d n , = 赶 二
= 6

,
t h e r e b y t h e

n u m b e r o f a t o m s i s N = 5 7 6一 1 15 2 ; ( b ) n , 二 n 二
= 4

a n d n 二 = 10一 3 0
,

w i t h N = 6 4 0一 1 9 2 0
.

一 一 {、

广分
2六11次T ||一一一石一一

J.`

一闷|
, |习

厂
刁

3 1
} 1 十 下万 下丁 十
匕 匕 d

7

了
“ 占 :> 1 ( 17 )

n : a
一一

从一礼

w i t h

} l \
、

`

{}下
一
月

段坦
d 一 (4 一 3 0 ) a

,

j L a y e r s

一R
R一一

a “ I

H e r e ,

R 15 t h e r e f le e t i o n e o e f f i e i e n t o f t h e e o n d u e t io n

e le e t or n s S t r ik in g t h e g r a in b o u n d a r i e s ( 0
“

越R 镇 1 )
.

F 19
.

1
.

S e
h

e
m

a r ie d
l a g r a m o f mo d e l

s y s t e m f o
r

h
e a t e o n d u e t i o n

n o r
m

a
l t o t h i n n l e

k
e
l f

z
lm

s
.

3 P h o n o ll h e a t t r a ll s fe r

OT
o u r k n o w l e d g e ,

t i l l n o w
, n o e x p e r im e n t a l

P h o n o n t h e r m a l e o n d u e t i v i t i e s f o r m e t a ls
: t r e a v a i l a b le

i n li t e r a t u r e
.

T h e r e f o r e , o n l y t h e o r e t i e a l
, n e t h o d s e a n

b e u s e d t o e v a l u a t e t h e t h
e r m a l e o n d u e t l v it y d u e t o

p h o n o n h e a t t r a n s f e r
.

oF
r a -

m e n t a r y k i n e t i e t h e o r y [3 2
,

3 3 ]

m a l r e s i s t a n e e s e h e m e s g iv e n

a n d t h e e q u i v a l e n t t h e r -

l

几p卜 p h

in R e f
.

l

[ 1 2 1

+ 丁-

I ` Ph
一 e

( 1 8 )一一

刁.1ù石

一、几

A e e o r d in g t o t h e e l e m e n t a r y k i n e t i e t h e o r y
,

又p h
一。

=
圣
竺迪

1 p h p h

22坦b几
。 h

一 D h
`

n e

( 1 9 )

sA
s h o w n i n F ig

.

1
,

t h e b o x 15 d i v i d e d i n t o s e v -

e r a l l a y e r s a l o n g t h e 了 a x is
.

T h e t w o h a r d w a l l s a r e

m a i n t a i n e d a t T h = 3 5 0 K a n d T一 2 5 0 K
.

S im u l a
-

t io n s a r e p e r f o r m e d a t e o n s t a n t d e n s i t y
.

T h e la t t i e e

e o n s t a n t is a = 0
.

3 5 2 n m
,

t h u s t h e f i lm t h i e k n e s s

r a n g e s o f t h e t w o C a s e 、 a r e

( a ) d = 1
.

4 0 8一 2
.

8 1 6 n m

a n d ( b ) d = 3
.

5 2 0一 1 0
.

5 6 n m
, r e s p e e t i v e l y

.

T h e r e

a r e s e v e r a l m e t h o d s t o e s t a b l i s h a t e m p e r a t u r e g r a d i
-

e n t i n t h e s y s t e m [4 6
,

4 7 1
.

H e r e t h e s t o e h a s t i e m e t h o d

i n R e f
.

[ 4 6 ] 15 a p p l i e d t o s im u l a t e t h e h a r d w a l l s
,

t r e a t i n g t h e m a s h o t w a ll a n d e o l d w a ll T h e t e m p e r -

a t u r e g r a d i e n t v a lu e V T i n t h e n o r m a l d ir e e t i o n o f t h e

f i lm
, a n d t h e e f f e e t i v e t h e r m a l e o n d u e t i v i t y 15 d e t e r -

m i n e d a e e o r d i n g t o F o u r ie r ’ 5 la w 上4 8 〕
,

T h e e l e e t or n v e lo e i t y 15 t a k e n e q u a l 、 0 t h e F e r m i

v e lo e i t y v 。
= 2

.

0 4 只 一o 6 m
·

s 一 l , a n d t h e p h o n o n v e -

lo e i t y 15 e q u a l t o t h e s o u n d v e lo e i t y v p h =

5 6 3 o m
·

s 一 l仁4 4了
.

T h e v o lu m e s p e e i f i e h e a t a n d t h e

P h o n o n d e n s i t y a r e e a l e u la t e d for m t h e D e b y e m o d
-

e l [ 4 5 ]
.

几p h
一

p h =

△E * , ,。
+ △E 走

, 。 v ,

Z n 今 { V T {
( 2 0 )

T h e t h e r m a l e o n d u e t i v i t y d u e t o p h
` ) n o n 一

p h o n o n

i n t e r a e t io n s 15 e s t im a t e d u s i n g n o n 一 e q u i l il
) r i u m m o le e -

u l a r d y n a m i e s ( N E M D ) m e t h o d w it h t h e e m b e d d e d
-

a t o m m o d e l ( E A M )
.

F i g
.

1 15 t h e S e h e二 a t i e d i a g r a m

f o r m o d e l i n g s t e a d y
一 s t a t e h e a t e o n d u e t io jl a e r o s s t h i n

f ilm s
.

N i e k e l 15 a n f e e m e t a l w i t h a la t t i c e P a r a m e t e r

a e q u a l t o 0
.

3 5 2 n m
.

T h e e r y s t a l o r i e n t a t i o n 15

[ 10 0 ]
,

仁o l o J
, a n d [ 0 0 1」

, 5 0 t h e d i ,“ e n s io n s a r e

n ,刀 , 刀产
, a n d n声 i n t h e x

,
少

, a n d 艺 d i r e e t i o n s ,

w h e r e A 15 t h e a r e a p e r p e n d ie u la r t o t h e h e a t f l u x a n d

d 15 t h e f i lm t h i e k n e s s
.

B o t h t h e e n e r g y g a i n △E 走
,

i n

a n d e n e r g y 10 5 5 △ E 走
。 u , a e r o s s t h e h ig h

一 a n d lo w
一
t e m

-

p e r a t u r e s u r f a e e s , r e s p e e t i v e ly
, a r e in s t a n t a n e o u s l y

e o m p u t e d w i t h in e v e r y s im u la t i o n s t e p
.

S t a t i s t i e a l l y
,

t h e r e la t i v e d i f f e r e n e e b e t w e e n △E 掩
, 、。 a n d △E 龙

, 。 u , 15

le s s t h a n 15 % i n o u r s im u l a t io n s
.

S i n e e t h e u n i t e e l l e o n t a i n s 4 a to m s ,
t h e n u m b e r

o f a t o m s p e r
l a t t i e e p a r a m e t e r i n t h e 工 d i r e e t io n i s e -

q u a l t o 4 刀 , n 二 ,

w h ie h 15 d
e
f in e d a s a l a y e r o f a t o m s

·

B e e a u s e t h e s y s t e m u n d e r g o e s n o n e q u i l i b r i u m i r r e -

v e r s i b l e h e a t f l o w
,

l o e a l t h e r m o d y n a m i e e q u i l ib r i u m

s h o u ld b e e s t a b l is h e d t h r o u g h o u t t h e s y s t e m w h e n t h e



9 26 w w w
.

ta n
df

.

C o
.

u
k / Jou r na

l
sp r og r e s si nN a tu r a

l se l e e ne Vol
.

1 5 N o
.

l (, 2 0 0 5

s im u la t io n r e a e h e s t h e u l t im a t e s t e a d y s t a t e ,

w h ie h

g u a r a n t e e s t h e v a
l i d i t y o f E q

.

( 2 0 )
.

I n t h e p r e s e n t

s im u l a t i o n s ,
t h e l a y e r n u m b e r 15 a b o u t 4一 3 0

,
t h e

n u m b e r o f a t o m s in e a e h l a y e r 15 a b o u t 5 8一 14 4
, a n d

t h e ot t a l s im u la t io n t im e 15 a bo u t 0
.

0 7 2一 0
.

1 4 3 n s ;

t h u s t h e n u m b e r o f p h o n o n 一

p h o n o n s e a t t e r in g e v e n t s

N
s
一 3凡

: 。 im / : p h 仁̀ 9 ] i 。 。 a e h l a y e r 。 a n b。 。 f t h。 。 r d e r

o f 10 5
一 1 0 6 ,

w h i e h 15 a d e q u a t e fo r r e s t o r i n g l o e a l

t h e r m o d y n a m i e e q u i li b r i u m
.

F o r a s e t o f Nj
a t o m s i n

e a e h la y e r ,
t h e a v e r a g e t e m p e r a t u r e 15 d i r e e t ly r e la t e d

t o t h
e

k i n e t i e e n e r
g y

a n is o t r o p i e b e e a u s e o f t h e d is e r e t e n a t u r e o f t h e s t a t e s

i n t h e f i lm
.

T h e r e s u l t s i n F ig
,

2 s h o w t h a t t h e t h e r -

m a l e o n d u e t iv i t y i n e r e a s e s w it h t h e in e r e a s i n g f ilm

t h i e k n e s s ,
t h e e r o s s 一 p l a n e e o n d u e t i v i t y 15 le s s t h a n t h e

i n
一

P l a n e e o n d u e t i v i t y f o r t h e f i ltn t h i e k n e s s u n d e r

a b o u t 10 n m
, a n d t h e d if f e r e n e e b e t w e e n t h e i n

一

p la n e

a n d e
or

s s 一 p la n e t h e r m a l e o n d u e t iv i t i e s
d e e r e a s e s w i t h

t h e i n e r e a s in g f ilm t h i e k n e s s
.
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( 2 1 )

w h e r e
< > d e n o t e s t h e S t a t i s t i e a l a v e r a g i n g o v e r a l l

o f t h e s im u l a t io n t im e ,

k B 15 t h e B o l t z m a n n e o n s t a n t
,

m i s t h e a t o m i e m a s s , v ;

i s t h e v e lo e i t y n o r m o f e a e h

a t o m i
, a n d 凡 15 t h e n u m b e r o f a t o m s i n l a y e r ,

·

E q
.

( 2 1 ) 15 e o m m o n l y u s e d i n M D S im u l a t io n S ; h o w
-

e v e r ,

i t 15 a e l a s s i e a l f o r m u la v a li d o n l y a t v e r y h ig h

t e m p e r a t u r e ( T 》 日 r) )
.

I n t h e p r e s e n t S t u d y
,

t h e

s y s t e m a v e r a g e t e m p e r a t u r e ( T = 3 0 0 K ) 15 lo w e r

t h a n t h e D e b y e t e m p e r a t u r e ( 日D = 4 5 0 K )
,

i t 15 n e e -

e s s a r y t o a p p l y a q u a n t u m e o r r e e t i o n b y i n t r o d u e in g

a p p or p r ia t e p h o n o n d i s p e r s i o n [4 9 〕
.

A s s u g g e s t e d b y

F e n g e t a z
.

[ 48 ]
,

t h e r e a l lo e a l t e m p e r a t u r e T e a n b e

d e d u e e d f r o m T M D b y so lv i n g t h e e q u a t io n
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一 3

,

R
二

一

01 9)
,

c or ss
一

lP an “
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一 P re se nt d( / d ; 一 2)
,

c ro ss 一胡
e

一 K urn ar & V r
ad ls (d /魂 2)
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e
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.
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,
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0

( 2 2 )

w h e r e D 15 t h e d e n s it y o f s t a t e s , n 15 t h e p h o n o n o e -

e u P a t io n n u m b e r , a n d 田 15 t h e P h o n o n f r e q u e n e y
.

A t

t h e s a m e t im e , t h e t e m p e r a t u r e g r a d i e n t in E q
.

( 2 0 )

m u s t b e e o r r e e t e d a s w e l l
.

4 R e s u l t s a n d d i s C u s s i o n

oC m Pa r e d w i t h o t h e r m e t a ls
, n i e k e l h a s a s m a l l

-

e r e l e e t r ie a l e o n d u e t i v i t y
, 5 0 t h e e le e t or n i e e o m p o n e n t

o f t h e t h e r m a l e o n d u e t iv i t y 15 a l so lo w e r l l Z ]
.

A t r o o m

t e m p e r a t u r e ( T = 3 0 0 K )
,

t h e t h e r m a l C o n d u e t iv it y

o f b u lk n i e k e l 15 几 = 9 1
.

o w
·

m
一 l

·

K 一 1 132 ]
.

K u m a r

a n d v r a d i s [川 a s s u m e d t h a t J 七 J g w a s a lo g i e a l o n e

a e e o r d i n g t 。 N a t h 。 n d e h o p r a 「̀ 2 ]
.

T h 。 v a lu挂
、 。 r 尺

r e p o r t e d i n t h e li t e r a t u r e a r e e o m p i le d b y Q i u a n d

T ie n 汇4 3〕
.

尺 15 e h o s e n t o b e 0
.

1 9 [5 0」
, a n d w e e h o o s e

B = 3
.

0 t o m a t e h K u m a r a n d V r a d i s
’

d a t a
.

E q s
.

( 1 1 )
,

( 1 3 )
,

( 14 )
,

( 1 6 ) a n d ( 17 ) a r e u s e d t o C a l e u -

la t e t h e t h e r m a l e o n d u e t i v i t y d u e t o e l e e t r o n i e h e a t

t r a n s f e r i n t h e n ie k e l f i lm s
.

E q S
.

( 1 1 ) a n d ( 1 3 ) d e -

no t e t h a t t h e e l e e t r i e a l e o n d u e t i v i t y a n d t h e t h e r m a l

e o n d u e t i v i t y o n t h
e i n

一

Pl a n e a n d e or s s 一 P la n e a r e

F i g
.

3 s h o w s t h e e a le u la t e d t e m p e r a t u r e p r o f il e s

f o r a f i lm w i t h t h ie k n e s s d 七 7
.

0 4 n m
.

T h e lo e a l i n
-

s t a n t a n e o u s t e m p e r a t u r e e a l e u l a t e d i n e a e h la y e r f l u e -

t u a t e s m o r e s l ig h t ly w i t h t h e in e r e a s i n g o v e r a l l s im u
-

la t i o n t i nr e
.

H o w e v e r , e o m p u t a t io n o f t e m P e r a t u r e

d is t r i b u t io n i n n i e k e l f ilm s 15 r a t h e r t im e e o n s u m i n g

w i t h t h e i n e r e a s i n g o v e r a l l s im u la t i o n t im e
.

F o r t u -

n a t e ly
,

t h e t e m p e r a t u r e p r o f i le s e a n b e im p r o v e d b y

p or l o n g i n g t h e s a m p l in g t im e o f t e m p e r a t u r e s t a t is t i e s

o r b y a v e r a g i n g t h e in t e r m e d i a t e t e m p e r a t u r e p r o -

f i l e s
.

A s s h o w n i n F i g
.

3
,

t h e s o l i d l i n e s a r e t h e a v e r -

a g e a n d li n e a r f it t in g
.

B y a v e r a g i n g t h e f o u r P or f i l e s ,

lo e a l t e m p e r a t u r e f l u e t u a t i o n 15 e f f e e t i v e l y r e d u e e d
.

W i t h t h e t e m P e r a t u r e q u a n t u m e o r r e e t io n a n d t h e

g r a d i e n t o f l i n e a r f i t t in g
,

t h e t h e r m a l e o n d u e t i v it y

d u e t o P h o n o n 一

p h o n o n in t e r a e t io n s e a n t h e n b e e a l e u -

l a t e d a e e o r d i n g t o E q
.

( 2 0 )
.

T a k in g p h o n o n 一 e l e e t r o n

i n t e r a e t io n s i n t o e o n s id e r a t io n ,

E q
.

( 1 9 ) 15 u s e d t o

e a l e u l a t e t h e t h e r m a l e o n d u e t iv i t y 几p h
一。

b e f o r e 几p卜 p h 15

k n o w n
.

F i g
.

4 s h o w s t h e v a r ia t io n o f t h e t h e r m a l

e o n d u e t i v i t y d u e t o p h o n o n h e a t t r a n s f e r ,

P h o n o n -

p h o n o n i n t e r a e t i o n s a n d p h o
no

n 一 e le e t r o n i n t e r a e t io n s

w i t h t h e f i lm t h i e k n e s s
.
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T h e b u lk p h o n o n M F P in n ie k e l c a n b e o b
-

t a in e d f ro m t h e k i n e t i e t h e o r y w i t h t h e D e b y e a p
-

p r o x im a t io n
.

A t T = 3 0 0 K
, a p o s s i b l e b u lk M F P 15

e s t im a t e d t o b e l = 1
.

1 9 9一 1
.

2 10 n m a e e o r d i n g t o

E q s
.

( 2 4 ) a n d ( 2 5 )
.

A e e o r d i n g ly
,

h e r e l 一 d 15 d e -

r iv e d a n d t h e f i lm t h i e k n e s s e a n b e t a k e n a s t h e e f f e e -

t iv e p h o n o n M F P i n t h e t h i n f ilm s
.

T h e r e f o r e ,

E q
.

( 2 5 ) g i v e s t h e r e l a t i o n 几OC d
, a n d t h i s 15 i n g oo d a -

g r e e m e n t w i t h t h e e a le u l a t e d r e s u l t s w i t h t h e f i lm

t h i e k n e s s le s s t h a n 6 n m ( F i g
.
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T h
e a v e r a g e

1 00 K
.

T 二 30 0 K

又p ,

I t e a n b e s e e n f r o m F ig
.

4 t h a t it 15 d i f f i e u l t t o

e x t r a p o la t e t h e e u r v e 又p卜 p h t o i n f i n i t e t h i e k n e s s t o

g i v e t h e b u lk v a l u e o f t h e t h e r m a l e o n d u e t i v i t y o f

n i e k e l d u e t o p h o n o n 一

p h o n o n i n t e r a e t i o n s
.

A r e la t i o n
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