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Abstract 

Mechanical properties of <001> silicon nanowires are presented. In particular, predictions from the 

calculations based on different length scales, first principles calculations, atomistic calculations, and 

continuum nanomechanical theory, are compared for <001> silicon nanowires. There are several elements that 

determine the mechanics of silicon nanowires, and the complicated balance between these elements is studied. 

Specifically, the role of the increasing surface effects and reduced dimensionality predicted from theories of 

different length scales are compared. As a prototype, a Tersoff-based empirical potential has been used to 

study the mechanical properties of silicon nanowires including the Young’s modulus. The results significantly 

deviates from the first principles predictions as the size of wire is decreased. 

기호설명 
 
V[N]  : N개  원  가진 시스   결합에 지  

n   : 아  비(Poisson’s ratio) 

B  : 체  탄 (Bulk modulus) (GPa) 

E<001>  : <001> 향 (Young’s modulus) (GPa) 

C11  : 탄 계수(GPa) 

C12  : 탄 계수(GPa) 

1. 서 론 

실리 (규 , Si) 재 나 어는 거시  

과는  다  특 , 그리고 도체 공  

한 도체   집  가능 등

 해 많  심  아 , 도체 

 나 공진  등  transducers 에 지 

계 ,   다양한 가능  

 연 고 다.(1~4) 

그 에 도 계  질  경우 미 한 크

 그에  지  과 에(5) 실험

 근  하지 않아, 다양한  근  

시도 었다. 하지만 에 라 상  결과가 

도 는 등, 한 과 검  재가 계

 실리  나 어   가 막는 

원   하나  하 다. <001> 향 실리  

나  어  (Young’s modulus)  살펴보 , 

Stillinger-Weber  경험포  탕 한 연

체  연 에 는 어  께가 어듦에 

  감  측하 나,(6) 결합차수(bond 

order)  탕 한 연 에 는   

가  측하 다.(7) 근에 러 계  질  

크 에 하여 변하는 상  원리  

 었고, 지 지  란  식시

키는 계 가 었다.(8,9) 

나 어   해  필 한 다양한 실

험  실험 체도 어 울 뿐 러, 비  감과 실

험결과  라는 측 에  볼   
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측  행 또는 병행 는 것  다. 하지만 

양 역학  산 사는 계산  비  하

여 실  크  에 하 는 들  

에, 진 실리  나 어  크   역

학  본격   어지진 못하고 는 실

다. 라 , 원리 결과  등한  

가지 , 동시에 비  측 에  훨씬  

 산 사/ 링  고 다.  

 에 는 경험포  한 측과 

원리계산결과  비  연  통하여  경험

포  과 가능  살펴보고, 앞  

개   가능  살펴보고  한다. 그 에  

Tersoff 포 과(10,11)  상 하는 포 (12) 

하여 수    나 어  계

 질  계산하고,  통하여 경험포  

한계  살펴보았다. 

2. 이론 및 계산방법 

2.1 Tersoff 포텐셜 

Tersoff 포  다양한 태  상  또는 

어 나 그 본 골격에는 변 가 없다. N 개

 원  가지고 는 시스   결합에 지

(binding energy)는  

 

V[N] = 1
2

Vij
i¹ j

N

å     (1) 

 

 여  Vij는 i  j   원 간  결합에

지 다.  원 가  결합에 지   태

는 

 

1 2( ) ( ) ( ) ( ) ( )ij c ij R ij ij A ijV f r F n f r F n b f ré ù= +ë û        (2) 

 

로, fc 는 cutoff 함수, F1 과 F2 는 한 원 에 체결

 결합수(coordination number) n  함수로, 특  

원  주   에  원 간 결합에

지  변  나타낸다. bij는 i  j   원 간

 결합차수 다. F1과 F2는 비  결합특  비

슷한 Si, Ge, C 등 공 결합 질에겐 향  고, 

결합차수 bij 도 겹치는  다.   함수

는 실  Tersoff 포  원 에는 없는 항 , 

C-H 또는 Si-H 등  결합  보다 하게 

링하  해  포 에 나타나  시 하

다. fR 과 fA 는 각각 과 에 한 결합

에 지  

fR (rij ) = Aexp(-l1rij )                         (3) 

fA (rij ) = B0 exp(-l2rij )                    (4) 

 

 양  가지 ,    i  j   원

간   rij  함수  다. 원 간  평  

결합 에 지(equilibrium binding energy)는   

 균  루는 상태에  해진다. 여  

A, B0 는 각각 과  값  나타내는 

상수 , fitting 에 해 결정  , l1 과 l2 역시 

fitting 에 해 결 는 상수    

 결 하는 상수 다. 

 

2.2 확장된 Tersoff 포텐셜 

실험에  만들어지는 실리  나 어   

원 들   매우  에, 질 나 

산 막  쉽게 생 다.  거하  해 HF

 씻어내  연스럽게 수  층  생 게 

고,  상태  나 어  산 사  하  

해 는 실리 -수  원 간 포 (interatomic 

potential)  필 하다.  Tersoff 포 (12) 

원래  Tersoff 포  가지고 는 공 결합 

질  포  계승하 ,  함수  

수 하고 식 (2)에 는 F1 과 F2 를 하여 실리

-수  원 간 포  fitting하 다. 

저 원  i  j 간  결합차수는 

 

bij = (1+ z ij
h )-d                               (5) 

 

고, 여 에 필 한 결합각에 하는  

결합수(effective coordination number) 함수는 

 
2

,

( ) ( )

( ) { ( ) cos }

              exp[ {( ) ( )} ]

ij c ij jik
k i j

e e
ij ij ik ik

f r c d H n

r R r R b

z q

a

¹

é ù= + -ë û

´ - - -

å
       (6) 

 

로 다. H 는 결합수  함수 고 zij는 i  j

  원 간  조 -결합 , 결합각 등- 

를 반 한다. 여  rij  R(e)
ij 는 각 i  j   

원 간  , 평 상태  를 나타내 , 식 

(5)  (6)에 나타난 a, b, d, h, c, d는  fitting에 

해 결정 는 상수로 원 에 라 다르게 나타난

다. 식 (6) 역시 cutoff 함수에 해 정범  밖  

원 간  상  사라지게 다. 식 (2)  식 

(6)에 공통 로 사 는 cutoff 함수는 웃하는 

 원  사 에 결합  재하는지를 수식 로 

나타내는 함수로, 
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fc (rij ) =

1,        rij < R -D

1
2
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÷ -
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16

sin3p
rij - R

2D

æ 

è 
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ø 
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          R -D < rij < R + D

0,        rij > R + D

ì 

í 

ï 
ï 

î 

ï 
ï 

  (7) 

 

로 정 다. R  D 는 원 간  향  미치는 

 하는 상수 , 원 간 거리 rij 가 (R-D) 

내  경우 향  고, 거리가 (R+D)  

어날 경우, 원 간  향  시 다.  함

수  에 지식뿐만 아니라 그 미 식 또한 연

 지하  드럽게 여주  에, 원

에 하는  하는 에도 없  사  

가능하다. 또한 식 (6)  결합각  웃한  결

합   가능하므  

 

cosq jik =
rij × rik
rijrik

                            (8) 

 

결  체 결합에 지는 상 하는  원 간

 거리  미  가능한 함수가 다. 

 Tersoff 포  실리    연

하는  사 었 ,(12) 후 한 과 함

께 에  수 원  동 경    결

함 등  kinetics를 연 하는  적 었다.(13) 

3. 나노와이어 조 

3.1 나노와이어의 표면 조 

수 가  실리  나 어   Fig. 1

 (a)나 (b), 또는 (a)  (b)가 재   가 안

한 것  알  다. 또한 도에 라 안

한  양  변하 , 상 에 는 (b)가 안

한 다. 하지만 (b)  는 수 간  강한 

 해, (c)  태  변하  에 지가 

낮아지게 다.(8)  

 

3.2 나노와이어의 단면 조 

Fig. 1    하여 어  

dangling bonds 를  수 원 로 passivate 시 , 

 실리  원  안  시 다. 어 단

 Wulff construction에 라 에 지가 

 는 양   하 다. <001> 향  

어가 가질 수 는 안 한  (100) 

과 (110)  에,   가지   

칭  러싼 어 양  하 다.  

 
Fig. 1 Hydrogen passivation on Si(100) surface. (a) 

2´1 monohydride, (b) 1´1 symmetric dihydride, 
and (c) 1´1 canted dihydride 

 
 

 
Fig. 2 Cross sections of fully related hydrogen-

passivated nanowires: (a) Type I wire with the 
width of 2.04 nm, and (b) Type II wire with the 
width of 1.39 nm are shown 

 

 

원리계산  얻어진 에 지  하여 연

체 Wulff shape  양  결 할 수 나, 연

체  Wulff shape 는 실리  격  

 치하지 않  에 가  가 운 양  

 삼았다.   (100) 과 (110) 

 비는 3.5:1 다.(8, 9)  

또한  수 원 들  향  살펴보  

해  가지 다  단 양  사하 다. 미 다

 원  결합  수  원 들   강한 

 보 는 ,  수 간  (100) 에

 크고 (110) 에 는 거  없 므 , 수 간 

 한  - (110) 만 러

싸  어 -  하여 비 연 하 다. Fig. 

2 에  볼 수 는 것과 같 , (100) 과 (110) 

  가진 어  type I, (110) 만 가

지고 는 어  type II로 류하 다. 
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Table 1 Bulk elastic properties calculated with empirical 
potentials. The bulk modulus (B), the Possion’s 
ratio (n ), and the Young’s modulus in the <001> 
direction (E<001>) have been derived from the 
elastic moduli C11 and C12, and compared with 
the results from density functional theory (DFT) 
and experiment 

Mechanical 

properties 

Empirical 

(This work) 

DFT 

(Ref. 9) 

Experiment 

(Ref. 14, 15) 

n  0.35 0.27 0.28 

B (GPa) 98.1 89.0 99.2 

C11 (GPa) 142.6 154.6 167.7 

C12 (Gpa) 75.8 58.1 65.0 

C11/C12 ratio 1.89 2.66 2.58 

E<001> (GPa) 89.9 122.8 131.4 

 

4. 결과 및 토의  

4.1 벌크(bulk) 상태의 기계적 성질 

주  크  계산하여  1 에 리하

, density functional theory (DFT)  한 원

리계산 결과  실험값과 비 해 보았다. 여  

n =
C11

C11 +C12

                              (9) 

B =
C11 + 2C12

3
                            (10) 

 

E<001> =
(C11 -C12)(C11 + 2C12)

C11 + C12

                (11) 

 
는  C11 과 C12  도해낼 수 는 값 므  

  탄 계수  하여 계산하 다. 또는 다

  개  값  계산하여 나 지  도해 낼 수 

다. Tersoff 포  측한 값  보 ,  

실험값 나 DFT 값과 큰 차 가 지만 체 탄

(bulk modulus)  실험값과  들어맞는다. 는 

실   들어맞는다  보다는 우연  그 게  

것  보 다. 식 (9)~(11)에  볼 수  듯 ,  

1 에 열거  값들  절 값도 중 하지만 C11 과 

C12  비 에 해 결  알 수 다. DFT  

경우, 실험값과는 약간  차 가 나 경향  

하고 체   결과가 나 는 

도 C11/C12 비  실험값과  차가 3% 도  

 다. 에 해 Tersoff 포  C11/C12 

측 결과는 30%에 가 운 차  보 다. 그  

 

Fig. 3 Silicon nanowire equilibrium elongation calculated 
with Tersoff-based empirical potentials as a 
function of wire width. DFT results from Ref. 7 are 
compared 

 
 
결과 <001> 방향 률도 30% 상  차  보

다.  

재 사 는 Tersoff 포  및 거 에  파

생  경험포   초  Tersoff 포 에  

제시  fitting 과 parameters 를 상 하고 다. 처

 fitting 에  계적 질  reference 로 사

지 않았고,  문제가 해 지 않  채 포

 다보니 원래  Teroff 포  차 또

한 그 로 상 하 다. 
  

4.2 평형 인장 

 연 에 사  포  Si-Si 결합특  가

진 원래  Tersoff 포 과,  /변 하여 

hydrocarbon 나 silane 에 한 변  Tersoff 포

 합한  합  포 다.(12) 

게  다  타 스  합하여 만들어진 

포  실리  <001> 나 어에 하여 

평  (equilibrium elongation)  살펴보았다. 

평  란, 나 미  규   에  

극    피비  해  크

게 하여 어  격 가 크상태  격

 달라진 도  말한다.  연  DFT

계산과  비 결과  Fig. 3 에 리하 다. Fig.

에  나타난 것처럼 계산에 사  합  포

 계  질  측하는  어  가지 

 드러냈다. 

첫째, 결합수(effective coordination number)  

측 다. Type II 1.39 nm 어  볼 수 듯

, 수 간  하 에도 하고 

Tersoff 경험포 (empirical potentials) 계산결과에

 지만 시할 수 없는 도  평   나 
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Fig. 4 Silicon nanowire Young’s modulus calculated 
with Tersoff-based empirical potentials as a 
function of wire width. DFT results from Ref. 7 
are compared 

 

 

타났다. 특 , 원리 계산결과 똑같  께  

나 어에 는 평   거  나타나지 않

았다는 사실과 비 하 , 수  결합  하는 실

리  원 들  결합에 지 –근본 는 결

합수– 가 하지 않  알 수 다. ,  

실리  원 가 4 개  실리  또는 수  결합

어 는 한 bulk  사한 거동  보여야 하는 , 

합  포 에 는 차  나타내  에 평

 커진 것 다. 

째, 합  포 에 사   개   다  

타 스가 균  맞지 않는다. Type I 

어  보 는 것처럼, 2.04 nm 어  경우 5% 

상  평  보 고 다. DFT 계산결과  

1% 도  평 과 비 한다 , 재 상태

는 Tersoff   하는 포  나 어 

해 에 하 에 지 않  가 다. 

또한 DFT 계산결과  만든 연 체  하

 8 nm 께  어  경우 0.24% 평  

보 지만,(8) 경험포  측값  2% 정도로 10

 도  차  보 고 다. 라   가 

첫 째 보다 욱 심각하다. 

각각  Si-Si 결합  Terosff 포   

그  상 하  에, 원리 측값 나 

실험에  얻  수 는 값에 크게 못 미칠 수 

에 없다. 에 Si-H 결합  특  hydrocarbon

나 silane 들  탕  비  하게 

링하  에, 실험에  측 할 수 는 

값 나 원리 DFT 에  측할 수 는 결합

과 어느 도 사하다. 결과  합  포

에  어 내  원 들  DFT 보다 상당

 약한 결합  가지고,  DFT  비슷한 

결합  가지게  에  수 간 

 지  하 , 어 크 가 아질

수  그 균  욱 크게 나타난다.  해 

경험포 계산에  얻어진 평   원리 

계산결과보다 훨씬 크게 나타났다.  
 

4.3 영률 

크  값  DFT 결과  30% 상 

차 가 난다는  감안하고, 경향  악하  

해 크값에 한 비  하여 Fig. 4 에 리

하 다. DFT 계산에 는 단  양에 상 없  

 단 한  감 하는 경향  악 었

,  경향  1 nm 도 지 연 체 도 비

 하게 측  가능하 다.(8) type II 어

 경우, 경험포 도  경향과 비  치

하는 측 결과가 나 다. 에 type I 어  

경우 께가 아지  감 하는 경향  다

가, 4~5 nm 근처에   상승하  시 하여 

2.04 nm 어  경우는  크값보다  

커진  측 었다. 

Type I 어   가는 DFT 는 

 결과   크  나 어에는  연 에 

사  합  포  –내지는 사  parameters– 

 할 수 없  말해 다. , Si-Si, H-H, 그

리고 Si-H  결합  없  합 어 사

었  에 어 크 가 아질수  평  

 커지고, 평  커질수  DFT 측과  

차 가 커지게 고 크 평 상태  심각하

게 어지게 다. 합  경험 포  측하

는 평   매우 크다보니, 원 간  결합

 결합각  DFT 에 비 해 크게 차 가 나게 

고, 결과  결합에 지에 큰 변 가 생 게 

다.  에  께가 큰 type I 어

는 체   감 경향에  고, 께가 

 type I 어는  감 경향에  어나는 

것  볼 수 다.  

5. 결 론 

리하 , Tersoff  경험포  하여 

실리  나 어  계   계산하여, 다

 스  측한 결과  비  하 다. 

 수 간   에 는 원리

계산과 같  경향  보 나, 수 간  

지  경우  측에  드러났다. 

재 도체 공  개  또는 상  단계에 

 실리   나   수십 나 미  
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크 다. 3.92 nm 크  나 어 한 개  

계  특   연 하는  필 한 CPU 

시간 , 원리계산  평균 128 개  프 , 

 512 개  프  하여 109285 CPU 

시간 고,(9) 경험포  원 계산  단

 CPU 에  한 시간 후 다. 우  원리

계산  비   O(N3)  가하는 

에 원 계산  비  O(N2)  가한다. 

라  계산 비  격차는 크 가 커질수  욱 

가하여, 원리계산  실  크  

 연 하여 미 는 결과  내는 것  실

 가능하다. 라  실  에 사 는 

크   연  해 는 한 경험포

 개  필수 다.  

 연 에  살펴본  같   Tersoff 

포 , 나 어 계  질   경

향  비  게 측하 지만, 그 량  

도는 어진다. 특   개  단계에  

 계  질  고 지 않았   가  큰 

 드러났다. 앞  계  특  고 한 

새 운 fitting parameters  한다 , 하고 

 경험포  할 수 ,  

하여 실  크  에 한  근

 가능하리라 생각한다.  

후 기 

 연 는 2008 도 경 학  연 비지원에 

한 결과 . (KHU-20080696) 
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