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纳米尺度材料有效导热率的界面效应

韩亚芬，夏新林，李东辉，谈和平

（哈尔滨工业大学 能源科学与工程学院，１５０００１哈尔滨）

摘　要：为了研究界面效应对纳米尺度材料内声子热输运的影响，利用格子波尔兹曼法模拟二维矩形结构二氧化硅纳
米材料内声子热输运，模拟过程考虑了边界面散射对声子平均自由程的影响．结果表明，相对镜反射的情况，漫反射界面
明显降低了纳米尺度材料的导热率，边界面存在界面效应；随着镜反射因子的减小，材料的有效导热率降低；提高纳米尺

度固体材料界面的粗糙度，界面热阻增强，有助于降低导热率．
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　　纳米尺度材料因具有奇异的物理特性，使得
其在电子、航空航天、国防等领域有着广阔的应用

前景［１－３］．在航空航天领域，随着高超声速飞行器
的发展，对隔热材料的要求也越来越高，利用纳米

技术开发气凝胶隔热复合材料已成为目前研制轻

质高效隔热材料的主要方向［４］．集成电路以及其
它微型器件的特征尺度也已经减小到纳米尺度，

器件中的散热成为了一个关键问题［５］．因此对纳
米尺度材料热传输性质进行模拟研究可以为纳米

尺度材料的热设计和性能优化提供理论依据和

参考．
目前，对纳米尺度材料传热的理论研究主要

集中在热传输的尺度效应方面．冯晓利等［６］和

ＬｕＸ等［７］采用分子动力学方法数值研究了固体

氩晶体纳米薄膜的导热系数．王赞等［８－９］基于蒙

特卡洛法研究了等截面和变截面硅纳米线的热导

率，模拟了等效直径分别为２２、３７、５６ｎｍ硅纳米
线在１５～３１５Ｋ温度范围内的热导率．Ｒｏｄｒｉｇｏ
Ｅｓｃｏｂａｒ［１０］利用格子波尔兹曼方法模拟了纳米尺
度硅薄膜内瞬态和稳态声子热传输．Ｄａｖｉｄ
Ｌａｃｒｏｉｘ［１１］利用直接蒙特卡洛法模拟了硅和镉纳
米颗 粒 中 声 子 输 运 的 尺 度 效 应．ＭｅｉＪｉａｕ
Ｈｕａｎｇ［１２］采用非平衡态分子动动力学方法研究了
直径分别为４１、７６、１０６ｎｍ的无限长纳米线的



导热率，并发现其热导率远小于体材料的值．
当材料尺寸减小到纳米尺度时，材料边界的

界面效应变得更为重要，特别是当材料的特征尺

寸可比于或小于声子的平均自由程时，界面效应

是影响其热传输的重要因素，有必要对其进行详

细深入的分析．本文利用格子波尔兹曼法模拟了
二氧化硅纳米材料内的声子热输运，分析了不同

尺寸下导热率的界面效应，以及界面粗糙程度对

材料有效导热率的影响．

１　物理数学模型
１１　格子波尔兹曼方程

图１为模拟中选取的边长分别为Ｌ和ｄ的矩
形结构二氧化硅材料．
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图１　二氧化硅材料几何模型

　　不考虑外力的情况下，经过松弛时间近似的
玻尔兹曼方程最一般的表达形式为

ｆ
ｔ
＋ｖ·ｆ＝ｆ

０－ｆ
τ
．

式中：ｆ为声子分布函数；ｆ０为声子平衡态分布函
数；ｖ代表声子群速度；τ代表声子松弛时间，由声
子平均自由程和群速度的比值确定．

声子为玻色子，平衡态分布函数服从玻 －爱
分布：

ｆ０＝１／（ｅ（珔ｈ－ω／ｋＢＴ）－１）．
式中：ω为声子振动频率系数，珔ｈ为普朗克数与
２π的比值，ｋＢ为玻尔兹曼常数．

将分布函数对频率积分，得到声子能量密度．
根据德拜模型假设，声子能量密度可表示为

ｅ＝
９ηｋＢＴ

４

Ｔ３Ｄ ∫
ＴＤ
Ｔ

０

ｘ３

ｅｘ－１
ｄｘ．

式中：η为波矢数密度，ＴＤ 为德拜温度，ｘ＝
珔ｈω／（ｋＢＴ）为量纲一的频系数．

用ｅｉ和ｅ
０
ｉ分别表示ｉ方向声子能量密度分布

函数和平衡态分布函数，则其演化方程表示为

ｅｉ（ｒ＋ｖｉΔｔ，ｔ＋Δｔ）－ｅｉ（ｒ，ｔ）＝
－Δｔ／τ·［ｅｉ（ｒ，ｔ）－ｅ

０
ｉ（ｒ，ｔ）］．

式中ｖｉ为沿ｉ方向的声子群速度．
假定各向同性，格点平衡态声子能量密度为

ｅ０ｉ（ｒ，ｔ）＝
１
Ｑ∑

Ｑ

ｉ＝１
ｅｉ（ｒ，ｔ）．

式中Ｑ为格点总速度方向数．
薄膜内部格点热流可表示为

ｑ＝∑
Ｑ

ｉ＝１
ｖｉｅｉ（ｒ，ｔ）．

１２　边界条件
对于图１中绝热边界处理通常包括镜反射和

漫反射两种情况，以ｙ＝０边界为例，图２给出了
本文所采用格子波尔兹曼方法Ｄ２Ｑ９模型绝热边
界的处理．
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图２　绝热边界条件

对于镜反射边界：

ｅ２ ＝ｅ４；ｅ５ ＝ｅ８；ｅ６ ＝ｅ７；
对于漫反射边界：

ｅ２ ＝ｅ
０；ｅ５ ＝ｅ

０；ｅ６ ＝ｅ
０．

１３　声子平均自由程
假设纳米尺度固体中晶格缺陷散射、杂质 Ｚ

散射、声子间散射与其体材料相同．根据
Ｍａｔｔｈｉｅｓｓｅｎ定律，考虑边界散射的纳米固体导热
声子自由程可表示为

１
Λ
＝ １
Λｍ
＋１
Λｂ
．

式中：Λｍ为体材料的声子平均自由程，Λｂ为边
界散射的声子平均自由程，Λ为考虑了边界散射
后纳米固体内的声子平均自由程．

对于图１所示的二维矩形固体及其边界条
件，绝热边界为镜反射时，保证了声子动量守恒，

因此不会引起任何传输阻力，从而边界可以被

移除．
１
Λｂ
＝ １Ｂｄ．

式中Ｂ＝３／４．
绝热边界为漫反射时，漫散射引起的声子传

输阻力应包含在声子平均自由程的计算中．根据
Ｍａｔｔｈｉｅｓｓｅｎ定律，漫反射边界散射引起的声子平
均自由程为

１
Λｂ
＝１Ｂ

１
Ｌ＋

１( )ｄ．

２　计算结果及讨论
文献［１３］中已验证了本文程序代码的有效
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性，不再重复验证．考虑图１所示的矩形结构二氧
化硅材料．左右边界给定等温边界条件，左边界温
度２９９５Ｋ，右边界温度３００５Ｋ．上下边界绝热，
分别采用镜反射和漫反射处理．
２１　镜反射和漫反射对导热率的影响

对两种情况进行模拟，第一种情况：取 Ｌ＝
６０ｎｍ，改变ｙ方向尺寸ｄ，分析绝热边界分别取镜
反射和漫反射时对ｘ方向有效导热率的影响，图３
给出了模拟结果．第二种情况：ｙ方向尺寸分别取
ｄ＝３、６、１２和６０ｎｍ固定不变，改变ｘ方向（平行
热流方向）尺寸Ｌ，分析绝热面分别取镜反射和漫
射时有效导热率的变化，模拟结果如图４．图中纵
坐标ｋ为给定尺寸材料的有效导热率与体材料导
热率的比值［１３］．
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图３　垂直热流方向的尺寸变化时导热率的界面效应

　　图３表明，镜反射时，垂直热流方向尺寸ｄ对
热率没有影响，这是由于此时边界足够光滑，不会

引起声子传输阻力，相当于边界被移除．漫反射时，
界面效应存在，导热率随着尺寸Ｌ的减小而减小．

图４中，“镜反射”为 ｄ在４种不同情况下绝
热面均采用镜反射时的模拟结果．其余曲线均为
漫反射的结果，对于漫反射的情况，随着ｄ的增大
模拟结果逐渐增大，当ｄ增大到６０ｎｍ时，界面影
响消失，漫反射的模拟结果与镜反射的结果基本

重合．

!"#

!!"# $%

!!&' $%

!!" $%

!!( $%

&)#

#)*

#)"

#)+

#)'

#

"

#)& & &# &##

# , $%

图４　不同尺寸ｄ固定不变时导热率的界面效应

２２　镜反射因子对导热率的影响
当固体材料的特征尺寸可比于或小于声子的

平均自由程时，声子的界面效应是影响热传输的

关键因素．更多的内部声子与边界面相互作用，因
此其传输受到阻碍．由于制作上的不同，同种材料
固体也会展现不同的表面特性，因此也就展现了

不同的热特性．在实际固体中，声子与边界面的作
用多处于镜反射和漫反射两种情况之间．为了表
征固体材料的表面特性，定义镜反射因子Ｆ为边
界处发生镜反射的声子能量密度占总声子能量密

度的百分比，镜反射时，Ｆ ＝１０；漫反射时，
Ｆ＝０．
　　图５给出了ｙ方向（垂直热流方向）尺寸ｄ和
镜反射因子Ｆ变化时 ｘ方向有效导热率的变化．
可以发现，随着ｄ的减小，对所有镜反射因子，有
效导热率都迅速下降．当上下边界尺寸ｄ不变时，
增大上下边界面的镜反射因子，材料的有效导热

率提高．这是因为，当声子遇到边界时，材料上下
边界的镜反射因子高时能促进声子传输，当镜反

射因子降低时，声子传输受到阻碍，降低了有效导

热率．
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图５　镜反射因子Ｆ对有效导热率的影响

　　根据波动理论，声子在界面处的散射行为由
声子的波长和界面粗糙度决定．当声子波长远大
于界面粗糙度时，发生镜反射；当声子波长远小于

界面粗糙度时，发生漫反射．国内外学者对
Ｋａｐｉｔｚａ热阻（界面接触热阻）的研究发现，界面粗
糙度是影响Ｋａｐｉｔｚａ热阻的关键因素．从以上声子
与界面作用的模拟结果来看，当界面相对粗糙时，

由于漫反射对边界声子能量的重新分配，导致越

来越多的声子被散射回去，从而增强了界面热阻，

阻碍了能量的输运．因此，对于电子器件内需要提
高导热率，增强散热的情况，可采用降低界面的粗

糙度的方法；而隔热材料也可通过提高界面的粗

糙度降低导热率．
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３　结　论
本文通过采用格子波尔兹曼法模拟二维矩形

结构二氧化硅材料内的声子热输运，分析了纳米

尺度二氧化硅材料有效导热率的尺寸效应和界面

效应．得出以下结论：
１）边界面为镜反射时无界面效应，漫反射时

界面效应存在．
２）绝热边界面漫反射时，随着垂直热流方向

尺寸ｄ的增大，有效导热率增大．当尺寸ｄ增大到
６０ｎｍ后，界面效应消失，导热率与ｄ无关．

３）边界尺寸不变时，减小边界处的镜反射因
子，材料的有效导热率降低．也就是说，边界面的
粗糙程度是影响材料有效导热率的重要因素．提
高材料边界面的粗糙度，材料的有效导热率降低．
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