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硅锗超晶格结构热导率的分子动力学模拟

孙兆伟，张兴丽

（哈尔滨工业大学 卫星工程技术研究所，１５０００１哈尔滨 ，ｓｕｎｚｈａｏｗｅｉ＠ｓｉｎａ．ｖｉｐ．ｃｏｍ）

摘　要：采用Ｓｔｉｌｌｉｎｇｅｒ－Ｗｅｂｂｅｒ势能函数描述硅锗超晶格结构原子间的相互作用，建立硅锗超晶格结构的
热传导系统，利用非平衡分子动力学模拟方法计算了不同周期数、不同厚度、不同温度下的 Ｓｉ／Ｇｅ超晶格结
构热导率．模拟结果表明：超晶格结构热导率随着周期长度和周期数的增加而逐渐增大．受界面热阻效应的
影响，靠近高温热墙处导热层的温度跳跃最为明显．当温度在２００～６００Ｋ变化时，热导率随着温度的升高
而增大，并且明显小于相应的合金材料热导率．
关键词：热导率；分子动力学；超晶格结构；界面热阻
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　　超晶格材料具有良好的热电性质，在计算机
芯片、ＭＥＭＳ、纳米材料制造、航空航天等领域有
广泛的应用．由于在很多情况下，热问题一直是这
些技术发展的瓶颈问题，因此超晶格结构热物性

已成为热传导领域的１个新的研究热点．分子动
力学计算机模拟是研究微尺度材料热传输特性的

有力工具，特别是对于一些理论上难以说明或实

验中难以观察的现象给出基于物质微观结构及分

子动力学关系的解释．从统计物理的角度可以将
分子动力学分为平衡分子动力学模拟（ＥＭＤ）和
非平衡分子动力学模拟（ＮＥＭＤ）．前者计算平衡
系统的热流与时间的相关函数，然后通过 Ｇｒｅｅｎ
Ｋｕｂｏ关系式得到热导率；后者需要对系统施加能
量产生热流，得到系统的温度梯度，根据 Ｆｏｕｒｉｅｒ
定律计算热导率．近年来，许多学者通过分子动力
学方法对超晶格材料的热导率进行了深入的研

究．Ｃｈｅｎ等［１］利用ＮＥＭＤ模拟方法研究了晶格周
期长度对超晶格结构热导率的影响，得出当晶格



的周期长度小于声子的平均自由程时，热导率会

出现最小值的结果；Ｄｅｙｕ等［２］对 Ｓｉ／ＳｉＧｅ纳米线
结构进行研究，表明其热导率受边界散射机制的

影响随着温度的升高而有下降的趋势．这些研究
都表明微尺度下超晶格结构的热导率明显小于大

体积情况下的热导率值．本文在此研究的基础上
利用ＮＥＭＤ模拟方法研究了Ｓｉ／Ｇｅ超晶格结构热
导率随周期长度、周期数及温度的变化规律，并且

讨论了界面热阻对超晶格结构热导率的影响

特性．

１　分子动力学模拟方法
１１　超晶格结构导热模型

超晶格结构导热模型如图１所示．在 Ｙ、Ｚ方
向施加周期性边界条件时，由于垂直热流方向的

横截面积过小会对热导率的计算结果产生误

差［３－４］，因此本文选取的ＹＯＺ横截面积为４ＵＣ×
４ＵＣ（ＵｎｉｔＣｅｌｌ，晶胞长度）．为建立热流方向的温
度梯度，在 Ｘ方向上布置随机恒温热墙．模型中
的高低温热墙材料同各自临近的超晶格材料相

同，并设定其厚度为３ＵＣ；模型最外层设置厚度
为２ＵＣ的绝热壁，作用是减少导热层内的粒子蒸
发，防止与外界产生热量交换，并设定该区域粒子

的速度为０．
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图１　硅锗超晶格结构非平衡分子动力学模拟模型

１２　作用势能模型
Ｓｔｉｌｌｉｎｇｅｒ和 Ｗｅｂｅｒ在１９８５年提出了稳定金

刚石结构的多体势能函数来描述超晶格结构分子

之间的相互作用，Ｎ个粒子的总势能为［５］

Ω（１，２，…，Ｎ）＝∑
ｉ＜ｊ
εｆ２

ｒ( )σ ＋∑ｉ＜ｊ＜ｋεｆ３
ｒ→ ｉ
σ
，
ｒ→ ｊ
σ
，
ｒ→ ｋ( )σ ．

上式中两体、三体作用式分别用下列公式表达：
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　　　　　　ｈ（ｒｋｉ，ｒｋｊ，θｉｋｊ），
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其中θｊｉｋ是ｒｉｊ和ｒｉｋ的夹角，式中的各物理参数值
如表１所示［６］．

表１　硅锗Ｓ－Ｗ势能参数

参数 ε／Ｊ σ／１０－１０ｍ Ａ Ｂ η γ ｒｃ

Ｓｉ ３４７２３×１０－１９ ２０９５１ ７０４９５５６２７７ ０６０２２２４５５８４ ２１０ １２ １８

Ｇｅ ３０８５０×１０－１９ ２１８１０ ７０４９５５６２７７ ０６０２２２４５５８４ ３１０ １２ １８

　　计算分子间作用势能和作用力需要花费大量
的运算时间，因此本文采用 Ｃｅｌｌ列表法为 Ｖｅｌｅｔ
列表法建立列表，用 Ｖｅｌｅｔ列表法计算原子间势
能和作用力，这样可以大大提高计算速度［７］．
１３　局域温度修正

由Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ分布函数可以获得导热区域内
每个粒子的动能，系统温度可以表示为

１．５ＮｋＢＴＭＤ ＝０．５Ｍ∑
Ｎ

ｉ＝１
ｖ２ｉ． （１）

式中，ｋＢ是 Ｂｏｌｔｚｍａｎｎ常数，Ｎ为系统中的粒子
数．

式（１）成立的前提条件之一是系统温度远高
于材料的ｄｅｂｙｅ温度θＤ，由于模拟过程中的平衡
温度低于Ｓｉ的 Ｄｅｂｙｅ温度（６４５Ｋ），因此需对系
统的局域稳定进行量子化修正，才能获得超晶格

结构热导率的真实值［８］．假设系统总能量是动能
的２倍，通过求解积分方程得到系统的真实温度，

如下所示：

３ＮｋＢＴＭＤ ＝∫
ωＤ

０
Ｄ（ω）〈ｎ（ω，Ｔ）〉ｄω． （２）

式的右边是系统中粒子的总能量，Ｄ（ω）为声子
密度分布函数；ω为声子频率；ｎ为对应于热平衡
温度Ｔ的声子平均占有数，该占有数满足 Ｐｌａｎｃｋ
分布（即Ｂｏｓｅ－Ｅｉｎｓｔｅｉｎ统计）．

这样Ｆｏｕｒｉｅｒ定律中的温度梯度可以修正为

ｑ＝－λＭＤ
ＴＭＤ
ｘ

＝－λＭＤ
ＴＭＤ
Ｔ
Ｔ
ｘ
＝－λＴｘ

．

１４　热导率计算
利用非平衡分子动力学（ＮＥＭＤ）方法，对系

统施加１个给定的热流，在系统内部自然形成１
个温度梯度．系统的热流通过动能的变化量反应，
Ｘ方向的热流密度可以表示为

ｑｘ ＝
（ΔＫｉｎＨ ＋ΔＫｉｎｃ）／２
Δｔ·Ｌｙ·Ｌｚ

．

由Ｆｏｕｒｉｅｒ定律得到热导率为
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λ＝－
（ΔＫｉｎＨ ＋ΔＫｉｎｃ）／２

Δｔ·Ｌｙ·Ｌｚ〈
Ｔ
ｘ
〉

．

其中：ΔＫｉｎＨ、ΔＫｉｎｃ分别是高温端和低温端在时
间Δｔ内的动能变化；Ｌｙ·Ｌｚ为截面ＹＯＺ的面积；Δｔ
为时间步长，Δｔ＝０００５τ０（τ０为特征时间，且

τ０ ＝ σ（ｍ／ε槡 ））．

２　模拟结果
２１　导热区域的温度分布

本次对Ｓｉ／Ｇｅ超晶格结构的ＮＥＭＤ模拟总的
模拟步长数为７×１０７，其中前１０６步使系统趋于
平衡．在不同的温度下，高低温热墙的温度设为
Ｔｈｏｔ＝（Ｔ＋２０）Ｋ及Ｔｃｏｌｄ ＝（Ｔ－２０）Ｋ．根据式
（２）得到周期长度为１０ＵＣ，周期数为２的超晶格
结构Ｘ方向导热层的温度分布，如图２所示．
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图２　界面温度的变化

　　从图中可以看出在 ＳｉＧｅ每个交界面处都存
在温度跳跃，在温度较高的第１个界面处的突变
要比温度较低处更加明显．超晶格结构界面处平
衡温度的主要影响因素是：１）高温热墙与其临近
的Ｓｉ粒子层和低温热墙与其临近的Ｇｅ粒子层之
间的界面特性；２）高低温热墙的厚度．由于随着
界面周期数的增加，高低温热墙厚度对导热层温

度的影响逐渐减弱［９］，因此本文中的温度跳跃变

化主要是受界面热阻机制的影响，即靠近高温热

墙处粒子的界面反射率增加使界面热阻增加，从

而引起温度的下降［１０］．另外 Ｓｉ和 Ｇｅ粒子通过第
１个界面的声子振动波谱是连续，而在剩余的界
面声子振动波谱的连续性降低，这也导致第１个
界面温度下降得比其余界面更加明显［１１］．
２２　周期长度对超晶格结构热导率的影响

通过改变超晶格结构的周期长度来研究周期

长度与热导率之间的变化关系，如图３所示．随着
周期长度的增加，在系统温度为３００Ｋ和５００Ｋ
时热导率也随之增大，并且两者接近于线性关系．

超晶格结构的热阻由两层材料的固有热阻和

界面热阻组成，因此本文结构的热阻表达式为

Ｒ＝ｎＲＢＤ＋Ｎ（ＲＳｉ＋ＲＧｅ）． （１０）
式中的ＲＢＤ为界面热阻；ＲＳｉ、ＲＧｅ为硅锗材料每层
的热阻，可近似为常数；ｎ为界面层数，其值为ｎ＝
２Ｎ－１，Ｎ为超晶格的周期数．Ｃｈｅｎ等［１０］通过理

论公式推导得出固体超晶格结构有效热导率表达

式为

λ＝
ＬＰ

ＲＳｉ＋ＲＧｅ＋２ＲＢＤ－ＲＢＤ／Ｎ
　．

式中ＬＰ为超晶格结构的周期长度．上式说明超晶
格结构的热导率随着周期长度的增大而增大，并

且两者呈线性关系，与本次的模拟结果吻合较好．
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图３　热导率同周期长度的关系

２３　周期数对超晶格结构热导率的影响
超晶格结构中，周期数的变化也会使界面热

效应发生改变，从而导致热导率发生变化．图４是
温度为４００Ｋ时，周期长度分别为５ＵＣ、１０ＵＣ的
结构热导率随周期数的变化关系．从图中可以很
明显看出２种结构的热导率随周期数的增加而增
大，并且周期长度越大的结构，其周期数对热导率

的影响越明显．这是因为周期数越大，Ｓｉ／Ｇｅ交界
面就越多，界面总热阻随之增加；同时周期数越

大，也使导热层总厚度增大，因此界面热阻在总热

阻中所占的比例不断下降，界面效应慢慢减弱，热

导率就逐渐增大．对于周期长度更大的结构，整个
导热层厚度的增加使温度梯度下降更加剧烈，热

导率上升更快．
２４　温度对超晶格结构热导率的影响

图５是周期长度为１０ＵＣ的Ｓｉ／Ｇｅ超晶格结
构温度与热导率的变化关系，从图中可以看出热

导率随着温度的升高而略微增大．由于温度越高
引起的热流波动越大，使振动频率大的声子比振

动频率低的声子要多，从而增加了粒子在界面处

的非弹性散射几率，界面热阻变小，热导率也随之

逐渐增大．与文献［１２］中的相应的ＳｉＧｅ合金结构
相比，超晶格结构可以有效的减小材料热导率，从

而提高材料的热电品质指数．
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图４　热导率同周期数的关系
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图５　热导率同温度的变化关系

３　结　论
利用非平衡分子动力学方法分析了硅锗超晶

格结构的热传导性能，仿真结果表明：

１）温度在靠近高温热墙的第１个交界面发
生明显突变，这种现象应归结于界面几何特性的

不同，导致声子反射率不同．第１个交界面的反射
率增加，界面热阻因此增加，使温度发生跳跃．
２）超晶格结构的法向热导率随着周期长度

及周期数的增加都呈近似线性地增加．周期长度
越大的结构，周期数对热导率产生的影响越大．界
面热阻效应随着周期数的增加而慢慢减弱．
３）随着温度的升高 Ｓｉ／Ｇｅ超晶格结构的热

导率也随之略微增大，这与高温下分子的界面散

射机制有关，同时模拟结果明显小于相应的合金

结构热导率．
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