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固体中的热传导传统上以声子散射主导的扩散机制为基础进行描述. 然而, 随着材料结构特征尺寸不断

减小, 热输运逐渐表现出明显的波动特征. 在这种尺度下, 多路径散射引发的相干干涉现象可能导致能量传

播被显著抑制, 从而产生类似电子安德森局域化的声子局域化行为. 声子局域化不仅从基础物理角度揭示了

热传导的波动本质, 也为通过结构无序调控热传导提供了新的途径. 本综述旨在系统总结低维材料中声子相

干热输运及安德森局域化的物理机制、理论方法、材料体系表现及工程应用, 为低维材料及无序体系中的声

子热输运研究提供一个整体的认识框架.
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 1   引　言

随着微电子器件尺寸的不断缩小以及功率密

度的持续提升, 热输运已成为限制器件性能与可靠

性的关键因素之一 [1–5]. 与此同时, 在能源转换领

域, 热电材料被视为实现废热回收和提高能源利用

效率的重要途径 [6,7], 而其效率提升在很大程度上

依赖于对晶格热导率的有效调控 [4,7–11]. 在此背景

下, 充分理解材料中的声子输运过程是实现热功能

材料和器件优化设计的基础.

声子作为晶格振动的能量子, 是半导体和绝缘

体中热输运的主要载体. 传统晶格热输运理论通常

基于玻尔兹曼输运方程 [12](Boltzmann transport

equation, BTE), 在该框架下, 声子被视为粒子, 其

输运主要由群速度、散射寿命以及平均自由程所

决定.  这一经典图像在体材料中取得了广泛成

功 [5,13,14]. 然而, 随着微纳技术的不断发展, 当材料

特征尺度降至与声子平均自由程、波长或相干长度

相当时, 声子的波动属性开始显现 [15–17], 经典的粒

子输运描述逐渐失效.

在低维材料和纳米结构中, 良好的声子相位关

联使得相干热输运成为影响热传导的重要因素, 并

表现出很多区别于三维材料的特征, 例如更加明显

的弹道输运 [18–23], 更加容易受到缺陷等因素影响

而发生振动模态的局域化 [20–23]. 尽管如此, 过去数

十年中, 大多数调控晶格热导率的策略仍主要基于

声子的非相干性质, 如界面与表面散射增强 [24–26]、

点缺陷引入 [27–29] 以及非简谐散射的强化 [30,31] 等.

这类方法往往依赖于散射强度的增大, 难以在保持

材料其他物理性能不变的前提下实现对热输运的

精细调控.

相比之下, 基于声子相干性的调控策略为热输

运提供了一种以波动性质为核心的新途径, 但其实

现条件更为苛刻. 纳米结构的特征尺寸需与室温下

声子波长 (约 1—10 nm)相当 [32,33], 同时界面和边

界必须足够平滑以维持声子相位信息 [16,19], 这对材

料制备和实验表征提出了极高要求. 需要指出的
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δ/λ δ/λ

是, 实际界面普遍存在的原子级粗糙并不必然导致

相干性完全丧失, 界面粗糙度参数与声子波长之比

 有时被用于衡量界面的镜面反射程度,   越

小, 界面的镜面反射越强, 越利于声子相干性的保

持 [34]. 自超晶格和声子晶体等人工周期性结构被

提出以来 [15–17,32,35–38], 围绕能带折叠、迷你带隙形

成以及群速度调制等来调控声子输运的研究持续

发展. 作为一种典型的波动现象, 安德森局域化源

于无序体系中多重散射引起的相干干涉 [39], 已在

电子和光子体系中得到系统研究. 理论上, 声子作

为玻色子同样应当表现出类似的局域化行为. 近年

来, 越来越多的研究在一维和准一维体系 [40,41]、质

量无序掺杂 [23,42]、非周期超晶格 [43,44]、多孔纳米材

料 [21,22,45,46] 以及复杂界面结构 [47,48] 中观察到声子

安德森局域化的迹象, 并发现其显著抑制热输运,

从而导致晶格热导率大幅降低. 然而, 与基于声子

相干热输运的综述相比, 针对声子安德森局域化及

其与相干输运之间内在联系的系统性综述仍相对

有限, 其理论依据、数值判据以及适用条件等尚待

进一步阐述.

基于此, 本文以低维材料中的声子相干热输运

与声子安德森局域化为核心, 围绕超晶格结构与无

序结构中声子波动行为的演化展开综述. 首先回顾

声子相干输运的理论基础与典型物理图像, 重点讨

论相位保持条件以及周期性对声子谱的调制作用;

随后, 系统总结声子安德森局域化的研究进展, 包

括局域化判据、典型模型体系、与热导率异常衰减

之间的关系以及工程应用等. 通过上述综述, 本文

旨在为理解和调控低维材料中的热输运提供一个

以波动相干与局域化为主线的整体认识框架, 同

时为高效热功能材料和器件的结构设计提供理论

参考.

 2   热输运中的相干声子

 2.1    声子相干性的物理内涵

在波动理论中, 如果不同波在空间和/或时间

上保持稳定的相位关系, 则称其具有相干性. 晶体

中的晶格振动本质上是以布洛赫波形式存在的集

体激发, 因此在其相干寿命内, 声子的振动相位在

空间上是严格关联的. 从微观角度看, 声子在产生

后的有限时间内天然具备相干性. 然而, 在传统块

材热输运研究中, 体系特征尺寸通常远大于声子平

均自由程, 声子在传播过程中会经历大量非弹性散

射, 导致相位信息迅速丧失. 在这一极限下, 声子

的波动特征可被忽略, 热输运问题可简化为随机粒

子气体的输运过程, 并可由 BTE在粒子图像下成

功描述.

为定量描述声子的相干程度, 光学相干理论中

相干函数的概念已被 Latour等 [37,49] 引入到声子体

系中, 用以表征声子在空间与时间上的相位关联

性. 需要强调的是, 与光学体系中可直接通过测量

发射场来表征相干性不同, 声子热输运过程中的相

干性长期以来多依赖热导率的异常行为或频谱选

择性输运特征等间接证据. 近年来超快光谱学和散

射技术的发展使得相干声子的直接观测成为可能.

瞬态光栅 [50] 可直接激发特定波矢的相干声子, 极

紫外瞬态光栅 [50] 和硬 X射线瞬态光栅 [51] 进一步

将观测尺度推进到纳米级, 覆盖声子输运从扩散向

弹道转变的关键范围; 飞秒泵浦-探测的相干声子

光谱 [52] 可直接记录相干声子振荡信号, 并可从中

直接提取出波包相干时间与相干长度; 超快 X射

线 [51]、电子散射 [53] 则能够在时间和动量空间中解

析声子相干振动, 实时看到声子波包从产生、传播

到衰减的全过程, 以及能量如何在不同声子模式之

间的重新分配; 非弹性中子散射 [54] 的线宽测量则

可提供声子寿命作为重要参照.

一般而言, 当结构特征尺度与参与热输运的声

子波长、相干长度或平均自由程处于同一量级, 声

子相干性才可能在宏观热输运中显现. 在纳米尺度

体系中, 声子在经历非弹性散射前可跨越多个结构

单元, 从而部分甚至整体保留其相位信息, 为相干

输运提供了必要条件. 需要指出的是, 这些波动效

应能否在热输运中显现, 不仅取决于结构特征与周

期性等几何因素, 更受到非弹性散射强度的强烈

制约.

除常规三声子非谐散射之外, 近期研究表明四

声子散射在部分低维材料或应变调控体系中会达

到不可忽略、甚至占主导的强度 [30,31,55–58]. 四声子

过程会进一步增大声子线宽、缩短寿命, 从而显著

抑制相干热输运与安德森局域化等的产生, 并重新

分配不同声子模式的贡献. 在单层石墨烯中 [30], 由

于反射对称性对垂直声学模 (zone-axis Acoustic,

ZA)三声子散射选择定则的限制 , 四声子 (尤其

ZA)过程可表现更强散射, 导致在纳入四声子后

ZA支对热输运的相对贡献显著降低. 此外, 四声
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子散射通过增强材料的内在非谐性, 会显著削弱同

位素散射对热导率的影响. 在 AlSb中 [55], 考虑四

声子后同位素效应从 83.3%降至 3.2%. 一般而言,

当体系具有特定的声子能带特征 (如较大的声学

支-光学支带隙, 声学支群聚或光学支平坦)[56]、特

殊的结构对称性 (如二维镜像反射对称性)[30,55]、强

非简谐性与局部振动 (如 LiCu3TiQ4 中 [58] Cu原

子相关的强四阶非谐局域振动), 以及高温 [55–57] 或

应变 [55,57] 等外部环境调控时, 四声子散射更可能

成为关键通道. 因此, 对具备以上特征的材料体系,

在讨论声子波动行为时, 应将四声子散射纳入统一

框架以获得更真实的物理图像.

除上述由相位关联导致的波干涉之外, 当声子

间散射在一定尺度内足够频繁, 并且 N (normal)

散射在动量交换中占据主导时, 声子体系还可能进

入一种类流体集体演化特征的输运极限, 即声子

流体动力学. 在这种状态下, 声子不再被视为相

互独立的随机粒子; 相反, 各模式之间存在极强

的非平衡相关性, 使得体系可用统一的介观变量,

如漂移速度, 表征其集体运动, 并可通过 Guyer-

Krumhansl方程等连续介质模型进行描述. 其典型

表征 [59] 包括第二声、泊肃叶流、非局部效应与热流

旋度等. 需要强调的是, 该相干更多体现为声子模

式之间动量或分布函数上的集体关联演化, 与基于

相位的波干涉, 如超晶格中的相干输运、共振干涉,

在物理起源上并不相同. 近年来, 该框架的适用范

围也在从超低温环境逐步扩展至常温半导体. 例

如, McBennett等 [60] 提出了室温下面向硅纳米结

构的统一流体动力学框架, 将热传导表达为由几何

构型决定的渗透率与随孔隙率演化的有效声子黏

度之间的耦合, 从而成功解释并预测了从纳米网格

到金属点阵等多类纳米系统中显著低于块体的类

流体热输运行为. 综合来看, 在不同尺度与不同散

射结构下, 相位干涉与流体动力学可能分别主导或

发生交叉, 因此在讨论相干声子调控策略时, 有必

要对两类机制加以区分.

 2.2    超晶格中的声子相干热输运

纳米尺度的人工周期性结构为研究声子相干

热输运提供了理想平台, 其中以超晶格 [15,18–20,37,61–63]

为代表. 在传统 BTE框架下, 声子被视为经典粒

子, 边界或界面仅作为散射事件的发生位置, 其相

位信息被完全忽略. 然而, 当结构周期长度接近声

子的平均自由程、相干长度或波长时, 入射与反射

晶格波之间的相干干涉不可忽略, 单纯的粒子图像

已无法完整描述体系内的热输运机制.

超晶格通常由两种或多种材料以纳米尺度周

期交替堆叠而成, 其周期长度可缩小至数埃. 由周

期长度定义的新元胞会导致布里渊区折叠, 不同材

料层之间的质量失配则可能引起声子禁闭效应和

微小带隙的出现. 这些现象已通过声波传输 [64]、拉

曼光谱 [65] 以及时域泵探测实验 [66] 得到系统观测.

同时, 界面处的原子混合会显著拓宽声子线宽 [67],

反映出界面无序对声子寿命的强烈影响.

基于超晶格新单元胞的谐波模型预测, 能带折

叠与禁带开启将显著降低跨界面方向的声子群速

度, 从而抑制该方向上的热输运, 而面内则基本不

受影响 [68,69]. 然而, 系统的实验结果显示, 超晶格

在两个正交输运方向上的热导率均随周期长度增

大而显著提高, 并在长周期极限下逐渐逼近体材料

数值 [70,71], 这一行为与仅考虑能带重构的波动模型

的预测明显不符. 为解释这一偏差, 当假设声子在界

面处发生非相干散射时, 基于 BTE的数值计算可

以较好再现实验中热导率随周期长度增加而上升

的趋势, 但往往需要引入部分镜面散射假设 [18,72].

这表明, 在早期实验条件下, 由于结构周期较大, 相

干效应难以主导热输运, 观测到的热导率降低主要

来源于界面漫散射与声子寿命缩短等非相干机制.

随着纳米制造技术的进步, 当超晶格周期长度

接近声子的本征非谐平均自由程时, 反射声子波可

在多个界面间保持相位关联并发生干涉, 从而形成

跨越多个周期的相干声子模态 [35]. 这些模态的传

播行为类似于在等效均匀介质中的传播, 界面不再

充当传统意义上的散射中心. 在短周期极限下, 随

着有效能带展平程度减弱, 相干声子群速度增大,

体系热导率随之回升. 由此形成热导率随周期长度

变化的非单调行为, 清晰标志着声子相干输运与非

相干输运之间的交叉区域 [15,19,61,63,73–75].

 2.3    相干声子输运的理论与实验进展

对声子输运的理论描述经历了从纯粒子模型、

纯波动模型到混合模型的发展过程.  早期基于

BTE的非相干模型 [18], 成功解释了 GaAs/AlAs和

Si/Ge超晶格中热导率随周期长度增大而升高的

趋势. 相对而言, 基于超胞声子能带的纯波动模

型则预测在周期长度较短的 Si/Ge超晶格中 [68,69],
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声子能隙的开启将显著抑制热输运.

为统一这两种极端图像, 有研究通过在声子波

矢中引入虚部以表征相干性衰减 [73], 成功解释了

实验中观察到的热导率非单调变化 [15]. 随后, 第一

性原理结合 BTE的方法系统分析了 Si/Ge超晶

格 [63,62] 中相干声子模态的群速度、热容、寿命及界

面粗糙度效应, 但对界面散射的近似处理大大低估

了其影响. 谐波格林函数方法 [61] 则为频谱分解的

声子透射提供了精确描述. 与上述需预设声子相干

或非相干行为的模型不同, 原子级非平衡格林函数

(nonequilibrium Green’s function, NEGF)通过大

规模求解动力学方程可以自然地描述声子波动与

频谱透射, 但通常不包含非谐声子散射而对高温

退相干过程的描述受限, 且计算成本较高而多聚

焦于弹道输运区域. 分子动力学模拟 (molecular

T ≪ TD TD

dynamics, MD)通过原子级实空间轨迹, 自然包含

了波动干涉与粒子散射效应, 成为研究纳米线 [76]、

混合界面 [47,48]、周期性纳米多孔薄膜 [45,77,78]、超晶

格 [15,19] 等结构中相干输运的重要工具, 并揭示了 [37]

热输运机制与声子相干长度、平均自由程及结构周

期之间的定量关系, 但其经典势函数与经典统计在

低温下 (  ,    是体系德拜温度)存在明确

适用边界, 需要在谱分解后进行量子热容修正以部

分纠正统计误差或与含量子统计的输运框架 (如

NEGF, BTE等)进行交叉验证.

实验方面, 多项关键研究直接证实了声子相干

输运的存在. 通过测量周期不变而总厚度变化的

GaAs/AlAs 超晶格热导率 [19] (图 1(a)—(c)), 发现

低温下热导率随厚度线性增大, 而室温下该上升趋

势趋于收敛. 这种线性依赖关系是声子跨越多个界
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图 1    相干声子热输运的实验证据及频谱分解　(a)含 3个周期的 GaAs/AlAs超晶格横截面透射电子显微镜图像 (transmission

electron microscopy, TEM), 插图为单个界面的高分辨率透射电子显微镜图像 (high-resolution TEM, HRTEM); (b)在不同温度下,

测量的周期厚度固定而周期数递增的GaAs/AlAs超晶格热导率变化; (c) GaAs/AlAs超晶格中声子散射的第一性原理计算结果 [19];

(d) GaAs/GaP超晶格纳米线热导率随周期长度的变化关系 , 插图为热桥法测量热导率时的悬空微结构以及超晶格结构的

HRTEM图 [81]

Fig. 1. Experimental evidence and spectral characteristics of coherent phonon heat transport: (a) Cross-sectional TEM image of a

GaAs/AlAs superlattice with three periods, the inset shows a HRTEM image of a representative interface; (b) thermal conductivity

of  GaAs/AlAs superlattices  measured at  different  temperatures  as  a  function of  the number of  periods  at  fixed period thickness;

(c) first-principles simulations of phonon scattering in GaAs/AlAs superlattices[19]; (d) thermal conductivity of GaAs/GaP superlat-

tice nanowires as a function of period length, the inset shows the suspended microdevice used for thermal bridge measurements and

an HRTEM image of the superlattice structure[81].

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 7 (2026)    070708

070708-4

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


面弹道输运的直接证据, 证实了存在平均自由程大

于周期且不受界面散射影响的声子模态, 即超晶格

此时被视为均匀材料. 另一项通过改变周期厚度的

实验 [79] 观察到跨界面热导率随温度升高而下降,

同时在短周期极限下随着周期厚度的减少热导率

略有增大, 这与用超胞处理超晶格相符 [80]. 此外, 在

GaAs/GaP[81](图 1(d))、Bi2Te3/Sb2Te3[74]、GeTe/

Bi2Te3[75] 和氧化物超晶格 [15] 的实验数据中均观察

到热导率最小值, 这是从相干到非相干声子传输机

制间的交叉现象的典型特征. 频谱分解的理论与实

验结果 [19,63,82] 进一步表明 (图 1(c)), 低频声子由于

波长远大于界面粗糙度, 更易形成跨越多个周期的

布洛赫模态, 是实际热导率的主要贡献者; 而中高

频声子则主要受到界面混合和非谐散射的抑制, 表

现为非相干输运. 这种明显的频率选择性输运行

为, 构成了超晶格中声子相干热输运的核心物理图

像. 在实验手段方面, 近期工作通过提升扫描热测

量的机械稳定性与热灵敏度, 实现了在室温下对单

分子结热输运中声子干涉特征的观测 [83], 将相干

相关热输运的可观测尺度推进至分子极限.

 3   热输运中的声子安德森局域化

 3.1    声子安德森局域化的物理基础

l

L Λ

ξ

l

ξ ⩾ l

Λ

2πΛ/λ ⩽ 1

L ⩾ ξloc

ξ ⩽ l

声子相干热输运的一个极端情形是安德森局

域化. 随着体系结构尺度 (特征尺寸   及体系长度

 )与声子特征尺度 (波长 l、平均自由程  及相干

长度  )之间相对关系的演变, 声子热传导会经历

从相干输运向安德森局域化的连续过渡 (图 2): 当

体系中非弹性散射较弱时, 声子在结构特征尺度 

内仍能保持相位信息 (  ), 输运表现为波动状

的相干热输运; 在此基础上若进一步增强弹性无

序 (如缺陷、边界等)使声子弹性平均自由程   显

著降低并逼近波长 l, 即进入 Ioffe-Regel强散射区

(  ), 则多重弹性散射为声子提供大量相

干路径并导致干涉累积, 当系统长度达到或超过局

域化长度 (  )时, 声子热传导从相干转为指

数衰减, 进入安德森局域化. 反之, 若体系中非弹

性散射较强 (如非晶、合金或复杂晶体等), 相位易

被随机化 (  ), 热传导更接近粒子状的扩散/尺

寸效应, 从而局域化特征被削弱或难以观测. 从波

动角度看, 声子安德森局域化源于多路径散射之间

的相干叠加, 其本质不同于由非弹性散射主导的经

ξ l

Λ

L ξloc

典弥散输运. “相位保持”(  与   )决定相干输运是

否出现, “弹性散射”(  与 l)决定干涉能否发展到

局域化极限, 而“系统长度”(  与  )则决定是否

进入局域化区间.
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图 2　声子相干热输运与安德森局域化热传导区间示意

图. 该区间由结构尺度 (特征尺寸   及体系长度   )与声子

特征尺度 (波长 l、平均自由程   及相干长度   )之间的相

对关系演化进行划分

l L

Λ

ξ

Fig. 2. Schematic heat conduction regimes of phonon coher-

ent  transport  and  Anderson  localization,  classified  by  the

relative magnitudes of the structural length scales (charac-

teristic size     and system length    ) and the phonon char-

acteristic scales (wavelength l, mean free path    , and co-

herence length   ).
 

由于声子的宽频带特性, 且其相干性易受温度

和非谐性散射破坏, 满足 Ioffe-Regel判据的条件

相对苛刻, 声子局域化的实验观测长期面临挑战.

近年来, 多种光谱与散射实验, 如 Raman[84,85]、泵

浦-探针 [86]、非弹性中子与 X射线散射 [87] 等, 已系

统揭示无序诱导的振动模式展宽、频移以及局域化

特征的增强. 在 GaAs/AlAs超晶格界面嵌入随机

ErAs纳米点的实验中 [88] 进一步展示了典型的局

域化热导率特征. 室温下热导率随周期数增加趋于

饱和, 而在低温下热导率随周期数增加先升后降

(图 3(a)), 表明声子局域化的发生对热导率产生了

明显的抑制作用. 在弥散散射有效消除了高频声子

后, 局域声子覆盖的频谱范围对热传导的贡献更为

突出 (图 3(b)).

T (ω) ∼ exp(−L/ξloc)

在理论层面, 原子级建模为分析局域化提供了

直接且系统的证据. 基于 NEGF[3] 或MD[89,90] 对声

子透射谱的计算, 普遍揭示了局域化模式的典型指

数衰减特征:    , 其中 L 是体系

长度,  并可由拟合提取频率相关的局域化长度
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ξloc(ω)  . NEGF模拟结果显示 [42], 在超晶格界面处

随机嵌入纳米点的结构中, 局域化长度可能远小

于体系长度 (图 3(d)), 计算得到的热导率与实验

测量数据趋势一致 (图 3(c)). 在 Si/Ge非周期超

晶格 [44,43]、石墨烯声子晶体 [21], 石墨烯-hBN 超晶

格 [91]、随机掺杂 [23] 或界面扩散 [92] 体系中也观察到

不同频段的局域化声子模式, 并发现中高频及界面

扰动更易诱发局域化. 此外, 波包动力学 [22,47] 分析

可直观地显示声子在无序区域形成被困的驻波模

式, 其传播速度显著降低, 即产生了局域化声子模

式. 声子参与率 (paticipation ration, PR)和能量

分布是振动模式空间局域化的另一定量分析指标.

一般来说, 局域模式呈现低 PR值, 并在纳米孔 [93]、

边界 [94]、颗粒 [94] 等强散射区域高度聚集. 结合上

述结果, 声子的局域化判据包括 Ioffe-Regel条件、

低 PR 值、声子透射谱随体系长度的指数衰减, 局

ξloc域化长度  与样品尺度的比较以及频率上的迁移

边界识别等.

 3.2    低维无序体系中的声子安德森局域化

自安德森在随机势中提出电子局域化以来, 其

维度缩放理论已被 Abrahams 等 [95] 建立, 并预测

在三维体系中的电子仅部分局域化, 而低维体系中

的电子几乎可以完全局域化. 将该理论框架推广至

声子体系后, 低维结构由于输运通道受限、相干散

射路径高度约束, 被认为是更有利于观察声子安德

森局域化的体系. Ma等 [91](图 4(a))通过冻结石墨

烯/六方氮化硼超晶格及无序多层膜中的面外原子

运动, 发现严格二维体系中声子局域化显著强于三

维情形. 在三维体系中, 弯曲模多表现为延展态,

且更强的非谐声子散射进一步削弱了相干干涉, 使

大量声子模态呈现扩散而非局域化行为, 这也解释
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图 3    声子安德森局域化的实验与理论证据　(a)界面处随机嵌入 ErAs纳米点的 GaAs/AlAs超晶格热导率实验结果 [88]; (b)计

算得到的局域化长度与声子平均自由程的比较 [88]; (c)含 2.38%和 23.8%ErAs的 GaAs/AlAs超晶格在 10 K和 100 K下, 由 NEGF

方法计算得到的归一化热导率随体系长度的变化关系, 插图为界面处引入 ErAs纳米点的超晶格示意图)[42]; (d)含 23.8%ErAs的

GaAs/AlAs超晶格中声子平均自由程   , 局域化长度   和无序长度   的比较 [42]
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Fig. 3. Experimental  and theoretical  evidence of  phonon Anderson localization:  (a) Measured thermal conductivity of  GaAs/AlAs

superlattices with randomly embedded ErAs nanoparticles at the interfaces[88];  (b) comparison between the calculated localization

length and the phonon mean free path[88];  (c) length-dependent normalized thermal conductivity of GaAs/AlAs superlattices con-

taining 2.38% and 23.8% ErAs, calculated using NEGF method at 10 K and 100 K. The inset illustrates the superlattice structure

with ErAs nanoparticles embedded at the interfaces[42]; (d) comparison of the phonon mean free path    , localization length    ,

and disorder length    scale in GaAs/AlAs superlattices with 23.8% ErAs[42].
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了在实际三维材料中直接观测强声子局域化的困

难. 本节将围绕低维无序体系中的声子局域化行为

展开, 总结不同维度与结构类型下的研究进展.

在低维体系中, 如超细纳米线 [40]、纳米管 [41]

及超晶格 [42,44,43], 声子传播通道数目有限, 多重相

干散射易于累积. 无论无序来源于表面形貌 [40,96,97]、

同位素掺杂 [41] 或合金化的质量无序 [23], 还是周期

结构随机化 [43], 理论与仿真研究普遍发现, 在特定

频段内声子透射谱随系统长度呈指数衰减, 表现出

典型的安德森局域化特征. 然而, 需要强调的是,

局域化易于发生并不意味着其在热输运中必然占

据主导.

以表面无序纳米线为例 [40], 在体系直径小于

20 nm, 且低温条件下, 相干散射主导声子动力学,

部分频段内声子透射谱随长度指数衰减, 热输运明

显偏离传统的弹道-扩散图像, 呈现出局域化主导

的特征. 但在更接近实际条件的室温下, MD与晶

格动力学联合研究表明 [96], 强局域态主要集中于

高频区 (图 4(b)), 而对热导率贡献占主导的低频

与中频声子更多表现为寿命缩短与散射增强行为.

因此, 常规表面粗糙引起的热导率降低, 本质上仍

主要源于传播声子的群速度降低, 而非低频声子的

强安德森局域化. 类似的结论也适用于同位素掺杂

的碳纳米管与氮化硼纳米管体系 [41], 质量无序诱

导的局域化主要发生在高频模式区间, 而低频声子

仍保持准弹道甚至超扩散输运特征. 由于低频与中

频声子在热导率中占据主导权重, 有限浓度杂质无

序在室温下难以通过局域化机制显著抑制整体热

输运.

在更广泛的低维共价网络体系中, 这一趋势同

样成立. 对一维金刚石纳米线及二维非晶石墨烯的

完整模态分析显示 [94], 无序显著降低了高频模态

的参与率, 并引入空间高度局域的振动态; 然而,

对热输运贡献最大的低频模态仍保持清晰的极化
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方向与较强的空间延展性. 值得注意的是, 低维无

序体系中扩散模态对热导率的贡献通常较小, 这一

点与三维非晶材料中由扩散模态主导热输运的情

形形成鲜明对比.

此外, 局域化对热输运的影响还表现出复杂的

尺度依赖行为. 例如 , 在 Si1–xGex 合金纳米线 [23]

中 (图 4(c)), 随着 Ge含量增大, 中高频声子的输

运受到显著抑制. 在体系长度小于 50 nm 时, 由弹

道输运主导的热导率随长度增大而增大; 而在 50—

200 nm范围内, 局域化导致的热导率下降与弹道

贡献相互抵消, 使热导率曲线出现平台特征. 类似

地, 在短周期 GaAs/AlAs超晶格中 [42](图 3(c)), 通

过在界面随机引入 ErAs 纳米点, 可在低温下观测

到热导率随长度的非单调变化: 当体系长度超过局

域长度后, 局域化开始抑制热输运, 热导率反而随

长度增大而下降. 该效应在室温下会因强非谐散射

破坏相干性而显著减弱.

除上述不可控的随机无序的低维体系外, 声子

晶体, 如超晶格等, 为研究声子相干输运与局域化

提供了高度可控的平台. 在理想周期结构中, 能带折

叠与带隙打开通过降低群速度抑制热输运, 但这一

机制对结构无序极为敏感. 早期研究普遍认为 [98],

无序会破坏能带结构、关闭带隙, 从而削弱相干调

控并导致热导率回升, 尤其在低温条件下表现明显.

然而, 后续研究表明, 当无序强度足够大时,

人工周期结构中的无序并非仅仅“破坏相干”, 而是
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图 4    声子安德森局域化的理论计算进展　(a) MD计算的不同维度下石墨烯/六方氮化硼超晶格 (superlattice, SL)和随机多层结

构 (random multilayers, RMLs)热导率随体系长度的变化关系, 插图示意两种结构中的面外声子运动, 在严格二维 (two-dimensional,

2D)体系中, 原子的面外振动被完全冻结, 而在三维 (three-dimensional, 3D)体系中原子可自由运动 [91]; (b) MD计算的表面包覆

不同厚度非晶层的 Si 纳米线中声子振动模态参与率, 插图为直径约 3 nm、表面包覆非晶层的纳米线示意图 [96]; (c) NEGF计算

的不同Ge含量 SiGe合金纳米线热导率随体系长度的变化关系, 插图为合金纳米线结构示意图 [23]; (d) MD计算的周期性 (graphene

phononic crystals, GPnC)和无序 (disordered GPnC, DGPnC)石墨烯声子晶体中, 总热导率在不同体系长度下分解为相干声子与

非相干声子的贡献, 插图为无序石墨烯声子晶体示意图及声子波包分析 [21]; (e) MD计算的 Si/Ge周期 (periodic SL, p-SL), 非周

期 (aperiodic SL, ap-SL)超晶格在有无界面混合条件下热导率随体系长度的变化关系, 插图为 Si/Ge超晶格示意图, 以及周期和

非周期体系中纵向声学模式 (longitudinal acoustic, LA)和横向声学模式 (transverse acoustic, TA)的色散关系 , 表明无序对声子

谱结构及输运机制的显著调制作用 [43]

Fig. 4. Theoretical  and  numerical  advances  in  phonon  Anderson  localization:  (a)  Length-dependent  thermal  conductivity  of

graphene/hexagonal  boron nitride  SLs  and RMLs in  different  dimensionalities,  calculated  using  MD,  The  inset  illustrates  out-of-

plane phonon motions, such vibrations are fully suppressed in strictly 2D systems but activated in 3D systems[91]; (b) participation

ratios of phonon modes in Si nanowires with amorphous surface layers of varying thicknesses, obtained from MD simulations. The

inset shows a schematic of a ~3 nm diameter Si nanowire surrounded by an amorphous shell[96]; (c) thermal conductivity of SiGe al-
loy nanowires with different Ge concentrations as a function of system length, calculated using NEGF method, the inset depicts the

alloy nanowire structure[23]; (d) decomposition of the total thermal conductivity into coherent and incoherent phonon contributions

for GPnC and DGPnC, obtained from MD simulations at different system lengths, the inset shows a schematic of the disordered

graphene phononic crystal and phonon wave-packet analysis[21]; (e) length-dependent thermal conductivity of Si/Ge p-SL and ap-SL

with and without interfacial mixing, calculated using MD simulations, insets show schematic illustrations of the Si/Ge superlattices

and phonon dispersions of LA and TA modes in periodic and aperiodic systems, highlighting the strong modulation of phonon spec-

tra and transport induced by disorder[43].
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可在特定频段内诱导安德森局域化. 在 Si/Ge超晶

格 [43] 中 (图 4(e)), 通过随机改变周期长度等参数

可在保持界面数目的情况下引入强无序, 在不额外

引入非相干散射的前提下, 实现从弹道输运向局域

化输运的转变. 谱分析显示, 无序可使原有能带分

裂为大量窄带, 有效布里渊区边界处群速度显著

降低, 局域态在空间上呈现高度非均匀分布. 此

类局域化源于相干干涉的累积, 而非传统意义上

的界面粗糙或杂质散射. 在二维声子晶体 [21,22] 中

(图 4(d)), 通过随机化孔阵列位置也可逐步抑制原

本对热输运贡献显著的相干声子通道, 其贡献随系

统长度迅速衰减, 而非相干声子的输运则基本不受

周期性破坏的影响. 这一结果清楚表明, 周期无序

主要通过抑制相干声子输运来降低热导率.

除上述由无序引入的多重相干散射诱导的安

德森局域化之外, 低维纳米结构中还存在一类以声

子共振诱导的局域化现象. 通过在传统的硅薄膜表

面引入周期性的纳米柱 [99], 其产生的振动共振会

与薄膜内部的声子色散发生杂化耦合, 从而使相关

频段的色散扁平化、群速度显著降低. 类似的现象

也可在核壳结构纳米线中出现 [100], 横向与纵向声

子模式之间的模式耦合导致纵向声子发生局域化,

从而显著降低材料的热导率.

总体而言, 低维体系中声子安德森局域化在特

定频段内是清晰可见的, 但其是否主导热输运高度

依赖于无序对主导声子模态的作用方式、体系长度

与温度条件. 在实际器件尺度与室温环境下, 对热

导率贡献最大的声子往往具有较长的局域长度, 其

输运行为仍表现为准弹道或散射受限扩散. 因而,

在低维材料中, 声子局域化更适合作为一种有条

件、频谱选择性的输运调控机制, 而非普适有效的

热导率抑制手段.

 3.3    声子安德森局域化在声子工程中的应用

在声子工程领域, 尽管声子安德森局域化通常

不构成晶格热输运的普适主导机制, 但其对声子频

谱和空间分布的显著影响, 使其在声子工程中具有

重要应用价值.

在热电材料中, 基于界面或质量无序诱导的局

域模被广泛用于降低晶格热导率并同时尽量保持

电输运性能. 超短周期超晶格中的实验与理论研

究 [10] 表明, 低频声子可在界面处发生相干反向散

射并呈现准局域化行为, 从而显著削弱热输运能

力. 需要指出的是, 无序结构在抑制声子输运的同

时也可能通过改变电子散射与能带结构影响电导

率 [101–103] 与塞贝克系数 [103,104]. 基于经典声子玻璃-

电子晶体思想 [105], 可通过在基体中嵌入与晶格高

度匹配的纳米晶体 [101]、在笼状化合物中填充原

子 [105] 或引入共振能级以调控电子态密度 [104,106] 等

策略, 在降低晶格热导率的同时尽可能维持电荷载

流子迁移率并提升热电优值. 在热整流与非对称热

输运器件中, 通过在结构两端引入不同的无序强

度、质量分布或几何梯度, 可使某一方向更易进入

局域态而反向保留更多传播模, 从而为热二极管与

热开关提供物理基础. 在低维结构热管理中, 几何

诱导的局域化可形成有效的热流抑制区域; 例如在

具有几何收缩或突变的体系中 [11], 声子在局部区

域传播受限并表现出“颈缩效应”, 从而产生明显的

热流屏障. 在功能异质界面中, 通过引入扩散界面、

随机掺杂层或成分梯度结构, 可诱导中高频声子

局域化并被限制在界面附近, 显著降低跨界面热导

率, 该现象已在多种体系中得到验证 [47,48]. 进一步

地, 在声子器件与功能结构中, 局域化可用于构建

“声子势阱”; 例如声子晶体中强几何扰动可诱导高

密度局域模, 使能量在内部边界或孔洞附近聚集 [93]

并实现频率通道的选择性调控.

然而, 面向集成电路热管理与热整流器件等实

际应用, 局域化所需的结构特征与工作环境在制备

与集成上面临显著挑战. 首先, 局域化对结构无序

强度与声子相干长度高度敏感, 往往依赖分子束外

延 [88] 等原子级精度工艺. 尽管在超晶格界面随机

引入纳米点 [88] 等结构中已观察到局域化现象, 但

在工业规模下实现对无序形貌 (密度、尺寸分布、均

匀性)的可重复控制仍较困难, 且制备过程中不可

避免的界面粗糙、互扩散与合金化等 [107] 都会削弱

局域化效应. 因此, 发展低成本、可扩展且可重复

的制造路线, 是局域化走向工程应用的首要问题.

其次, 将局域化设计引入现有集成电路架构

时, 必须考虑体系的综合平衡. 例如三维堆叠中引

入金属泡沫结构 [108] 虽然可能有利于散热, 但也

可能导致电路短路或严重破坏信号完整性. 同时,

纳米器件的热输运常由界面热阻与热界面材料主

导 [107], 界面原子混合 [108] 可能重塑透射谱并掩盖

层内局域化贡献. 异质堆叠的热膨胀失配 [109] 会在

热循环下诱发封装翘曲、分层与界面疲劳裂纹, 而

部分高效局域化结构 (如刚性超晶格)机械柔顺性
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不足 [108], 更易在复杂三维集成与柔性电子应用中

发生损伤. 最后, 热整流器件中接触、界面热阻与

其他热扩散路径等会显著削弱热整流比, 高温与电

热耦合增强的非弹性散射亦会破坏局域化并导致

性能随温度、功耗及工艺波动而漂移 [110].

总体而言, 声子局域化在声子工程中更适合作

为与无序工程、界面设计、尺寸效应及几何调控协

同作用的频谱选择性调控手段. 其优势在于提供一

种基于波动干涉的热传导调控途径, 使材料在不必

依赖大量非相干散射中心的前提下实现对特定频

段或空间区域的精细调控. 如何实现可批量制造的

“可控无序/可控界面”, 并在体系中进一步放大局

域化效应带来的影响, 是其走向实际应用的核心挑

战与未来方向.

 4   总结与展望

本文聚焦低维材料中声子相干热输运与安德

森局域化这一核心议题, 系统梳理了纳米尺度下从

经典粒子输运向波动主导输运演化的物理图像, 重

点归纳了超晶格结构与无序体系中相干干涉对热

输运行为的关键影响. 综合超晶格、声子晶体及低

维无序体系的大量理论、仿真与实验研究可知: 当

结构特征尺度与声子的波长、相干长度或平均自由

程处于同一数量级时, 声子的相位关联性不再可忽

略, 相干输运可能成为决定热导率的关键因素.

在人工周期结构体系中, 相干声子输运呈现为

界面间多重反射诱导的布洛赫型传播, 其典型特征

是热导率随周期长度呈现非单调变化趋势, 反映了

相干输运与非相干散射之间的竞争关系, 并已在各

类实验观测与仿真计算中得到验证. 频谱分解研究

进一步表明, 低频声子由于长波长特性而更易跨越

多个周期单元并维持相位关联, 是相干热输运的重

要载体; 而中高频声子则更易受界面混合与非谐散

射的抑制, 表现非相干输运特征. 这种显著的频率

选择性是理解超晶格热输运机制的核心.

当周期性结构被无序打破且弹性散射占据主

导地位时, 相干输运的极限情形即为安德森局域

化. 本文系统梳理了低维无序体系中声子局域化的

物理判据、数值表征及实验进展. 现有研究普遍认

为, 低维体系由于传播通道受限、相干散射路径更

易累积, 局域化更可能在特定频段内显现. 更为关

键的是, 局域化能否在整体热输运中产生显著影

响, 并不取决于其是否存在, 而高度依赖于局域态

与主导热导率声子频段之间的谱重叠程度. 因此,

从应用角度看, 声子安德森局域化并非普适的热传

导抑制机制, 更适合作为一种具备频谱选择性、受

特定条件约束的调控手段.

尽管近年来在理论建模、原子级模拟与实验表

征方面取得进展, 声子相干输运与安德森局域化的

研究仍面临若干关键挑战. 其一, 相干干涉与非弹

性散射之间的定量竞争关系尚未完全厘清, 限制了

宏观热导率预测精度的进一步提升; 其二, 在实验

层面, 实现并稳定观测室温下对热输运具有实质贡

献的局域化现象, 仍对材料制备质量、结构精准设

计及先进表征手段提出极高要求; 其三, 从无序工

程角度看, 结构参数的高度敏感性与庞大的设计空

间使得仅依靠经验与穷举难以在可承受成本内逼

近“更强局域化”的结构极限. 近年来, 自 Carrete

等 [111] 率先将机器学习算法引入热输运研究以来,

材料信息学与机器学习驱动的结构搜索与优化已

被广泛用于声子无序工程中. 已有多项工作以“最

大化安德森局域化”为目标对非周期纳米声子晶体

进行反向设计 [112–114], 结合不同机器学习策略 [115]

与热输运计算方法, 实现了相较周期结构更低的热

导率. 同时, 机器学习势函数 [116] 为分子动力学提

供了较经验势更准确的原子力与能量描述, 从而提

升复杂无序结构热输运模拟的可靠性. 总体而言,

机器学习并不改变相干输运与局域化的基本物理

机制, 而是作为一种高效工具, 显著加速了面向特

定目标的无序结构探索.

综上, 低维材料中声子相干热输运与安德森局

域化仍值得进一步深入探究, 以推动纳米尺度热输

运基础理论的发展, 并为低热导材料及声子功能器

件的设计提供重要理论基础.
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SPECIAL TOPIC — Heat conduction and its related interdisciplinary areas

Coherent phonon transport and Anderson localization in
low-dimensional materials*
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Abstract

Phonon  heat  transport  in  low-dimensional  materials  departs  from  the  classical  Boltzmann  picture  when

structural  length scales  approach phonon wavelengths,  coherence  lengths,  or  mean free  paths.  In  this  regime,

enhanced phase correlation enables wave-based phenomena, notably coherent transport in periodic architectures

and Anderson localization in disordered media. This review summarizes recent progress in understanding these

effects and their impact on thermal conductivity.

　　We  first  discuss  coherent  phonon  transport  in  artificial  periodic  systems,  including  superlattices  and

phononic  crystals.  Experiments  and  simulations  commonly  report  non-monotonic  thermal  conductivity  versus

period length, reflecting the interplay between coherent interference and incoherent scattering. Spectral analyses

further indicate that coherent transport is dominated by low-frequency phonons, while higher frequency modes

are strongly suppressed by anharmonicity.

　　We  then  examine  phonon  Anderson  localization  in  low-dimensional  disordered  materials.  Localization

emerges  when  the  localization  length  becomes  shorter  than  relevant  transport  lengths.  Its  impact  to  thermal

conductivity depends critically on spectral overlap with heat-carrying phonons, making localization a selective

rather than universal mechanism for thermal suppression.

　　Finally,  we  outline  open  challenges,  including  quantifying  the  competition  between  interference  and

inelastic  scattering,  and  realizing  experimentally  observable  localization  effects  at  room temperature.  Overall,

this  review  provides  a  wave-based  framework  for  phonon  transport  in  low-dimensional  materials  and  offers

guidance for phonon engineering via coherence and disorder.
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