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β-Ga2O3 具有超宽禁带和高击穿场强等优势，在高压大功率电子器件领域具有广阔应用潜力，

但其较低热导率易引发器件自热效应。β-Ga2O3/Si异质集成为 β-Ga2O3 器件与 Si基工艺平台兼

容提供了可行途径，而界面热阻是影响其热管理性能的关键因素。为揭示晶面取向对 β-Ga2O3/Si

异质界面热输运的影响，构建了 (100)、(010) 和 (001) 晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面模型，并采

用非平衡分子动力学方法计算体系的界面热导。结果表明，300 K 下 (010) 晶面界面热导最高，

约为 288 MW·m−2·K−1；(001) 晶面次之，约为 242 MW·m−2·K−1；(100) 晶面最低，约为 122

MW·m−2·K−1。声子态密度和谱分解热导分析表明，不同晶面界面热导差异主要来源于界面两侧

声子谱匹配和中低频声子透射能力的不同，其中 20 THz 以下声子贡献占主导。温度升高总体上

增强界面热导，但不改变晶面取向依赖关系。这些结果表明，晶面取向是调控 β-Ga2O3/Si 异质

界面热输运性能的重要因素，可为 β-Ga2O3/Si 异质集成器件的界面热管理和晶面选择提供理论

参考。
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 1 引 言

β-Ga2O3 是近年来受到广泛关注的超宽禁带半导体材料，具有约 4.7–4.9 eV 的禁带宽度和较高的理

论击穿场强，在高压、大功率和高温电子器件领域具有重要应用潜力 [1–3]。与 SiC 和 GaN 等宽禁带半

导体相比，β-Ga2O3 还具有可通过熔体法制备大尺寸单晶衬底、材料制备成本较低等优势，因此被认为

是下一代高压功率器件的重要候选材料之一 [4–6]。然而，β-Ga2O3 的本征热导率较低，通常仅为 10–30

W ·m−1 · K−1，远低于 SiC、GaN 和金刚石等宽禁带或超宽禁带半导体材料 [7–9]。同时，由于 β-Ga2O3

具有单斜晶体结构，其热导率表现出明显的晶向各向异性。低热导率和热输运各向异性使 β-Ga2O3 器件

在高功率密度运行条件下容易产生显著自热效应，进而影响器件输出特性、热稳定性和长期可靠性 [10,11]。

因此，如何改善 β-Ga2O3 基器件的热管理能力，是推动其实际应用中需要解决的关键问题。

异质集成是缓解 β-Ga2O3 低热导率限制的重要途径之一。通过将 β-Ga2O3 与 Si、SiC、金刚石等衬

底材料结合，可以在一定程度上优化热量传输通道并改善器件散热条件，并拓展其与现有半导体工艺平

台的兼容性 [12,13]。其中，Si 作为最成熟的半导体材料，具有大尺寸晶圆、低成本和完善工艺体系等优势。

β-Ga2O3/Si 异质结构不仅有助于推动氧化镓器件与 Si 基微电子平台集成，也为构建新型异质结器件和片

上集成器件提供了可能 [14,15]。然而，在 β-Ga2O3/Si 异质结构中，热量从 β-Ga2O3 有源区向 Si 衬底传

输时必须跨越异质界面。由于两侧材料在晶格结构、原子质量、键合状态和声子谱分布等方面存在明显差

异，声子在界面处会发生反射、透射和散射，从而形成界面热阻 [16,17]。对于高功率密度 β-Ga2O3 器件而

言，界面热阻成为了限制整体散热能力的重要因素 [18–20]。

界面热阻是描述异质界面阻碍热量传输能力的重要物理量，其大小与界面原子结构、界面键合强度、声

子谱匹配程度以及温度等因素密切相关 [21,22]。已有研究表明，β-Ga2O3 的声子输运具有明显晶向依赖性，

不同晶体学方向上的声子群速度、声子态密度和热导率均存在差异 [7,23,24]。因此，当不同晶面 β-Ga2O3 与

Si 构成异质界面时，界面处的原子排列、振动模式耦合和声子透射能力可能发生变化，进而导致界面热导

呈现晶面取向依赖性。明确不同晶面 β-Ga2O3/Si 界面热导的变化规律及其物理机制，对于理解 β-Ga2O3

异质界面声子热输运和优化器件热设计具有重要意义。

目前，关于 β-Ga2O3/Si异质界面热输运已有一定研究基础 [25,26]。Ma等 [17] 采用 Landauer公式结合

声学失配模型和扩散失配模型，计算了 β-Ga2O3 与 Si 等衬底之间的界面热导，并指出声学阻抗失配和声

子态密度失配是影响界面热导的重要因素。Xu 等 [15] 通过离子切割和表面活化键合方法制备了 β-Ga2O3

薄膜/Si 和 SiC 衬底异质集成结构，并结合瞬态热反射测试和器件热模拟表明，有效界面热阻对 β-Ga2O3
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 异质集成器件散热性能具有重要影响。此外，Qu等 [27] 针对表面活化键合 β-Ga2O3(100)/Si异质界面，研

究了退火诱导界面微结构演化及其对界面热输运的影响，指出非晶 Si 层和 Fe 原子富集会增强界面声子

散射并降低界面热导。尽管上述研究为理解 β-Ga2O3/Si 异质结构及其界面热输运提供了重要基础，但现

有工作主要集中于不同衬底材料的界面热导对比、特定界面微结构对热输运的影响以及器件整体热管理性

能。针对 β-Ga2O3/Si 异质界面热导晶面取向依赖性的系统认识仍不充分。尤其是不同晶面界面热导差异

的微观来源、界面附近声子谱匹配关系以及不同频率声子对界面热导的贡献规律，仍有待进一步阐明。分

子动力学模拟能够从原子尺度描述界面热输运过程，并结合声子态密度和谱分解热导分析界面声子热输运

行为，是研究异质界面热导机制的重要方法 [28,29]。

本文构建了（100）、（010）和（001）晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面模型，采用非平衡分子动力学方法计

算不同晶面界面的界面热导，系统分析晶面取向对 β-Ga2O3/Si 界面热输运性能的影响。在此基础上，结

合声子态密度、谱分解热导和累积谱热导，揭示不同晶面界面热导差异的声子输运机制，并进一步考察温

度对不同晶面异质界面热导贡献的影响。相关结果有助于理解 β-Ga2O3/Si 异质界面的晶面依赖热输运规

律，并可为 β-Ga2O3/Si 异质集成器件的界面热管理和晶面选择提供理论参考。

2 模型与方法

2.1 β-Ga2O3/Si 异质界面模型构建

为研究晶面取向对 β-Ga2O3/Si 异质界面热输运性能的影响，本文分别构建了（100）、（010）和（001）

晶面 β-Ga2O3 与 Si 形成的异质界面模型，如图1所示。β-Ga2O3 采用单斜晶系结构（空间群 C2/m），晶

格常数为 a = 12.23 Å、b = 3.04 Å、c = 5.80 Å [30]，每个晶胞包含 20 个原子。Si 具有面心立方晶格（空

间群 Fd-3m），晶格常数 a = b = c = 5.43 Å [31]。建模过程中，首先分别建立不同取向的 β-Ga2O3 晶体

超胞和 Si 晶体超胞，并放置于一个长度为 194 Å 的矩形模拟域内，然后在垂直于界面的方向上进行拼接，

并根据 β-Ga2O3 的特定晶体学方向对接触面积进行了相应调整，形成不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面结

构，如图1所示。对于不同晶面的异质界面结构模型，通过调整 β-Ga2O3 和 Si 的面内超胞尺寸以降低晶

格失配率。
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图 1 不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面模型结构示意图

Fig. 1. Atomic structures of β-Ga2O3/Si heterointerfaces with different β-Ga2O3 crystal orientations.

2.2 非平衡分子动力学模拟

本文采用大规模原子/分子大规模并行模拟器（Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Sim-

ulator，LAMMPS） [32]，对 β-Ga2O3/Si 异质界面模型进行了分子动力学模拟计算。在研究中，采用了

Born–Mayer–Huggins 表达式来描述 β-Ga2O3 中离子间的相互作用。这种势函数因其能够准确模拟氧化

物的热性能而被广泛应用 [33,34]，其一般形式表示如下 [35]

E = A exp
(
−r

ρ

)
− C

r6
(r < rc) (1)

其中 r 代表两个离子之间的距离；� 是与离子对相关的距离参数；A 和 C 是描述原子间相互作用强度的参

数。表 1 列出了 β-Ga2O3 中离子对相互作用的参数，这些参数是通过拟合实验数据和第一性原理计算得

到的 [36]。先前的研究表明，阳离子间的相互作用通常可以忽略不计 [37]。为确保计算的准确性和物理意义，

将模拟中的截止值 rc 设置为 16.0 Å。在计算 β-Ga2O3 中 Ga3+ 和 O2− 离子间的库仑相互作用时，采用
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 了绝热核/壳（Core/Shell，CS）模型 [38] 以及阻尼偏移力（Damped Shifted Force，DSF）模型 [39]，以

有效避免计算过程中可能出现的任何非物理性发散问题。DSF 模型的阻尼参数被设置为 0.2，这一设置与

Petkov [40] 等人在模拟 β-Ga2O3 时所采用的参数相同。对于 Si 衬底中的 Si–Si 原子间相互作用，采用了

多体 Tersoff 势 [31] 进行描述。同时，为了描述 β-Ga2O3/Si 异质结构的界面相互作用，采用了 LJ 势函数。

成对作用的原子的 LJ 势参数是根据 Rappé [41] 等人开发的通用力场模型（Universal Force Field Method

Potentials，UFF）计算得出的，Ga-Si 相互作用的 LJ 势参数为 ϵ = 0.017712 eV 且 σ = 3.8656 Å。O-Si

成对相互作用的 LJ 势参数为 ϵ = 0.0067347 eV 且 σ = 3.4723 Å。

表 1 Born 势的原子间相互作用参数 [36]

Table 1. Interatomic interaction parameters of Born potential.

相互作用对 A/eV ρ/Å C/(eV ·Å6)

Ga–Ga 0 16 0

Ga–O 907.89 0.345 10.0

O–O 22764.0 0.149 0

采用非平衡动力学方法来计算不同晶面 β-Ga2O3/Si异质界面的界面热导。如图1所示，在 β-Ga2O3/Si

异质界面模型中，两端的外层原子被固定作为固定层，紧邻固定层的是热浴层，分别设为冷源和热源，旨

在沿 Z 轴（垂直于界面）方向形成稳定的热通量。剩余的中间部分则为有效的热传输区域。在此设置中，

Z 轴两端采用固定边界条件，而 X 轴和 Y 轴则应用周期性边界条件。确定模拟条件后，遵循以下热平衡

步骤：首先，使用共轭梯度法（Conjugate Gradient Method，CG）对构建的模型进行能量最小化，以确保

异质界面处于稳定与最低能量状态。然后，在 NVT 系综下，首先使用 Nose-Hoover 恒温器让体系在 300

K 温度下弛豫 0.5 ns，以达到初步的平衡状态。随后，切换到 NVE 系综，让体系在没有恒温器控制的情

况下进一步弛豫 1 ns。在这一阶段，体系的总能量保持守恒，温度也稳定在 300 K 左右，表明整个系统

已经达到了稳定的平衡状态。为了确保模拟过程中的系统稳定性和能量守恒，采用了时间步长为 1 fs 的速

度 Verlet 积分算法 [42]。在达到热平衡状态后，采用非平衡动力学模拟方法来计算 β-Ga2O3/Si 异质界面

的界面热导。具体步骤为：首先，固定异质界面模型的两端，并分别将 Th = T0(1 +∆) 和 Tc = T0(1−∆)

的温度应用于热源和冷源区域，从而通过局部 Langevin 热浴产生非平衡热通量 J。需要说明的是，之所

以选用 Langevin 热浴方法是由于该方法可实现对热浴温度的精确控制 [43,44]。在这里，T0 是热平衡过程

中的目标温度，也代表非平衡稳态下系统的平均温度，Δ 表示热源和冷源之间的归一化温差，模拟中设置
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 为 0.1。整个非平衡动力学模拟过程持续 10 ns，以确保系统达到具有稳定温度梯度的非平衡稳态。一旦达

到此稳态，记录最后 4 ns 的温度分布以及从 Langevin 热浴中提取的能量值数据。然后，根据公式 2 就可

以计算出 β-Ga2O3/Si 异质界面的界面热导 G:

G =
J

∆T
=

dE
A ·∆T · dt (2)

为确保计算结果的准确性，本文通过随机分配的方式为原子赋予初始速度分布，并对每个模型都执行

了三次独立的模拟。这种方法旨在有效降低统计误差，并求得在不同初始条件下的平均界面热导值，从而

提高数据的可靠性和精度 [43,45]。

3 结果与讨论

3.1 晶面取向对 β-Ga2O3/Si 界面热导的影响

为了研究 β-Ga2O3/Si 异质结构界面的晶面依赖性热输运特性，首先计算异质模型中的温度分布。通

过将整个模型在沿热流传播方向上分成 40 层，随后基于以下公式计算出每个层内原子的温度：

T =
1

3NkB

N∑
i=1

miv
2
i (3)

其中，N 和 kB 分别表示特定层的原子数和玻尔兹曼常数；m 和 v 分别代表原子质量和速度。图 2 为不

同晶面 β-Ga2O3/Si 异质结构的温度分布及热源和冷源的累积能量随时间的变化情况。在达到非平衡稳态

后，沿热流传播方向绘制了温度分布曲线，如图 2 (a) 所示。在非平衡稳态下，热量从 β-Ga2O3 区域的热

源端持续输入，沿着传热区域流动，并最终从 Si 衬底区域的热沉端输出。随着热量从 β-Ga2O3 区域流向

Si 衬底区域，温度也呈现出稳定的下降趋势。然而，从图 2 (a) 中可以进一步看出，在 β-Ga2O3/Si 界面

处，温度分布出现了明显的不连续性，这是由于 Kapitza 热阻导致的。通过拟合和外推传热区域内界面两

侧材料的温度数据，可以获得 β-Ga2O3 和 Si 界面之间的温度差 ΔT。图 2 (b) 展示了热源和冷源的累积

能量交换情况，可以看出源和冷源的累积能量曲线关于参考线 E = 0 对称，证明了在应用 Langevin 热浴

产生温度梯度的过程中，体系总能量的守恒，热源和冷源的能量交换速率基本保持不变。这一结果表明体

系内部已经建立了稳定热流。因此，可根据稳态热流密度和界面温度突变计算体系的界面热导。此外，不

同晶面的 β-Ga2O3/Si 异质结构界面的温度差以及累积能量存在显著差异，这表明其界面热传导特性明显

不同。
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图 2 β-Ga2O3/Si 异质界面非平衡分子动力学模拟结果 (a) 沿热流方向的温度分布；(b) 热源区和冷源区

能量演化

Fig. 2. Nonequilibrium molecular dynamics simulation results of β-Ga2O3/Si heterointerfaces: (a) tem-

perature distribution along the heat transport direction; (b) energy evolution of the heat source and heat

sink.

图 3 展示了 300 K 下不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的界面热导。可以看出，β-Ga2O3 晶面取向对

界面热导具有显著影响。三种界面中，（010）晶面 β-Ga2O3/Si 界面表现出最高的界面热导值，约为 288

MW ·m−2 ·K−1；（001）晶面界面的界面热导值次之，约为 242 MW ·m−2 ·K−1；（100）晶面界面的界面

热导值最低，约为 122 MW ·m−2 · K−1。这一结果表明，即使界面两侧材料组成相同，仅改变 β-Ga2O3

的晶面取向，也会显著影响声子跨 β-Ga2O3/Si 界面的传输效率。
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图 3 不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质结构的界面热导

Fig. 3. Interfacial thermal conductance of β-Ga2O3/Si heterostructures with different β-Ga2O3 crystal

orientations.
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 本文获得的 β-Ga2O3/Si 异质结构在 300 K 时的界面热导值与 Ma 等 [17] 基于 Landauer 公式结合

DMM 理论计算的结果（470 MW ·m−2 ·K−1）处于同一量级，但整体低于该理论预测值。该差异主要来源

于计算方法和界面描述方式不同，DMM 通常基于理想界面和弹性漫散射假设，而非平衡动力学模拟能够

显式考虑界面原子结构、局域振动耦合以及非谐效应。此外，与 Xu 等 [15] 采用瞬态热反射法测量的含有

Al2O3 中间层的 β-Ga2O3/Si 异质结构的有效界面热导结果（约为 100 MW ·m−2 ·K−1）相比，本文计算

的界面热导值整体较高。造成这一差异的可能原因是，实际样品的界面处存在多种缺陷，包括点缺陷、位

错、晶界等。这些缺陷对界面附近的声子输运有显著影响，导致实际样品的界面热导值低于理论计算值。

3.2 界面热导各向异性的声子谱机制

为了阐明不同晶面取向对 β-Ga2O3/Si 异质界面热输运特性的影响机制，本文进一步分析了声子态密

度（Phonon Density of States，PDOS）。PDOS 是揭示声子传输机制的重要工具，它能够更直观的展示声

子在不同晶面取向下的传输行为。因此，本文通过对速度自相关函数（Velocity Autocorrelation Function，

VACF）进行傅里叶变换来计算 PDOS，其表达式如下 [46]：

ρ (ω) =
1√
2π

∫ ∞

−∞
e−iωt ⟨v (t) · v (0)⟩

⟨v (0) · v (0)⟩
dt (4)

其中，ρ(ω) 代表在频率 ω 处的 PDOS；v (t) 和 v (0) 分别表示原子在 t 和 0 时刻的速度；尖括号则表示

为系综平均。

图 4 展示了 300 K 下不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质结构中界面区与远离界面块体区的 PDOS。从图中

可以看出，不同晶面体系中 Si 块体区的 PDOS 整体峰位和频率分布较为接近，说明 Si 侧远离界面区域

的主要振动特征基本保持一致；而 Si 界面区 PDOS 相对于块体区出现峰形展宽和峰强变化，表明异质界

面局域结构会影响界面附近 Si 原子的振动行为。对于 β-Ga2O3 侧，块体区 PDOS 反映出不同晶面取向

下的本征振动差异，而界面区 PDOS 相对于块体区进一步发生峰形展宽和中低频振动贡献重分布，表明

界面局域应力和界面耦合作用会调制界面附近 β-Ga2O3 原子的振动特征。这种界面诱导的局域振动变化

会影响界面两侧声子模态的耦合关系，从而进一步影响声子跨界面传输能力。
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图 4 不同晶面 β-Ga2O3/Si异质结构中界面区与远离界面块体区的声子态密度 (a)（100）晶面；(b)（010）

晶面；(c)（001）晶面

Fig. 4. Phonon density of states of interfacial and bulk-like regions in β-Ga2O3/Si heterointerfaces with

different β-Ga2O3 crystal orientations: (a) (100), (b) (010), and (c) (001).

比较界面附近 Si 与 β-Ga2O3 原子的 PDOS 可以发现，Si 的声子态密度主要分布在约 0-18 THz 范

围内，而 β-Ga2O3 的声子态密度分布范围更宽，并在 20 THz 以上仍存在一定高频振动模式。由于 Si 在

高频区域缺少可匹配的声子态，β-Ga2O3 中较高频率声子难以有效耦合至 Si 侧，因此界面声子热输运主

要受低频和中频范围内的声子模式匹配控制。为进一步定量对比不同晶面界面两侧的声子谱匹配程度，计

算了界面附近 Si 与 β-Ga2O3 原子 PDOS 的谱重叠因子，其定义为 [47,48]

S =

∫ ω2

ω1
DSi(ω)DGa2O3(ω)dω[∫ ω2

ω1
D2

Si(ω)dω
]1/2 [∫ ω2

ω1
D2

Ga2O3
(ω)dω

]1/2 (5)

其中，DSi(ω) 和 DGa2O3(ω) 分别表示界面附近 Si 和 β-Ga2O3 原子的 PDOS，ω1 和 ω2 为积分频率范围。

考虑到图 4 中界面两侧有效声子谱重叠主要集中在 20 THz 以下，本文计算了 0–20 THz 范围内的 PDOS

重叠因子。结果表明，β-Ga2O3(100)/Si、β-Ga2O3(010)/Si 和 β-Ga2O3(001)/Si 界面的 PDOS 重叠因子

分别为 0.80、0.87 和 0.82，呈现出与界面热导相一致的变化趋势，表明（010）晶面界面在主要贡献频段
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 内具有更好的声子谱匹配与更强的跨界面振动耦合。

然而，PDOS 只反映出界面两侧声子振动模式的匹配度，却不能直接给出不同频率声子对界面热导的

具体贡献。因此，为了进一步定量评估不同频率声子模式对界面热流的贡献，本文采用谱热流（Spectral

Heat Current，SHC）分解方法 [49,50] 计算了频率相关的谱热导率 g(ω)。在非平衡分子动力学模拟框架下，

该方法将总热流分解为各频率分量，从而揭示每种声子模式对热传输的具体贡献，并为详细分析界面热导

的起源提供关键信息。在此方法中，从界面左侧传播到右侧的谱热流 q(ω) 的表达式为：

qL→R(ω) =
2

A
Re

∑
i∈L

∑
j∈R

∫ ∞

−∞
⟨Fij(t) · vi(0)⟩ eiωt dt (6)

其中，ω 表示角频率，A 表示垂直于热流方向的横截面积，t 是用于力和速度统计平均的相关时间，Fij 表

示左侧界面原子 i 与右侧界面原子 j 之间的原子间作用力，vi 是原子 i 的速度矢量。因此，声子透射函数

T (ω) 可以根据谱热流定义为：

T (ω) =
A|qL→R(ω)|

kB∆T
, (7)

其中，kB 为玻尔兹曼常数，A|qL→R(ω)| 表示总谱热流，∆T 为界面两侧温差。频率相关的 g(ω) 则可表示

为：

g(ω) =
|qL→R(ω)|

∆T
(8)

图 5 展示了 300 K 下不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的声子透射函数。从图中可以看出，三种界面

的声子透射主要集中在 20 THz 以下，其中 10 THz 以下低频声子的透射贡献更为明显。这是由于低频

声子通常具有较长波长，对界面局域结构起伏和声子谱失配相对不敏感，更容易跨越异质界面传输。进

一步比较不同晶面界面可以发现，在 0-20 THz 范围内，β-Ga2O3(010)/Si 界面具有最高的声子透射函数，

β-Ga2O3(001)/Si 界面次之，而 β-Ga2O3(100)/Si 界面最低。尤其在 5-10 THz 的主要透射频段内，（010）

晶面界面的声子透射能力明显强于其他两种晶面；值得注意的是，（100）面在高于 10 THz 的频率范围内

几乎没有峰值，表明在这个频率段内，声子受到了更强的声子间散射。这一结果表明，不同晶面界面热导

差异不仅与 PDOS 谱匹配程度有关，还主要受声子跨界面实际透射能力的影响。
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图 5 不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的声子透射函数

Fig. 5. Phonon transmission functions of β-Ga2O3/Si heterointerfaces with different β-Ga2O3 crystal

orientations.

图 6 展示了 300 K 下不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的谱分解热导及其累积谱热导。从图 6 (a)、(c)

和 (e) 可以看出，三种界面的谱分解热导主要分布在 20 THz 以下，其中 10 THz 以下的低频声子贡献占

主导。这说明 β-Ga2O3/Si 界面热输运主要由低频和中低频声子承担，而高频声子由于声子谱失配和界面

散射较强，对界面热导的贡献相对有限。不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的谱分解热导表现出明显差异。

在 0-20 THz 范围内，（010）晶面界面的谱热导整体高于（100）和（001）晶面，表明其在主要贡献频段内

具有更强的声子跨界面传输能力；（100）晶面界面的谱热导最低，尤其在 10 THz 以上频段贡献较弱，说

明该界面中频声子传输受到明显抑制。（100）、（010）和（001）晶面界面的谱热导峰值分别约为 23、47 和

45 MW·m−2·K−1，对应峰值频率分别为 4.7、6.8 和 6.0 THz。该结果表明，不同晶面界面的主要热输运

声子频段存在差异，其中（010）晶面界面在中低频区域具有更高的谱热导贡献。图 6 (b)、(d) 和 (f) 给出

了对应的累积谱热导。可以看出，累积谱热导随频率升高迅速增加，并在约 20 THz 后趋于饱和，进一步

说明低频和中频声子是界面热导的主要贡献来源。三种界面的累积谱热导最终大小关系为（010）>（001）

>（100），与图 3 中界面热导的变化趋势一致。由此可见，不同晶面 β-Ga2O3/Si 界面热导的差异主要来

源于中低频声子的谱热导贡献差异，其中（010）晶面界面具有更强的声子谱匹配和跨界面透射能力，因

此表现出最高的界面热导。
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图 6 不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的谱分解热导和累积谱热导（a）、（c）和（e）分别为（100）、（010）

和（001）晶面界面的谱分解热导；（b）、（d）和（f）分别为对应晶面的累积谱热导

Fig. 6. Spectral and accumulated thermal conductance of β-Ga2O3/Si heterointerfaces with different β-

Ga2O3 crystal orientations: (a, c, e) spectral thermal conductance of the (100), (010), and (001) interfaces;

(b, d, f) accumulated spectral thermal conductance of the corresponding interfaces.

由于经典分子动力学模拟采用经典统计描述声子占据，在温度低于或接近材料德拜温度时可能高估高

频声子的热容贡献 [51,52]。为考虑声子量子统计效应，本文引入了一个量子校正因子 g(α) ，用于修正从经

典 SHC 方法计算得到的 g(ω)，具体表达式为：

α =
x2ex

(ex − 1)
2 (9)

其中，x = ℏω/kBT（ℏ 为约化普朗克常数，T 为当前体系平均的温度）。图 6 中的蓝色虚线表示的是经

过量子修正后的 g(ω)，它是通过将经典分子动力学模拟得到的 g(ω) 乘以量子校正因子 g(α) 得到的。可

以看出，量子修正后谱分解热导和累积谱热导整体低于经典结果，说明经典统计方法会在一定程度上高估

部分频率声子的热导贡献。尽管如此，量子修正并未改变不同晶面界面热导的相对大小关系，即（010）晶

面界面仍表现出最高的累积谱热导，（100）晶面界面最低。这表明，β-Ga2O3/Si 界面热导的晶面取向依

赖性主要来源于界面声子谱匹配和声子传输能力差异，而不是由量子修正处理引起的。
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 3.3 温度对 β-Ga2O3/Si 界面热导的影响

电子器件及设备的工作温度对其性能、可靠性和寿命具有至关重要的影响。因此，深入研究温度如何

影响 β-Ga2O3/Si 异质界面热输运特性显得尤为重要。为进一步分析 β-Ga2O3/Si 异质界面热导的温度依

赖性，计算了不同温度下（100）、（010）和（001）晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的界面热导，结果如图 7

所示。从图中可以看出，随着温度的升高，β-Ga2O3/Si 异质界面的界面热导整体呈现出上升趋势，这一

现象与其他固-固材料异质结构中观测到的界面热导随温度变化的趋势相吻合 [53]。这主要是因为温度升高

后，更多声子模式被激发并参与跨界面热传输，界面两侧可耦合的声子模式数量增加，从而提高声子传输

概率。此外，非弹性声子散射随温度上升而增强，这将进一步提升异质界面的热传导效率 [54]。从不同晶

面的对比来看，在所研究温度范围内，（010）晶面界面的界面热导整体高于（100）和（001）晶面界面，说

明其较强的界面声子耦合能力不仅体现在室温条件下，在较高温度下仍然保持优势。（100）晶面界面的界

面热导始终处于较低水平，表明该界面中声子跨界面传输受限较为明显。（001）晶面界面的界面热导通常

介于（010）和（100）晶面之间。该结果表明，温度升高虽然能够提高不同晶面界面的整体热导水平，但

并未改变 β-Ga2O3/Si 界面热导的晶面取向依赖关系。
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图 7 不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的界面热导随温度变化关系

Fig. 7. Temperature dependence of interfacial thermal conductance of β-Ga2O3/Si heterointerfaces with

different β-Ga2O3 crystal orientations.

值得注意的是，对于（001）晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面，当温度由 500 K 升高至 600 K 时，界面热

导未继续增加，而是出现一定下降。这表明界面热导的温度依赖性并不完全由声子模式激发数量决定，还

受到界面声子散射的影响。一般而言，升温会激发更多低频和中频声子参与跨界面热输运，有利于提高界

面热导；但在较高温度下，声子-声子散射增强，可能削弱部分声子的有效传输能力。因此，（001）晶面界
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 面在高温区间出现界面热导下降，可能来源于声子模式激发增强与界面散射增强之间的竞争。

4 结论

本文采用非平衡分子动力学方法研究了不同晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的热边界导及其声子输运机

制。结果表明，β-Ga2O3 晶面取向对界面热导具有显著影响。在 300 K 下，（010）晶面界面的界面热

导最高，约为 288 MW·m−2·K−1；（001）晶面次之，约为 242 MW·m−2·K−1；（100）晶面最低，约为

122 MW·m−2·K−1，说明晶面取向能够有效调控声子跨 β-Ga2O3/Si 界面的传输能力。声子态密度和谱

分解热导分析表明，不同晶面界面热导差异主要来源于界面两侧声子谱匹配和声子模式透射能力的不同。

β-Ga2O3/Si 界面热导主要由 20 THz 以下声子贡献，其中 10 THz 以下低频声子占主导。（010）晶面界

面在低频和中频范围内具有更好的声子谱匹配和更高的谱热导贡献，因此表现出最高界面热导；而（100）

晶面界面中频声子传输受限，导致其界面热导最低。量子修正后谱热导整体降低，但不同晶面界面热导的

相对大小关系保持不变。温度依赖结果显示，三种晶面 β-Ga2O3/Si 异质界面的界面热导随温度升高总体

呈上升趋势，但晶面取向依赖关系基本保持不变。对于（001）晶面界面，在 500–600 K 范围内界面热导

出现一定下降，可能与声子模式激发增强和界面声子散射增强之间的竞争有关。上述结果表明，合理选择

β-Ga2O3 晶面取向有助于降低 β-Ga2O3/Si 异质界面热阻，并可为 β-Ga2O3/Si 异质集成器件的热管理设

计提供理论参考。
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β-Ga2O3 is a promising ultrawide-bandgap semiconductor for high-voltage and high-power electronic

devices owing to its large bandgap and high breakdown electric field. However, its relatively low thermal
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cessing technologies, whereas the interfacial thermal resistance may significantly impede heat dissipation
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 across the β-Ga2O3/Si heterointerface. Because β-Ga2O3 has a monoclinic crystal structure and strongly

anisotropic phonon transport properties, its crystal orientation may substantially affect interfacial phonon

transmission. Clarifying the orientation-dependent thermal transport across β-Ga2O3/Si heterointerfaces

is therefore important for interfacial thermal management and crystal-orientation selection.

In this work, β-Ga2O3/Si heterointerface models with (100), (010), and (001) β-Ga2O3 surfaces

were constructed, and their interfacial thermal conductance was calculated using nonequilibrium molecu-

lar dynamics simulations. The phonon density of states, phonon transmission function, spectral thermal

conductance, and accumulated spectral thermal conductance were further analyzed to elucidate the micro-

scopic phonon transport mechanisms. The results show that the interfacial thermal conductance strongly

depends on the crystal orientation of β-Ga2O3. At 300 K, the (010) interface exhibits the highest interfa-

cial thermal conductance of approximately 288 MW·m−2·K−1, followed by the (001) and (100) interfaces

with values of approximately 242 and 122 MW·m−2·K−1, respectively.

Phonon spectral analysis indicates that the orientation dependence of the interfacial thermal conduc-

tance mainly originates from differences in phonon spectral matching and low- to mid-frequency phonon

transmission across the interface. Phonons below 20 THz dominate the interfacial thermal transport,

with phonons below 10 THz providing the major contribution. The (010) interface exhibits higher phonon

transmission and spectral thermal conductance within the dominant frequency range, whereas phonon

transmission across the (100) interface is significantly suppressed. Increasing temperature generally en-

hances the interfacial thermal conductance, while the relative ordering among the three crystal orientations

remains nearly unchanged. For the (001) interface, the slight decrease in interfacial thermal conductance

from 500 to 600 K may arise from competition between the activation of additional phonon modes and en-

hanced phonon–phonon scattering. These results demonstrate that crystal orientation plays an important

role in regulating thermal transport across β-Ga2O3/Si heterointerfaces and provide theoretical guidance

for the thermal management of β-Ga2O3/Si heterointegrated devices.

Keywords: β-Ga2O3/Si heterointerface, interfacial thermal conductance, crystal orienta-
tion, phonon transport, nonequilibrium molecular dynamics

19


	1引    言
	2模型与方法
	2.1 -Ga2O3/Si异质界面模型构建
	2.2 非平衡分子动力学模拟

	3结果与讨论
	3.1 晶面取向对 -Ga2O3/Si 界面热导的影响
	3.2 界面热导各向异性的声子谱机制
	3.3 温度对 -Ga2O3/Si 界面热导的影响

	4结论

