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调节界面热导 (ITC)是纳米电子器件热管理的关键任务. 本文采用非平衡态分子动力学方法研究了在

界面处嵌入锡 (Sn)纳米点对硅锗 (Si/Ge) ITC的影响. 研究发现, 在声子弹性和非弹性两种竞争机制下 ITC

随 Sn纳米点的数量的增加先升后降, 在嵌入 4个 Sn纳米点时达到顶峰, ITC是完美界面 (无纳米点嵌入)时

的 1.92倍. 通过计算声子透射函数和态密度可以知道, ITC增加的原因是声子的非弹性散射得到加强, 增强

的非弹性声子散射为界面声子输运打开了新的通道. 随着纳米点数量增加到一定值时, 声子的弹性散射逐渐

占据主导地位, ITC开始降低.
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 1   引　言

半导体器件的散热已成为限制其寿命和可靠

性的技术瓶颈之一 [1−4], 提高半导体器件的界面热

导 ITC是改善其散热性能的关键途径 [5,6]. 界面处

的热传导可以通过改变界面粗糙度、原子无序性、

以及结合键强度等来增强 [7−10]. 如 Jia等 [11] 使用

格林函数方法结合朗道公式, 研究了粗糙度对矩形

和三角形两种界面接触形式的 Si/Ge界面处声子

透射率的影响. 结果表明, 随着粗糙度的增加, 两

种界面的声子的透射率均增大, 热导率比完美界面

时分别提高了 22.3%和 11.1%. 本课题组使用非平

衡态分子动力学 (NEMD)方法, 研究了 Si/Ge单

界面和超晶格结构热导率受界面原子混合影响的规

律 [12]. 结果表明, 由于声子的“桥接”机制, 单一界

面和少周期数的超晶格的热导率受 2层和 4层界

面原子混合影响而提高; 但是在多周期体系中, 由

于声子局域化效应, 原子混合界面结构与完美界面

相比热导率较低. Han等 [13] 通过第一性原理计算

方法研究了多种合金元素对金刚石/铜界面性质的

影响, 研究表明由于合金元素与碳原子键合增强的

原因, 合金元素能提高金刚石/铜的界面结合, 从

而提高了 ITC.

除此之外, 界面处植入纳米结构也是一种提

高 ITC的有效方法 [14,15]. 如 Lee等 [16] 在 Al/Si界

面引入柱状线的纳米结构, 并通过时域热反射发测

得其 ITC相比完美界面提高了 88%, 这种增强主

要是由于纳米结构增大了界面处的接触面积, 纳米

结构的引入使高频声子的透射率增加. 在高温下,

这种纳米结构对热导的强化优势更为显著. Xu等 [17]

在 Si/4 H-SiC界面处引入纳米条纹结构 , 运用

NEMD研究发现:ITC主要受声子界面散射和输运

通道之间竞争机制的影响, 随着引入条纹结构面积

的增大, 输运通道明显增多, ITC不断增大. Ma等 [18]

在 Cr0.22Ni0.78/MgO和 Cr0.22Ni0.78/Al2O3 界面处
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植入厚度大于 7.2 Å的 Cu纳米中间层, 结果显示

植入 Cu纳米中间层后, 两种材料的 ITC相比其完

美界面时分别提高了 3倍和 2.4倍. 研究指出热导

提高的主要原因是非弹性声子散射得到了极大的

加强, 使更多的声子能够穿透界面.

受以上启发, 本文提出一种在界面嵌入纳米颗

粒来增强 ITC的方法, 在建模分析和实验制备方

面都更具良好的可操作性. 本研究将 Sn纳米点嵌

入到 Si/Ge界面中, 采用 NEMD方法对其导热性

能进行了模拟分析, 同时计算了声子态密度、透射

函数等相关参数, 进一步揭示了导热增强机理. 本

文的研究能为电子器件的散热提供理论和设计

指导.

 2   模型与模拟方法

本文 NEMD模拟计算热性质原理模型如图 1

所示, 构造了 2种不同硅锗界面结构模型: 图 1(a)

完美界面结构; 图 1(b)混合界面结构 (界面嵌入

Sn纳米点结构, 其中 Sn纳米点直径均为 1.5 nm).

在 X, Y 方向上施加周期性边界条件, 结构完全弛

豫后在 Z 方向施加固定边界条件. 由于计算结果

会受截面积过小的影响出现较大误差 [19] , 因此在

本文中设定 XOY 截面积为 22 UC×18 UC(UC为

晶胞长度). 为了使热流方向产生温度梯度, 将恒温

器布置在 Z 方向上, 并在最外侧设置绝热壁, 以防

止与外界产生热量交换.

所有模拟过程均基于 LAMMPS软件进行 [20],

时间步长采用 0.001 ps. 首先将温度设置为 0 K,

并应用能量最小化原理对体系进行优化, 其次在等

温等压系综 (NPT)内进行结构松弛, 再置于正则

系综 (NVT)内进行控温, 使用郎之万恒温器保持

高温热源的温度为 320 K, 低温热汇的温度为

∆T

∆T

280 K, 温度差为 40 K. 最后, 置于微正则系综 (NVE)

内, 并根据体系内产生的温度梯度计算得到热流和

热导率. NEMD模拟得到的温度阶跃曲线如图 2

所示, 外推界面的线性温度曲线的差值, 估算出界

面处的温度阶跃  . 界面热阻 R 是界面的温度阶

跃  与热流 J 的比值 [21]:
 

R = ∆T/Jz. (1)

据此计算出整体界面热导 G:
 

G = 1/R. (2)

Jz热流  的计算方法为 [22]
 

Jz =
1

A

∑
i∈hotbath

d
dt
Ei(t), (3)

其中 E 为能量; t 为模拟时间; A 为横截面积.

声子态密度 (phonon density of states, PDOS)

反映了系统在受到外界因素影响后, 内部振动模式

发生的变化, 包含了很多重要的微观信息. 根据所

有原子速度自关联函数 (velocity autocorrelation

function,  VACF)的 傅 里 叶 变 换 [23] 计 算 得 到

PDOS:
 

PDOS(ω) =
∫ +∞

−∞
e−iωtVACF(t), (4)

其中速度自关联函数 (VACF)由下式定义:
 

VACF(t) =
1

N

N∑
i=1

⟨vi (0) vi (t)⟩, (5)

N vi (t) t i

vi (0) ⟨⟩
其中   为原子总数;    为   时刻   原子的速度矢

量;   为原子的初速度;   为系综平均.

声子参与率 (phonon participation ratio, PPR)

是一个无量纲参数, 衡量了参与某一本征振动模式

的原子比例. 当声子发生局域化后, 不再是所有原

子都参与的行波模式, 声子参与率小于 1, 局域化

越强, 声子参与率越小 [24,25], 其表述如下:
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图 1    NEMD模拟热传导示意图   (a)完美界面结构; (b)混合界面结构

Fig. 1. Schematic diagram of the setup of the NEMD simulation: (a) Perfect interface structure; (b) hybrid interface structure. 
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PPR (ω) =
1

N

(∑
i
PDOSi(ω)

2
)2

∑
i
PDOSi(ω)

4
, (6)

PDOSi(ω) ω i其中   的表示频率为   的第   个原子的

PDOS.

通过跟踪原子之间的力-速度相关性, 计算出

不同频率的声子透射函数 [26−29]: 

αA-B(ω) =
2

κB∆TM∆ts
Re

∑
i∈A

⟨
Fi(ω) · vi(ω)

∗⟩
, (7)

κB ∆T

∆ts vi(ω) i

Fi(ω) i

其中  为玻尔兹曼常数;   为界面温度差; M 为

采样数;    为采样间隔;    为原子   的傅里叶

变换速度;   为原子  从 B侧施加的总作用力.

根据朗道公式, 可以得到不同频率范围内声子

弹性和非弹性散射对应的 ITC: 

G|ω2

ω1
=

1

2πA
∑∫

∂f(ω, T )

∂T
ℏωαA→B(ω)dω, (8)

ω

ℏ
α

其中 A 为横截面面积;   为声子频率; f 为玻色-爱

因斯坦分布函数; T 为温度;   为约简普朗克常数;

 为声子透射函数.

 3   结果与讨论

 3.1    纳米点插入对 ITC 的影响

为了研究嵌入 Sn纳米点对 ITC的影响, 分析

了 ITC随纳米点数量增加的变化规律, 如图 3所

示. 从图 3中可以看出, 随着嵌入纳米点数量的增

加, ITC呈现出先升高后降低的趋势, 且均大于完

美界面时的 ITC. 当嵌入 4个纳米点时, ITC达到

了最大值. 最大值的出现表明至少有两种竞争机制

支配着这里的声子输运: 声子输运的弹性过程和非

弹性过程. 为了验证这一点, 并阐明其潜在的物理

机制, 本文分别计算了完美界面和嵌入 2个 Sn纳

米点混合界面的声子的透射函数, 如图 4所示. 从

图 4中可以看出, 在整个频率范围内, 混合界面的

透射函数几乎都要比完美界面的透射函数大. 在

9.28 THZ以后, 完美界面的透射函数呈下降趋势,

而混合界面的透射函数呈上升状态, 并在 11.3 THz

左右形成一个新的峰值, 这是 Sn纳米点促进声子

热输运的直接表现. 纳米点的嵌入可以使更多的声

子穿透界面, 对界面之间的热输运起到了促进的作

用, 进而对 ITC的提升起到了帮助.
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图 3    嵌入不同数量的 Sn纳米点对 ITC的影响

Fig. 3. Effect of Sn nanodots number on interfacial thermal

conduction.
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Fig. 4. Phonon transmission  function  under  different   inter-

faces.
 

声子在界面间的传输可以通过弹性散射和非

弹性散射两种方式进行, 一般认为弹性散射在界面

声子输运中占主导地位. 当声子频率大于界面材料

的截止频率时, 声子将会通过非弹性散射 (高阶声

子散射)进行 [30] 传输. 为了精确量化声子弹性和非

弹性散射对热导的贡献, 计算了声子的态密度, 如
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图 2    轴向温度分布

Fig. 2. Temperature profile  in  the  z-direction  of  the   simu-

lated system. 
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图 5所示. 从图 5可以看出, Sn和 Ge的声子截止

频率分别为 5 THz和 12 THz, 远低于 Si的 17 THz.

在完美界面中, 通过 (8)式对 12 THz以上的声子

进行积分, 发现频率大于 12 THz的声子对 Si/Ge

界面的 ITC贡献率为 10.9%, 即非弹性散射对

ITC的贡献仅为 10.9%. 这表明, 声子输运主要受

弹性散射控制. 嵌入 Sn纳米点后, 频率大于 5 THz

的声子对混合界面 ITC的贡献为 67.4%, 即非弹

性散射对 ITC的贡献高达 67.4%. 这表明 , 引入

Sn纳米点后, 非弹性散射占据主要的地位. 由于

Sn的截止频率低于 Ge, 因此 Sn纳米点的引入不

会增加体系振动模态的重叠, 界面之间态密度的重

叠进一步降低, 导致声子弹性散射减弱. 此外, 低

频透射函数的提高是由于声子之间的耦合增加, 使

更多的低频声子穿透界面.
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图 5    声子态密度图

Fig. 5. Phonon state density diagram.
 

进一步地, 计算了不同纳米点数量下的声子透

射函数, 结果如图 6所示. 首先需要说明, 由于嵌

入 6个和 8个 Sn纳米点的透射函数非常接近, 为

了和其他数据形成更好的对比, 图 6中只保留了一

组数据. 从图 6中可以看出, 随着嵌入纳米点数量

的增加, 整体的透射函数呈现先上升后降低的趋

势, 与图 3所示的 ITC变化趋势相符. 在图 6中可

以观察到两个明显的峰值 , 分别在 3—6 THz和

11.4 THz附近. 与完美界面相比, 混合界面透射函

数主要在峰值范围 (2.7—6.6 THz)变化较大, 正是

既不容易发生声子散射又不容易发生声子局域化

的频率范围, 这恰恰表明通过嵌入纳米颗粒调控

ITC的有效性. 嵌入 4个 Sn纳米点的透射函数明

显高于嵌入其他数量时的值, 这表明声子非弹性散

射达到最大值, 随着纳米点数量的进一步增加, 非

弹性作用减弱, 弹性作用增强, ITC呈下降的趋势.

当嵌入无限多的纳米点时, 漫散射占主导地位, 热

导率应接近合金极限.

 3.2    温度对 ITC 的影响

在 300—700 K范围内, 嵌入两个 Sn纳米点

的混合界面和完美界面的 ITC随温度的变化, 如

图 7所示. 结果表明, 两种界面的导热性能均随温

度的升高而增大. ITC对温度的依赖性主要受声子

非弹性散射的影响 [31], 为了对其进行更好的阐释,

研究了在不同温度下嵌入两个 Sn纳米点混合界面

的透射函数, 如图 8所示. 由于高频声子主要参与

界面的热输运, 在低温下高频声子的数量较少, 并

且界面上声子之间的耦合较小, 导致 ITC较低. 随

着温度的升高, 更多的高频声子被激发出来, 非弹

性界面透射函数不断增加, 非相干声子对热输运贡

献逐渐增大, 这与之前对混合体系热导的温度相关
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性的研究结果一致 [32,33]. 增强的非弹性声子散射为

界面声子输运打开了新的通道, 使 ITC不断增加.

这就是 ITC随温度升高的主要原因.

 4   结　论

本文采用非平衡分子动力学模拟方法研究了

在界面处嵌入 Sn纳米点对 Si/Ge 界面热输运的

影响. 结果表明: 1) 在硅锗界面处嵌入 Sn纳米点,

促进了界面的热输运, 使 ITC得到了提升; 2) 随

着嵌入纳米点数量的增加, 在声子输运的弹性过程

和非弹性竞争机制下, ITC呈先升后降的趋势; 3) 在

界面嵌入 4个 Sn纳米点时, 弹性和非弹性相互作

用达到最大值, 随着纳米点数量的进一步增加, 非

弹性作用减弱, 弹性作用增强, ITC下降; 4) 随着

温度的升高, 声子的非弹性界面透射率不断增加,

更多的高频声子被激发出来, 非相干声子对热输运

贡献逐渐增大, 增强的非弹性声子散射为界面声子

输运打开了新的通道, 使 ITC不断增加.
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Abstract

Regulating  the  interfacial  thermal  conductance  is  a  key  task  in  the  thermal  management  of  electronic

devices,  and implanting nanostructures at the interface is  an effective way to improve the interfacial  thermal

conductance. In order to study the effect of the embedding of nanostructures on the thermal conductivity of the

interface, the effect of embedding tin (Sn) nanodots at the interface on the interfacial thermal conductance of

silicon-germanium (Si/Ge)  composite  material  is  investigated  by  using  a  non-equilibrium molecular  dynamics

simulation. It is found that the phonon transmission function of the hybrid interface with embedded nanodots is

significantly  larger  than  that  of  the  perfect  interface  (there  are  no  nanodots  at  interface).  The  enhanced

transmission  function  plays  a  role  in  facilitating  the  thermal  transport  at  the  interface,  which  enhances  the

interfacial  thermal  conductance.  The simulation results  also  indicate  that  the  interfacial  thermal  conductance

changes nonlinearly with the increase of the number of Sn nanodots, firstincreasing and then decreasing. This is

attributed  to  the  competition  between  two  phonon  transport  mechanisms,  which  are  elastic  scattering  of

phonons  and  inelastic  scattering  of  phonons.  When  four  nanodots  are  inserted,  the  interfacial  thermal

conductance reaches a maximum value,  which is  1.92 times that of  a perfect interface.  In order to reveal  the

reason  why  the  interfacial  thermal  conductance  varies  nonlinearly  with  the  number  of  nanodots,  the

transmission  function  and  density  of  states  of  photons  are  calculated,  and  the  result  indicates  that  the

increasing of interfacial thermal conductance is due to the enhancement of phonons inelastic scattering, which

opens  new  channels  for  the  interfacial  phonons  transport.  As  the  number  of  nanodots  increases  to  a  certain

value, the elastic scattering of phonons gradually dominates, and the interfacial thermal conductance starts to

decrease. In addition, temperature is also a key factor affecting the interfacial thermal conductance. This study

shows  that  as  the  temperature  increases,  more  and  more  high-frequency  phonons  are  excited,  the  phonons

transmission  function  at  the  interface  keeps  increasing,  and  the  enhanced  inelastic  scattering  makes  the

interfacial  thermal  conductance  keep  increasing.  This  study  provides  theoretical  guidance  for  improving  the

interfacial thermal conductance of electronic devices.
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