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异质结构界面热输运的性能决定微纳米器件工作的可靠性. 本文采用分子动力学方法, 研究石墨烯/GaN

三明治结构异质界面的热输运特性, 分析温度、缺陷以及尺寸对异质结构界面热导的影响. 研究发现, 随着温

度的升高, 界面热导增大; 当温度为 1100 K时, 3层石墨烯异质结构的界面热导增大 61%, 分析认为这主要是

温度升高导致晶格振动增加, 进而激发更多的平面外声子. GaN中的少量空位缺陷导致界面热导增大, 当缺

陷率为 20%时, 界面热导达到最大值 0.0357 GW/(m2·K), 分析认为缺陷会增加额外的热输运通道; 随后界面

热导开始降低, 分析认为缺陷率增大导致界面耦合强度降低. 随着 GaN层数从 8层增加到 24层, 界面热导下

降, 计算声子模态发现参与界面热输运声子数量减少; 而石墨烯从 2层到 6层时, 界面热导先上升后下降, 分

析认为这是与声子匹配和耦合强度的初期提高和后期声子散射及局部化增加有关. 该研究结果为调控微电

子器件界面热输运提供理论依据.
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1   引　言

随着器件集成度的提高, 电子设备的可靠性受

到人们的关注 [1,2]. 石墨烯作为一种新兴的二维材

料, 具有优异的导热性和光电特性. 石墨烯材料被

认为是一种革命性的材料, 具有巨大的发展潜力 [3,4].

GaN作为第三代半导体材料, 具备高频、高效、高功

率、耐高压、耐高温、抗辐射能力强等优越性能 [5–7].

石墨烯/GaN异质结构的结合, 在功率器件、光电

二极管和光电晶体管等电子器件中具有巨大的应

用潜力. 科研人员针对石墨烯和 GaN材料开展了

相关的研究工作. Alexander等 [8] 实验发现室温下

悬浮单层石墨烯热导率高达 5300 W/m–1·K–1. Bao

等 [9] 发现, 当长度为 250 nm时, 石墨烯/GaN的

导热系数为 (1567.5±46.4) W/m–1·K–1. Guo等 [10]

发现石墨烯纳米带的热导率随 SiC衬底掺杂量的

变化规律, 研究表明在热传输过程中, 衬底与单层

石墨烯之间存在显著的相互作用, 导致热导率大幅

降低.

在电子器件中器件衬底占据着传热的关键地

位, 开展石墨烯基异质结构的界面热导 (interface

thermal conductance, ITC), 这对于提高电子器件

的散热效率及其可靠性具有重要意义 [11–14]. 近年

来, Yue等 [15] 利用拉曼测热法和焦耳加热法研究

石墨烯和 4H-SiC之间的界面热阻. 研究发现, 在
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加热过程中产生的热应力导致石墨烯和 SiC之间

存在高热成团现象. Wang等 [16] 研究 Si/3C-SiC/

石墨烯复合薄膜的界面热阻, 发现界面热阻随温度

升高而增大. Wang等 [17] 探讨石墨烯-石蜡复合材

料的界面热阻. 研究表明, 加氢处理能显著降低界

面热阻, 而缺陷和掺杂的影响很小. Liu等 [14,18] 研

究缺陷比、硼/氮掺杂和尺寸对石墨烯/Si异质结构

导热率的影响, 发现单个空位缺陷对导热率的影响

较为显著. Huang等 [19] 计算石墨烯/聚合物复合异

质结构的导热系数, 结果表明石墨烯对复合材料导

热系数的尺寸具有依赖性. Tao等 [20] 利用具有最

佳几何形状的纳米工程交错结构研究 GaN/金刚

石界面. 结果表明, 引入创新结构和石墨烯缓冲层

有效降低异质结构的界面热阻. Yang等 [21] 研究

6H-SiC/石墨烯缓冲层/GaN在异质界面上的热输

运. 研究发现, 在石墨烯层中引入单空位缺陷能使

界面热阻降低 9.6%, 这表明引入缺陷可以有效地

降低界面热阻 . Bao等 [22] 研究 Al/MoS2/GaN和

Al/石墨烯/GaN界面上的界面热输运. 研究发现,

Al/GaN的 ITC高于Al/石墨烯/GaN和Al/MoS2/

GaN.

综上所述, 目前学者的研究主要集中在理想条

件下石墨烯/GaN异质结构的界面热输运特性研

究, 针对不同温度、缺陷及尺寸等影响界面传输的

关键参数研究还相对较少. 因此, 本文旨在探讨分

析石墨烯/GaN异质结构在不同的温度、尺寸以

及缺陷率的界面热输运特性. 该工作对于异质界

面性能调控来提升微纳电子器件的可靠性提供理

论基础. 

2   模型构建与模拟过程

本文构建一种三明治夹层结构, 选择纤锌矿结

构作为 GaN的基础结构 , 石墨烯层位于多层

GaN结构的中间. 为避免较大的晶格失配, 经过计

算后, 石墨烯的初始结构为 13×9×1, 其晶格尺寸

为 a = 31.98 Å, b = 38.34 Å, c = 3.40 Å; GaN的

初始结构为 10×7×1, 晶格尺寸为 a = 32.16 Å,

b = 38.99 Å, c = 5.24 Å. 首先建立初始异质结构,

然后在 z 方向上进行扩胞, 得到 3层石墨烯/12层

GaN异质结构, 如图 1所示.

本文采用大规模原子/分子大规模并行模拟

器 (LAMMPS)[23,24] 进行非平衡分子动力学 (non-

equilibrium  molecular  dynamics,  NEMD)模 拟 .

石墨烯原子之间的相互作用通过 AIREBO[25,26] 势

函数描述, 而 GaN原子之间的相互作用通过 Sti-

llinger-Weber[27] 势函数描述. 此外, 利用 Lennard-

Jones (LJ)[14] 势函数描述石墨烯之间的界面原子

与 GaN之间的相互作用, 该函数由 (1)式定义:
 

V (r) = 4χε

[(σ
r

)12

−
(σ
r

)6
]

(1)

εC-Ga σC-Ga

εC-N σC-N

其中, r 为原子间距离, ε为原子间相互作用强度的

能量, σ为势能为零的原子间距, χ 为比例因子. 具

体参数为   = 9.0521 meV,     = 3.6678 Å,

  = 3.691 meV,     = 3.3458 Å, LJ势函数

的截至距离为 2.8σ.

仿真的 3个方向 (X, Y, Z)上均采用周期边界

条件. 在 Z 方向的两端固定特定数量的原子, 设置

左端为热源, 右端为冷源, 以更准确地模拟热输运

现象. 在 NEDM模拟之前, 首先采用共轭梯度法

使模型的能量最小化, 从而达到静力学平衡. 然后,

为了对系统进行动力学优化, 在 NVT(常原子数 N、

恒体积 V、恒温度 T)系综下进行弛豫, 其中温度

为 300 K. 其次, 将 NVT系综切换成 NVE (常原

子数 N、常体积 V、常总能量 E)系综后, 采用朗之

万法运行 3×106 步. 该设置有助于确保系统在稳

定状态下运行. 弛豫完成后, 系统在朗之万方法下

继续运行 3×106 步, 计算获得温度的数据如图 2

所示.

为保证 ITC计算的准确性和可靠性, 在同一

模拟中进行多次测量, 然后求取平均值. ITC由

(2)式定义 [22]: 

G =
J(t)

∆T
, (2)

 

GaN Graphene GaN

FixedFixed

ColdHeat

图 1    3层石墨烯/12层 GaN异质结构模型

Fig. 1. Model of 3-layer graphene/12-layer GaN heterostruc-

ture.
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式中, G 为石墨烯/GaN异质结构的 ITC, J(t)为热

通量密度, ∆T 为界面处的温差. J(t)由 (3)式定义: 

J(t) =
dE
Adt

, (3)

其中, A 为异质结构的界面面积, dE 为系统中原子

交换的总能量, dt 为原子交换能量的时间.

在异质结构中, 声子主要在界面上发生单一的

非弹性散射, 扩散到附近的材料中. 在这个过程中,

声子碰撞的概率与材料中相应的声子态密度 [28]

(phonon density of states, PDOS)呈正相关. 此外,

声子可分为平面内 (X 和 Y 方向)声子和平面外

(Z 方向)声子, 平面外声子在界面热输运中起主导

作用, 其对 ITC的影响明显高于平面内声子. 因此,

本文重点分析平面外 PDOS来研究界面热输运特

性, 使用 PDOS分析 ITC的变化. 通过速度自相

关函数 (velocity autocorrelation function, VACF)

方程 (4)的傅里叶变换, 得到 PDOS的定义:
 

VACF (t) =
1

N

N∑
i=1

[vi (0) · vi (t)], (4)
 

PDOS (ω) =
∫ ∞

−∞
eiωtVACF (t) dt, (5)

其中, N 是系统中的原子数, vi(t)是粒子 i 在 t 时

刻的速度, ω是声子频率, PDOS的单位为 THz–1,

因为 VACF是归一化的和无量纲的. PDOS中的

重叠可以用来估计声子以非弹性散射的形式通过

界面的输运. 重叠积分因子 S [29,30] 定义为 

S =

∫
PGr(ω)·PGaN(ω)∫

PGr(ω)·
∫

PGaN(ω)

, (6)

PGaN PGr其中,   和  分别为 GaN和石墨烯的 PDOS.

在界面热输运中, 声子局域化是由原子缺陷、

界面和结构变形等引起的. ITC的变化可以用平面

外声子的局域化程度来解释. 本研究分析声子参与

率 [31](phonon participation rate, PPR), 以更深入

地研究声子对界面热输运的影响. PPR定义为 

R (ω) =
1

N

[∑
i
Pi(ω)

2
]2

∑
i
Pi(ω)

4
, (7)

Pi (ω)其中,   是 i 原子在振动频率 ω下的 PDOS. 

3   结果与分析
 

3.1    温度对石墨烯/GaN 异质结构 ITC 影响

在异质结构研究中, GaN的德拜温度为 1260 K.

当系统温度低于 GaN的德拜温度时, 量子效应不

可忽视. 结合平面外声子, 考虑量子理论对系统界

面热导的影响. 本文首先探讨温度 (300—1100 K)
对石墨烯/GaN异质结构 ITC的影响. 考虑 GaN

层数 (12层)和石墨烯层数 (2层、3层和 4层), ITC

变化结果如图 3(a)所示, 可以发现无论石墨烯层

数如何变化, 异质结构的 ITC都随着温度的升高

逐渐增大, 最后呈现出趋于平缓的趋势. 同时, 发

现 3层石墨烯异质结构在各温度下的 ITC均最高,

其次为两层石墨烯异质结构. 在温度为 300 K时,

3层石墨烯的 ITC为 (0.027±0.04) GW/(m²·K). 而

在1100 K时, ITC高达(0.0437±0.04) GW/(m²·K),

约增大 61%. 研究发现, Tao等 [20] 分析计算 GaN/

石墨烯缓冲层/金刚石异质结构, 其 ITC为 0.0622

GW/(m²·K), 与本研究的 ITC在同一数量级. 分

析认为, 尽管异质结构的界面组成略有不同, 但不

同异质结构的石墨烯/GaN的 ITC差异并不显著.

由于温度升高会增加异质结构的晶格振动, 从而导

致更多的平面外声子被激发. 因此, 随着参与界面

热输运的声子增加, 从而提高 ITC.

为进一步研究石墨烯/GaN异质结构的 ITC

变化原因, 在 300—1100 K温度内计算 3层石墨

烯异质结构的 PDOS和 S 值, 计算结果如图 3(b),

(c)所示. 从图 3(b)可以发现, GaN PDOS在整个
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图 2    石墨烯/GaN异质结构沿热流方向的温度分布 (∆T1
为 GaN层热源温度变化, ∆T2 为 GaN层冷源温度变化, ∆T

为石墨烯中间层温度变化)

Fig. 2. Temperature distribution  of  graphene/GaN   hetero-

structure along the heat flow direction (∆T1 is the temper-

ature  change  of  the  heat  source  of  GaN  layer, ∆T2  is  the

cold source temperature change of GaN layer, and ∆T is the

temperature change of the middle layer of graphene).
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频率范围内变化不明显, 而石墨烯的 PDOS波动

较为显著. 其中, GaN的截止频率约为 25 THz, 而

石墨烯的 PDOS截止频率约为 20 THz, 重叠部分

只在 0—20 THz频率内出现. 因此, 分析石墨烯在

0—20 THz范围内的 PDOS变化. 随着温度的升

高, 石墨烯在 0—5 THz频率内的 PDOS变化不

显著, 5—15 THz间呈下降趋势, 而在 15—20 THz
频率范围内逐渐增大. 在 20 THz后, PDOS几乎

为零且不再变化. 结合图 3(c)发现, 石墨烯和 GaN

的 PDOS曲线重叠区域逐渐增大, 相应的 S 值增

大. 在界面区域, 低频声子被认为比高频声子具有

更长的波长和更强的耦合. 进一步分析发现, 随着

温度的升高, 低频声子的数量增加, 使得界面耦合

能力增强, 同时参与界面热输运的声子也随之增

多. 因此, 石墨烯/GaN异质结构的 ITC随温度升

高而显著增加. 然而, 随着温度的进一步上升, 低

频声子的数量不再增加, 导致 ITC曲线的变化趋

势逐渐趋于平缓. 

3.2    空位缺陷对石墨烯/GaN 异质结构
ITC 影响

在界面热输运过程中, 缺陷的存在会影响热

输运通道以及改变界面耦合强度, 从而在一定程度

上影响热输运的效率. 在本文中, 添加不同比例

(0%—40%)的空位缺陷 , 将其随机分布 GaN上 ,

其中 Ga和 N原子为随机移除, 石墨烯为无缺陷的

理想结构. 在 300 K温度下, 研究不同空位缺陷率

对 GaN中 ITC的影响, 如图 4(a)所示. 观察到在

石墨烯/GaN异质结构中引入适量的 GaN空位缺

陷后, ITC得到有效的改善. 在没有缺陷的情况下,

石墨烯/GaN异质结构的 ITC为 0.027 GW/(m²·K).

当添加 20%的 GaN缺陷时, 异质结构的 ITC达到

最大, 为 0.0357 GW/(m²·K), 相比之前提高 31.7%.

然而, 随着 GaN缺陷率的进一步上升, ITC急剧

下降. 分析认为空位缺陷的引入可能导致界面结构

不稳定, 但在一定程度上增加热输运; 在缺陷率低

于 20%时, 增加热输运通道对界面热输运影响更

大, 从而使界面热导增大; 进一步增大缺陷率, 界

面耦合强度下降对界面热输运性能的影响超过热

输运通道增加的影响, 导致界面热导开始降低.

为解释 GaN的空位缺陷率影响 ITC的原因,

计算不同缺陷率下石墨烯和GaN的 PDOS和 S 值,

结果如图 4(b), (c)所示. 可以得到, 添加 GaN空位

缺陷后, 石墨烯的 PDOS仅在 0—10 THz区域发
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Fig. 3. (a) Relationship between the ITC and temperature change of heterostructure; (b) PDOS of graphene and GaN at different

temperatures; (c) PDOS overlap regions and the overlap factor S for graphene and GaN at different temperatures.
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生轻微变化. 相比之下, GaN的 PDOS变化显著,

特别是在 20—25 THz频率内 , PDOS急剧下降 .

当添加 10%的 GaN缺陷时, GaN的 PDOS最大

值从无缺陷时的 0.015下降至 0.011. 随着 GaN

缺陷的增加, 其 PDOS呈下降趋势, 峰值向低频方

向移动, 而在其他频率范围内略微增加. 值得注意

的是, 当添加 20%的 GaN缺陷时, 其 PDOS在整

个频率范围内都呈现中间水平. 结合图 4(c), 可以

发现在 0—20%缺陷率范围内, S 值呈上升趋势,

表明参与界面热输运的声子数量上升, 促进界面热

输运, 进而提高 ITC. 然而, 随着 GaN缺陷率的进

一步提高, 重叠因子 S 开始减小, 表明参与界面热

输运的声子数量也大幅减少, 从而导致界面热输运

受到阻碍, ITC显著下降. 当 GaN的空位缺陷率上

升到 40%时, 异质结构的 ITC降至原水平的 1/3. 

3.3    尺寸对石墨烯 /GaN 异质结构 ITC
影响

当材料尺寸接近纳米尺度时, 尺寸效应会极大

地影响异质结构的界面热输运特性. 分析不同层

数 GaN (8—24层)和石墨烯 (3层)组成的异质结

构的界面热输运性能, ITC如图 5(a)所示. 随着

GaN层数的增加, ITC不断减小. 这表明随着 GaN

层数的增加, 声子传播受到限制, 减少参与热输运

的声子数量 , 从而抑制界面热输运 . 因此 , 随着

GaN层数的增加, 石墨烯/GaN异质结构的 ITC

减小.

为进一步解释 ITC变化的原因, 计算石墨烯

和GaN的 PDOS和 S 值, 结果如图 5(b), (c)所示.

结果表明, 随着 GaN层数的增加, 石墨烯的 PDOS

在整个频率范围内逐渐减小. 此外, 在 20—25 THz
范围内, GaN的 PDOS略有增大, 但对 S 值的影

响并不显著. 在其他频率范围内, GaN的 PDOS

呈下降趋势, 导致 S 值减小. 因此, 参与界面热输

运的声子数量减少, ITC降低. 通过观察 S 值的变

化幅度, 可以发现 ITC的趋势逐渐减缓. 这表明随

着 GaN层数的增加, ITC将趋于一个稳定的数值.

因此, 可以推断随着 GaN层数的增加, ITC减小

并趋于稳定.

分析不同层数石墨烯 (2—6层)和 GaN(12层)

组成的异质结构界面热输运特性, ITC如图 6(a)

所示. 当石墨烯层数从 2层增加到 3层时, ITC达
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图 4    (a)异质结构的 ITC与 GaN空位缺陷率的关系; (b)不同 GaN空位缺陷率下石墨烯和 GaN的 PDOS; (c)在不同的 GaN空
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Fig. 4. (a) Relationship between the ITC and GaN vacancy defect rate of heterostructure; (b) PDOS of graphene and GaN at differ-

ent GaN vacancy defect rate; (c) PDOS overlap regions and the overlap factor S for graphene and GaN at different GaN vacancy

defect rate.
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图 5    (a) ITC与异质结构 GaN层数的关系; (b)不同数量 GaN层中, 石墨烯和 GaN的 PDOS; (c)在不同数量的 GaN层中, 石墨
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Fig. 5. (a)  Relationship  between  the  ITC  and  the  number  of  GaN  layer  of  heterostructure;  (b)  PDOS  of  graphene  and  GaN  at

different number of GaN layer; (c) PDOS overlap regions and the overlap factor S for graphene and GaN at different number of

GaN layer.
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Fig. 6. (a) Relationship between the ITC and the number of graphene layer of heterostructure; (b) PDOS of graphene and GaN at

different number of graphene layer; (c) PDOS overlap regions and the overlap factor S for graphene and GaN at different number of

graphene layer.
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到最大值, 为 0.027 GW/(m2·K). 然而, 随着石墨

烯层数进一步增加, ITC却开始逐渐减小. 分析发

现, 当石墨烯层数增至 3层时, 界面上的声子耦合

更强, 促进声子在界面的传输, 有利于界面热传导.

当石墨烯层数超过 3层, 层与层之间的界面热阻增

大, 并且石墨烯内部的层间声子散射增加, 使得声

子在界面传输变得困难. 因此, 该异质结构的 ITC

先增大后减小.

为进一步验证结论, 计算石墨烯层数变化时石墨

烯和GaN的PDOS, 如图 6(b)所示, GaN的PDOS

变化不明显, 但石墨烯的 PDOS在 0—10 THz频
率范围内发生显著变化. 在 0—5 THz范围内, 石

墨烯的 PDOS增大, 在 5—10 THz范围内, PDOS

先略有增大, 然后下降. 结合图 6(c), S 值一直增

大, 与图 6(a)的趋势不一致, 分析认为石墨烯层增

加使得界面声子增多, 导致重叠因子 S 一直增大.

为解释 3层和 4层石墨烯中 ITC 的变化现

象, 进一步计算石墨烯和 GaN的 PPR, 结果如图 7

所示. 当PPR < 0.3的声子定义为局域声子, PPR >

0.3的声子定义为离域声子. 局域声子不参与热输

运, 而离域声子在 ITC中起着重要作用, 对界面热

输运有更强的影响, 并能增强热输运. 当石墨烯达

到 4层时, 石墨烯和 GaN都有更多的声子从离域

状态进入局域状态. 由于大量局域声子的增加导致

参与热传输的声子数量减少, 抑制声子的传输. 因

此, 当石墨烯层数从 3层增加到 4层时, ITC减少. 

4   结　论

本文采用非平衡动力学方法, 分析温度、空位

缺陷、GaN层数以及石墨烯层数对石墨烯/GaN异

质结构 ITC影响, 从微观角度引入 PDOS和 PPR

阐述 ITC变化的原因, 主要结论如下.

1)随着温度升高, ITC呈上升趋势, 但随着温

度进一步升高, 其增长趋势逐渐趋于平稳, 揭示界

面热输运对温度的敏感性. 分析认为随着温度的上

升, 晶格振动得到增强, 导致参与热输运的声子数

量增加, 从而提高 ITC. 然而, 随着温度的持续升

高, 参与热输运的声子数量趋于稳定, 使得 ITC也

趋于稳定.

2)随着 GaN空位缺陷率的增加, ITC呈现先

增大后减小的趋势. 当空位缺陷率为 20%时 ITC

达到最大值为 0.0357 GW/(m²·K). 研究发现, 随

着 GaN空位缺陷的提高, 热输运通道增多, 参与

界面热输运的声子数量增加, 从而提高 ITC. 然而,

随着缺陷的进一步增加, GaN的结构遭到严重破

坏, 界面耦合强度下降, 参与界面热传递的声子减

少. 分析可得, 在一定程度上 GaN的空位缺陷率可

以提高界面传热性能. 多层石墨烯缺陷对 ITC的

影响处于波动状态, 分析可能与缺陷位置有关, 后

期将针对此进行研究.

3)随着 GaN层数的增加, 异质结构的 ITC一

直减小. 分析认为 GaN层数增加导致声子的界面

散射增加, 从而参与界面热输运的声子数量减少.

石墨烯层数的增加, ITC呈先增后减的趋势, 3层

石墨烯时界面热导达到最大, 为 0.027 GW/(m2·K).

分析认为石墨烯层数的增加导致声子匹配和耦合

强度的初期提高和后期声子散射及局部化增加. 随

着石墨烯层数从 3层增加到 4层, 更多声子由离域

向局域转移, 导致参与界面热传递的声子数量减

少, 从而限制界面热传递, 降低 ITC.

本研究揭示了温度、缺陷和尺寸对石墨烯/GaN

异质结构热输运的影响, 为调控微电子器件界面热

输运提供理论依据.
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Abstract

The performance of interfacial thermal transport in heterostructure determines the reliability of micro- and

nano-scale  device.  In  this  study,  a  molecular  dynamics  method  is  used  to  investigate  the  interfacial  thermal

transport properties of graphene/GaN sandwich heterostructure. The effects of temperature, defect, and size on

the  interface  thermal  conductance  at  the  heterostructure  are  analyzed.  It  is  found that  the  interface  thermal

conductance  increases  with  temperature  rising;  at  1100  K,  the  interface  thermal  conductance  of  the  3-layer

graphene  heterostructure  is  increased  by  61%.  This  increase  is  mainly  attributed  to  the  enhanced  lattice

vibrations  at  higher  temperature,  which  excites  more  out-of-plane  phonons.  The  presence  of  minor  vacancy

defects in GaN leads interface thermal conductance to increase, reaching a maximum value of 0.0357 GW/(m2·K)

at  a  defect  rate  of  20%.  This  enhancement  is  believed  to  be  due  to  additional  thermal  transport  pathways

created by the defects. However, as the defect rate increases further, the interface thermal conductance begins

to decrease,  which is thought to be due to interfacial  coupling strength decreasing. With the number of GaN

layers  increasing  from  8  to  24,  the  interface  thermal  conductance  decreases,  the  change  is  attributed  to  the

decrease of the number of phonons participating in the thermal transport across the interface. Conversely, with

the number of graphene layers increasing from 2 to 6, the interface thermal conductance initially increases and

then  decreases.  This  behavior  is  related  to  initial  improvements  of  phonon  matching  and  coupling  strength,

followed by the increase in phonon scattering and localization. The results of  this study provide a theoretical

basis for regulating the interfacial thermal transport in microelectronic devices.
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