
 

金刚石/碳纳米管异质界面热导及声子热输运特性
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碳纳米管作为新一代热界面材料, 在天然材料中具有最高的热导率, 有望解决金刚石半导体超高热流密

度的散热问题. 因此, 本文提出将金刚石和碳纳米管结合, 可大幅度提高器件性能及稳定性, 减小封装尺寸,

实现器件小型化设计. 采用非平衡分子动力学方法从微观层面探究了金刚石/碳纳米管异质结构界面热特性

及影响因素. 研究发现碳纳米管层数增加使声子态密度峰值增大并向低频波段移动, 低频声子增多更有利于

界面传热, 同时声子重叠能提高, 声子耦合振动增强提升了界面传热效率; 同时, 一定范围内体系温度的升高

及碳纳米管长径比的增大可以提高近界面处金刚石和碳纳米管的态密度截止频率, 提升低频波段的峰值, 进

一步增强两侧声子的耦合振动, 提高了界面热导. 最后, 采用正交试验模拟获得了金刚石/碳纳米管界面热导

的最优值, 结果远优于目前一般半导体/金属的界面热导. 该工作为优化金刚石/碳纳米管异质界面的热输运

提供了思路, 并将有利于器件热管理和芯片材料设计.
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1   引　言

目前, 信息技术设备、雷达、航空航天、军事等

领域对高温高频、大功率芯片和短波光电子器件有

着迫切的需求 [1]. 金刚石作为超宽带隙半导体

(5.5 eV)材料, 具有高击穿电场 (5—15 MW/cm)[2]、
高热导率 (2.6—3.9 kW/(m·K))[3] 以及高载体迁移

率 (2.2×10–27 cm–3)[4], 具有最高的品质因数 (figure

of  merit,  FOM)[5], 性能优于 Si,  SiC,  GaN等材

料 [6], 是制备高功率、高频、高温及低功率损耗电子

器件的理想材料, 很好地满足了当前对于高频大功

率电子器件的需求 [7–9], 在剂量学 [10]、放射性伏打 [11]

和辐射检测 [12] 等方面也具有广阔的应用前景. 然

而, 高频大功率的工作环境以及封装技术的限制会

导致超高的局部热点. 节点温度升高会直接影响器

件的可靠性和运行速度, 导致栅极电流崩塌、载流

子迁移率下降等现象. 传统的风冷方法或液体冷却

技术已经不适用于新一代电子设备 [13]. 应用热界

面材料 (thermal interface material, TIM)是提高

电子封装和下一级热硬件界面间热输运的有效方

法之一 [14].

传统的热界面材料中, 聚合物热界面材料热导

率一般低于 10 W/(m·K), 金属基热界面材料有 Cu

(401 W/(m·K)), Al (237 W/(m·K)), Si (148 W/(m·K))

等, 这些热导率相对偏低的热界面材料无法有效去

除芯片中异质结处的超高热点. 碳纳米管 (carbon

nanotube, CNT)作为新一代热界面材料, 在天然

材料中具有最高的热导率 (6000 W/(m·K))[15], 同

时具有较高的热载荷和机械稳定性, 是热界面材料

设计中理想的材料 [16]. 基于此, 本文提出将金刚石

和碳纳米管结合, 可大幅度提高器件性能及稳定
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性, 减小封装尺寸, 实现器件小型化设计.

热界面材料的性能受其界面性质影响 [17]. 因

此, 改善热界面材料热性能需要了解和控制其界

面性能. 界面热导 (interface thermal conductance,

ITC)或界面热阻 (interface  thermal  resistance,

ITR)是决定复合材料导热能力的关键因素 [18]. 碳

纳米管与基底的界面热特性被广泛研究 [19–21].

2005年, Desai等 [22] 综合数值方法和分子动力学

研究了用碳纳米管增强的热界面材料, 在 100 W

外加功率的条件下, 添加纳米管后热界面材料的

热导率由 1—4 W/(m·K)提高至 1000 W/(m·K).

Feng等 [23] 采用分子动力学 (molecular dynamics,

MD)方法探究了垂直单壁碳纳米管与 Si衬底之间

的界面热导机理, 考虑了温度和系统尺寸的影响.

Zhang等 [24] 同样通过分子动力学模拟研究了垂直

碳纳米管与金属光滑表面之间的界面热阻, 详细研

究了金属类型、碳纳米管直径和平均界面温度对界

面热阻的影响, 指出界面热阻随着碳纳米管直径的

增大呈指数减小.

前人的研究主要集中在碳纳米管/金属复合材

料的界面特性, 而碳纳米管和金刚石复合材料的界

面热特性问题尚不明晰. 潘东楷等 [25] 指出两个堆

叠低维结构界面处的弱声子耦合及声子本征模式

分布的差异都会阻碍界面处的声子输运, 因此金刚

石/碳纳米管复合材料的有效热导率会受到异质界

面热输运的限制. 为了深入揭示金刚石和碳纳米管

之间的热传输渠道, 有必要研究两者之间的界面热

耦合. 分子动力学模拟已经在先前的工作中被用于

研究复合材料的界面热导. 因此, 本文采用非平衡

分子动力学方法结合正交试验模拟, 探究体系温

度、碳纳米管层数及长径比对金刚石/碳纳米管异

质界面热导的影响, 并进一步通过声子态密度和重

叠能明晰了其界面声子耦合相关机理. 研究结果对

金刚石/碳纳米管的热传输和热调控有一定的指导

意义. 

2   模型及模拟
 

2.1    金刚石/碳纳米管模型

⟨111⟩

采用商业软件 Materials Studio建立金刚石/

碳纳米管模型, 模型如图 1(a)所示. 金刚石进行

 取向切面, 尺寸为 100 Å×100 Å×25 Å (1 Å

= 10–10 m), 共有 46320个原子. 模拟通过改变体

系温度以及碳纳米管的层数、长径比研究其对金刚

石/碳纳米管复合材料界面热导的影响. 

2.2    模拟方法

采用开源软件 LAMMPS (large-scale atomic/

molecular massively parallel simulator)进行分子

动力学模拟 [26], 模型采用 OVITO (open visualiza-

tion tool)软件进行可视化. 模拟过程势函数非常

重要. 为了能够准确描述碳纳米管和金刚石中碳原

子的相互作用, 本文采用 Tersoff势函数 [27] 描述碳

纳米管和金刚石中各自碳原子之间的相互作用, 其

势能的表达式如下: 

Vtersoff(rij) = fC(rij)[fR(rij) + bijfA(rij)], (1)

i j rij i j

Vtersoff(rij) i j

fR fA

fC bij

其中  ,   代表体系中的原子,   表示  ,   原子成

键键长,   为  原子和其临近原子  之间的

作用能,    ,    分别表示产生作用能的排斥项和

吸引项,   为势能截取函数,   为键序函数.

Tersoff多体势能只考虑了近程原子的作用力.

当原子间距大于 2.1 Å时, 原子间的多体相互作用

势能就被截断. 而碳纳米管和金刚石的间距大于

2.1 Å, 因此 Tersoff多体势能无法考虑碳纳米管和

金刚石之间远程力的作用 , 而经典的 12-6 Len-

nard-Jones (L-J) 势函数 [28] 可以很好的描述. 所以
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图 1    金刚石/碳纳米管模型及计算原理　(a) 金刚石/碳纳米管模型; (b) 计算原理

Fig. 1. Diamond/CNT model and calculation principle: (a) Diamond/CNT model; (b) calculation principle.
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本文采用 12-6 L-J势函数描述碳纳米管和金刚石

之间碳原子的相互作用力, 其表达式如下: 

VL-J(rij) = 4χε
[
(σ/rij)

12 − (σ/rij)
6
]
, (2)

ε σ χ其中  和  分别为能量和距离参数,   为标度系数,

用来调整碳纳米管和金刚石之间总的作用力强弱.

采用反向非平衡分子动力学 [29] (reverse non-

equilibrium molecular  dynamics,  RNEMD)模拟

计算碳纳米管/金刚石异质结构的界面热导. 非平

衡分子动力学方法模拟主要有两种方法, 一种是在

材料两端施加恒定的温差, 进而造成温度梯度; 另

一种是通过在热区和冷区施加不同的扰动, 从而在

两端造成温差, 进而造成温度梯度, 即反向非平衡

分子动力学法. 反向非平衡法又有两种主要的实现

方法: 一种是 Müller-Plathe法, 另一种是本文所

采用的 Jund和 Jullien[30] 恒定热流法. 该方法通过

在热区和冷区减少一样的能量 (总能量不变). 在两

端造成了温度差, 从而形成了温度梯度 [31]. 通过对

接触面积进行归一化, 得到单位面积的界面热导: 

G =
Q̇

A∆T
, (3)

Q̇

∆ε

A = πdδ d

δ

其中   为通过界面的热流, 由热沉中原子减去能

 并加到热源中的原子中所决定; A 为界面作用

面积, ΔT 为界面两侧材料的温度差. 其中界面作

用面积为环形作用力面积  , 其中  为碳纳

米管直径,   为范德瓦耳斯力作用范围, 一般取为

3.4 Å, 如图 1(a)所示.

模拟中时间步长设置为 1 fs, x, y, z 方向均采

用周期性边界条件. 固定体系两端, 防止其与外界

产生热量交换. 临近固定端分别取 8 Å的高度, 上

下分别设置为冷源和热源, 如图 1(b)所示. 在进

行 RNEMD模拟之前 , 采用共轭梯度法 (conju-

gate gradient, CG)对体系进行能量最小化. 在模

拟的开始阶段, 首先采用正则系综 (体积恒定, 温

度恒定)对体系进行松弛 1 ns, 将体系温度稳定在

300 K. 接着在微正则系综 (体积恒定 , 能量恒

定)下弛豫 1—1.5 ns, 体系达到平衡状态. 为了得

到界面温差, 将整个体系沿轴向分为若干层, 在微

正则系综下运行 1.5 ns, 每隔 0.1 ns统计一次温度

分布, 采用最后 0.5 ns的温度分布来计算界面热

导. 本文模拟考虑 3个影响因素, 即体系温度、碳

纳米管层数及长径比. 为了找出界面热导最优组,

考虑体系温度、碳纳米管层数、直径、长度及空白

因素 5个因素设计了五因素四水平的正交试验, 表

示为 L16(45). 

2.3    声子态密度及重叠能

υ

为了进一步分析阐释非平衡分子动力学模拟

的金刚石/碳纳米管之间的热耦合特性和热输运过

程, 计算了近界面区域金刚石和碳纳米管中碳原子

的声子态密度 (vibration density of states, VDOS)

和声子重叠能 (overlap energy). 声子态密度是将

原子的速度自相关函数 (velocity auto correlation

function, VACF)通过快速傅里叶变换 (fast Fou-

rier transform, FFT)获得. 对于频率为   的声子,

其计算表达式为 

VDOS(υ) =
∫

γ(t) exp(−2πiυt)dt, (4)

γ(t)其中  可通过 (5)式计算: 

γ(t) =

⟨∑
i
υi(0) · υi(t)

⟩
⟨∑

i
υi(0) · υi(0)

⟩ , (5)

i υi(t) i

t ⟨· · · ⟩
式中,    为体系中的原子序号,    为第   个原子

在  时刻的速度,   表示系统平均. VDOS与界

面热导之间的关联性已成为纳米材料热传导研究

中的一个重要内容, 低频声子的长平均自由程是影

响单壁碳纳米管热传导的关键因素 [32]. 此外, 研究

发现 20 THz以下的低频声子模式对双壁碳纳米

管的热传导贡献为 62%—79%, 并且随着频率的增

大, 声子振动对热导率的贡献逐渐减小到 12%[33].

这些结果表明, 低频范围内 VDOS特性的差异与

促进碳结构界面热导的提升有直接关系.

声子重叠能是指声子态密度之间的匹配程度,

是影响声子输运及散射的主要机制. 通过下式计算: 

Eoverlap =

∫
g0(υ)

hυ

exp(hυ/kBT )− 1
dυ, (6)

Eoverlap g0(υ)

υ

1/[exp(hυ/kBT )− 1]

其中 ,    是态密度重叠部   的重叠能 , h

是普朗克常数 , kB 是玻尔兹曼常数 ,    是频率 ,

 是玻色-爱因斯坦分布. 

3   结果与讨论
 

3.1    体系温度对金刚石/碳纳米管界面热导
的影响

探究体系温度对金刚石/碳纳米管界面热导的

影响. 体系温度分别设置为 300, 500, 700和 900 K.
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模拟得到沿热传输方向 (z 轴)上的温度分布如图 2(a)

所示. 由于金刚石和碳纳米管沿轴向均具有良好

的导热性能, 当达到稳定状态时, 二者沿自身热

传输方向的温度梯度很小, 且界面处 (25—27 Å)
出现大幅度温度降低, 界面热输运受阻. 图 2(b)展

示了不同温度下体系界面热导的变化, 界面热导随

温度的升高先增大后减小, 在 500 K达到最高值

318.55 MW/(m2·K).

对界面处金刚石和碳纳米管的碳原子进行声

子态密度和重叠能分析. 图 3(a)显示了 300 K下

金刚石和碳纳米管的声子态密度, 碳纳米管的态密

度截止频率约为 70 THz, 而金刚石的 VDOS谱局

限在 55 THz以内, 且二者匹配程度较低. 当温度

升高至 500 K时 (图 3(b)), 两种材料中声子的密

度增大, 增强了声子之间的相互作用和散射, 这可

能会改变声子的传播特性, 导致碳纳米管的态密度

截止频率降低至 40 THz, 而金刚石的 VDOS谱的

截止频率降低至 30 THz, 碳纳米管和金刚石的

VDOS峰值以及整体频域均向低频处移动, 且峰值

均有提高, 二者 VDOS匹配增强, 传热增强. 当温
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图 3    不同温度下近界面处金刚石和碳纳米管的声子态密度　(a) 300 K; (b) 500 K; (c) 700 K; (d) 900 K. (e) 不同温度下体系界

面处的声子态密度; (f) 不同温度下近界面处金刚石和碳纳米管的重叠能

Fig. 3. VDOS  of  diamond  and  CNT  close  to  interface  at  different  temperatures:  (a)  300 K;  (b)  500 K;  (c)  700 K;  (d)  900 K.

(e) VDOS at system interface at different temperatures; (f) overlap energy of diamond and CNT close to interface at different tem-

peratures.
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度升高至 700 K时 (图 3(c)), 二者 VDOS峰降低

了一半, 激发的低频声子减少, 导致热输运被削弱;

当温度升高至 900 K时 (图 3(d)), 金刚石的 VDOS

在中频 22 THz处的峰值略减小, 而碳纳米管在低

频 10 THz处的 VDOS峰值增大了一倍. 整体来

看 , 两侧 (300 K和 900 K)到 500 K变化表现为

峰值红移, 低频声子增多, 界面输运能力增强. 图 3(e)

显示了界面处碳原子的声子态密度随温度的变化,

界面态密度受两种碳原子影响, 温度高于 500 K

时可明显观察到 VDOS峰值降低, 导致界面热输

运受阻碍. 图 3(f)显示了重叠能随温度的变化, 重

叠能变化趋势与界面热导变化趋势相似, 温度为

500 K时, 重叠能最大, 二者声子匹配程度最高. 界

面处的热输运能力主要取决于界面两侧低频声子

的耦合振动. 二者态密度重叠部分增大, 且低频声

子 VDOS值增大, 两种碳原子共振增强, 界面热输

运能力增强. 态密度峰值增大且蓝移, 界面处声子

散射增强, 界面热输运能力恶化. 另一方面, 随着

温度的升高, 非谐性使声子能够通过非弹性传输通

道传输, 界面热导升高, 但温度高于 500 K时, 由

于模拟所构建的碳纳米管为扶手椅型, 扶手椅型碳

纳米管热稳定性较差, 刚性较差 [34], 并且手性指数

为 (6, 6), 直径较小, 原子相对较少, 表面积较小,

碳纳米管刚性较弱, 这导致碳纳米管发生软化, 因

此结构变得更加无序, 边界声子散射变强, 导致热

导大幅下降 [17]. 

3.2    碳纳米管层数对金刚石/碳纳米管界
面热导的影响

本节探究了碳纳米管层数对金刚石/碳纳米管

界面热导的影响. 层数因素设置 6组, 层数依次为

2, 3, 4, 6, 8. 采用 RNEMD模拟得到沿热传导方

向的温度分布如图 4(a)所示, 发现界面温差随碳

纳米管层数增加而减小. 图 4(b)为计算得到的界

面热导, 发现随着碳纳米管层数增加, 界面热导单

调增大.

通过声子态密度和重叠能对模拟结果进行分

析. 不同碳纳米管层数对应体系下金刚石/碳纳米

管界面区域碳原子的 VDOS如图 5(a)—(f)所示.

与碳纳米管为 2层时相比, 当碳纳米管壁为 3层

时, 与双壁碳纳米管相比, 金刚石的整体 VDOS值

降至约 0.5倍. 碳纳米管壁为 4层时, 碳纳米管在

5 THz和 10 THz处的峰值略有提高 , 金刚石的

VDOS变化不大. 碳纳米管壁为 6层时, 碳纳米管

和金刚石的 VDOS峰值均增大为约原本的 2倍,

VDOS耦合增强. 当碳纳米管壁增加为 8层时, 碳

纳米管在 0—2 THz低频段的 VDOS值有所提高,

而 22 THz处的峰值降低了约 0.02 arb.units. 中频

态密度随层数增加而增大, 匹配程度增大. 不同

碳纳米管层数对应体系界面区域碳原子的 VDOS

如图 5(f)所示, 低频 5—15 THz的态密度明显增

长, 界面传热随之增强. 进一步分析声子重叠能,

如图 5(g)所示. CNT和金刚石重叠能随层数增加

而增大, 二者匹配程度增强, 与 VDOS分析所得结

论一致. 

3.3    碳纳米管长径比对金刚石/碳纳米管

界面热导的影响

探究碳纳米管长径比对金刚石/碳纳米管界面

热导的影响, 碳纳米管长径比范围为 2.3—12.39.
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度分布和界面热导　(a) 体系沿 z 轴的温度分布 ; (b) 界面

热导随碳纳米管层数的变化

Fig. 4. Temperature distribution and ITC of diamond/CNT

system with  different  CNT layers:  (a)  Temperature   distri-

bution of the system along z axis; (b) variation of ITC with

CNT layers.
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图 6为界面热导随碳纳米管长径比的变化, 界面热

导随着长径比增大先增大后减小. 采用声子态密度

和重叠能对模拟结果进一步分析. 图 7(a)—(f)为
金刚石和碳纳米管的 VDOS随碳纳米管长径比的

变化, 图 7(g)为界面处碳原子的 VDOS随长径比

的变化. 当碳纳米管长径比由 2.3增大为 3.0时, 金刚

石和碳纳米管的 VDOS频域变宽, 由 40 THz增

至 80 THz, 声子数增多, 界面处碳原子的态密度

变化与之类似. 当碳纳米管长径比由 3.0增至 12.4

的过程中, 金刚石和碳纳米管的碳原子 VDOS频

域变窄, 峰值减小. 同时, 界面处 VDOS蓝移且峰

值降低, 导致界面热输运减弱. 图 7(h)为重叠能随

碳纳米管长径比的变化, 趋势与界面热导的变化一致.
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图 5    不同碳纳米管层数对应近界面处的金刚石和碳纳米管的声子态密度　(a) 2层; (b) 3层; (c) 4层; (d) 6层; (e) 8层. (f) 不

同碳纳米管层数对应金刚石/碳纳米管界面处的声子态密度; (g) 不同碳纳米管层数对应体系中近界面处金刚石和碳纳米管的重

叠能

Fig. 5. VDOS of diamond and CNT close to interface with different layers of CNT: (a) 2 layers; (b) 3 layers; (c) 4 layers; (d) 6 lay-

ers; (e) 8 layers. (f) VDOS at diamond/CNT interface with different CNT layers; (g) overlap energy of diamond and CNT close to

interface with different CNT layers.
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3.4    正交试验确定金刚石/碳纳米管界面
热导最优值

当各影响因素取不同的水平组合时, 各因素所

引起的输出特性值的波动亦不相同. 由于非线性效

应, 必定存在一组最优水平组合, 使得各参数波动

所造成的输出特性值的波动最小, 即一致性最好.

因此基于 SPSS软件中的正交设计 [35] 原理, 本节

采用正交试验模拟寻求各因素的最优水平组合, 得

到最优金刚石/碳纳米管界面热导. 采用五因素四

水平正交试验表共进行了 16组模拟. 表 1为界面

热导的计算结果, 图 8(a)为正交试验结果的均值

分析, 发现界面热导随着 CNT层数的增加呈线性

增大.

对正交试验结果进行极值分析, 得到表 2结

果, 其中 Ki (i = 1, 2, 3, 4)为某个因素的第 i 个水

平的指标之和; R 表示 Ki 的最大值与最小值之差.
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图  7    不同碳纳米管长径比对应近界面处的金刚石和碳纳米管的声子态密度　 (a) L/d = 2.3; (b) L/d = 2.6; (c) L/d = 3.0;

(d) L/d = 4.5; (e) L/d = 6.0; (f) L/d = 12.4. (g) 不同碳纳米管长径比对应金刚石/碳纳米管界面处的声子态密度; (h) 不同碳纳

米管长径比对应体系中近界面处金刚石和碳纳米管的重叠能

Fig. 7. VDOS of diamond and CNT close to interface with different CNT length-to-diameter ratio: (a) L/d = 2.3; (b) L/d = 2.6;

(c) L/d = 3.0; (d) L/d = 4.5; (e) L/d = 6.0; (f) L/d = 12.4. (g) VDOS at diamond/CNT interface with different CNT length-to-dia-

meter ratio; (h) overlap energy of diamond and CNT close to interface with different CNT length-to-diameter ratio.

 

表 1    正交试验界面热导结果
Table 1.    ITC results of orthogonal test.

Number ITC/(MW·m–2·K–1) Number ITC/(MW·m–2·K–1)

1 146.21 9 614.33

2 237.72 10 816.90

3 394.06 11 135.93

4 528.635 12 430.075

5 249.165 13 1264.37

6 103.735 14 788.3

7 1208.075 15 267.035

8 553.91 16 137.12
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R 越大, 即说明该因素的影响越强, Optimum level

指 Ki 值最大时对应的水平 i, 即各因素的最优水

平. 根据所得结果, 碳纳米管结构参数对金刚石/

碳纳米管界面热导的影响排序为: 层数>长度>直

径, 体系温度对其影响程度处于层数和长度之间;

同时, 当温度、手性指数、层数、长度分别为 900 K,

(6, 6), 6层, 5 nm时, 金刚石/碳纳米管复合材料存

在最优界面热导. 对最优组进行反向非平衡分子动力

学模拟, 体系温度分布如图 8(b)所示, 此时界面温

降为 9.925 K, 界面热导值为 2652.34 MW/(m2·K),

与正交组最高界面热导相比界面热导提高了

109%, 验证了该条件下存在最优界面热导, 且该结

果远远优于目前一般金属/半导体的界面热导 [36],

相比一般复合材料, 金刚石/碳纳米管复合材料强

化散热潜力极大. 对正交试验结果进行正交分析,

温度、直径、层数和长度影响因素的 P 值分别为

0.133175, 0.519681, 0.003009, 0.118284. 根据 P 值

检验, P < 0.05表示影响显著, P < 0.01表示影响

极其显著. P 值检验结果进一步证明了层数因素对

界面热导影响极显著, 长度、温度、直径因素对界

面热导的影响依次减弱, 与极值分析结果一致. 

4   结　论

本文采用非平衡分子动力学方法从微观层面

研究了体系温度、碳纳米管层数及长径比对金刚石/

碳纳米管复合材料界面热导的影响, 并进一步通过

声子态密度和重叠能进行了机理分析. 研究发现,

第一, 碳纳米管层数增加使碳纳米管声子态密度的

峰值增大并向低频波段移动, 声子重叠能随层数增

加而增大, 低频声子增多并且耦合振动增强, 更有

利于界面传热. 第二, 发现一定范围内体系温度的

升高及碳纳米管长径比的增大可以提高近界面处

金刚石和碳纳米管的态密度截止频率, 提高低频波

段的峰值, 进一步增强两侧声子的耦合振动, 提高

界面热导. 第三, 采用正交试验模拟获得了金刚石/

碳纳米管界面热导最优值及条件, 当温度、手性指

数、层数、长度分别为 900 K, (6, 6), 6层 ,  5 nm

时 , 金刚石/碳纳米管界面热导最高可以达到

2.65 GW/(m2·K), 是目前报道的金刚石基复合材

料界面热导的最高结果. 第四, 通过正交分析, 碳

纳米管层数对金刚石/碳纳米管异质界面界面热导

影响最显著, 碳管结构参数对体系界面热导的影响

程度排序为: 层数>长度>直径, 体系温度对其影

响程度处于层数和长度之间. 该研究对于调控碳纳

米管与金刚石的界面热输运具有一定指导意义, 并

将有利于器件热管理和芯片材料设计.
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Abstract

Diamond,  an  ultra-wide  band  gap  semiconductor  material,  is  an  ideal  material  for  high-power,  high-

frequency,  high-temperature,  and  low-power  loss  electronic  devices.  However,  high-frequency  and  high-power

working environment leads to ultra-high local hot spots. Thermal interface material (TIM) is urgently needed to

improve  interface  heat  dissipation.  Carbon  nanotube  (CNT),  a  brand-new  generation  of  TIM,  has  ultra-high

thermal  conductivity  (6000  W/(m·K))  and  is  expected  to  solve  the  heat  dissipation  problem  of  diamond

semiconductor.

　　Based on this, we first propose to combine diamond and CNT to improve the performance and stability of

semiconductor  device,  reduce  packaging size,  and achieve  miniaturized design of  devices.  Here  we use  reverse

non-equilibrium  molecular  dynamics  (RNEMD)  method  to  study  the  thermal  transport  characteristics  and

interface  thermal  conductance  (ITC)  at  the  diamond/CNT interface.  The  results  reveal  that  increasing  CNT

layers enhances the overall vibration density of states (VDOS) of CNT and shifts the peak value towards the

low frequency band, which is more conducive to interface heat transfer. Alternatively, the enhancement of the

phonon overlap energy strengthens the coupling vibration of phonon and thus improving the efficiency of the

interfacial heat transfer. Moreover, in a certain range, the increase of system temperature and CNT length-to-

diameter ratio can raise the cutoff frequency of the VDOS of diamond and CNT near the interface and the peak

value of the low frequency band. This further improves the coupling vibration of phonon on both sides. Finally,

by  orthogonal  test  simulation,  the  optimal  value  of  ITC  is  determined  to  be  2.65  GW/(m2·K)  when  the

temperature, chirality, layers and length are 900 K, (6, 6), 6 layers and 5 nm respectively. This result greatly

exceeds  the  current  ITC  of  general  semiconductors/metal.  Compared  with  general  composite  materials,

diamond/CNT composite material has great potential to enhance heat dissipation. Furthermore, according to P-

value test,  the number of  layers has an extremely significant influence on interfacial  thermal transport,  while

the influence of length, temperature and diameter decrease in turn.

　　This work provides insights into optimizing heat transport at diamond/carbon nanotube interface and will

be beneficial for device thermal management and chip material design.
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