
 

氮化镓/石墨烯/金刚石异质界面热输运调控研究*
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为研究高功率氮化镓器件散热性能, 构建氮化镓/石墨烯/金刚石异质结构, 采用分子动力学方法调控异

质界面热输运特性, 并从声子输运角度揭示异质界面传热机理与调控机制. 研究发现 Ga-C接触方式的界面

热导是 N-C结构的 3倍, 且氮化镓/石墨烯/金刚石异质结构不具有热整流特性. N和 B掺杂下界面热导先增

大后减小, 但 Si掺杂下界面热导单调增大. 两种 Si掺杂势函数对应的界面热导差异不大, 但双势函数下的石

墨烯结构更稳定. 线性掺杂和圆形掺杂两种掺杂形貌对界面热导影响不大, 但线性掺杂下石墨烯声子谱变化

更具规律性. 氢化会严重阻碍界面传热, 但三种氢化结构下的界面热导均随氢化率增加而增大. 研究结果可

为氮化镓器件热管理提供理论支持, 同时对突破大功率电子器件散热瓶颈具有指导价值.
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 1   引　言

随着第三代半导体器件向高频、高功率密度方

向发展, 氮化镓电子器件面临严峻的热管理挑战 [1].

GaN/石墨烯/金刚石热管理材料为解决高频氮化

镓器件散热问题提供了新途径 [2], 但由晶格失配、

声子谱差异导致的界面热阻仍制约着复合体系的

散热性能, 需进一步改善界面条件降低界面热阻.

因此, 研究有效的界面热输运调控方法对提升氮化

镓器件散热性能具有重要意义.

原子尺度的界面调控逐渐成为新兴研究方向 [3],

其中缺陷、掺杂和氢化是微尺度界面热输运常用的

调控手段 [4]. Liu等 [5] 发现石墨烯/硅异质结构的界

面热导随氮、硼掺杂缺陷比增加而下降, 且硼掺杂

对界面热导的影响高于氮掺杂. Lee等 [6] 采用低压

化学气相沉积法合成硅掺杂石墨烯, 研究发现 2%

的杂质浓度会使热导率降低 80%. Chegel[7] 利用

Kubo-Greenwood公式探究硼、氮和硅掺杂对石墨

烯热电性能的影响, 发现 N掺杂石墨烯结构的热

性能大于 B和 Si掺杂. Song等 [8] 发现石墨烯/C3N

的界面热导随着氮掺杂浓度增大而增大, 但 C3N/

石墨烯的界面热导与掺杂浓度并非同步变化, 过高

的掺杂浓度会使结构稳定性下降, 界面热导在掺杂

浓度为 30%时降低. Liu等 [9] 发现 GR/h-BN异质

结构的界面热导随 13C和 N的掺杂浓度增加而增

加, 且 N掺杂的界面热导高于 13C掺杂的界面热

导. Yang等 [10] 采用瞬态热脉冲法研究 N掺杂对

Gr/Si界面热导的影响, 结果表明 Gr/Si异质结的

TBR随着 N掺杂浓度增加而降低, 在掺杂浓度为
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3.5%时 TBR降低近 30%. Dong等 [11] 发现氢化可

促进石墨烯/b-Ga2O3 界面热传输, 声子态密度变

化显示, 氢原子的添加使得石墨烯 PDOS明显软

化, 在 87 THz出现新的峰值, 促进了氢原子到 b-

Ga2O3 的热传导. Yang等 [12] 采用分子动力学法研

究氢化对石墨烯/六方氮化硼平面热导率的影响,

研究发现 1%的氢化率就能使热导率降低 55%, 但

当氢化率超过 5%时, 热导率趋于稳定. Liu等 [5]

研究发现, 氢原子随机分布破坏了界面的晶体结

构, 导致石墨烯/硅界面热导率下降. 综上所述, 掺

杂改性和氢化处理等界面工程会显著地影响界面

热输运性能, 开展氮化镓/石墨烯/金刚石界面热输

运调控研究并揭示热输运调控机理对提升界面传

热具有重要意义.

除热输运调控研究外, 异质结构的热整流效应

也受到广泛关注 [13], 当前微/纳米尺度热整流研究

主要集中在新型材料热整流研发和非对称设计调

控热整流方面. 在新型材料探索方面: Song等 [8] 发

现石墨烯/C3N异质结存在热整流效应, 其中石墨

烯→C3N方向的热流密度比反向高 13.8%, 研究认

为界面处声子传输特性方向相反导致热整流现象.

Wang等 [14] 采用非平衡分子动力学研究石墨烯

(Graphene, Gra)/ZnO异质结构界面的传热 ,  认

为 Gra/ZnO异质界面不存在整流效应. 在非对称

设计方面, Farzadian等 [15] 利用 NEMD研究石墨

烯/BCN(G-BCN)纳米结构的热整流, 发现冷热源

温差、应变和两种类型的晶界 (扶手椅形和锯齿

形)均对异质结构热整流效应有影响. Yang等 [16]

发现在相同温度和氮掺杂浓度下, 三角形掺杂石墨

烯结构的 K (L→R)不等于 K (R→L). 分析认为,

氮原子形成的不对称界面区域抑制高频声子, 导致

两个相反方向产生热流差异. 综上, 不同异质结构

的热输运特性差距较大, 氮化镓/石墨烯/金刚石

异质结构的热整流效应有待研究. 特别是在金刚

石MOSFET器件领域 [17], 随着最大漏极电流突

破 0.7 A, 研究金刚石作热源的金刚石/石墨烯/氮

化镓界面传热也具有实际意义.

本文采用非平衡分子动力学方法探究界面工

程对氮化镓/石墨烯/金刚石异质界面热输运特性

的影响. 在探究异质结构热整流效应基础上, 依次

利用氢化以及掺杂对界面热输运进行调控, 通过声

子重叠因子和声子局域化揭示界面热输运调控机

制, 分析不同界面工程参数下的界面热导变化规

律. 研究结果为原子尺度调控界面热输运提供理论

参考, 同时为进一步降低氮化镓/石墨烯/金刚石异

质结构的界面热阻提供支持.

 2   模拟过程

本研究采用 MS软件构建氮化镓/石墨烯/金

刚石异质结构, GaN采用纤锌矿结构 [18], 石墨烯

为六方蜂窝晶格, 金刚石为立方结构, 模型如图 1

所示.

氮化镓 [0 0 0 1]晶向为热输运方向, 晶格平

面 (0001)为 xy 平面, 对表 1中的原始晶格参数进

行扩胞, 异质结构的横截面积为 32.08 Å×38.86 Å,

z 轴长度为 70.26 Å, 总原子数为 9932, GaN与石

墨烯界面的 x, y 方向失配率为 0.57%和 1.69%, 石

墨烯与金刚石界面的失配率为 0.38%和 2.31%, 失

配率均小于 5%, 符合实验外延生长条件 [19].
 
 

表 1    晶格参数
Table 1.    Lattice parameters.

方向 氮化镓 石墨烯 金刚石

x 3.21629 2.46000 3.56679

y 5.57078 4.26084 3.56679

z 5.23966 — 3.56679
 

 

Heat sinkHeat souce

Fixed Fixed





Ga N 石墨烯 金刚石

图 1    氮化镓/石墨烯/金刚石异质结构模型

Fig. 1. Heterostructure model of gallium nitride/graphene/diamond.
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在研究掺杂对界面热导的影响时, 所有掺杂方

式均选择替代掺杂 [20], 氮、硼掺杂可直接在单层石

墨烯结构中用对应原子替换碳原子实现, 硅替代掺

杂选用 Si3掺杂模式, 石墨烯晶格中的单个原子被

硅替代, 硅与三个相邻的碳原子形成 sp3 杂化结构.

本文使用随机掺杂和规则掺杂两种方式, 随机掺杂

利用 NumPy模块将石墨烯原子按编号排列为二

维矩阵, 使用随机抽样方法生成编号列表进行掺

杂. 规则掺杂包括线性掺杂和圆形掺杂两类, 线性

掺杂在三条平行直线上按空间位置筛选原子, 对满

足条件的原子编号掺杂, 圆形掺杂中的圆半径等于

线性掺杂中相邻两条直线的线间距. 在构建氢化模

型时, 随机选择的原理与上述掺杂所述一致, 在对

应小节中不再叙述.

本文相关计算均使用 LAMMPS软件包完成.

在势函数设置环节, 采用 Tersoff势描述 Ga-N-C

多体相互作用 [21]; 使用 AIREBO势函数描述石墨

烯原子间相互作用 [22], 掺杂原子和石墨烯原子间

的相互作用由 Tersoff 势函数描述, 其中氮、硼掺杂

选用 BNC.Tersoff势 [23], Si掺杂选用 SiC_Erhart-

Albe.tersoff势 [24]; 中间层原子与氮化镓、金刚石间

的相互作用由 Lennard-Jones势函数描述, 如表 2

所列.
 
 

表 2    Lennard-Jones势函数参数

Table 2.    Lennard-Jones parameters.

原子1 原子2 ε/eV σ/Å

C C 0.00361 3.671

C Ga 0.00905 3.668

C N 0.00369 3.346
 

在分子动力学模拟中, 相关参数设置如下: 时

间积分步长设定为 0.25 fs, Lennard-Jones势函数

截断半径取 10, 对三维体系施加周期性边界条件.

模拟分为三个阶段: 首先, 运用共轭梯度算法对初

始构型进行几何优化.  然后 ,  利用 NVT系综在

300 K下对氮化镓/石墨烯/金刚石异质结构进行

0.25 ns的弛豫以达到平衡状态 . 恒温弛豫之后 ,

在 NVE(恒定原子数和体积)系综下进一步弛豫

0.25 ns. 最后, 保持 NVE系综不变, 在热源和热汇

区域引入局部朗之万恒温器, 通过朗之万方法实现

局部热浴,  热源和热汇区域的温度分别设置为

330 K和 270 K, 在 NVE系综中持续 1 ns, 同时固

定两端的原子避免与热源和热汇的原子重叠. 待系

统中形成稳定的温度梯度后, 收集 0.75 ns的温度

分布和累积能量, 拟合界面处的温差以及沿 z 方向

的热流量, 并计算两组拟合结果的平均值, 以减少

统计误差. 图 2所示为界面温差与热流量的统计结

果, 在此基础上据 (1)式计算界面热导 [25]. 

G =
J

A∆T
, (1)

J

A ∆T

式中,    是流过 GaN/石墨烯/金刚石界面的热流

量,   为垂直于热流方向的横截面积,   是 GaN/

石墨烯/金刚石界面的温差.
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图 2　(a) 热源、热汇能量累计; (b) 沿热流方向的温度分布

Fig. 2. (a)  Accumulation  of  energy  from  heat  source  and

heat  sink;  (b)  temperature  distribution  along  the  direction

of heat flow.
 

为了揭示 GaN/石墨烯/金刚石异质界面热传

导机理, 通过速度自相关函数的傅里叶变换计算声

子态密度 (PDOS): 

P (ω) =
1√
2π

∫ ∞

0

eiωt

⟨
N∑
j=1

νj(t)νj(0)

⟩
dω, (2)

P (ω) ω νj(t)νj(0)式中,    是频率   处的 PDOS;    是速

度自相关函数. 此外, 重叠因子可以定量描述声子

谱匹配程度, 重叠因子 S 增大说明界面声子振动更

协调, 声子耦合程度更高, 具体计算式为 [26]
 

S =

∫ 3∏
i=1

Pi(ω)

/[
3∏

i=1

∫
Pi(ω)

]
, (3)
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式中, i = 1, 2, 3, 分别对应 GaN、石墨烯和金刚石

的 PDOS.

声子参与率 (participation ratio, PPR)是另

一种分析声子行为的方法, 可以定量描述声子局域

化程度. PPR减小说明声子模态向局域化转变, 参

与热输运的声子数减少, 具体计算式为 [27]
 

R(ω) =
1

N

[∑
i

P 2
i (ω)

]2

∑
i

P 4
i (ω)

, (4)

N Pi (ω)式中,   是原子总数,   是对应频率下的PDOS.

 3   结果与讨论

 3.1    异质结构的热整流效应

热整流在微/纳米级散热、热电性能改善、热开

关和热晶体管等方面具有重要研究价值 [28,29]. 因此,

本节对氮化镓/石墨烯/金刚石的热整流效应展开

研究, 为新型材料的热性能调控及设计制造提供参考.

在探究异质结构的热整流效应之前, 对比两

种界面接触方式下的界面热学特性. Ga-石墨烯和

N-石墨烯异质结构模型如图 3所示, 两种结构的界

面热导计算结果如图 4所示. 整体上, Ga-石墨烯

结构的界面热导高于 N-石墨烯结构, 室温下 Ga-

石墨烯结构的界面热导为 0.198 GW/(K·m2), 而

N-石墨烯结构的界面热导为 0.067 GW/(K·m2).

结果显示, 界面原子接触类型对传热具有明显影

响, Ga-石墨烯接触类型更有利于界面传热.
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图 4　Ga-石墨烯和N-石墨烯接触方式下的界面热导对比图

Fig. 4. Comparison  plot  of  interfacial  thermal  conductance

for Ga-graphene and N-graphene contact configurations.
 

两种结构的 PDOS计算结果如图 5所示. Ga-

C结构中的氮化镓声子谱比 N-C结构更宽, 石墨

烯声子的截止频率在 N-C结构为 20 THz, 而在

Ga-C结构中超过 25 THz; 对比发现 Ga-C结构中

异质界面声子频谱更宽, 表明 Ga-C界面允许传热

的声子频率更高. N-C界面石墨烯声子截止频率
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N

(b)
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图 3    (a) Ga-石墨烯接触方式结构模型 ; (b) N-石墨烯接

触方式结构模型

Fig. 3. Interface  model  of  (a)  Ga-graphene  and  (b)  N-

graphene contact configurations.
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Fig. 5. Comparison plot of interfacial PDOS for Ga-graphene

and N-graphene contact configurations.
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较低, 说明高频声子很难通过 N-C界面传热, 而

Ga-C界面声子截止频率较高, 允许更多声子参与

界面热输运. Ga-C界面 10—20 THz和 20 THz附

近声子谱重合程度明显增加, 进一步量化重叠因

子, 得到 Ga-C界面和 N-C界面的 S 因子分别为

1.596×10–4 和 1.068×10–4, 表明 Ga-C界面声子耦

合程度更高, 因此 Ga-C界面的传热效果更好. 根

据上述研究结果, Ga-C界面接触方式更有利于界

面传热, 因此下面对 Ga-C接触型异质结构展开热

整流效应研究.

通过将异质结构置于正负温度梯度探究氮化镓/

石墨烯/金刚石界面处的热整流特性, 热源和热汇的

温差为 60 K, 氮化镓→金刚石和金刚石→氮化镓热

流方向的界面热导结果如图 6所示. 整体上看, 两种

结构的界面热导未表现出明显差异性, 说明热流方

向对异质界面热输运影响不大. 室温下, 氮化镓→金

刚石方向的界面热导为 0.198 GW/(K·m2), 金刚石→

氮化镓方向的界面热导为 0.195 GW/(K·m2), 结果

表明两者差异并不显著. 进一步采用 (5)式计算热

整流比 [30]: 

γ =
κ1 − κ2

κ2
, (5)

γ κ1 κ2其中  代表热整流比 ;    和   分别为氮化镓→

金刚石和金刚石→氮化镓热流方向的界面热导.
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图 6　两种热流方向下的界面热导对比图

Fig. 6. Comparison  plot  of  interfacial  thermal  conductance

for two heat flow directions.
 

室温下, 氮化镓/石墨烯/金刚石结构的热整

流比为 1.641%. 为验证上述结论, 构建中间层为

双层石墨烯的氮化镓/石墨烯/金刚石异质结构, 计

算不同热流方向下的界面热导, 结果如图 7所示.

整体上看, 热流方向不会对界面传热造成明显影

响. 室温下, 氮化镓→金刚石方向的界面热导为

0.182 GW/(K·m2), 而金刚石→氮化镓的界面热导

为 0.187 GW/(K·m2), 热整流比为 2.575%. 根据

上述计算结果, 认为氮化镓/石墨烯/金刚石异质结

构的热整流效应不理想.
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Fig. 7. Comparison  plot  of  interfacial  thermal  conductance

in bilayer graphene structure under different heat flow dir-

ections.
 

表 3为无热整流效应异质结构的调研结

果 [14,22,31,32], 对不同异质结构热整流数值进行对比,

认为氮化镓/石墨烯/金刚石异质界面无热整流效

应. 分析认为, 在许多已发表的工作中, 通过使用

不对称设计, 热整流现象很容易在面内异质结构或

二维材料中实现. 这是因为二维材料中的原子通过

异质结处的强共价键连接, 并且沿异质结两侧的组

成二维材料的面内热性能显著不同. 因此, 声子热

传输对热流方向敏感, 异质结中会出现明显的热整

流现象. 相比之下, 在三维异质结构中, 不同层之

间通过弱范德瓦耳斯力相互作用, 界面不同方向上

的声子散射相对均匀, 异质结构表现出较为对称的

热流传导. 此外, 上述研究只对氮化镓/石墨烯/金

刚石基础模型进行研究, 异质结构中并未添加原子

掺杂, 避免非对称设计对界面热整流效应的影响.

因此, 氮化镓/石墨烯/金刚石异质结构无明显的热

整流效应.
 

表 3    无热整流效应异质结构的调研结果表
Table 3.    Investigation  results  of  heterostructures

without thermal rectification effect.

异质结构
一侧界面热导
/(GW·K–1·m–2)

另一侧界面热导
/(GW·K–1·m–2)

热整流比

Sn/h-BN[32] 1.43×10–2 1.39×10–2 2.86%

Gra/h-BN[31] 2.35×10–1 2.51×10–1 6.74%

Gra/SiC[22] 3.77×10–3 3.69×10–3 2.21%

Gra/ZnO[14] 8.75×10–2 8.76×10–2 0.15%

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 21 (2025)    210201

210201-5

In 
Pres

s

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


 3.2    氢化对异质界面热导的影响

氢化是调节石墨烯热导率的有效方法, 利用氢

化调控界面传热有望为纳米级热管理提供新策略.

本节采用非平衡分子动力学模拟氢化对氮化镓/石

墨烯/金刚石异质结构热输运的影响, 构建三种氢

化异质结构模型进行对比,  通过将石墨烯双侧

100%氢化得到石墨烷 [33,34], 利用 python随机函

数删除氢原子得到双侧氢化模型. 在得到石墨烷

后, 利用氢化的可逆性去除石墨烷一侧所有的氢原

子得到石墨酮, 利用 python随机函数对石墨酮脱

氢得到单侧氢化模型, 构建的三种模型分别为双面

氢化、氮化镓侧氢化和金刚石侧氢化模型, 具体如

图 8所示. 氢化率定义为单层石墨烯原子数与氢原

子数的比值, C—H键长设定为 1.14 Å. 由于氢化

率过大会影响结构稳定性, 所以设定氢化率范围

为 5%到 25%.
 
 

(a)

(b)

AB
C

图 8　(a) 单侧氢化俯视图; (b) 双侧氢化侧视图

Fig. 8. (a)  Top  view  of  single-side  hydrogenation;  (b)  Side

view of double-side hydrogenation.
 

图 9为三种氢化结构界面热导随氢化率的变

化关系. 整体来看, 氢化后的界面热导随氢化率

单调增加. 当氢化率从 5%增加到 25%时, 双侧氢

化结构的界面热导从 0.0288 GW/(K·m2)增长到

0.0861 GW/(K·m2), 金刚石侧氢化的界面热导值

从 0.0336 GW/(K·m2)增长到 0.0704 GW/(K·m2),

氮化镓侧氢化的界面热导值从 0.0213 GW/(K·m2)

增长到 0.0447 GW/(K·m2). 对比三者差异, 双侧

氢化的界面热导要高于单侧氢化结构, 单侧氢化结

构中金刚石侧氢化的界面热导要高于氮化镓侧氢

化. 另外, 同未氢化的模型 (0.198 GW/(K·m2))相

比较, 氢化使界面热导大幅降低.
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图 9　三种氢化结构的界面热导变化图

Fig. 9. Plot of interfacial thermal conductance variation for

three hydrogenated structures.
 

图 10为双侧氢化异质结构在不同氢化率下的

声子态密度. 图 10(a)显示, 随着氢化率增加, 氢化

石墨烯的 PDOS峰值逐渐降低 ,  声子谱向高频

方向移动, 20—40 THz中频声子增加, 特别是在

25 THz激发出新的中频峰. 氢原子的原子质量较

小, 倾向于在高频下振动, 当氢化率增加时, 石墨

烯结构中参与振动的氢原子数量增加, 在 PDOS

中高频段激发出新的声子. 另外, 石墨烯位于 0—

20 THz频段的 PDOS峰值大幅下降, 但异质结构

界面热导并未降低, 为探究两者变化的差异性, 给

出不同氢化率下的界面声子态密度图. 图 10(b)—(f)
显示, 低频段声子耦合程度主要受氮化镓和金刚石

影响, 氮化镓和金刚石在低频区域的重叠部分很

小, 说明低频声子通过界面传递的能量已经接近最

小值. 因此, 石墨烯低频段声子分布虽大幅减少, 但

不会影响界面声子耦合程度. 还可以看出, 异质界面

重叠因子随氢化率增加而增大, 证实氢化率的增加

并未对界面声子耦合产生不利影响. 氢原子的出现

激发出新的中频声子, 打开了面外声子耦合新通道,

引起界面声子耦合程度提高, 促进了界面热传输.

此外, 三种氢化结构的界面热导呈现明显差

异, 双侧氢化的界面热导明显高于单侧氢化. 当氢

化率为 25%, 双侧氢化界面热导是金刚石侧氢化

的 1.2倍, 是氮化镓侧氢化的 1.9倍. 为探究氢化

结构对界面热导的影响, 对三种氢化结构的声子局

域化进行计算, 结果如图 11所示. 同未氢化的异

质结构相比, 三种氢化结构的声子局域化程度均呈

现大幅下降, 说明氢化导致石墨烯声子局域化加

重. 氢化后石墨烯碳原子之间的 p—p 键被破坏,

碳原子与相邻氢原子形成 s 键 , 碳的杂化从 sp2
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转变为 sp3. sp3 杂化导致键长和键角局部畸变, 破

坏了石墨烯原有的周期性晶格排列 [7], 造成石墨烯

声子局域化效应加重, 图中表现为石墨烯 PPR数

值大幅减小. 因此, 氢化后异质结构的界面热导要

远低于初始结构. 另外, 相较于双侧氢化方式, 单

侧氢化结构的声子局域化程度更重, 表明单侧氢化

下声子输运通道更少, 界面热导更低. 由图 11明

显看出, 氮化镓侧氢化的声子局域化程度最重, 说

明氮化镓侧氢化中参与界面热输运的声子数最少,

界面热导最低.
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图 11　氢化对 PPR的影响

Fig. 11. Effect of Hydrogenation on PPR.
 

分析认为, 氢化石墨烯结构中氢原子的随机性

破坏了界面的晶体结构, 氢化导致碳杂化从 sp2 转

变为 sp3, 界面无序和杂化转变导致界面声子的传

输路径受阻, 石墨烯声子局域化加重. 因此, 氢化

导致氮化镓/石墨烯/金刚石界面热导大幅下降. 但

是, 随着氢覆盖率从 5%增加到 25%, 异质结构中

参与界面传热的氢原子数量增加, 氢原子为界面热

输运开启了新的声子通道, 界面间的声子耦合程度

增加, 界面热导逐渐增大.

 3.3    掺杂对异质界面热导的影响

 3.3.1    掺杂元素对异质界面热导的影响

元素掺杂可以改善材料的物理性能, 石墨烯中

的掺杂原子包括 B, N, S, P和 Si, 由于石墨烯中

碳的原子半径与 B和 N相似, 所以 B和 N是研究

最广泛的掺杂原子 [35]. 本节首先构建 B, N和 Si三

种掺杂结构模型, 研究掺杂种类、掺杂浓度对氮化

镓/石墨烯/金刚石异质结构热输运的影响, 在此基

础上研究势函数选取及掺杂形貌对界面热导的影

响, 并从声子输运角度解释界面传热调控机理.

当掺杂浓度超过 5%时, 石墨烯结构会受到破

坏, 本文设定最大掺杂比为 5%. 图 12为掺杂三种

元素后异质结构的界面热导与掺杂率的关系. 从界

面热导整体变化趋势看出, 硅掺杂异质结构的界面

热导随掺杂率增大而增加, 但氮、硼掺杂下界面热

导呈现先增加后下降趋势. 从界面热导变化幅度可

以看出, 氮、硼掺杂对界面热导影响较小, 当氮掺

杂为 3%时, 界面热导最大为 0.207 GW/(K·m2);

当硼掺杂为 4%时, 界面热导最大为 0.223 GW/

(K·m2). 相比之下, 硅掺杂的异质结构的界面热导

随着硅掺杂浓度的增加而显著增加. 在掺杂浓度

为 5%时, 硅掺杂氮化镓/石墨烯/金刚石结构的界
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图 10    (a) 双侧氢化结构中的石墨烯 PDOS变化图; (b), (c), (d), (e)和 (f) 不同氢化率对应的界面 PDOS变化图

Fig. 10. (a) Plot of graphene PDOS variation in the double-side hydrogenated structure; (b), (c), (d), (e), and (f) plots of interfa-

cial PDOS variation corresponding to different hydrogenation ratios.
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面热导达到 0.346 GW/(K·m2), 远高于氮、硼元素

掺杂异质结构的界面热导. 结果表明, 硅元素掺杂

可以显著增大界面热导, 改善界面传热性能.
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图 12　引入不同掺杂元素后的界面热导变化图

Fig. 12. Effects  of  three  dopant  elements  on  interfacial

thermal conductance.
 

为探究掺杂对氮化镓/石墨烯/金刚石异质结

构界面热导的影响机制, 对不同体系的 PDOS进

行分析. 图 13为 N, B掺杂后异质界面的重叠因子

计算结果. 如图 13(a)所示, N掺杂后重叠因子变

化呈现先增加后降低的趋势, 在掺杂率为 3%时达

到最大值 1.86×10–4, 随后开始下降. 如图 13(b)所

示, B掺杂后重叠因子也呈现先增加后下降的趋

势, 在掺杂率为 4%时达到最大值 2.08×10–4. N和

B掺杂下界面声子谱具有相似的变化趋势, 掺杂浓

度的增加使界面声子耦合程度先增加后降低, 所以

界面热导的变化也呈现先增加后降低趋势.

先前的研究表明, Si掺杂对石墨烯热导率的抑

制效应比 N掺杂更明显 [36,37], 但 Si掺杂能够显著

提升异质界面的传热性能 [19]. 与 B, N元素相比, Si

与石墨烯碳原子之间的质量差更大, Si掺杂石墨烯

和氮化镓衬底间的层间相互作用更强, 强相互作用

有利于界面热输运. 图 14(a)为不同 Si掺杂浓度

所对应的石墨烯 PDOS, 随着 Si掺杂浓度的增加,

石墨烯低频峰值逐渐下降, 20—30 THz频段声子

数增加. 与原始的氮化镓/石墨烯/金刚石异质结构

相比, 在 Si掺杂的异质结构界面中, 氮化镓、石墨

烯和金刚石的 PDOS有更多的重叠, 界面声子谱

的耦合程度更高.
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图 13    氮和硼掺杂对重叠因子的影响　(a) 氮掺杂后的重叠因子; (b) 硼掺杂后的重叠因子

Fig. 13. Effects of  nitrogen and boron doping on overlap factor:  (a) Overlap factor after nitrogen doping; (b) overlap factor after

boron doping.
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图 14    硅掺杂对 PDOS的影响　(a) 石墨烯 PDOS; (b) 重叠因子

Fig. 14. Effect of silicon doping on PDOS; (a) Graphene PDOS; (b) overlap factor.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 21 (2025)    210201

210201-8

In 
Pres

s

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


分析认为, 这一热导增强可归因于声子聚焦效

应 [38], 该机制在一定条件下导致面内与跨面热输

运呈现负相关趋势. 另一方面, 在石墨烯中引入

Si元素掺杂可以有效促进界面间声子谱的重叠.

与 B, N元素掺杂相比, Si掺杂的界面声子耦合更

强, 当掺杂浓度为 5%时, B, N和 Si掺杂异质结构

的声子匹配系数分别为 1.90×10–4,  1.76×10–4 和

2.76×10–4. 这证实 Si掺杂后氮化镓/石墨烯/金刚

石异质界面的声子耦合程度增大, 引起异质结构界

面热导增加.

结果还表明, 1%的氮掺杂会导致界面热导

低于初始结构. 为探究掺杂对原始结构的影响 ,

图 15(b)给出 N掺杂后石墨烯的 PPR变化图. 相

较于未掺杂的石墨烯, 掺杂 1%会使石墨烯的 PPR

下降. 同时给出掺杂 1%和 5%时的 PPR对比图

(图 15(d)), 能够看出两者差异并不明显, 即掺杂会

改变石墨烯声子局域化程度, 但掺杂浓度的增加对

声子局域化程度影响并不显著.

同理, 图 15(a)给出 B掺杂率为 1%时石墨烯

的 PPR变化情况, 掺杂后的 PPR局域化程度更

严重, 特别是在 15—20 THz频段. 同时从图 15(c)

得到, 1%和 5%的 B掺杂石墨烯的 PPR差异并

不显著, 再次证明掺杂会加重石墨烯声子局域化程

度, 但研究范围内掺杂浓度的增加不会影响声子局

域化程度.

 3.3.2    势函数对异质界面热导的影响

上文研究表明 Si掺杂可有效增大氮化镓/石

墨烯/金刚石界面热导, 利用 Si掺杂调控界面传热

具有一定的应用潜力, 文献调研显示, Si掺杂石墨

烯的势函数主要有两种: 一种使用 Tersoff势来描

述掺杂石墨烯原子间的相互作用 [39,40]; 另一种使用

Airebo势描述C原子之间的相互作用, 利用Tersoff

势描述 C和 Si相互作用 [36,41]. 为探究势函数选取

对掺杂结果的影响, 本节分别选用两种势函数进行

模拟, 对比两种势函数对界面传热的影响.

首先, 研究随机掺杂方式中势函数选取对界面

热导的影响. 图 16显示, 两种势函数下的界面热

导均随掺杂率增加而增加, 且两者间并未表现出明

显的差异性. 当掺杂率最大时, 单势函数的界面热

导为 0.375 GW/(K·m2), 对应双势函数的界面热

导为 0.346 GW/(K·m2), 两者误差为 7.73%. 计算

结果表明, 势函数选择对界面热导的影响较小.
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图 15    氮和硼掺杂对PPR的影响　(a) 硼掺杂后的PPR; (b) 氮掺杂后的PPR; (c) 不同硼掺杂率对应的PPR; (d) 不同氮掺杂率对应的PPR

Fig. 15. Effects of nitrogen and boron doping on PPR: (a) PPR after boron doping; (b) PPR after nitrogen doping; (c) PPR corres-

ponding to different boron doping ratios; (d) PPR corresponding to different nitrogen doping ratios.
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为减小随机掺杂方式对计算结果的影响, 进一

步探究规则掺杂方式下两种势函数选取对界面传

热的影响, 计算结果如图 17所示. 两种势函数下

的界面热导未表现出明显差异, 当掺杂浓度最大

时, 选用单势函数得到的界面热导为 0.335 GW/

(K·m2), 对应双势函数的计算结果为 0.329 GW/

(K·m2), 两者误差为 1.79%. 结果表明, 两种势函数

对掺杂结果的影响并不显著.

图 18给出同为规则掺杂方式下两种势函数的

界面 PDOS变化曲线. 整体上, 势函数的选取对氮

化镓和金刚石的 PDOS影响不大, 但不同势函数

下的石墨烯 PDOS出现较大变化. 氮化镓中 20—

40 THz中频峰值下降, PDOS呈现蓝移趋势, 10—

20 THz低频段声子数增加. 金刚石中 0—20 THz
低频段声子数增加, 高频峰值呈下降趋势. 石墨烯

PDOS受到势函数显著影响, 其中采用单一势函数

的 PDOS峰值完全消失, 等掺杂率下的 PDOS变

化更为剧烈; 但两者也有相同的变化趋势, 图 18(b)

和图 18(e)显示, 两种势函数下石墨烯 PDOS峰值

随掺杂率的增加而下降, 最大声子截止频率均在

30 THz, 且均具有蓝移趋势. 分析认为, 势函数选

取对界面热导的影响并不显著, 采用双势函数时掺
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图 16    两种势函数在随机掺杂方式下的界面热导对比图

Fig. 16. Comparison  plot  of  interfacial  thermal  conduct-

ance for two potential functions under random doping con-

figurations.
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图 17    两种势函数在规则掺杂方式下的界面热导对比图

Fig. 17. Comparison  plot  of  interfacial  thermal  conduct-

ance for two potential  functions under regular doping con-

figurations.
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图 18    (a), (b), (c) 单势函数下的氮化镓、石墨烯和金刚石的 PDOS变化图; (d), (e), (f) 双势函数下的氮化镓、石墨烯和金刚石

的 PDOS变化图

Fig. 18. (a), (b), (c) Plots of PDOS variation for gallium nitride, graphene, and diamond under the single potential function; (d),

(e), (f) plots of PDOS variation for gallium nitride, graphene, and diamond under the double potential functions.
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杂石墨烯结构更稳定. 另外, 对比随机掺杂和规则

掺杂的计算误差, 发现选用规则掺杂时, 两种势函

数的计算结果差值较小, 相较于势函数选择, 掺杂

形貌似乎对界面热导也有影响.

 3.3.3    掺杂形貌对异质界面热导的影响

在石墨烯热学特性的掺杂研究中, 已有涉及掺

杂形貌对热输运的影响研究, Zhang等 [42] 通过改

变氮掺杂位置调控双层石墨烯热导率, 随着掺杂位

置从热源移到热汇, 双层石墨烯热导率呈现先降后

升趋势. Liang和Wei[23] 发现平行多硼掺杂石墨烯

的热导率比三角单硼掺杂更低. Yang等 [16] 利用非

平衡分子动力学研究三角形氮掺杂石墨烯的热性

能, 发现石墨烯热导率随着氮浓度增加急剧下降.

已有的掺杂形貌的研究, 大多数只针对单一石墨烯

材料, 不同掺杂形貌下异质结构界面热输运的研究

较少.

为研究掺杂形貌对氮化镓/石墨烯/金刚石界

面热导的影响, 构建两种 Si掺杂形貌, 分别为线

性 Si掺杂和圆形 Si掺杂, 两种石墨烯掺杂形貌如

图 19所示.

界面热导计算如图 20所示, 两种掺杂形貌下

的界面热导均随掺杂率增加而增大, 且两种掺杂形

貌对应的界面热导未表现出明显差异. 当掺杂浓度

最大时, 圆形掺杂的界面热导为 0.312 GW/(K·m2),

线性掺杂的界面热导为 0.329 GW/(K·m2), 两者

误差为 5.44%. 结果表明, 掺杂形貌对界面热导的
 

(a) (b)

图 19    两种规则掺杂形貌　 (a) 线性 Si掺杂 ; (b) 圆形

Si掺杂

Fig. 19. Two  regular  doping  morphologies:  (a)  Linear  Si

doping; (b) circular Si doping.
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图 20    两种掺杂形貌下的界面热导对比图

Fig. 20. Comparison  plot  of  interfacial  thermal  conduct-

ance under two doping morphologies.

 

P
D
O
S

(d)

0

0.02

0.04

0.06

10 20 30 40 50

Frequency/THz

0

0.02

0.04

0.06

P
D
O
S

(a)

10 20 30 40 50

Frequency/THz

0.01
0.02
0.03
0.04
0.05

P
D
O
S

(e)

0

0.02

0.04

0.06

10 20 30 40 50

Frequency/THz

0.01
0.02
0.03
0.04
0.05

P
D
O
S

(b)

0

0.02

0.04

0.06

10 20 30 40 50

Frequency/THz

P
D
O
S

(f)

10 20 30 40 50 60
0

0.01

0.02

0.03

0.04

Frequency/THz

P
D
O
S

(c)

10 20 30 40 50 60
0

0.01

0.02

0.03

0.04

Frequency/THz

图 21    (a), (b), (c)圆形掺杂下的氮化镓、石墨烯和金刚石的 PDOS变化图; (d), (e), (f)线性掺杂下的氮化镓、石墨烯和金刚石

的 PDOS变化图

Fig. 21. (a), (b), (c) Plots of PDOS variation for gallium nitride, graphene, and diamond under circular doping; (d), (e), (f) plots of

PDOS variation for gallium nitride, graphene, and diamond under linear doping.
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影响并不显著. 进一步考虑随机掺杂计算结果, 掺

杂率为 5%的界面热导为 0.346 GW/(K·m2), 三者

平均误差为 6.95%. 结果表明, 在 5%的掺杂范围

内, 三种掺杂形貌并未表现出明显差异性, 掺杂形

貌对界面热导影响有限, 在传热性能上未展现出某

一掺杂方式的显著优势.

为了揭示掺杂形貌对热输运的影响, 图 21给

出了两种掺杂形貌下界面声子态密度变化曲线. 整

体上, 两种掺杂形貌下的界面 PDOS随掺杂浓度

同步变化, 氮化镓低频声子增加, 高频峰值下降,

以及整体声子谱蓝移; 石墨烯声子峰值下降, 最大

声子截止频率右移, 金刚石声子谱高频峰值随掺杂

率增加规律下降. 界面材料声子谱的同步变化证实

两种掺杂形貌下的热导差异并不明显. 但是, 两种

掺杂形貌下的石墨烯声子谱存在略微差异, 对比

图 21(b)和图 21(e), 线性掺杂下石墨烯的声子谱

变化更具有规律性, 而圆形掺杂下的石墨烯声子谱

更具有突变性. 分析认为, 圆形掺杂受限于石墨烯

尺寸和圆半径, 当掺杂浓度超过 2%时, Si原子与

石墨烯中 C原子的相互作用面积已经接近极限,

而线性掺杂中 Si原子与石墨烯原子间的作用面积

更大, 参与界面传热的 Si声子随着掺杂原子的增

加而增多, 所以线性掺杂下的石墨烯声子谱呈现规

律性变化. 分析认为, 掺杂形貌对界面热导的影响

很小, 在一定的掺杂浓度范围内, 未观察到某一掺

杂方式具有显著优势. 但在特定的掺杂浓度下, 掺

杂形貌会影响石墨烯 PDOS分布.

 4   结　论

为进一步提升氮化镓器件散热性能, 采用分子

动力学方法对氮化镓/石墨烯/金刚石界面热输运

进行调控, 研究发现:

1) Ga-C型界面原子接触结构更有利于界面

传热, 这是由于 Ga-C界面具有更大的声子截止频

率, 参与界面热输运的低频和中频声子数更多, 所

以 Ga-C结构的界面热导更大. 在不引入任何界面

掺杂的前提下, 氮化镓/石墨烯/金刚石异质结构不

具有热整流特性.

2) 氢化导致界面热导大幅下降, 但三种氢化

结构下的界面热导均随氢化率增加逐渐增大, 而且

双侧氢化结构的界面热导要高于单侧氢化结构. 这

是由于氢原子的引入破坏了晶体结构, 界面无序和

杂化转变加剧声子局域化, 导致界面热导大幅下

降, 由于双侧氢化的局域化程度较低, 界面热导相

对更高. 但氢原子的引入为界面开启新的传热通

道, 所以界面热导随氢化率逐渐增大.

3) 氮、硼掺杂下的界面热导随掺杂率先升后

降, 但硅掺杂使界面热导单调增加. 氮、硼掺杂下

界面声子耦合程度随掺杂率先增大后减小, 对应界

面热导先升高后降低. 由于较大的质量失配, 硅掺

杂石墨烯增强了层间相互作用, 界面声子耦合程度

增大促使界面热导增加. 硅掺杂势函数的选取对界

面热导影响不大, 但采用双势函数描述的硅掺杂石

墨烯结构更为稳定. 线性掺杂和圆形掺杂下界面热

导无明显差异, 但线性掺杂下石墨烯的声子谱变化

更具规律性.

研究结果对于氮化镓/石墨烯/金刚石异质界

面高效传热及应用优化具有参考意义, 并有望促进

氮化镓高功率密度器件在功率转换、变频和逆变领

域的应用.
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Abstract

In order  to ascertain the heat dissipation performance of  high-power gallium nitride devices,  the thermal
transport  characteristics  of  GaN/graphene/diamond  heterostructures  are  investigated  at  heterogeneous
interfaces  through  molecular  dynamics  simulations.  This  study  focuses  on  phonon  transport  mechanisms  and
regulatory strategies in the interfacial regions. The key findings are summarized below.
　　Comparative analysis of two contact configurations reveals that the Ga-C structure exhibits an interfacial
thermal conductance three times higher than that of the N-C structure, which is attributed to its larger phonon
cutoff  frequency  and  enhanced  interfacial  phonon  coupling  as  evidenced  by  phonon  spectral  analysis.  The
intrinsic heterostructure demonstrates no thermal rectification characteristics without interface engineering. The
analysis of hydrogenation effects shows that although hydrogenation generally hinders interfacial heat transfer,
the thermal conductance increases paradoxically with the increase of hydrogenation ratio. This counterintuitive
phenomenon arises from hydrogen-induced lattice disorder/hybridization scattering causing phonon localization
(particularly severe in GaN-side hydrogenation), while generating new phonon coupling channels. The elemental
doping investigations show that nitrogen and boron doping leads to an initial increase and subsequent decrease
in  interfacial  thermal  conductance,  while  silicon  doping  produces  monotonic  enhancement.  Overlap  factor
analysis indicates that N and B doping first strengthens then weakens interfacial phonon coupling, whereas Si
doping significantly improves coupling through synergistic effects of strong interfacial interactions and phonon
focusing.  Comparative  evaluation  of  two  Si  doping  potential  functions  shows  that  the  difference  in  thermal
conductance  results  is  negligible.  The  studies  on  doping  morphology  show  that  although  linear  doping
configurations can cause systematic changes in graphene phonon spectra, their influence on interfacial thermal
conductance is minimal.
　　These  findings  offer  critical  theoretical  insights  into  thermal  management  optimization  of  GaN-based
devices  and  provide  fundamental  guidance  for  overcoming  thermal  dissipation  bottlenecks  in  high-power
electronic systems.

Keywords: heterostructure, molecular  dynamics,  interfacial  thermal  conductivity,  hydrogenation,  regulation
mechanism
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