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分形结构纳米复合材料热导率的分子动力学

模拟研究∗

张程宾 程启坤 陈永平†

(东南大学能源与环境学院, 能源热转换及其过程测控教育部重点实验室, 南京 210096)

( 2014年 5月 5日收到; 2014年 7月 8日收到修改稿 )

提出了一基于Sierpinski分形结构的Si/Ge纳米复合材料结构, 以调控纳米复合材料的热导率. 采用非平
衡分子动力学方法模拟研究了分形结构Si/Ge纳米复合材料的导热性能, 给出了硅原子百分比、轴向长度以
及截面尺寸对分形结构纳米复合材料热导率的影响规律, 并与传统矩形结构进行了对比. 研究结果表明, 分
形结构纳米复合材料增强了 Si/Ge界面散射作用, 使得热导率低于传统矩形结构, 这为提高材料的热电效率
提供了有效途径. Si原子百分比、截面尺寸、轴向长度皆对分形结构纳米复合材料热导率存在着重要影响. 纳
米复合材料热导率随着Si原子百分比的增加呈先减小后增加的趋势, 随轴向长度的增加则呈单调增大趋势.

关键词: 热导率, 分形, 分子动力学, 纳米复合材料
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1 引 言

热电材料是一种利用固体内部载流子运动实

现热能和电能相互转换的功能材料, 具有高效、清
洁等优点, 在热电制冷器、红外探测仪、超导电子
仪、遥控导航系统等方面有着广阔的应用前景 [1−3].
其中, 通过纳米技术制造的Si/Ge 纳米复合结构热
电材料具有良好的机械性能、热学性能和电学性能,
故近年来备受关注 [4−7]. 目前, 热电材料的热电效
率通常采用无量纲热电优值ZT = S2Tσ/k (S为
赛贝克系数, σ为电导率, k为热导率, T为绝对温
度)进行评估. 理想的热电材料应具备较大的ZT

值, 即具备较高的赛贝克系数S及电导率σ与较低

的热导率k, 降低热电材料热导率是提高热电材料
ZT值的重要途径之一. 为此, 国内外学者开展了
大量的复合结构热电材料热导率的理论和实验研

究, 并取得了一定进展 [8−16].
Cheaito等 [10]通过实验方法研究了尺寸效应

和边界散射对Si/Ge合金热导率的影响, 研究发现,

Si/Ge合金薄膜的热导率是其大体积情况下热导
率的1/5—1/3, 并且有限尺度效应和试样尺寸是限
制Si/Ge超晶格结构导热性能的主导因素. Chen
等 [11]利用非平衡分子动力学方法模拟研究了晶格

周期长度对Si/Ge超晶格结构热导率的影响, 研究
表明, 当晶格的周期长度小于声子的平均自由程
时, 导热系数将会出现最小值. Yang和Chen [12]采

用声子Boltzmann输运方程研究了Si/Ge管状纳
米线的热导率, 研究表明, 由于声子的弹道输运,
Si/Ge管状纳米线的有效热导率不仅和Si, Ge的组
成比例有关, 还和管状纳米线尺寸相关. 随后, Li
和Yang [13]采用平衡分子动力学方法模拟研究了

嵌入粒子的体积率和形状对纳米复合材料的影响,
研究表明: 当体积率一定时, Si/Ge纳米复合材料
的热导率随粒子尺寸增加而呈先减小后增大的趋

势; 正方体、球体和正四面体等嵌入的粒子形状对
热导率也有重要影响. 这意味着改变结构布置可优
化Si/Ge纳米复合材料的热导率.

总的来说, 现有纳米复合材料研究已为ZT值
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的优化提供了很多思路, 但是, 目前的复合结构常
侧重于矩形、圆柱等单一结构 [12], 这些单一结构还
远未能从结构上充分指明提高ZT值的方向. 鉴于
分形结构在质能输运结构优化方面展现出了很多

独特的优势 [17], 本文将分形结构引入纳米复合材
料设计, 采用嵌入Sierpinski 分形来构建纳米复合
材料. 基于非平衡分子动力学模拟方法研究了分形
结构纳米复合材料导热性能, 阐明了分形纳米复合
材料热导率随硅原子百分比、轴向长度以及截面尺

寸的变化规律, 并与嵌入矩形结构纳米复合材料进
行了比较, 分析了嵌入Sierpinski分形结构纳米复
合材料的优势所在, 为提高热电材料的热电优值提
供了新的思路.

2 几何建模

Sierpinski分形结构生成过程如下: 首先, 将一
正方形每边三等分, 共获得 9个正方形, 舍弃中央
正方形, 得到如图 1 (a)所示图形. 然后, 将剩下的
8个小正方形按上述同样的方法进行分割与舍弃,
得到如图 1 (b)所示图形. 经过第三次等分, 则如
图 1 (c)所示. 以此类推, 对Sierpinski分形结构进

行n次等分. Sierpinski 分形结构的自相似分形维
数D为

D =
lg b
lg a, (1)

式中, a为正方形边长等分数, b为第n次舍去中央

正方形后所剩面积与所舍去正方形面积之比. 本
文所构造的Sierpinski分形结构的自相似分形维数
D = lg 8/ lg 3 = 1.89.

为研究Sierpinski分形结构对纳米复合材料热
导率的影响, 现建立Sierpinski分形结构纳米复合
材料的三维几何构形. 如图 2所示, 该构形x方向

长度为Lx, y方向长度为Ly, z方向长度为Lz. 以
Ge为基材, 在整个Ge元胞中嵌入Si原子进而获得
Sierpinski分形结构Si/Ge纳米复合材料,其截面形
状如图 2 (b)所示. 本文模拟对象即采用图 2 (b)所
示的分形结构, 宽、高 (Ly, Lx)相等且取为L.

为分析嵌入分形结构纳米复合材料的优越性,
比较了嵌入矩形结构和嵌入分形结构的纳米复合

材料的热导率. 在比较中, 保持纳米复合材料在x,
y, z三个方向上的尺寸一致, 并且嵌入的Si原子的
百分比相同.

(a) (b) (c)

图 1 Sierpinski分形结构 (a) n = 1; (b) n = 2; (c) n=3

Lx

Ly

Lz

o
y

x

z
x

y
o

Si

Ge

(a) (b)

图 2 (网刊彩色)嵌入 Sierpinski分形结构的纳米复合材料 (a) 立体图; (b) 截面形状
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3 分子动力学模拟

选用合适的势函数来描述系统内原子间的相

互作用对分子模拟的准确性具有决定性作用. 本文
采用Tersoff势函数 [18]描述Si, Ge原子之间的相互
作用, 在该模型中, 系统总势能E为所有化学键的

键能总和, 即

E =
∑
i

Ei =
1

2

∑
i ̸=j

Vij , (2a)

Vij = fC(rij)[fR(rij) + bijfA(rij)], (2b)

式中, fR和 fA分别表示原子之间的排斥和吸引作

用, fC是一个光滑截断函数, 它们的表达式可分别
写为

fR(rij) = Aij exp(−λijrij), (3a)

fA(rij) = −Bij exp(−uijrij), (3b)

fC(rij) =



1 (rij < Rij),

1

2
+

1

2
cos

[
π(rij −Rij)

(Sij −Rij)

]
(Rij < rij < Sij),

0 (rij > Sij),

(3c)

bij = χij(1 + βn
i ς

n
ij)

−1/2n, (3d)

ςij =
∑
k ̸=i

fC(rik)ωikg(θijk), (3e)

g(θijk) = 1 +
c2i
d2i

− c2i
d2i + (hi − cos θijk)2

, (3f)

λij = (λi + λj)/2, (3g)

uij = (ui + uj)/2, (3h)

Aij = (AiAj)
1/2, (3i)

Bij = (BiBj)
1/2, (3j)

Rij = (RiRj)
1/2, (3k)

Sij = (SiSj)
1/2, (3l)

其中, i, j和k表示系统中的不同原子, rij表示 i—j

原子之间的键长, θijk 表示 i—j 键与 i—k键之间

的键角, bij表示吸引力项 fA(r) 对角度 θijk依赖的

修正, λij和n为Tersoff势函数中的参数, 其值由原
子类型决定. 上式中各项物理参数值如表 1所列.

为研究嵌入Sierpinski分形结构对Si/Ge纳米
复合材料热导率的影响, 本文采用非平衡分子动力
学方法对Si/Ge纳米复合材料导热过程进行模拟,
其导热模型如图 3所示. 在该模型中, x方向、y方

向均为周期性边界条件, z方向通过Nosé-Hoover
热浴施加微热流产生温度梯度并且热流沿 z方向

流动.
表 1 Si, Ge Tersoff势函数的参数值

Si Ge

A/eV 1.8308× 103 1.769× 103

B/eV 4.7118× 102 4.1923× 103

λ/Å−1 2.4799 2.4451

µ/Å−1 1.7322 1.7047

β 1.1000× 10−6 9.0166× 10−7

n 7.8734× 10−1 7.5627× 10−1

c 1.0039× 105 1.0643× 105

d 1.6217× 101 1.5652× 101

h −5.9825× 10−1 −4.3884× 10−1

R/Å 2.7 2.8

S/Å 3.0 3.1

x

z

o
Jz

图 3 导热模型

在模拟中, 系统粒子的初始速度服从Gaussian
分布, 采用velocity-Verlet算法计算粒子运动方程,
时间步长∇t = 0.5 fs. 模拟热传导过程的总时间为
18 ns, 分为如下两个阶段: 第一阶段, 让系统处于
正则系综 (NVT)下弛豫 1 ns (即 20万步), 维持系
统温度T = 300 K, 使系统趋于平衡; 第二阶段, 给
系统施加一个恒定的热流J , 在微正则系综 (NVE)
下弛豫 8 ns (即 160万步), 当热流方向上中间区域
的温度呈线性分布, 即可认为系统达到稳态. 经过
线性拟合得到时间平均温度梯度∇T , 则热导率k

可表示为

k = − Jz

LxLy∇T
, (4)

式中, Jz为恒定热流, LxLy为横截面积, ∇T为温

度梯度.
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4 结果与讨论

4.1 温度分布

温度分布可反映纳米复合材料的热传递

特性. 图 4给出了嵌入Sierpinski分形结构纳米
复合材料 (系统尺寸为 9 UC × 9 UC × 18 UC,
1 UC = 0.5658 nm, 热流密度为 25 eV·ps−1)沿
轴向统计平均温度分布. 由图 4可知, 在远离热源
与热汇的纳米复合材料中心导热区域, 温度分布呈
线性分布, 这与Fourier 导热定律获得的温度分布
一致. 但是, 在靠近热源与热汇的区域, 温度分布
表现出明显的非线性特征, 这是由于维持热源与热
汇区域恒温特性所致的声子强烈散射作用而导致

的 [19−21]. 需要指出的是, 在计算热导率的温度梯
度时, 要排除靠近热源与热汇区域的非线性温度分
布部分, 取中心导热区域温度分布进行线性拟合.
如图 4所示, 中心导热区域温度分布的线性拟合由
实线加以表征. 根据拟合直线获得温度梯度, 再结
合热流密度, 由 (4)式可计算得到纳米复合材料的
热导率.

0 2 4 6 8 10

240

280

320

360

T
/
K

z/nm

图 4 轴向温度分布

4.2 Si原子百分比对热导率的影响

图 5比较了嵌入Sierpinski分形结构和传统矩
形结构Si/Ge复合纳米材料的热导率. 由图 5可知,
在相同Si 原子百分比x 下, 嵌入Sierpinski分形结
构的纳米复合材料热导率要比传统矩形构形的纳

米复合材料热导率小. 在Sierpinski分形结构中, Si
原子呈分散布置, 使得分形结构的面/体积比 (sur-
face to volume ratio)比传统矩形结构复合材料大,
即分形结构的Si/Ge相互作用的界面面积较传统
矩形结构大. 文献 [22]研究表明, 纳米复合材料的
热导率主要由声子的平均自由程决定, 界面散射是

影响平均自由程的一个重要因素. 相对于矩形结
构, 分形结构Si/Ge复合纳米材料由于Si/Ge相互
作用的界面面积大, 使得界面散射作用强, 声子平
均自由程降低, 从而增大界面热阻, 导致分形结构
热导率小于传统矩形结构. 这表明嵌入Sierpinski
分形结构的纳米复合材料在减小热导率方面更具

优势, 有利于增大热电优值ZT .

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5
1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

k
/
W
Sm

−
1
SK

-
1

x

图 5 Si原子百分比对热导率的影响 (系统尺寸:
12 UC× 12 UC× 12 UC)

在宏观尺度情况下, Si/Ge复合材料的热导率
随着Si原子数的增加而增加, 这是由于宏观尺度
下Si的热导率要比Ge的热导率大. 但在纳米尺度
条件下, Si/Ge复合材料则表现出了不同的趋势.
由图 5 可知, 热导率随着Si原子百分比x 的增加

先降低然后逐渐增加. 这是因为随着Si数目增加,
Si/Ge相互作用的界面面积增加, 界面散射作用增
强导致声子热传递能力减弱, 纳米复合材料热导率
下降. 另外, Si的热导率要远大于Ge, 随着Si原子
百分比的进一步增加, Si原子良好的导热性能对纳
米复合材料热导率的贡献随之增加, 且该强化作用
会逐渐强于界面散射的抑制作用, 所以随着Si原子
百分比x的增加, 热导率会降低至一最低点, 然后
又将随着x的继续增加而增大.

4.3 系统尺寸对热导率的影响

当纳米复合材料的尺寸与系统的平均自由程

相当时, 由于微尺度效应使得系统尺寸对纳米复
合材料的热导率有着重要影响. 图 6给出了嵌入

Sierpinski分形结构和传统矩形结构的纳米复合材
料热导率随轴向长度Lz的变化. 由图 6可知, 纳米
复合材料的轴向热导率随着轴向长度的增加而增

大. 在纳米结构中, 声子界面散射和热边界阻力是
影响热导率的主要因素 [22]. 因此, 随着轴向长度的
减小, 声子和边界碰撞的频率增加, 纳米复合材料
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的热导率随着轴向长度的减小而减小.
截面尺寸也是影响纳米复合材料热导率的重

要因素. 当截面尺寸与平均自由程在同一个量级
时, 自由表面的声子边界散射将会阻碍声子的传
播, 进而影响材料的热导率. 图 7给出了Si原子百
分比相同的情况下, Si/Ge纳米复合材料热导率随
截面尺寸的变化. 文献 [23]研究表明, 当截面尺寸
L < 2.1 UC (对应于 1.2 nm) 时, 弹道输运在声子
的输运中占主导地位, 此时热导率与截面尺寸无
关. 随着截面尺寸的增大, 薄膜边界对声子的散
射作用将会对纳米复合材料热导率产生影响. 如
图 7所示, 在本文所给工况下, 当截面尺寸从 6 UC
增长到15 UC (对应于3.4—8.5 nm), 分形结构和矩
形结构纳米复合材料的热导率均呈单调增加. 这主
要是因为随着截面尺寸L的增大, 纳米复合材料的
表面积增加, 边界对声子的散射概率减小, 总热阻
减小, 热导率增加.
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图 6 轴向长度对热导率的影响 (x = 0.21, L = 9 UC)
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图 7 截面尺寸对热导率的影响 (x = 0.21, Lz = 18 UC)

5 结 论

本文提出了一基于Sierpinski分形的纳米复合
材料结构, 采用非平衡分子动力学方法对Sierpins-

ki分形结构Si/Ge纳米复合材料导热性能进行了模
拟研究, 给出了硅原子百分比、轴向长度以及截面
尺寸对分形结构纳米复合材料热导率的影响规律,
并与矩形结构纳米复合材料进行了对比分析, 提出
了对复合纳米材料结构的一种改进方向. 主要研究
结论如下:

1)相对于矩形结构, 嵌入Sierpinski分形结构
的纳米复合材料由于Si原子呈分散布置, 提高了
Si/Ge相互作用的界面面积, 增强了界面散射作用,
使得热导率明显低于嵌入矩形结构纳米复合材料,
因此, 嵌入Sierpinski分形结构纳米复合材料在增
大无量纲热电优值ZT方面具有优势, 这为提高材
料的热电效率提供了一个有效途径;

2)在远离热源与热汇的中心导热区域, 纳米复
合材料的温度呈线性分布, 而靠近热源与热汇的
区域由于声子散射作用使得温度分布呈现非线性

特征;
3)受Si/Ge界面散射和Si导热率大这两个因

素的博弈作用, 纳米复合材料热导率随着Si原子百
分比的增加先呈减小趋势, 当达到最小值后又随着
Si原子百分比的增加而增大;

4)系统尺寸对纳米复合材料热导率有重要影
响, 在本文所给工况下, Sierpinski分形纳米复合材
料热导率随着轴向长度和截面尺寸的增加均呈单

调增大的趋势.
纳米复合材料为发展高性能的新型材料和改

善传统材料性能提供了新的途径. 特别是分子自组
装方法的广泛推广应用 [24−26], 为纳米复合材料的
制备创造了更多的可能. 本文基于分形几何提出了
复合纳米材料结构的一种改进方向.
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Molecular dynamics simulation on thermal conductivity
of nanocomposites embedded with fractal structure∗
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Abstract
Sierpinski carpet fractal structure is introduced into the construction of Si/Ge nanocomposites in this paper so as

to regulate and control the thermal conductivity of the nanocomposites. Non-equilibrium molecular dynamics simula-
tion is applied to investigate the thermal conduction performance of nanocomposites embedded with fractal structure.
Effects of the silicon atom percent, axial length and cross-sectional dimensions on the thermal conductivity of nanocom-
posites embedded with fractal structure are analyzed and compared with the corresponding nanocomposites embedded
with traditional rectangular structure. It is indicated that, owing to the enhanced scattering at the Si/Ge interfaces of
nanocomposites embedded with fractal structure, their thermal conductivity are lower than that embedded with rectan-
gular structure, thus providing an effective way to improve the thermoelectric efficiency. And it is also demonstrated that
the thermal conductivity of nanocomposites embedded with fractal structure are affected by the silicon atoms percent,
axial length and cross-sectional size. The thermal conductivity is first decreased and then increased with the increase of
Si atom percent. In addition, the increase in axial length of nanocomposites may lead to the enhancement of thermal
conduction.

Keywords: thermal conductivity, fractal, molecular dynamics, nanocomposites
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