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III-V 族硼基化合物半导体反常热导率机理*

施亨宪 1)2)    杨凯科 3)†    骆军委 2)‡

1) (中国科学技术大学微电子学院, 合肥　230022)

2) (中国科学院半导体研究所, 半导体超晶格国家重点实验室, 北京　100083)

3) (湖南师范大学物理系, 低维量子结构与调控教育部重点实验室, 量子效应及其应用协同创新中心, 长沙　410081)

(2021 年 4 月 25日收到; 2021 年 5 月 9日收到修改稿)

采用基于玻尔兹曼输运方程的第一性原理计算方法深入研究了硼基 III-V化合物的热导率性质 , 与 IV

族和 III-V族半导体进行对比, 发现砷化硼的高热导率主要来源于硼基 III-V化合物中声学支和光学支之间

存在一个很大的频率带隙, 导致两个声学声子的能量要小于一个光学声子的能量, 无法满足三声子散射的能

量守恒要求, 严重遏制了三声子散射几率. 金刚石的高热导率主要来自其拥有极大的声学声子群速度. 磷化

硼虽然也拥有较大的声学声子群速度, 但是其频率带隙比较小, 无法有效遏制三声子散射, 所以磷化硼的热

导率小于砷化硼; 尽管锑化硼的频率带隙与砷化硼相当, 但是由于其拥有较小的声学声子群速度和较大的耦

合矩阵元, 导致锑化硼的热导率低于砷化硼. 该研究为设计高热导率半导体材料提供了新的认识.
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1   引　言

过去半个多世纪在摩尔定律驱动下晶体管的

尺寸不断缩小, 每单位面积集成晶体管数量越来越

多, 功率越来越大, 对电子器件的散热能力提出了

更高的要求. 低热耗散材料严重制约电子和光子设

备的性能和功效, 有效地热传递和热管理已成为下

一代微处理器、集成电路、发光二极管、大功率射

频等设备稳定工作的重要保障 [1−3], 因此, 迫切需

要寻找高热导率半导体材料以提高电子器件的使

用寿命. 到目前为止, 对材料热导率性质的研究很

多集中在碳基晶体上, 如金刚石、石墨烯和碳纳米

管等. 尽管这些碳材料具有出色的热传导性能, 但

仍存在一些阻碍其广泛应用的缺点. 众所周知, 金

刚石是目前已知的热导率最高的三维体材料 [4], 但

是面临成本高、合成速度慢、样品质量低, 特别是

难以兼容硅基半导体工艺等方面的挑战. 对于石墨

烯和碳纳米管, 当组装成实际元器件时, 由于表面

与外界相互作用和无序散射, 导致热导率迅速下降

以及本身固有的各向异性给应用也带来了困难. 为

了设计满足器件需求的高热导率材料, 深入理解调

控半导体热传导的物理机制极其重要.

半导体中热传导主要是由代表晶格中原子集

体振动的声子来实现 [5]. 在过去几十年里对声子热

传导物理性质的研究都是基于 Slack[3] 提出的 4个

影响因素, 即原子质量、键结合强度、晶体结构复

杂性、声子非简谐性: 要使材料的热导率尽可能高,

首先应该挑选小质量元素组成的化合物, 因为小质

量原子容易受热振动; 其次应该增强邻近原子间的
 

*  国家自然科学基金委重大仪器研制项目 (批准号: 61927901)、国家杰出青年科学基金 (批准号: 11925407)和国家自然科学基金

(批准号: 11804333)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: kkyang@hunnu.edu.cn
‡  通信作者. E-mail: jwluo@semi.ac.cn

© 2021 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 70, No. 14 (2021)    147302

147302-1

http://doi.org/10.7498/aps.70.20210797
mailto:kkyang@hunnu.edu.cn
mailto:kkyang@hunnu.edu.cn
mailto:jwluo@semi.ac.cn
mailto:jwluo@semi.ac.cn
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


键结合, 让中心原子的振动带动邻近原子一起振

动, 实现热能快速传递; 再次应该保持化合物的晶

体结构尽可能简单, 如果结构复杂, 那么中心原子

振动产生的热能扩散到四周, 不利于热能的定向

传输; 此外应保持声子之间碰撞几率尽可能低, 在

没有遭遇碰撞情况下, 声子可以在晶格中自由地

传播 , 但是若在运动过程中受到其他声子的散

射 [2,6−11], 导致动量和能量损失, 热能传递效率将

降低. Slack模型能够解释包括硅 (Si)、锗、砷化镓

(GaAs)等很多传统半导体材料的热导率性质. 最

近实验上发现砷化硼 (BAs)具有远超理论预测的

极高热导率 [12−15], 显著高于磷化硼 (BP)和锑化

硼 (BSb), 与金刚石相当, 依据 Slack理论无法合

理解释为什么 BAs会拥有如此高的热导率. BAs

晶格常数与 Si接近, 二者具有很高的兼容性, 具有

很大的潜在应用价值. Lindsay等 [16] 基于声、光学

模式之间的非简谐散射作了定性分析. 但是, 与其

他二元化合物不同, BAs具有很强的共价键结合特

性, 预计对其热导率产生很重要的影响, 内部轨道

杂化以及原子间相互作用与热导率之间的关联期

待进一步澄清.

本文采用基于玻尔兹曼输运理论的第一性原

理热导率计算方法, 对比研究了 7种不同半导体材

料的热传导性质, 以揭示硼基 III-V化合物具有反

常热导率的原因 (BAs的热导率同时高于比它轻

的 BP和比它重的 BSb, 甚至 BSb的热导率也高

于比它轻很多的 BP). 与 IV族和 III-V族半导体

进行对比后, 发现 BAs的高热导率主要来源于硼

基 III-V化合物中的声学支和光学支之间存在一个

很大的频率带隙, 导致两个声学声子的能量要小于

一个光学声子的能量, 无法满足三声子散射的能量

守恒要求, 严重遏制了三声子散射几率, 增强了声

子寿命. 金刚石的频率带隙虽然非常小, 但是其质

量小、硬度大, 拥有所有晶体材料中最高的声学声

子的群速度, 这导致其拥有最高热导率. BP的声

学声子群速度虽然也比较大, 但是其频率带隙比较

小, 无法有效遏制三声子散射, 所以 BP的热导率

小于 BAs. 尽管 BSb的频率带隙与 BAs相当, 但

是由于其拥有较小的声学声子群速度和较大的耦

合矩阵元, 导致 BSb的热导率低于 BAs. 与具有一

定离子性结合的半导体磷化镓 (GaP)和 GaAs[17]

相比, 硼基 III-V化合物的声子频率大, 群速度高,

因而热导率高. 该研究对设计高热导率半导体材料

提供了重要的参考. 

2   计算方法
 

2.1    玻尔兹曼输运理论

为研究半导体的声子热输运性质, 采用玻尔兹

曼输运方程并结合第一性原理密度泛函理论计算.

根据玻尔兹曼理论, 半导体材料的热导率 k 可表示

为 [18]
 

κ =
1

NV0

∑
λ

Cλvλ ⊗ vλτλ, (1)

V0

vλ τλ

Cλ

其中, N 为布里渊区波矢 q网格的数目,  是单胞

体积, l 对应声子振动模,    为声子群速度,    为

声子弛豫时间,   为固体晶格热容, 其表达式为 

Cλ=kB

(
ℏωλ

kBT

)2 exp(ℏωλ/kBT )

[exp(ℏωλ/kBT )− 1]
2 , (2)

ωλ kB其中 ,    为声子振动频率 ,    为玻尔兹曼常数 ,

T 是温度. 声子群速度定义为 

vλ=
∂ωλ

∂qα
, α = x, y, z, (3)

而声子弛豫时间满足 [19]
 

1
τλ

=
36π
ℏ2
∑
λ′λ′

|Φ−λλ′λ′ |2{(nλ′ + nλ′ + 1) δ(ω

− ωλ′ − ωλ′) + (nλ′ − nλ′)[δ(ω + ωλ′

− ωλ′)− δ(ω − ωλ′ + ωλ′)]}, (4)

Φ−λλ′λ′′ λ′ λ′′

nλ nλ′ nλ′′

Φ−λλ′λ′′

式中   是三声子 (l,    ,    )相互作用的耦

合系数,   ,   ,   为相应声子的玻色-爱因斯坦

分布函数 (也就是占据数). 由上可知, 固体晶格热

容主要依赖声子振动频率和晶格温度. 群速度可通

过声子色散关系求得, 其大小主要取决于声学声

子. 而声子弛豫时间与声子耦合系数  模的

平方成正比, 另一方面取决于需要满足能量和动量

守恒 [20] 的多声子散射过程. 对于起决定性的两个

声学声子与一个光学声子间的三声子散射, 两个声

学声子的能量要等于光学声子的能量, 三声子散射

才有可能发生, 从而降低材料的热导率.

此外, 为研究的简便, 定义一个累积物理量 

X(ω) =

∫ ω

0

1

N

∑
λ

Xλd(ωλ − ω′)dω′, (5)

X(ω) Xλ

Φ−λλ′λ′′

式中   包含物理量   对所有声子振动模式

l 的求和. 对于三声子耦合矩阵元  则有: 
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Pqj =
1

(3na)
2

∑
λ′λ′′

|Φλλ′λ′′ |2, (6)

na来描述不同声子间的平均相互作用, 其中   为原

胞中原子的数目. 

2.2    计算参数设置

为了获得晶体热传导性质 , 使用第一性原

理 [21−23] VASP(vienna ab-initio simulation pack-

age)软件首先对所研究系统的原子坐标和晶格常

数进行优化. 用平面波作为基矢 [24], 平面波截止能

量取为 450 eV, 自洽势和总能计算采用赝势近似,

能量收敛值取为 1.0 × 10–8 eV, 力收敛值取为

1.0 × 10–7 eV/Å (1 Å = 0.1 nm), 从而得到平衡

状态下的电子结构性质. 然后通过超胞方法并结合

有限原子位移 (位移量为 0.03 Å)计算体系的二阶

力常数和三阶非谐相互作用力常数 [25,26], 二阶力常

数计算时超胞大小取 6 × 6 × 6, 三阶力常数计算

时超胞大小取 3 × 3 × 3. 对于倒空间波矢 q, 采

用 3 × 3 × 3的网格进行采样; 之后再用 Phono3py

软件对角化晶格动力学矩阵得到声子色散关系, 以

及晶格热容和群速度, 利用单模弛豫时间近似计算

声子寿命 [8,18,27]; 最后求解线性化的声子玻尔兹曼

方程 [26,27], 从而得到材料热导率 [11]. 

3   结果与讨论
 

3.1    热导率第一性原理计算

依据上述理论计算方法, 图 1(a)中包括了所

计算的 7种不同闪锌矿结构半导体材料的晶格热

导率. 为了检验理论预测的准确性, 给出了部分材

料实验测量的热导率数据, 如图中离散点所示. 可

以看到对于金刚石 (diamond)、BP、BAs, 第一性

原理计算结果与实验测得的热导率数值基本一致.

随着温度升高, 所有半导体材料热导率均表现为下

降趋势, 其中金刚石具有最高的热导率, 室温下约

为 2300 W/(m·K), Si, GaP, GaAs热导率较低. 特

别需要指出的是 ,  BAs具有与金刚石相比拟的

极高热导率 [12], 其热导率要高于平均原子质量更

小的 BP和更大的 BSb, 这显然违反了周期表单调

变化的性质.

根据 (1)式, 晶格热导率主要由固体热容、声

子群速度和弛豫时间所决定. 由于以上所研究材料
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图  1    (a)半导体材料热导率的第一性原理计算 (实线 ),

不同颜色对应不同材料热导率值. 另外离散点来源于已有

文献中实验测量的热导率数据 , 其中墨绿色的圆圈 [29]、正

方形 [30] 和三角形 [31] 对应 BP; 红色的圆圈 [14]、正方形 [15] 和

三角形 [13] 对应 BAs; 黑色的圆圈 [15]、正方形 [32] 和三角形 [33]

对应金刚石材料 . (b) 各种不同半导体材料在单位体积下

声子群速度的外积 (  )随晶格振动频率的变化 .

(c)温度为 100 K时各种半导体材料声子弛豫时间随晶格

振动频率的变化

vλ ⊗ vλ/V0

Fig. 1. (a) First-principles calculation of thermal conductiv-

ity  of  semiconductor  materials  (solid  line),  different  colors

correspond  to  different  materials.  In  addition,  the  discrete

points  are  derived  from  the  thermal  conductivity  data

measured  experimentally  in  existing  literature.  The  olive

circles[29], squares[30] and triangles[31] correspond to BP. Red

circles[14],  squares[15]  and  triangles[13]  correspond  to  BAs.

Black  circles[15],  squares[32]  and  triangles[33]  correspond  to

diamond. (b) Outer product of phonon group velocities per

unit volume  of  various  semiconductor  materials  as  a   func-

tion of frequency(  ). (c) Phonon relaxation time

of  various  semiconductor  materials  at  100 K  as  a  function

of frequency. 
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的热容差别较小, 因此半导体材料热导率的差异主

要来源于声子群速度和弛豫时间. 一般来说, 声子

群速度大小与元素质量有关, 金刚石是由原子质量

较小, 并且有很强化学键结合能力的碳元素组成,

其晶格的声子群速度要远大于其他材料, 所以, 晶

格振动容易引起热能传递, 导致金刚石拥有很高的

热导率. 对于 Si和锗等其他 IV族半导体以及从

GaP到 GaAs等 III-V族半导体, 随着原子序数递

增, 元素原子质量递增且弹性力常数递减, 导致晶

格的声学支频率大幅减弱以及群速度减小, 因而材

料的热导率递减. 图 1(b)中给出了单位体积下 7种

不同半导体材料声子群速度的外积, 可以看到金刚

石具有最大的声子群速度. 另外, 金刚石和其他

IV族半导体一样都是由同一种元素组成, 结构相

对简单, 晶格间声子的散射较少. 图 1(c)展示了温

度为 100 K时不同半导体材料在低能区声子弛豫

时间随振动频率的变化. 温度较低时, 只有低频声

子对热导率有显著的贡献, 高频声子由于没有热激

发 (声子数占据小)而对热传导贡献较少, 可以看

到在低频区金刚石具有较长的弛豫时间, 这是因为

其声子散射弱.

按照上述分析, 对于硼基 III-V化合物, BP, BAs,

BSb的热导率也应依次递减. 但是第一性原理计算

结果显示, BAs的热导率最高, BP最低, 而 BSb

居中, 这种异常的热导率趋势用 Slack的常规理论

判据无法给出合理的解释. 另外, BAs的平均原子

质量远大于金刚石和 BP, 根据 Slack理论其热导

率应该非常小, 但是, BAs的热导率比 BP高, 甚

至接近具有最佳热导率的金刚石; 其次, BSb的平

均原子质量比 BAs和 BP大, 但是三者中 BSb的

热导率不是最小的, 而是居于 BAs和 BP之间; 再

次, Si, GaP与 BAs平均原子质量相差不大, 但是

BAs的热导率远大于前两者. 为了解释上述现象,

从非谐声子相互作用 [28]、耦合矩阵元以及极性效

应对声子弛豫时间和群速度的影响来揭示硼基

III-V化合物拥有异常热导率的物理机理. 

3.2    声子散射

为了解释 BAs为什么拥有反常高的热导率, 远

大于 IV族 Si和其他 III-V族材料, 并与金刚石相

当, 首先从声子色散关系分析其热导率差异的物理

原因. 根据固体物理中晶格动力学理论, 在一维双

原子链中, 光学支和声学支的最大振动频率差在第

(2C)
1
2

(√
1
m

−
√

1
M

)

ωTO ωTA

Φλλ′λ′′

一布里渊区边界处正比于 [34]
  ,

即频率间隙 (D)由弹性力常数 C 以及组成化合物

元素的原子质量 m 和 M 决定. 表 1列出了 3种硼

基 III-V化合物及 Si的横向光学和横向声学模式

的最大振动频率 (  ,   )、频率间隙、力常数以

及原子质量的数值. 可以看到 BAs和 BSb的频率

间隙较大, BP次之, 而 Si的频率间隙较小. 图 2(a)

中给出了金刚石的声子色散谱. 可以看到金刚石的

声学振动模式的频率很高, 即金刚石拥有极大的声

学声子群速度, 导致金刚石热导率极高. 图 2(b)中

给出了 BAs和 Si材料的声子色散谱. 可以看到 Si

材料中声学支振动模式与光学支振动模式之间的

能量差较小; 而对于硼基 III-V化合物, 以 BAs为

例, 由于硼原子的质量很小, 砷原子质量较大, 所

以 BAs中的声学模式与光学模式之间的频率间隙

在整个波矢空间很大 [35,36], 这使得两个声学声子的

能量要小于一个光学声子的能量, 所以在三声子散

射过程中无法满足能量守恒, 严重遏制了三声子散

射几率, 延长了声子寿命, 导致 BAs具有非常高的

热导率. 另外在 4—10 THz的频率范围内, BAs中

的三支声学模式能量接近 [35,36], 频率很低, 三声子

散射矩阵元   较小. 根据 (4)式, 三支声学声

子的散射过程较弱, 与 Si相比, BAs的声子弛豫时

间很大. 图 2(c)中给出了 BP和 BSb的晶格振动谱.
 

ωTO

ωTA ∆ = ωTO − ωTA

表 1    BP, BAs, BSb以及 Si的横向光学模式最

大振动频率 (  )、横向声学模式最大振动频率

(  )、频率间隙 (  )、组成化合物的

元素的原子质量 (m, M)、C
Table 1.    Maximum vibration  frequency  of   trans-

verse optical mode, maximum vibration frequency of

transverse  acoustic  mode,  frequency  gap,  atomic

mass of elements of compound and elastic force con-

stant of boron phosphide, boron arsenide, boron anti-

monide and silicon.

物理量 BAs BP BSb Si

ωTO  /THz 19.19 22.60 16.90 14.84

ωTA  /THz 8.93 15.15 6.48 11.09

D/THz 10.26 7.45 10.42 3.75

m/amu 10.8 10.8 10.8 28.09

M/amu 74.95 30.97 121.8 28.09(√
1
m

−
√

1
M

)
  /amu–0.5 0.188 0.124 0.213 0

力常数C/(eV·Å–2) 15.2911 19.0982 12.3004 12.3523
√
C  /(eV0.5·Å–1) 3.910 4.370 3.507 3.514
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可以看到 BP的声学模式振动频率较高, 拥有较大

的声学声子群速度, 但是, 由于频率带隙较小, 无

法有效遏制三声子散射, 使得声子弛豫时间较短,

所以 BP的热导率低于 BAs. 对于 BSb, 尽管拥有

较低的声学声子频率, 但是 BSb中声学支与光学

支之间存在一个较大的频率带隙, 使得两个声学声

子与一个光学声子的散射几率减少, 因而增强了热

导率 . 图 2(d)给出了 3种硼基 III-V化合物和

Si的弛豫时间随振动频率的变化, 可以发现 BAs

和 BSb的弛豫时间确实远长于 BP和 Si, 导致 BAs

和 BSb的热导率要大于 BP和 Si. 

3.3    跃迁矩阵元与声子寿命

Φλλ′λ′′

从表 1可以发现 BAs和 BSb的频率间隙极其

接近, 且二者的声学模式均有聚集现象, 但是 BAs

的热导率却显著高于 BSb. 热导率主要由群速度和

声子寿命决定. 根据图 2(b),(c), BAs的声学支频

率略大于 BSb, 使得 BAs的群速度约为 BSb的

1.5倍. 对于声子寿命, 除了受频率间隙影响外, 根

据 (4)式, 还与耦合矩阵元   有关. 图 3给出

了 BP, BAs和 BSb的耦合矩阵元随晶格振动频率

的变化. 可以看到在低频区 BSb的耦合矩阵元大

于 BAs及 BP, 结合玻色分布, 可知 BSb的三声子

散射比 BAs强 , 导致 BAs的声子寿命约为 BSb

的 1.5倍, 因而耦合矩阵元和群速度的共同作用使

得 BAs热导率高于 BSb. 

3.4    极性效应与声子群速度

接下来研究硼基 III-V化合物 (BP, BAs, BSb)
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图 2    (a)金刚石 (紫色)的晶格振动谱; (b) BAs (红色)和 Si (墨绿色)的晶格振动谱; (c) BP (黑色)和 BSb (蓝色)的晶格振动

谱; (d) BP, BAs, BSb和 Si的声子寿命或弛豫时间

Fig. 2. (a) Lattice vibration spectrum of diamond (violet); (b) lattice vibration spectrum of boron arsenide (red) and silicon (olive);

(c) lattice vibration spectra of boron phosphide (black) and boron antimonide (blue); (d) phonon lifetime of boron phosphide, boron

arsenide, boron antimony and silicon. 
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图  3    BP, BAs和 BSb的耦合矩阵元随晶格振动频率的

变化

Fig. 3. Coupling matrix element of BP, BAs and BSb as a

function of frequency. 
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α
3/2
c

与镓化物 (GaP, GaAs)热导率差异的物理原因.

对于多数半导体材料, 其能带的价带顶来自原子

p轨道的成键态. 表 2给出了周期表中各族元素原

子对应的外层 p轨道能级. 可以发现, 硼 (B)的 2p

轨道与磷的 3p、砷的 4p和锑的 5p轨道能量差非

常小, 而阳离子镓的 4p轨道要远高于阴离子磷、

砷、锑的相应 p轨道, 这意味着 BP, BAs, BSb的

共价性要强于 GaP和 GaAs, 即 GaP和 GaAs为

极性材料, 而硼基 III-V化合物更趋向为共价性结

合. 这种成键态的差异与原子的振动密切相关. 根

据 (7)式 , 横向光学模式 (TO)的频率与共价性

 成正比 [37]:
 

ωTO=

√
127h2αc3

2Mrd4
, (7)

Mr其中, h 为普朗克常数, d 为键长,   为原子质量.

图 4(a)给出了第一性原理计算得到的 BAs和

GaAs的晶格振动谱. 可以看到, 无论是声学支还

是光学支, BAs的振动频率都要大于 GaAs. 另外

硼元素的原子质量和原子半径都较小, 所以 BP,

BAs, BSb的键长和质量都比较小, 导致它们的光

学支频率很高, 远超 GaP和 GaAs等极性半导体

材料. 光学支频率高代表其热占据几率低, 参与声

子散射的几率就小, 所以声子弛豫时间比较长.
 
 

表 2    各族元素原子 p轨道能量 (单位为 Ry), 其中列出

了具体的元素名称

Table 2.    Atomic p orbital  energies of  each group of ele-

ments (in Ry), and the specific names of the elements are

listed.

原子轨
道能量

IIA或IIB族 IIIA族 IVA族 VA族 VIA族

2p
Be B C N O

–0.1608 –0.2795 –0.4044 –0.5382 –0.6819

3p
Mg Al Si P S

–0.1068 –0.2103 –0.3125 –0.4174 –0.5288

4p
Zn Ga Ge As Se

–0.0964 –0.2073 –0.3040 –0.3985 –0.4956

5p
Cd In Sn Sb Te

–0.1034 –0.2044 –0.2907 –0.3734 –0.4557

6p
Hg Tl Pb Bi Po

–0.0928 –0.1957 –0.2788 –0.3569 –0.4335
 
 

声学支频率也和共价性成正比, 这导致 BP,

BAs, BSb的声学支频率相对极性半导体材料也偏

高. 根据群速度的定义, 声学支频率高意味着群速

度大, 热传输快. 图 4(b)展示了 5种半导体材料声

子群速度的外积. 可以看到, 在频率低于 15 THz

时, 硼基 III-V化合物群速度较大. 因此, 结合声子

弛豫时间, 最终导致 BP, BAs, BSb的热导率比极

性半导体材料 GaP和 GaAs的热导率高.

综合以上分析发现, 对于不同的半导体材料,

热导率的高低实际上还反映了声子群速度和弛豫

时间的竞争. 与 BAs相比, BP的声学支频率较大,

群速度较高, 光学支和声学支频率间隙较小, 因而

光学支和声学支之间发生三声子散射的概率增大,

声子寿命缩短, 最后导致 BP热导率比 BAs低. 因

此, 为了设计高热导率材料, 需要综合考虑调控声

子群速度和声子寿命的因素.
 

4   结　论

基于玻尔兹曼输运方程的第一性原理密度泛

函理论计算, 研究了 III-V族和 IV族 7种不同的

半导体材料的晶格热传导性质, 发现硼基 III-V化
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图 4    (a) BAs和 GaAs的晶格振动谱 ; (b) BP, BAs, BSb,

GaP, GaAs的单位体积下群速度外积

Fig. 4. (a)  Lattice  vibration  spectra  of  boron  arsenide  and

gallium arsenide;  (b)  outer  product  of  group  velocities  per

unit volume of boron phosphide, boron arsenide, boron anti-

mony, gallium phosphide and gallium arsenide. 
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合物显示出与众不同的反常热导率. BAs拥有与金

刚石相比拟的极高热导率, 其热导率显著高于平均

原子质量比它小的 BP以及比它大的 BSb. 与

IV族和 III-V族半导体进行对比, BAs的高热导

率主要来源于硼基 III-V化合物中声学支和光学支

之间存在一个很大的频率带隙, 导致两个声学声子

的能量要小于一个光学声子的能量, 使得三声子散

射的能量守恒要求无法满足, 严重遏制了三声子散

射几率, 延长了声子寿命. 金刚石由于硬度大、质

量小, 其高热导率主要来自拥有极大的声学声子群

速度. BP虽然也拥有比较大的声学声子群速度,

但是其频率带隙比较小, 无法有效遏制三声子散

射, 所以 BP的热导率低于 BAs; 尽管 BSb的频率

带隙与 BAs相当, 但是由于其拥有较小的声学声

子群速度和较大的耦合矩阵元, 导致 BSb的热导

率低于 BAs. 该研究对设计高效地散热和隔热材料

具有一定的指导意义.
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Abstract

Over the past half-century, according to Moore’s law, the sizes of transistors continue shrinking, and the

integrated  circuits  have  approached  to  their  physical  limits,  which  puts  forward  higher  requirements  for  the

thermal  dissipation  capacity  of  material.  Revealing  the  physical  mechanisms  of  heat  conduction  in

semiconductors  is  important  for  thermal  managements  of  devices.  Experimentally,  it  was  found  that  boron

arsenide has a very high thermal conductivity compared with diamond, and boron arsenide has lattice constant

close  to  silicon’ s  lattice  constant,  which  can  be  heterogeneously  integrated  into  silicon  to  solve  the  thermal

management  problem.  However,  group  III-V  boron  compounds  show  abnormal  thermal  conductivities:  the

thermal  conductivity  of  boron  arsenide  is  significantly  higher  than  that  of  boron  phosphide  and  boron

antimonide.  Here,  we  use  the  first-principles  calculation  and  the  Boltzmann  transport  equation  to  study  the

thermal  conductivity  properties  of  the  group  III-V  boron  compounds.  Comparison  between  the  IV  and  III-V

semiconductors shows that the high thermal conductivity of boron arsenide is due mainly to the existence of a

large frequency gap between the acoustic and the optical branches. The energy sum of two acoustic phonons is

less  than  energy  of  one  optical  phonon,  which  cannot  meet  the  energy  conservation  requirements  of  three-

phonon scattering, and then seriously restrict the probability of scattering of three phonons. The high thermal

conductivity  of  diamond  is  due  mainly  to  its  great  acoustic  phonon  group  velocity.  Although  the  boron

phosphide also has a relatively large acoustic phonon group velocity, the frequency gap is relatively small, which

cannot effectively suppress the three-phonon scattering, so the thermal conductivity of boron phosphide is less

than  that  of  boron  arsenide.  Although  the  frequency  gap  of  boron  antimonide  is  similar  to  that  of  boron

arsenide, the thermal conductivity of boron antimonide is lower than that of boron arsenide due to its smaller

acoustic  phonon group velocity and larger coupling matrix element.  The research provides a new insight into

the design of semiconductor materials with high thermal conductivities.
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