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从燧人氏钻木取火开始, 人类文明的发展就和“热能”息息相关, 对热现象的认识贯穿整个人类

社会发展的历程. 全球约 60%的能源都以废热的形式白白浪费. 热物理的进展对于我国最近强调的

“碳达峰、碳中和”至关重要. 我国力争于 2030年前二氧化碳排放达到峰值, 2060年前实现碳中和.

而在利用的和废弃的能源中, 占比最大的都是热能. 关于热能的研究涉及材料、电子器件、生物、能

源等诸多学科, 纳米工程的引入为热物理的进展注入了新的活力. 微纳米电子器件、电池中的过热

问题会直接影响其性能和使用寿命, 成为 5G、量子计算、芯片、电动汽车等国家战略技术领域目前

的研究热点. 人类对于纳米尺度和跨尺度中热物理的认知还是远远不够的. 因此, 物理、工程、材

料、电子等多学科的交叉研究将在上述新兴领域大有用武之地.

鉴于热传导问题研究的挑战性与紧迫性, 受编辑部委托特组织本专题, 报道热传导领域最新进

展和前沿态势. 陈亮、冯芒老师综述了基于离子阱中离子晶体的热传导的研究进展, 包括一维、二维

和三维模型中温度分布和稳态热流的计算方法, 还讨论了无序度对离子晶体热导性的影响; 鲍华老

师回顾了金属导热研究的历史, 并对最近十几年来金属导热的研究进行了总结, 特别是对基于第一

原理电子-声子耦合模式分析的金属导热机理的研究进行了综述; 唐桂华老师基于宏观热流调控的

思想, 提出了非封闭式热斗篷, 并用于高超声速飞行器头锥热防护. 希望本专题对读者了解此前沿

领域有所帮助, 为热传导及其相关交叉领域领域的学术交流做一点贡献.

(客座编辑: 李保文　南方科技大学; 唐桂华　西安交通大学; 杨诺　华中科技大学)
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专题: 热传导及其相关交叉领域研究

基于离子阱中离子晶体的热传导的研究进展*

李冀 1)    陈亮 2)†    冯芒 1)2)‡

1) (广州工业技术研究院, 广州　511458)

2) (中国科学院精密测量科学与技术创新研究院, 武汉　430071)

(2023 年 10 月 28日收到; 2023 年 11 月 23日收到修改稿)

热传导现象是物理学中最重要的研究课题之一, 特别是近年来, 随着对单分子器件研究的不断深入, 人

们越来越关注低维 (一维和二维)微观系统的热传导问题. 离子阱中的离子晶体处于真空环境中, 没有与外部

环境进行能量交换, 其晶体结构和温度可以通过电场和光场精确操控, 为研究低维晶体在经典或量子状态下

的热传导提供了理想的实验平台. 本文综述了近年来离子晶体中热传导的理论研究, 包括一维、二维和三维

模型中温度分布和稳态热流的计算方法, 以及在不同维度离子晶体构型下热流与温度分布的特性. 此外, 还

讨论了无序度对离子晶体热导性的影响.

关键词：离子阱, 离子晶体, 热传导, 结构相变
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1   引　言

热传导是物理学中的一个基本现象, 它描述了

当物质受到加热或冷却时, 热量在物质内部以及物

质之间传递的机制. 对热传导的研究有助于深入了

解宏观现象和微观动力学之间的联系. 例如, 一维

模型中的热传导作为一个典型的研究对象, 可以帮

助我们理解热量传输过程中的非线性和混沌等复

杂现象 [1]. 对热传导的深入研究可以揭示热量传输

的内在机理和数学模型, 为实际应用提供理论依据

和指导.

T (q, t)

q(x, y, z)

在经典系统中, 热传导遵循傅里叶定律, 该定

律阐述了热流密度与空间中温度场之间的相互关

系. 假设在三维空间中存在一个宏观系统, 在某一

特定时刻 t, 系统空间的温度分布可用  来描

述. 其中, 向量  表示系统内的某个空间位

J(q, t)

置, x, y 和 z 分别表示三维坐标轴上的坐标. 根据

傅里叶定律, 在此情况下, 热流密度  可以表

示为 [2]
 

J(q, t) = −κ∇T (q, t), (1)

κ

u(q, t)

∂u/∂t+∇J = 0

其中  为系统的导热系数. 为了理解温度场在时间

维度上的变化规律, 这里定义系统在三维空间内的

能量分布为   . 将方程 (1)代入连续性方程

 
[3] 得 

∂T (q, t)

∂t
=

∇[κ∇T (q, t)]

c
, (2)

c = ∂u/∂T其中  是系统的比热容. 方程 (2)也被称

为热扩散方程, 它描述了宏观系统中能量转移的规

律. 傅里叶定律是从大量宏观系统实验中总结出的

经验定律, 其基本假设是系统中的粒子在进行热量

交换时主要依靠的输运过程是扩散. 也就是说, 粒

子通过与周围粒子的随机碰撞来进行能量的交换.

从声子的角度来看, 这可以理解为数量多的声子向
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数量少的声子的方向扩散. 然而, 当系统的尺寸和

维度减小到一定程度后, 粒子之间的热交换过程可

能不再符合扩散输运的规律. 例如, 热交换过程可

能会变为弹道输运 [4], 此时粒子在进行能量交换时

没有发生碰撞, 并且可以忽略声子之间的相互作

用. 在这种情况下, 热传导不再符合傅里叶定律.

U(qi − ql)=
1

2
(qi − ql)

2 +
β

4
(qi − ql)

4

β

qi, ql

U(qi − ql) =
1

2
(qi − ql)

2

J ∼ Na

为了深入了解低维系统中热传导的特性, 科学

家们针对两种简单模型进行了研究. 其中一种模

型是谐波晶体 , 另一种则是 FPU (Fermi-Pasta-

Ulam)晶体. 在这两种模型中, 假定晶体包含有限

颗粒子, 并且晶体两端与两个不同温度且温度恒

定的热库相接触. 这些粒子在空间中以固定点为

中心进行简谐振动, 同时它们仅仅与相邻的粒子

进行相互作用. 当两个粒子之间的相互作用势表

示为  时, 其为

FPU晶体 , 其中   为非谐参数 ;  i,  l 表示两个粒

子的编号;    表示粒子在空间上的位置. 而当

 时, 称为谐波晶体. 综述文

献 [3,5]详尽地介绍了相关研究, 展示了当前的研

究现状和未来的发展趋势. 人们通常以系统的稳态

热流  作为评判热传导特性的重要标准. 其

中, N 代表模型中的粒子数, 而 a 是一个常数. 在

傅里叶定律的适用范围内, 系统的热流应满足 a =

–1[6,7]. 对于这两种晶体, 当系统处于三维状态时,

其稳态热流遵循傅里叶定律. 然而, 当系统维度降

低至二维或一维时, 参数 a 不再等于 1, 这表明热

传导特性发生了变化. 对于一维谐波晶体, 当系统

处于有序状态, 即所有粒子的质量或粒子之间相互

作用力等参数均相同时, 其稳态热流与系统大小

N 无关, 此时 a = 0[4,8]. 给系统中的粒子的质量引

入无序因素后, 例如系统中粒子质量并不全相等,

a 的值可能为–3/2[9,10] 或者为–1/2[11,12]. 针对 FPU

晶体, 人们发现了一个有趣的特性: 当 FPU晶体

的温度低于某个阈值时, 其热传导特性会与谐波晶

体极为相似 [13].

离子晶体是由囚禁在离子阱中的多个离子组

成的晶体, 本综述主要探讨离子晶体中的热传导特

性. 这类晶体因其独特的性质而备受关注: 在真空

环境中, 囚禁的离子晶体与外部环境没有能量交

换, 其晶体结构和温度可以通过电场和光场进行精

确操控 [14–16]. 这为研究低维晶体在经典或量子状

态下的热传导提供了理想的实验平台. 在离子晶体

中, 离子之间的距离相对于其他晶体材料要大得

多, 这使得离子间的相互作用主要是库仑力. 这种

情况下, 离子会与晶体中所有其他离子进行能量交

换. 通过调节系统的参数, 可以使离子晶体呈现出

不同维度的构型, 例如直线构型 (一维)、之字构型

(二维)或螺旋构型 (三维)[17], 这些不同维度构型的

离子晶体为研究热传导提供了丰富的模型.

本综述的结构安排如下: 第 2节详细阐述热传

导研究中常用的一些基本原理和方法; 第 3节分别

采用一维、二维和三维模型来计算离子晶体中的热

传导, 并展示离子晶体的结构相变与温度分布以及

与热流的关系; 第 4节在三维离子晶体热传导模型

中加入无序度的情况下, 探讨离子晶体中热传导的

特殊表现和规律; 第 5节介绍一些离子晶体中与热

传导相关的实验, 并总结目前在离子晶体中对热传

导研究的主要成果. 

2   离子晶体热传导模型

本文的研究对象是两端与不同温度的热库接

触的离子晶体模型, 期望获得该系统在稳态情况下

的热流密度以及温度分布. 离子晶体中的热传导研

究通常借助郎之万方程来描述系统中每个离子的

运动. 此方程原用于描述布朗运动, 其中摩擦力和

随机噪声项在热传导情境中可对应于热库对离子

的作用, 可以证明, 此系统的稳态是唯一的 [18]. 通

过对稳态下离子晶体的深入分析, 可以得到热流密

度、温度分布等关键信息.

该模型涉及两类离子, 其中一类离子与热库接

触, 而另一类离子则不与热库接触. 为了计算模型

的稳态, 有两种常用的方法可供选择: RLL (Rieder

Lebowitz  Lieb)法和 LEGF (Langevin  equations

and  Green’s  function)法 .  RLL法 是 由 Rieder,

Lebowitz和 Lieb三人首次提出的 [4], LEGF法是

由 Ford, Kac和 Mazur三人首次提出 [19], 并且在

后续工作 [2,20–23] 中得到了发展. 这两种方法的主要

区别在于如何处理这两类离子. LEGF法通过哈密

顿量进行区分, 将总哈密顿量分别按照这两类离子

写出各自独立的哈密顿量. 相对而言, RLL法是在

运动方程的层面对两者进行区分, 即根据不同的离

子采用不同的运动方程.

下面基于 RLL方法介绍一些基本原理. 首先

定义模型中离子的数量为 N, 离子的质量为 m, 那
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么离子晶体的哈密顿量可以写为 

H =

N∑
i=1

p2
i

2m
+

N∑
i=1

V (qi) +

N∑
i=1

N∑
l ̸=i

U(qi − ql), (3)

pi V (qi)

U(qi − ql)

fi =

−∂H/∂qi

其中  表示第 i 个离子的动量,   表示离子在

阱势场中的势能 , 而   则表示离子 i 与

离子 l 之间的相互作用势能. 此时, 可以将离子受

到的来自阱势场和其他离子的力表示为  

 . 假设第 1个离子与高温热库 L接触 ,

第 N 个离子与低温热库 R相接触. 那么系统的运

动方程为 

∂pi

∂t
=


fi −

γLpi

m
+ ηL(t), i = 1,

fi, i = 2, 3, · · · , N − 1,

fi −
γRpi

m
+ ηR(t), i = N,

(4)

γL,R

ηL,R(t)

ji→l

其中 ,    表示热库 L或 R对离子的摩擦系数 ,

 表示热库 L或 R对离子的随机力. 接下来,

需要用离散形式定义热流, 首先定义由第 i 个离子

流向第 l 个离子的瞬态的热流密度为  , 其内涵

是第 i 个离子向第 l 个离子做功的功率, 即: 

ji→l =
∂U(ql − qi)

∂qi

pi + pl

2m
. (5)

fL,fR

定义热库 L, R对第 1, N 个离子的作用力为

 , 那么热库流向离子的热流可以表示为 

jL = fL
p1

m
, jR = fR

pN

m
,

为了利用连续性方程, 定义第 i 个离子上的能量密

度为 [3,24]
 

ε(qi) =
p2
i

2m
+ V (qi) +

1

2

N∑
l ̸=i

U(qi − ql), (6)

于是, 连续性方程的离散形式可以表示为 [3,24]
 

∂ε(qi)

∂t
=



N∑
l ̸=i

ji→l + jL, i = 1,

N∑
l ̸=i

ji→l, i = 2, 3, · · · , N − 1,

N∑
l ̸=i

ji→l + jR, i = N.

(7)

∂ε(qi)/∂t = 0 ⟨· · · ⟩
当处于稳态的时候离子晶体的热流不再变化,

即   , 使用   表示物理量的平均值,

可得 



N∑
l ̸=i

⟨ji→l⟩+ ⟨jL⟩ = 0, i = 1,

N∑
l ̸=i

⟨ji→l⟩ = 0, i = 2, 3, · · · , N − 1.

N∑
l ̸=i

⟨ji→l⟩+ ⟨jR⟩ = 0, i = N.

(8)

⟨J⟩
此时的总热流就是离子晶体与热库之间的热流, 使

用  代表系统稳态下的总热流, 可得 

⟨J⟩ = ⟨jL⟩=−⟨jR⟩=
N∑
l ̸=1

⟨j1→l⟩=−
N∑

l ̸=N

⟨jN→l⟩. (9)

E =
3

2
kBT根据温度与能量的关系  , 稳态下离

子晶体的温度分布的离散形式可以表示为 

Ti =
1

2mkB
⟨p2

i ⟩. (10)
 

3   离子晶体中的热传导

离子阱系统中, 产生与离子晶体接触的热库有

两种方式. 离子晶体被离子阱势场囚禁在真空中,

其与外界交换能量的方式通常有两种: 离子阱势场

的作用和激光的作用. 在与离子阱势场的作用中,

通过调整阱势场的频率、幅度以及离子在势场中的

位置, 可以对离子晶体产生不同程度的加热作用.

在与激光的相互作用中, 通过调整激光的功率和频

率, 可以对离子晶体产生不同程度的加热和冷却效

果. 因此, 在实验中可以通过这两种方式在离子晶

体的两边产生不同温度的热库: 1)改变离子晶体

两端最边缘的若干个离子所处的囚禁势场, 这样

会使这两类离子受到来自阱的不同的加热作用, 此

时的囚禁势场相当于两个不同温度的热库; 2)让

两端最边缘的若干个离子分别受到两束不同参

数的激光照射, 此时激光就能被视作一个等效的

热库. 因为使用激光产生热库的方案更容易实现,

在接下来的章节中, 讨论的模型都以激光作为热

库. 本节将详细介绍并探讨文献 [25–28]针对不同

维度模型中的离子晶体热流的研究成果. 

3.1    一维模型

考虑一维模型, N 个离子沿 x 轴线性排列, 由

于离子阱势场的限制, 每个离子均以固定位置为
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ωx

x0
i xi

pi x0
i

中心做简谐振动, 用   表示离子的宏运动频率.

设   表示第 i 个离子简谐振动的中心坐标, 而  

和  表示其相对于运动中心  的相对位移和动量.

根据海森伯 -郎之万方程 (Heisenberg-Langevin

equation)[29,30], 系统的运动方程为  
∂xi

∂t
= pi,

∂pi

∂t
= −

N∑
l=1

Ailxl − ρipi +
√
2ρiζi(t),

(11)

ρi ζi(t)

Ail

其中   表示热库对离子的摩擦系数,    表示热

库对离子的随机力.   表示离子之间相互作用力

的耦合矩阵, 其表达式为 [25]
 

Aii = ω2
x −

N∑
l ̸=i

1

|x0
l − x0

i |
3 , Ail =

1

|x0
l − x0

i |
3 , l ̸= i.

ζi(t) ℏ = 1

假设离子晶体两端的热库为 Markovian型热

库, 那么  满足以下条件 (  ):  
ζi(t) = −i

√
ωx

2
(bi(t)− b†i (t)),

⟨b†i (t1)bl(t2)⟩ = TB
i δilδ(t1 − t2),

(12)

δ

ωx TB
i bi

⟨b†i (t1)b
†
l (t2)⟩=0 ⟨bi(t1)bl(t2)⟩ = 0

其中  表示德尔塔函数, 并且假设所有离子的振动

频率都为  ;   表示热库的平均声子数;   表示

玻色场算子. 将  和 

代入 (12)式, 可得 [25]
 

⟨ζi(t1)ζl(t2)⟩ = ωx

(
TB
i +

1

2

)
δilδ(t1 − t2). (13)

通过对角化, 方程 (11)的解具有以下矩阵形式: 

q(t) = e−Ωtq(0) +

∫ t

0

dτeΩ(τ−t)η(τ), (14)

其中, 

q(t) =



x1(t)

x2(t)

...

xN (t)

p1(t)

p2(t)

...

pN (t)



=

[
{xi(t)}
{pi(t)}

]
,

η(t) =

[
{0}

{
√
2ρiζi(t)}

]
,

 

Ω =

[
{0} −I

{Ail} {ρiδil}

]
,

xi(t) pi(t)

Ω 2N × 2N

  和  为第 i 个离子在 t 时刻的位移和动量,

I为单位矩阵,   为一个大小为  的矩阵.

Ti(t) =
1

2
(ωx⟨x2

i (t)⟩+ ⟨p2
i (t)⟩/ωx − 1) t → ∞

T s
i = Ti(t → ∞)

在时刻 t, 第 i 个离子的温度可以表示为 

 , 当时间   时 ,

可以得到离子的稳态温度  .

ρ

在文献 [25]中, 采用了上述方法对包含 100个

离子的模型在不同   的取值下的温度分布进行了

计算. 当两个热库位于离子晶体边缘时, 离子晶体

中的温度分布如图 1所示. 显然, 图中的温度分布

不符合傅里叶定律. 对于符合傅里叶定律的系统,

其温度分布应该呈现从高温点逐渐下降到低温点

的线性分布, 然而在图 1的分布中, 与热库接触的

离子和未与热库接触的离子间的温度存在显著的

跃阶现象, 且所有未与热库接触的离子的温度分布

几乎完全一致. 这种温度分布的出现, 可以归因于

热库将热量传递到离子晶体的速率远低于离子晶

体内部热传导的速度.

在另一种情况下, 如图 2所示, 将高温热库移

到离子阱晶体的中央, 此时的温度分布将会分为两

部分. 位于两个热库之间的部分将维持在一个相对

较低的温度, 而位于高温热库另一侧的部分则展现

出较高的温度. 值得注意的是, 这两个温度之间的
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图 1      值不同时 , 由 100个离子组成的离子晶体在稳态

下的温度分布 [25], 其中离子的温度   由平均声子数来表

示. 第 1个离子和第 100个离子与热库相接触, 由图中的红

线表示, 其他的离子由蓝线表示

ρ

T s
i

Fig. 1. Temperature distribution  of  an  ion  crystal   com-

posed  of  100 ions  under  different      in  stable  state,  where

temperature  distribution      measured  by  the  mean

thermal phonon number. The 1st and the 100th ions are in

contact with the thermal bath, indicated by the red line in

the  figure,  while  other  ions  are  indicated  by  the  blue  line.

The figure is taken from Ref. [25].
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差距会随着热导率的降低而逐渐减小并最终趋于

一致. 从上述计算结果可以看出, 相较于符合傅里

叶分布的宏观系统, 一维离子晶体的温度稳态分布

具有多种不同寻常的模式.
 

3.2    二维模型

ωx ωy

qi pi

qx,i, qy,i px,i, py,i

接下来, 我们将探讨更为复杂的二维模型. 在

二维模型中, 离子晶体能够发生结构相变, 从一维

的直线构型转变为二维的之字构型. 将模型的两个

维度分别定义为 x 轴和 y 轴, 离子在这两个轴向上

的宏运动频率分别为  和  . 定义该模型中的离

子数量为 N, 离子的质量为 m, 所带电荷为 Q. 另

外定义  和  为离子相对坐标零点的位移和动量,

 和   分别为它们在两个坐标轴上的

投影. 于是系统的哈密顿量可以写为 [26]
 

H =
1

2m

N∑
i=1

(p2x,i + p2y,i) + V, (15)
 

V =
m

2

N∑
i=1

(ω2
xq

2
x,i + ω2

yq
2
y,i)

+
Q2

8πε0

N∑
i=1

N∑
l ̸=i

1

|qi − ql|
. (16)

可以看出, 该模型中的离子振动中心位置并不

固定, 因此当选取不同的离子阱参数时, 离子晶体

将呈现出不同的构型. 在二维模型中, 离子的运动

方程可以写为 [26]
  

dqµ,i
dt

=
pµ,i
m

,

dpµ,i
dt

= −
(

∂V
∂qµ,i

+
ηµ,i
m

pµ,i

)
+
√
2Dµ,i

dWµ,i

dt
,

(17)
µ ηµ,i Dµ,i

Wµ,i

εµ,i(t) ⟨εµ,i(t)⟩ = 0

⟨εµ,i(t)εµ,i(t′)⟩ = 2Dµ,iδ(t− t′)

其中   表示 x 或 y;    和   表示来自热库的摩

擦系数和扩散系数;    与热库对离子的随机力

 有关 , 并且随机力满足条件   和

 . 热库是由激光对离

子的作用产生的, 在弱光强的条件下可得 [26]
  

ηµ,i = −4ℏk2µ,iIµ,i
(2∆µ,i/Γ)

(1 + 4∆2
µ,i/Γ

2)2
,

Dµ,i = ℏ2k2µ,iIµ,i
Γ

(1 + 4∆2
µ,i/Γ

2)
,

(18)

Iµ,i

kµ,i ∆µ,i =

ωlaser
µ,i − ωlaser

0

ωlaser
µ,i

ωlaser
0 Γ

式中  是个无量纲的量, 它表示作用在第 i 个离

子上的相对光强 ;    表示激光的波数 ;   

 表示激光的失谐, 其中激光的频率为

 , 激光对应离子的两个能级 (基态和激发态)

之间的跃迁频率为   ;    为这两个能级中的激

发态的自然线宽.

U(|qi − ql|) V (qi)

假设激光只与 x 轴上投影坐标最大和最小

的几个离子相互作用, 分别产生两个不同温度的热

库 , 而其他离子则不与激光发生相互作用 . 用

 代表离子之间的相互作用势,   代

表离子阱的势场, 离子的能量密度可以表示为 [3,24]
 

εi =
1

2m
(p2x,i + p2y,i) + V (qi) +

1

2

N∑
l ̸=i

U(|qi − ql|),

(19)
 

V (qi) =
m

2
(ω2

xq
2
x,i + ω2

yq
2
y,i), (20)

 

U(|qi − ql|) =
Q2

8πε0 (|qi − ql|)
. (21)

定义从第 i 个离子流向第 l 个离子的热流密

度为 

ji→l =
1

2m

∑
µ={x,y}

∂U(|qi − ql|)
∂qµ,i

(pµ,i + pµ,l). (22)

激光与第 i 个离子作用, 使这个离子与热库产生了

接触, 热库流向第 i 个离子的热流密度为 

jB→i =
∑

µ={x,y}

pµ,i
m

(
−ηµ,i

m
pµ,i + εµ,i

)
. (23)

定义热流的方向是由编号较小的离子流向编号较
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图 2    由  个离子组成的离子晶体在稳态下的温度分布 [25],

其中离子的温度   由平均声子数来表示. 第 1个离子和第

 个离子与热库相接触. 与热库相接触的离子由图中的红

线表示, 其他的离子由蓝线表示

ρ

T s
i

51st

Fig. 2. Temperature distribution  of  an  ion  crystal   com-

posed  of  101 ions  under  different      in  stable  state,  where

temperature  distribution      measured  by  the  mean

thermal phonon number. The first ion and the    ion are

in contact with the thermal bath. Ions in contact with the

thermal  bath  are  indicated  by  the  red  line  in  the  figure,

while other ions are indicated by the blue line. The figure is

taken from Ref. [25].
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大的离子. 对于单个离子来说, 其自身的能量变化

等于流向离子的能量密度减去流出离子的能量密

度. 因此, 第 i 个离子的连续性方程的离散形式可

以写成: 

dεi
dt

=

N∑
l<i

jl→i −
N∑
l>i

ji→l + jB→i. (24)

在稳态情况下, 流入离子的能量与流出离子的

能量相等, 因此由 (24)式, 稳态下的连续性方程可

以改写成: 

N∑
l<i

⟨jl→i⟩+ ⟨jB→i⟩ =
N∑
l>i

⟨ji→l⟩, (25)

⟨jB→i⟩式中的  可以由 Novikov定律 [31] 得到 

⟨jB→i⟩ =
1

m2

∑
µ={x,y}

(
−ηµ,i⟨p2µ,i⟩+mDµ,i

)
. (26)

J(t)为了得到通过离子晶体的总热流   , 需要

把单个离子的连续性方程扩展成整个离子晶体的

连续性方程 [3,24]: 

∂ε(q, t)

∂t
+∇j(q, t) =

N∑
i=1

jB→i(t)δ(q − qi), (27)
 

ε(q, t) =

N∑
i=1

εi(t)δ(q − qi),

j(q, t) =

N∑
i=1

ji(t)δ(q − qi), (28)

ε(q, t) j(q, t)

ji(t)

其中  代表离子晶体的能量密度;   代表

离子晶体的热流密度;   代表经过第 i 个离子的

热流密度, 其表达式可以通过傅里叶分析得到 [26]
 

ji(t) = qi

(
dεi
dt

− jB→i

)
+ εi

dqi
dt

. (29)

j(q, t)

J(t)

将热流密度   在整个离子晶体范围内进

行积分, 得到通过离子晶体的总热流  : 

J(t) =
1

m

N∑
i=1

εipi +

N−1∑
i=1

i∑
l=1

(qi+1 − ql)jl→i+1. (30)

利用 Novikov定理写出稳态下离子晶体总热流的

表达式 [31]: 

⟨J⟩ = −
N∑
i=1

⟨qijB→i⟩

=
1

m2

N∑
i=1

∑
µ={x,y}

(
ηµ,i⟨p2µ,iqi⟩ −mDµ,i⟨qi⟩

)
. (31)

稳态时离子晶体中的温度分布可以表示为 

Ti =
1

2mkB

∑
µ={x,y}

⟨p2µ,i⟩. (32)

α

α = 13 α

文献 [26]采用数值模拟方法计算了包含 N =

30个离子的离子晶体在不同构型下的稳态热流和

温度分布, 其中编号为 i = 1, 2, 3和 i = N – 2,

N – 1, N 的离子分别受到相同功率不同失谐量的

两束激光照射, 而其他离子不与激光相互作用. 离

子晶体的结构相变过程用序参量  来表示, 其定义

见文献 [26]. 在文献 [26]采用的数值模拟条件下,

 时, 离子晶体为直线构型, 随着  逐渐减小,

离子晶体相变为之字构型. 在离子晶体为直线构型

时, 离子沿着 x 轴排列. 在直线构型到之字构型的

结构相变过程中, 离子晶体的温度分布如图 3所

示, 其中温度分布梯度逐渐增大. 在直线构型中,

离子晶体温度分布规律与一维模型计算结果一致,

数值模拟结果显示离子晶体中间部分的温度为两

个热库的平均值. 在之字构型中, 离子晶体内温度

分布更接近符合傅里叶定律的宏观系统.

α

α =

13

α

在二维模型中, 离子的振动模式从一维 (x 方

向)拓展到了二维 (x 和 y 方向). 这两个方向的宏

运动频率越接近, 离子晶体的构型就越接近之字构

型, 反之, 则更接近直线构型. 图 4给出了离子晶

体在两种构型之间的相变过程中热流的变化趋势.

随着  值的不断增大, 离子晶体从之字构型相变到

直线构型. 在这个过程中, 热流逐渐增加. 当  

 时, 离子晶体完成了从之字构型到直线构型的

完全转变, 热流达到最大值. 然而, 随着   值的继

续增大, 热流量开始逐渐下降, 但是下降速度较为

缓慢. 这种现象出现的原因在于离子晶体从之字构

型向直线构型相变的过程中, 离子之间的距离减

小, 导致离子之间的相互作用力增强, 这使得离子

晶体中的热流增大. 另外, 在相变点附近, 离子热

运动产生的噪声增大, 这种噪声能够减小离子晶体

中的非平衡性影响 [32], 也使得热流增强. 

3.3    三维模型

在三维模型中, 将研究对象扩展到螺旋构型,

为此, 需要首先计算出在三维情况下离子晶体内的

稳态热流和温度分布的表达式. 定义离子晶体中一

共有 N 个离子, 且质量都为 m, 则系统的哈密顿量

可以写为 
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H =

N∑
i=1

 p2
i

2m
+

1

2

N∑
l ̸=i

U(|qi − ql|) + V (qi)

 , (33)

q = (qx,i, qy,i, qz,i) p =

(px,i, py,i, pz,i) µ = (x,

其中   是三维空间中的坐标,   

 是三维空间中的动量. 定义  

y, z)

NL NR

 代表坐标轴上的 3个方向. 两束激光分别与离

子晶体两端的离子相互作用, 使离子晶体与两个温

度不同的热库 L和 R相接触. 定义离子晶体中的

第 1个到第   个离子与热库 L相接触, 第   个

到第 N 个离子与热库 R相接触, 其他的离子不与

热库接触. 此时, 离子的运动方程可以写为
  

dqµ,i
dt

=
dpµ,i
m

, i = 1, · · · , N,

dpµ,i
dt

= AL +
√
2DL

µ,i

dWL
µ,i

dt
, i = 1, · · · , NL,

dpµ,i
dt

= gµ,i +

N∑
l ̸=i

f il
µ , i = NL + 1, · · · , NR − 1,

dpµ,i
dt

= AR +
√
2DR

µ,i

dWR
µ,i

dt
, i = NR, · · · , N,

(34)
 

AL = gµ,i +

N∑
l ̸=i

f il
µ −

ηLµ,i
m

pµ,i, (35)

 

AR = gµ,i +

N∑
l ̸=i

f il
µ −

ηRµ,i
m

pµ,i, (36)
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α图 3    处于不同构型下的离子晶体在 x 方向上的温度分布  [26], 其中   表示结构相变的序参量. 两个颜色不同的区域中的离子和

不同参数的激光相互作用. 插图表示离子晶体的构型

αFig. 3. Temperature distribution of ion crystals vs. the distance x  in different configurations, where     represents the order para-

meter of structural phase transition, and the two regions with different colors represent ions interacting with the laser. The insets

show the configurations of ion crystals. The figure is taken from Ref. [26].
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α图 4    处于不同构型下的离子晶体的稳态热流  [26], 其中  

表示结构相变的序参量. 插图表示离子晶体的构型

α

Fig. 4. Heat  flux  of  ion  crystals  in  different  configurations,

where    represents the order parameter of structural phase

transition. The  insets  show  the  configurations  of  ion   crys-

tals. The figure is taken from Ref. [26].
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gµ,i = −∂V (qi)/∂qµ,i µ

f il
µ = −f li

µ = −∂U(|qi − ql|)/∂qµ,i
µ

ηL,R
µ,i DL,R

µ,i

εL,Rµ,i

⟨εL,Rµ,i (t)⟩ = 0 DL,R
µ,i εL,Rµ,i

其中,   表示离子受到  方向的

囚禁势场力 ,    表

示第 l 个离子施加在第 i 个离子上的力在  方向上

的投影,    表示热库 L, R的摩擦系数,    表

示热库的扩散系数. 假设热库的随机力  满足高

斯噪声, 即   , 那么   与   的关系

可以写为 

⟨εL,Rµ,i (t)ε
L,R
β,l (t

′)⟩ = 2DL,R
µ,i δµ,βδi,lδ(t− t′). (37)

DL,R
µ,i ηL,R

µ,i利用涨落耗散定理 [33],    与   的关系可

以写为 

ηL,R
µ,i =

1

2kBT L,R

∫ ∞

−∞
⟨εL,Rµ,i (t)ε

L,R
µ,i (t+ τ)⟩dτ =

DL,R
µ,i

kBT L,R .

(38)

接下来计算系统的稳态热流, 首先定义系统的

能量密度为 

ε(q, t) =

N∑
i=1

εi(t)δ(q − qi), (39)
 

εi =
p2
i

2m
+ V (qi) +

1

2

N∑
l ̸=i

U(|qi − ql|). (40)

j(q, t) jB→i

根据 (34)式和 (39)式, 可以推出系统的热流密度

 和热库流向离子的热流密度  分别为 [28]
 

j(q, t) =

N∑
i=1

pi

m
εiδ(q − qi)+

1

4

N∑
i=1

N∑
l ̸=i

1

m
(pi + pl)f

il

×
∫ 1

0

dλ
dG(λ)

dλ
δ [q −G(λ)] , (41)

 

 

jB→i =



∑
µ

pµ,i
m

(
−
ηL
µ,i

m
pµ,i + εLµ,i(t)

)
, i = 1, · · · , NL,

0, i = NL + 1, · · · , NR − 1,

∑
µ

pµ,i
m

(
−
ηR
µ,i

m
pµ,i + εRµ,i(t)

)
, i = NR, · · · , N,

(42)

G(λ)其中  为满足以下条件的任意函数 [34]: 

δ(q − ql)− δ(q − qi) = ∇
∫ 1

0

dG(λ)

dλ
δ[q −G(λ)]dλ,

G(1) = qi, G(0) = ql.

利用 (39)式、(41)式和 (42)式, 可以写出连续性

方程: 

∂ε(q, t)

∂t
+∇j(q, t) =

N∑
i=1

jB→i(t)δ(q − qi). (43)

j(q, t)通过对  积分, 可得系统的热流: 

J(t) =

N∑
i=1

pi

m
εi +

1

4

N∑
i=1

N∑
l ̸=i

1

m
(pi + pl)f

il(qi + ql).

(44)

在稳态下, 系统的平均热流与热库流向系统的

热流相等, 于是稳态热流可以写为 

⟨J⟩ = −
N∑
i=1

⟨qijB→i⟩ =
1

m2

∑
k

∑
µ

ηBk

µ,k⟨qkp
2
µ,k⟩

− 1

m

∑
k

∑
µ

⟨qpµ,kεBk

µ,k(t)⟩, (45)

Bk其中 k 代表所有与热库接触的离子的编号,   代

表与编号为 k 的离子接触的热库. 考虑 Novikov

定律 [31], 利用 (34)式和 (37)式, 稳态热流的表达

式可化为 

⟨J⟩= 1

m2

∑
k

∑
µ

[
ηBk

µ,k⟨qip
2
µ,k⟩ −mDBk

µ,k⟨qk⟩
]
. (46)

ωx,y,z

ωy =

nyωx ωz = nzωx (ny, nz)

ny

nz

文献 [28]用上述方法计算了不同构型下离子

晶体的热流. 在三维模型中, 由于运动模式增加了

一维, 离子晶体的构型需要用另一种方式表达. 假

设离子晶体处于直线构型时沿着 x 方向, 用 

表示离子在 3个方向的宏运动频率, 并定义  

 ,    , 那么可以用   表示离子

的构型. 图 5显示了在文献 [28]的计算参数下,  

和  取值不同时离子晶体结构相变的相图.

离子晶体在不同构型下的温度分布如图 6(a)

所示, 其中直线构型和之字构型的温度分布规律与

二维模型的计算结果相似. 螺旋构型的温度分布相

比之字构型更接近宏观状态下符合傅里叶定律的

温度分布. 从图 6(b)可以看出, 螺旋构型的离子晶

体中温度梯度基本保持不变, 而不像之字构型中的

温度梯度不断变化.
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ny = nz

(ny, nz)

在保持  的前提下, 离子晶体可以直接

从直线构型相变到螺旋构型, 而这两个构型之间的

相变过程中的温度分布和热流与直线构型和之字

构型之间的相变相似. 图 7给出了当  的值

沿着图 5中的 ZHZ线变化时离子晶体的温度分布

和热流的变化情况. 从图 7可以看出, 离子晶体无

ny nz

论是处于 x  -z 平面的之字构型还是处于 x  -y 平面

的之字构型, 其热流均小于处于螺旋构型时的热

流. 此外, 还发现   和   的差值越大, 热流越小.

这是由于 y 和 z 两个维度之间的不平衡导致的非

线性效应阻碍了热流的传导 [28].
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图 5    在不同   和   的取值下, 离子晶体结构相变的相图 [28]. 用 L (linear), Z (zigzag)和 H (helical)这三个字母代表离子晶体

的直线构型、之字构型和螺旋构型. 沿 HL线,   值的变化会产生直线构型和螺旋构型之间的结构相变. 沿 ZL线,  

值的变化会产生直线构型与之字构型之间的结构相变. 沿 ZHZ线,   值的变化会产生从之字构型到螺旋构型再到之字构

型的结构相变. 图中的灰色区域代表直线构型. 在灰色区域之外, HL线之上的区域代表处于   平面上的之字构型, 在 HL线之

下的区域代表处于 x -z 平面上的之字构型, HL线上为螺旋构型

ny nz

x-y
x-z

Fig. 5. Phase diagram of ion crystal structural phase transitions under different values of    and   . L (linear), Z (zigzag), and H

(helical) represent the linear, zigzag, and helical configurations of ion crystal. ZL line, HL line and ZHZ line represent the zigzag-lin-

ear transition, helical-linear transition and zigzag-helical-zigzag transition. The gray region in the figure represents the linear config-

uration. Outside of the gray region, the region above the HL line represents the zigzag configuration lying in the     plane, while

the region below the HL line represents the zigzag configuration lying in the     plane. The region on the HL line represents the

helical configuration. The figure is taken from Ref. [28].
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图 6    在离子数   的离子晶体中, 不同构型的离子晶体的稳态温度分布 [28], 图中 L代表直线构型、Z代表之字构型、H代表

螺旋构型, 图中的参数为   　(a) 3种不同构型的离子晶体在稳态下的温度分布, 两个颜色不同的区域中的离子和不同参

数的激光相互作用; (b)在稳态下, 3种不同构型的离子晶体不与激光接触的部分的温度梯度分布, 其中  代表与系统中心的距离

(ny , nz)

∆T

Fig. 6. Temperature distribution of ion crystals with 30 ions with different configurations in stable state, where L represents linear

configuration, Z represents zigzag configuration, and H represents helical configuration. The labels indicate the values of    :

(a) Temperature distribution of three different configurations of ion crystals in stable state, where two different colors represent ions

interacting with the laser; (b) distribution of temperature gradients in the parts of ion crystals with three different configurations

that are not in contact with the laser in stable state, where   represents the distance from the center of the system. The figure is

taken from Ref. [28].
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4   热流与无序度之间的关系

在研究谐波晶体的热流中, 无序度是一个重要

的因素, 通常无序度的变化会导致热流的变化. 本

节将讨论一种能够解析计算离子晶体稳态热流的

方法, 并使用该方法在离子晶体中引入无序度. 同

时, 分析无序度对离子晶体中热流的影响.

H = HS +HE +Hint

HS HE

Hint

X = (q1, · · · , q3N )T

P = (p1, · · · , p3N )T

首先, 需要写出系统的哈密顿量 H, 其表达式

为  , 由 3个部分组成. 其中, 结

构哈密顿量  和环境哈密顿量  分别表示不与

热库接触和与热库接触的两类离子的哈密顿量, 相

互作用哈密顿量   表示前面这两类离子之间相

互作用的哈密顿量 [27,35]. 定义系统中有 N 个不与

热库接触的离子,    表示这些离

子在 x, y, z 这 3个方向上的坐标, 其中 T表示矩

阵转置.    表示离子在 3个方向

的动量, 用V表示离子之间的耦合矩阵. 于是系统

的结构哈密顿量可以写为
 

HS =
1

2m
P TP +

1

2
XTV X. (47)

(e)

N (e)

另一方面, 用   表示与离子接触的热库, 每

个热库与   个离子接触. 假设离子晶体的两边

(e) = (L) (R)分别与热库 L和 R接触, 那么  或  . 于

是系统的环境哈密顿量可以写为 

HE =
∑
e

H
(e)
E , (48)

 

H
(e)
E =

N(e)∑
k=1

(
p
(e)2

k

2m
(e)
k

+
m

(e)
k ω

(e)2

k q
(e)2

k

2

)
, (49)

q
(e)
k p

(e)
k

(e) m
(e)
k

w
(e)
k C

(e)
ik

(e)

其中下标 k 表示受到热库影响的离子,    和  

表示在热库  的影响下离子的坐标和动量,  

和   表示离子的质量和振动频率. 用   表示

与热库  接触的离子和未接触热库的离子之间的

耦合系数, 于是系统的相互作用哈密顿量可以写为 

Hint =
∑
e

∑
i,k

C
(e)
ik qiq

(e)
k . (50)

ξ ν根据文献 [35], 热库的性质由  和  决定, 表达

式分别为 

ξ(τ) =

∫ ∞

0

∑
e
I(e)(ω)cos(ωτ)

ω
dω, (51)

 

ν(τ) = ℏ
∫ ∞

0

∑
e

I(e)(ω)coth
(

ℏω
2kBT (e)

)
cos(ωτ)dω.

(52)

假设热库的类型为 Ohmic热库, 此时 

 

(9,9)

(9,8)
H

Z

Z

0 100 200 300 400
3

4

5

6

7

8

T
e
m

p
e
ra

tu
re

/
m

K

(a)

/mm

(9,10)

7 8 9 10 11 12 13 14

(b)

23

24

25

26

27

28

<
J

  >
/
(e

V
Sm

m
Ss

-
1
)





N = 30

(ny , nz) ny nz

图 7    在离子数   的离子晶体中, 离子晶体从处于 x-z 平面的之字构型相变到螺旋构型再相变到处于 x-y 平面的之字构型

的过程中的温度分布和热流变化 [28]　(a)离子晶体在结构相变过程中的 3种典型的温度分布, 两个颜色不同的区域中的离子和不

同参数的激光相互作用, 图中 Z代表之字构型, H代表螺旋构型, 图中的参数为   ; (b)在   保存不变时,   不断增大的

过程中的热流变化

(ny , nz) nz ny

Fig. 7. Temperature  distribution  and  heat  flux  changes  in  an  ion  crystal  with  30 ions  during  the  process  of  zigzag-helical-zigzag

transition where Z represents zigzag configuration and H represents helical  configuration:  (a) Three typical  temperature distribu-

tions of the ion crystal during the structural phase transition process, where two different colors represent ions interacting with the

laser;  the labels indicate the values of    ;  (b) changes in heat flux during the process of increasing     while keeping   

constant. The figure is taken from Ref. [28].

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 3 (2024)    033701

033701-10

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


I(e)(ω) =
2

π
ξ0P

(e) ωΛ2

Λ2 + ω2
, (53)

Λ ξ0 P (e)

Ĝ(s)

其中  表示高频截止频率,   表示弛豫率,   表

示与热库 (e)接触的离子在坐标轴上的投影.  

是系统格林函数 (Green’s function)的拉普拉斯变

换 (Laplace transform), 其表达式为 

Ĝ(s) =
1

s2mI + VR + 2sξ̂(s)
,

ξ̂(s) =
ξ0(P

(L) + P (R))Λ

s+ Λ
, VR = V − 2ξ(0),

Ĝ(s) σ(0,0) = ⟨XXT ⟩ σ(1,1) =

⟨PP T ⟩ σ(0,1) = Re
[
⟨XP T ⟩

]
其中 I是单位矩阵. 系统稳态下的各种物理量都

可通过   来表示, 令   ,   

 ,    , 均可以表示为 [6,35]
 

σn,l =

∫ ∞

0

il−n(mω)n+lĜ(iω)ν̂(ω)Ĝ(−iω)dω, (54)

ν̂(ω) ν(ω)其中  是  的傅里叶变换, m 表示离子质量,

由 (54)式可以推导出稳态热流的表达式 [35]: 

⟨J⟩ = π
∫ ∞

0

dωtr
(
I(L)(ω)Ĝ(iω)I(R)(ω)Ĝ(−iω)

)
×ℏω

[
coth

(
ℏω

kBT (L)

)
−coth

(
ℏω

kBT (R)

)]
. (55)

Ĝ(s)

{sφ} {rφ}

Ĝ(s)

通过对 (54)式和 (55)式进行积分, 就可以得

到稳态下的热流等物理量. 文献 [27,36,37]提供了

一种方法, 能够解析地计算积分. 首先计算  

的 6N 个特征值   和对应的特征向量   . 根

据文献 [38],   可以被写成:
 

Ĝ(s) =

6N∑
φ=1

sφ
s− sφ

rφr
T
φ, (56)

并且满足以下条件: 

Ĝ−1(sφ)rφ = 0. (57)

于是 (54)式的积分可以被写为 [27]
 

σn,l = 2ξ0Re

[
mn+l

il−n+1

6N∑
φ,β=1

ωn+l+1
φ ωβ

rTφAξβ

ωφ + ωβ
rφr

T
β

]
,

(58)

A=2kB(T
(L)P (L) + T (R)P (R)) ωφ=−isφ其中  , 并且  .

(55)式的积分可以被写为 [27]
 

⟨J⟩ = 4ξ20∆

6N∑
φ,β=1

ω3
φωβ

ωφ + ωβ

×
(
rTφP

(L)ξβ

)(
rTβP

(R)ξφ

)
, (59)

∆ = −2ikB(T (L) − T (R))其中  .

κL κL

⟨J⟩ = κL(T
(L) − T (R))/L

Vii → (1± d)Vii

文献 [27]采用上述方法计算了离子晶体在不

同构型下的热导率  与无序度间的关系, 其中 

的定义为   , L 为离子晶体

的长度. 上述模型虽然是三维, 但是也能计算出

一维 (直线构型)和二维 (之字构型)情况下离子晶

体受到无序度的影响 . 研究者们在耦合矩阵 V
中引入无序度, 具体操作如下: 随机选取离子晶体

中的一半离子 , 将其耦合矩阵对应值进行改变

 , 其中 d 为表示无序度的参数. 在

文献 [27]中, 根据数值计算得到了以下结论: 无序

度和离子晶体的长度均会对离子晶体的热导率产

生影响. 对于一维情况 (直线构型), 当无序度 d =

0.005且离子晶体长度较小时, 热导率基本不受无

序度的影响. 然而, 当晶体长度继续增加, 热导率

出现了明显的下降. 对于无序度 d = 0.02的情况,

热导率受到无序度影响的离子晶体的长度的阈值

相对于 d = 0.005减小了约一半, 并且当晶体长度

足够大时, 热导率下降到了接近 0. 对于二维情况

(之字构型), 当 d = 0.001时, 热导率就明显受到

了无序度的影响, 随着离子晶体长度的增加, 热导

率会下降到接近 0. 当 d 的值提高到 0.02时, 热导

率会在更小的晶体长度处下降到接近 0. 对于三维

情况 (螺旋构型), 热导率受到无序度的影响也很明

显, 但是热导率没有出现下降到 0的趋势.

除了离子晶体, 研究者也在其他低维系统中对

无序度进行了研究. 文献 [39]在一维 FPU晶体中

探讨了无序度与热流之间的关系, 他们通过给晶体

中的粒子引入不同质量来产生无序度. 数值模拟结

果显示, 在高温或大尺寸的 FPU晶体中, 无序度对

热流的影响较弱. 只有在晶体尺寸较小且温度较低

的情况下, 无序度才会对热流产生显著影响, 此时

无序度越高, 热流越小. 文献 [6]在二维和三维的

谐波晶体中考察了无序度与热流的关系, 他们同样

通过给粒子赋予不同的质量来产生无序度. 对于二

维谐波晶体, 热流受到无序度和晶体尺寸的共同影

响. 无序度或晶体尺寸越大, 热流越小. 当无序度

和晶体尺寸达到一定值时, 热流会降低至接近零.

然而, 对于三维谐波晶体, 热流受无序度和晶体尺

寸的影响较小. 尽管无序度和晶体尺寸的增加会使

热流减小, 但热流并未呈现出趋于零的趋势. 

5   总　结

本文简要介绍了离子晶体中热传导的研究进
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展, 包括一维、二维和三维模型中温度分布和稳态

热流的计算方法, 以及在不同维度的离子晶体构型

下热流与温度分布的特性. 此外, 还介绍了无序度

对离子晶体热导性的影响. 在没有引入无序的情况

下, 直线构型的离子晶体具有最高的导热性, 其次

是螺旋构型, 最后是之字构型. 产生这一现象的原

因是: 在离子晶体中运动模式不平衡导致的非线性

效应会阻碍热流的传导. 直线构型具有最少的运动

模式 (仅为一维), 因此其导热性最佳. 之字构型和

螺旋构型都包含 3个运动模式, 它们之间的区别在

于之字构型的 3个运动模式均不相等, 而螺旋构型

中有两个维度的运动模式是相等的. 因此, 之字构

型的导热性要小于螺旋构型.

在引入无序的情况下, 无序会导致离子晶体的

热导性下降, 其中之字构型受到的影响最大. 当离

子晶体中的离子数量较少时 (25个以下), 直线构

型受到影响最小; 而当离子数量较多时 (120个以

上), 螺旋构型受到的影响最小. 如果将离子晶体中

轴向运动的不平衡也视为一种无序, 那么这也能够

解释离子晶体中之字构型的导热率最低.

实验上已经成功构造出了离子晶体的多种构

型, 比如直线构型、之字构型 [40]、螺旋构型 [41] 和带

拓扑结的之字构型 [42]. 实验上也实现了离子晶体

在不同构型之间的结构相变 [43], 而且观察到温度

对离子晶体构型的影响 [44,45]. 但是到目前为止, 还

没有实验对上述理论描述的稳态下离子晶体的热

传导进行直接验证, 主要原因在于: 目前在离子阱

系统中, 用于测量离子温度的方法 (扫描离子荧光

线型或测量离子边带谱线等)都不适用于稳态下的

离子晶体. 比如, 在使用扫描离子荧光线型的方法

时, 需要使用一束不断改变失谐的激光持续照射离

子, 这相当于离子晶体与一个额外的热库相接触并

且破坏了稳态. 而扫描离子边带谱线的方法虽然不

会破坏稳态 , 但是只能准确测量运动能量低于

20个声子数的离子体系, 相对来说, 稳态下离子体

系至少会有几百个声子数. 目前最有希望对稳态进

行无破坏测量的技术是通过使用 CCD拍摄离子照

片来识别离子的温度 [46]. 在离子阱系统中已经有

研究者在热传导方向进行了相关的实验, 比如在文

献 [47,48]中, 用脉冲激光加热离子晶体中的一个

离子, 然后测量了热量在离子晶体中的传播 (扩

散、反射等)规律.

目前对有关低维系统热传导的理论已经在实验

室中有所应用, 比如在离子阱中的协同冷却技术,

这种技术能够在只对离子晶体中的一个离子进行冷

却的情况下, 降低离子晶体中所有离子的温度 [49,50].

对于离子晶体, 存在两种非常有效的冷却方法, 分

别是 EIT (electromagnetically-induced-transpare-

ncy)冷却 [51] 和偏振梯度冷却 [52]. 对离子晶体热传

导的深入研究有助于更好地理解这几种冷却方法

的冷却过程以及所能达到的极限冷却温度. 在离子

晶体以外的低维系统中, 为了测量热流, 研究者们

发展出了多种实验技术. 文献 [53]新发展出一种加

工技术, 能够制造尺寸小于 100 nm的独立三维结

构, 通过应用这个技术, 制造了绝缘热导体和热传

感器, 并测量了纳米线的热导率. 文献 [54]发明了

一种悬挂装置, 这种装置能够用于探测无基底接触

的纳米管中的热流.

在宏观系统中, 根据变换热学的理论, 科学家

们已经成功研发出能够控制热量流动方向的超构

材料, 例如热二极管. 同样地, 在低维系统中也能

够制造出类似功能的微观热二极管. 文献 [55]在实

验中成功使用纳米管制造出了微米级别的热二极

管, 整流参数约为 7%. 而文献 [56]在理论上模拟

了由 15个离子构成的离子晶体组成的热二极管,

他们让离子晶体处于直线构型, 并调整每个离子所

在的势阱, 使势阱的频率依次递增. 将处于此状态

的离子晶体的左右两端与热库接触, 理论计算结果

显示, 当左边的热库温度高于右边的热库时的热流

与左边的热库温度低于右边热库时的热流存在明

显的差异. 理论上, 这种热二极管的整流参数最高

可达 80%.
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SPECIAL TOPIC—Heat conduction and its related interdisciplinary areas

Research progress of heat transport in trapped-ion crystals*

Li Ji 1)    Chen Liang 2)†    Feng Mang 1)2)‡

1) (Guangzhou Institute of Industrial Technology, Guangzhou 511458, China)

2) (Innovation Academy for Precision Measurement Science and Technology, CAS, Wuhan 430071, China)

( Received 28 October 2023; revised manuscript received 23 November 2023 )

Abstract

Heat transport is one of the most important research topics in physics. Especially in recent years, with the

in  depth  study  on  single-molecule  devices,  heat  transport  in  low-dimensional  (i.e.  one-  and  two-dimensional)

microsystems has received more and more attention. In the research of Fermi-Pasta-Ulam crystals and harmonic

crystals,  it  is  widely  accepted  that  heat  conduction  in  low-dimensional  system does  not  follow  Fourier’s  law.

Due to the lack of the equipment that can directly measure heat current, it has been proven to be a challenging

task  to  carry  out  relevant  experiments.  Ion  crystal  in  ion  trap  is  located  in  vacuum and  does  not  exchange

energy with the external environment. The crystal structure and temperature can be accurately controlled by

electric field and optical field, providing an ideal experimental platform for studying thermal conduction in low-

dimensional crystals in classical state or quantum state. Herein we summarize the recent theoretical research on

thermal conduction in ion crystals,  including the methods of  calculating temperature distribution and steady-

state  heat  current  in  one-dimensional,  two-dimensional,  and  three-dimensional  models,  as  well  as  the

characteristics of heat current and temperature distribution under different ion crystal configurations. Because

the  nonlinear  effect  caused  by  the  imbalance  among  three  dimensions  hinders  the  heat  transport,  the  heat

current  in  ion  crystal  is  largest  in  the  linear  configuration  while  smallest  in  the  zig-zag  configuration.  In

addition,  we also introduce the influence of  disorder on the thermal conductivity of  ion crystal,  including the

influence on the heat current across  various ion crystal  configurations such as the linear,  the zig-zag and the

helical configuration. Notably, the susceptibility of ion crystal to disorder increases with crystal size increasing.

Specifically,  the  zig-zag  ion  crystal  configuration  exhibits  the  largest  susceptibility  to  disorder,  whereas  the

linear configuration is least affected. Finally, we provide a concise overview of experimental studies of the heat

conduction  in  low-dimensional  systems.  Examination  of  the  heat  conduction  in  ion  crystal  offers  a  valuable

insight  into  various  cooling  techniques  employed  in  ion  trap  systems,  including  sympathetic  cooling,

electromagnetically  induced  transparency  cooling,  and  polarization  gradient  cooling.  Just  like  macroscopic

thermal diodes made by thermal metamaterials, it is possible that the microscopic thermal diodes can also be

made in low-dimensional systems.

Keywords: ion trap, ion crystals, heat transport, structural phase transition

PACS: 37.10.Ty, 05.60.–k, 05.70.Fh 　DOI: 10.7498/aps.73.20231719
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专题: 热传导及其相关交叉领域研究

金属导热理论的研究进展与前沿问题*

王奥 1)2)    盛宇飞 1)2)    鲍华 1)2)†

1) (上海交通大学溥渊未来技术学院, 上海　200240)

2) (上海交通大学密西根学院, 上海　200240)

(2023 年 7 月 17日收到; 2023 年 9 月 19日收到修改稿)

金属是人类使用最广泛的材料之一 . 相对于对金属力学性能的研究 , 金属导热性能的相关研究较为匮

乏. 对金属导热机制的理解往往还依赖于一百多年前建立的威德曼-弗朗兹定律. 金属导热和电子输运有密切

联系, 同时又与晶格振动有关. 深入理解金属导热机制, 不但对材料应用意义重大, 而且有利于提高对导热基

本理论的认知. 本文回顾了金属导热研究的历史, 并对最近十几年来金属导热的研究进行了总结, 特别是对

基于第一原理电子-声子耦合模式分析的金属导热机理的研究进行了综述. 此外, 本文也对金属导热理论的未

来发展方向进行了探讨.

关键词：热导率, 电子导热, 声子导热, 洛伦兹数

PACS：72.15.Eb, 74.25.fc, 63.20.kd, 73.63.–b 　DOI: 10.7498/aps.73.20231151

 

1   引　言

κ σ

κ/σ=LT

金属材料是人类使用的最广泛的材料之一. 在

诸多应用场景下, 例如换热器 [1,2]、电子封装等 [3]、

金属的导热性能至关重要. 另一方面, 从基本的固

体理论的角度来说, 金属的导热理论也是固体物理

学的重要分支 [4]. 因此, 对金属的导热性能研究在

工程和理论方面都具有重要意义. 目前, 对金属导

热机理的理解仍主要基于一百多年前的威德曼-

弗朗兹定律 [5,6](Wiedemann-Franz law). 该定律指

出, 金属的热导率   与电导率   之间成正比关系,

即  , 其中 L 为洛伦兹常数, 而 T 为温度 [5,6].

金属电导率和热导率的正比关系最早在 1853年被

威德曼和弗朗兹通过实验发现 [7]. 1881年, Lorenz [8]

优化了该实验定律, 并提出金属热导率与电导率和

温度的乘积成正比. 1900年, Drude [9] 基于自由电

子气模型推导出了这一比例系数, 得到的数值为

1.11×10–8 W·Ω·K–2, 这一结果远低于实验测量值.

1928年 Sommerfeld [10] 基于量子力学模型重新推

导, 得到了与实验吻合良好的比例系数, 即理论标

准洛伦兹数 L0 = 2.44×10–8 W·Ω·K–2 (Sommerfeld
value)[10]. 该理论获得了极大的成功, 可以解释多

数常见金属的实验测量结果 . 例如铜的洛伦兹

数为 2.31×10–8 W·Ω·K–2 [6], 铝的洛伦兹数为 2.10×

10–8 W·Ω·K–2 [6]. 然而, 推导出上述标准洛伦兹数

需要一些基本假设, 包括: 电子必须为完全的自由电

子; 电子在导电和导热过程的散射机制必须完全一

致; 晶格导热贡献必须远小于电子导热. 上述条件在

绝大多数金属中都不是严格成立的. 事实上, 实验

上也发现了部分金属的洛伦兹数与标准值存在显

著偏差, 如钨的洛伦兹数为 3.27×10–8 W·Ω·K–2[6],
远大于 L0. 更多的实验结果表明, 不同材料室温下

的实测洛伦兹数在 L0 的 0.81倍到 1.76倍之间 [6].

从金属电子导热理论的建立到近年来, 对金属

导热的研究相对较少. 在 20世纪 80年代前后, 部
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†  通信作者. E-mail: hua.bao@sjtu.edu.cn

©  2024 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 3 (2024)    037201

037201-1

http://doi.org/10.7498/aps.73.20231151
mailto:hua.bao@sjtu.edu.cn
mailto:hua.bao@sjtu.edu.cn
http://wulixb.iphy.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
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


分工作对金属热导率进行了实验测量, 并试图从实

验上分离金属中的电子和声子的导热贡献 [11–15].

理论方面在 1958和 1979年发展的Klemens模型 [16]

和 Slack方程 [17], 均只考虑了声子-声子非简谐相互

作用而忽略了声子和电子的相互作用, 因而不适用

于计算金属体系的声子热导率. 1986年 Klemens

和Williams [18] 基于长波声子近似和自由电子气模

型, 通过引入电声耦合常数项改进了原本用于半导

体和绝缘体的声子导热解析模型, 并估算了多种单

质金属的声子热导率. 然而, 金属导热中仍有一些

基本问题没有得到很好的解决, 其中一个是声子导

热在不同金属中的贡献大小问题, 另一个是威德

曼-弗朗兹定律的成立条件. 文献 [6,11,19]认为金

属中的声子导热贡献不超过 10%. 对于威德曼-弗

朗兹定律的成立条件 , 一般认为在室温区是成

立的, 而在中低温区的结果表明洛伦兹数会明显

的偏离 L0[6,20,21]. 因为这些导热的基础理论问题未

能得到完整的解决, 因此难以基于理论开展相关领

域的工程问题, 如基于金属导热特性设计金属制备

工艺.

由于实验手段的限制, 特别是分离电子和声子

导热具有现实上的困难, 上述问题很难通过实验手

段回答. 近年来, 随着第一性原理计算方法的发展,

特别是基于 EPW[22] 的电子声子耦合计算理论工

具的发展, 使得从量子力学基本原理出发计算热载

流子的散射过程并结合玻尔兹曼输运方程计算电

子和声子的热导率成为了可能. 过去十余年, 金属

热导率的计算研究获得了显著的进展. 在各种理论

方法中, 基于模态分析的方法成为了研究主流. 这

一方法计算各个电子/声子模态的比热容、群速度

和弛豫时间, 进而获得热导率 [23–27]. 此方法不仅可

以对热导率进行准确预测, 与此同时还包含了大量

热载流子的微观信息, 为发掘深层次金属导热机制

提供了工具. 金属导热的计算过程中最为关键的是

量化金属中电子以及声子的散射过程. 多种散射源

可以引起声子的散射, 例如声子-声子散射 [28], 声

子-电子散射 (声电散射)[22], 声子-缺陷散射 [29] 等.

电子热输运中同样存在多种类型的散射, 例如电

子-声子散射 (电声散射)[30]、电子-电子散射 [31]、电

子-缺陷散射 [32] 等. 本文将主要关注三声子散射与

电声和声电散射作用. 一方面已有大量的理论研究

表明考虑这两种类型的散射作用可以得到与实验

吻合良好的室温附近的热导率 [25,33,34]. 另一方面针

对其余的散射过程诸如电子-缺陷散射等, 现有的

研究较少, 计算框架还不成熟, 有待未来进一步探

索. 如图 1(a)所示, 本文考虑了三声子散射与电声
 

e- e-

e-

e- e-

e-

e-

e-

声子

电子 三声子散射

电声相互作用

1 2热流

物理机制

电流

物理机制

(a)

e-

e-

e-

e-

金属导热
研究对象

Cu

(b)

金
属

单

质
    

     
     

      
         

                                             金
属

性
化

合
物

 金
属

纳
米

结
构

与
二

维
金属                                          

       
温度、

压
强

等
外

部
环

境

图 1    (a)金属导热与导电的微物理观过程示意图 , 包括三声子散射和电声相互作用 ; (b)金属导热主要研究对象 , 包括金属单

质、金属性化合物、金属纳米结构与二维金属的导热, 以及金属导热受到不同外界因素诸如温度、压强等的影响

Fig. 1. (a) Microscopic physical process of electron thermal transport and electrical transport, including three-phonon scattering and

electron-phonon interaction; (b) the main research objects for thermal transport in metals, including the thermal transport in ele-

mental metals, metallic compounds, metallic nanostructure, and two-dimensional metals; as well as the effect of external environ-

ments, such as temperature and pressure on thermal conductivity.
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和声电散射机制. 金属导热的具体研究对象亦本文

的整体结构如图 1(b)所示. 本文将介绍最近十几

年来, 针对这些研究内容和对象, 金属导热理论的

研究进展和最新成果, 并探讨相关领域未来的研究

方向和发展趋势. 

2   金属导热特性以及电子和声子对
导热的贡献

 

2.1    金属单质的导热

金属单质结构简单且应用场景广泛, 因而首先

得到了大量的理论研究. 2016年 Jain与 McGau-

ghey[25] 对金、银、铝三种金属中的热导率进行了理

论计算, 采用晶格动力学方法获得了三声子散射

率, 密度泛函微扰理论获得声电散射率. 计算得到

金、银、铝的热导率分别为 278, 374, 252 W/(m·K),

和实验结果偏差均小于 13%, 证明了本方法的合

理性. 此外, 这一工作也讨论了声子导热的贡献,

并发现金、银、铝的室温声子热导率分别为 2, 4,

6 W/(m·K). 这与半导体硅中 140 W/(m·K)的声

子热导率相比明显偏低 , 这是因为相对硅而言 ,

金、银、铝中的声子散射通道较多, 化学键的非简

谐性相对较强. 另一方面, 金、银、铝在室温下声子

导热对热导率的贡献占比均小于 3%, 相对电子导

热贡献而言较低. 同年Wang等 [35] 针对金属中的

声子导热问题 , 继续对 6种金属——金、银、铜、

铝、铂、镍进行了理论计算. 通过对比分析, 他们发

现金、银、铜、铝的声子热导率基本不受电子散射

的影响, 而铂和镍的声子热导率则因声电散射的作

用分别下降约 20%和 30%. 这是因为声电散射强

度与费米能处的电子态密度直接相关, 声电散射中

需要两个电子态参与, 且二者的动量差要等于参与

散射声子的动量以满足守恒定律, 因此费米能处电

子态密度高的金属中有更多的电子态满足散射动

量关系, 增加声子的散射通道. 铂和镍在费米能处

的电子态密度相对金、银、铜、铝而言较大, 因此声

电散射较强. 2019年, Tong等 [34] 进一步探究了金

属中的声子导热, 对 11种典型单质金属进行了计

算. 研究发现只考虑三声子散射时, 声子热导率为

3—30 W/(m·K), 考虑声电散射后, 数值范围下降

至 3—18 W/(m·K). 整体上过渡金属中的声电散

射对声子导热的抑制作用强于贵金属, 这是因为

过渡金属中费米能处的电子态密度较大且声子频

率较高. 电子导热方面, 锰与钛的电子热导率为

5 W/(m·K)和 25 W/(m·K), 其余金属单质的电子

热导率普遍高于 70 W/(m·K), 金、银、铜的电子热

导率则是达到了 273—451 W/(m·K). 基于计算获

得的电子和声子的热导率, 如图 2(a)所示, 该研究

进一步发现, 这些单质金属中的声子导热占总热导

率的 1%—40%. 此外, 这一工作也计算了电导率并
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图 2    (a) 300 K下部分金属中电子与声子导热对总热导率的贡献占比 [34]; (b) 200—500 K下钨的声子热导率、电子热导率及总

热导率与实验的对比 (上图), 考虑总热导率与只考虑电子热导率下钨的洛伦兹数 (下图)[24], 虚线所示 L0 为标准洛伦兹数

Fig. 2. (a) Percentage of electron and phonon thermal conductivity contributing to total thermal conductivity for several metals[34].

(b) The phonon, electron, and total thermal conductivity of tungsten compared with experiments from 200 to 500 K (upper panel);

the  Lorenz  number  of  tungsten  considering  total  thermal  conductivity  versus  considering  electronic  thermal  conductivity  (lower

panel) [24], the dashed line is the standard Lorenz number L0.
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确定了洛伦兹数. 除了钯、镍、锰的室温洛伦兹数

偏离标准值 28%, 24%, 14%, 其余单质金属的洛

伦兹数相对标准值的偏离均不超过 9%. 2019年,

Chen等 [24] 则在计算中发现过渡金属钨的洛伦兹

数要高于标准值 30%. 如图 2(b)所示, 这是因为其

声子热导率为 46 W/(m·K), 占总热导率的 25%.

去除声子导热后的洛伦兹数则接近标准值. 他们同

时发现, 与常规的声子热导率随温度呈反比例下降

这一规律不同, 图 2(b)中可见钨的声子热导率基

本不随温度变化. 这是因为钨中的三声子散射弱于

声电散射, 因此基本不随温度变化的声电散射主导

了声子的导热. 2020年 Wen等 [36] 在过渡金属钼

中发现了相似的现象并得出相同的结论. 为了分析

不同晶相对导热的影响, 2022年 Li等 [37] 选取了六

方相贵金属金、银、铜进行了计算. 该研究发现六

方相金、银、铜的热导率接近于常见立方相, 约为

200—280 W/(m·K), 且声子对导热的贡献小于 5%.

综上所述, 在金属单质导热的研究中发现, 金、银、

铜、铝中电子是主要的热载流子, 声子导热的贡献

低于 5%. 部分过渡金属如钨中声子导热对总热导

率的贡献可达 25%, 并导致洛伦兹数偏离标准值

30%左右. 此外, 单质金属中费米面上的电子密度

在一定程度上可反映声电散射对声子导热的作用

强度. 

2.2    金属性化合物的导热

金属性化合物为两种及以上元素构成的金属

性材料. 金属性化合物种类繁杂, 应用广泛, 但也

正因其元素和结构种类多样, 其导热的物理机制更

为复杂. 本节将介绍两种典型的金属性化合物导热

的研究进展. 首先对金属间化合物的导热研究进行

介绍. 金属间化合物是由多种金属元素组成的晶

体, 它作为第 2相普遍存在于合金中, 对合金的改

性和导热起到重要作用 [38]. 2018年 Tong等 [39] 计

算发现 , NiAl和 Ni3Al的导热机制类似 . 图 3(a)

以 NiAl为例, 展示了其 100—1000 K下电子和声

子热导率. NiAl在 300 K下声子导热对热导率贡

献占比约 17%, 且这一比例随温度上升而下降. 此

外, 该研究发现声电散射在声子导热中起到了重

要作用. 在 100 K下, 声电散射使得 NiAl和 Ni3Al

的声子热导率分别下降 55%和 75%, 但高于 600 K

时, 声电散射对声子导热的作用则不明显. 2020

年 Giri等 [33] 计算了 CuAu, Cu3Au和 CuAu3 的电

子热导率, 并发现它们的数值低于单质 Cu和 Au,

且这 3种 Cu-Au金属间化合物的电声相互作用强

度强于单质 Cu和 Au. 此外, 部分金属间化合物导

热还呈现出了各向异性. 例如, 2020年 Liu等 [40]

发现 Cu-Al金属间化合的声子导热受各向异性的

杨氏模量影响而呈现了各向异性; 2022年 Daeu-

mer等 [41] 则发现 Cu-Sn金属间化合物的电子导热

因各向异性的电子能带而呈现各向异性. 另一方

面, 针对部分金属间化合物复杂原胞的情况, 2023

年Wang等 [42] 对原胞内含超过十个原子的Mg-Zn

金属间化合物 MgZn2 和 Mg4Zn7 进行了计算. 如

图 3(b)所示, 研究发现当金属间化合物的晶胞足

够复杂时, 总热导率基本不随温度变化, 且 300 K

下声子对导热的贡献小于 4%. 这一较低的声子导

热贡献一方面是因为金属键相较共价键和离子键

而言较弱, 另一方面因为与声子导热直接关联的声

学德拜温度随元胞原子数增加而下降. 综上所述,
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图 3    (a) NiAl[39], (b) MgZn2 和Mg4Zn7[42] 中的声子热导率、电子热导率和总热导率随温度的变化

Fig. 3. Variation of phonon thermal conductivity, electron thermal conductivity, and total thermal conductivity with temperature

for (a) NiAl[39], (b) MgZn2 and Mg4Zn7[42].
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金属性化合物中的声子导热贡献占比与原胞的复

杂度有关, 原胞相对简单的 Ni-Al化合物在 300 K

下声子导热贡献为 17%, 而在原胞多于十个原子

的 Mg-Zn化合物中, 300 K下声子的导热贡献则

低于 4%. 此外, 部分金属性化合物中声子和电子

导热存在各向异性.

金属性陶瓷 (金属碳化物、氮化物和硼化

物)是一种硬质耐高温材料, 适用于极端环境, 其

导热性质对性能提升十分重要, 得到了学界广泛关

注. 下面介绍金属性陶瓷的导热研究进展. 2018年

Li等 [43] 发现 NbC和 TiC的声子热导率的温度依

赖关系不同. 如图 4(a)所示, TiC的声子热导率随

温度增加而下降, 遵循常规的反比例规律, 而 NbC

的声子热导率则基本不随温度变化 . 相比 TiC,

NbC中特殊的声子温度依赖关系是因为其声电散

射较强而三声子散射较弱, 弱温度依赖的声电散射

主导了声子的热输运过程. 从图 4(a)还可以看出,

NbC中三声子散射强度较弱, 体现在只考虑三声

子散射和声子-同位素散射时 , 其声子热导率为

3000 W/(m·K), 远高于 TiC中 82 W/(m·K)的数

值. 该研究分析表明这是因为 Nb与 C的原子质量

差异大于 Ti和 C的质量差异, 导致了 NbC中声

子带隙相对较大 , 因此 NbC的声子散射相空间

低于 TiC. 另一方面, 声电散射对 NbC声子热导

率的影响明显强于 TiC. NbC中较强的声电散

射是因为其电子费米面为嵌套结构 (nesting), 如

图 4(a)所示, 因此其声电散射相空间高于 TiC. 这

一工作进一步发现了 VC和 TaC中均存在类似

于 NbC的声子导热规律. 在随后 2020年的一些

研究中, 对于 WC, MoC[44] 以及金属氮化物 TiN,

HfN[45] 和金属硼化物 ZrB2, TiB2[46] 这几种金属性

陶瓷材料 , 均发现了类似于 NbC的声子导热规

律, 并有着相同的机理. 此外, 2020年的部分工作

中讨论了声子导热对总热导率的贡献占比. WC,

NbC, TiN, HfN的 [44,45] 计算数据表明, 电子和声子

的室温热导率分别处于 43—69 W/(m·K)和 20—

131 W/(m·K)的范围, 声子导热对热导率的贡献

为 26%—74%. 为进一步分析金属陶瓷中的电子导

热, 以 TiN为例, 图 4(b), (c)给出了其电子及声子

热导率, 电导率和洛伦兹数的计算结果. 电子及总

热导率基本不随温度变化. 使用总热导率计算洛伦

兹数时, 室温数值将高于标准值 60%左右. 而使用

电子热导率计算洛伦兹数时, 室温洛伦兹数则高

于标准值 10%, 并随温度升高而升高, 最终平稳在

1.3L0 附近 [45]. 基于以上对声子导热的物理理解,

2021年 Kundu等 [47] 找到了一种具有高室温热导

率 (~1000 W/(m·K))的 θ相 TaN. 其三声子散射

规律与 NbC等金属陶瓷相似, 但因 θ相 TaN费米

能处电子态密度趋近于零, 降低了声电散射相空

间, 因此由声电散射引起的声子热导率下降不超

过 20%, 这也导致了 θ相 TaN具有较高的室温声

子热导率. 2021年 Liu等 [48] 发现六方 NbN中室
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图 4    (a) 200—1000 K下只考虑声子-声子和声子-同位素散射 (虚线), 与同时考虑声子-声子、声子-同位素散射和声电散射 (实

线)下 NbC和 TiN的声子热导率 [43], 插图为二者的电子费米面; (b) 200—1000 K下 TiN的声子热导率、电子热导率、总热导率随

温度的变化 [45]; (c) 200—1000 K下 TiN的电导率与洛伦兹数随温度的变化 [45]

Fig. 4. (a) Phonon thermal conductivity for NbC and TiC limited by phonon-phonon and phonon-isotope scattering (dashed curve),

phonon-phonon, phonon-isotope,  and phonon-electron scattering (solid curve) from 200 to 1000 K[43].  Inset:  The Fermi surfaces of

NbC and TiC.  (b)  The phonon thermal  conductivity,  electron thermal  conductivity,  and total  thermal  conductivity of  TiN from

200 to 1000 K[45]. (c) The Lorenz number of TiN from 200 to 1000 K[45].
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温声子热导率小于 5 W/(m·K). 这是因为虽然 Nb

和 N的原子质量有数倍的差异, 六方 NbN声子谱

的带隙却远低于 NbC, 因此不同于 NbC, 六方 NbN

中的三声子散射没有受到明显抑制. 综上所述, 在

部分金属性陶瓷中发现了相似的物理现象: 三声子

散射受到抑制, 声电散射使声子热导率数值有数量

级的降低, 导致声子热导率基本不随温度变化. 金

属性陶瓷中声子热输运对热导率可贡献 26%—74%.
此外, 部分研究发现如果能减弱声电散射或增强三

声子散射, 将会使声子热导率明显上升或下降.

表 1列出了上述不同金属中的电子和声子热

导率. 综合以上 2.1和 2.2节可见, 整体上金属的

洛伦兹数偏离标准值的原因是高占比的声子导热.

而高占比声子导热的金属一般有两个特点, 即硬度

较高和费米能处电子态密度较低. 同时满足这两个

条件时, 三声子散射和声电散射同时受到抑制, 因

此声子热导率数值和相对总热导率的占比高.

 
 

表 1    金属中的电子与声子热导率

Table 1.    Electron  and  phonon  thermal  conductivity  in

metals.

金属

300 K下热导率/(W·m–1·K–1)
声子导热
占比/%总热导率

电子
热导率

声子
热导率

Au 278[25] 276[25] 2[25] 0.7

Ag 374[25] 370[25] 4[25] 1.1

Al 252[25] 246[25] 6[25] 2.4

Cu 378.7[34] 361.3[34] 17.4[34] 4.6

Mn 8[34] 5[34] 3[34] 37.5

Ti 30.6[34] 25.3[34] 5.3[34] 17.3

W 186[24] 140[24] 46[24] 24.7

Mo 162[36] 125[36] 37[36] 22.8

hcp-Au (a-axis) 201.3[37] 199[37] 2.3[37] 1.1

hcp-Ag (a-axis) 276.6[37] 274[37] 2.6[37] 0.9

hcp-Cu (a-axis) 279.4[37] 270[37] 9.4[37] 3.4

NiAl 71[39] 59[39] 12[39] 16.9

Ni3Al 28[39] 22[39] 6[39] 21.4

MgZn2 53.9[42] 52[42] 1.9[42] 3.5

Mg4Zn7 21.9[42] 21.4[42] 0.5[42] 2.3

WC (a-axis) 177[44] 46[44] 131[44] 74.0

NbC 74[44] 43[44] 31[44] 41.9

TiN 69[45] 49[45] 20[45] 29.0

HfN 93[45] 69[45] 24[45] 25.8

θ-TaN (a-axis) 1031[47] 36[47] 995[47] 96.5

hcp-NbN 4.4[48] 1.5[48] 2.9[48] 65.9
 

2.3    金属纳米结构的导热

近些年来金属纳米结构 (纳米薄膜与纳米线)

在芯片, 微电子等领域得到广泛应用. 芯片散热对

维持芯片性能与稳定性极为重要 [49], 因此金属纳

米结构的导热成为研究重点. 虽然金属纳米薄膜与

纳米线有着不同的工程应用, 但二者的导热都同样

受晶界、边界等散射过程的影响, 有类似的物理规

律, 因此本文重点以金属薄膜为例进行讨论和总

结. 纳米尺度下, 金属的导热和导电现象会出现尺

寸效应, 即金属热导率和电导率会随尺寸下降而下

降. 理论上一般认为这是由于表面和晶界对电子和

声子的散射 [50,51]. 1970年 Mayadas和 Shatzkes[52]

建立了金属纳米薄膜中电导率尺寸效应的模型 (MS

模型), 这一模型后续也被用于理解金属纳米结构

中热导率的尺寸效应. Nath等 [53] 和 Kelemen[54] 分

别于 1974和 1976年测量了铜纳米薄膜的热导率,

发现了热导率的尺寸效应. 1994年 Kumar等 [55] 通

过求解玻尔兹曼方程发现, 室温下只存在边界散射

效应时, 在薄膜厚度低于电子平均自由程 15倍时

出现尺寸效应; 当存在晶界散射时, 这一临界尺寸

变为电子平均自由程的 50倍. 21世纪初, Feng等 [56]

通过统计方法计算了表面和晶界对电子的散射过

程, 计算了 300 K下铜纳米薄膜热导率随厚度的

关系, 结果与 Nath等 [53]、Kelemen[54] 的测量结果,

以及Kumar等 [55] 的计算结果进行了对比, 如图 5(a)

所示计算和实验的规律一致且吻合良好. 最近 20

年金纳米结构热导率在实验上受到了更多的关注.

2006年 ,  Zhang等 [57] 采用直流电加热法测量了

21—37 nm厚的金纳米薄膜热导率 , 发现 300 K

下的热导率为 160—180 W/(m·K). 这一工作将测

得的电导率和热导率分别拟合MS模型, 发现晶界

散射系数在传热过程中为 0.25, 而在导电过程中则

为 0.7. 2013年 Lin等 [58] 测量了 6.4 nm厚的金薄

膜的热导率, 发现热导率为 61.9 W/(m·K), 相比体

块结构下降了 80.5%. 2019年 Sawtelle和 Reed[59]

结合了自热法和自由电子模型, 通过实验测量的电

导率估算了直径为 24, 40, 53 nm的金纳米线的热

导率, 发现 200 K下热导率在 6—18 W/(m·K)范
围内. 2020年 Mason等 [60] 测量了 19—372 nm厚

度的金薄膜热导率 , 发现室温热导率范围约为

70—95 W/(m·K). 除上述热导率尺寸效应的研究

外, 也有较多关于金属纳米结构中的洛伦兹数的
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研究. 2010年 Stojanovic等 [61] 将 MS模型扩展到

方形金属纳米线上, 定量地研究了常见金属纳米线

的热导率和洛伦兹数, 发现洛伦兹数偏离标准值是

声子和非弹性声电散射共同导致的. 例如, 室温下

截面边长为 300 nm的金纳米线的导热中声子贡

献约为 2%, 其洛伦兹数接近标准值; 而同样尺寸

的钨纳米线中声子导热贡献占比约为 30%, 其洛伦

兹数高于标准值约 40%. 近年来金属纳米结构中洛

伦兹数的实验测量结果出现较大差异. 以金纳米薄

膜和银纳米线的洛伦兹数测量值为例 ,  2006—

2020年间大量的实验测量工作既发现了高于标准

洛伦兹数的结果 [57,58,62,63], 也发现了低于标准值的

结果 [21,59,60,64–66]. 2021年 Hu等 [67] 通过第一性原理

计算得到了金和钨中电子和声子模态的导热物性,

结合玻尔兹曼方程, 对金和钨纳米结构的洛伦兹数

进行了计算分析. 研究发现室温下金纳米薄膜的声

子导热贡献占比低于 3%, 洛伦兹数如图 5(b)中红

色区域所示, 相对标准值的偏离小于 40%. 研究同

时发现金和钨纳米结构中声子对热导率的贡献比

例与体块中的数值差异很大, 且对温度、尺寸敏感.

以上关于导热和洛伦兹数的研究结果均为悬空金

属纳米结构的实验和理论结果, 然而很多实际应用

中, 金属纳米结构需要在基底上使用. 2013年 Lin

等 [58] 实验上发现基底可导致金纳米薄膜热导率下

降 60%. 2021年 Dong等 [68] 发现在相同基底上厚

度分别为 40.5, 66.3, 115.8 nm的金纳米薄膜之间

电导率的差异接近一个数量级, 而热导率间的差异

相对较小, 室温下分别为 87, 90, 105 W/(m·K), 尺

寸效应相对较弱. 综上所述, 铜、金、银纳米结构中

热导率的尺寸效应得到了大量实验和理论的研究,

且现有理论可用来定量解释热导率随尺寸的变化.

而金属纳米结构洛伦兹数的实验测量结果出现了

较大差异. 理论计算表明金属纳米结构的洛伦兹数

与声子对导热的贡献占比和非弹性散射有关, 其中

金纳米薄膜的结果表明其洛伦兹数相对标准值的

偏离应在 40%以内. 此外, 基底可进一步降低金属

纳米结构的热导率, 并可影响电导率和热导率的尺

寸效应.

二维材料的成功制备使其应用成为了可能,

二维材料导热的研究也逐渐成为一个重要方向. 其

中二维金属导热的研究仍在起步阶段 .  2019年

Huang等 [69] 对二维金属性 Nb2C进行了计算并

发现声电散射可使声子热导率下降数倍. 研究表

明其声电散射作用可以反映在声电散射相空间

上. 2022年Wang等 [70] 对 3种金属性 MXene, 即

Ti2CF2, Ti2CCl2, 和 Ti2C(OH)2 进行了计算分析.

研究发现热导率范围为 54.3—104.7 W/(m·K). 电
子和声子作为热载流子在导热中同等重要, 其中电

子导热对总热导率的贡献范围为 37%—61%. 另一

方面, 二维金属性 MXene在室温下的洛伦兹数要

低于标准值 15%左右. 整体上看, 现有的二维金属

导热的研究仍较为零散, 有待进一步的探究. 

3   温度、压强与磁场对金属导热的影响
 

3.1    温度的影响

金属作为重要的结构材料, 在不同的温度环境

下均有着广泛的应用. 温度会改变电子和声子的分
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图 5    (a)铜纳米薄膜理论计算与实验测量的热导率和薄膜厚度的关系 [56]; (b)金纳米薄膜的理论计算与实验的归一化洛伦兹数

随温度的变化 [67]

Fig. 5. (a) Calculated and experimental thermal conductivity with respect to thickness of copper nanofilm[56]; (b) the calculated and

experimental normalized Lorenz number for gold[67].
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布, 影响传热中的载流子的相互作用, 从而影响热导

率. 定性理论分析 [6,71] 与大量定量计算 [24,33,36,42,44,45]

均表明, 200—800 K下金属中的电子热导率趋于

定值. 这是因为随温度上升, 电子比热容的上升与

弛豫时间的下降对电子导热的作用相互抵消. 金属

中声子导热随温度的变化则如上文讨论, 体现在三

声子散射和声电散射的相对强弱上. 近年来金属导

热受温度影响的重要成果体现在威德曼-弗朗兹定

律上. 威德曼-弗朗兹定律在室温及以上区域是基

本成立的, 且多数金属的洛伦兹数相对标准值的偏

差低于 10%[6,34]. 然而在中低温区洛伦兹数随温度

的变化规律则较为复杂. 实验上发现金属铜的洛伦

兹数在 0 K附近接近标准值, 而在 10—100 K附

近则可低于标准值 60%[20,72]. 0 K附近因电子散射

过程中电子与杂质的弹性散射占主导, 因而测得的

洛伦兹数与标准值是一致的. 为揭示洛伦兹数在中

低温下偏离标准值的机理, 2019年 Lavasani等 [71]

结合了德拜模型与理论推导, 考虑电子在导电和导

热过程中不同的散射机制, 对两种过程使用了不同

的计算形式. 结果表明, 在室温及以上的温度范围

内, 导热和导电过程的电子散射率是相同的; 然而

在低于这一温度时, 导热过程的电子散射率要高于

导电过程的电子散射率. 因此得到了中低温区洛伦

兹数低于标准值的结论, 与实验相一致. 但是, 上

述结论为定性的推导和计算, 无法和实验结果进

行直接定量对比. 2020年 Li等 [26] 通过第一性原理

计算对洛伦兹数的温度变化规律进行了定量分

析. 该研究推导了散射率计算的公式, 并认为计算

电导率时应使用动量弛豫时间 (MRTA), 而计算

热导率时应使用能量弛豫时间 (ERTA). 通过对比

ERTA, MRTA以及 Allen模型计算得到的铝和铜

的电导率和热导率, 证实了上述弛豫时间的选取方

法. 其中铜的电导率和热导率如图 6(a), (b)所示,

与实验值吻合良好. 值得注意的, 是中低温下铜的

电子热导率和电导率均随温度降低迅速增大, 这是

因为低温时, 电子的弛豫时间随温度下降而急剧
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图 6    考虑MRTA, ERTA计算的铜的 (a)电子热导率和 (b)电导率 [26] 与 Allen模型结果的对比; (c) MRTA, ERTA, 常弛豫时间

近似 (Constant), Allen模型和布洛赫-格律乃森模型 (BG)计算得到的铜的洛伦兹数的对比 [26]; (d)外电场与温度梯度下电子的散

射过程, 实心圆代表占据的电子态, 空心圆代表未占据的电子态 [26]

Fig. 6. Calculated (a) electron thermal conductivity and (b) electrical conductivity of copper considering MRTA and ERTA[26], com-

pared with the results from the Allen model; (c) the calculated Lorenz number by MRTA, ERTA, constant relaxation time approx-

imation (Constant), Allen model, and the BG model for Cu[26]; (d) the electron scattering in an electric field and under a temperat-

ure gradient[26]. Note that the filled small spheres are occupied electron states and the open small spheres are unoccupied electron

states.
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上升. 据此, 该研究获得了如图 6(c)所示的中低温

下洛伦兹数随温度的变化关系, 并对比了不同方法

和模型的结果. 进一步, 该研究对电子的散射过程

进行了分析. 如图 6(d)所示, 大散射角度的弹性散

射与小散射角度的非弹性散射均可对电子热输运

产生影响, 但只有大散射角度的弹性散射会对电输

运产生明显影响. 中低温下激发的声子多为低频长

波声子, 因此电声散射中非弹性散射的比例上升.

电流输运相较于热流输运受到的抑制作用较小, 导

致洛伦兹数低于标准值. 综上所述, 在中低温区,

金属中电输运与电子热输运过程中不同的散射机

制导致了洛伦兹数相对标准值的偏离. 这一结论在

理论模型与单质金属的计算中得到了验证. 

3.2    压强的影响

作为重要的结构材料, 金属在很多工程中往往

工作在应力条件下. 此外, 压强作为调控金属热导

率的重要手段也受到了广泛的关注和研究. 然而在

实验上, 维持高压强的同时进行热导率测量有一定

的困难. 金刚石铁砧腔测量法可在数百个 GPa下

进行实验, 但实验复杂, 实现难度大 [73]. 理论研究

方面, 在 20世纪 80年代, Bohlin[74] 考虑金属中的

电子导热, 通过结合布洛赫-格律奈森模型和自由

电子气模型推导了金属热导率随压强的变化规律.

研究发现增大压强会减弱电声相互作用, 电子弛豫

时间延长, 导致热导率增大. 2019年 Giri等 [75] 通

过第一性原理计算电声相互作用及电子热导率, 发

现符合自由电子气模型的金属铝、金、银的热导率

随压强增大而增大 , 这和 Bohlin模型的规律一

致. 2019年 Gomi和 Yoshino[76] 基于柯林加-科恩-

罗斯托克 (KKR)格林函数方法结合相干势近似

(CPA), 使用久保-格林伍德方法计算了大量不同

温度与压强下金属铂的电子热导率, 并发现了其热

导率随压强增大而增大. 虽然这种计算方法可以快

速获得大量的数据, 然而难以获得诸如电子弛豫时

间等微观信息. 2022年 Giri等 [77] 进一步研究了铝

的热导率受压强的影响. 如图 7(a)所示, 研究发现

随压强增大, 铝的热导率增大速度要快于高导热半

导体材料. 此外, 铝在 200 GPa的压强下热导率可

达 2000 W/(m·K). 为了更好理解压强对导热的影

响机制 ,  2022年 Zhang等 [78] 通过第一性原理对

3种典型金属铝、钨、铂的热导率-压强关系进行了

对比分析. 研究发现虽然铝、钨、铂的电子热导率

均随压强增大而增大, 但机制并不相同. 如图 7(b)

所示, 对于铝这种自由电子金属而言, 电子热导率随

压强增加的原因是电声相互作用强度下降. 铂和

钨是费米能上 d轨道电子较多的过渡金属, 图 7(c)

以钨为例进行分析. 首先, 钨的热导率随压强增大

的增幅不如铝大. 其次, 钨电子热导率随压强上升

的主要原因是电子群速度的上升; 而电子弛豫时间

随压强变化有限, 表明电声相互作用不是主导因

素. 此外, 这一工作发现铝、钨、铂的声子热导率同

样随压强上升而上升. 综上所述, 自由电子金属的

热导率随压强增加的增幅较大, 原因是电声相互作

用减弱; 费米能包含 d轨道电子的过渡金属的热导

率随压强增大的增幅较小, 上述机制与电子群速度
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图 7    (a)铝、金刚石、立方氮化硼和砷化硼的热导率随压强的变化 [77]; (b)铝、(c)钨的归一化电子热导率、平均速度、弛豫时间

和总电子比热容随压强的变化 [78]

Fig. 7. (a) Variation of thermal conductivity with pressure for aluminum, diamond, cubic boron nitride, and boron arsenide[77]; nor-

malized electron thermal conductivity, averaged velocity, relaxation time, and total electron specific heat of (b) Al and (c) W as a

function of pressure[78].
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有较大关联. 非单质金属以及费米能包含更复杂轨

道成分的金属中, 热导率随压强的变化关系有待进

一步的探索研究. 

3.3    磁场的影响

磁场对金属热导率的影响在实验上有重要意

义. 一般认为在 2—60 K附近的温区, 施加数个特

斯拉的磁场可显著抑制电子热导率, 同时对声子的

热导率影响可忽略. 因此在实验上可以通过这种方

式来分离出金属中的声子热导率 [12,72]. 为研究磁场

强度对电子热输运的影响, 1996年Gregg和Haar[19]

基于自由电子气模型进行了推导, 并获得了金属中

电子热导率随磁场强度变化的解析关系式, 结果表

明电子的热导率随磁场强度增大而下降, 且磁场对

电子导热的抑制效果与电子平均自由程正相关. 在

平均自由程 10—100 Å的情况下, 数个特斯拉的磁

场强度对电子热导率的作用可忽略. 2016年 Yang

等 [79] 通过第一性原理计算定量研究了磁场对铝、

镍和铌的电子弛豫时间和热输运性质的影响. 研

究发现铝、镍、铌在布里渊区中的电子分布存在差

异, 因此电子与磁场的耦合方式不同. 此外, 铌中

出现了电子热导率随磁场强度增大而增大的现象,

300 K下, 500 T的磁场强度可使电子热导率上升

10%. 以上研究表明如果通过磁场改变金属的热导

率, 磁场强度需达到数个特斯拉. 这一强度接近实

验极限, 未来的研究中若能降低这一磁场强度将会

带来重大的应用价值. 

4   总结与展望

基于理论与计算的进步, 现阶段对金属导热的

定量研究进展迅速. 本文梳理了近年来金属导热理

论与计算领域的重要研究成果. 金属中声子对导热

的贡献比例一直是研究的重点, 研究发现这与金属

类型有一定的关联. 金、银、铜、铝中声子对导热的

贡献比例低于 5%, 部分过渡金属中这一比例可超

过 10%. 金属间化合物的声子导热贡献比例与原胞

的复杂度有关, 而金属性陶瓷中声子导热贡献占比

约为 26%—74%. 声子导热的贡献使得部分金属

如钨、氮化钛的洛伦兹数高于标准值. 另一方面,

金属的洛伦兹数在室温以上普遍趋于稳定, 而在中

低温区时则低于标准值, 这是因为电输运与电子热

输运过程中有不同的散射机制. 纳米尺度下金属导

热的情况十分复杂, 涉及晶界、边界等多种散射机

制, 仍处于探索与发掘阶段. 压强与磁场对金属热

导率的影响与具体的电子结构有较大关联, 相关的

理论计算近年来得到了一定程度的发展, 为未来金

属热导率调控设计等方面提供了支撑. 在未来的金

属导热研究中, 实验上, 更好地合成与表征金属纳

米材料的导热性质仍是重点研究方向. 理论上, 除

了上述的内容与方向, 以下内容可能成为未来研究

的重点.

金属导热中的物理问题. 1)金属中热载流子

的多种散射机制. 除了电声散射和三声子散射外,

热载流子还会受到各种界面、边界、位错、原子空

位等的散射作用. 建立计算理论框架与探索相关机

制一方面可以扩展现有的金属导热基础理论, 另一

方面也可揭示不同加工工艺对金属导热的影响机

理. 2)非晶金属的导热机制. 非晶金属又名金属玻

璃, 其硬度强度相较晶态金属更高. 但因这种金属

的原子为无序堆积, 常规基于平面波展开的第一性

原理计算难以施加周期性边界条件. 另一方面, 非

晶半导体的导热理论已有很大发展, 并建立了基于

热传播子、局域子等的多种导热理论. 然而这些机

制均针对原子的振动, 非晶金属中的电子如何传

递, 如何与原子振动相互作用而影响导热有待进一

步探讨. 3)液态金属的导热机制. 液态金属是重要

的核电冷却剂, 相较固态金属而言其原子间作用力

更弱. 在这种情况下, 电子在输运中受到的散射机

制、原子运动对导热的贡献, 以及不同掺杂对液态

金属导热的影响机制均有待进一步探索.

金属导热的设计与调控问题. 1)合金的导热

设计. 合金相较纯金属强度更高, 是应用广泛的结

构材料. 但合金的热导率相较纯金属低, 这是因为

合金中有很多的析出低热导率第二相、且热载流子

会受到固溶原子以及界面的散射. 平衡设计高强度

和高导热合金是有较大应用价值的学科交叉问题.

2)微纳结构的金属导热设计. 微纳尺度热测量实

验、芯片内传热等情况, 需要考虑其中金属导热的

尺寸效应. 虽然已有大量实验理论工作开展, 但是

如何通过设计微观结构, 调整金属内部成分等方式

控制尺寸效应, 按需求设计整体金属的导热研究现

在仍开展较少, 这一设计问题有待进一步研究.
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Recent advances in thermal transport theory of metals*
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Abstract

Metal is one of the most widely used engineering materials. In contrast to the extensive research dedicated

to  their  mechanical  properties,  studies  on  the  thermal  conductivity  of  metals  remain  relatively  rare.  The

understanding  of  thermal  transport  mechanisms  in  metals  is  mainly  through  the  Wiedemann-Franz  Law

established more than a century ago. The thermal conductivity of metal is related to both the electron transport

and the lattice vibration. An in-depth understanding of the thermal transport mechanism in metal is imperative

for optimizing their practical applications. This review first discusses the history of the thermal transport theory

in  metals,  including  the  Wiedemann-Franz  law  and  models  for  calculating  phonon  thermal  conductivity  in

metal.  The  recently  developed  first-principles  based  mode-level  electron-phonon  interaction  method  for

determining  the  thermal  transport  properties  of  metals  is  briefly  introduced.  Then  we  summarize  recent

theoretical studies on the thermal conductivities of elemental metals, intermetallics, and metallic ceramics. The

value  of  thermal  conductivity,  phonon  contribution  to  total  thermal  conductivity,  the  influence  of  electron-

phonon  interaction  on  thermal  transport,  and  the  deviation  of  the  Lorenz  number  are  comprehensively

discussed. Moreover, the thermal transport properties of metallic nanostructures are summarized. The size effect

of  thermal  transport  and  the  Lorenz  number  obtained  from  experiments  and  calculations  are  compared.

Thermal transport properties including the phonon contribution to total thermal conductivity and the Lorenz

number  in  two-dimensional  metals  are  also  mentioned.  Finally,  the  influence  of  temperature,  pressure,  and

magnetic  field  on  thermal  transport  in  metal  are  also  discussed.  The  deviation  of  the  Lorenz  number  at  low

temperatures is due to the different electron-phonon scattering mechanisms for thermal and electrical transport.

The mechanism for the increase of thermal conductivity in metals induced by pressure varies in different kinds

of  metals  and  is  related  to  the  electron  state  at  the  Fermi  level.  The  effect  of  magnetic  field  on  thermal

transport  is  related  to  the  coupling  between  the  electron  and  the  magnetic  field,  therefore  the  electron

distribution in the Brillouin zone is an important factor. In addition, this review also looks forward to the future

research directions of metal thermal transport theory.

Keywords: thermal  conductivity,  electron  thermal  conductivity,  phonon  thermal  conductivity,  Lorenz
number
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专题: 热传导及其相关交叉领域研究 • 封面文章

非封闭式热斗篷热防护特性*

苗钰钊    唐桂华†

(西安交通大学能源与动力工程学院, 热流科学与工程教育部重点实验室, 西安　710049)

(2023 年 8 月 2日收到; 2023 年 9 月 13日收到修改稿)

高超声速飞行器在飞行过程中产生大量气动热, 高效的热防护技术对保证其正常工作具有重要意义. 本

文基于热超材料调控热流传播路径思想, 针对高超声速飞行器头锥, 采用坐标变换法设计非封闭式点变换热

斗篷及简化近似的多层结构. COMSOL数值模拟研究表明, 两种结构均有效实现导热和辐射热流的热绕流,

使部分热量沿头锥表面传播, 头锥前端温度显著降低, 机体升温速率减缓. 但其热防护性能的提升要求材料

固相和辐射热导率低于原隔热材料. 进一步设计了非封闭式域变换热斗篷, 材料固相和辐射热导率均可高于

原隔热材料. 模拟结果表明, 热绕流显著提升了域变换热斗篷的热防护能力, 相比于纯隔热材料, 头锥前端温

度降低达 100 K, 机体降温达 10 K, 展现出重要的热防护应用潜力.

关键词：热超材料, 坐标变换, COMSOL, 热防护

PACS：44.10.+i, 44.40.+a, 81.05.Xj 　DOI: 10.7498/aps.73.20231262

 

1   引　言

当高超声速飞行器以高超声速长航时飞行时,

飞行器表面与周围空气发生剧烈摩擦, 头锥和前缘

等尖锐部件气动热高达几十MW/m2 量级, 给飞行

器的安全设计带来巨大挑战 [1,2]. 发展先进的热防

护系统, 满足飞行器外层防热、内层隔热的基本需

求, 对于飞行器结构稳定及内部仪器设备的安全运

行至关重要 [3]. 根据防热原理不同, 热防护系统可

分为被动防热、半被动防热和主动防热三类. 发汗

冷却 [4–6]、热管冷却 [7,8] 等主动/半主动防热技术具

有优越的热防护性能, 但其结构和技术复杂, 仍处

于探索阶段. 以隔热材料为代表的被动防热技术可

靠, 结构简单, 在热防护系统中使用最为广泛. 面

对严酷的热力学环境, 高速飞行器所用的隔热材料

必须具有轻质、高效及耐高温等特点 [9]. 王飞等 [10]

设计了“耐高温层+隔热缓冲层+核心隔热层”的多

功能多层次一体化热防护结构. 由外至内, 耐高温

层抵御高温冲击, 维持气动外形, 隔热缓冲层进一

步降低温度, 核心隔热层具有极佳的隔热性能. 气

凝胶是目前隔热性能最好的固体材料 [11], 且满足

高超声速飞行器的轻质化要求 [12], 可用作核心隔

热层材料. 然而, 高温辐射传热使气凝胶等效热导

率显著增大 [13]. 面对高超声速飞行器的极端气动

加热环境, 同时抑制向机体的导热及辐射传热是提

升热防护性能的有效方法, 这对隔热材料提出了新

的要求与挑战.

近年来, 热超材料以其卓越的热流调控能力,

得到了快速发展 [14–18]. 基于变换热学设计的热隐

身斗篷, 可以使热流沿斗篷绕过内部区域后恢复原

来的传播路径, 理论上既可以阻止热量向内部传

递, 又可以避免对外部温度场的扰动, 展现重要热

防护应用潜力. 针对热传导, Narayana等 [19] 构建

了环形多层结构热隐身斗篷, 数值和实验研究发现

其隔热性能优于组成材料聚酰亚胺. 2020年, Xu

等 [20] 提出同时控制导热及辐射传热的热变换理论,

为设计热隐身斗篷同时控制导热和辐射传热进而
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 52130604, 51825604)资助的课题.
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提升热防护性能提供了理论基础.

然而, 热隐身斗篷的研究多局限于简单几何结

构 [21,22], 且要求完全包裹被保护区域. 对于高超声

速飞行器, 其复杂外形增大了设计难度, 难以采用

整体包裹式的热隐身斗篷实现热防护. 因此, 以高

超声速飞行器头锥为研究对象, 本文提出非封闭式

热斗篷, 作为核心隔热层的防护材料, 利用导热及

辐射的高温热绕流特性, 实现复杂几何区域热防

护, 通过有限元软件 COMSOL Multiphysics进行

数值仿真验证, 为高超声速飞行器的热防护提出了

新的途径. 

2   模型与设计方法

在不改变飞行器气动外形的前提下, 为提升头

锥热防护性能, 本文围绕气凝胶构成的核心隔热层

进行坐标变换设计非封闭式热斗篷. 气凝胶作为参

与性辐射介质, 热辐射在气凝胶骨架结构上会发生

吸收、发射和散射等过程 [13]. 由于满足光学厚介质

假设, 气凝胶内部的辐射传热可用 Rosseland模型

描述 [23]. 基于傅里叶导热模型与 Rosseland辐射模

型, Xu等 [20] 通过坐标变换实现对导热和辐射热流

的同时控制, 变换参数为 

(ρC)
′
= ρ0C0/detA, n′ = n0,

β′ = A−τβ0A
−1detA, κ′ = Aκ0A

τ/detA, (1)

其中, κ是热导率, β是 Rosseland平均消光系数,

n 是相对折射率, ρ和 C 分别是密度和热容, 下标 0

表示变换前的均质材料, A为雅克比变换矩阵 [24],

Aτ 表示矩阵A的转置.

高超声速飞行器飞行时的壁面热流分布情况

如图 1(a)所示, 头锥和机翼前缘的壁面热流密度

最大 [25]. 以头锥热防护为研究目标, 本文设计了如

图 1(b)所示的二维简化模型. 头锥外形可视为由

椭圆曲线与倾斜直线相连而成, 因此, 以 θ1 为分

界, 在极坐标系中对头锥外形曲线作分段描述. 对

于倾斜直线段, 分别以分界处椭圆极径长度 R0 与

倾斜直线的极径长度 R 表示辅助线 OD的长度,

根据几何关系, 得到如下等式: 

R0 sin (γ + θ1) = R cos [θ − (π /2− γ)] . (2)

于是, 头锥曲线在极坐标系中可表示为 

R =


ab√

a2sin2θ + b2cos2θ
, 0 ⩽ θ ⩽ θ1,

R0 sin (γ + θ1)

cos [θ − (π/2− γ)]
, θ1 < θ ⩽ θ2,

(3)

γ

式中, a, b 分别是椭圆的长短轴, R0 表示椭圆段末

端的极径长度, θ1 和 θ2 分别为倾斜段起点和末端

的极角,   为倾斜段与水平方向的夹角.

基于宏观热流调控思想, 作如下点变换: 

r′ =
R2 −R1

R2
r +R1, θ′ = θ, (4)

 

/(WSm-2)

1.8T106

1.6T106

1.4T106
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(a)
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
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 
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
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2
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(d)(c)

图 1    几何变换与计算模型　(a)高超声速飞行器壁面热流分布; (b)头锥二维简化模型; (c)点变换热斗篷; (d)域变换热斗篷

Fig. 1. Schematic of thermal cloak and computational model: (a) Heat flux of hypersonic vehicle surface; (b) simplified geometry of

nose cone; (c) point transformation thermal cloak; (d) region transformation thermal cloak.
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其中, 头锥曲线 R2 由 (3)式表达, a = 0.2 m, b =

0.1 m, g = 15°, θ1 = 40°, θ2 = 144°, R1 = 0.8R2.

如图 1(c)所示, 区域 Ω2 (R1 < r < R2)表示由气

凝胶隔热材料构成的核心隔热层, 经过坐标变换,

将头锥区域 Ω1 (0 < r < R2)压缩为区域 Ω2 (R1 <
r < R2), 代替气凝胶材料形成非封闭热斗篷, 其理

论热导率和消光系数由 (1)式计算得到. 理论上,

导热及辐射热流将绕过机体, 在热斗篷层内传递,

形成热绕流, 起到热防护效果.

由于点变换热斗篷内边界的理论参数具有奇

异性, 本文进一步提出如图 1(d)所示的域变换, 变

换关系如下: 

r′ =
R3 −R2

R3 −R1
r +

R2 −R1

R3 −R1
R3, θ′ = θ, (5)

其中, R3 由 (3)式表示, a = 0.2 m, b = 0.1 m, g =

15°, θ1 = 40°, θ2 = 144°, R2 = 0.9R3, R1 = 0.7R3.

经坐标变换, 原核心隔热层 Ω3 (R1 < r <R3)被压

缩形成热斗篷 Ω4 (R2 < r < R3), 以“热斗篷 Ω4
(R2 < r <R3) + 气凝胶 Ω5 (R1 < r <R2)”构成新

的核心隔热层, 热流在斗篷内部传递, 无奇异参数.

以上两种变换, 结合头锥热防护的具体目标,

将传统环形热斗篷变换 (4)与 (5)所用的封闭环形

曲线 r 改为 (3)式所示的非封闭分段曲线 R. 此外,

针对变换 (5), 将环形斗篷中为去除参数奇异性所

引入的虚拟内边界 R1 扩大, 以隔热层内边界作为

R1, 赋予其实际物理意义. 

3   结果与讨论
 

3.1    非封闭式点变换热斗篷

头锥热流密度在驻点区最大, 沿着头锥表面热

流密度逐渐下降 [26]. 对于核心隔热层, 其温度分布

应与头锥外表面一致. 为对比纯隔热材料与非封闭

式热斗篷的热防护性能, 对边界条件作简化处理,

近似实现头锥前端温度最高, 沿表面温度逐渐降低

的温度分布. 如图 1(c)所示, 将飞行器头锥置于长

前端 0.8 m、宽 0.4 m的矩形背景内, 设左边界温

度为 1000 K, 右边界温度为 300 K, 上下边界绝

热, 初始温度为 300 K. 在图 1(c)所示结构中, 原

核心隔热层为气凝胶隔热材料, 现以热斗篷代替气

凝胶, 进行对比研究. 基于数值模拟验证热斗篷防

热机理, 对材料参数并无严格要求, 以 κb, βb 和 κi,

βi 分别表示背景和隔热材料的热导率、消光系数,

参考 Xu等 [20] 关于热隐身的模拟研究, 取 κb = 1

W/(m·K), βb = 100 m–1, κi = 0.05 W/(m·K), βi =

800 m–1. 为了控制变量, 所有材料相对折射率设为 1,

密度与热容之积均设为 1.0×106 J/(m3·K), 分别取

不同的 κ0 和 β0, 通过 COMSOL进行数值模拟, 探

究非封闭式热斗篷的热绕流特性及热防护性能.

图 2(a)为热斗篷内部点 O 的升温曲线. 从图 2(a)

可看出, 当 κ0 = κi = 0.05 W/(m·K), β0 = βi =
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图  2    点变换热斗篷的热防护特性　(a) O 点升温曲线 ;

(b) E 点升温曲线; (c)曲线 R = 0.9R2 的温度分布

Fig. 2. Thermal protection  characteristics  of  point   trans-

formation  thermal  cloak:  (a)  Temperature  variation  at

point O against time; (b) temperature variation at point E

against  time;  (c)  temperature  profile  on  the  curve  R  =

0.9R2.
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800 m–1, 热斗篷的 O 点温度显著低于隔热材料, 具

有更优异的热防护性能. 然而, 随着热导率 κ0 增大,

消光系数 β0 减小, 热斗篷 O 点的升温速率逐渐增

大, 其热防护性能最终低于隔热材料. 图 2(b)表示

热斗篷前端 E 点随时间的升温曲线. 可以看出, 当

κ0 = κi = 0.05 W/(m·K), β0 = βi = 800 m–1, 热

斗篷前端温度显著低于隔热材料, 随着传热过程的

进行, 两者温差逐渐减小并趋于稳定. 为进一步分

析热斗篷的热绕流特性, 对 20000 s时隔热材料与

热斗篷同一曲线 R = 0.9R2 上的温度分布进行测

试, 如图 2(c)所示. 可以看出, 当 κ0 = κi = 0.05 W/

(m·K), β0 = βi = 800 m–1, 与理论设计相一致, 热

斗篷内部存在热绕流现象, 部分热流沿斗篷向后传

递, 导致 P 点左侧热斗篷温度低于隔热材料, P 点

右侧热斗篷温度高于隔热材料. 定义 P 点所在位

置为转温点, 转温点的存在表明热斗篷具有热绕流

特性, 其越接近热斗篷前端, 热绕流特性越显著.

随着热导率 κ0 增大, 消光系数 β0 减小, 热斗篷的

转温点前移, 热绕流特性增强.

上述分析表明, 非封闭式点变换热斗篷可以实

现导热及辐射的热绕流, 当 κ0, β0 分别与隔热材料

的热导率、消光系数相等时, 其具有更优异的热防

护性能, 可应用于高超声速飞行器等复杂目标区域

的高温热防护. 

3.2    简化多层结构热斗篷

由坐标变换设计得到的点变换热斗篷参数具

有各向异性与非均质性, 天然材料难以实现 [27]. 根

据等效介质理论 [28], 两种各向同性材料交替堆叠

并形成一定倾角的多层结构能够呈现各向异性. 因

此, 采用多层结构作为点变换热斗篷的简化近似,

以隔热层作为最内层, 与导热层交替排布, 每层厚

度为 2 mm, 共 10层, 设置两组参数进行模拟研

究, 模拟条件与热斗篷相同. 其中, 两组结构的隔

热层的热导率与消光系数依次分别为 0.05 W/

(m·K), 800 m–1; 0.025 W/(m·K), 1600 m–1. 两组结

构的导热层的热导率与消光系数依次分别为 20 W/

(m·K), 12.5 m–1; 40 W/(m·K), 6.25 m–1.

对比隔热材料与点变换热斗篷 (κ0 = κi =

0.05 W/(m·K), β0 = βi = 800 m–1), 分析多层结

构的热绕流特性与热防护性能. 图 3(a)为 O 点升

温曲线, 多层结构 1的隔热层参数与隔热材料相

同, 其等效径向热导率大于隔热材料, 因此 O 点升

温速率大于隔热材料. 随着传热过程的进行, 多层

结构 2的 O 点温度逐渐低于隔热材料, 表现出更

好的热防护性能, 但与点变换热斗篷仍存在较大差

距. 如图 3(b)和图 3(c)所示, 进一步测试前端 E

点的升温曲线和 20000 s时曲线 R = 0.9R2 上的

温度分布. 可以看出, 与点变换热斗篷相比, 多层

结构前端 E 点的升温速率显著减缓, 转温点 Q 前

移, 热绕流特性更加显著.
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图 3    多层结构热防护特性　(a) O 点升温曲线 ; (b) E 点

升温曲线; (c)曲线 R = 0.9R2 温度分布

Fig. 3. Thermal  protection  characteristics  of  multilayers

cloak:  (a)  Temperature  variation  at  point O  against  time;

(b) temperature variation at point E against time; (c) tem-

perature profile on the curve R = 0.9R2.
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导热层的存在使得沿头锥表面的热流传递更

加迅速, 从而提升热绕流效果, 但为了实现热防护,

需增强多层结构隔热层的隔热能力.
 

3.3    非封闭式域变换热斗篷

如图 1(d)所示, 以“域变换热斗篷 + 隔热材料”

代替原核心隔热层, 域变换消除了热斗篷理论参数

的奇异性, 其内边界径向等效热导率最小. 以 κeff

表示原隔热材料的等效热导率, 当 κ0 = κi, β0 = βi,

由计算可知, 域变换热斗篷内部最小径向等效热导

率等于 0.2593κeff. 为使斗篷各处热导率均不小于

原隔热材料, 增大 κ0, 减小 β0 使热斗篷最小径向

等效热导率等于 κeff. 于是得到域变换斗篷 1和域

变换斗篷 2, 其 κ0, β0 分别为 0.05, 0.19 W/(m·K)

和 800, 207 m–1.

图 4(a)为点 O 的升温曲线. 可以看出, 两组

域变换斗篷的 O 点升温速率均慢于隔热材料, 热

防护性能更加优异. 为探究域变换斗篷热防护性能

提升的原因, 分别测试隔热材料、域变换斗篷前端

点 F 的升温曲线与 20000 s时曲线 R = 0.96R3
上的温度分布, 如图 4(b)和图 4(c)所示. 可以看

出, 两组域变换斗篷的 F 点温度均低于隔热材料,

转温点 S 接近曲线 R = 0.96R3 的末端. 可见, 域

变换斗篷内部同样存在热绕流, 但相比于多层结

构, 其热绕流现象较为微弱. 

[
qx

qy

]
= −κ · ∇T = −

[
κxx κxy

κyx κyy

]
∂T

∂x

∂T

∂y

 . (6)

(6)式为热流密度的计算式, 定义向头锥内侧

机体的热流 (水平向右, 竖直向下)为正. 分析域变

换热斗篷的热导率值, 发现热导率张量主对角元素

值恒为正, 副对角元素存在负值, 由此计算出的局

部热流可能为负. 因此, 选取域变换斗篷 2内一点

M 进行测试, 得到图 4(d)所示的热流密度变化曲

线. 可以看到, 随着传热过程的进行, 纵向热流首

先增大, 随后逐渐减小直至为负, 发生热流反转.

当横向热流为正, 纵向热流为负, 总热流将沿着头

锥表面方向传播, 充分证明域变换热斗篷内部存在
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图 4    域变换热斗篷热防护特性　(a) O 点升温曲线; (b) F 点升温曲线; (c)曲线 R = 0.96R3 温度分布; (d) M 点热流密度变化曲线

Fig. 4. Thermal  protection  characteristics  of  region  transformation  thermal  cloak:  (a)  Temperature  variation  at  point O  against

time; (b) temperature variation at point F against time; (c) temperature profile on the curve R = 0.96R3; (d) heat flux at point M

against time.
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热绕流现象. 考虑实际高超声速飞行器的极端热环

境, 另外对 3000 K高温边界条件下的域变换热斗

篷进行了模拟研究, 发现同样存在热绕流现象, 且

热防护性能优于纯隔热材料.

特别注意的是, 相比于点变换热斗篷与多层结

构, 域变换热斗篷 2内各点的径向等效热导率均高

于原隔热材料, 然而利用宏观热绕流特性成功实现

了热防护性能的提升, 其内部点 O 降温达 10 K,

头锥前端降温达 100 K.

对于各向同性的隔热材料, 其热导率和消光系

数值决定了其热防护能力的极限. 基于坐标变换理

论设计的域变换热斗篷, 通过选取合适的 κ0, β0,

使斗篷内部各点的热导率大于原隔热材料, 消光系

数小于原隔热材料, 由于具备热绕流特性, 其热防

护能力反而优于原隔热材料, 成功突破了现有隔热

材料热防护能力的极限. 域变换热斗篷的热防护特

性可以通过机器学习 [29] 等智能算法进一步优化,

在热防护领域中展现重要应用潜力. 

4   结　论

本文基于坐标变换理论, 针对飞行器头锥分别

设计了非封闭式点变换及无奇异值的域变换热斗

篷, 采用 COMSOL有限元法模拟验证了导热及辐

射热绕流特性并将隔热材料和多层结构进行对比,

得到如下结论:

1)对于非封闭式热防护层, 点变换热斗篷、多

层结构和域变换热斗篷均具有导热和辐射的热绕

流特性;

2)点变换热斗篷层内各点的径向热导率均小

于 κ0, 径向消光系数均大于 β0, 当 κ0 和 β0 分别与

隔热材料的热导率和消光系数相等时, 点变换热斗

篷的热防护性能显著优于隔热材料;

3)多层结构导热层的存在使得其热绕流特性

十分显著, 但只有当隔热层的热导率足够小, 消光

系数足够大, 整体径向等效热导率低于隔热材料径

向热导率时才具有更优异的热防护性能;

4)域变换消除了热斗篷的参数奇异性. 合理

改变 κ0 和 β0, 即使采用热导率更大、消光系数更

小的各向异性材料, 基于热绕流效应也可以有效提

升热防护性能, 从宏观热流调控的角度突破了隔热

材料热防护能力的极限.
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Thermal protection characteristics of
non-enclosed thermal cloak*
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Abstract

The aerodynamic heat of hypersonic vehicle nose cone can reach tens of MW/m2 during flight, which could

be  transferred  to  the  interior  of  hypersonic  vehicle  in  the  form  of  conduction  and  radiation.  High  efficient

thermal  insulation  technology  is  of  significance  in  keeping  internal  electronic  components  working  safely.

Thermal metamaterials can regulate the macroscopic heat flow path, and they are developing rapidly and have

a wide application prospect in the field of thermal protection. In this work, a non-enclosed point transformation

thermal cloak is designed to guide heat flow around hypersonic vehicle nose cone by using the transformation

multithermotics, which can control thermal conduction and radiation simultaneously. A multi-layer structure is

designed  as  cloak’s  simplified  approximation  due  to  the  anisotropic  parameters.  Based  on  the  software

COMSOL, the thermal protection characteristics and heat transfer mechanism of the point transformation cloak

and multi-layer structure are studied numerically. The results show that heat can flow around the object in the

form of conduction and radiation in both point transformation thermal cloak and multi-layer structure, so the

heat transferred to the inner area decreases. Comparing with the thermal insulation material, the heating rate

of  the  protected  area  slows  down,  and  the  temperature  in  the  front  of  the  hypersonic  vehicle  nose  cone  is

significantly reduced. However, the improvement of the thermal protection performance of point transformation

cloak and multi-layer structures requires that the solid thermal conductivity and radiative thermal conductivity

of the material are lower than those of the original thermal insulation material. To solve this problem, a non-

enclosed region transformation thermal cloak is further proposed. The solid thermal conductivity and radiative

thermal conductivity of region transformation thermal cloak are non-singular, which could be higher than those

of  the  original  thermal  insulation  material.  Numerical  simulation  results  show that  the  region  transformation

thermal cloak can guide heat flow around object, so the thermal protection capability is improved significantly.

Comparing with the thermal insulation materials,  the temperature of the front of the hypersonic vehicle nose

cone is reduced by 100 K, and the temperature of the inner central zone of the hypersonic vehicle nose cone is

reduced by 10 K. The non-enclosed region transformation thermal cloak provides a new approach to realizing

thermal  protection  and  is  suitable  for  complex  target  areas,  showing  great  application  potential  in  thermal

protection.

Keywords: thermal metamaterial, coordinate transformation, COMSOL, thermal protection
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专题: 热传导及其相关交叉领域研究

离散统一气体动理学格式及其多尺度导热应用*

张创 1)    郭照立 2)†

1) (杭州电子科技大学理学院, 能源研究所, 杭州　310018)

2) (华中科技大学数学与统计学院, 数学与应用学科交叉创新研究院, 武汉　430074)

(2025 年 5 月 28日收到; 2025 年 6 月 9日收到修改稿)

基于 Boltzmann输运方程的数值模拟已成为研究多尺度粒子输运问题的一个有效方法, 但是该方程的

非线性、多尺度、高维度等特征对数值方法的稳定性、相容性、计算效率/精度、渐近保持性质提出了巨大挑

战. 近些年发展了诸多适用于任意克努森数的多尺度动理学方法, 离散统一气体动理学格式便是其中之一.

不同于传统直接数值插值格式, 离散统一气体动理学格式通过动理学方程在时间和位置空间上的特征解重

构网格界面处的分布函数, 从而在一个数值时间步长尺度上耦合、累积和计算粒子输运和碰撞效应. 基于将

物理方程演化信息融入到数值方法构造过程中的思想, 该方法的网格尺寸和时间步长不再受限于粒子平均

自由程和弛豫时间, 能够自适应地高效模拟从弹道到扩散极限的多尺度粒子输运问题. 该方法基于有限体积

法框架, 已经成功应用于微纳尺度流动传热、高超声速飞行器、固体材料导热导电、辐射、等离子体和湍流等

领域. 本文主要针对该方法在多尺度热传导领域的发展进行综述及展望.

关键词: 多尺度粒子输运, Boltzmann 输运方程, 介观数值方法, 离散统一气体动理学格式, 热传导

PACS: 47.11.St, 05.20.Dd, 44.10.+i, 63.20.–e 　DOI: 10.7498/aps.74.20250694
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1   引　言

多尺度粒子输运问题在精密制造、纳米材料、

能源动力、国防军事等领域广泛存在 [1–7], 例如芯片

散热过程中涉及固体材料中的电子输运、电声耦

合、声子输运以及液冷微通道中的气液相变传热

等, 尺寸从 10 nm到 100 mm量级, 横跨 7个数量

级 [1,3,7–11]; 航天器再入大气层过程中历经自由分子

流、过渡流、滑移流和连续流, 涉及高温辐射、气体

电离、烧蚀相变和湍流转捩等 [4,12–16]. 此类问题涉

及大跨度的长度和时间尺度, 给物理建模与数值模

拟带来了极大挑战 [2,14,17–21]. 一方面, 基于连续介质

假设的宏观本构关系, 例如 Euler/Navier-Stokes

流动方程和 Fourier导热定律, 计算效率高但难以

准确刻画微纳尺度或非平衡粒子输运过程 [4,14,22];

另一方面, 第一性原理计算或分子动力学模拟等微

观方法 [23–25], 精度高但是计算效率低, 难以满足工

程实战需求. 因此如何实现高效高精度的跨尺度模

拟成了诸多领域的一个前沿课题 [1–3,9,18,20,21].

一种常用的工程方法是宏观方程与经验系数

的组合, 例如在固体材料导热领域, ANSYS, TCAD

和 COMSOL等商业软件都采用等效 Fourier导热

模型 [1,9,26]:
 

q = −κeff∇T, (1)

κeff其中等效热导率  为经验系数, 与材料种类、温

度和尺寸等相关, 通过实验测量或第一性原理计算

等方法得到. 商业软件封装了庞大的经验系数数据

库可供用户选择. 相比于经典 Fourier导热定律,
 

*  华中科技大学交叉研究支持计划 (批准号: 2023JCYJ002)资助的课题.
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κeff经验系数  的引入能更好地捕捉尺度效应、预测

纳米晶体管峰值温升等 [1,27], 并且计算成本几乎不

变. 但不足之处是默认热流与温度梯度的线性关

系, 宏观热传导方程是个抛物线方程, 传播速度无

穷大, 不符合物理规律 [28,29].

Lref

tref

f = f(t,x,P ) x

P

另一种方法是以 Boltzmann输运方程 (Boltz-

mann transport equation, BTE)为代表的介观动

理学理论, 适用于气体分子、光子、中子、声子、等

离子体和电子等载能粒子 [2,13,22,30–32]. 在介观动理

学理论中, 克努森数 Kn 是关键参数, 定义为粒子

平均自由程 l 与系统特征长度  的比值, 或者粒

子弛豫时间 t 与系统特征时间  的比值, 其中相

邻两次碰撞粒子所经过的平均长度是平均自由程,

所经历的平均时间是弛豫时间. BTE通过捕捉粒

子分布函数  在时间 t、位置  和动量

 空间的演化规律, 结合统计方法得到宏观量分

布, 忽略了相干性, 要求系统特征长度远大于粒子

相干长度, 其基本形式如下: 

∂f

∂t
+

∂f

∂x
· ∂x
∂t

+
∂f

∂P
· ∂P
∂t

= Ωcollison, (2)

其中, 方程等号左端分别代表分布函数的时间演化

项、迁移项和外力项, 右端是粒子碰撞项. BTE在

微观原子尺度与宏观连续介质尺度之间搭建了一

座桥梁, 能够捕捉多尺度粒子输运过程: 一方面,

当克努森数趋于 0时, 基于 Chapman-Enskog等

微扰展开理论 [33],  BTE能够恢复 Euler/Navier-

Stokes或 Fourier等流动传热方程 ;  另一方面 ,

BTE的输入参数, 例如粒子碰撞截面、弛豫时间、

色散关系和比热等, 可以通过微观方法计算得到 [23–25].

BTE的碰撞项非常复杂, 通常采用粒子法、近似核

或谱方法处理 [4,34,35]; 或者对其进行线性化处理, 并

采用快速谱方法和特征值分解等方法求解 [35–38],

但计算资源成本依旧巨大. 在工程多尺度传热流动

中通常采用简化的动理学模型 [22,30,35,39–42],  例如

Bhatnagar, Gross和 Krook[43] 提出的经典单弛豫

时间 BGK模型.

对于绝大多数问题, BTE不存在解析解, 因

此基于 BTE的数值模拟已成为研究多尺度粒子

输运问题的一个有效方法, 但是该方程的非线性、

多尺度、高维度等特征对数值方法的稳定性、相

容性、计算效率/精度、渐近保持性质提出了巨大

挑战 [15,17–20,44,45].

一种求解 BTE的方法是宏观矩方程或流体动

· · · · · ·

力学方程 [15,28,46,47]. 其核心思想是基于 BTE的一

阶、二阶或更高阶的微扰展开, 引入非线性、非局

部、相位延迟或滞后等效应, 超越 Euler/Navier-

Stokes流动方程或 Fourier导热方程 [28,46,48,49]. 例如

1936年, Burnett[50] 基于分布函数的二阶近似得到

热流与应力张量的表达式, 提出了 Burnett方程;

1948年 , Cattaneo[51] 在 Fourier导热模型的基础

上引入热流关于时间的一阶偏导数, 从而将温度扩散

方程转变为双曲热传导方程, 弥补了无穷大热传播

速度缺陷; 1949年, Grad[52] 将分布函数做 Hermite

多项式展开并保留到四阶, 得到了密度、速度、热流、

能量, 以及对称应力张量的 13个 BTE矩方程, 即

Grad-13矩方程; 1966年, Guyer和Krumhansl[37,53]

采用特征值分解的方法求解声子 BTE中的正常散

射核并推导了宏观 Guyer-Krumhansl方程, 并预

言了第二声和声子泊肃叶流动等现象;  1974年

Hardy和 Albers[38] 采用特征值分解方法求解完整

的声子 BTE散射核, 推导了宏观导热方程; 2003

年,  Struchtrup和 Torrilhon[54] 结 合 Chapman-

Enskog展开理论和 Hermite展开发展了 R13方

法  宏观矩方程结合滑移边界条件一定程度

上可以捕捉非平衡效应, 但依旧局限于小克努森

数, 并且随着宏观方程阶数变高, 稳定性和收敛性

会变差 [13,15,46,47,55]. 除传统的微扰展开方法外, 数据

驱动的 AI多尺度建模方法近些年也备受关注 [56].

例如 Han等 [57] 在宏观 Euler方程的基础上, 借助

气体 BTE的模拟数据, 采用数据驱动的机器学习

方法训练非 Euler部分的宏观通量, 进而学习出一

个能够描述多尺度气体流动的宏观神经网络模型.

Zhao等 [58,59] 基于非平衡热力学理论和守恒耗散形

式, 首先推导一个包含待定系数和未知函数的宏观

热传导方程, 保证双曲特性和熵增准则, 然后借助

声子 BTE的模拟数据, 训练封闭该待定系数和函

数, 构建一个能够描述多尺度声子导热的宏观方

程. AI多尺度建模方法目前尚处于发展阶段, 有待

进一步完善.

o(∆ta)+o(∆xb)+o(∆P c)

∆t ∆x ∆P

∆t ∆x ∆P

另一种求解 BTE的方法是采用介观数值方法,

但会引入数值误差  
[19,20,44],

其中 (  ,    ,    )和 (a, b, c)分别代表时间、

位置和动量空间的最小离散尺寸和精度. 一般而

言, (  ,   ,   )越大, 计算效率越高; (a, b, c)

越大, 数值精度越高. 介观方法模拟多尺度粒子输

运的能力主要取决于其在小克努森数下是否具备
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∆t/τ ≫ 1 ∆x/λ ≫ 1

渐 近 保持 [17] 或 统 一 保 持 性 质 [19],  即 能 否 在

 和   的情况下准确捕捉宏观扩

散或连续尺度的传热流动现象.

当前介观方法主要分为两大类, 其一是以蒙

特卡罗 (Monte Carlo, MC)方法为代表的粒子类方

法 [4]. MC方法采用模拟粒子来替代真实粒子, 采

用算子分裂方法将粒子自由迁移和碰撞过程在一

个数值时间步长内解耦, 其中自由迁移部分采用拉

格朗日方法准确追踪, 而粒子碰撞过程则采用统计

方法计算. MC方法物理图像清晰, 处理简单, 能

够应用到复杂几何外形、物理化学反应、多场耦合

等问题, 并且计算机内存需求低, 维数灾难问题弱.

二十世纪六七十年代, Bird采用 MC方法成功模

拟了高超声速钝体绕流稀薄气体动力学问题, 做出

了诸多杰出工作 [4,60]. 随后MC方法也被应用于求

解声子 BTE [61–65]. 但是由于MC方法解耦了粒子

迁移与碰撞过程, 因此其时间步长和网格尺寸需要

小于弛豫时间和平均自由程, 难以高效模拟小克努

森数下的传热流动现象. 另外粒子类方法与生俱来

的统计噪声极大地限制了其在低速、微流动、小温

度差等小扰动问题中的数值精度. 为提高 MC在

小克努森数区域的计算效率, 发展了隐式 MC [66]、

信息保存MC [14]、渐近保持MC [67]、统一气体动理

学波粒方法 [68] 和统一随机粒子 [69] 等方法. 为减小

统计噪声, Baker和 Hadjiconstantinou[70] 发展了

低噪声MC方法, 仅考虑与平衡态的偏差. 结果表

明该方法能够捕捉任意小的偏差, 在玻尔兹曼碰撞

积分的 MC评估中能够节省大量资源, 并且计算

成本与偏差大小无关. 该方法早期应用于小马赫数

下的微流动问题 [70], 随后发展应用于小温度差的

微纳尺度声子导热问题 [71], 并不断完善或开源 [72,73].

但是随着克努森数不断减小或趋于 0,  低噪声

MC方法计算效率会下降.

另一类介观方法是以离散坐标法 (discrete ordi-

nate method, DOM)为代表的确定性方法 [20,74–77],

例如格子玻尔兹曼方法 (lattice Boltzmann method,

LBM)[78–80]、宏观-BTE混合方法 [81–84]、离散统一气体

动理学格式 (discrete unified gas kinetic scheme,

DUGKS)[76]、统一气体动理学格式UGKS [18,85,86]、合

成迭代方法 (synthetic iterative scheme, SIS)[20,87–89]

等. 起源于格子气自动机 [90] 的 LBM采用均匀网

格和有限的动量空间离散点来捕捉分布函数的演

化规律 [78–80]. 该方法物理图像清晰, 形式简单, 已

被应用于各行各业 [30,91,92]. 由于该方法只采用了极

少数动量空间离散点, 因此当克努森数较大时, 难

以准确刻画复杂的粒子分布函数. 显格式 DOM把

动量空间离散成许多子空间, 能够准确捕捉复杂的

非平衡分布函数, 但增大了计算机内存需求 [74,93].

当离散子空间的数量不足时, 会引起数值积分误

差, 降低数值守恒性或导致射线效应 [94,95]. 该方法

在数值处理上将粒子自由迁移和碰撞效应解耦, 所

以时间步长要求小于粒子弛豫时间, 并且在低克努

森数时具有较大的数值耗散. 宏观-BTE混合方法

的特点是引入一个经验参数, 即截止克努森数, 并

在不同的动量空间 [81,82] 或位置空间 [83,84] 上求解不

同的物理方程. 具体而言, 将动量空间或者位置空

间划分成几个子区域, 当子区域中的粒子输运接近

自由分子流或弹道区域时, 用 BTE模拟; 当子区

域中的粒子输运接近连续流或扩散区域时, 用宏观

方程模拟. 该方法兼顾了 BTE和宏观方程在各自

尺度下的优势, 提高了计算效率并且广泛应用于工

程多尺度传热流动问题, 但是合理的区域划分是个

难题, 并且截止克努森数一定程度上会影响计算精

度. UGKS/DUGKS是两种具备渐近保持或统一

保持性质的动理学方法 [19], 其核心是在一个数值

时间步长内将粒子自由迁移与碰撞效应耦合. 当克

努森数趋于 0时, 能够恢复离散状态下的宏观方

程, 并且数值时间步长和网格尺寸可以远大于粒子

弛豫时间和平均自由程. UGKS在过去 15年中已

成功应用于多尺度粒子输运问题 [18,85]. 该方法同时

引入宏观控制方程和 BTE, 并在有限体积法框架

下进行求解, 其中宏观通量通过网格界面处的分布

函数求矩得到. UGKS引入了 BTE的形式积分解

来重构界面分布函数, 从而在单个时间步长内实现

粒子迁移与碰撞的耦合. 考虑到形式积分解的数学

表达式过于复杂, 在 DUGKS中, 采用一种更简单

的策略来重构界面通量, 即沿粒子迁移的特征线方

向求解 BTE, 并采用中点规则处理界面通量的时

间积分 [96]. 与 UGKS相比, DUGKS数学表达式更

简单. 该方法已经成功应用于实际工程多尺度粒子

输运问题 [76], 如图 1所示.

上述方法主要面向瞬态问题, 时间步长取值

有限. 针对稳态问题, 发展隐格式或迭代法直接求

解稳态 BTE计算效率会更高 [20,27,87–89,108,109]. 一种

经典的求解稳态 BTE的方法是隐式 DOM或源迭

代 [20,94,110]. 该方法对粒子迁移项进行全隐式处理,
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对碰撞项进行半隐式处理. 给定一个初始宏观分

布, 对于每个离散的动量, 该方法在整个位置空间

迭代求解稳态 BTE, 然后遍历所有离散动量, 并通

过粒子碰撞项的守恒约束, 例如质量、动量或能量

守恒等, 更新得到下一迭代步的宏观量, 依次循环

迭代直至收敛. 该方法在高克努森数时收敛较快,

但是当克努森数减小时, 收敛效率急剧下降甚至收

敛到错误解 [20,88,110,111], 因此该方法并不适用于描

述多尺度传热流动问题. 稳态 MC方法的演化过

程与隐式 DOM类似 [65,112,113]. 给定一个 n-迭代步

的宏观分布, 稳态 MC方法追踪每个模拟粒子在

几何位置空间的演化, 具体而言, 从边界出发追踪

每个模拟粒子的运动轨迹直至被边界吸收, 然后统

计每个粒子对局部宏观量的贡献, 更新 (n+1)-迭

代步的宏观量, 依次循环迭代直至收敛. 相比于瞬

态MC方法, 稳态 MC方法在高克努森数时能够

极大地提高计算效率, 但是随着克努森数不断减

小, 其计算效率会下降并且统计噪声增大.

为提高隐式 DOM在小克努森数区域的收敛

效率, 耦合坐标法 [111] 或全隐式动理学方法 [114] 对

粒子迁移项与碰撞项均采用全隐式处理, 将整个相

空间的非平衡分布函数、平衡态分布和宏观量进行

耦合迭代处理, 在任意克努森数都具有较高的收敛

效率.  但是迭代求解六维离散相空间下的稳态

BTE会产生庞大矩阵, 求解难度大, 难以应用于三

维多尺度传热流动问题; 对于任意碰撞核, 该方法

会变得非常复杂. 另一种非常成功的加速策略是合

成迭代方法 SIS[20,87,88]. 合成加速思想的核心是引

入宏观方程或宏观算子来对 BTE求解器做预处

理. 宏观迭代对 BTE迭代求解过程中的平衡态分

布做预估修正, BTE则给宏观方程提供宏观通量,

不同尺度的方程交替迭代并互相交换信息. 不同于

混合方法, 在合成加速框架中宏观算子不影响最终

收敛解, 收敛解完全由 BTE控制. 合成加速思想
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图 1    DUGKS在多尺度粒子输运领域的发展 [76], 涵盖气体分子 [96,97]、声子 [98]、电子 [99]、光子 [100] 和等离子体 [101] 等　(a) 稀薄高超

声速流动 [102,103], 其中位置和动量空间均采用非结构网格离散; (b) 电子设备导热 [104,105]: 瞬态温度与热流分布; (c) 等离子体输运:

非平衡分布函数在位置和动量空间的分布; (d) 辐射输运 [100]; (e) 不可压低速渗流 [106]: 温度分布与速度流线; (f) 可压缩衰减湍流 [107]:

同一时刻, 涡量的模/涡量的均方根为 2的等值面

Fig. 1. Development  of  DUGKS  in  the  field  of  multiscale  particle  transport[76]  covers  gas  molecules[96,97],  phonons[98],  electrons[99],

photons[100] and plasma[101], etc: (a) Rarefied hypersonic flow[102,103], where both position and momentum space are discretized using

unstructured  meshes;  (b)  thermal  conduction  in  electronic  devices[104,105]:  transient  temperature  and  heat  flux  distribution;

(c)  plasma transport:  distribution of  nonequilibrium distribution functions  in  position  and momentum space;  (d)  radiative  trans-

port[100]; (e) incompressible low-speed seepage flow[106]: temperature distribution and velocity streamlines; (f) compressible decaying

turbulence[107]: isosurfaces of the vorticity modu-lus/vorticity root mean square equals 2 at the same time.
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最早于二十世纪六七十年代提出, 为了快速求解中

子 BTE  [87,88],  后来不断发展并成功应用于辐射

传热 [115] 和跨流域流动 [102,103,116–118] 等领域. Zhang

等 [27,89,119–121] 将合成加速思想引入到固体材料声子

导热领域, 发展了快速求解稳态声子 BTE的合成

迭代方法, 目前已被 Hu等 [122,123] 采用并开源. 合

成加速方法在任意克努森数都具有极高的收敛效

率, 并且在过去六十多年已成功应用于工程多尺度

流动传热问题.

综上所述, 过去数十年发展了一系列求解 BTE

的介观数值方法, 涵盖中子、辐射、稀薄气体、声

子、等离子体等领域. 不同介观方法因其数值建模

过程的差异, 在不同的适用范围或时空尺度上展现

其各自的优越性 [2,18,20,21,30,66,76,115,121,124], 如图 2所

示, 其中 DUGKS因其独特数值建模思想在多尺

度粒子输运领域展现巨大潜力 [76]. 本文主要针对

该方法在多尺度热传导领域的发展进行综述及展

望. 第 2节介绍 DUGKS求解声子 BTE的基本演

化过程; 第 3节介绍 DUGKS在声子导热领域的

方法拓展以及声子流体动力学导热研究; 第 4节给

出总结与展望. 

2   离散统一气体动理学格式 DUGKS

在固体材料热传导中, 声子是主要的载能粒

子 [31]. 本节以声子 Boltzmann输运方程单弛豫时

间模型 (RTA-BTE)为例介绍 DUGKS的数值建

模思想. 前期研究通常采用各向同性假设或引入比

热对声子平衡态分布作线性化近似 [84,89,119,122,123], 如

图 3所示. 对于常温硅锗等半导体材料, 声子物性

参数在不同动量方向上的差异较小 [27,45,121], 因此

可以对其动量空间作各向同性近似处理; 但是对于

石墨等层状材料 [125–127],  面内 in-plane方向和面

外 out-of-plane方向的热导率相差 1—2个数量级,

是典型的各向异性材料, 不能采用各向同性近似处

理. 为不失一般性, 本节采用各向异性的动量空

间和非线性的平衡态分布. RTA-BTE模型方程

如下: 

∂g

∂t
+ v · ∇g =

geq(Tpseudo)− g

τ(T )
+ Ṡ, (3)

 

 

Euler/NS/Fourier

LBM

瞬态/稳态MC方法等

显格式/隐格式DOM等

混合方法: MC/DOM与宏观方法的耦合

UGKS/DUGKS/合成迭代方法等

矩方程/修正的Fourier方程等

弹道区域/自由分子流>>1 扩散区域/连续流<<1

图 2    不同介观方法因其数值建模过程的差异, 在不同的适

用范围或时空尺度上展现其各自的优越性 [2,18,20,30,66,76,115,121,124]

Fig. 2. Different  mesoscopic  methods  demonstrate  their  re-

spective  advantages  in  different  scopes  of  application  or

spatiotemporal  scales  due  to  differences  in  their  numerical

modeling processes[2,18,20,30,66,76,115,121,124].
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)-1
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非灰模型 灰体模型

图 3    常用的声子 BTE模型或近似处理 [29,41,47,123,126], 非灰与灰体模型的区别在于是否考虑声子色散关系或频率依赖特性, 动量

空间: 各向异性或各向同性; 平衡态分布: 采用非线性的 Bose-Einstein平衡态分布或引入比热作线性化近似处理

Fig. 3. Commonly used phonon BTE models or approximations[29,41,47,123,126], the difference between non-gray and gray models lies in

whether the phonon dispersion relation or frequency dependence is considered. Momentum space: anisotropic or isotropic; equilibri-

um distribution: using nonlinear Bose-Einstein equilibrium distribution or introducing specific heat for linear approximation.
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geq(T ) = ℏω
1

exp
(

ℏω
kBT

)
− 1

, (4)

geq

v = ∇Kω

P = ℏK ℏω

K

ℏ = h/(2π) kB

Ṡ

q

其中 g 是声子能量密度分布函数,   是平衡态分

布. 弛豫时间 t 和群速度   均与声子分支

p、动量   或能量   相关, 由材料种类、温

度和尺寸等因素决定, 可以通过第一性原理计算、

实验测量或经验公式得到, 其中 w 是角频率,   是

倒格矢,   , h 是普朗克常数,   是 Boltz-

mann常数.    是声子从外界吸收的能量. 声子散

射过程满足能量守恒,  可分为满足动量守恒的

N散射过程和不满足动量守恒的 R散射过程 [31].

RTA-BTE模型假设所有声子散射均是 R过程. 宏

观物理量, 例如局部能量密度 U 和热流密度   等,

通过声子分布函数求矩得到: 

U =
∑
p

∫
gdK, (5)

 

q =
∑
p

∫
vgdK, (6)

dK其中  是对整个第一布里渊区的积分. 当系统处

于非平衡状态时, 热力学温度没有明确的定义, 因

此通过如下约束定义等效平衡温度 [22,32]:  ∑
p

∫
geq(T )dK =

∑
p

∫
gdK. (7)

引入虚假温度用以保证声子散射项满足能量守

恒 [22,64,128,129],  ∑
p

∫
geq(Tpseudo)− g

τ(T )
dK = 0. (8)

Tpseudo = T当 t 是常数时,   ; 否则不等. 通过牛顿迭

代法求解上述两个非线性方程 (7)和 (8)分别得到

等效平衡温度和虚假温度.

Kn ≫ 1

Kn ≪ 1

Kn → 0

以常温硅材料为例, 其内部不同频率的声子

平均自由程横跨多个数量级, 从几纳米到数十微

米 [121], 如图 4所示. 换言之, 当材料尺寸固定时,

克努森数横跨多个数量级, 是个多尺度热传导过

程. 当   , 声子平均自由程远大于系统特征

长度, 声子弹道输运主导传热; 当  , 声子平

均自由程远小于系统特征长度, 声子扩散输运主导

传热. 在扩散极限下  , 基于一阶 Chapman-

Enskog展开, 方程 (3)能够恢复宏观 Fourier导热

方程 [19,98].

DUGKS基于有限体积法框架数值求解 BTE,

将七维相空间全部离散 [19,76,96,98,130]. 离散状态下的

RTA-BTE形式如下: 

gn+1
i,k − gni,k +

∆t

Vi

∑
j∈N(i)

(
vk · nijg

n+1/2
ij,k Sij

)

=
∆t

2

(
geq,n+1
i,k − gn+1

i,k

τn+1
i,k

+ Ṡn+1
i,k +

geq,ni,k − gni,k
τni,k

+Ṡn
i,k

)
,

(9)

gni,k = g(tn,xi,Pk) Vi

N(i)

Sij

nij

∆t = tn+1 − tn

tn tn+1

其中  , 其余同理.    是控制体 i

的体积,   是所有与控制体 i 相邻的控制体 j 集

合 (图 5), ij 是控制体 i 与控制体 j 的交界面,   

是该交界面的面积,   是该交界面的单位法向矢

量, 方向由控制体 i 指向控制体 j,   

是时间步长. 在方程 (3)从   时刻到   时刻的

时间积分上, 方程 (9)采用中点积分规则处理声子

迁移项, 采用梯形积分规则处理声子散射项和热源

项. 引入两个辅助分布函数并定义为 
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子
占
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平均自由程/m

10-10 10-8 10-6 10-4

图 4    常温下硅材料中不同平均自由程的声子模式占比 ,

其中声子物性参数由第一性原理计算得到 [123]

Fig. 4. The  proportion  of  phonon  modes  with  different

mean  free  paths  in  silicon  materials  at  room  temperature,

where the phonon physical properties are obtained by first-

principles calculations[123].

 

n

n

n

n

控制体 

'



相邻控制体 

图 5    有限体积框架下 DUGKS沿着特征线方向重构网格

界面处的分布函数 [21,78,98,100,131]

Fig. 5. DUGKS reconstructs the distribution function along

the  characteristic  line  direction  at  the  cell  interface  in  the

finite volume framework[21,78,98,100,131].
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g̃ = g − ∆t

2

(
geq − g

τ
+ Ṡ

)
, (10)

 

g̃+ = g +
∆t

2

(
geq − g

τ
+ Ṡ

)
. (11)

方程 (9)转变为 

g̃n+1
i,k − g̃+,n

i,k +
∆t

Vi

∑
j∈N(i)

(
vk ·nijg

n+1/2
ij,k Sij

)
=0. (12)

g
n+1/2
ij,k

gn+1
i,k

通过方程 (12)可得, 在 DUGKS数值演化过程中

需要计算中间时刻网格界面处的分布函数 

和下一时刻网格中心处的分布函数  .

g
n+1/2
ij,k

tn tn+1/2 = tn +∆t/2 xij

首先计算中间时刻网格界面处的分布函数

 , 细节如下. 不同于传统直接数值插值格式,

DUGKS通过动理学方程在时间和位置空间上的特

征解重构网格单元界面处的分布函数. 对方程 (3)

从  到  沿特征线积分, 其中 

位于控制体 i 和控制体 j 交界面 ij 的中心 (图 5): 

g
n+1/2
k (xij)− gnk (x

′
ij)

=
∆t

4

 (g
eq,n+1/2
k − g

n+1/2
k

τ
n+1/2
k

+ Ṡ
n+1/2
k

)∣∣∣∣∣
x=xij

+

(
geq,nk − gnk

τnk
+ Ṡn

k

)∣∣∣∣
x=x′

ij

]
, (13)

x′
ij = xij − vk∆t/2式中,   . 方程 (13)转变为

 

ḡ
n+1/2
k (xij)− ḡ+,n

k (x′
ij) = 0, (14)

 

ḡ = g − ∆t

4

(
geq − g

τ
+ Ṡ

)
, (15)

 

ḡ+ = g +
∆t

4

(
geq − g

τ
+ Ṡ

)
. (16)

ḡ+,n
k (x′

ij)方程 (14)中的  通过数值插值得到:
 

ḡ+,n
k (x′

ij) = ḡ+,n
k (xc) + (x′

ij − xc)σc, (17)

σc ḡ+,n
k (xc)

xc

xi xj

xij

ḡ
n+1/2
k (xij)

其中  是分布函数   在位置空间的散度 ,

可以通过迎风格式、van Leer限制器、最小二乘法

等数值计算方法得到.    通过迎风特性选取为界

面两侧的网格中心  或  , 或者采用中心差分格

式选取为界面中心  . 联立方程 (14), (16), (17)计

算得到中间时刻网格界面处分布函数  .

因为声子散射项满足能量守恒, 所以:  ∑
p

∫
geq(T

n+1/2
ij )dK

=
∑
p

∫ (
ḡ
n+1/2
ij,k +

∆t

4
Ṡ
n+1/2
ij

)
dK. (18)

对方程 (15)进行变换: 

ḡ +
∆t

4
Ṡ − geq

4τ +∆t
=

geq − g

4τ
. (19)

结合声子散射项满足能量守恒的约束: 

∑
p

∫ ḡk +
∆t

4
Ṡk − geqk

4τk +∆t
dK =

∑
p

∫
geqk − gk
4τk

dK = 0.

(20)
 

=⇒
∑
p

∫
geqk (T

n+1/2
ij,pseudo)

4τk(T
n+1/2
ij ) + ∆t

dK

=
∑
p

∫ ḡ
n+1/2
ij,k +

∆t

4
Ṡij,k

4τk(T
n+1/2
ij ) + ∆t

dK. (21)

g
n+1/2
k,ij

通过迭代法依次求解方程 (18)和方程 (21)计

算得到中间时刻网格界面处的等效平衡温度和虚

假温度, 接着通过方程 (15)计算得到中间时刻网

格界面处的声子分布函数  .

g
n+1/2
ij,k g

eq,n+1/2
ij,k

g̃n+1
i,k

其次更新下一时刻网格中心处的声子分布函

数, 细节如下. 当   和   已知, 通过方

程 (12)更新  . 因为声子散射项满足能量守恒,

所以:  ∑
p

∫
geq(Tn+1

i )dK =
∑
p

∫
g̃n+1
i,k dK. (22)

对方程 (10)进行变换: 

ḡ +
∆t

2
Ṡ − geq

2τ +∆t
=

geq − g

2τ
.

(23)

结合声子散射项满足能量守恒的约束: 

∑
p

∫ g̃k +
∆t

2
Ṡk − geqk

2τk +∆t
dK =

∑
p

∫
geqk − gk
2τk

dK = 0.

(24)
 

=⇒
∑
p

∫
geqk (Tn+1

i,pseudo)

2τk(T
n+1
i ) + ∆t

dK

=
∑
p

∫ g̃i,k +
∆t

2
Ṡi,k

2τk(T
n+1
i ) + ∆t

dK. (25)

gn+1
k,i

通过迭代法依次求解方程 (22)和方程 (25)计

算得到下一时刻网格中心处的等效平衡温度和虚

假温度, 接着通过方程 (10)计算得到下一时刻网

格中心处的声子分布函数  . 最后通过声子分

布函数求矩更新下一时刻的宏观量.
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以上是 DUGKS的主要数值求解过程, 更多

细节可以参考文献 [76,96,98].  DUGKS于 2013

年提出 [96], 于 2017年在 GitHub正式发布开源程

序包 dugksFoam[130]. 截至目前, DUGKS已被国内

外团队采用并成功应用于微纳尺度流动传热、高超

声速飞行器、湍流、固体材料导热导电、中子、辐射、

等离子体等领域 [76,96,97,132,133], 基本模拟流程如图 6

所示. 下面简要总结下该方法的特点: 1) DUGKS

核心在于在重构界面分布函数时, 沿着粒子动量的

特征线方向又求解了一次 BTE, 从而在一个数值

时间步长尺度上耦合、累积和计算粒子输运和碰撞

效应, 没有像经典的蒙特卡罗方法或离散坐标法一

样将粒子迁移与碰撞完全解耦, 因此其网格尺寸和

时间步长不再受限于粒子平均自由程和弛豫时间,

能够自适应地模拟多尺度粒子输运问题; 2)采用

有限体积法框架离散由时间、位置和动量构成的七

维相空间. 鉴于有限体积法特点, 其能处理复杂几

何结构外形, 采用任意的动量空间离散和积分规

则, 引入位置/动量空间非结构和自适应加密等技

术等, 不受限于马赫数和克努森数. 但是这也导致

其存在维数灾难问题, 计算机内存需求、计算时间

等会随问题复杂程度和计算规模的增大而增大. 

3   DUGKS多尺度导热应用
 

3.1    方法拓展与导热应用

|v|

10−4

DUGKS作为一种数值离散求解 Boltzmann

模型方程的动理学格式, 于 2016年从稀薄气体流

动拓展至固体材料导热领域, 数值求解声子 RTA-

BTE灰体模型 [98]. 该模型数学形式与气体 BGK

模型方程相同, 其中比热 C、弛豫时间 t 和群速度

 均是常数. 基于 Chapman-Enskog展开和渐近

保持分析等数学理论, 前期工作证明了 DUGKS

具有渐近保持或统一保持性质 [19]. DUGKS在弹道

极限下等价于无碰撞动理学方程的 Lax-Wendroff

离散形式, 在扩散极限下能自动恢复到有限体积法

离散下的宏观扩散方程. 通过模拟从弹道到扩散极

限下的稳态和非稳态热传导问题, 该方法的数学性

质得到了验证, 并且数值时间步长和网格尺寸不再

受限于弛豫时间和平均自由程. 例如采用 DUGKS

模拟了准一维非均匀薄膜的多尺度瞬态导热问题,

克努森数随着空间位置从  变化至 10. 数值结

果表明即使采用粗网格和较大的时间步长, DUGKS

也能成功捕捉到多尺度瞬态导热特性. 而 DOM无

法捕捉到这些瞬态导热特性, 除非采用非常细的网

格和很小的时间步长. 为准确模拟同一时刻下的瞬

态导热特性, DUGKS需要 0.79 s而二阶迎风DOM

需要 47.88 s[98]. 因此对于此类多尺度瞬态导热问

题, DUGKS计算效率远高于 DOM.

不同于灰体模型, 第一性原理计算或非灰模型

考虑了声子分支和非线性色散关系, 其中不同频率

的声子具有不同的比热、弛豫时间、群速度和克努

森数, 彼此相互耦合. 从数学形式上看, BTE非灰

模型方程可以理解为联立求解多个具有不同克努森

数或输入参数的 BTE灰体模型, 因此从灰体拓展

 

相空间离散: 结构/非结构/多重/自适应网格等;

输入参数: 第一性原理计算等;

边界条件: 等温/绝热等;

前处理

数据输出: 例如速度、密度、温度和热流等
     宏观分布

等效参数计算: 例如等效热导率=
      热流除以温度梯度等

后处理

DUGKS
求解器

+1

+1/2




+








图 6    多尺度粒子输运模拟流程 [102,118,130–133], 即前处理 -

DUGKS求解器 -后处理 . 前处理 : 动量空间和位置空间均

可采用结构/非结构/自适应网格等 , 输入参数—弛豫时

间和色散关系等, 可以通过第一性原理计算、实验或经验

公式等方式获取; DUGKS求解器: 分布函数在时间和位置

空间的演化过程; 后处理 : 通过分布函数求矩得到宏观量

并计算相关等效参数, 不局限于经典的宏观本构关系

Fig. 6. Multiscale  particle  transport  simulation  pro-

cess[102,118,130–133]:  Pre-processing-DUGKS  solver-post-pro-

cessing.  Pre-processing:  Both  momentum  space  and  posi-

tion  space  can  use  struc-tured/unstructured/adaptive

meshes,  etc.  Input parameters  such as  relaxation time and

dispersion  rela-tions  can  be  obtained  through  first-prin-

ciples  calculations,  experiments,  or  empirical  formulas;

DUGKS  solver:  The  evolution  of  the  distribution  function

in  time  and  position  space;  Post-processing:  Macro-scopic

quantities are obtained by taking the moments of the distri-

bution function and calculating related effective parameters,

not limited to classical macroscopic constitutive relations.
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到非灰模型, DUGKS在数值建模上不存在难度.

2017年, Luo等 [134] 将 DUGKS从灰体模型拓展到

非灰模型, 假设系统温升很小并且采用了线性化的

声子平衡态分布. 数值结果表明 DUGKS能够较

好地预测数十纳米到数百微米的常温硅材料的热

导率, 并与实验数据保持一致. 2019年, Zhang等 [129]

将 DUGKS拓展至大温度差系统, 其中弛豫时间

与声子频率相关并且随着不同位置处温度的变

化而改变. 采用非线性的 Bose-Einstein平衡态分

布并通过牛顿迭代法处理平衡态分布与温度的

非线性关系. 数值结果表明 DUGKS能够准确预

测多尺度导热特性, 在低温弹道极限下与 Stefan-

Boltzmann解析解保持一致, 在扩散极限下恢复

Fourier导热方程, 其中热导率随着空间位置变化.

上述工作都采用动量空间各向同性假设. 为摒弃该

假设, 采用第一性原理计算得到锗材料的声子色散

关系与弛豫时间, 并将其直接导入 DUGKS求解

器 [135]. 针对准一维频域热反射结构, 数值结果表

明 DUGKS能够准确预测不同加热频率下温度与

热源的相位差.

除单弛豫时间模型外, DUGKS也被拓展至双

弛豫时间模型和电声耦合动理学模型. 2019年 ,

Luo等 [136] 采用 DUGKS数值离散求解声子双弛

豫时间 Callaway模型: 

∂g

∂t
+ v · ∇g =

geqN − g

τN
+

geqR − g

τR
, (26)

 

geqR = Cω(T − Tref),

geqN = Cω(T − Tref) + CωT
K · u
ω

, (27)

τN τR

geqN geqR

Tref

其中  和   分别是声子-声子散射过程中满足动

量守恒的 N散射过程和不满足动量守恒的 R散射

过程的弛豫时间.    和   是 N过程和 R过程的

线性化平衡态分布, u 是宏观漂移速度,   是参考

温度.  数值结果表明 ,  DUGKS能够准确预测石

墨烯材料中不同 R过程或 N过程散射强度下的

声子多尺度导热特性.  2024年 ,  Lian等 [99] 采用

DUGKS数值离散求解电子双弛豫时间 Callaway

模型, 其数学形式与声子 Callaway模型几乎一样.

不同之处是采用了非线性 Fermi-Dirac平衡态分

布, 并用牛顿迭代法处理平衡态分布与温度、化学

势之间的关系. 数值结果表明 DUGKS能够准确

捕捉金和石墨烯等半导体材料中的尺寸效应、电子

流体动力学特性和热电效应. 同年 Zhang等 [137] 采

用 DUGKS数值离散求解耦合电子和声子输运的

动理学方程, 其中电子和声子温度不同. 数值结果

表明 DUGKS能够预测金属材料中的电声耦合现

象, 与时域热反射实验的结果符合, 并且其时间步

长不受限于弛豫时间.

除方法拓展外, DUGKS也被应用于三维热

点系统瞬态热传导问题, 如图 1(b)所示. 2022年

Zhang等 [104] 采用 DUGKS模拟了热点系统中热

源间距与散热效率的关系. 数值结果表明, 散热效

率与热源间距相关. 随着纳米热源间距的减小, 瞬

态散热速率先增大再减小. 当纳米热源间距与声子

平均自由程相当时, 散热速率最大. 2025年, Zhang

等 [105] 采用DUGKS模拟了三维Silicon-on-insulator

和 Bulk鳍式场效应晶体管 FinFET瞬态散热问

题, 研究了持续加热、间歇性加热、交替加热 3种

加热方式对纳米晶体管微纳尺度瞬态导热的影响.

数值结果表明在 Bulk和 SOI FinFET中, 交替加

热的峰值温升分别比持续加热低 28%和 43.5%. 将

RTA-BTE与 COMSOL/TCAD等商业软件中常

用的等效 Fourier导热模型进行了对比. 结果表明通

过引入经验系数, 等效 Fourier导热模型能够更好地

预测峰值温升. 但是在纳米尺寸的热源和几何边界转

角区域附近, 因为声子弹道效应的存在, 等效 Fourier

导热模型与 RTA-BTE结果存在较大偏差. 

3.2    热涡、声子湍流与热波涟漪

当系统中 N散射过程强于边界散射且 R散射

过程弱于边界散射时, 声子流体动力学现象会出

现, 即固体材料中的热传导行为类似流体流动, 例

如第二声和声子泊肃叶流动等, 违反经典的宏观

Fourier导热定律 [37,47,53,126,127,138,139]. 截至目前, 第

二声或声子泊肃叶流动现象主要在极低温环境的

NaF等三维材料, 或者 100 K左右的石墨烯、石墨

等具有高热导率的碳基材料中会出现. 在上述材料

中, N散射过程对导热的贡献不能忽略 [6,127,138–140].

本节主要探讨能否在固体材料中发现其他声子流

体动力学现象 [125,126,141,142], 并比较其与经典流体力

学的差异.

热涡—2019年 Zhang等 [119] 基于RTA-BTE

模拟发现在纳米尺寸周期阵列排布的多孔硅结构

中, 热流在孔的前缘和尾缘分别会形成一个回路:

从低温区域流向高温区域, 再从高温区域流回低

温区域, 违反 Fourier导热定律. 2024年 Tur-Prats
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等 [143] 基于MC方法和宏观非 Fourier导热方程在

纳米硅材料中理论预测了类似现象. 2022年 Shang

等 [144] 采用 Chapman-Enskog展开方法, 基于声子

Callaway模型推导了适用于二维材料导热的声子

流体动力学方程. 理论和数值结果表明该现象, 即

热流在几何位置空间形成一个回路, 在声子流体动

力学区域会出现, 在扩散区域消失, 如图 7(a), (b)

所示. 类似现象也被国内外团队在二维和三维材料

中理论发现 [145,146]. 为进一步研究该非 Fourier导

热现象, 2021年, Zhang等 [141] 基于 DUGKS数值

模拟了不同克努森数、材料尺寸或温度下的热传导

特性. 数值结果表明该现象在扩散区域消失, 在弹

道和声子流体动力学区域会出现.

鉴于涡旋或涡的定义和识别是一个困扰百年

且存在争议的问题 [147], 截至目前难以从数学角度

严格证明涡的存在. 本文将热涡 (heat vortices)定

义为热流旋度 [141], 证明该现象在扩散区域不存在,

细节如下. 考虑系统内部任意一条不包含几何边界

的闭合曲线 l, 则热流旋度:
  ∫

l

q · dr = −κ

∫
l

dT
dr

· dr = 0, (28)

dr其中热导率 k 是常数,    是闭合曲线顺时针方向

的单位切向量. 方程 (28)表明系统内部任意闭合

曲线的热流旋度恒为零, 即热涡在扩散区域消失.

通过比较不可压 Navier-Stokes方程和声子流体动

力学 Guyer-Krumhansl方程 [37,47,53]:
 

∂U

∂t
+ (∇ ·U)U +

∇p

ρ
=

µ

ρ
∇2U , (29)

 

∂q

∂t
+
q+κ∇T

τR
=

1

5
|v|2τN

(
∇2q+2∇(∇ · q)

)
. (30)

∇2U ∇2q

结果发现两个方程均存在黏性项, 即速度的

二阶空间散度  和热流的二阶空间散度   .

借鉴流体力学理论, 该黏性项对声子泊肃叶流动或

热涡现象的产生起到了关键作用 [141].

(∇ ·U)U

(∇ · q)q

(∇ · q)q

声子湍流—在流体力学 Navier-Stokes方程

中, 对流项  对湍流的产生至关重要, 但是

在 Guyer-Krumhansl方程 (30)中, 对流项 

不存在, 或者在低阶展开项中不存在 [141]. Guyer-

Krumhansl方程近似低雷诺数流动 Stokes方程 .

2023年, Sýkora等 [148] 基于非平衡热力学理论和

动理学方程的一阶 Chapman-Enskog展开推导得

到了一个宏观流体动力学方程.  不同于 Guyer-

Krumhansl方程 (30), 该方程包含了热流的对流项

 
[148], 并理论预言了卡门涡街现象在雷诺数

等于 150时会出现. 但是 2018年, Huberman[126] 预

估常温石墨烯材料的雷诺数在 1左右, 实际材料中

可能难以实现高雷诺数. 截至目前, 关于声子湍流的

理论结果依旧存在争议与不确定性, 没有实验报道.

热波涟漪—当材料与环境达到热平衡后, 对

其施加高温热源, 其温度会上升, 接着移除热源后,

温度会逐渐下降, 并最终与环境达到热平衡. 该现

象在日常生活中普遍存在. 在降温阶段, 瞬态温度

不会低于环境温度或初始最低温度, 遵循 Fourier
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图 7    (a), (c) 声子流体动力学导热: 热涡 [141,144] 与热波涟漪 [125,149,150]; (b), (d) Fourier导热

Fig. 7. (a),  (c)  Phonon hydrodynamic  heat  conduction:  thermal  vortices[141,144]  and thermal  wave  ripples[125,149,150];  (b),  (d)  Fourier

heat conduction.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 17 (2025)    174702

174702-10

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


导热定律. 然而 2021年, Zhang等 [149] 通过DUGKS

数值求解 Callaway模型, 模拟了不同声子散射强

度下的瞬态导热特性. 结果发现当 N过程较强且

R过程较弱时, 材料在降温阶段会出现瞬态温度低

于环境温度的反常导热现象. 类比一滴水滴在水平

面上泛起涟漪, 这是高温热源在环境温度下产生了

热波涟漪. 该现象在弹道和扩散区域消失, 在声子

流体动力学区域会出现; 在准一维系统中消失, 在

准二维或三维系统中出现, 如图 7(c), (d)所示. 该

现象在同一时间段被 Jeong等 [125] 实验发现, 但是

截至目前, 只有一篇实验报道, 并且该现象在弹道

区域消失的理论结果缺乏实验验证.

从宏观导热方程的双曲特性和声子自由迁移

的角度解释该现象. 宏观 Fourier导热模型是个抛

物线方程, 热传播速度无穷大, 不符合物理规律 [28].

鉴于热力学第二定律和有限声子群速度, 宏观热传

播速度是个有限值, 则宏观导热方程需要满足双曲

特性 [28,29], 即存在温度波动项: 

c1
∂2T

∂t2
+ c2

∂T

∂t
+ c3∇2

xT = c4, (31)

c1 c2 c3 c4

c2 = 0

c1 = 0

其中  ,    和   是系数,    是关于温度和热流的

泛函. 考虑声子流体动力学极限和扩散极限状态:

当系统中只存在 N过程且 N过程非常强时, 声子-

声子散射满足动量守恒, 其对应的宏观导热方程趋

于波动方程  ; 当系统中只存在 R过程且 R过

程非常强时, 声子-声子散射不满足动量守恒, 其对

应的宏观导热方程趋于扩散方程  . 实际导热

系统介于两者之间, 当双曲导热方程 (31)中的波

动项占主导时, 鉴于波动方程的解析解, 热波涟漪

现象会出现并且只在准二维或三维体系中会出现 [149].

在弹道极限时, 声子在系统内部自由迁移, 不发生

散射, 其分布函数满足: 

g(x,P , t) = g(x− vδt,P , t− δt), (32)

δt其中  是任意一段时间步长. 根据方程 (5), 特定

位置特定时刻的局部能量是此时此刻所有声子的

统计平均: 

U(x, t) =
∑

p

∫
g(x,P , t)dK

=
∑

p

∫
g(x− v(t− th),P , th)dK

≥
∑

p

∫
g(x− vt,P , 0)dK=U(x− vt, 0), (33)

t = th t = 0其中  和   分别代表高温热源撤去时刻和

加载热源前的初始时刻. 因为加载高温热源会让局

部能量增大, 所以存在不等号. 根据方程 (7), 能量

越大, 温度越高. 综上所述, 瞬态温度在弹道极限

时不会低于初始最低温度或环境温度. 

4   总结与展望

作为一种数值离散求解 Boltzmann模型方程

的动理学格式, DUGKS因其独特数值建模思想在

多尺度粒子输运领域展现巨大潜力. 其核心是将物

理方程演化信息融入到数值方法建模过程中, 代替

常规的直接数值插值. 具体而言, DUGKS通过动

理学方程在时间和位置空间上的特征解重构网格

界面处的分布函数, 从而在一个数值时间步长尺度

上耦合、累积和计算粒子输运和碰撞效应. 大量数

值结果表明 DUGKS具有较好的数值稳定性和较

低的数值耗散, 其网格尺寸和时间步长不再受限于

粒子平均自由程和弛豫时间, 能够自适应地高效模

拟从弹道到扩散极限的多尺度粒子输运问题, 不局

限于克努森数和马赫数. 在固体材料热传导领域,

DUGKS已经成功应用于声子、电子以及电声耦合

热输运问题, 能够准确模拟不同材料种类、尺寸、

温度或克努森数下的多尺度导热问题, 预言声子流

体动力学新现象, 并应用于电子设备热管理.

DUGKS虽然在多尺度粒子输运领域取得了

成功, 但是尚有不足之处, 可以从以下 3个方面作

性能提升.

1)多场耦合. 随着高性能芯片、宽域飞行器、

精密制造、清洁能源等领域的发展 [2,3,16], 多场耦

合在工程问题中难以避免, 例如电子设备热管理中

涉及电声耦合产热-固体热应力-声子导热-气液相

变传热 [1,3,8]、高超声速飞行器热防护需综合考虑气

动热-烧蚀-辐射-热化学非平衡 [4,12–16]、低温等离子

体刻蚀过程中涉及多种中性气体、电子或带电离子

以及固体材料之间的物理化学反应 [2,21] 等. 前期

DUGKS主要针对单一粒子或两种粒子的多尺度

输运问题, 亟须发展面向多粒子输运及耦合问题的

动理学方法. 另一方面, 虽然原始 Boltzmann输运

方程要求系统特征长度远远大于粒子直径或相干

长度, 但是通过修正外力项、源项或引入Wigner形

式输运方程等手段, 能够发展面向复杂系统的动理

学模型与 DUGKS方法, 并与实验数据或微观模
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拟结果作对比, 例如研究稠密流体流动 [151] 或固体

相干热输运 [152] 等.

2)工业软件集成. 过去 12年 DUGKS已被拓

展至各种粒子输运领域, 集成到全球最大的 CFD

开源平台 OpenFOAM [130], 被国内外团队采用并

基于 C/C++进一步开发、优化或开源 [118,132–133],

并且 CPU/GPU并行、隐格式加速、自适应/非结

构网格等技能不断加持 [102,118,121,130,132,153]. 但是功

能较为分散, 各种技能之间缺乏良好衔接与集成,

相比于 TCAD, COMSOL, ANSYS等国际商业软

件, DUGKS在功能通用性、用户体验、大众普及

性、成本与生态等方面存在欠缺. 例如 2021年 Intel

团队详细介绍了 40多年 TCAD在物理模型、算

法、计算规模等方面的发展 [1], 从埃米横跨到毫米,

涵盖求解薛定谔方程、泊松方程、非平衡格林函

数、BTE、宏观漂移-扩散方程、Compact模型等,

已成为 EDA领域国际顶尖仿真软件. 因此如何将

DUGKS各大技能融为一体, 集成到工业软件, 或

许能进一步助其走向工程实战与国际市场.

3)内存与维数灾难. 随着计算规模和问题复

杂度的增加, 介观数值方法会面临严重的内存与维

数灾难问题, 尤其是DUGKS等确定性方法, 例如在

C/C++编程中以双精度浮点型开辟一个 603 × 603

的分布函数数组大约需要 300 GB计算机内存. 以

MC为代表的粒子类方法 [4,60] 和 AI[56,154,155] 虽然

同样面临内存与维数灾难问题, 但相对而言较弱.

将 DUGKS与粒子类方法相结合或许是解决

内存与维数灾难问题的有效办法之一, 其中统一气

体动理学波粒方法已成为一个成功案例 [68,156]. 该

方法核心是采用分布函数的积分解析解和模拟粒

子分别表征平衡态部分和非平衡部分. 一方面, 通

过引入模拟粒子对动量空间进行充分采样, 从而降

低内存需求和计算成本; 另一方面, 动理学方程和

宏观守恒方程相互耦合, 实现多尺度粒子输运问题

的高效模拟 [68,156]. 最近 Liu等 [157] 将该方法成功拓

展至固体材料导热领域.

将传统数值计算方法与 AI各自的优势相结合

实现扬长避短, 或许能进一步提高计算效率, 解决

内存和维数灾难问题 [56,154,155]. AI虽然存在训练开

销大、外推可靠性低、数值精度低等问题, 但是其

在高维非线性问题、反问题、数据驱动等领域已展

现优势与潜能 [56,154,155,158], 并且预测速度快. 最近

Lin等 [159] 将 MC与内嵌物理知识神经网络结合,

求解声子 RTA-BTE模型. 该方法通过在时间、位

置和动量空间随机抽样取点并采用深度神经网络

逼近声子分布函数, 不仅能够描述微纳尺度导热现

象, 而且极大地降低了计算机内存需求, 适合处理

高维问题, 不存在统计噪声.

感谢袁瑞峰、岐亦铭、刘佩尧、宋新亮和卜家琦提供

DUGKS模拟稀薄气体、湍流、低速渗流、辐射、等离子体

的数据; 感谢 Samuel Huberman团队提供第一性原理计算

数据.
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SPECIAL TOPIC—Heat conduction and its related interdisciplinary areas

Discrete unified gas kinetic scheme and its application
in multi-scale heat conduction*
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2) (Institute of Interdisciplinary Research for Mathematics and Applied Science, School of Mathematics and Statistics,

Huazhong University of Science and Technology, Wuhan 430074, China)

( Received 28 May 2025; revised manuscript received 9 June 2025 )

Abstract

Multiscale  particle  transport  problems  are  universally  existent  in  the  fields  of  precision  manufacturing,

nanomaterials, energy and power, national defense and military. Such issues involve large-scale length and time

scales,  posing  great  challenges  to  physical  modeling  and  numerical  simulation.  In  order  to  study  multiscale

particle  transport  problems,  cross-scale  numerical  simulation  based  on  the  Boltzmann  transport  equation  has

become  an  effective  method.  However  the  nonlinear,  multi-scale,  and  high-dimensional  characteristics  of  the

equation  pose  significant  challenges  to  the  stability,  compatibility,  computational  efficiency/accuracy,  and

asymptotic  preserving  property  of  numerical  methods.  In  recent  years,  many  multiscale  kinetic  methods

applicable  to any Knudsen numbers  have been developed,  and one of  them is  the discrete  unified gas  kinetic

scheme.  Unlike  the  traditional  direct  numerical  interpolation  scheme,  the  discrete  unified  gas  kinetic  scheme

reconstructs  the  distribution  function  at  the  cell  interface  through  the  characteristic  solution  of  the  kinetic

equation  in  both  time  and  position  space,  thereby  coupling,  accumulating,  and  calculating  particle  transport

and collision effects on a numerical time step scale. Based on the idea of incorporating the evolution of physical

equations into the construction process of numerical methods, the cell size and time step of this method are no

longer limited by the mean free path and relaxation time of particles, therefore, the multiscale particle transport

problems  from  the  ballistic  to  diffusive  limit  can  be  adaptively  and  efficiently  simulated.  A  large  number  of

numerical results show that the present scheme has good numerical stability and low numerical dissipation, and

it  is  not  limited  by  the  Knudsen  number  or  Mach  number.  Based  on  the  framework  of  the  finite  volume

method, this method has been successfully applied to micro/nano scale fluid flow and heat transfer, hypersonic

aircraft flows, solid-material thermal conduction, radiation, plasma, and turbulence. This paper mainly reviews

the  method  and  discusses  its  future  prospects  in  the  field  of  multi-scale  heat  conduction  in  solid  materials,

including applications  in  phonon transport,  electron-phonon coupling,  phonon hydrodynamic heat  conduction,

and thermal management of electronic equipment.

Keywords: multiscale  particle  transport,  Boltzmann  transport  equation,  mesoscopic  numerical  methods,
discrete unified gas kinetic scheme, heat conduction
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专题: 热传导及其相关交叉领域研究

离子热电池中热导调控的研究进展与展望*

刘利利    张鼎†    马儒军‡

(南开大学材料科学与工程学院, 天津　300350)

(2025 年 4 月 18日收到; 2025 年 6 月 5日收到修改稿)

近年来, 随着人类对可持续能源技术需求的不断增长, 离子热电池作为实现热能与电能直接转换的关键

技术, 在低品位热能回收与利用领域日益受到关注. 在关键性能参数中, 有效热导率 (keff)对维持热电池内部

温度梯度和提高热电池整体能量转换效率具有重要的作用. 然而, 与广泛研究的热功率 (Stg)和电导率 (s)相

比, keff 的系统性研究仍较薄弱 . 本综述系统地总结了离子热电池中热导调控的最新进展 , 重点分析电极材

料、电解质组成及器件结构设计对热传导行为的影响机制. 结合典型的材料设计和结构工程策略, 探讨热传

导在热电性能提升中的作用, 全面总结当前该领域的研究成果. 最后, 展望材料优化、界面工程与热导表征等

未来研究方向, 旨在为高性能热电池的设计提供理论基础和技术支撑.

关键词: 离子热电池, 热导性能, 材料优化, 结构设计

PACS: 88.30.ej, 65.80.–g, 66.10.cd 　DOI: 10.7498/aps.74.20250503

CSTR: 32037.14.aps.74.20250503

 

1   引　言

在全球能源形势紧张、环保要求愈发严格的背

景下, 能源需求持续增长, 传统能源面临诸多困境,

促使科研界积极探索高效可持续能源技术 [1–7]. 在

众多可替代能源形式中, 低品位热能因其分布广泛

而备受关注. 这类热能不仅包括自然界中的地热

能、太阳能等, 也涵盖工业设备排放的废热, 以及

人体与微电子设备释放的热量 [8–11]. 尽管低品位热

能资源丰富, 但其温度一般低于 200 ℃、低能量密

度与转换效率限制了其商业化开发, 导致大量能量

未被有效利用 [12]. 统计数据显示, 在传统化石能源

转化过程中, 超过 60%的总能量以余热形式散失

于环境中 [13]. 近年来, 热电转换技术因其可直接将

热能转换为电能, 且具备清洁、高效、无噪音等优

点, 受到广泛关注 [14,15]. 传统热电转换主要依赖固

态半导体材料中电子-声子传输和电荷载流子迁移

来实现能量转化 [16–21], 但其转换效率较低, 每升高

1 ℃ 仅能产生数百微伏特的电压, 远低于现代电子

设备所需电压水平. 此外, 这类热电材料多依赖昂

贵稀有元素, 也在一定程度上限制了其在低品位热

能回收领域的应用.

相比之下, 柔性热电池因具备成本低、工艺可

扩展、机械柔性好及高热功率 (Stg)等优势, 成为当

前研究的重点方向 [22–25]. 这里的热电池特指基于

离子传导机制的热能-电能转换器件, 区别于传统

储能型电池, 其核心功能为能量转换而非存储. 在

热电池的众多性能参数中, Stg、电导率 (s)和热导

率 (keff)是影响其热电转换效率的关键因素. 其中,

Stg 取决于氧化还原电对的热功率, s 与电极表面的

反应电阻及电解质的离子传输能力相关, 而有效导热
 

*  国家重点研发计划 (批准号: 2020YFA0711500)、国家自然科学基金 (批准号: 52473215, 52273248, 52303238)和天津市自然科学

基金 (批准号: S24JQU021)资助的课题.
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系数则受电解质热传导和热对流特性的影响 [26–28].

过往已有大量研究针对提升 Stg 和 s 展开探索, 例

如通过调控氧化还原对结构、溶剂化壳层设计以及

离子掺杂等方式 [29,30], 但对 keff 的系统研究相对滞

后, 目前尚缺乏专门综述热电池热导特性的文献报

道. 事实上, 其热导性能对能量转换效率影响重大.

合理调控 keff 有助于维持热端与冷端之间的温差,

若热导率过高, 热量将迅速传导至冷端, 导致温差

下降, 抑制热电输出; 反之, 若热导率过低, 则可能

引发局部过热, 影响电池寿命与稳定性. 因此, 深

入理解并优化热电池各组分 (如电极、电解质、隔

膜或复合结构)对热导率的影响, 具有重要的实际

意义 [31].

本文将聚焦于基于离子传导机制的热电池系

统, 系统地回顾不同类型热电池的结构与工作原

理, 重点探讨电极材料、电解质组成, 以及复杂结

构设计等因素对热导性能的影响. 最后, 对热电池

的热导调控策略的发展趋势进行总结与展望, 为该

领域的进一步研究提供理论支持与实践参考. 

2   热电池的构成及原理

热电池主要由含有氧化还原对的电解质和两

个电极构成, 其工作机制涉及电极表面的氧化还原

反应以及电解质中的离子迁移过程 [32,33]. 在不同类

型的离子热电池中, 通常根据所含氧化还原离子的

性质对其进行 p型或 n型分类, 两者在工作机制

上存在一定差异. 例如, 当氧化还原对的标准电极

电势为负 (或正)时, 热端电极一般表现为阳极 (或

阴极), 其行为类似于传统热电材料中的 p型 (或

n型)掺杂, 因此可分别定义为 p型或 n型氧化还

原对 [34].

以 n型热电材料-铁 (Ⅱ/Ⅲ)氧化还原体系为

例 [34,9], 当系统施加温度梯度, Fe3+/Fe2+氧化还原

对会在电极/电解质界面发生电化学反应, 产生电

位差 [14,34]. 在高温电极处, Fe3+被还原成 Fe2+(Fe3+

+ e–→Fe2+), 吸引电子, 引起该区域电化学电位

(electrochemical potential, μh)降低, 电极电位升高;

而在低温端电极上, Fe2+被氧化成 Fe3+(Fe2+ – e–

→Fe3+), 释放电子, 导致冷端 μc 升高, 电极电位下

降. 随后, 通过扩散、迁移和对流等传输机制, 被还

原的 Fe2+从高温迁移至低温端, 被氧化的 Fe3+则

返回高温电极, 构成闭合循环. 该循环实现了在温

度梯度驱动下的电荷传输, 从而在两电极之间持续

产生电压输出.

基于氧化还原效应热电池的热电性能通常由

Stg 和功率因子 (power factor, PF)进行评估, 其

计算公式如下 [35,36]: 

PF = S2
tgσeff, (1)

其中 Stg 是热电池热功率; seff 为有效电导率, 反映

了离子扩散速率、界面反应动力学及传质效率的协

同作用. 对于液态离子热电器件, 热电转换效率由

特定温差下的热功率、有效电导率和热导率共同决

定, 而凝胶型离子热电器件因受限于聚合物网络的

瞬态放电效应与界面热阻, 其效率需综合考虑热功

率、有效电导率、热导率及电极电容、界面热导的

影响 [37]. keff 是电解质热传导、热对流、界面热阻及

反应热效应的综合体现, 既包含电解质的固有热传

导能力, 又显著受制于热对流作用, 这一现象在液

态体系中尤为突出 [38]. 尽管液体电解质的本征热

导率可通过瞬态热线法测定, 近年研究表明, 稳态

法在测量液态热电池热导性能方面更具可靠性 [39].

此外, 为抑制热对流带来的不利影响, 凝胶态电解

质得到了广泛应用. 通过凝胶化处理, 可以将体系

的有效热导率控制在 0.1—0.5 W·m–1 ·K–1 范围内,

有效维持热端与冷端之间的温差 [40]. 除电解质外,

电极材料在热电池整体性能中同样扮演着重要

角色. 目前, 铁离子、碘离子及亚铁氰化物体系常

与水凝胶基电解质结合使用, 构建新型热电池体

系 [41–44,29,45]. 由于这些系统涉及氧化还原过程, 电

极须具备优良的化学稳定性, 以避免与电解质发生

不良反应或发生不可逆氧化. 因此, 选择具有高催

化活性、低电荷转移阻抗的电极材料是提升器件性

能的关键. 基于上述分析, 本文将从热电池的电极

材料、电解质调控及器件结构优化等方面分析其对

热导性能的影响机制. 

3   热电池热导性能的研究现状
 

3.1    电极优化对热导性能的影响

电极在热电池中不仅为氧化还原反应提供活

性位点, 也在热传导过程中扮演关键角色. 其材料

选择直接影响器件的电导率与热导率, 从而决定热

电转换性能. 近年来, 研究者在提升电极热传导效

率方面开展了多种探索, 主要涉及材料种类、复合
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结构及表面微观形貌的调控. 贵金属电极因其高催

化活性与优异的电导性, 在早期研究中被广泛采

用 [46,47]. 特别是铂 (Pt)电极, 由于其稳定性良好,

在离子热电体系中应用广泛. 例如, Kim等 [46] 采

用 Pt电极与 [Fe(CN)6]3–/4–氧化还原体系构建热

电凝胶, 获得最大归一化功率密度 Pmax/(DT)2 为

0.87 mW·m–2·K–2, 相对效率 (hr)为 0.417%. 此外,

Li等 [48] 通过氧化-蚀刻-还原策略, 构筑了具有三

维粗糙结构的层次化 Au/Cu复合电极. 三维层次

结构的 Au/Cu电极凭借高达 459的粗糙度因子,

展现出显著增大的电活性表面积, 显著地提升了电

极活性位点. 扩大的表面积显著降低了电荷转移

电阻, 并增加了电极和热电材料之间界面处的热

电流反应速率.  基于该电极构建的准固态明胶

–KCl–[Fe(CN)6]3–/4–热电器件, 在 DT = 6 K条件

下, 电流密度和功率密度分别达到 11.5 A/m2 和

320.7 mW/m2, 较二维 Au/Cu电极的热电池分别

提高了 1083%和 1072%. 优化后的热电系统的归

一化功率密度 Pmax/(DT)2 高达 8.9 mW·m–2·K–2,

比使用 2D Au/Cu电极高 614%, 突破了准固态离

子热电器件的功率输出瓶颈.

然而, 金属电极的高成本限制了其大规模应

用. 近年来, 石墨烯、碳纳米管 (CNT)等碳基材料

因其高比表面积、优良电导性及低成本成为金属电

极的替代选择 [49,50]. 以 Im等 [51] 开发的基于 CNT

的热电池为例, 电极由多壁碳纳米管 (multi-walled

carbon nanotube,  MWCNT)纸以及垂直排列的

MWCNT阵列构成. 如图 1(a)和图 1(b)所示, 他

们选用结构有序的 CNT气凝胶片作为电极材料,

以改善离子传输路径. 通过热氧化处理去除 CNT

表面低活性碳杂质, 有效地提升了电子迁移动力

学. 进一步地, 采用化学还原法在 CNT片表面沉

积 Pt纳米粒子, 增加反应活性位点, 降低界面电

荷转移阻力. 同时, 通过机械压缩调控其电导率与

孔隙率, 实现电子传导与离子扩散的优化平衡. 与

传统的 Pt箔和石墨片相比, MWCNTs具有高比

表面积 (278 m2/g)和高电导率 (100 S/cm), 极大

提高了电流密度和整体效率. 其在 60 K温差下输
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图 1    (a) 碳纳米管纸、(b) 碳纳米管气凝胶电极以及与离子传输的示意图, 插图是相对应的 SEM图 [51]; (c) 碳纳米管气凝胶电极

的极化曲线, 插图显示了极限电流与亚铁氰化物浓度的关系 [51]; (d) 原始碳纳米管的 SEM正面图 [52]; (e) 碳纳米管-石墨烯杂化物

的 SEM正面图 [52]; (f) 碳纳米管-石墨烯杂化物的 SEM横截面 [52]

Fig. 1. (a) Carbon nanotube (CNT) paper and (b) CNT aerogel electrodes with schematic illustration of ion transport; insets show

corresponding SEM images [51]; (c) polarization curve of the CNT aerogel electrode, with inset showing the relationship between limi-

ting current and ferricyanide concentration[51]; (d) SEM top view of pristine CNTs[52]; (e) SEM top view of CNT-graphene hybrid[52];

(f) SEM cross-sectional view of the CNT-graphene hybrid.
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出电压达 70.4 mV, 功率密度为 1.8 W·m–2, 效率

达 1.4%, 为传统 Pt电极的 3倍. 极限电流分析表

明, CNT气凝胶片的传质系数为 5.19 × 10–6 m/s,

约为传统 CNT巴基纸的 2倍 (2.51 × 10–6 m/s),

表明其低曲折度孔道结构显著促进离子向电极内

部的扩散. 电极的比表面积和微孔结构不仅决定电

化学反应活性, 同时也影响界面热阻和有效热导

率. MWCNT气凝胶热电池中, 电极间距为 2.5 cm,

有效面积为 7.1 × 10–6 m2, 热导率为 0.57 W·m–1·K–1.

计算出器件等效热阻约为 6179 K/W, 显著高于使

用金属箔电极构成的热电池. 其高的等效热阻结构

有助于保持温差, 提升器件热电转换效率. 在 51 K

温差条件下, 优化后的热电池输出功率密度高达

6.6 W/m2, 相对卡诺效率达 3.95%(图 1(c)). 活性

炭布电极因其高电活性表面积 (electrochemically

active surface area, ESA)与优异的润湿性, 可有

效降低电解质-电极间的热阻, 提升热量传导效率.

Zhang等 [50] 也系统地评估了多种碳基电极, 包括

活性炭布、多壁碳纳米管泡沫、碳化软木等, 发现

优化的活性炭布因其多孔结构与出色润湿性, 在导

热与传质方面展现出优异性能. 相比之下, MWCNT

虽具良好导电性, 但因其相对较低的 ESA, 在某些

场景下功率密度表现不及活性炭布. 因此, 电极材料

的电活性表面积、比表面积、孔隙结构及润湿性等关

键物理参数, 对热电池中热导优化具有重要影响.

材料复合是提升电极热导能力的另一有效

路径. 通过引入高导热金属纳米粒子 (如 Ag, Cu)

与碳材料复合, 可构建高效热传导通道, 显著增

强电极热传导效率.  Zhou等 [52] 利用电泳沉积

(electrophoretic deposition, EPD)技术在不锈钢基

底上构建了碳纳米管-石墨烯 (carbon nanotube-

graphene, CNT-Gr)复合电极, 其多孔结构显著增

加电活性表面积. 如图 1(d)—(f), 该复合电极应用

于 [Fe(CN)6]3–/4–凝胶体系中, 获得了 337 mW·m–2

的功率密度. 由于 Gr优异的热导性能及其与 CNT

之间的协同效应, 复合电极的热导率相比纯 CNT

得到了显著提升. 进一步调整 Gr含量后, CNT-

Graphene-0.1混合电极相较于纯 CNT电极, 其系

统稳态内阻从 42.63 W 降至 31.05 W, 降低约 27.1%.

这种内阻变化可归因于界面热阻下降、电子/离子

通道优化与电极热导率适度提升的协同作用, 从而

提升器件维持温差与热驱动能力. 由于在电极/衬

底接合处具有更好的导电性和更低的热阻, CNT-

Gr-0.1电极在 62.8 A·m–2 的电流密度下输出功率

密度达 1.15 W/m2, 较原始CNT电极提升约 30.4%.

Shpekina等 [53] 则将氧化MWCNTs与乙烯-辛烯

共聚物 (EOC)复合, 构建管状柔性热电池 (图 2(a)).

该器件在 50 K温差下电流密度超过 13 A/m2, 功

率密度达到 140 mW/m2(图 2(b)).  MWCNTs具

有高电导率、高比表面积与良好热稳定性等优势,

能够构建高效热传导通道. 对MWCNTs进行氧化

处理可进一步提升其对水性电解质的润湿性, 间接

改善界面热传递效率. 氧化后在聚合物复合电极表

面形成约 1 μm厚的氧化 MWCNTs层, 该结构可

有效地改善界面热导性能, 能够增加热电池内部电

极之间的实际温差, 进而提高输出开路电压, 提升

热电池性能 (图 2(c)和图 2(d)). 传统柔性电极 (如

未填充 MWCNTs的 EOC聚合物)因低热导率而

无法有效维持电极间温度梯度, 导致功率密度低

下 (平板结构功率密度<1 mW/m2). 而本复合电

极通过MWCNTs高导热性显著降低等效热阻, 使

内部实际温差接近外部施加的 50 K温差 ,  实现

140 mW/m2 的功率密度. 柔性复合电极的热导率

受MWCNTs分散性、界面结合力等复杂因素影

响, 实验值可能与理论估算存在差异. 电极表面处

理同样会对热导性能有重要影响. Wu等 [8] 对不锈

钢电极进行多种处理, 如浸泡在乙醇、0.1 mol/L

[Fe(CN)6]3–/4–电解液或 1 mol/L H2SO4中, 发现电

极的表面氧化会影响电催化性能和表面性质. 浸泡

在乙醇或 0.1 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–电解液中导致

短路电流密度 (short-circuit current density,  jsc)

减少, 但也具有更稳定的 jsc 值. 虽然 Pt外壳给出

了迄今为止最好的 jsc (使用 Pt作为良好的电催化

剂), 但不锈钢外壳在 1 mol/L H2SO4 中浸泡 10 s,

电极表面会氧化, 显著增加短路电流密度, 也会导

致电流密度随时间不稳定. 从热导性能角度分析,

电极表面性质的改变会影响电极与电解质之间的

界面热阻. 表面氧化后的电极形成的氧化膜热导率

与金属电极本身不同, 改变了热量在电极与电解质

界面的传递效率. 热导率提升不一定直接对应更高

的效率, 但适度高的界面热阻或体相热阻结构 (如

多孔电极、复合界面层)可通过阻碍非必要热传导

路径, 引导热能定向驱动氧化还原反应, 这一热管

理策略在热电池设计中具有重要价值. 总之, 电极

的微观结构调控、材料复合及界面改性, 均通过多

维度调控热输运路径 (如声子散射、热对流抑制、
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界面热阻调节), 在平衡热导性能与热电转换效率

方面展现出重要潜力. 除了电极之外, 电解质作为

热电池中离子传输的载体, 其热导性能也直接影响

着电池内部的热量传递. 

3.2    电解质优化对热导性能的影响

热电池中电解质的 keff 主要由振动传导、热对

流抑制和反应热效应共同决定. 为了优化热管理性

能, 当前聚焦于通过调控电解质成分与微观结构,

有效地降低热导率并提升离子电导率, 以实现热电

性能的协同增强. 传统电子热电器件基于恒温热边

界条件, 依赖热电优值 (ZT)值平衡电导率与热导

率的比值; 而离子热电池多在非稳态换热条件下运

行, 更注重通过热阻调控扩大实际温差, 例如氧化

还原体系、凝胶电解质或结晶层通过抑制热对流与

声子传导, 使实际温差显著提升, 即便 ZT 值未显

著改变, 开路电压与功率密度仍可通过温差增益实

现提升.

如图 3(a)所示 ,  Zhang等 [50] 将传统的 [Fe

(CN)6]3–/4–体系替换为 K3Fe(CN)6/(NH4)4Fe(CN)6
后,  [Fe(CN)6]4–的浓度上限由 0.4 mol/L提高至

0.9 mol/L, 显著地提升离子载流子密度并缩短电荷

传输路径, 使离子电导率提升 66%. (NH4)4Fe(CN)6
的引入增加了溶液中离子团簇的复杂性, 通过离

子-离子相互作用形成动态网络结构 , 有效散射

声子, 热导率从原体系的 0.61 W·m–1·K–1 降低至

0.58 W·m–1·K–1, 降低了约 5.7% (图 3(b)). 在离子

热电体系中, 核心在于温差维持能力与电荷传输能

力的协同, 离子电导率提升可加速电荷传输与电化

学反应, 热导率降低则有助于维持电极间温差, 进

而提升热电转换效率. 例如, 采用铂箔电极的热电

池, 在热端温度为 100 ℃、冷端温度为 1 ℃, 实际

工作温差从传统体系的 58 ℃ 提升至该体系的 64 ℃

(提升 10.3%), 导致开路电压从 28 mV增至 35 mV.

在温差为 64 ℃ 时, 其最大面功率密度由 3.6 W/m2

提升至 5.4 W/m2 (图 3(c)), 这一成果充分验证了

可通过材料设计来充分发挥器件的最大温区, 实现

高效热能回收的可行性.

此外, Yu等 [54] 利用热敏结晶和溶解过程来提升

热电池 (TC-LTC)的热电性能. 在该研究中, 创新性

地添加胍阳离子 (Gdm+), 选择性诱导 [Fe(CN)6]4–

以沉淀的形式在冷端结晶析出 (图 3(d)), 形成稳
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图 2    (a) 热电化学电池结构示意图 [53]; (b) 在不同的温差下, 热电池的短路电流和开路电压变化 [53]; (c) 热电池的电极和 (d) 电

极上覆盖氧化的MWCNT的 SEM图像 [53]

Fig. 2. (a) Schematic of thermocell[53]; (b) short-circuit current and open-circuit voltage of the thermocell under different temperat-

ure gradients[53];  SEM image of (c) the electrode of the thermocell and (d) electrode coated with an oxidized multi-walled carbon

nanotube layer [53].
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定的离子浓度梯度. 图 3(e)展示了典型的平面热

电池 TC-LTC. 该热电池中填充了可以生成晶体的

电解质, 首先用商用碳素织物纸 (厚度约 600 mm)

密封并以石墨板作为电极, 其中多孔碳素织物纸的

高比表面积有效地提高了电流密度. TC-LTC中的

温度梯度由底部电加热板和顶部水冷板控制, 稳

态下晶体沉淀至底部, 顶部残留透明电解质, 这

种独特的浓度梯度对热电池性能产生双重影响:

一方面, 结晶诱导热电效应显著增强, Stg 最高达

3.73 mV/K, 为传统液态热电池 (LTC)的 2.5倍;

另一方面, 温度响应型离子分布机制对热导性能产

生重要间接调控作用.

由图 3(f)可知, 传统 LTC的有效热导率会随温

度升高, 从 0.67 W·m–1·K–1 攀升至 1.64 W·m–1·K–1;
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图 3    (a) 热电池操作的示意图 [50]; (b) [Fe(CN)6]3–/4–浓度对热电池离子电导率和热导率的变化 [50]; (c) [Fe(CN)6]3–/4–浓度对热电

池 Pmax 和Pmax/(DT)2(插图)的影响 [50]; (d) 添加Gdm+前后 0.4 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–的照片 [54]; (e) 单个平面TC-LTC热电池的照片 [54];

(f) LTC和 TC-LTC在不同温度下的导热系数 [54]; (g) 胍离子引起的热电池增强效应的机理示意图 [55]; (h) 具有不同浓度 CH6ClN3
的浸泡溶液中氧化还原对的相对浓度变化 [55]; (i) 以 0—4.0 mol/L的胍离子 (CH6ClN3)和 0.3 mol/L的 [Fe(CN)6]3–/4–作为不同的

浸泡液, 热电池热导率的变化 [55]

Fig. 3. (a) Schematic of thermocell operation[50]; (b) effect of [Fe(CN)6]3–/4– concentration on ionic conductivity and thermal conduct-

ivity  of  the  thermocell[50];  (c)  effect  of  [Fe(CN)6]3–/4–  concentration  on Pmax  and Pmax/(DT)2  (inset)[50];  (d)  photos  of  0.4 mol/L

[Fe(CN)6]3–/4– before and after adding Gdm+[54]; (e) photo of a single-plane TC-LTC thermocell[54]; (f) thermal conductivity of LTC

and TC-LTC at different temperatures[54]; (g) schematic of thermocouple enhancement mechanism induced by Gdm+[55]; (h) relative

redox species concentrations in soaking solutions with different CH6ClN3 concentrations[55]; (i) thermal conductivity of thermocells

with 0–4.0 mol/L CH6ClN3 and 0.3 mol/L [Fe(CN)6]3–/4– as soaking solutions[55].
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与之形成鲜明对比的是, 热敏结晶增强的液态热电

池 (TC-LTC), 由于在冷端形成的结晶层具有复杂

界面, 形成了大量声子散射中心, 结晶层也几乎完

全阻碍了液态电解质的自然对流, 热对流被抑制

后, 其有效热导率在整个测试温度范围内都稳定维

持在 0.4 W·m–1·K–1 左右, 且在长达 10 h内有效维

持约 50 K的温差, 表明 TC-LTC的低导热率具有

长期运行稳定性. 结晶层与液态电解质的相界面形

成了额外热阻, 促使离子迁移路径从连续液态扩散

转变为固液界面跳跃, 在增加热输运阻力的同时,

通过浓度梯度维持更稳定的温度梯度. 此外, 在氧

化还原溶液体系中, [Fe(CN)6]4–结晶释放相变热的

反应热效应伴随能量的重新分布, 局部改变温度场

分布, 间接减少热端向冷端的净热流. 声子散射、

热对流抑制和反应热效应的协同作用共同实现热

导率的调控, 并与 Stg 提升形成协同效应, 显著提

升热电池的性能. 最终, TC-LTC的卡诺相对效率

hr 最高可达 11.1%.

与液态电解质相比, 凝胶电解质可以有效抑制

热对流,  能有效阻碍热量传递 .  如图 3(g)所示 ,

Zhang等基于聚丙烯酰胺/海藻酸钠 (polyacryla-

mide/sodium alginate, PAAm-SA)双网络结构制

备了 STHTC热电池, 具有出色的机械性能, 拉伸

性高达 540%. 其热/冷端间可构建稳定的氧化还

原反应场, 通过添加 CH6ClN3 对 [Fe(CN)6]3–/4–离

子的相对浓度变化进行测量来验证沉淀的生成.

随着 CH6ClN3 浓度从 0增加到 4.0 mol/L(初始

[Fe(CN)6]3–/4–浓度为 0.3 mol/L),  产生的沉淀物

量逐渐增加 (图 3(h)). 表明与 [Fe(CN)6]3–离子相

比,  [Fe(CN)6]4–浓度变化更大 ,  胍离子可以诱导

[Fe(CN)6]4–离子结晶, 产生的沉淀物是一种不同

于 [Fe(CN)6]3–/4–的新物种. 因此, 厚沉淀层和凝胶

态电解质共同降低了热导率. 另外, 与液态电解质

相比, 凝胶电解质可以保证热传递路径的相对稳

定, 有助于减少热量传递过程中的热损失, 维持电

池内部的温度分布. 在 0—4.0 mol/L CH6ClN3 浸
泡后, 系统热导率几乎无显著变化 (图 3(i))[55].

Wu等 [8] 发现相对于液体电解质, 凝胶电解质

导致更稳定的功率输出, 并有效地阻止通过电池的

热传递. 图 4(a)呈现了含有 0.1 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–

的独立 5.5%(质量分数)琼脂凝胶照片, 该凝胶显

示出良好的强度. 随后分别对液态电解质和凝胶电

解质进行循环伏安测试. 结果表明, 凝胶电解质可

实现“无容器”伏安法, 在极低扫描速率下也能保持

理想响应, 避免对流干扰; 而液态电解质在低扫描

速率下, 因热对流和电迁移出现明显偏差 (图 4(b)),

聚 (丙烯酸钠)凝胶则接近理想伏安响应 (图 4(c)),

几乎完全抑制了对流影响. 使用商业 CR2032电池

外壳制备热电池, 评估不锈钢电极表面处理对电催

化效果和长期电流输出的影响. 热传递建模显示

(图 4(d)), 与空的 CR2032电池相比, 装琼脂凝胶

的热电池维持热平衡仅多耗约 2%能量, 聚丙烯酸

钠凝胶的多耗约 20%, 而水基电解质的则约为空电

池的 2.4倍. 这说明凝胶的三维网络结构可抑制热

传导, 可限制热对流路径, 从而有效抑制热传导,

稳定电池内部温度梯度 [8]. 此外, 电极表面处理影

响热电池短路电流密度 (图 4(e)), 在前文中已详细

阐述. 不锈钢电极表面氧化虽能提高电流输出, 但

会受电解液影响, 导致电流输出不稳定. 进一步研

究发现, 聚合物网络结构不仅能降低热导率, 还可

提升体系机械稳定性, 它与电解质离子的相互作用

能抑制热导率上升. 在一些热电池体系中, 聚合物

网络和电解质离子之间的这种相互作用会干扰离

子的热运动, 从而抑制热导率的上升.

例如, Lei等 [56] 以丙烯酰胺 (acrylamide, AM)

和 2-丙烯酰胺 –2-甲基丙磺酸 (2-acrylamido-2-

methylpropane sulfonic acid, AMPS)构建的双网

络热电池, 利用其刚性和离子结合能力抑制热传

递. 第一个由 AM和带电单体 AMPS交联而成的

网络, 在增强刚性和提供能量耗散的同时, 与电解

质离子发生相互作用. 这种相互作用限制了离子的

热运动, 进而降低了热导率. 其第一个网络增强刚

性, 第二个由 AM松散交联的网络提供拉伸性. 这

种双网络结构使得材料内部的分子排列和相互作

用变得更为复杂, 极大地改变了传热路径. 测得该

热电池的热扩散率仅为 2.9 × 10–8 m2/s, 计算热导

率为 0.13 W·m–1·K–1, 展现出良好的隔热性能, 进

一步提高了热电转换效率. 综上所述, 通过调控电

解质的化学组成与微观结构 (如浓度、沉淀行为及

凝胶网络), 可在提升离子传导性能的同时, 有效抑

制热量传递, 维持电池内稳定的温度梯度, 从而显

著增强热电池的综合性能. 

3.3    结构设计对热导性能的影响

除了优化电极材料和电解质组成外, 热电池的

整体结构设计 (如圆柱形电极、3D 打印电极、热分
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离器等)在调控热导性能中也起着关键作用. 这类

结构设计不仅影响离子传输路径, 还能有效引导热

传导行为, 从而提升器件的能量转换效率. Im等 [51]

通过热氧化和机械压缩处理 CNT气凝胶片电极制

备圆柱形电极, 优化了热传导路径与离子传输机

制. 如图 5(a)所示, 他们将 CNT薄膜缠绕于钨丝

集电器制备出圆柱形电极, 对电极进行压缩处理,

显著提高了电活性表面积, 提高了热电池的能量转

换效率 (图 5(b)). 在使用 0.4 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–

水溶液作为电解质, 温差为 50 K的条件下, 实现

了 6.6 W m–2 的最大功率密度和 3.95%的相对卡

诺效率, 明显优于以往报道的 2.63%(图 5(c)). 这

种结构通过优化热传导路径与离子传输机制, 有效

提升热电池的能量转换效率.

Zhou等 [57] 利用 3D打印技术构建了具有开放

多孔结构的聚 (3, 4-乙烯二氧噻吩):聚苯乙烯磺酸

盐 (poly(3, 4-ethylenedioxythiophene):poly(styre-

nesulfonate), PEDOT:PSS)电极 . 因其具备开放

的多孔架构以及出色的润湿性, 在 n型 (Fe2+/3+)

与 p型 ([Fe(CN)6]3–/4–)凝胶电解质中均展现出优

异性能. 相比传统薄膜电极, 3D打印电极的 n型

热电凝胶电流密度由 8.2 A/m2 提高至 13.0 A/m2,

功率密度也从 12.2 mW/m2 提升至 25.0 mW/m2.

通过串联 18对 n型与 p型热电水凝胶, 可将商用

超级电容器充电至 0.27 V, 证明其具备穿戴式能

量供给的潜力.

在液态热电池中, 添加电解质填充的多孔材

料 (热分离器)是优化热导性能的重要手段之一.

如图 5(d)所示, 纤维素海绵等多孔材料作为填充

层, 可增加电极间热阻, 显著提升温差, 并改善温
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图 4    (a) 由质量分数为 5.5%琼脂和 0.1 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–制备的凝胶照片 [8]; 在 0.1 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–浓度下, (b) 液态热电

池和 (c) 凝胶热电池的扫描速率和归一化循环伏安图 [8]; (d) 当 CR2032外壳发生热短路时, 将较冷的铝块贴上并保持在 15 ℃ 下,

这些电池所需的相对冷却功率 [8]; (e)热端和冷端温度分别为 35 ℃ 和 15 ℃ 时, 不同处理方式的电极在 0.1 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–下

的短路电流密度 [8]

Fig. 4. (a)  Photo  of  gel  made  from 5.5% agar  (mass  percent)  and  0.1 mol/L  [Fe(CN)6]3–/4–[8];  cyclic  voltammograms  of  (b)  liquid

thermocell and (c) gel thermocell at various scan rates, normalized at 0.1 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–[8]; (d) relative cooling power required

when CR2032 cells experience shorting, with a cold aluminum block applied and maintained at 15 ℃[8]; (e) jsc of electrodes with dif-

ferent treatments in 0.1 mol/L [Fe(CN)6]3–/4–, with hot and cold sides at 35 ℃ and 15 ℃, respectively[8].
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度梯度的分布. 例如, 2 mm厚的海绵分离器可将

DT 从 64 ℃ 提升至 86 ℃, Pmax 从 5.4 W/m2 提高

至 10.6 W/m2. 其机制在于热分离器延长热传导路

径、减少热量无效散失, 并使更多电解质保持在高

温状态以加快离子迁移, 有利于维持电极间的温度

梯度, 进而提升热电池的热导效率. 热分离器对热

导性能的优化主要通过两个方面实现. 一方面, 增

加热阻导致电极间温差增大, 更多的热量被用于维

持电极间的温差, 减少了热量的无效散失. 研究表

明, 在一定温度范围内, 热分离器使热电池在维持

相同热平衡时, 减少了热量向环境的传递, 提高了

热利用效率. 另一方面, 合理选择热分离器的厚度

和孔隙率, 可利用热导率和电导率对温度的不同依

赖关系, 降低热电池的电阻. 不同材质和参数的热

分离器对热电池热导性能的影响存在差异. 除纤维

素海绵外, 棉膜热分离器在特定条件下也能显著提

升热电池性能. 此外, 通过由钛合金粉末通过金属

3D打印制备的翅片和针状电极结构可以进一步提

高了热电池性能 (图 5(e)), 所研究的鳍和针阵列分

别将物理电极面积 (相对于热电池所占面积)增加

了 1.5倍和 2.6倍. 这些突出的形状用于调节电极

和电解质之间的界面面积, 不同结构设计通过增加

可用于氧化还原反应的电活性表面和减少电解质

中的离子扩散距离来降低电池的内阻. 较于平面电

极,  鳍状和针状结构分别将平面 Pmax/(DT)2 的

0.18 mW·m–2·K–2 提 升 到 了 0.39 mW·m–2·K–2 和

0.54 mW·m–2·K–2, Pmax 也由 1.0 W/m2 分别提高

至 1.1 W/m2 和 1.9 W/m2 (图 5(f)). 其通过增加

电活性表面积、缩短离子扩散距离, 有效降低内阻.

因此, 通过对比不同热分离器的性能, 可以为热电

池的结构优化提供更精准的方向, 进一步提高热电

池的热导效率和能量转换能力.

另外, 很多研究聚焦于通过调控凝胶电解质的

制备工艺来优化其热导性能. 例如, 采用冻融处理

或冷冻干燥工艺能够使聚合物网络结构更加有序,

这种有序结构有助于减少热传导过程中的声子散

射, 从而降低整体热导率. 如图 6(a)所示, Zhao等 [58]

采用低导热的纤维素基多孔气凝胶来改善热电池

热导性能. 这种气凝胶能有效地限制热从高温侧向

低温侧传递, 从而减少热损耗, 有助于维持稳定的
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图 5    (a) 热电池的组成以及组装好的平面热电池的照片 (插图为热电池工作原理图)[51]; (b) 由圆柱形碳纳米管热电池电极组装

的热电池照片 [51]; (c) 不同处理电极热电池的功率密度与电流密度变化 [51]; (d) 热电池结构图, MWNT泡沫碳电极的 SEM图像和

海绵纤维素热分离器的光学图像 [50]; (e) 不同温差下该热电池的功率密度与其他类型平面热电池的比较 [50]; (f) 平面电极、鳍状电

极和针电极热电池的性能比较 [50]

Fig. 5. (a)  Components  of  the  thermocell  and  photo  of  the  assembled  planar  thermocell  (inset:  working  principle  diagram)[51];

(b) photo of thermocell assembled with cylindrical CNT electrodes[51]; (c) power density vs. current density of thermocells with dif-

ferent electrode treatments[51]; (d) schematic of thermocouple structure, SEM image of MWNT foam carbon electrode, and optical

image of sponge cellulose thermal separator[50];  (e) power density of the thermocouple under different temperature gradients com-

pared with other planar types[50]; (f) performance comparison of planar, finned, and needle electrode thermocells[50].
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温差. 实验数据表明, 与传统液态电解质体系相比,

掺杂多孔气凝胶的热电池可在运行过程中保持更

大的温度梯度 (图 6(b)). 进一步测试显示, 含有气

凝胶的热电池有效热导率约为 0.4 W·m–1·K–1, 显

著低于仅含液体电解质体系, 其有效热导率在温度

升高时从 0.95 W·m–1·K–1 增加至 1.79 W·m–1·K–1

(图 6(c)). 此外, 研究还评估了不同几何尺寸与辅

助材料对热电池性能的影响. 热电池高度的增加可

拉大电极间距, 进而延长热量向周围环境传导的路

径, 调节整体热损失特性. 实验发现, 随着热电池
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图 6    (a) 基于纤维素气凝胶的 TEC用于热电转换的示意图 [58]; (b) 太阳光照后 , LE-TEC(上图)和 AE-TEC(下图)侧面的红外

图像 [58]; (c) LE-TEC和 AE-TEC的 keff 随温度的变化 [58]; (d) 不同高度 AE-TEC, AE-H 2.0, AE-H 2.5和 AE-H 3.0热电池的照片 [58];

(e) AE-H 2.5和 AE-H 2.5-泡沫 TEC的照片 , EPS泡沫覆盖在气凝胶顶部 [58]; (f) 一次阳光照射后 , AE-H 2.5和 AE-H 2.5-泡沫在

23 ℃ 下的电流 -电压和功率 -电压曲线 [58]; (g) TEC的组成部分和管状 TEC器件的示意图 [59]; (h) ASE 2-2电极的 SEM图像 [59];

(i) 在不同温差下, ASE 2-2 TEC的功率密度与负载电阻的关系 [59]

Fig. 6. (a) Schematic of cellulose aerogel-based TEC for thermoelectric conversion[58]; (b) infrared images of LE-TEC (top) and AE-

TEC (bottom) side views under sunlight[58]; (c) temperature-dependent effective keff of LE-TEC and AE-TEC[58]; (d) photos of AE-
TEC thermocells with different heights: AE-H 2.0, AE-H 2.5, and AE-H 3.0[58]; (e) photos of AE-H 2.5 and AE-H 2.5-foam TECs,

with EPS foam covering the aerogel top[58]; (f) current–voltage and power–voltage curves of AE-H 2.5 and AE-H 2.5-foam at 23 ℃

after  one  sunlight  exposure[58];  (g)  components  and  schematic  of  tubular  TEC device[59];  (h)  SEM image  of  ASE 2-2 electrode[59];

(i) power density vs. load resistance of ASE 2-2 TEC under different temperature gradients[59].
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高度从 1.5 cm增加到 2.0, 2.5及 3.0 cm, 温差及

开路电压显著提升, 但电极间的质量传输受到抑

制, 导致 Jsc 和整体输出功率密度的下降 (图 6(d)).

其中, AE-H 2.5热电池展现出最大的功率输出. 在

此基础上, 研究者在热电池热端引入膨胀聚苯乙

烯 (EPS)泡沫作为隔热层. 如图 6(e)所示, AE-H

2.5热电池在加入泡沫后 (AE-H2.5-foam), 其 Voc
提高 45.1%(达 22.5 mV), DT 增加 44%, 功率密度

达到 6.94 W·m–2, 且在连续运行 8 h内维持稳定输

出 (图 6(f)). 这进一步验证了气凝胶和泡沫材料在

降低热损耗、维持温差方面的积极作用. 如图 6(g)

所示, Mo等 [59] 也通过自组装方法制备了具有特殊

结构的气凝胶片电极的热电池. 该结构在保留约

95%孔隙率的同时显著地减小了电极厚度, 有效地

提升了电解质的渗透效率, 使其更容易深入电极与

活性组分充分接触, 促进电荷转移. 高孔隙率结构

可有效抑制热量在电极内部的传导, 从而维持内部

温度梯度, 为提升热电池效率提供支撑. 此外, 通

过优化电极的组分比例也能显著改善其热性能与

反应活性. 例如, 调节还原氧化石墨烯 (rGO)与单

壁碳纳米管 (SWCNTs)的比例可提升电极有效比

表面积. 如图 6(h)所示 , 当 rGO/SWCNTs比例

为 2∶2时, 扫描电镜图像显示 rGO薄片之间形成

较强连接, SWCNTs均匀分布于其间, 形成了稳

定的多孔结构, 即使压缩成片状, 电极仍保有较大

比表面积 (达 30.60 cm2). 这一结构为氧化还原反

应提供了更多活性位点,  从而增强了能量转换

效率. 在 30 K温差条件下, 采用优化电极 (ASE 2-2)

的热电池实现了 22.10 μW·cm–2 的峰值功率输出

(图 6(i)). 在温差降至 10 K时, 其短路电流密度达

504.9 mA·cm–2,  最大输出功率为 2.06  μW·cm–2.

这些结果充分说明, 通过结构设计与组分优化相结

合的策略可显著改善热电池热导率, 同时提升热电

池的整体性能. 

4   总结与展望

在柔性热电池热传导研究领域虽已取得一定

成果, 但仍有广阔探索空间. 提升热导性能的关键

之一在于研发先进电极. 深入研究不同孔径、厚度

和形态的电极设计对器件性能的影响, 运用元素掺

杂、孔隙/空穴引入、夹层工程和异质结构等策略

优化电极微观与电子结构, 进而提高输出功率密

度. 目前研究多集中于水系 p型 [Fe(CN)6]3–/4–氧化

还原对的对称电极, 未来需开发适配 n型氧化还原

对 (如 Fe2+/Fe3+, I–/I3–, Cu2+/Cu等)的电极材料

及非对称电极体系. 同时, 研发功能性添加剂, 在

不破坏氧化还原对结构的前提下, 重新排列氧化还

原对、调节溶液黏度, 通过优化分子结构和添加量,

精准调控电解质热导率, 降低离子传输阻力, 优化

电荷传输路径, 提升热电池能量转换与热导性能.

准固态电解质对热电池安全运行意义重大. 未

来要加强其微观结构与热导率关系的研究, 改进制

备工艺、引入功能材料, 降低热导率, 维持温度梯

度, 提高能量转换效率. 比如添加隔热纳米颗粒构

建三维网络结构, 在不影响离子传输的情况下抑制

热传导, 保障热电池高效稳定运行. 当前热导性能

测试与评估方法存在局限, 需要开发更精准、快速

且适用于不同热电池体系的测试技术, 针对准固态

凝胶热电池, 优化现有激光闪光法和稳态法. 此外,

构建完善的热电池综合性能评估体系, 关注稳定

性、循环寿命和能量转换效率等参数的长期变化,

准确判断热导优化策略的有效性, 推动热电池技术

的发展及应用.

展望未来, 离子热电池热传导研究应聚焦两个

重点方向: 一是深入探索氧化还原对、电解质和电

极材料, 优化离子迁移, 精准调控相关系数, 提升

离子品质因数, 奠定器件性能提升的材料基础; 二

是积极开拓新思路, 如在液体热电装置中引入添加

剂或薄膜结构, 结合热扩散或传统半导体热电机

制, 科学设计器件结构与材料, 实现多层次协同优

化, 挖掘热电池在各类场景中的应用潜力.
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SPECIAL TOPIC—Heat conduction and its related interdisciplinary areas

Research progress and perspects of thermal conductivity
regulation in ionic thermocells*
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Abstract

With the increasing demand for sustainable energy technologies, ionic thermocells are receiving more and

more  attention  due  to  their  potential  to  correct  low-grade  heat  by  directly  converting  thermal  energy  into

electrical energy. Among the key performance indicators, the effective thermal conductivity (keff) plays a crucial
role  in  maintaining  internal  temperature  gradients  and  enhancing  overall  energy  conversion  efficiency  of

thermocells. However, compared with the extensively studied thermopower (Stg) and electrical conductivity (s),

keff has received less systematic attention. This review
summarizes  recent  advances  in  the  regulation  of

thermal  conductivity  in  ionic  thermocells,  focusing  on

its  crucial  role  in  thermoelectric  performance.  We

discuss the influences of electrode materials, electrolyte

compositions,  and  device  architectures  on  heat

transport,  and  highlight  representative  strategies

involving  materials  engineering  and  structural  design

to  optimize  the  synergy  between  thermal  conduction

and  ionic  conduction.  Finally,  we  outline  future

directions  such  as  material  optimization,  interface

engineering,  and  improved  thermal  characterization

techniques  to  promote  the  development  of  next-

generation high-performance thermocells.

Keywords: ionic thermocell, thermal conductivity performance, material optimization, structural design
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