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半导体芯片发展路线图上的一个障碍是“热死 (heat death)”, 也就是大量热量的产生而导致芯片被烧毁.

所以散热问题成为进一步发展半导体工业亟待解决的关键问题. 芯片里的热传导包含一维和二维材料中声

子热传导以及声子通过不同材料间的界面热传导. 本文总结了过去 30年来一维、二维和界面声子热传导的

主要理论和实验进展, 重点介绍了一维体系声子热传导发散的物理机制以及反常热传导和反常扩散之间的

关系. 本文还简要讨论了与此相关的非平衡态统计物理的基本问题: 从给定的哈密顿量出发是否能够推导出

宏观输运行为. 本文从微观图像的角度讨论了调控声子热传导的几种方法: 纳米声子晶体, 纳米热超材料, 界

面和声子凝聚等. 为了让读者全面了解声子热传导, 还简要地介绍了其他声子热输运现象, 包括热导量子化、

声子热霍尔效应、手性声子, 以及声子与其他载流子之间的相互作用. 最后, 本文讨论了声子热传导研究面临

的挑战和机遇, 包括声子在量子信息和技术中的潜在应用.
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1   引　言

微纳电子器件和光电器件的高度模块化、集成

化、高频化及小型化使其单位面积上的热通量急剧

增加. 这导致其温度剧增从而严重影响了器件的可

靠性和使用寿命. 按照 Arrhenius 方程, 在半导体

芯片的工作温度范围内, 芯片温度每上升 10 ℃, 芯

片寿命就会降低 50%[1–3].

从图 1中可以看到每个处理器上晶体管数

目在近 50 年的发展变化. 目前最新款苹果手机

iphone15 的芯片上约有 190 亿个晶体管. 两纳米

技术可以在单个芯片上负载约 560亿个晶体管. 随

着晶体管数目急剧增加, 芯片上的热流密度也大幅

升高. 图 1中红色带箭头曲线代表芯片上的热流密

度. 太阳照到地球上的热流密度大约是 800 W/m2,

所以热点上的热流密度几乎是太阳照到地球上

的 10000倍. 在炎热的夏天, 我们常会说“热死了”,
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 52250191, 12205138)和深圳市基础研究面上项目 (批准号: JCYJ20220530113206015)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: shenxy@sustech.edu.cn
‡  通信作者. E-mail: zhugm@sustech.edu.cn
†† 通信作者. E-mail: libw@sustech.edu.cn

©  2023 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 72, No. 23 (2023)    234401

234401-1

http://doi.org/10.7498/aps.72.20231546
mailto:shenxy@sustech.edu.cn
mailto:shenxy@sustech.edu.cn
mailto:zhugm@sustech.edu.cn
mailto:zhugm@sustech.edu.cn
mailto:libw@sustech.edu.cn
mailto:libw@sustech.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


实际上, 半导体行业里针对上述超高热流密度带

来的发展瓶颈也有个专有名词就叫“热死 (heat

death)”[5]. 为了避免电子器件的热失控问题, 目前

主要采用如图 2所示的各种热界面材料来实现散

热. 热界面材料是一种封装芯片中用于辅助散热的

材料, 它可以填补两种材料接合处的微空隙, 通过

减少热阻来加快散热. 热界面材料具有广阔的应用

场景, 从航空航天到消费电子不一而足.

如何把芯片内部产生的热散发出来保证芯片

正常运行是芯片设计/发展绕不开的一个重要问

题. 那么发展散热材料和技术之前必须了解芯片运

行过程中产生的热在芯片里是如何传导的, 热又是

如何从芯片传导到外面来的? 只有把这些问题搞

清楚, 才能发展有效的散热技术.

要了解半导体芯片热传导过程, 先从宏观和微

观两个方面来看看手机或者电脑里芯片怎么安装

的. 如图 3(a)所示, 宏观层面, 手机或者电脑里的

CPU首先被封装在一个基板上. 芯片中的信息传

输依赖电子的快速运动, 电子之间的相互碰撞或电

子散射等行为都会产生焦耳热, 那么热量如何从芯
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图 1    微处理器过去半个世纪的发展趋势 . 晶体管数目, 单线程性能, 工作频率, 核心数, 热流密度 (红色虚线)随时间的变化趋势 [4]

Fig. 1. Microprocessor trend data during 1972–2020. Transistor (kilo unites), single-thread performance (SpecINT × 10³) frequency

(MHz), typical power (Watts), number of logical cores, density of heat flow (W/cm2)[4].
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图 2    热界面材料的应用场景

Fig. 2. Application scenario of thermal interface materials.
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片里传输出去呢? 一部分通过基底散走, 基底一般

是用高热导率的陶瓷材料, 在芯片上面要涂一层硅

脂, 这层硅脂的目的有两个: 一个是让 CPU和均

热板紧密结合在一起, 保证 CPU能非常牢固的被

固定住; 另外则是通过硅脂把热传到均热板, 不至

于热点温度过高把 CPU烧毁. 所以硅脂也叫作热

界面材料 1 (thermal interfacial material 1, TIM1).

均热板上面还需有加一层热界面材料 2 (thermal

interfacial material 2, TIM2)把热量传递给热沉.

上面介绍的是芯片中热输运的宏观图像. 芯片内部

情况又是如何呢? 图 3(c)展示了一个第三代半导

体芯片 , 厚度大约 10.2 μm. 这里面包含了一百

多层. 该芯片中热量产生后需要通过这么多层界面

传导到硅板或别的衬底等. 这里涉及两个热传导问

题: 第一, 热流沿垂直方向从芯片传导到热沉, 这

是一个典型的一维热传导问题; 第二, 热在每一层上

还会在面内进行扩散, 这是一个二维热扩散问题.

因此, 半导体芯片的传热过程包括了微纳米尺

度上的一维和二维热传导. 另外, 半导体材料里声

子是热的主要载体, 所以准确来说, 半导体芯片上

的热传导问题其实就是微纳米尺度下一维和二维

的声子热传导问题.

具体来说, 以下几个问题需要厘清:

1) 微纳尺度下热如何在一维和二维面内传输?

2) 热沿着材料界面是如何传输的? 界面特性

又是如何影响热输运的? 这个不仅是深刻的科学

问题, 也是目前产业界关注的实际材料工程问题.

3) 对微纳体系声子热输运机制的了解最终将

服务于实际应用过程中对声子热输运的调控和管

理. 如何进行有效散热, 保证电子器件/设备的正

常运行已经成为半导体产业里最为紧迫且生死悠

关的技术问题. 

2   一维/准一维体系声子热传导

J = −κ∇T J

κ ∇T

块体材料两端处于不同温度时, 热流会从高温

端流向低温端, 体系中的热流密度满足傅里叶定律

(  , 其中  为热流密度, 即单位时间内流

过单位面积的能量,   为热导率,   为温度梯度).

在宏观尺度上, 热导率与电导率类似, 是材料的本

征特性, 与材料的具体尺寸无关, 傅里叶定律自发

现 200年来一直被作为宏观尺度热输运的基本定

理. 近年来随着人们对微纳尺度热输运理论和实验

的研究, 发现傅里叶定律在微纳尺度下不一定成

立. 比如在一维纳米管/纳米线, 原子级厚度的二

维材料等中 [7], 纳米材料的热导率与块体材料有很

大的不同, 这种不符合傅里叶定律的“反常热输运

现象”受到了越来越多的关注 [8]. 受限于测试技术,
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图 3    芯片涉及的热传导过程　(a) 芯片安装的宏观结构; (b) 热界面材料填充热沉与热源的示意图和温度分布; (c) 通过材料工

程优化芯片内部结构 [6]; (d) Si衬底 GaN基电子器件的多层结构示意图

Fig. 3. Heat conduction of  the computer  chip:  (a)  Schematic  diagram of  chip packaging;  (b)  schematic  diagram and temperature

profile  for  an  interface  composed  of  two  dissimilar  segments;  (c)  optimize  the  structure  of  the  chip  by  material  engineering[6];

(d) schematic diagram of the multilayer structure inside a GaN based electronic device chip on Si substrate.
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最初的研究大多集中在理论预测. 随着泵浦探测、

拉曼光热法、热桥法等技数在近十年来的发展, 大

量的实验工作相继出现 [9–11]. 截至目前, 微纳尺度

下材料的反常热输运现象已经有大量的文献报道,

包括一些综述, 例如, Yang等 [12] 在 2013年对低维

材料体系的反常热输运和反常扩散进行了介绍;

2020年 Zhang等 [7] 在综述论文中梳理了低维纳米

材料的尺寸效应 . 本部分将从一维材料体系的

反常热输运出发, 介绍一维、准一维体系中的声子热

传导行为, 包括 2020年以后的最新的一些实验进

展; 然后分析反常热传导与反常扩散之间的关系; 最

后讨论声子热传导中蕴含的非平衡统计物理问题.
 

2.1    一维体系声子热传导行为: 反常热传
导系数

早在 1993年, Kaburaki和Machida[13] 就基于

Fermi-Pasta-Ulam (FPU)模型的一维原子链, 研

究了热传导随非简谐程度和尺寸的变化规律, 体系

尺寸与热导率的关系如图 4(a)所示, 作者从这个

图推断出 FPU热导率收敛的错误结论. 1997年,
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图 4    一维体系热导率发散的理论研究　(a) 当非线性参数   时, 一维原子链的热导率随体系尺寸 N 的变化关系 [13]; (b) 基

于不同模型时 (FPU-  模型, 不同参数的 FK模型)  随原子链长度的变化关系 [15]; (c) 不同的单璧碳纳米管热导率随尺寸的变

化关系 [16]; (d) 硅纳米线热导率随尺寸的变化关系 [17]; (e) 单根高分子链热导率随长度发散的理论结果 [18]
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Fig. 4. Diverged thermal conductivity in 1D systems: (a) Thermal conductivity    for an FPU lattice with    varies with the

system size    [13]; (b)     vs. the number of particles     for different models (  -heat flux)  [15]; (c) the thermal conductivity vs.

tube  length L  in  log-log  scale  for  different  tubes  at  300 and  800 K[16];  (d)  thermal  conductivity  of  SiNWs (with  fixed  transverse

boundary condition) vs. longitude length    [17]; (e) thermal conductivity of single extended polymer chains of five polymers as a

function of chain length [18].
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L0.5

JN

N

Lepri等 [14] 对 FPU又做了进一步的研究, 发现 FPU

体系热传导随尺度的指数发散   . 1998年, Hu

等 [15] 比较了基于不同模型的一维原子链热传导,

如图 4(b)所示 , 对于具有不同参数的 Frenkel-

Kontorova (FK)模型 (具有不同的最近邻原子相

互作用或周期性钉扎势 (on-site potential)), 只要

钉扎势不为零或在足够低的温度下,   随着原子

链长度  发散.

κ = αL0.32

κ ∼ Lβ

κ ∼ Lβ

随着纳米材料的发展和计算能力的提升, 后续

的模拟计算开始关注真实纳米材料的热输运行为,

在很多一维材料的模拟中也发现了类似的规律.

2002年, Maruyama[19] 在对单壁碳纳米管 (single-

walled  carbon  nanotubes,  SWNTs)的分子动力

学 (molecular dynamics, MD)模拟中发现了室温

下热导率随纳米管长度的发散关系  , 在

材料长度达到 404 nm时热导率还未出现收敛 .

2005年 Zhang和 Li[16] 采用非平衡分子动力学模拟

(non-equilibrium molecular dynamics simulation,

NEMD)对不同结构和不同温度下的 SWNT进行

了系统的研究, 计算结果如图 4(c)所示, 热导率在

不同情况下均体现出随长度发散的特性 (  ).

2010年 Yang等 [17] 将研究尺度拓展到了微米量级,

在截面为 2.65 nm2 的硅纳米线 (silicon nanowires,

SiNWs)上的 [100]方向热导率计算中发现, 即使在

远大于硅体材料声子平均自由程的长度下 (1.1 μm)
仍满足  的关系 (图 4(d)). 除了本征热导率较

高的材料外, 研究人员在热导率很低的高分子材料

领域也有很多有趣的发现. 2008年Henry和Chen[20]

基于格林-久保 (Green-Kubo)公式和模态分析对

单根聚乙烯纤维 (polyethylene, PE)热导率进行理

论估测时发现了反常的超高热导率, 同时也发现了

其热导率随长度的发散关系. 短短两年后, 该理论

预测就被实验所证实 [21]. 如图 4(e)所示, 2012年

Liu等 [18] 在多种高分子链中也发现了类似的尺寸

效应.

在理论预测基础上, 伴随着热测量实验技术的

发展, 2008年 Chang等 [22] 采用悬空热桥法首次在

实验上证实了傅里叶定律在碳纳米管和氮化硼纳

米管中失效. 通过铂金属沉积调整纳米管的长度,

实验发现碳纳米管和氮化硼纳米管的热导率均体

现了随长度的发散现象 (图 5(a)), 拟合后的结果

显示, 在远远大于声子平均自由程的长度上, 碳纳

米管的热导率随长度的发散指数为 0.6 (图 5(b)),

氮化硼纳米管随长度发散的指数为 0.5 (图 5(c)).

Lee等 [23] 在 2017年将测量长度拓展到 1 mm以上

的尺度上, 证实了在更大的尺度上热导率随长度指

数发散的现象依然存在.

近年来, 一维体系的尺度效应在更精细的材料

和不同的温度下获得了更多的证据. 2021年 Yang

等 [24] 基于热桥法在超细的 NbSe3 纳米线中发现

了声子热导的反常输运现象 (图 6(a)), 在 30, 100

和 300 K的实验中均发现了热导率随长度的发散
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图 5    碳纳米管和氮化硼纳米管热阻随尺寸的变化关系　(a) 归一化的热阻随长度的变化关系, 插图为扫描电镜下悬空热桥法

的测试装置 [22]; (b) 碳纳米管的归一化热阻随长度的变化关系 (从热阻变化推断出热导率变化为   )[22]; (c) 氮化硼纳米管

的归一化热阻随长度的发散关系 (从而得到   )[22]

Fig. 5. Normalized  thermal  resistance  vs  .  normalized  sample  length  for  different  samples:  (a)  The  relations  between  normalized

thermal  resistance  and  sample  length  for  carbon  nanotubes  (CNTs)  and  boron-nitride  nanotubes  (BNNTs)[22];  (b)  the  relations

between normalized thermal resistance and sample length for CNT[22]; (c) the relations between normalized thermal resistance and

sample length for BNNTs[22].
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κ ∼ L1/3

ω

κ ∼ t0.26

规律 (  ), 特征直径为 6.8 nm的纳米线热

导率相比特征直径为 26 nm的纳米线具有 25 倍

的增加. 2022年 Yao等 [25] 采用 3   法对 Si0.4Ge0.6
薄膜在垂直厚度方向的热传导 (也是个一维传热问

题)率测量上也发现了反常热传导现象. 如图 6(b)

所示, 在 120和 300 K的温度下热导率均出现了

随厚度 t 的发散关系 (  ), 这一发散关系一

直延续到厚度为 1 μm时还未出现收敛. 

2.2    反常热传导与反常扩散的关系

对反常热输运现象的解释长久以来困扰着相

关领域的研究人员. 早在 1967年, Rieder等 [26] 在

求解一维简谐晶格的热传导时就发现系统中未形

成温度梯度, 傅里叶定律失效, Payton在一维简谐

晶格中引入质量无序也无法获得正常的热传导 [27].

此后非线性、无序性、混沌等陆续被人们认为是正

常热传导的微观动力学起源, 1997年 Lepri等 [14]

在非线性振子的研究中发现的热导率随尺寸发散

的现象, 再次引燃了人们对反常热传导潜在物理机

制探索的热情.

⟨σ2⟩ = 2Dtα D

t α ⟨σ2⟩

t

α

α β β = 2− 2/α

2003年, Li和 Wang[8] 利用分数维微分方程

描述的反常扩散现象, 建起了连接扩散与热传导之

间定量关系的桥梁, 给出了唯象的理论体系, 如图 7

所示, 当体系能量按照    (其中   是扩

散系数,   是时间,   是指数因子,   是体系扩散

在   时刻位移平方的平均值)形式扩散时, 该系统

的热输运将会体现出不同的与  相关的输运模式,

其中   与    满足关系   . 从图 7可以得

出, 弹道输运 (ballistic motion)意味着热导率与体

α=2

α = 1

α > 1

α < 1

系尺寸成线性比例  (  ), 正常扩散 (normal

diffusion)则对应于满足傅里叶定律的常规热输

运过程, 即热导率与样品尺寸无关, 是一个常数

(  ), 而超扩散 (superdiffusion)对应发散的热

导率 (  ), 亚扩散 (subdiffusion)对应收敛的

热导率 (  ).

β

α

β = 2− 2/α

图 8刻画了在多种模型中热导率发散系数  

与扩散关系中时间指数    之间的关系, 基本符合

了    的关系. 在此基础上, 2014年 Liu
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图 6    NbSe3 纳米线和 Si0.4Ge0.6 薄膜中的超扩散现象　(a) NbSe3 纳米线材料体系中的超扩散声子热输运实验发现 [24]; (b) Si0.4Ge0.6
薄膜中的超扩散热输运 [25]

Fig. 6. Experimental  evidence  of  superdiffusive  behavior  of  thermal  transport  in  aligned  atomic  chains  and  Si0.4Ge0.6  thin  films:

(a) Observation of superdiffusive phonon transport in NbSe3 nanowire[24]; (b) superdiffusive thermal transport in Si0.4Ge0.6 thin films[25].
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图 7    扩散与热传导之间的对应关系 [8]

Fig. 7. Connection between heat conduction and anomalous

diffusion[8].
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conduction[8].
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β = α− 1

β = α− 1

β = 2− 2/α

等 [28] 基于平衡态理论, 从能量守恒定律出发, 结合

格林-久保公式, 得到了扩散过程与热流的关联函

数之间的关系, 推导出热扩散和热流密度涨落关联

函数的严格等式, 计算得出  . 这一结果似

乎与之前的工作相冲突. 近年来, Li等 [29] 从数学

上证明了这两个结果其实都是正确的, 只是适用场

景不同.    适用于平衡态附近的线性响应,

而   则适用偏离平衡态的状态. 

2.3    一维声子热传导的统计物理问题

热传导过程是一个典型的不可逆过程. 首先热

量总是自发地从高温流向低温. 前文中提到的一维

声子热传导中蕴含着一个统计物理的根本问题. 物

理学家一直在研究这个源自 20世纪六、七十年代

的问题. 具体表述是能否从微观的动力学问题中得

到宏观的输运系数. 在热传导领域, 该问题可表述

为: 对于给定的哈密顿量: 

H =

N∑
i=1

p2i
2mi

+ V (xi − xi−1) + U (xi) , (1)

Pi i mi i

V (xi − xi−1) i i− 1

U (xi) i

其中  是第  个粒子的动量;   是第  个粒子的质

量 ;    表示第   和   个粒子的相互

作用势;    表示第   个粒子的钉扎势 (on-site

potential). 该物理体系的热输运满足傅里叶定律

的充分必要条件是什么? 这一问题的解决对于从

第一性原理 (first principle)出发设计特定输运系

数的材料十分重要. 但是, 这其中涉及几个重要的

问题 : 1) 稳态的存在性问题 , 即稳态是否存在?

2) 如果稳态存在, 那它是不是唯一的? 3) 如果存

在唯一的稳态, 那么达到稳态的过程和路径是怎样

的? 4) 能否建立起温度梯度? 5) 整个输运过程是

否满足傅里叶定律?

β

V (x) > U (x)

这些问题貌似简单, 要严格回答却很难. 比如,

在二十年前人们普遍认为 (直到目前仍有部分人也

这么认为), 如果一个体系能建立起温度梯度, 那么

热传导过程就一定会满足傅里叶定律 (热传导系数

为常数). 但是过去二十年的研究, 尤其是对 FPU

模型的研究否定了这个常识 [14]. 关于达到稳态路径

的问题, 2021年的诺贝尔物理学奖获得者 Parisi[30]

在 1997年证明: 对 FPU-β 模型, 如果非线性参数

  趋于零, 那么 FPU 体系建立稳态的时间是随系

统长度指数发散的. 20年前 Eckmann和 Hairer[31]

证明了上述哈密顿量, 如果   (相互作

用势 > 钉扎势), 则在所有的温度范围内, 一维体

系可建立起温度梯度. 但热传导能否满足傅里叶定

律仍需进一步研究.

此外, 热化 (thermalization)是另一个重要问

题. 热化是指从任意非平衡态趋向能量均分的过

程. 19世纪 Boltzmann提出的遍历性假设构成了

统计物理学的基础, 基于该假设可以得到不同自由

度之间的能量均分. 在统计物理领域, 人们一直对

两个问题感兴趣: 1) 如何从微观系统出发证明一

定能够达到热平衡? 2) 趋向能量均分状态的过程

中系统所遵从什么规律? 1955年 Fermi等 [32] 的数

值模拟结果意外地发现远离平衡态的系统并没有

进入预期的能量均分状态, 而是表现出了 FPUT

回归. 如今, 人们已经明确了足够大的扰动可以实

现能量均分, 但是对于无穷小的非线性扰动能否导

致系统能量均分的问题理解还不够深入 [33]. 近几

年, 厦门大学赵鸿课题组 [34,35] 提出, 可以用非线性

系统与简谐系统 (可积系统)的“距离”来定义微扰

强度, 利用波湍流理论等解析手段证明了从一维原

子链到三维晶格模型的均分时间与微扰强度成平

方反比规律, 严格证明了晶格体系中能量均分定理

是成立的. 

3   二维体系声子热传导

二维材料因具有很多新奇的物理特性而受到

了科研界广泛的关注, 尤其是自石墨烯材料的发现

获 2010年的物理学诺贝尔奖以来 [36], 但其热输运

的理论和实验工作相对较少, 尤其是热导率的精确

测量. 本部分将从二维原子模型出发, 阐明二维体

系中的声子热传导的发散特性, 探讨声子的流体动

力学行为, 介绍双层转角石墨烯在热传导过程中呈

现出的“热魔角”现象. 

3.1    二维原子模型

2004年由 Novoselov等 [37] 通过“壁虎胶带”分

离出单层石墨烯后, 由于石墨烯独特的物理性质使

其在电子、光子等领域的潜在应用受到了广泛关

注. 受石墨烯的启发, 其他二维材料, 如六方氮化

硼 (h-BN)、硅烯、过渡金属硫化物 (TMDCs)、过

渡金属氧化物、五层 V-VI三硫化物和黑磷等已被

合成和研究. 图 9为一些典型二维材料的晶格结构

及其热导率 [38].
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石墨烯在室温下具有非常高的热导率, 范围

在 2000—5000 W·m–1·K–1. 关于其许多工作都集中

在理解其高热导率背后的热传输机制并利用其优

越的导热性去填补实际应用中的缺口. 显然, 对石

墨烯的声子传输和热导率的研究为其他新兴二维

材料奠定了良好的基础. 然而, 即使对于石墨烯这

种充分研究的二维材料, 仍有许多问题尚未达成共

识. 此外, 许多新型二维材料的晶格结构与单层石

墨烯并不相同. 因此, 是否能够将石墨烯的研究成

果直接推广到其他二维材料有待商榷.

许多二维材料已被证明具有类似甚至优于石

墨烯的性能. 例如, 虽然石墨烯没有带隙, 但一些

单层过渡金属硫化物 (如 MoS2, WS2 等)具有带

隙, 使其成为电子和光电器件材料的理想选择. 与

传统硅基电子器件相比, 这些二维材料驱动的器件

由于尺寸更小且更为高效. 然而, 一些二维材料的

热导率非常低, 导致器件的散热成为限制其性能和

可靠性的瓶颈. 因此, 理解二维晶体中的声子传输

行为对于设计使用二维材料的新器件至关重要. 

3.2    二维声子热输运

2000年, Lippi和 Livi[39] 开启了二维体系热输

运的研究, 在二维非线性晶格中发现了反常热输运

现象 .  2006年 ,  Yang等 [40] 在二维 Fermi-Pasta-

Ulam晶格的中也发现了热导率发散现象 .  2012

年, Wang等 [41] 在动量守恒的二维非线性晶格中

N

φ4

发现: 在 FPU-β 模型中, 热导率在很宽的范围内呈

现指数发散的趋势, 在尺度  > 103 的范围内可以

很好地符合幂指数为 0.25±0.01 的关系 (图 10(a));

对于  模型, 在计算的最大尺寸范围内热导率都

展现了随尺寸变化的对数关系 (图 10(b)).

后续理论研究更注重真实材料体系, 比如石墨

烯、过渡金属硫化物等. 室温下基于不同方法的二

硫化钼热导率计算结果如图 10(c)所示, 虽然不同

模型计算的具体数值有所差异, 但大部分计算都表

现出了明显的尺寸效应. 分子动力学模拟由于高估

了非简谐性而导致热导率变化趋势不明显 [42]. 如

图 10(d)和图 10(e)所示, 2015年 Gu等 [43] 运用第

一性原理计算得到了不同声学支对热导率的贡献

及其随尺寸的变化关系.

κ ∼ logR

悬空少层二维材料的热导率测量十分困难, 截

至目前相关的实验工作仍比较匮乏. 最具代表性的

工作是 2014年 Xu等 [11] 基于热桥法完成的单层悬

空石墨烯热导率的测试, 其中样品长度 300 nm—

9 μm之间, 样品宽度控制在 1.5 μm左右. 实验结

果如图 11(a)所示, 由于石墨烯与热桥接触部分热

阻很难扣除, 图中给出了不同接触热阻下的热导

率, 红色、蓝色和棕色的线分别对应于忽略接触热

阻、接触热阻占总热阻 5% 和 11.5% 时的热导率

随长度的发散关系. 2020年 Yu等 [10] 基于拉曼光

热法对多种二维过渡金属硫化物进行了系统研究.

测试中实验样品搭在圆形孔上, 因此选用半径作为

尺寸标定. 如图 11(b)所示, 分别研究了单层、双层

和三层MoS2 热导率随半径的变化, 随后拓展到单

层WSe2 和WS2 的研究中, 发现这三种材料热导

率随半径的变化都满足对数关系 (  ).

相比于二维材料热输运的理论研究, 相关的实

验工作可谓凤毛麟角, 关于尺寸效应的实验研究尺

度还局限在极小的尺度范围以内. 主要原因有两方

面: 其一, 二维材料的反常输运现象在悬空样品上

才能观察得到, 而二维材料的悬空样品制备困难,

成功率很低; 其二, 虽然泵浦探测、热桥法和拉曼

光热法等迅速发展, 但是在悬空单层或少层的二维

材料热导率测量中依然存在多种问题, 仍迫切需要

精确可靠的测量手段 [2].

低维材料尺寸效应的研究为我们提供了深入

理解微纳尺度声子热输运物理机制的窗口, 也为纳

米材料在声子学器件和热管理的应用方面提供了

机会. 

 

103

104

102

T
h
e
rm

a
l 
c
o
n
d
u
c
ti
v
it
y
/
(W

Sm
-

1
SK

-
1
)

One-atom-thick
hexagonal structures

2-H structures Buckled hexagonal
structures

1-T structures

101

G
ra

ph
en

e

B
or

on
 n

itr
id
e

W
S 2

M
oS

2

M
oS

e 2

W
Se

2

B
lu
e 
P

Si
lic

en
e

H
fS

2

H
fS
e 2

Zr
S 2

Zr
Se

2

B

S
Mo Zr

SiN

图 9    一些典型二维材料的热导率和平面结构 [38]

Fig. 9. Thermal  conductivity  and  layer  structure  of  some

typical 2D materials[38].
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3.3    声子的流体动力学行为

电子和其自旋可以通过外场进行调控, 但是对于

半导体中的热载流子-声子, 还缺乏相应的调控手段,

这一定程度上限制了热电或声子学等器件的发展. 一

种可行的声子调控方法是通过引入小尺寸的纳米结

构来改变声子平均自由程, 从而调控其输运行为.
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图 10    二维材料反常热输运的理论研究　(a) 基于 FPU-β 模型的二维晶格热导率随尺寸变化关系 [41]; (b) 基于相互作用势为四

次方模型的二维晶格热导率随尺寸变化关系 [41]; (c) 基于不同计算方法得到的二硫化钼热导率随尺寸的变化关系 [42]; (d) 石墨烯

热导率随尺寸变化关系; (e) 硅烯热导率随尺寸变化关系 [43]

Fig. 10. Anomalous thermal transport in two-dimensional material. (a) κGK(N) in the X direction vs. N in NX ×NY lattices. FPU-β
lattice. Inset: data plotted in double logarithmic scale. Solid line corresponds to N0.25[41]. (b) Purely quartic lattices[41]. (c) The calcu-

lated thermal conductivity of MoS2 at 300 K as a function of sample size[42]. (d) Length dependence of thermal conductivity of each

phonon branch of graphene. (e) Length dependence of thermal conductivity of each phonon branch of silicene[43].
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度MoS2 热导率随尺寸的变化关系; (c) 拉曼光热法得到的不同材料二维材料热导率随尺寸的变化关系 [10]

Fig. 11. Thermal  conductivity  of  2D  systems:  (a)  Experimental  results  on  length-dependent  thermal  conductivity[11];  (b)  thermal

conductivity of suspended momolayer/bilayer/trilayer MoS2 obtained through Raman photothermal method as a function of sample

size; (c) thermal conductivity of monolayer WS2 (red color) and WSe2 (orange color) obtained through Raman photothermal meth-

od as a function of sample size[10].
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声子具有能量、动量、频率和波长等属性, 它

们可以在晶格中传播和散射. 声子之间也可以发生

相互作用, 导致声子的动量和能量的转移和耗散.

声子气体模型是一种理解声子的输运行为的传统

方法. 求解其行为需要知道声子压力和温度之间的

关系, 即状态方程. 一种常用的状态方程是理想气

体状态方程: 

p = nkBT, (2)

n kB其中 P 是压强, T 是温度,     是声子数密度;   

是玻尔兹曼 (Boltzmann)常数. 此方程假设了声子

之间没有相互作用 , 且遵循玻色-爱因斯坦分布

(Bose-Einstein distribution). 当声子之间有相互

作用时, 需要考虑声子的排斥或吸引力, 这时可以

用范德瓦耳斯方程 (van der Waals equation)或者

其他更复杂的状态方程来描述.

声子能量密度和温度之间的关系用热容方程

来描述. 一种常用的热容方程是德拜模型: 

E = 3nkBT

(
T

ΘD

)3 ∫ ΘD/T

0

x3

ex − 1
dx, (3)

kB T n

ΘD

其中,   是玻尔兹曼常数;   是温度;   是声子模

式;    是德拜温度, 它是一个与晶格特性有关的

常数. 此方程假设了声子频率的分布服从德拜频

谱, 并且遵循玻色-爱因斯坦分布. 当声子频率的分

布不服从德拜频谱时, 需要用其他更复杂的热容方

程来描述声子能量密度和温度之间的关系.

在高度受限的纳米结构边界内, 通常假定声子

在进行“弹道输运”(ballistic), 即边界内的声子不

会受到散射. 此时声子的平均自由程主要由材料的

尺寸和几何构型决定. 当声子的平均自由程远大于

晶格常数时, 声子可以近似地看作是无相互作用的

粒子, 这时可以用玻尔兹曼 (Boltzmann)方程来描

述声子的输运过程. 当声子的平均自由程与晶格常

数相当或更小时, 声子之间的相互作用变得重要,

这时声子的输运模式既不像粒子也不像波, 而是类

似连续介质的宏观流动, 可以用流体力学方程来描

述 [44]. 一言以蔽之, 声子的流体力学行为是指声子

可以在一定条件下表现出类似于流体的宏观特征,

如声子黏度、声子压力、声子温度等. 声子的流体

力学行为对于理解固体中的热输运、热膨胀、热电

效应等现象具有重要意义. 2023年, 科罗拉多大学

博尔德分校Murnane团队与南方科技大学李保文

教授 [45] 在利用极紫外 (extreme ultraviolet, EUV)

光束研究具有深层纳米尺度特征的三维硅超晶格

中的声子传输动力学时, 观察到与块体相比热导

率的显著降低. 同时研究人员还建立了一套预测性

的理论, 用于描述在尺寸远小于块体声子平均自由

程的硅纳米结构中的声子的流体力学行为, 并揭

示了声子气体的黏性 (viscosity)和材料的孔隙率

(porosity)之间的普遍关系.

在纳米尺度上存在散射和动量扩散现象, 这给

在纳米尺度下使用块体声子特性建立球状模型带

来了挑战. 此外, 对于纳米尺度上的边界散射, 目

前还不清楚它是否可以被视为非相干的热耗散程

度. 为了研究三维硅声子晶体中高度受限制的热

流, 研究人员采用了在室温下时间分辨极紫外光散

射测量方法, 首先通过在结晶硅基底上刻蚀周期性

的面心立方堆积球形空穴来制备硅超晶格薄膜. 然

后使用超快红外泵浦激光激发超晶格薄膜, 并利用

超快 30 nm波长的极紫外探测光束来监测其延迟

的表面变形 [45].

研究人员使用有限元方法对系统的热弹性响

应进行了模拟, 并将模拟结果与实验数据进行了比

较. 图 12展示了室温下三维硅超晶格的特性, 其

具有极低的热导率, 并且能够观察到超晶格表面

的镍光栅的热弛豫现象. 通常, 傅里叶模型被用来

描述超晶格的热导率, 而时间相关的热导率则是非

傅里叶传输的一个显著特征 [46]. 根据傅里叶定律: 

q = −κ∇T, (4)
 

∇ · q = − (1− ϕ) cV
∂T

∂t
, (5)

cV κ

T ϕ = 0.385± 0.02

式中, q是热流密度;    是硅的比热容;    是其等

效热导率;   是温度;   是超晶格的

孔隙率 [47]. 实验观察到的超晶格热导率明显低于

块体的热导率 (149 W·m–1·K–1), 这一结果无法通

过经典的体积缩减效应 (即代入孔隙率计算)来解

释. 因此, 需要更基本的解释来考虑参与热传输的

声子群体与超晶格纳米结构之间的相互作用.

为了预测高度受限纳米结构中的测量结果, 可

以将声子流体力学框架与多孔介质中稀薄气体动

力学理论相结合, 以提高准确性. 该模型可以用

Guyer Krumhansl equation (GKE)所描述 [48]. 但

该方法仅适用于尺寸相对于块体声子平均自由程

足够大的系统. 通过简化 GKE, 并假设热梯度几乎

完全被 Laplacian项描述的黏度系数所抵消, 可使

用类似多孔介质中描述流体流动的达西定律模型
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来刻画超晶格内声子气体的输运方程. 考虑了孔隙

边界处的非零热流量, 并将超晶格的渗透率类比于

在稀薄气体中应用达西定律, 其方程表述如下: 

∇T = − µ

K
q, (6)

 

κ =
µ

K
, (7)

K µ

K

K

其中  是渗透率;   是黏度, 通过将渗透率和黏度

之间的比值解释为表观热导率, 该方程可以从高度

受限纳米系统的表观热导率中推断出声子的黏度.

然而, 为了准确提取声子黏度, 必须对渗透率  进

行详细表征. 这个纯几何量遵循普适的趋势, 可以

通过仿照 Kozeny-Carman关于达西定律 (Darcy’s

law)中孔隙率的表述 [49], 加上 Klinkenberg的准弹

道修正并采用扩散声子边界碰撞假设 [50], 最终可

以得到渗透率  如下: 

K =
d2Ψ2(1− ϕ)

3

24Γ 2ϕ2
, (8)

d ϕ Ψ

Γ

式中,   是流体力学直径;   是孔隙率;   是孔隙的

球形度即指孔隙或空隙在几何形状上与球形的相

似程度;   代表了热流线的平均长度与其两端之间

距离的比值. 对于具有三维孔隙分布的系统, 声子

黏度可通过测得的表观导热率和平均几何特性来

计算. (8)式适用于各种几何形状的系统, 而不局

(1− ϕ)/ϕ

限于超晶格系统. 研究表明, 在超晶格、纳米网格

和多孔纳米线中, 在给定孔隙率下表观热导率强烈

依赖于几何细节, 而黏度仅依赖于孔隙率, 更确切

地说, 黏度包含  . 此现象具有普适性, 如

图 13所示, 几乎适用于目前文献所涉及的所有实

验和大部分分子动力学模拟中的所有纳米结构系统.

K

由于声子的内禀性质主要取决于纳米系统的

多孔性, 而与具体几何形状无关, 因此在图 13中

观察到的给定孔隙率下热导率的变化可以归因于

仅与几何形状有关的渗透率   . 渗透率不仅解释

了经典体积缩减效应, 还反映了纳米尺度的几何效

应, 可用于重新解释文献中观察到的热导率与几何

描述符之间的相关性. 渗透率还可以与颈部尺寸或

最小特征尺寸相关联, 而这些参数被证明是表征纳

米结构对热导率影响的良好指标 [50–52]. 此外, 一些

在声子晶体中常涉及的纯几何效应, 如孔隙各向异

性 [53]、反向散射 [54] 或表面扰动 [55] 都可以与渗透率

相关联. 目前对于声子流体力学行为的研究已经提

出了适用于受限纳米结构 (三维超晶格、二维纳米

网络、多孔纳米线和纳米线网络)的普适理论. 类

比于多孔介质中的流体力学, 可以将热导率拆分为

渗透率 (该项与几何构型相关)和黏度 (该项包含

了声子流动和声子相互作用在纳米尺度的受限作

用)作用项, 且表观热导率的变化仅与渗透率相关.
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图 12    在室温下观察到三维硅超晶格的超低热导率　(a) 实验设置示意图. 通过一个时间延迟的极紫外探测光束, 在超快红外

激光泵浦脉冲激发后, 监测超晶格表面镍光栅的热弛豫 [45]. (b) 超晶格结构的横截面电子显微镜图像. 约 500 nm厚的超晶格薄膜

由晶体硅组成, 其中穿插有 36 nm周期性和约 20 nm直径的 FCC堆积孔隙, 导致孔隙率为 0.385 ± 0.02[45]. (c) 傅里叶定律 (虚线

红色 )预测值和实验得到的超低热导率数值 (灰色 ). 插图显示了块体硅导热率 (黑色 )、体积缩减的有效介质理论 Eucken &

Russell导热率 (蓝色)以及明显的超晶格热导率 (红色), 后者仅为块体的 1%[45]

Fig. 12. Ultra-low thermal conductivity observed in three-dimensional silicon superlattices at room temperature. (a) Schematic dia-

gram of the experimental setup. The thermal relaxation of the nickel grating on the superlattice surface is monitored after ultrafast

infrared laser pump pulse excitation using a time-delayed extreme ultraviolet (EUV) probe beam[45]. (b) cross-sectional electron mi-

croscope  image  of  the  superlattice  structure.  The  approximately  500-nm-thick  superlattice  film  is  composed  of  crystalline  silicon

with 36-nm periodic and approximately 20-nm diameter FCC-stacked pores, resulting in a porosity of 0.385 ± 0.02[45]. (c) Fourier’s

law predicted values (dashed red line) and experimentally obtained ultra-low thermal conductivity values (gray). The inset shows

the bulk silicon thermal conductivity (black), the volume-reduced Eucken & Russell thermal conductivity (blue), and the distinct

superlattice thermal conductivity (red), the latter being only 1% of the bulk value[45].
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最近的数值模拟结果相应地在各类体系中观察到

了声子的流体力学行为并对其展开研究. Zhang等 [56]

通过玻尔兹曼方程研究了有机材料中的声子流体

力学传输. 研究表明, 聚乙烯 (polyethylene, PE)、聚

乙炔 (polyacetylene, PA-II)、聚苯 (polyacene, PA-I)

等晶体聚合物, 都存在显著的声子流体动力学传输

现象, 其中聚乙烯在中温区 (120 K)呈现明显声子

流体力学行为. 他们通过对其谱声子分析发现, 这

种行为来源于聚乙烯分子中一种特殊的扭转运动.

Jiang等 [57] 利用声子玻尔兹曼输运方程结合第一

性原理计算, 探索了各种材料的晶格热导率  和不

同相互作用势截断半径  之间的关系. 截断半径是

在模拟中用于限定相互作用范围的参数, 它将原子

之间的相互作用限制在小于  的范围内, 超出这个

范围的相互作用将被忽略, 从而起到简化计算的作

用. 他们对石墨烯和硅烯进行了研究, 并与块体硅

的结果进行了比较. 他们发现随着  的增加, 石墨

烯的  最难收敛, 而块体硅的  能够在较小的  下

完成收敛. 在此研究过程中, 他们发现在石墨烯、

硅烯这两种二维材料中都观测到了声子的流体动

力学行为, 这种现象源自于强烈的竖直方向 (Z 轴

方向)振动. 尽管对声子流体力学行为的研究, 尤

其是在二维材料体系中 [58–60], 取得了一定的进展,

但是对于特定尺度下声子流体力学行为的理解还

远远不够, 仍需要开展进一步的理论研究、数值模

拟和实验验证. 

3.4    双层转角石墨烯热传导的“魔角”

在二维材料的研究中, 双层转角石墨烯的研究

是近年来的一个研究热点. 由于双层石墨烯上下层

间转角的调控, 双层转角石墨烯 (twisted bilayer

graphene, TBG)可以形成一个新的超周期晶格——

莫尔晶格. 当转角为 1.08° 时, 能带杂化及反交叉

的出现导致在狄拉克点附近形成平带. 在 1.08° 的

转角下, 双层石墨烯会产生很多不寻常的现象, 包

括超导、电子强关联、自发铁磁性、量子化的反常

霍尔态以及拓扑保护态等 [61–63]. 因此, 1.08° 常被

称为“魔角”. 旋转角对于声子热输运会产生什么样

的影响, 这个问题吸引了众多研究者的关注.

转角石墨烯除了石墨烯材料本身的周期结构

外, 还存在第二个周期结构——莫尔晶格, 类似纳

米声子晶体. 声子晶体的热传导系数除了依赖构成

声子晶体材料的性质 (包括周期)外, 还依赖声子

晶体的周期等 (如图 14(a)所示). 由此可以推断,

扭转石墨烯的热传导一定会依赖旋转角.

研究表明, 扭转石墨烯中由于不同高对称性方

向的声子混合会产生混合折叠声子模式, 进而对声

子性质产生影响, 尤其是石墨烯最主要的热载流

子——面外声子 [11,64]. Li等 [65] 发现, 相比于未扭转

的石墨烯, 在扭转角度为 34°时石墨烯热导率减少.

在进一步的研究中, Han等 [66] 发现在 0°—30°
之间, 旋转石墨烯面上热导率呈现一个不对称的 V

形, 即先下降后又上升. Battista 等 [67] 测量了 TBG
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图 13    高度受限纳米体系中声子“黏度”(viscosity)与声子晶体孔隙率 (porosity)的统一理论 [45]

Fig. 13. Unified theory of phonon “viscosity” and “porosity” in highly constrained nano-systems[45].
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的电子热导率随转角的变化. Nie等 [68], Li等 [69]

和Wang等 [70] 分别用非平衡分子动力学方法研

究了 TBG的热导率, 所得到的热导率对转角依赖

关系的物理意义仍不清楚.

最近 Cheng等 [71] 发现了双层转角石墨烯

(TBG)的热导率在转角为 1.08°时呈现一个反常的

局部极小值. 通过非平衡分子动力学研究发现, 热

导率的局部极小值源自于原子振动振幅和应力的

空间分布与散射位点密度之间的竞争. 在莫尔晶格

中, 不同位置两层石墨烯的堆叠方式是不一样的,

在一个周期内典型的堆叠方式包括 AA, AB/BA,

SP 堆叠 (如图 14(e)所示). 不同的堆叠模式使得

不同位置的原子振动和应力都有所区别, 导致声子

所感受到的环境不一样, 从而产生声子散射位点,

降低热导率. “热魔角”的形成源自于原子振动振幅

和应力的非局域化与 AA 堆积密度增加之间的竞

争. 前者削弱了单个散射位点的散射强度, 后者增

大了散射位点的密度. 这两种效应的结合最终导致

了转角石墨烯中出现了热传导的不规则性.

此外, 研究还表明“热魔角”的出现不随温度改

变而改变, 揭示了纳米尺度下新的传热机制与二维

材料的独特物理特性.
 

4   声子热导率调控

材料的声子热导率与材料中的声子行为密切

相关, 其热导率可由如下公式表示:
 

κ =
1

24π3
∑
n

∫
C (k, n, T ) v2g (k, n) τ (k, n, T ) dk,

(9)
 

vg =
∂ω

∂k
. (10)

k

T τ C

积分项中 n 是表示声子谱中第 n 支声学模式;   是

声子波矢;    是温度;    是声子寿命;    代表着每
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图 14    (a) 双层旋转石墨烯面内振动, 垂直方向振动对热传导的贡献和总的热导率随旋转角的变化 [71]; (b) 图 (a)中 (0°—5°)范
围内放大的热导率变化 [71]; (c) 不同温度下热导率与旋转角的依赖关系 [71]; (d) 0°—5°转角下不同温度热导率随转角的变化关系 [71];

(e) 双层旋转石墨烯形成的莫尔晶格 (Moire)和 AA, AB, SP 堆积结构的原子位置. 红/蓝颜色的原子对应下层和上层的碳原子 [71]

Fig. 14. (a) Total, in-plane, and out-of-plane thermal conductivity of TBG varies as twist angle from 0° to 30° at 300 K[71]; (b) total

thermal conductivity of TBG versus twist angle below 5°[71]; (c) total thermal conductivity of TBG versus with twist angle at tem-

peratures 300, 400 and 500 K[71]; (d) normalized thermal conductivity with respect to the value of the untwisted structure as a func-

tion of twist angle at 300, 400 and 500 K[71]; (e) the Moiré lattice formed in TBG and the atomic arrangements of AA, AB, and SP

stacks[71].

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 72, No. 23 (2023)    234401

234401-13

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


vg一声子模态的热容;   则是声子的群速度, 其为声

子频率对波矢的偏导.

(9)式表明影响声子行为的因素包括: 声子寿

命, 声子数量, 声子的群速度. 声子作为一种准粒

子, 具有波粒二象性. 调控声子的方式可以大致分

为两类: 一类主要调制声子的波的性质; 另一类则

注重于调制声子的粒子行为. 决定声子展现出粒子

行为还是波动行为的关键在于三个长度之间的大

小关系: 声子波长, 声子平均自由程 (声子群速度

乘以声子寿命), 声子晶体的晶格常数. 

4.1    纳米声子晶体调控热输运

声子具有特定的频率和波矢, 频率和波矢之间

的关系被称为声子的色散关系. 与波一样, 声子也

具有干涉和反射等性质. 调节声子的干涉行为在声

子晶体中得到了广泛应用.

声子的相干性描述了声子振幅和相位在空间

和时间上的关联程度. 相干现象是声子之间由于相

位差异而引起的增强或抵消效应. 利用这种相干

性, 人们可以通过构建特殊结构使处于特定频率范

围内的声子相互抵消, 在声子色散谱中表现为禁带

的出现. 当禁带出现时, 特定频率的声子无法通过,

导致材料的热导率急剧下降.

调控声子波行为制备声子晶体可分为两类: 布

拉格散射型声子晶体和局域共振型声子晶体.

前者利用了声子的相干散射特性, 所以使用其

机理构建的声子晶体为布拉格散射型声子晶体. 这

种声子晶体是在声子的传播方向上构建周期性界

面. 当声子的波长大于或接近晶格常数时, 布拉格

定律 (Bragg’s law)将主导声子的输运过程 [66]. 使

声子被散射后发生相干 (如图 15), 从而导致完全

带隙的产生. 在这种声子晶体中, 散射体的几何形

状、晶格结构、散射体与晶格对称性等参数都会对

带隙的位置和宽度产生影响. 局域共振型声子晶体

则是利用结构中的局部共振单元来实现热导率的

降低. 当传播声子频率和局部共振单元的共振频率

相近时, 共振单元会发生共振, 导致声子群速度降

低. 通常, 周期性局部共振体通常为柱状结构 [67]

(如图 16所示). 这些结构类似于谐振腔, 可以让部

分声子局域化, 降低声子的传输能力, 进而降低材

料的热导率. 拥有上述结构的纳米声子晶体的声子

谱将显示出平带. 声子谱的斜率代表声子的群速

度, 斜率越小, 声子的群速度越低, 材料的导热系

数也越低. 而且如果在周期性声子晶体中引入无序

结构, 可以使声子发生局域化, 从而进一步降低热

导率. Ni和 Volz[73] 总结了声子在无序原子系统中

的 Anderson局域现象, 通过实验证据和理论分析,

讨论了声子 Anderson局域现象的影响因素. Shao

等 [74] 通过原子级声子波包模拟研究了表面无序化

和粗糙度对声子散射的影响, 挑战了传统对声子表

面散射的认识, 并提出了对表面散射机制的新理

解. Sun等 [75] 将硼氮化物/碳纳米管超晶格结构中

超晶格层厚度随机化, 通过分子动力学计算证明了

声子 Anderson局域的存在, 并进一步探讨了不同

超晶格厚度分布对热导率的影响, 为设计低热导

率热电材料提供了新思路. Wang等 [76] 发现通过

随机化超晶格层厚度, 可以显著地降低热导率, 这

展示了相干声子在随机多层结构中的局域现象.

Chowdhury等 [77] 使用机器学习方法, 可以最大化

多层结构带来的影响.
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图 15    布拉格反射型声子晶体重声子在声子晶体的运动行为　(a) 处于禁带内的声子穿过周期结构逐渐消失 [72]; (b) 处于禁带

外的声子能够穿过周期结构 [72]

Fig. 15. Travel behavior of phonons in phononic crystals: (a) Phonons within the bandgap gradually disappear as they pass through

the periodic structure[72]; (b) phonons outside the bandgap are able to pass through the periodic structure[72].
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声子在运动过程中会在某些情况表现出粒子

行为. 当声子经历的周期结构尺寸大于其平均自由

程时, 声子会呈现扩散 (diffusive)行为. 反之, 声

子传播的方式为弹道输运 (ballistic). 声子之间和

声子与周期结构之间还会发生散射等行为, 这些声

子通常被称为非相干声子.

为了使声子遵循粒子般的扩散行为, 最好的办

法就是调控声子的平均自由程. 掺杂 (doping)是

一种不错的方法, 掺杂是指向材料中引入杂质或其

他元素, 如同位素. 这些杂质或掺杂元素在材料的

晶体结构中替代原有的元素并嵌入到晶格中, 声子

经过时会发生散射. 掺杂可以使声子寿命降低, 从

而降低声子的平均自由程, 使材料的热导率降低.

不仅如此, 声子在边界上也会发生粒子般的散射行

为. 因此, 也可以通过调节边界粗糙度 [79] 使声子的

平均自由程降低.

声子晶体 (phononic crystal), 顾名思义就是

通过周期结构调控声子输运行为来改变物理特性

的一类人造晶体. 声子是一种准粒子, 它代表着物

体在特定时刻的振动模式. 不同频率的声子可以传

递不同的信息.

低频的声子 (1 Hz—1 GHz)主要传递声音信

息, 而高频的声子 (> 1 THz) 则被视为热传导过

程中的载流子 (图 17). 这种传热声子的波长大约

在纳米尺度, 因此, 可调控热输运的声子晶体也常

被称作“纳米声子晶体 (nanophononic crystal)”. 

4.1.1    一维纳米声子晶体

最常见的一维声子晶体也被称作超晶格

(superlattice), 将两种或多种不同材料沿某一特定

方向进行周期排列而得到的结构. Li等 [81] 提出了

简化共振模型来预测局部柱状共振器对声子群速

度的影响, 他们提出的简化共振模型 (如图 18(a))

能很好地预测声子群速度的下降现象, 该模型能

很好符合有限元模拟结果. Costescu等 [82] 观察到

W/Al2O3 超晶格的导热系数比氧化铝和钨的平均

导热系数小 1/4. 在纳米声子晶体的研究领域中,

硅材料被广泛用于研究声子输运性质. 来自日本东

京大学的 Nomura 课题组 [83–86] 对硅基声子晶体进

行了全面研究. 他们对比了相同孔隙率下周期孔结

构与无规则孔结构的硅基声子晶体热导率下降

情况, 在温度为 4 K时, 时域热反射 (time-domain

thermoreflectance, TDTR)的实验结果表明, 规则

孔结构的硅热导率下降到块体硅的 21%, 而无规孔

的热导率下降到块体硅的 8.5%. 对于声子晶体的

其他结构, 如局部共振器、边界等对声子导热的影

响, Nomura课题组都进行了十分深入的研究 (如

图 18(b)). Wang等 [87] 对石墨烯纳米带 (graphene

nanoribbon, GNR)的研究揭示, 只需要加入一部

分杂质颗粒或者空隙, 就能大大削弱局部共振作用

降低热导率 (如图 18(c)). 
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图 16    局域共振型声子晶体　(a) 相同材料下具有柱状结构的纳米声子晶体 (红色)声子谱、群速度和没有柱状结构的膜 (绿

色)的声子谱、群速度的对比 [78]; (b) 柱状分子纳米声子晶体的结构 [78]

Fig. 16. Phononic  crystals  with  resonant  cavities:  (a)  Comparison  of  phonon  spectra  and  group  velocities  between  nanophononic

crystals with pillars (red) and membranes without pillars (green) made of the same material[78]; (b) structure of the nanophononic

crystal with pillars[78].
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4.1.2    二维纳米声子晶体

当块体材料在两个方向上都具有周期性的结

构时, 称为二维声子晶体. 二维声子晶体的研究与

一维声子晶体相似. Yang等 [88] 对二维石墨烯声子

晶体 (graphene phononic crystal, GPnC)的热导

率进行了理论计算, 他们使用非平衡分子动力学的

方法探究了样品长度、温度等因素对石墨烯声子晶

体热导率的影响. 如图 19(a), (b)所示, 他们发现

二维石墨烯声子晶体的热导率随长度的增加而增

加, 并在一定长度 (~250 nm)后增长趋于平稳. 此

外, 与石墨烯相比, 石墨烯声子晶体表现出不同的

温度依赖性行为, 随着温度的升高, 热导率下降得
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图 17    不同波长声子传递的信息 [80]

Fig. 17. Information transmission by phonons of different wavelengths[80].
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图 18    (a) 简化后的共振器模型 [81]; (b) 四种不同类型的周期型结构 (由上至下分别是打孔结构、翅形结构、柱形结构、材料掺杂

结构), 以及四种结构的热导率与结构尺寸的变化关系 [84]; (c) 不同共振器结构 GNR的热导率 [87]

Fig. 18. (a) Simplified resonator model[81]; (b) four different types of periodic structures (from top to bottom: holes, wings, pillars,

and  material-doped  structure),  and  the  relationship  between  thermal  conductivity  and  structural  size  for  the  four  structures[84];

(c) thermal conductivity of different resonator structures in GNRs[87].
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较慢. 同时, 他们还研究了不同波长声子的参与率,

对以上现象背后的物理机理给出了合理的解释.

Zen等 [89] 在 1 K的环境下进行实验, 观察到具有

规则孔洞的氮化硅薄膜热导率存在下降情况 (如

图 19(c)). 通过分析声子态密度, 他们提出热导率

下降不仅仅是因为相干声子, 态密度和群速度的降

低同样带来了热导率的下降. 

4.1.3    三维纳米声子晶体

研究发现, 与二维声子晶体类似, 三维声子晶

体的热导率下降也不能简单归因于相干声子的影

响. Yang等 [90,91] 通过分子动力学模拟, 探究了三

维硅纳米声子晶体的热导率变化规律. 研究的结果

表明: 孔隙率越大, 声子晶体热导率越低, 孔洞的

存在可以将硅的热导率降低到原来的 1/10000 (如

图 20). 声子的参与态密度表明, 随着孔隙率的增

加, 更多的声子被局域化. 硅纳米声子晶体热导率

对温度变化不敏感, 计算表明从室温到 1100 K, 热

导率几乎无变化.
 

4.2    纳米热超材料调控热输运

超材料是一种人造材料, 通过结构设计对材料

的关键物理参数进行调控, 从而赋予其独特的物理

性质, 这些性质常规材料往往不具备. 随着纳米技

术的不断发展, 实验中可实现的材料结构制备尺度

不断减小, 超材料的概念不再局限于宏观材料. 在

热学和声子调控领域, 制备纳米超材料的方法可以

归纳为以下几种.
 

4.2.1    表面修饰

p

在微纳尺度下, 材料的热导率受到声子行为控

制, 声子会与界面发生相互作用. 声子可以在界面

处发生镜面反射或漫反射, 或兼而有之. 用于估计

镜面反射程度的参数   可以使用 Ziman公式 [48]

得到:
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图 19    二维石墨烯声子晶体的热导率随 (a)温度, (b)周期长度的变化情况 [88]; (c) 声子晶体在激光加热下的温度变化情况, 符号

的大小代表测量误差 [89]

Fig. 19. Thermal  conductivity  variation  with  temperature  (a)  and  system periodic  length  (b)  [88];  (c)  temperature  changes  of  the

nanophononic crystals under laser heating, where the symbol size represents measurement errors[89].
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图 20    (a) 三维声子晶体中声子传输方式示意图 [91]; (b) 不同空孔隙率下硅基声子晶体热导率随温度变化情况 [91]

Fig. 20. (a) Schematic representation of phonon transport in three-dimensional nanophononic crystals[91]; (b) temperature depend-

ence of thermal conductivity in silicon-based nanophononic crystals with different porosities[91].
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p = exp
(
−16π3δ2

λ2

)
, (11)

λ δ

δ ≪ λ

p = 0

其中   表示声子波长;    是均方根表面粗糙度. 当

 时, p 趋近于 1, 对应于纯粹的镜面反射, 这

种反射对声子传输没有干扰. 当   时, 声子散

射全为漫反射, 材料的热导率最低, 这个极限被称

为卡西米尔极限 (Casimir limit)[92].

目前人们已经提出很多理论模型来理解声子

反射的具体机制. Martin等 [93] 认为表面粗糙度会

导致声子谱的改变, 并使用微扰理论计算了声子的

表面反射, 如图 21(a)和图 21(b). Maurer等 [94] 通

过声子蒙特卡罗 (Monte Carlo)模拟了硅纳米线

表面粗糙化导致的极低热导率. 研究发现, 在不同

粗糙度条件下, 几何平均自由程 (geometric mean

free path)会影响材料的热导率. 在较低粗糙度下,

热导率与几何平均自由程呈指数关系; 而在高粗糙度

下, 声子在表面多次散射导致热导率线性下降, 接近

非晶极限 (amorphous limit). 除此之外, 如图 21(c),

Chang等 [95] 通过在高热导率的碳和氮化硼纳米管

外部沉积铂, 首次在实验上制备了微纳尺度下的热

二极管. 另外, 由于表面修饰在大多情况都会降低

热导率, 所以通过表面修饰调控声子行为在热电领

域也具有广泛的应用前景 [96,97]. 

4.2.2    多孔结构

多孔结构为进一步降低纳米材料的热导率提

供了一种新方法. 不同于声子晶体的周期性孔结

构. 无序的孔洞可以增强声子散射并减小声子的平

均自由程, 从而高效调控材料的热导率.

利用嵌段共聚物光刻法 [100,101] 制备多孔硅薄

膜是一种常用的方法, 这样制备的多孔材料热导率

受孔径的影响很大. 多孔硅通常可根据其孔径进行

分类, 包括微孔 (<2 nm)、介孔 (2—50 nm)和大

孔 (>50 nm). 一直以来, 在研究声子行为时, 无序

孔都会和规整排列有序孔 (纳米声子晶体)进行比

较. Lee等 [102] 通过分子动力学模拟和第一性原理

计算了周期性排列的纳米级孔隙 (图 22(a))以及

非周期排列孔 (图 22(b))对晶体硅的室温热电性

能的影响, 发现周期性和非周期性的孔带来的热导

率下降区别并不是很大. 然而 Ma等 [103] 认为 Lee

等 [102] 的模拟体系太小, 在考虑更大的声子波长的情

况下, 他们使用宏观有限元模拟微观波在规整和无
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图 21    (a) 光滑的 VLS Si纳米线的热导率, 阴影区域是具有均方根粗糙度为 1—3 Å的理论预测 [93,98]; (b) 粗糙的 Si纳米线的热

导率 (均方根粗糙度为 3—3.25 nm)[93,99]; (c) 在纳米管 (晶格结构)上沉积金属铂的示意图 [95]; (d), (e) 相应的低放大倍率透射电子

显微镜图像, C9H16Pt沉积在电极上前 (d)后 (e)的碳纳米管 (中间的浅灰色线)的扫描电子显微镜图像, 比例尺为 5 mm; (f) 热导

率测试实验装置示意图 [95]

Fig. 21. (a) Thermal conductivity of smooth VLS Si nanowires. The shaded areas represent theoretical predictions result with root

mean  square  roughness  of  1–3  Å[93,98].  (b)  Thermal  conductivity  of  rough  Si  nanowires  with  root  mean  square  roughness  of

3.00–3.25 nm[93,99]. (c) Schematic description of depositing amorphous C9H16Pt (black dots) on a nanotube (lattice structure)[95]. (d),

(e) Corresponding low-magnification transmission electron microscopy images of the same carbon nanotube, showing the condition

before (d) and after (e) C9H16Pt deposition. Scanning electron microscopy image of a carbon nanotube (light gray line in the center)

with C9H16Pt deposited on the electrodes, the scale bar is 5 mm. (f) Schematic diagram of experimental device for thermal conducti-

vity test[95].
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ω

序孔洞中的散射行为后, 发现低频声子相较高频声

子而言更容易发生散射 (图 22(c)), 这样的散射行为

对材料的热导率影响很大. Gesele等 [104] 通过 3 

法测量了电化学腐蚀多孔硅层的热导率 (图 22(d)),

发现热导率比纯硅小 3—5 个数量级, 热导率随着

孔隙率的降低而增加, 随温度的升高而增加. 

4.2.3    缺陷与同位素掺杂

缺陷通常指实际晶体材料与理想晶体材料之

间的差异 , 常见的缺陷包括点缺陷、线缺陷 (位

错)和面缺陷等. 大多数情况下, 缺陷被视为不利

因素, 但因为声子的特征长度与纳米结构的特征长

度相当, 故而也可以利用缺陷来实现对声子行为的

调控. 同位素掺杂 (doping)等缺陷会增加声子散

射, 从而导致纳米材料的热导率下降并提高其热电

优值. 与 10年前相比, 科学家们对掺杂和缺陷调

控的理解更加深入, 已经有许多研究提供了宝贵的

经验, 可以指导这一领域的持续发展 [105].

氦离子辐照 (helium ion irradiation)是一种

实验技术, 通过使用高能氦离子束对材料进行辐照

处理, 氦离子辐照的过程涉及将高能氦离子束照射

到目标材料表面或内部. 这些高能氦离子可以穿透

材料的表面并在其内部产生能量沉积, 导致原子的

位移和缺陷产生. Zhao等 [106] 使用氦离子辐照技

术对硅纳米线进行处理. 他们在硅纳米线的不同

位置进行辐照, 并用热桥法对热导率进行测量. 如

图 23(a), 他们发现通过对辐照剂量的精确控制,

可以实现局部热导率的精确调控, 使其在晶体和非

晶体之间变化 (图 23(b)). 此外, 硅纳米线的热导

率随辐照剂量的增加而急剧降低, 仅 4%的缺陷就

能将热导率降低约 70%. 在 300 ℃ 下退火 2 h, 受损
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图 22    (a) 周期排布孔硅纳米材料 [102]; (b) 规整排布孔硅纳米材料 [102]; (c) 不同频率的波穿过规整和无规多孔介质的散射情况 [103];

(d) 无规多孔硅热导率在不同孔隙率 P = 64％, 71％, 79％, 89％的变化情况 [104]

Fig. 22. (a) Periodic porous silicon nanomaterials[102]; (b) regularly arranged porous silicon nanomaterials[102]; (c) scattering of waves

at different frequencies through periodic porous and amorphous porous media[103]; (d) variation of thermal conductivity for amorph-

ous porous silicon with different porosities P = 64%, 71%, 79%, 89%[104].
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部分的热导率可以恢复. Aiyiti等 [107] 用低氧等离

子体也实现了二维MoS2 热导率的连续调控.

同位素掺杂是指在一个物质中将一种元素的

原子替换为该元素的同位素, 这种方式将会产生缺

陷, 从而影响材料的热导率. 在纳米材料中, 质量

的突变很容易引起声子行为的改变. Zhang等 [16]

通过理论模拟了单壁纳米管的热导率与其手性、同

位素杂质、管长和温度之间的关系. 作者发现其结

果与电导率的变化相反, 热导率对于纳米管的手性

不敏感. 然而, 同位素杂质可以将热导率降低 60％

(如图 23(c)), 并改变热导率的温度依赖行为. 在纳

米材料中, 同位素导致的热导率下降大都源于声子

局域化的形成, 有大量的理论模拟对同位素掺杂热

导率降低的规律进行了研究 [108,109]. Chang等 [110]

通过实验研究了硼 11掺杂的氮化硼, 发现天然氮

化硼纳米管是纯硼 11的氮化硼纳米管热导率的

50%(如图 23(d)). 这样由于同位素存在的热导率

降低实验结果很好的符合了图 23(c)的数值模拟

结果. 同时他们还发现纯硼 11的氮化硼纳米管热

导率大小及随温度变化的规律与碳纳米管基本一

致, 作者推测这是因为硼 11的原子质量和碳的原

子质量相近, 进而两种材料的声子行为相似. 

4.3    界面热阻调控热输运

界面热阻 (interfacial thermal resistance, ITR)

是指热流通过两个材料形成的界面受到的阻碍. 它

衡量了热流从一个材料传递到另一个材料的难易

程度. 降低电子设备内部界面热阻可以提高热量的

传递和散热效率, 避免热量在局部区域积累而导致

设备的损坏. 设备热管理不仅保障了器件的可靠

性, 同时也决定了芯片算力能达到的高度. 据此,

散热问题已成为“后摩尔”时代电子技术发展的重

大挑战之一 [1].

界面的能量传递涉及界面处相互作用和散射

过程, 包括电子-声子、声子-声子相互作用和声子-

界面散射等, 对热量在界面处的传递起着重要作
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图 23    (a) 氦离子辐照后实验实物图和示意图 [106]; (b) 硅纳米线热导率随掺杂浓度的变化 [106]; (c) 单壁碳纳米管热导率随掺杂浓

度下降示意图 [16]; (d) 掺杂前后氮化硼热导率随温度的变化 [110]

Fig. 23. (a) Experimental images and schematic diagram after helium ion irradiation[106]; (b) thermal conductivity variation of silic-

on nanowire with doping concentration[106]; (c) decrease in thermal conductivity of single-walled carbon nanotubes with doping con-

centration[16]; (d) variation of boron nitride thermal conductivity with temperature before and after doping[110].
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用. 界面的结构和界面缺陷会引入散射中心, 影响

热传导过程. 通过深入研究界面热阻, 揭示材料界

面的微观特性和能量传递机制, 对于设计新材料、

优化热管理技术和提高能源转换效率具有重要意

义. 因此, 界面热阻的研究不仅仅需要我们对物质

性质和能量传递行为的深刻理解, 也需要考虑实际

的工程应用 [2]. 

4.3.1    界面热阻研究方法
 

4.3.1.1    理论方法

对于宏观界面而言, 界面热导 (interfacial ther-

mal conductance, ITC)与几何形状无关, 而对于

纳米尺度的界面热传输, 界面热阻强烈依赖于接触

面积和接触界面的几何形状 [111]. 由于晶格失配或

原子位错, 纳米尺度的界面通常被定义为一个有限

的区域, 此区域大小的选择通常与界面类型、声子

平均自由程和载流子类型等相关. 对于声子主导的

界面热传输过程, 常涉及声子入射后发生的反射与

折射过程, 如图 24所示, 可通过计算声子传输系

数来计算界面热阻, 两种主要的理论分别为连续介

质理论和原子尺度理论 (图 25)[2].

连续介质理论包括声子失配模型 (acoustic

mismatch model, AMM)和扩散失配模型 (diffuse

mismatch model, DMM). AMM将两种材料视为

由理想平面分隔的连续介质, 忽略晶格结构的细

节, 将声子视为弹性波, 适用于低温情况, 忽略了

非弹性散射 [112]. 后续通过引入复波矢或考虑额外

热振动等方法来扩展 AMM的使用范围. AMM假

设界面处的声子发生折射和镜面反射, 其预测值通

常较高. 在此基础上, DMM提出考虑界面处声子

散射效应 [113]. AMM和 DMM是基于连续介质理

论发展起来的, 忽略了原子结构和界面的局部变

化. 而后晶格动力学、格林函数 (Green’s function)

方法、分子动力学模拟、玻尔兹曼输运方程、蒙特

卡罗方法等基于界面原子结构的数值方法被提出.

晶格动力学基于固体原子振动模式, 求解原子间相

互作用势能和晶格动力学方程来研究热传导过程 [114],

在小尺度下具有很好的准确性, 适用于晶体材料的

界面热阻计算; 格林函数方法考虑非弹性散射和界

面效应对热传导的影响, 通过计算材料的格林函数

研究界面的电子和声子耦合以及界面杂质、缺陷等

对热传导的影响 [115]. 格林函数方法在原子尺度下

具有较好的准确性, 适用于各种界面结构的热阻计

算. 然而, 晶格动力学和格林函数方法的计算复杂

度较高, 对系统的尺寸和时间尺度有一定的限制.

分子动力学模拟方法通过数值模拟原子的运动来

研究热传导过程. 它可以考虑原子的非平衡态和动

态行为, 适用于各种材料的界面热阻计算 [113]. 分子

动力学模拟通过追踪系统中每个原子的运动, 利用

牛顿运动方程和原子间相互作用的经验公式来模

拟热传导. 分子动力学方法的优点在于能够捕捉到

原子尺度的细节和局部变化, 但存在计算成本高、

势函数简化和尺度限制等缺点 [55,116]. 由于势函

数的准确性将直接影响分子动力学模拟的准确性,
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Fig. 24. (a) Schematic diagram and temperature distribution of an interface composed of two different segments[2]; (b) the ideal in-

terface extending to finite thicknesses    and    on each side of   , with phonon reflection and refraction at the interface[2].
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所以获得准确的势函数十分重要. 势函数一般是使

用第一性原理计算得到, 这使得创建势函数的成本

很高. 随着计算机科学的发展, 人工智能开始逐渐

为科学研究服务. 研究人员可通过机器学习得到更

准确的原子间相互作用势, 从而更好更快地对各类

界面热传导问题进行分析 [117–122]. 玻尔兹曼输运方

程、蒙特卡罗方法、密度泛函理论等方法也可以用

于界面热阻的计算. 选择合适的方法应根据研究的

具体需求和系统的特性来确定. 对于小尺度和复杂

界面, 晶格动力学、格林函数方法和玻尔兹曼输运

方程可能更适用; 而对于宏观尺度和复杂结构, 分

子动力学方法和蒙特卡罗方法可能更具优势. 同

时, 还可以结合不同方法的优点进行组合和改进,

以提高计算的准确性和效率. 

4.3.1.2    实验方法

3ω

3ω

界面热阻的测量方法可分为稳态测量和瞬态

测量. 稳态测量包括传统的热桥法和电子束自加热

法 [123]; 而瞬态测量则包括差分   法和泵浦-探测

技术 [124,125] (图 26). 传统加热器-传感器方法使用

一个加热器在界面上产生温度梯度, 并使用多个传

感器测量界面上的温度跳跃 [113]. 电子束自加热技

术是热桥方法的扩展与延伸, 是目前唯一一种用于

测量一维异质结界面热阻的技术 [126]. 它通过在

扫描电子显微镜内使用聚焦的电子束作为加热源,

利用热桥电阻的变化测量温度变化. 当聚焦的电子

束扫描过界面时, 可以检测到热阻的突变, 该突变

对应于界面处的界面热阻. 聚焦的电子束需要穿过

相对较长的路径, 较厚的样品具有更好的信噪比.

因此适用于较厚的样品, 瞬态测量法中  法通过

将一个高频电流通入样品, 测量其温度响应, 计

算界面热阻. 它是一种非接触式测量方法, 适用性

广, 但精度有限 [125]. 泵浦-探测热反射技术通过超

快激光器研究非平衡现象, 其中时域热反射系统

(TDTR)通过探测泵浦和探测光束之间的延迟时

间进行研究, 频域热反射法 (frequency-domain ther-

moreflectance, FDTR)则通过测量泵浦光束的调

制频率进行研究. 这两种方法可用于研究热导率和

界面热阻. 它们的优点包括快速、可靠、适用于各

种材料和界面, 缺点是 TDTR需要复杂的机械延

迟装置, 而 FDTR信噪比受到高频限制. 

4.3.2    调控界面热阻的方法

界面耦合强度是指界面两边材料的相互作用

大小, 它对界面热阻的影响非常重要. 界面耦合强

度的调节可以通过改变材料之间的键合方式、应用

静压或改变化学键合强度来实现. 静压可以使材料

中的原子达到平衡位置, 同时改变它们的振动频

率, 从而影响界面的弹性. 在高静压下, 界面的最

大声子频率和群速度会增加, 从而提高传热效率.

例如通过施加静压可增强石墨烯和碳化硅界面的

传热性能 [128]. 在材料表面引入功能化分子或改变

表面化学基团, 可导致界面热阻的变化. 例如, 在

石墨烯与金属界面上引入氧、氟和氮基团, 可显著

提高界面的热传导效率 [129]. 类似的研究在其他材

料界面上也有进行, 结果显示功能化分子的引入可

以增强界面的声子传输. 另外, 晶体材料中的粗糙

度通常会降低热传导效率. 通过调节界面的粗糙

度、量子点注入或化学腐蚀等方法, 可以有效地调

节界面的耦合强度和热阻. 
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图 25    计算界面热阻的理论和数值方法比较

Fig. 25. Comparison of theoretical and numerical methods for calculating interface thermal resistance.
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4.3.3    目前界面热阻研究难点

研究界面热阻的理论方法和模拟方法各有优

势和局限性. 以热阻计算为例, Hopkins等 [130] 比较

了 AMM和非平衡格林函数方法 (non-equilibrium

Green’s function method, NEGF)两种方法在 Si/

Ge系统中的应用. 结果表明, 对于均匀的一维链,

两种方法得到的结果相同, 但在 Si/Ge原子接合

处, 声子传输函数存在差异. 非平衡格林函数方法

能够捕捉到声子波在多个界面处的多重振荡特征,

而 AMM理论未考虑多次反射和声子波的相位一

致性. 晶格失配对界面热传导具有重要影响. 研究

者采用了多种方法处理晶格失配. 一种方法是简化

模型, 如仅考虑质量失配或假设不同材料具有相同

的晶格常数, 但会导致界面产生未弛豫的应变. 另

一种方法是将分子动力学模拟与非平衡格林函数

方法相结合, 通过模拟界面附近的原子结构重构和

计算频率依赖的声子传输系数来研究晶格失配界

面的热传导 [131].

综上所述, 计算界面热阻的研究目前缺乏一个

统一的理论框架. 不同的理论方法和模拟方法在界

面热阻计算中有各自的优势和局限性. 因此, 进一

步的研究应致力于综合考虑声子模式、界面结构、

晶格失配等因素, 寻求一个统一的理论框架, 并能

够给出准确且可验证的预测结果.

此外, 固-固界面声子传输机制和界面热导的

理论仍无法解释所有实验观测结果. 实验测得的室

温界面热导值通常在一个较窄的范围内, 在 10—

800 MW·m–2·K–1 之间有所差异, 而理论模型 (如

AMM和DMM)计算得到的范围要大得多. 例如, 在

铅/金刚石界面上, 由于铅的德拜温度比金刚石小很

多, 计算得到的 ITC值较小, 约为 2.5 MW·m–2·K–1,

比实验测得值 (31或 60 MW·m–2·K–1)小 1个数量

级 [132]. 非弹性声子散射由于非谐性的存在提供了

额外的热传输通道, 理论上使 ITC产生强烈的温

度依赖性. 然而, 实验观察到室温下 ITC的温度依

赖性较弱 [133]. 非晶材料的无序原子结构导致较低

的热导率 (0.1—1.0 W·m–1·K–1), 然而两个非晶固

体之间的 ITC却大于晶体间的 ITC. 这说明无序

有助于改善能量传递 [134]. 其他因素, 如材料的德拜

温度、弹性模量以及界面的局部信息 (如声子振动

态密度和配位数密度), 也会对界面热导产生影响.

总的来说, 当前的理论模型尚不能同时解释所

有实验观测结果, 对于固-固界面声子传输机制和

界面热导的理解仍存在一些挑战和待解决的问题.
 

4.3.4    界面热阻的非对称性

界面热阻的大小取决于两侧材料之间的界面

特性和相互作用, 由于材料之间的结构、化学成分

和界面形貌等因素的差异, 界面热阻在两个相邻材

料之间有可能存在不对称的现象. Pollack[135] 在其
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图 26    界面热阻的实验测量方法 [55,106,127]

Fig. 26. Experimental methods for measuring interface thermal resistance[55,106,127].
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1969年的综述文献里就提出界面热阻是否对称这

个前瞻性问题. 但是这个问题一直到 2004年才有

了明确的答案 [136]. Li等 [136] 通过分子动力学模拟

研究由两个不同的非谐晶格 Frenkel-Kontorova

(FK)和 Fermi-Pasta-Ulam(FPU)模型组成的界面

热阻, 首次发现界面热阻的不对称现象. 这个界面

热阻的不对称是直接导致热整流的物理机制 [137].

热整流和热二极管的发现以及后来发现的热三极

管等声子热器件奠定了一门新型学科——“声子

学”的基础 [138]. 2014年李保文团队 [126,139] 还通过电

子束自加热技术在实验上测得热流从 Si到 NiSi2
的热阻与从 NiSi2 到 Si的热阻, 两者存在明显差

异 (图 27).

如何降低界面热阻, 提升散热效率一直受到人

们的关注. Yang等 [140] 在 2007年首次提出梯度材

料有助于界面热传导. 在具有质量梯度的一维非简

谐晶格中, 当具有较重质量的一端与高温热浴接触

时, 界面粒子的声子谱在较宽频率范围内都有重

叠, 热沿着温度梯度的方向穿过晶格. 而当较轻质

量一端与高温热浴接触时, 声子谱只在较窄频率范

围内产生重叠, 即所谓的振动失配, 此时尽管存在

温度梯度, 但随着声子散射效果增强, 导致载热声

子很难在系统中传播实现热输运. 随后的研究发

现, 通过调整一维原子链中间层的质量分布 [141], 发

现质量梯度分布有助于消除界面处的振动失配, 从

而提高传热效率 (图 28(a)和图 28(b)). 研究还利

用非平衡格林函数和机器学习算法优化出最佳质

量分布以达到最大传热效果, 并将其理论设计推广

至更接近实际的 Si/Ge和 Si/Si同位素三维系统

中, 为利用质量梯度设计高效界面材料提供了理论

支撑. Ma等 [142] 利用分子动力学方法, 模拟研究

了 Si/Ge体系中不同梯度结构界面的热传导现

象和声子谱特性. 当两个界面被质量为指数变化的

梯度层连接时, 两个相邻层之间的振动失配变小.

与线性变化质量梯度层、以及均匀质量层和纯

Si/Ge界面相比, 指数变化的质量梯度模型有更多

的声子能够跨相邻层传输, 导致热传导性能显著提

高 (图 28(c)和图 28(d)). 

4.4    利用声子凝聚调控热输运

1968年, Fröhlich[143] 发现当外部供应能量超

过某特定阈值时, 谐振子的能量分布将集中于频率

最低的振动模上. 虽然 Fröhlich凝聚现象类似于

玻色 -爱因斯坦凝聚 (Bose-Einstein condensates,

BEC), 但实际上这是一种非平衡现象. 玻色-爱因

斯坦凝聚出现在接近绝对零度的平衡系统中 .

Nardecchia等 [144] 通过光泵驱动使牛血清蛋白处

于非平衡状态, 发现在特定的频率下系统会产生

Fröhlich凝聚现象. Zhang等 [145] 基于分子振动系

统探究 Fröhlich凝聚的临界行为与量子涨落之

间的关系, 发现非线性振动模式的能量再分配对
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图 27    界面热阻不对称性的理论计算与实验验证　(a) 理论 [137]; (b) 实验 [126]

Fig. 27. Theoretical  calculation  and  experimental  verification  of  interface  thermal  resistance  asymmetry:  (a)  Theoretical[137];

(b) experiment[126].
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凝聚现象的产生和声子数的分布至关重要. 目前,

对 Fröhlich凝聚的研究主要集中在生物系统上.

因此, 找到一个可控的非生物系统来实现和研究

Fröhlich凝聚现象具有重要意义.

腔光力学系统通过辐射压力将电磁辐射与机

械运动耦合, 可以实现量子换能器、量子存储、高

精度测量等功能 [146]. 在腔光力学系统中, 光子-声

子之间的非线性耦合作用引起振动模式之间的能

量再分配, 进而实现非平衡稳态的 Fröhlich凝聚.

Zheng和 Li[147] 提出了如图 29(a)的光力系统, 用

以实现声子的 Fröhlich凝聚. 在相干激光驱动下,

系统哈密顿量为 

H0 = ωca
+a+ E(a+e−iωdt + aeiωdt) +Ga+ax2

1

+

N∑
j=1

(
p2j
2m

+
1

2
kjx

2
1

)
−

N−1∑
j=1

kxjxj+1, (12)

a+(a) ωc

ωd E

G =
1

2

∂2ωc

∂x2
m

k kj , xj , pj j

其中   是光子的产生 (湮灭)算符;   是腔场

的频率 ;    是振幅为   的相干驱动场的频率 ;

 是光力耦合强度;    是简谐振子的质

量;    是最近邻耦合强度,    分别是第   个

振动膜的劲度系数, 位移算符, 动量算符. 等式右

侧前三项分别代表腔光子、相干驱动场与光腔耦

合、振动膜与光腔耦合的哈密顿量; 等式右侧最后

N

∆ = ωd − ωc

∆ < 0

∆ > 0

两项则表示   个声子的总能量. 利用开放量子系

统的主方程方法, 可以获得不同模式下声子数的演

化和系统的稳态分布. 作者通过调节失谐量 (即

 ), 实现了声子凝聚的现象. 如图 29(b)

和图 29(c)所示, 当系统满足   , 声子主要集

中于最低频振动模式上; 当系统满足  , 声子

集中于高频振动模式上. 通过调控声子和光子的作

用, 类 Fröhlich声子凝聚可被实现. 这种凝聚现象

对于声致光学激光的开发和研究具有重要意义.

以上分析表明, 在光力系统中通过考虑非线性

耦合引起振动模式之间的能量再分配, 可以实现非

平衡稳态的 Fröhlich凝聚. 而通过巧妙设计具有

非线性反馈的机械振子系统, Fröhlich凝聚同样可

以被实现 [148]. 如图 30(a)所示, 利用干涉仪测量机

械振子的集体位移, 通过反馈回路确定施加到谐振

器上的驱动. 谐振器的运动方程为 

Q̇j = ωjPj , (13)
 

Ṗj = −ωjQj − γjPj + ξj +H
(j)
fb , (14)

ωj Qj Pj

γjPj ξj

H
(j)
fb

Q =
∑

j
Qj

其中   是第 j 个简正模的频率,    和   分别是

第 j 个简正模的无量纲位移和动量;   与  分别

是系统耗散和热噪声;   是施加在第 j 个模态上

的反馈力, 由测量的机械振子集体位移 
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图 28    (a) 均匀、突变和质量梯度一维原子链的示意图 [142]; (b) 界面热导与质量梯度中间层的层数关系 [142]; (c) 具有质量梯度 Si/Ge

界面示意图 [142]; (d) 界面热导与温度的关系 [142]

Fig. 28. (a) Schematic diagram of uniform, abrupt, and mass-graded one-dimensional atomic chains[142]; (b) relationship between in-

terface thermal conductivity and the number of layers in the mass-graded intermediate layer[142]; (c) schematic diagram of Si/Ge in-

terface with mass gradient[142]; (d) relationship between interfacial thermal conductance and temperature[142].
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所确定. 研究人员设计如下反馈回路: 

FI =

∫ t

0

Q (s) ds, (15)
 

FD = Q̇, (16)
 

H
(j)
fd = −gjωfdtanh

[
ωfd

(
F 2

I FD + 3Q2FI
)]

. (17)

H
(j)
fd通过考虑非线性的反馈回路设计   , 系统

实现了最低模式的声子凝聚. 如图 30(b)和图 30(c)

所示, 最低模式的振动能量占主导地位. 在稳定状

态下, 最低模式的振动能量占总振动能量的 85%

以上. 同时, 最低模式的相位图呈现类似于声子激

光器的环形相位图 [149], 这表明非线性反馈引起了

最低模式的振幅相干性 (如图 29). 此外, 非线性反

馈的引入增强了相位的相干性, 使系统的相干时间

延长了一个数量级 (如图 31).

总之, 通过引入合适的非线性反馈回路, 谐振

多模系统可以实现模式之间能量的再分配, 从而产

生声子凝聚现象. 综合谐振系统的振幅与相位相干

特性, 非线性反馈回路谐振系统可以用于实现高灵

敏传感器和新型单色声子激光器. 需要注意, 实现

模式能量调控的关键是非线性反馈回路的设计与

选择, 它决定了系统声子/能量凝聚的能力与效率.

因此, 在未来的研究中, 人们可以利用机器学习构

建模型, 以获得优化的声子凝聚系统, 并利用该系

统实现对声子数分布和声子能量的调控.
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图 29    (a) 腔光力学系统示意图, 包含光学腔与一维膜阵列的相互作用 [147]; (b) 系统简化模型 [147]; (c), (d) 最低 (最高)模式下的

声子数 [147]

Fig. 29. (a) Schematic diagram of the optomechanical system, including the interaction between the optical cavity and the one-di-

mensional membrane array[147]; (b) simplified model of the system[147]; (c), (d) phonon numbers in the lowest (highest) mode[147].
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图 30    (a) 具有非线性反馈的机械振子系统 [148]; (b), (c) 最低模式 (n=1)的振动能在长时间稳态下占主导地位, 实现最低模式的

声子 (能量)凝聚 [148]

Fig. 30. (a) Mechanical oscillator system with nonlinear feedback[148]; (b), (c) the vibrational energy of the lowest mode (n=1) domi-

nates in the long-term steady state, achieving phonon (energy) condensation in the lowest mode[148].
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5   其他声子输运现象
 

5.1    声子热导率的量子化

kBT < ℏω

k0 = π2k2BT/ (3h) kB

h T

类似于电子系统的量子化电导现象, 热输运也

具有类似的量子化热导现象. 在 1998年, Rego和

Kirczenow[150] 利用 Landauer输运理论发现, 在低

温弹道输运范围内, 一维量子通道中声子的热导率

是量子化的. 研究表明, 在   近似条件下,

系统中只有最低的四支无质量的声子模对热导有

贡献. 当热库与量子线 (一维量子通道)之间不存

在界面热阻时, 每支声子模贡献一个量子化的热导

值, 记为    (其中,    是玻尔兹曼

常数,   是普朗克常数,   是温度). 该量子化热导

值与材料的性质和几何结构以及粒子统计性质均

无关, 具有普适性 [151].

在理论研究的基础上, 2000年 Schwab等 [152]

基于新型的微制造技术, 测量了低温条件下绝热悬

浮纳米结构氮化硅桥的热导, 首次观测到了理论预

言的量子化热导现象. 如图 32(a)所示, 在温度低

于 0.08 K时, 热导率呈现出量子化的平台; 当温度

高于 1 K时, 热导率的量子化平台被破坏, 随后热

导率随温度升高而增加. 此外, 在温度介于 0.1—

0.4 K之间时, 所测得的热导率随温度升高而降低,

并且明显低于量子化的热导值. 对于热导率低于量

子化平台的现象, Santamore等 [153] 利用连续弹性

模型, 证明了这种热导率的降低是由于纳米线的粗

糙表面和不连续界面引起的声子非弹性输运效应

所致. 值得注意的是, 在极低温度下, 这些影响因

素会变得非常微弱, 从而导致热导率接近于量子化

平台.

为了研究结构对声子热导率的影响, 湖南大学

的陈克求教授及其合作者们进行了详细的研究. 他

们通过探究量子结构的几何形状、结构参数以及衰

减模对声子弹道输运和热导率的影响, 来揭示量子

结构对热导率的调控. 2005年, Chen等 [154] 采用散

射矩阵方法, 探究了结构缺陷对纳米线低温热导率

的影响. 他们发现, 不同类型的缺陷会导致不同的

热导率特性. 当缺陷是空位 (void)时, 可以清楚地

观察到量子化热导率和低于量子化热导值的现象.

然而, 当结构缺陷由夹持材料 (clamped material)

组成时, 量子化热导平台被破坏, 热导率随着温度

的升高而单调增加.

4π2k2BT/(3h)

在此基础上, Peng等 [155,156] 进一步研究了不

同量子结构对低温热导率量子化的影响. 他们发

现, 在一维理想量子线的情况下, 可以观察到由四

支声学模式实现的理想化量子平台, 其热导率为特

定值  . 然而, 当存在非均匀结构, 例如

Catenoidal形量子结构或掺杂量子点时, 由于非理

想接触引发的额外散射, 会导致系统的热导率下

降, 破坏热导率的量子化平台. 图 32(b)和图 32(d)

展示了一些非均匀结构的示例, 这些结构的存在会

引起额外声子散射, 并进一步影响热导率量子化的

现象. 这些研究对于揭示量子结构对纳米材料热导

率的调控机制具有重要意义.

在热导率量子化的理论研究中, 研究人员借助

量子力学、热力学和统计物理等理论框架发展了多

种理论模型, 如费米黄金法则、弹性连续模型和非

平衡格林函数方法, 来更好地描述纳米尺度系统中

的热导率量子化现象 [157]. 这些模型可以帮助我们

理解和解释在纳米尺度结构中观察到的热导率量
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图 31    稳态下最低模的声子统计. 非线性反馈诱导的 (a) 最低模式的相位图与 (b) 最低模式的噪声功率谱密度 [148]

Fig. 31. Depicts the phonon statistics of  the lowest mode in the steady state.  The phase diagram of the lowest mode induced by

nonlinear feedback is shown in Figure (a), while Figure (b) displays the noise power spectral density of the lowest mode[148].
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子效应. 在实验测量方面, 研究人员依赖微纳米尺

度技术和先进的热测量仪器, 例如纳米线和纳米薄

膜的制备、激光测温和扫描探针显微镜等, 来观测

量子结构中热导率的变化规律. 这些技术和仪器的

使用使得我们能够在纳米材料中实现对热传导行

为的精确测量, 从而更好地理解和研究纳米尺度系

统中的热传导现象.

通过研究量子结构热导率, 可以促进新型纳米

材料的研发, 指导微型电子器件和集成电路的热管

理和设计. 研究热导率量子化现象可以优化微型电

子器件和集成电路的热传导性能, 提高稳定性和可

靠性. 此外, 深化对量子效应和纳米尺度传热行为

的理解, 有助于推动相关学科的发展, 并为未来的

研究和技术应用提供重要指导. 

5.2    自旋-声子量子热输运

声子并不是孤立存在的, 它们与其他载流子之

间存在相互作用. 这种相互作用对于理解材料的热

输运、电输运和电热耦合行为至关重要 [158]. 其中,

声子与电子之间的相互作用通常表现为电子-声子

散射, 导致电子能量的改变, 进而影响电子的迁移

率和材料的电导率. 此外, 声子还可与电子的自旋相

互作用.

自旋塞贝克效应 (spin Seebeck effect)是一种

在磁性材料中由温度梯度引发的“自旋电压”现象.

在考虑磁性材料中声子与电子自旋相互作用的情

况下, 当施加温度梯度于材料上时, 声子会驱动电

子自旋的重分布, 从而产生自旋电子流, 引发自旋

塞贝克效应. 2008年, Uchida等 [159] 首次在NiFe/Pt

双层膜体系中观测到横向自旋塞贝克效应. 后续研

究发现该效应在不同的材料结构中广泛存在, 包括

铁磁半导体 GaMnAs、铁磁绝缘体 LaY2Fe5O12,

以及反铁磁材料等 [159,160].

2013年 Ren[161] 针对铁磁体/非磁性金属结构

中的非平衡自旋-热输运, 首次提出自旋/磁子二极

管负微分自旋塞贝克效应. 为了探究磁性纳米结构

中自旋-声子耦合对量子热输运的影响, 2014年,

Flipse等 [162] 基于 YIG/Pt异质结构, 在考虑磁振

子与声子和电子与声子之间相互作用的基础上, 观

测到了由自旋流引起的自旋珀耳帖 (Peltier

effect)效应, 为纳米级冷却技术的发展提供了新的

途径. 在外加磁场条件下, Zhang等 [163] 基于对称

的三端顺磁结构, 考虑自旋-声子相互作用, 发现了

非线性相互作用或散射边界引起的声子退相干和
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图 32    (a) 低温下声学声子热导率的实验值与温度的关系 [152]; 具有 (b) catenoidal形量子结构的量子线、(c) 量子点调制的量子

结构, 以及 (d) 双腔结构调制石墨烯纳米带的量子结构的声子输运和热导率 [155,156]

Fig. 32. (a) The relationship between the experimental value of acoustic phonon thermal conductivity and temperature[152]; phonon

transport and thermal conductivity of the quantum structure with (b) catenoidal shaped quantum structure, (c) quantum dot mod-

ulated quantum structure, and (d) double cavity structure modulated graphene nanoribbon quantum structure[155,156].
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非对称性导致的弹道热整流现象. 为了探究磁振

子-声子散射对三维铁磁纳米结构的量子热传输的

影响, Pan等 [164] 构建了如图 33(a)和图 33(b)所

示的 3D铁磁体 (ferromagnet, FM)器件以及铁磁

体/非磁性金属 (ferromagnetic/nonmagnetic, F/N)

界面器件. 他们应用了非平衡格林函数理论方法和

图形微扰理论, 明确了器件结构内的热流交换过

程, 包括弹性热流和非弹性热流, 以及通过磁振子-

声子散射实现的热量交换 (如图 33(c)所示). 在适

当的温度范围内, 通过调整磁场, 系统可以产生自

旋冻结和非互易热传输现象 (例如热整流、负微分

热导), 实现磁热开关的效果 (如图 33(d)所示). 

5.3    声子热霍尔 (Hall) 效应

在关联绝缘体中, 由于电子之间的相互作用强

烈, 电子的行为受到约束, 不能自由移动. 这导致

了电子的局域化行为, 即电子在晶格上形成了一种

特定的有序结构或者是定域态. 然而, 在存在温度

梯度的条件下, 这些电中性载流子仍然可以通过与

热激发的声子、磁激子或自旋子等相互作用而传导

热量. 其中, 声子热霍尔效应是声子热传导的一个

特殊现象. 在存在温度梯度和外磁场的情况下, 声

子与自旋激发之间的相互作用导致声子传热方向

发生偏转, 使得热能沿横向方向传播, 而不是沿传

统的热传导方向 [165](如图 34(a)所示). 该横向热传

Kxy

Kxy/T

Kxy Ksp
xy

Kph
xy

Kph
xy

导的性质与声子流和磁场强度, 以及温度梯度有

关. Hentrich等 [166] 通过实验发现, 自旋液体材料

α-RuCl3 在垂直磁场条件下, 横向热导率  与外

部磁场强度呈线性关系, 而与温度呈非线性关系

(如图 34(c)和图 34(d)). Yang等 [167] 借鉴费米液

体理论的唯象思想, 提出了绝缘体霍尔热导率的微

观模型, 理论分析了不同温度区间的霍尔热导率

 随温度变化的规律 (如图 34(b)所示), 得到

了与实验相吻合的结果. 此外, Akazawa等 [168] 基

于 Cd-K材料, 通过考虑自旋-声子相互作用, 探究

了横向霍尔热导率   中的自旋霍尔热导   与

声子霍尔热导  , 发现声子本身并不会表现出热

霍尔效应. 声子霍尔热导  是由声子与磁场诱导

自旋激发的耦合引起的. 声子热霍尔效应的研究对

于理解固体中的热电传导以及热能转化等过程具

有重要意义.

声子热霍尔效应的产生与声子能带的拓扑结

构密切相关. 通过改变系统外参数 (如磁场、温度

等), 可以有效地调控声子热霍尔效应的大小和相

变行为. Zhang等 [169] 从拓扑的角度对电介质中的

声子热霍尔效应进行了研究, 推导了关于声子热霍

尔电导率的一般表达式: 

Kxy =
ℏ

8V T

∑
k,σ ̸=σ′

f (ωσ) (ωσ + ωσ′)
2
Ωσ

kxky
, (18)
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图 33    (a) 铁磁器件; (b) 铁磁体/非磁性金属 (F/N)界面器件; (c) 磁振子-声子散射器件中的能量交换; (d) 不同外磁场下磁振

子非弹性热流随温差的变化 [164]

Fig. 33. (a) Ferromagnetic (FM) devices; (b) ferromagnetic/nonmagnetic (F/N) interfaces; (c) the energy exchange in the present

magnon-phonon scattering (MPS) devices; (d) the temperature difference and external magnetic field dependence of inelastic heat

flow[164].
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V, T (ωσ + ωσ′)
2

Ωσ
kxky

f (ωσ)

Kxy

hc ≃
25.4778 rad/ps

dKxy/dh

其中   分别是体系的体积与温度;   

与声子的能量相关;    代表声子能带的 Berry

曲率;   是玻色分布函数. 该表达式包含了声

子能带的拓扑信息. 通过分析声子能带的拓扑结

构, 可以得到声子热霍尔电导率的具体数值以及其

与系统参数的关系. 当声子能带的 Berry曲率在某

些区域不为零时, 系统表现出声子热霍尔效应, 横

向热传导也会呈现有限值. 研究人员发现, 声子霍

尔电导率   与外部磁场强度之间的关系通常是

非单调的. 随着磁场强度的增加, 声子热霍尔电导

率先增大然后减小 (如图 35所示). 在临界点  

  处, 声子热霍尔电导率的一阶函数

 出现不连续行为, 对应了系统声子热霍尔

效应的相变现象. 这种相变现象与声子能带的拓扑

结构密切相关. 除了磁性绝缘体材料, 非磁性绝缘

体材料中的声子热霍尔效应也可以实现. 这是由于

声子与外部磁场之间的拉曼相互作用, 导致声子能

带具有非零的 Berry曲率, 从而使得系统显示有限

值的声子热霍尔电导率 [170]. 

5.4    手性声子

手性 (chirality)是物体或系统与其镜像不能

重合的一种几何性质, 其能揭示基本粒子和准粒子

相互作用的对称性破坏. 声子通常被视为是无质

量、中性的粒子, 它们不携带电荷和自旋. 在传统物

理观念下, 声子被认为是线极化的且不具备手性特

征. 然而, 在某些特殊的晶格结构和材料中, 声子的

运动方式和分布可能受到晶格结构的影响, 导致声

子模式具有拓扑性质, 表现出一定程度的声子手性.

2014年, Zhang和 Niu[171] 通过改变磁化强度

和自旋-声子相互作用, 针对时间反演对称性破缺

的磁性体系, 观测到非零的声子角动量, 证实了声

子角动量的存在. 随后, 他们在空间反演对称性破缺

的非磁性体系中预测了手性声子的存在 (如图 36(a)

所示)[172]. 研究表明, 在非对称的二维六方晶格中,

高对称点的布里渊区存在三重旋转对称性, 导致声

子呈现出量子化的赝角动量特性, 包括轨道赝角动

量和自旋赝角动量, 从而使得晶格中的声子表现出

固有的手性. 手性声子可以与圆偏振光和谷电子发
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与 (c) 磁场和 (d) 温度的关系 [166]
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Fig. 34. (a) Phonon Hall  effect[165];  (b) three temperature regions for the thermal Hall  conductivity[166];  (c) magnetic field and (d)

temperature dependence of the transversal heat conductivity   of α-RuCl3[166].
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生耦合, 产生手性选择性的光学跃迁. 基于这些理

论结果, 2018年, Zhu等 [173] 在单层二硒化钨 (WSe2)

中观测到手性声子的存在, 并验证了声子参与的电

子谷间散射的选择定则. 进一步的研究发现, 手性

声子不仅存在于上述单层六角晶格体系中, 还存在

于其他类型的晶格中. 例如, 在破坏了空间反演对

称性的 Kagome晶格中, 研究人员发现了椭圆极化

的手性声子, 通过调节原胞内与原胞之间的键强关

系, 实现了声子手性的有效控制 [174]; 在石墨烯/六

方氮化硼异质结构中, 研究人员实现了频率可调的

非简并手性声子 [175].

声子手性的研究不仅对基础物理具有重要意

义, 而且在实际应用中具有潜在价值. 声子手性代

表了大量原子的集体手性运动, 而不是单个电荷载

体或光学激发的手性. 研究人员通过利用手性声子

与量子点发射的单个光子之间的纠缠关系, 实现了

宏观集体激发的纠缠, 为量子点声子驱动的纠缠和

声子手性在单光子水平上的设计提供了新的途径 [176].

研究人员利用晶体结构的手性与声子手性之间的

联系, 发现了一种新型的声子手性二极管效应 [177].

如图 37所示, 具有明确手性的声子只能在一个方

向上传播, 而不能在相反方向上传播. 研究结果表

明, 声子手性的传播方向受晶格手性的影响. 当晶

体结构变为其手性相反的对应结构时, 声子手性或

传播方向会发生切换, 这为控制声子传输和设计信

息传输装置提供了新的思路.

为了探究结构手性、手性声子和自旋之间的相

关性, 研究人员基于非磁性手性材料观测到了手性
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Kxy dKxy/dhFig. 35. (a) Phonon Hall conductivity    vs. magnetic field h for different temperatures[169]; (b)    as a function of mag-

netic field at different temperatures: T =50 (dotted line), 100 (dashed line), and 300 K (solid line) [169].
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图 36    蜂窝状 AB晶格中的谷声子 (a) 蜂窝状 AB晶格的声子色散关系以及子格 A与 B在   点的声子振动模式示意图 [172];

(b) 在   点处, 子格 A与 B非局域部分的相位示意图 [172]; (c) 在   点处, 1—4各支能带的声子赝角动量 [172]

Fig. 36. Valley phonons in a honeycomb AB lattice: (a) Phonon dispersion relation of a honeycomb AB lattice[172]; (b) phase correla-

tion of the phonon nonlocal part for sublattice A (upper two panels) and sublattice B (lower two panels)[172]; (c) phonon pseudo-an-

gular momentum (PAM) for bands 1 to 4[172].
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声子激发自旋电流的现象 [178]. 如图 38(b)所示, 利

用超快激光脉冲诱导手性材料产生瞬态温度梯度,

在没有磁化和磁场的情况下, 研究人员观测到了手

性声子通过非磁性手性体系在 Cu层中产生自旋

电流. 研究结果表明, 通过破坏非磁性材料的空间

反演对称性, 可以产生具有非零角动量的手性声

子. 这些手性声子在温度梯度的驱动下产生非平衡

自旋流, 实现了手性声子激发的自旋塞贝克效应.

虽然研究结果尚未完全解释结构手性、手性声子和

自旋之间的关系, 但为新型自旋热电子学器件的开

发提供了一条可行途径. 总之, 手性声子的研究不

仅为拓扑新材料和量子信息技术的开发提供了机

会, 还有助于推动声子学在能源转换、信息存储和

量子计算等领域的应用. 

6   总结与展望
 

6.1    总　结

过去二十多年的理论、计算模拟和实验研究揭

示了低维微纳米尺度材料热传导的行为. 这些行为

和体材料里的声子热传输非常不一样, 可以概括为

尺寸效应与维度效应.

κ ∼ Lβ β

β

β

1) 对于一维材料而言, 热传导系数与材料尺

度 (长度)依赖关系为指数发散,    . 其中   

值是否是一个普适的数值, 到目前为止还没有一个

统一的理论共识. 从一维流体模型的重整化理论推

导得出的  值是 1/3[179], 而从玻尔兹曼方程出发利

用模式耦合理论推导得出的  值是 2/5[180]. 数值模
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图 37    (a) 右旋和 (b) 左旋的声子谱, 它们显示出相同的色散但相反的手性分布 [177]. 在图 (a)中 P 附近的频率下, (c) 只允许左

旋声子从左到右通过螺旋链, (d) 当螺旋的手性发生改变时, 只允许右旋声子从左到右通过螺旋链 [177]

Fig. 37. The phonon spectra for (a) right-handed helix and (b) left-handed helix, which show the same dispersion but opposite chir-

ality distribution[177]; (c) at the frequency around P in figure (a) only left-handed phonons are allowed to pass the helix from left to

right, (d) when the chirality of the helix is switched, the situation reverses[177].
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图 38    (a) 铁磁性材料中自旋塞贝克效应的示意图, 通过向铁磁体施加温度梯度, 在相邻的非磁性层 (即 Cu)中产生自旋电流 [178];

(b) 手性声子激发的自旋塞贝克效应的示意图, 通过向非磁性手性体系施加温度梯度, 在没有磁化和磁场的情况下, 手性声子通

过手性体系在 Cu层中产生自旋电流 [178]

Fig. 38. (a) Schematic illustration of the spin Seebeck effect in a ferromagnetic material. By applying a temperature gradient to the

ferromagnet, a spin current is generated in an adjacent non-magnetic layer (that is, Cu) [178]. (b) Schematic illustration of the chiral-

phonon-activated spin Seebeck effect. When a temperature difference is applied to a chiral material, a spin current can be produced

in the Cu layer due to the propagation of the chiral phonons through the material in the absence of the magnetization and magnet-

ic field[178].
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拟和实验得到的值有的接近 1/3, 有的接近 2/5[7].

这种反常热传导系数与反常热扩散存在一对一的

关系.

κ ∼ log (L)
2) 对于二维材料而言, 悬空材料热传导随尺

度依赖关系为对数发散,   . 但是一旦二

维材料放到任何衬底材料上, 那么其热导率由于衬

底的影响就会大幅减小, 且热导率将与材料尺寸无

关, 这可以从 FK模型得到解释.

微纳材料的热传导行为可以通过多种方式进

行调控. 纳米声子晶体、纳米热超结构材料以及引

入缺陷或者同位素掺杂等都是通过改变材料结构

来调控热传导行为的. 这些方法通过改变声子能

带 (纳米声子晶体), 增加声子散射效应或引发声子

局域化 (纳米热超结构材料)来降低热导率.

除了改变材料结构, 还可以通过引入外场作用

来调控声子热输运行为. 如通过外加磁场可以实现

声子热霍尔效应. 利用光力相互作用, 通过引入光

场可以使声子在最低或最高频率上凝聚而调控声

子传输, 从而改变热输运行为.

微纳米尺度材料热输运的研究成果为微纳米

芯片的设计提供了理论支撑. 罔顾微纳米尺度的特

殊热输运行为而提出的芯片设计方案几乎是不可

能在实际应用场景中奏效的. 

6.2    未来挑战

微纳米尺度的研究在过去二十多年虽然取得

了非常明显的成就, 但也存在很多挑战.

1)在理论方面是否可以提出这样一个统一理

论, 其既能够同时解释热导率在一维和二维体系下

不同的发散现象, 又能计算出三维体系中热导率的

最终收敛值.

各种散射机制究竟是如何运作导致二维体系

的热导率发散? 如四声子散射, 第二声等散射机制,

他们之间的关系到目前还不得而知.

2)在实验方面, 到目前为止, 关于一维体系

(如纳米线、纳米管和纳米薄膜的垂直方向热输

运)的实验较多, 但是二维材料尺寸效应的实验则

非常有限. 这方面的实验耗时耗力, 测量手段也较

少. 此外由于复杂的多物理场耦合作用, 需要谨慎

对待一些实验结果的后处理过程. 比如在测量石墨

烯热导率的时候, 一些测量方法就不能按照传统的

数据处理方式来求得结果, 因为除了声子本身的输

运特性外, 还需要详细考虑二维材料里光子-电子,

电子-声子, 声子-声子等相互作用后, 才能给出比

较可靠的测量值 [181].

关于低维声子热传导有很多研究组都提出声

子流体模型, 包括第二声的概念 [60,182–184]. 这里有

几个关键问题需要进一步厘清. 首先, 能否直接测

得第二声存在的直接实验证据? 目前 Yu等 [185] 通

过分子动力学理论模拟方法找到了石墨烯中第二

声存在的理论证据, 但相关的实验研究还并未出

现, 也就是能否在二维材料 (尤其是石墨烯)测量

到温度以波动的形式传播的直接证据? 另外, 如果

有第二声存在, 那么一个纳米带的热导率会表现出

与带的宽度的依赖关系 [184], 实验能否直接测量到

这种依赖关系? 

6.3    展　望

声子可以作为信息载体, 这将会令其在如火如

荼的量子信息发展大潮中迎来机遇. 固态里存在的

无规则的声子——热——不仅仅对传统信息传输

是一个重大障碍, 更是量子信息退相干的主要原

因. 因此如何控制热 (非相干声子), 或者把非相干

声子转换成相干声子 (如前文提到声子凝聚的办

法), 这将对制造高质量的量子信息材料具有非常

重要的现实意义. 另一方面, 如何把局域声子作为

量子信息的一种资源利用, 那将会给固体量子信息

的发展带来一个令人兴奋的前景.

总之, 低维晶格中声子热传导的研究, 不仅对

于非平衡统计物理的基础理论研究意义重大, 而且

随着半导体技术的发展, 对于芯片散热等实际问题

也具有重要的指导意义. 对于半导体材料声子性质

的深入研究, 还将有助于未来的量子信息材料和器

件的开发和应用.
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Abstract

“Heat  death”,  namely,  overheating,  which  will  deteriorate  the  function  of  chips  and  eventually  burn  the

device and has become an obstacle in the roadmap of the semiconductor industry. Therefore, heat dissipation

becomes a key issue in further  developing semiconductor.  Heat  conduction in chips  encompasses  the intricate

dynamics  of  phonon  conduction  within  one-dimensional,  two-dimensional  materials,  as  well  as  the  intricate

phonon  transport  through  interfaces.  In  this  paper,  the  research  progress  of  the  complexities  of  phonon

transport on a nano and nanoscale in recent three years, especially the size dependent phonon thermal transport

and  the  relationship  between  anomalous  heat  conduction  and  anomalous  diffusion  are  summarized.  Further

discussed in this paper is the fundamental question within non-equilibrium statistical physics, particularly the

necessary and sufficient condition for a given Hamiltonian whose macroscopic transport behavior obeys Fourier’s

law.  On  the  other  hand,  the  methods  of  engineering  the  thermal  conduction,  encompassing  nanophononic

crystals, nanometamaterials,  interfacial phenomena, and phonon condensation are also introduced. In order to

comprehensively  understand  the  phononic  thermal  conduction,  a  succinct  overview  of  phonon  heat  transport

phenomena,  spanning  from thermal  quantization  and  the  phonon  Hall  effect  to  the  chiral  phonons  and  their

intricate  interactions  with  other  carriers  is  presented.  Finally,  the  challenges  and  opportunities,  and  the

potential application of phonons in quantum information are also discussed.

Keywords: thermal transport, chip heat dissipation, non-equilibrium statistical physics
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