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[3]，

其超高的热导率来自于自身的蜂窝状结构。

Zhang 和 Li 计算了（5,5）单壁碳纳米管热导率与温度的关系，同时研究了 300K 和

800K 下热导率与长度的关系[4]。结果表明，碳纳米管的热导率随着长度的增加并不收敛，
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摘要：本文旨在研究准一维材料碳纳米管（CNT）的导热性能。使用非平衡分子动力学方法（NEMD），

模拟了 300K 下（10,10）单壁碳纳米管导热系数与材料长度的关系。同时，对比了不同经验势函数对

计算热导率的影响。最后研究了在 NEMD 中由于使用外加热源对边界处的温度分布的影响。结果表

明，低尺寸下导热系数随长度增加而增大，不同经验势函数对计算结果的影响很大，温度梯度越小边

界效应的越弱。
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0 引言

  传热在电子器件的性能中扮演了非常重要的角色，俨然已经成为了微电子技术发展

面临的最大挑战。寻找新的散热方法的同时，许多学者已开始寻找新材料来提升电子器

件的传热。1991 年 Iijima 发现了碳纳米管[1]，研究发现碳纳米管具有超常的物理和化学

性能。碳纳米管被发现十年后，其导热性能成为了研究的热点，吸引了众多学者来研究

这种准一维材料[2]。Kim 等发现室温下多壁碳纳米管的导热系数高达 

且其关系近似于 ~ L ，在 300K 和 800K 下  分别为 0.40 和 0.26[4]。因为高温时的横

向振动比低温时强得多，所以高温时横模和纵模的相互作用更强，导致  较小。在（8,8）

单壁碳纳米管中，也观察到了相似的热导率与长度的关系[5]。Chang 等通过实验证实了

多壁碳纳米管热导率与长度的关系，室温下  取值介于 0.6 到 0.9 之间[6]。这些结果证明

碳纳米管的异常热传导。 

在本文中，我们使用非平衡分子动力学方法，模拟了（10,10）单壁碳纳米管导热系

数与长度的关系，并考察了不同势函数对热导率计算结果的影响，最后研究了外加热源

对边界处温度分布的影响。 

1 模型和方法 

1.1 计算热导率的非平衡分子动力学方法 

在宏观系统中，由傅里叶导热定律，导热系数大小是热流与温度梯度的比值。傅里

叶导热定律中，热流与温度梯度的关系如下式所示， 

 ,q T    （1） 

其中 q是热导率， T 是温度梯度，是材料的导热系数，负号表示热流方向与温度降低
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方向一致。 

本文使用分子动力学模拟软件 LAMMPS 来进行导热系数模拟[7-10]。在模拟的过程

中，通过施加热源的方式建立温度梯度。当系统达到稳态，经过充分长的时间纪录并平

均热流值和温度值，得到精确的热流值和光滑的温度梯度曲线。最后使用最小二乘法拟

合温度梯度斜率，由式（1）计算得到材料的导热系数。 

NEMD 方法计算热导率的模拟系统的示意图如图 1（b）所示，模拟系统被划分成

许多层薄板（20 或者 50 层，取决于系统总长度），每层具有相同的厚度 。为了保持材

料保持最初的长度，将处于两端薄层中的原子（绿色）固定，同时两端原子也起到了隔

热墙的作用[11]。考虑到碳纳米管热导率较高，由参考文献取 0.5fs 作为时间步长[12]。 

模拟过程中，首先向整个系统施加 NVT 系综（粒子数、体积和温度为常数），这个

过程中使用 Nose-Hoover 恒温器使系统温度达到 300K，同时消除系统的热应力。然后

施加微正则系综 NVE 系综（粒子数、体积和总能为常数），在靠近两端固定原子的薄板

上施加 Langevin 恒温器，使两端的温度分别维持在 310K（红色）和 290K（蓝色），运

行 3.5ns 使系统达到稳态。最后运行 5ns，纪录并平均热流值和各薄板内原子温度值，对

线性区域使用最小二乘拟合（红色直线），得到热流和温度梯度，沿材料长度方向的热导

率即可由式（1）计算。 

1.2 计算模型 

单壁碳纳米管的模型如图 1（a）所示，每个原子都被视为一个单点，且具有相应的

质量。碳纳米管的手性向量为（10,10），直径是 13.56Å。有效导热面积的取法有多种[13]，

鉴于 2 144.414R  Å2、2 144.84R   Å2（ =3.4Å）二者相差甚小，本文取有效导热面

积为直径 13.56Å 的圆形面积 144.414Å2。在建模的过程中，使用 Material Studio[14]来生

成碳纳米管结构。分别选择了经验势函数 Morse[15]和 AIREBO[16]来描述碳原子之间的相

互作用。 

使用 Morse 势函数来描述碳纳米管中碳原子之间的相互作用，描述键能的形式如下 

 2( ) [1 exp( ( ))] ,eV r D r r     （3） 

描述键角势能的形式如下 

 2

0(cos ) (cos cos ) ,V E     （4） 

其中势能参数 D =114.3776kcal/mol， =2.1867Å-1，
er =1.418Å-1，E =67.1383kcal/mol，

0cos =-0.5。 

自适应分子间反应经验键序（AIREBO），这个势函数适用于由碳氢原子组成的系统，

势函数形式为， 
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其中 _E REBO项描述 C-C、H-H 和 C-H 之间的短程相互作用，其截断距离为 2Å； _E LJ

项描述原子之间的长程相互作用，作用范围为 2~8.5Å； _E TORSION 项为一种四体势，

设置碳氢系统中的各种二面角参数。 

为了研究碳纳米管的导热系数与材料长度的关系，本文分别计算了长度为 10nm、

20nm、40nm、80nm、160nm、320nm 和 640nm 的碳纳米管，碳纳米管原子数从 2000 到

108400 个。模拟过程中 xyz 三个维度的边界条件均是固定边界条件。 



 

图 1 （a）单壁碳纳米管示意图；（b）NEMD 方法计算碳纳米管热导率的示意图 

Figure1 （a）Schematic diagram of SWCNT；（b）Schematic diagram of NEMD algorithm for thermal 

conductivity of SWCNT 

2 模拟结果与分析 

2.1碳纳米管导热系数 

图 2（a）给出了 10nm、160nm 和 320nm 的碳纳米管达到稳态后的温度分布曲线，

图 2（b）给出了 300K 下使用 Morse 和 AIREBO 经验势时，碳纳米管的导热系数与长度

的关系。由图 2（b）可看出，碳纳米管的导热系数随着长度的增加而增大，表现出了明

显的尺寸效应。AIREBO 势的热导率要大大高于 Morse 势的热导率，表明不同的经验势

函数对热导率的影响很大。在碳纳米管长度较小时，从纳米尺度逐渐增加的过程中，声

子平均自由程会随之增加，导热系数可表示为 Cvl  （ l 为声子平均自由程），因此导

热系数也会增加。当模拟的碳纳米管长度较短时，声子处于弹道输运阶段，其导热系数

变化趋势与 Mingo 等[17]做出的理论预测相吻合。随着碳纳米管长度的增加，逐渐从弹道

输运过渡到扩散输运，热导率对长度的依赖性减小。本文 Morse 势得出的导热系数偏小，

这主要与所使用的势函数有关，不同的势函数计算得出的结果相差很大。再者 Morse 只
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含键势能和键角势能，不包括长程作用，所以会对结果造成一定程度的影响。 

  

图 2 （a）碳纳米管达到稳态后的温度分布；（b）碳纳米管长度对导热系数的影响 

Figure2 （a）Temperature profiles of SWCNT in steady state；（b）The thermal conductivity of SWCNT 

as a function of chain length 

2.2外加热源对边界处的温度分布的影响 

从图 2（a）温度分布曲线中，发现不同长度碳纳米管两端处的曲线有差别，10nm 两

端处温度发生了一定幅度的跳跃，160nm 和 320nm 两端处没有明显温度跳跃，320nm 两

端的温度分布比 160nm 更均匀。这种碳纳米管两端温度分布异常的现象是边界效应引

起的，Langevin 热浴影响了两端温度分布。可以看到，碳纳米管长度越长这种现象越弱，

因为两端的温差均为 20K，但随着碳纳米管长度增加，温度梯度减小，所以边界效应逐

渐减小。图 3 给出了 10nm 碳纳米管在不同温差下得到的温度分布，红色点表示两端温

度分别为 310K 和 290K 的结果，温度跳跃 3.14K，黑色点表示两端温度分别为 305K 和

295K 的结果，温度跳跃 1.48K，橙色点表示两端温度分别为 302.5K 和 297.5K 的结果，

温度跳跃 0.85K，随着温差减小边界效应明显减小了。这说明边界效应与材料的温度梯

度正相关，通过减小温度梯度能削弱边界效应。 

 
图 3 10nm 碳纳米管不同温差下的温度分布 

Figure3 The temperature profiles of 10nm long SWCNT under different temperature differences 
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3 结论 

本文使用非平衡分子动力学方法模拟了准一维材料碳纳米管的导热系数，得到了

导热系数与材料长度的关系，并比较了不同势函数对碳纳米管热导率的影响，最后研

究了在NEMD中由于使用外加热源对边界处的温度分布的影响。结果证明，尺寸效应

存在于纳米尺度的碳纳米管中，随着低尺度碳纳米管长度的增加,碳纳米管的导热系数

逐渐增加，同时声子从弹道输运过渡到扩散输运，导热系数对长度的依赖性降低。不

同的经验势函数对碳纳米管热导率的影响很大，AIREBO势的得到热导率远高于Morse

势得到的热导率。不同温差的碳纳米管温度分布表明，边界效应的强弱与温度梯度的

大小正相关，温度梯度越小边界效应的影响越弱。 
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