
中国工程热物理学会            传热传质学 

学术会议论文             编号：143704 



 

 
   
     

   

 

 

 

 

    

缺陷对铝硅界面热导影响的分子动力学

研究
钱鑫 张莹莹 杨诺*

华中科技大学能源与动力工程学院 湖北省武汉市珞瑜路 1037 号 邮编 430074

           * 杨诺： Email: nuo@hust.edu.cn

摘要

本文采用非平衡态分子动力学模拟计算的方法，研究了室温(300K)条件下铝硅界面缺陷对界面热

导的影响。模拟结构中，我们在铝硅界面挖去部分原子，从而构造出带有圆柱型结构凸起（或凹陷）

的界面缺陷结构。计算结果表明，随着界面缺陷增大，即挖去界面原子增多，界面热阻也有明显增大。

与无缺陷的界面情况不同，具有缺陷的界面热阻（1/G）与系统尺寸的倒数（1/L）之间没有明显的线性

关系。因此，常用的线性外推法在对待有缺陷的铝硅界面结构时不再适用。此外，计算结果表明界面

处的缺陷使得通过界面的热流减小，同时界面处的温差加大，从而利用热流和界面温差计算得到界面

热阻加大。我们同时还分析讨论了产生界面热阻的物理机制。我们之前对于无缺陷的铝硅界面的研究

显示，原子尺度的无序、非晶界面结构是产生界面热阻的主要原因。对于有缺陷的情况，结果显示不

仅两种材料的接触面积减小，而且由缺陷结构引入了更多的声子边界散射，从而导致了更大的界面热

阻。总而言之，我们的模拟结果表明界面的微观结构对界面传热有着极其显著的影响。
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Abstract 

In this paper, thermal interface conductance between Aluminum (Al) and Silicon (Si) with 

nano-structured defects was calculated using non-equilibrium molecular dynamics (NEMD). By removing 

part of atoms at interface region, a cylindrical protruding (hollow) interfacial structure was built. The effect of 

defects on the thermal interface conductance was investigated. The results showed that, as the size of defects 

increases, the interface resistance is considerably increased. Moreover, there is no linear relationship between 

the thermal interface resistance (1/G) and the simulation cell size (1/L) when the interface defects is 

introduced. The heat current is decreased and the interface temperature difference is increased in the 

meantime, which contributes to the deduction of thermal interface conductance. Besides the contribution of 

atomic level disorder at interface, the cylindrical protruding(hollow) defects provide more interface resistance. 

The interface defects not only decrease the contact area but add more boundary scattering of phonons. The 

MD simulation results suggest that the nano-structured defects has significant effect on the thermal transport 

across the interface. 

 

Keywords：thermal interface conductance，aluminum，silicon，non-equilibrium molecular dynamics, phonon 

scattering. 
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0 前言 

由于纳米尺度具有高界面密度（界面面积—体积比）的特性，因此跨界面传热的研

究对纳米系统传热的发展起着重要的作用。[1] 界面热传导在微电子学，光学和热点设

备中都是重要研究课题，过去实验和理论对界面热传导都有所研究。 

Swartz[2]很早就从理论方面指出界面处的无序结构可能影响到界面传热。有一些

实验研究证实了界面的粗糙度，化学性质以及微观结构会对界面热导产生显著的影响。

Collins 等[3]通过实验证明了表面化学性质会影响 Al 和金刚石界面的传热：氧化的金

刚石界面比用氢还原处理的金刚石界面的热导高出 4 倍。利用热反射法

(thermoreflectance)，Hopkins等发现，增加粗糙度以及在沉积 Al之前对 Si做去氧化

层处理这两种手段会使得界面热导增加。[4]通过改变量子点层的粗糙度，Hopkins等也

用实验控制 GexSi1-x 量子点和 Si基底的热导。[5]Losego等也发现 Au/SAM/石英的界面

热导随着不同的化学键结合的变化而发生改变。[6] 

由于 AMM和 DMM的理论框架在室温或高温下无法准确预测界面热导，因此分子动力

学(MD)模拟成为了近十年来预测界面热导的常用工具。采用 MD预测界面热导的优点在

于，MD方法对声子在界面的传输机制并不预先做出假设，并且能够很方便地描述声子在

界面处的非弹性散射。这个优点可以从 Landry和 Mcgaughey的研究中看出，[7]他们使

用非平衡分子动力学(NEMD)模拟了 Si/Ge超晶格的界面热导，结果表明热导随着温度的

上升从 0.33GWm
-2
K
-1
(300K)增加到了 0.67 GWm

-2
K
-1
 (1000K)。界面热导的温度依赖是由于

声子在界面处的非弹性散射依赖于温度。 [8]另一方面，Chalopin等研究者采用平衡分

子动力学(EMD)研究 Si/Ge界面的传热，结果也表明界面热导依赖于尺寸以及温度，[9]

这个结果也被相关实验所支持。[10] 

然而，研究金属和半导体的界面热导的 MD 却很少，大多数模拟还只是针对绝缘体

/绝缘体的界面，而在这种界面中只用考虑晶格振动对界面热导的影响。而在金属—半

导体界面的传热过程存在三个通道：1)金属中声子和半导体中声子的声子—声子直接耦

合；2)金属中电子和半导体中声子的直接耦合；3)金属中电子和半导体中声子的间接耦

合——金属侧电子先和声子相互作用，而后金属侧声子和半导体中声子跨界面的相互作

用。 

通过非平衡分子动力学(NEMD)，我们之前模拟出了 Al/Si界面区域原子层面的无序

结构。[11] 模拟计算得到的界面热导和实验结果[12, 13]吻合的很好。声子的功率频

谱显示界面处还存在局域化的高频声子模式，这表明界面传热有着较为复杂的物理机

制。此外，Wang等学者将双温度模型(TTM)和非平衡分子动力学(NEMD)结合模拟了 Si/Cu

界面，结果也证明了金属侧的电子和声子在界面区域处于两个不同温度。[14]Stevens

等研究者用非平衡分子动力学(NEMD)研究了 LJ势能结合的界面中，缺陷及界面原子混

杂(interface mixing)对界面热导的影响。[8]Cruz 等利用 MD模拟计算了在 300K下

Au/Si的界面热导,[15] 其结果为 188 MW/m
2
·K，同实验范围 133 ~ 182 MW/m

2
·K吻合

得较好。[16]Duffy和 Rutherfold提出了将电子-声子耦合纳入 MD的方法 ,[17]Wang

等利用这种方法计算出了室温下 Cu/Si的界面热导约为 400MW/m
2
·K，这比其它没有包

括电子-声子耦合过程的 MD计算(~450 MW/m
2
-K)更加接近实验测量值。[18] 

 



 本文主要通过挖去 Al/Si界面的部分原子，模拟出有缺陷的界面结构，使得模型更

加接近现实，从而定性分析出界面结构缺陷对界面热导的影响。 

本文首先介绍如何通过非平衡分子动力学(NEMD)方法模拟带有圆柱形凸起(凹陷)

的 Al/Si界面结构。在第二部分，展示分析模拟计算结果；第三部分是总结和展望。 

 

1 非平衡分子动力学模拟 

本文研究 Al/Si界面在[100]晶向的热导。如图 1，界面区域的一些原子被移除，从

而在界面处构建出带有圆柱形凸起(a-b)或凹陷(c-d)的结构。圆柱的高为固定值，为 Al

的原子层间距的 2倍，缺陷面积比（ζ）取不同的值进行模拟。缺陷面积比（ζ）定义

为，挖去原子在界面上的正投影面积同原界面面积的比值。为对应最小的界面能密度，

界面间距固定为 0.26 纳米。[11]为了使界面面积失配最小，晶胞数分别为金属 Al 8x8

和半导体 Si 6x6。 

本文采用 2NN MEAM 势函数描述原子间的相互作用。详细的参数化过程见 Lee 等研

究者的相关文献。[19] 采用 2NN MEAM势函数是由于它可以用一种形式描述模拟中的两

种材料——金属铝和半导体硅。同时，2NN MEAM具有较长程的原子相互作用，次近邻原

子的影响也纳入计算，因此能够更加准确的描述界面能以及界面的驰豫过程。采用

Velocity Verlet 算法[20]对牛顿运动方程进行实践演化。 

在计算界面热导之前，结构进行了充分的驰豫过程。图 2展示了驰豫前后结构的对

比。模拟开始后的前约 20ps，通过微正则系综(NVE)，原子充分运动释放界面能。随后

20ps，原子被 Nosé-Hoover 热浴[21]加热至 300K，然后在采集数据之前继续保持 60ps。

模拟的时间步长取为 1fs。 

在垂直于界面方向，通过在界面两侧引入温度不同的热浴(分别为 TL和 TH)，建立起

温度梯度。模拟时间需要设置的足够长从而使得系统能够达到稳态。这个过程需要

0.524ns。当温度分布稳定后，开始沿垂直界面的方向计算每层原子的温度(T=Σmivi
2
/2)

和热流 J。在随后的 2.2ns中，对热力学量进行平均。典型的温度分布和界面温差ΔTfit

的定义如图 3所示。在远离界面处，温度分布采用线性拟合并且外推至界面。在界面区

域，温度变化是非线性的，这是由于原子的无序结构以及界面的表面缺陷引起的。  

界面热导 G定义为： 

TA

J
G


                                  (1) 

其中ΔT为界面温差，A为界面的截面积。跨界面热流的计算公式为： 
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其中Δε为在每个时间步长Δt中从热源中进入/流出系统的能量。Nt为开始采集数据起

的步数。本文采用 12 种不同的初始条件进行独立计算，以取得更好的统计平均值。缺

陷面积比从 0.1取至 0.5，与更早的模拟计算结果(ζ=0)进行比较。 

 电子声子耦合可以通过郎之万方程中的摩擦项和随机力项进行描述。Majumdar 等证

明了金属-半导体界面中，金属中的电子-声子耦合过程和跨界面的声子-声子耦合过程

的热阻可以作串联处理。[22]忽略电子-声子耦合计算得到的界面热导会偏大。然而，



在未包括电子声子耦合 (ζ =0)时，计算得室温 300K 下，铝硅界面热导为

GAl/Si=0.47GWm
-2
K
-1
(界面温差定义为Δ Tfit)，而在包括电子 -声子耦合过程后，

GAl/Si=0.45GWm
-2
K
-1
(界面温差取 ΔTfit 

e
)。这说明电子-声子耦合对界面热导的影响很小。

[11] 本文的结果均未包括电子-声子耦合，而将重点放在界面缺陷对界面传热的影响。 

 

2 模拟结果及分析 

界面热导对尺寸的依赖关系如图 4所示。对于没有缺陷的界面(ζ=0)，Yang等的研

究工作
[15]

表明，声子的功率频谱在界面处的频谱相比于远离界面的频谱要更宽，这是由

于界面区域原子的排列变化和化学键强度的变化。界面区域和材料内部声子谱的不匹

配，导致入射界面的某些声子模型只有通过散射才能与另一侧界面声子发生耦合，这个

过程增大了界面热阻。而当系统尺寸减小时，材料内部和界面区域的声子谱的不匹配程

度减小，因此界面热阻也减小。计算结果可以采用线性外推法得到长度为无穷大(宏观)

时的界面热阻：1/G(L)=1/G(∞)+C/L，拟合函数的斜率 C<0，也就是当系统尺寸 L 增大

时，界面热阻也增大。 

对于有圆柱形缺陷的界面(ζ>0)，我们研究了几个不同缺陷面积比的情况（ζ=0.1，

0.3，0.5）。结果显示随着ζ的增加，界面热阻也有明显的增大。界面热阻和长度倒数

1/L 不再是明显的线性依赖关系，这表明线性外推法变得不再适用。此外，线性外推法

是一个经验法则，缺乏严格的理论支撑，因此使用这种方法需要格外谨慎。而本文的模

拟结果提供了一个线性外推法不成立的情况。在某些长度范围内，出现了热阻随长度增

大而减小或者波动的情况。这种非线性可能会使得界面区域的声子频谱发生改变，进而

改变声子的透射系数。相关物理机制有待进一步研究。 

此外，我们比较了缺陷面积比相同时（ζ=0.3），两个不同几何结构（圆柱形凹陷

和凸起）的缺陷对界面热阻的影响。值得注意的是，两种情况的界面热阻并不相同，有

明显差别，圆柱形凹陷结构对应的界面热阻略小于圆柱形凸起结构。这说明界面热阻不

仅与缺陷面积比有关还与界面缺陷的几何结构有关。 

不同缺陷面积比的温度梯度比较如图 5(a)和(b)所示。可以看见在界面处的温度跳

跃随着缺陷面积比的增大而增大。而在材料内部，温度梯度(斜率)却随着面积比ζ的增

大而减小。因为界面缺陷对材料内部热导率影响很小，温度梯度的减小也意味着热流的

减小。 

总体来说，随着缺陷面积比上升，界面热阻也上升。这是由于界面接触面积的减小，

以及圆柱形结构引入一般界面不存在的边界散射。 

 

3 总结及展望 

本文采用非平衡分子动力学(NEMD)模拟了带有圆柱形凸起（凹陷）的 Al/Si界面热

导，发现随着界面缺陷面积比增大，界面热阻随之增大，并且并不存在和尺寸倒数 1/L

的线性依赖关系。圆柱形缺陷结构对声子的散射以及实际接触面积的减小造成了热流的

减小以及界面温差的增大，从而使得界面热阻增大。模拟结果说明了界面的微观结构对

界面传热具有十分显著的影响。 

线性外推法是处理 NEMD 尺寸依赖问题的常用处理手段，而界面缺陷结构使得使用

NEMD模拟界面热导常用的线性外推法失效，从而无法预测 G(∞)。一般来说，对于一般



界面，采用线性外推法能够得到合理的结果；但对于缺陷界面，可能用平衡分子动力学

EMD 方法的尺寸依赖能够更快地收敛，尽管 EMD 处理界面的时候方法相对复杂一些。对

缺陷界面，EMD 的处理有待进一步研究。由于圆柱结构的存在，使得实际接触面形状发

生了改变，这种改变也有可能影响界面处的振动模式以及化学键的强弱。本文的模拟结

果也说明，界面缺陷可以引入无缺陷界面不存在的边界声子散射机制，对于界面处的声

子透射系数、色散关系、声子频谱都可能有一定影响。 
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(a)                                         (b)          

   

(c)                                          (d)          

图 1 三明治型的 Si-Al-Si 模拟结构。(a)和(b)对应于界面圆柱形凸起，(c)和(d)对应于界面圆柱形

凹陷。图(c)为剖面图。 

Fig.1 Models of sandwiched Si-Al-Si simulation structure. (a) and (b) correspond to interfaces with cylinder 

protruding; (c) and (d) are interfaces with cylindrical hollows. (c) showed the sectional view of the structure. 

(b) and (d) presented right hand side half of the Silicon and the cylinder structures at interface.  

 



 

(a) 

 

(b) 

 

(c) 

 

(d)  

图 2 模拟结构 Al(8x8x20)/Si(6x6x15)在驰豫过程前后的原子排列。(a)和(b)对应于圆柱形凸起驰豫

前后的结构，对应于缺陷面积比ζ=0.5。(c)和(d)对应于圆柱形凹陷界面的驰豫前后对比，取最

中心厚为 0.54nm 的薄层，缺陷面积比为 0.3。在驰豫过程后，界面原子的混乱清晰可见。图中原

子不代表真实大小。 

Fig.2  The simulation cell of Al(8x8x20)/Si(6x6x15) before and after the relaxing process is presented. (a) 

and (b) have cylinder protruding at interface with defected area fraction x=0.5; (c) and (d) shows the 

interface with cylindrical hollows with defected area fraction x=0.3。For observation, (c) and (d) shows 



a few layers of atoms near the center with a thickness of around 0.54nm. After the relaxation, the 

interface shows a disordered atomic structure. The atoms in this figure do not present their real volume. 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 3 温度梯度以及界面温差的定义。界面温差由线性外推至界面温度之差，定义为

ΔTfit=(ΔTfit,1+ΔTfit,2)/2。 

Fig. 3 Temperature profile. The interface temperature difference is defined as difference between the linearly 

extrapolated temperature at each side of the interface. ΔTfit=(ΔTfit,1+ΔTfit,2)/2. 

 



 

图 4 界面热阻对尺寸和缺陷面积比的依赖。Gζ为缺陷面积比为ζ时的界面热导。上标*表示界面处有

圆柱形凹陷，其余对应于圆柱形凸起。 

Fig.4 The dependence of interface resistance on defected area fraction and system dimension. Gζ is the 

interface conductance with defected area fraction ζ. The superscript * denotes the interface with cylindrical 

hollows, others correspond to cylinder protruding at interface. 

 



 

图 5 (a)温度梯度的比较。晶胞数为 Al(8x8x32)/Si(6x6x24)的结构。 (b)界面温差的变化。 

Fig.5 Comparison of temperature profiles (a) and interface temperature difference (b) at different defected 

area fraction ζ. (a) presented the temperature profiles with Al(8x8x32)/Si(6x6x24).  

 


