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摘要：近年来，提高微纳电子器件的散热和原子尺度界面热输运受到了广泛的关注，很重要的原因是

界面热阻导致的微纳电子器件发热制约了性能的稳定性。因此，我们提出利用超晶格结构来降低界面

热阻的方法。本文采用非平衡分子动力学模拟的方法，研究了室温(300K)下硅同位素超晶格结构对铝

硅界面热阻的影响。计算结果表明利用硅超晶格结构可以明显地降低铝硅界面热阻。并且对结果给予

了讨论，这有助于更好地理解界面传热的机制。
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Abstract: In recent years, improving the micro/nano electronic devices heat dissipation and the thermal 

transport properties of the material interfaces has become a widespread concern. The important reason is that 

the thermal interfacial resistance results in the micro/nano electronic devices heating, which restricts the 

devices’ performance. So we propose a method to decrease the thermal interface resistance by using 

superlattice structure. In this paper, the thermal interface resistance between Al and Si superlattice was 

simulated by a non-equilibrium molecular dynamics method. Our results show that using Si superlattice can 

decrease the thermal interface resistance obviously. And we also give some theory analysis, it is better for us 

to understand the mechanism of the interfacial heat transfer. 

Keywords: Non-equilibrium molecular dynamics, Thermal interface resistance, Superlattice, Silicon, 

Aluminum 

 

0 前言 

材料间的界面，在决定整体物理性能方面，起着重要作用。比如，我们可以利用晶

体边界[1]，异质结[2]及聚合物[3]等结构调制器件的热特性与机械性能。因此，深入理解

界面间热输运的物理机制，对于提高电子器件及设备的性能尤为重要。例如，集成芯片

广泛应用于手机、电脑等生活必备的电子产品中，因此加强其散热性能对于这些电子设

备的使用功效尤为重要。 

声子（晶格振动）是半导体中主要的热输运载体，热量在不同材料间输运时，会在

界面处产生额外的声子的散射，阻碍能量的传输。[4]额外的 Kapitza 热阻[5]，在提高纳米

电子器件热输运方面，将会产生大量的挑战。为了应对这些挑战，研究者们给出了两种

可行的方法，分别是在界面处额外增加纳米尺度厚的薄层[6, 7]以及调整界面粗糙度[8-11]。

实验结果表明界面热阻会随着界面粗糙度的增加而增加。[8, 10]与此同时，在理论方面，

也有一些计算界面热阻的理论模型，包括声学失配模型（AMM）[12, 13]和漫散射失配模 
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型（DMM）[12]。然而，这些模型都有一定的限制条件，AMM 假定声子在界面处发生

镜面反射和折射，所以仅适用于长波长声子，而 DMM 假定声子在界面处全部发生漫散

射。 

近年来，分子动力学（Molecular Dynamics，MD）模拟成为研究界面结构传热的主

要手段，并且发现界面热阻与界面处层厚及层间原子组态有关。[14-18]
Stevens 等研究者

用非平衡分子动力学（Non-equilibrium Molecular Dynamics，NEMD）研究了 LJ 势能结

合的界面中，缺陷及原子混杂对界面热阻的影响。[19]
Peter 等研究者利用分子动力学证

实他们的实验发现，在界面间加入有机纳米分子层强化界面间分子作用力，可以有效地

降低界面热阻。[6]
 Wang 等在分子动力学模拟中引入电声相互作用，计算出了室温下 

Cu/Si 的界面热阻约为 2.5GW
-1

m
2
K，这比其它没有包括电子-声子耦合过程的 MD 计

算（~2.22GW
-1

m
2
K）更加接近实验测量值。[20]然而，在界面区域声子如何相互作用仍

然不清楚。因此，设计一种可以明显降低界面热阻的结构，以及充分理解界面区域内声

子输运的机制，是界面热输运方面的一大挑战。有研究者提出质量梯度界面（MGI），

其研究结果表明这种结构可以明显降低界面热阻。[21]说明通过改变原子质量可以调控界

面处声子热输运。 

本文提出利用硅超晶格结构来降低铝硅界面热阻。通过非平衡分子动力学模拟，计

算了超晶格硅与铝界面结构的热阻。研究了超晶格周期长度和掺杂原子质量对界面热阻

的影响，并基于理论模型，对结果给出了分析。本文首先介绍如何通过 NEMD 方法模

拟铝硅超晶格界面结构。第二部分，对模拟结果进行一定分析和讨论；第三部分是结论。 

 

1 模拟方法及模型 

1.1 非平衡分子动力学模拟 

分子动力学模拟一般包括平衡分子动力学（Equilibrium Molecular Dynamics，EMD）

和非平衡分子动力学。EMD 不需要加入温度梯度，而是基于 Green-Kubo 公式来计算得

到相关热学参数，因此无需热源和冷源，只需让系统保持在平衡态即可。NEMD 的模拟

过程需要在体系两端引入不同温度的热浴，分别作为热源和冷源，建立起温度梯度，通

过足够长的时间演化，使系统达到稳态，最后根据记录得到的热流和温度梯度即可求得

界面热阻。本文采用 NEMD 的方法计算超晶格硅与铝界面热阻。因为计算这种界面结

构，外加热源形成温度梯度可以更好地得到计算结果。 

本文采用 2NN MEAM 势函数描述原子间的相互作用。因为 2NN MEAN 势函数可

以广泛地应用于体心立方，面心立方及密排六方的晶格结构。[22, 23]同时，2NN MEAM

包含较长程的原子相互作用力，次近邻原子的影响也纳入计算，相比于 MEAM 及 SW
[24]

势函数可以更加准确的描述界面能以及界面的驰豫过程。 

模拟计算使用 Fortran 编写的程序，通过 Velocity Verlet 算法[25]对牛顿运动方程进行

时间演化。在计算之前，对结构进行了充分的驰豫过程。系统在微正则系综(NVE)下运

行 20ps，使原子充分运动释放界面能。随后 20ps，利用 Nosé-Hoover 热浴[26]将原子加热

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，建立起温度梯度。如图

1 所示，铝中红色阴影部分代表引入的高温热源，硅中蓝色阴影部分代表引入的低温热

源。模拟时间需要设置的足够长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记录每层原子的温度（T=Σmivi
2
/2）和热流 J。热

学量在随后的 2.2ns 过程中进行平均。模拟结束后，通过所得到的温度梯度，可以计算

出界面温差，进而求得界面热阻。 

界面热阻 R 定义为： 

A T
R

J


                                  (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： 
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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。 

 

1.2 计算模型 

硅超晶格与铝界面结构如图 1 所示，构建了“三明治”形结构。本文研究在[100]晶向

的Al/Si界面热阻。为了界面面积失配最小，依据铝硅的晶格常数 0.407nm（Al）及 0.543nm

（Si），铝硅晶胞数分别选取 8×8 及 6×6，在长度方向，即[100]晶向选取铝晶胞数 20，

硅晶胞数 15。本文中，仅就这一尺寸（即 Al 8×8×20，硅 6×6×15）进行研究。    

图 1 所示，我们利用硅的同位素构建了硅超晶格结构，中间部分（紫色原子）代表

Al；两侧是硅超晶格结构，其中黄色原子指 28
Si，绿色原子指 Si 的同位素。整层 28

Si

与整层 Si 的同位素所构成的结构代表硅超晶格结构的一个周期，图中所显示的周期是

由 8 层原子所构成的，分别包含 4 层 28
Si 及 4 层 28

Si 的同位素。  

本文中，通过改变超晶格结构的周期长度以及构建硅超晶格结构的硅同位素质量，

来研究硅超晶格与铝结构的界面热阻。本文中，我们分别选取 4 层、8 层及 14 层硅作为

一个超晶格周期进行研究；构建超晶格结构硅的同位素的相对原子质量分别选取了 29、

30、32、34、36、42、56 及 72。模拟过程中在 xyz 三个维度均采用周期性边界条件。 

 

图 1 硅超晶格与铝界面结构 

 



2 模拟结果及分析 

图 2给出了模拟结束后，硅超晶格与铝界面结构的典型温度分布。从图中发现，在

界面区域，温度变化较大，这主要是由原子的无序排列所造成的。因此，我们利用远离

界面处的温度来定义界面处的温度差，即远离界面处材料中的温度梯度进行线性拟合，

并外推至界面处，如图 2 中的红线所示。这样可以得到两侧界面的温度差 ΔTfit,1 和 ΔTfit,2，

界面处的温度差可以定义为，ΔTfit=(ΔTfit,1+ΔTfit,1)/2。然后通过计算界面热阻的公式（1），

可以计算出硅超晶格与铝的界面热阻。另外，图中 ΔTtotal代表界面结构总的温差，用来

的到界面结构的总热阻。 

 

图 2 硅超晶格与铝界面结构的温度梯度 

 

根据以上方法，本文研究了硅超晶格结构与铝的界面热阻。界面热阻的计算结果如

图 3 所示。从计算结果发现，硅超晶格周期长度以及构建硅超晶格的硅同位素对界面热

阻都有一定的影响。总结为以下两点： 

(1) 硅同位素质量一定时，硅超晶格周期长度增大，界面热阻将也会减小。 

研究表明超晶格结构有很低的热导率，随着超晶格周期长度的增加，超晶格结构材

料的热导率呈现先下降后增加的趋势。[27, 28]其中热导率最低值对应的超晶格周期长度，

与声子波长以及材料的晶格常数有关。有研究显示关于硅及硅的同位素所构成超晶格硅

纳米线的热导率，有着相同的规律。[29]超晶格结构热导率变化的这一规律，使我们相信

铝硅超晶格界面结构也许与晶格常数及声子波长有关。硅晶格常数为 0.543nm，则本文



所计算的 4 层、8 层及 14 层作为硅一个超晶格周期对于的长度分别为 0.543nm、1.09nm

及 1.9075nm。室温下，大多数材料中声子波长约在 1~2nm 范围[30]，1.09nm 及 1.9075nm

周期更加接近硅中声子波长，越接近，越利用声子热输运。因为周期长度与声子波长越

接近，越有利于声子在传输过程中产生集体共振，可以加强热输运，进而降低界面温差，

提高界面间的传热性能，降低界面热阻。 

(2)  硅超晶格周期长度一定时，增大硅同位素质量，相应的界面热阻也会减小。 

对于此现象，我们可以用相关理论模型给予一定的解释。声学失配模型（AMM）

给出计算声子透射率的公式， 
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→  （3） 

式中 Zi=ρici指材料的声学阻抗，ρ为材料质量密度，c 为声子的群速度。 

对于此关系式，我们知道当 Z1=Z2 时，透射率 有最大值；若 Z1与 Z2偏差越大，

则透射率 会越小。对于硅超晶格结构，不同质量间可以类似地看成界面，质量失配增

大会降低硅超晶格结构内类界面声子透射率，从而降低本身热导率。 

利用漫射失配模型（DMM）计算界面间热导（超晶格内）时，有类似 AMM 计算

透射率的关系，即材料间态密度（DOS，Destiny of State）偏差越大，界面热导会越低，

从而结构热导率会更低。先前对硅超晶格纳米线研究也指明，硅同位素质量越大，其态

密度与纯硅的失配程度越大，进而对应的超晶格结构热导率越低。[29] 

根据以上分析，硅超晶格结构中硅的同位素质量增大，将会使硅超晶格结构中温度

梯度加大，而冷热源两端温差不变，这样将使铝硅界面处温差降低，从而降低界面热阻，

提升界面处热输运。 

 
图 3 不同硅同位素质量及不同硅超晶格周期对应的硅超晶格与铝的界面热阻值 



此外，根据总的界面温差 ΔTtotal，我们还计算了系统的总热阻如图 4 所示。铝硅超

晶格结构的总热阻与铝纯硅结构的总热阻相比，有增大也有减小，除去个别点，总的变

化范围在 10%以内。因此，我们利用超晶格结构降低铝硅界面热阻同时，系统总的热阻

变化不大。这样可以保证系统整体热输运稳定的情况下，来提升材料间界面处热输运性

能。 

 

图 4 系统的总热阻 

 

3 结  论 

本文采用非平衡分子动力学方法模拟了硅超晶格结构与铝的界面热输运过程。通过

计算发现，利用硅超晶格结构可以明显地降低铝硅界面热阻。我们研究了硅超晶格周期

长度以及够成硅超晶格硅的同位素质量对界面热阻的影响，计算结果表明（1）硅同位

素质量一定时，硅超晶格周期长度增大，界面热阻将会减小。（2）硅超晶格周期长度一

定时，增大硅同位素质量，相应的界面热阻也会减小。此外，与铝纯硅结构相比，系统

的总热阻变化不大，从而在提高界面热输运的同时，也保证了系统内总的热输运性能。 

本文提出了一种提高界面热导的新思路，即利用超晶格结构来提升界面处热输运性

能。根据我们这一思路，即利用质量失配提升界面热导，进一步可以研究晶格失配以及

晶格失配和质量失配共同作用对界面热阻有什么影响，比如，研究硅锗超晶格结构对界

面热阻有什么样的影响。进一步研究可以加深我们对界面热输运机制的认识，及同种材

料内和材料间声子散射过程的认识。 
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