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结   论
本文通过非平衡态分子动力学模拟研究了室温下，利

用冻结法计算了有限尺寸石墨烯不同声子模式的热导率，
并且得出了不同声子模式对热导率的贡献。结果表明石墨
烯的热导率小于利用冻结方法分别计算得到的垂直于平面
声子模式的热导率和平面内声子模式的热导率之和。此外
，我们还计算了不同情况的功率谱帮助我们理解其内在的
物理机制。

模拟结果和分析
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图1（a）NEMD方法计
算有限尺寸石墨烯热导
率的示意图，将两端的
原子（黄色）固定，靠
近两端的原子被施加热
浴并分别保持310K（红
色）和290K（蓝色）；

图3 石墨烯的功率谱
（黑色实线）。
In-plane only 的功率
谱（红色实线）和
Out-of-plane only的
功率谱（绿色实线）。

图2 （a）热导
率与系统长度
的关系。（b）
热导率与温度
的关系。

方法与模型
NEMD模拟

 Morse相互作用势函数

 Velocity Verlet algorithm

 郎之万热库

 热导率：

本文采用非平衡态分子动力学（NEMD）模拟研究
了室温下，利用冻结法分别计算了不同方向的声子模式
对有限尺寸的石墨烯热导率的贡献。研究表明石墨烯的
热导率小于利用冻结方法分别计算得到的垂直于平面声
子模式的热导率和平面内声子模式的热导率之和。此外
，我们还计算了石墨烯的功率谱和利用冻结方法分别计
算了垂直于平面声子模式的功率谱和平面内声子模式的
功率谱。与石墨烯功率谱相比，利用冻结方法计算得到
的平面内声子模式的功率谱在高频部分出现更多的尖峰
，表示更多的传热通道。由此可得，冻结法抑制了平面
内声子模式和垂直于平面声子模式间存在耦合作用，减
小了声子散射。本工作有助理解不同模式之间传热的内
在机制。

1.不同方向声子模式热导率的尺寸与温度效应。

（a）冻结的方法抑制了平面内声子模式与垂直于平
面声子模式之间的耦合作用，减小了声子散射，从而导致
石墨烯热导率低于冻结情况下不同方向声子模式的热导率
之和。如图3所示，与石墨烯功率谱相比，In-plane only 
模式的功率在高频部分出现更多的尖峰，尖峰代表本征模
式，更多的尖峰代表更多的传热通道。

（b）石墨烯Both模式和In-plane only模式的热导率随
温度增高而减小。然而Out-of-plane only模式的热导率对
温度不敏感。随着温度升高，三声子散射增加，三声子散
射对热阻有贡献。因此冻结情况下In-plane only模式的热
导率随温度升高而减小。然而，对于Out-of-plane only模
式，随着温度增加，参与三声子散射的声子比例变小。所
以Out-of-plane only模式的热导率与温度没有明显的依赖
关系。
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本文采用冻结的方法计算了不同方向声子模式的热

导率。第一种情况，我们利用NEMD模拟得到石墨烯
（Both）的热导率。第二种情况，将原子在平面内的
振动冻结，仅允许其在垂直平面方向振动，计算得到
了垂直于平面的声子模式（Out-of-plane only）的热导
率。第三种情况，将原子在垂直于平面方向的振动冻
结，仅允许其在平面内振动，计算得到了平面内声子
模式（In-plane only）的热导率。

图1（b）利用冻结方法分
别计算得到的平面内声子
模式和垂直于平面声子模
式的温度分布，对线性区
域使用最小二乘拟合（红
色直线和黑色直线）。

2、物理机制


