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交叉层积法对聚乙烯热导率的提高
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最近研究发现，一维聚乙烯单链和纳米纤维具有很高
的热导率，这使得其有望替代常规的金属成为良好的散热
材料。此外，实验和模拟研究也得到了热学性质良好的聚
乙烯体块材料。但是，其良好热学性质都只是沿单个方向
，这限制了聚乙烯的应用。本文提出编织层积和平铺层积
方法建立的两种结构，可以实现聚乙烯材料的双向高热导
率。我们通过平衡分子动力学模拟计算得到编织层积和平
铺层积聚乙烯体块材料的热导率。结果表明，这两种材料
都具有沿两个方向上的良好导热性质，而且室温下，平铺
层积结构的热导率高达181 W/m-K，比无定形聚乙烯体块

材料高三个数量级，编织平铺结构也比无定形聚乙烯体块
材料高两个数量级，为16 W/m-K。通过分析发现，链间范

德华力使得结构中原子的振动更接近晶体，但是链的弯折
引起的声子散射，阻碍了声子的输运。本研究将为设计制
造双向高热导率的聚合物提供指导。

模型与方法

模拟结果

由上图可知，两种结构都实现了沿两个方向的良好导热
性质。而且CPPEL和CWPEL热导率比无定形聚乙烯分别要高

三个和两个量级。此外，上述热导率的数值是其有效热导率，
这是根据总体积计算得到的。所以，当只考虑实际体积时，
室温下CWPEL中聚乙烯链的实际热导率为49.6 W/m-K，略小
于聚乙烯单链热导率（~ 55 W/m-K）。对CPPEL而言，其中
聚乙烯链的实际热导率为362 W/m-K。

图2 (a)不同温度下聚乙烯单链热导率随体系尺寸的变化；
(b) CWPEL结构NPT系综下体系压力随运行时间的变化。

分析与总结

本文提出编织层积和平铺层积方法，实现了聚乙烯体块
材料的双向高热导率。本研究将为设计制造双向高热导率的
聚合物提供指导。而且这一设计思路同样适用于其他的一维
材料。

本文的模拟计算使用 LAMMPS 软件，采用平衡分子动
力学方法，根据 Green-Kubo 公式计算热导率。其中， kB为
玻尔兹曼常数， V 为系统体积，T 为温度， τ 为相关时间，
τ0 为热流自相关函数的积分上限，角括号表示系综平均。

本模拟采用AIREBO势函数，包括共价键相互作用（REBO），
非键相互作用（LJ）和扭转相互作用（Torsion）。

图1 编织层积（CWPEL）和平铺层积（ CPPEL ）聚乙烯的模拟单元结
构图，我们只关注平面内两个方向上（x和y）的热导率。
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图3 编织层积和平铺层积聚乙烯热导率随温度的变化。

图4 CPPEL的径向分布函数和骨架二面角概率分布函数。
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