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摘  要：利用非平衡分子动力学模拟方法研究了单晶 Ge 薄膜的厚度以及温度对其面向热导率的影响规律。针对单晶

Ge 薄膜的结构特点和导热机制，采用 Stillinger-Weber 势能模型描述 Ge 粒子间的相互作用，并且建立面向稳态热传导

模型。模拟结果显示，单晶 Ge 薄膜面向热导率具有明显尺寸效应，随薄膜厚度的增加而增大，随温度的升高而减小。

与法向热导率的模拟结果进行比较，证明单晶 Ge 薄膜热导率具有各向异性的特点。  
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由于 Ge 纳米薄膜具有比 Si 纳米薄膜更高的载流

子迁移率以及更为优异的光学吸收特性，并且随着利

用离子束、电子束以及硅基外延生长等制备 Ge 纳米薄

膜的工艺日益成熟，在光纤通信器件、微电子器件中使

用Ge纳米薄膜来代替以前广泛应用的Si薄膜成为进一

步提高器件性能的有效途径[1-3]。纳米薄膜的导热特性

与器件的热分析和热管理密切相关，因此对薄膜导热重

要的物性参数热导率的研究受到了广泛关注。在理论方

面，主要基于气动理论以及 Boltzmann 输运方程建立不

同的模型来对薄膜热导率进行半解析求解[4-6]；另一方

面，计算机模拟技术也成为从原子层面来研究薄膜导热

特性的有力工具，其中的分子动力学（MD）模拟方法

常常应用于半导体薄膜材料热导率的计算中[7-9]。目前

已有大量学者对薄膜材料垂直于膜平面方向的热导率

进行了深入地研究[10-12]，但对具有重要应用意义的薄膜

面向热导率研究较少。因此，本研究主要利用分子动力

学模拟中的非平衡态分子动力学模拟方法（NEMD）对

Ge 纳米薄膜面向热导率进行定量分析。 

1  模拟方法 

1.1  MD 模拟的势能模型 

在 MD 模拟中，需要选取恰当的势能模型来描述

分子之间的作用力。Stillinger-Weber 势能函数是一种

包括两体和三体相互作用可以用来描述具有金刚石结

构的半导体物质的经验势函数[13,14]，选用该势函数来

模拟 Ge 粒子间的相互作用。 

在不考虑外力场作用的条件下，Stilling-Weber 势

能模型中 N 个粒子的总势能 Φ 可以表示为： 
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式中，为平衡常数；为势阱常数。两体势 f2 函数可

由下式给出： 
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式中，a 为截断半径；r 为原子间无量纲化距离。相应

的，记 ri，rj，rk 分别为原子 i，j，k 的无量纲位置。p，

q 为 S-W 势能函数依据每种材料的特点设定的参数值，

Ge 薄膜材料的 p=4，q=0。三体势 f3 可以表示为： 
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式中，rij 为原子 i 和 j 之间的距离；ikj 为原子 i 和原子

j，k 之间的夹角。函数 h 为： 
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1.2  MD 模拟的稳态导热模型 

在 Ge 纳米薄膜中，声子（晶格振动）对材料热
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导率起决定作用，因此研究的是声子热传导的理想体

系。图 1 是单晶 Ge 薄膜稳态导热的分子动力学模型

示意图，X 方向、Y 方向和 Z 方向分别代表薄膜的长

度、厚度以及宽度方向。在 X 方向上将系统划分为 3

个区域：正中间区域是单晶薄膜的导热模拟区域；导

热区域两侧的区域分别表示模拟系统的高温和低温热

浴，热浴长度要保证系统最外侧绝热壁中的粒子不能

和导热区域粒子相互作用，因此要求其长度大于截断

半径，设定为 3UC（UC，晶胞长度）；为了防止导热

区域内的粒子蒸发，与外界产生热量交换在系统最外

侧额外引入 2 层固定的粒子作为系统的绝热壁。在薄

膜平面的 X 和 Y 方向以及 Y 和 Z 方向上施加周期性边

界条件来代表 Ge 薄膜面向尺寸的无穷大。 

全部 Ge 粒子的初始位置是固定在面心立方结构

的晶格点阵位置上，粒子的初始速度满足一定温度下

的 Maxwell-Boltzmann 随机分布。 采用 Jund 和

Jullien
[15]对体系施加特定热流的方法，即在每个时间

步长内通过标定高温热浴内粒子速度向高温热浴注入

能量
kE ，同样通过标定低温热浴内粒子速度从低温

热浴取走相同的能量
kE 。因此达到稳定状态后通过

系统的恒定热流 qx 为： 
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式中，A 为系统垂直于热流方向的横截面积； 为时

间步长。由 Fourier 定律可得到系统热导率为： 
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高温热浴和低温热浴内能量的变化通过标定全部粒子

的速度来实现，粒子速度 new

iv 标定后的表达式为： 
new ( )i G i Gv v k v v                       （7） 

式中 k 为标定因子；vG 表示粒子质心速度。根据动量

守恒和能量守恒定律得到： 
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式中，N 为层中粒子数；mi 和 vi 表示粒子的质量和   

速度。 

2  结果与讨论 

对单晶 Ge 薄膜面向传热性质的 MD 模拟研究是

在保持系统总能量、总粒子数和总体积不变的微正则系

统条件下进行的，平均温度为 300~600 K。Ge 的晶格

常数为 0.5657 nm，模拟中的单晶薄膜厚度为 2.8285~ 

11.314 nm。模拟总时间步数为 8×10
6，时间步长为 

 

 

 

 

 

 

图 1  单晶 Ge 薄膜的稳态导热分子动力学模型  

Fig.1  Heat conduction MD model of Ge thin films 

 

1fs，其中前 10
6 步是弛豫过程，以使系统达到稳定状

态，其余时间步用来统计热流密度和温度梯度，计算

热导率。 

通过统计长度方向每一层粒子的动能可以获得导

热区域各层温度的计算公式为： 
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式中，TMD 表示各层的局域温度，kB 为玻尔兹曼常数，

等于 1.380 650 5×10
-23

 J/K。经典 Boltzmann 统计成立

的前提条件是：（ 1）系统温度要远远高于材料的

Debye 温度；（2）系统温度对材料的热容没有影响。

由于 MD 模拟的温度低于 Ge 的 Debye 温度（单晶 Ge

的 Debye 温度为 374 K），因此采用 Debye 模型对系统

的温度进行量子化修正。通过求解积分方程：  

   , MD3 , dj B j p p

p

N k T D ω n ω T ω       （11） 

可得到修正后的各层真实的晶格温度 T。 

图 2 是长度为 11.312 nm，宽度为 2.263 nm，而厚

度不同的单晶 Ge 薄膜在平均温度为 400 K 时延长度方

向的温度分布。从图中可以看出，与法向热导率的 MD

模拟结果相类似，在靠近高温、低温热浴处的温度有明

显的跳跃，存在边界效应；而离高低温热浴较远的非边

界部分温度具有很好的线性分布，因此可认为系统基本

处于稳态，可利用公式(6)来计算面向热导率。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 2  单晶 Ge 薄膜长度方向的温度分布 

Fig.2  Thermal profile of Ge thin films along length direction 
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单晶 Ge 薄膜面向热导率与薄膜厚度的关系曲线

如图 3 所示。在薄膜厚度增大的情况下，热导率也随

之增大，但远远小于相同温度下的体态 Ge 的实验结

果，具有明显的尺寸效应。与相同温度下的法向热导

率模拟结果相比[16]，面向热导率在每个厚度下的模拟

值均大于法向值，并且薄膜厚度越小，两者的差值越

大，该模拟结果表明单晶 Ge 薄膜的热导率具有各向

异性的特点。由于 2 种情况下的 Ge 薄膜具有相同的

晶格结构，因此 Ge 薄膜热导率各向异性与晶格结构

本身的各向异性关联不大，薄膜边界对面向和法向声

子的散射程度不同是导致薄膜热导率各向异性的主要

原因。当 Ge 薄膜中声子沿平行于薄膜边界输运时，

边界限制对其影响明显小于垂直于薄膜平面方向输运

的声子，因此面向热传导过程相当于在扩散输运体系

中进行，而单晶薄膜法向热传递过程中声子被边界全

部散射，则体现出弹道输运过程的特点。 

声子动力学理论将声子类比于气体分子可得到薄

膜热导率的计算公式为： 

eff

1

3
Cv                              （12） 

式中，C 为单位体积的比热； v 为声子的群速度；eff

为有效声子平均自由程。由于面向声子平均自由程大

于法向声子平均自由程，所以可得出面向热导率大于

法向热导率的结论。 

当薄膜厚度远远大于声子平均自由程时，其内

部的有效声子平均自由程可近似等于薄膜厚度。因此

公式（12）也表明面向热导率以近似线性的关系随厚

度的增加而增大，与本研究的模拟结果相一致。  

图 4 对比了厚度为 11.312 nm 的单晶 Ge 薄膜面向

和法向热导率随温度的变化情况。由图中可以明显看

出，面向热导率随温度的升高而明显降低，而法向热

导率下降幅度较小，接近于常数。这主要是因为随着 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 3  单晶 Ge 薄膜面向热导率随厚度变化 

Fig.3  In-plane thermal conductivity change of Ge thin films 

along with thickness 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

图 4  单晶 Ge 薄膜面向热导率随温度变化示意图  

Fig.4  In-plane thermal conductivity change of Ge thin films 

along with temperature 

 

温度的升高，声子与声子之间发生碰撞的几率增大，

但也增加了边界对声子的散射机率，声子的平均自由

程减小，根据公式（12）可知面向和法向热导率值都

会减小。但由于温度逐渐升高后，Ge 薄膜面向声子由

扩散输运向弹道输运转变，而法向声子本身处于弹道

输运体系中，因此面向热导率下降的幅度会比法向更

为明显。 

3  结  论 

1) 单晶 Ge 薄膜面向热导率随薄膜厚度的增加而

增大，随温度的降低而显著下降，表现出明显的尺寸

效应。 

2) 与法向热导率的模拟结果进行对比，面向热导

率在相同厚度及温度下均明显大于法向热导率，该结

果证明单晶薄膜热导率具有各向异性的特点，其原因

是单晶薄膜边界对不同方向声子散射的机率不同。  
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Molecular Dynamics Simulation of In-Plane Thermal Conductivity 
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Abstract: The effects of thickness and temperature on the in-plane thermal conductivities of germanium single-crystal thin films have 

been investigated by a non-equilibrium molecular dynamics (NEMD) simulation method. The Stillinger-Weber potential model was 

employed to describe the interaction between atoms in the germanium single-crystal thin films. Taking structural characteristics and heat 

transfer mechanism of the germanium single-crystal thin films, a steady heat transfer model was framed. The results of calculations 

demonstrate that the in-plane thermal conductivities of germanium single-crystal thin films show an obvious size effect, which increases 

with increasing of thin film thickness and decreases with increasing of temperature. Comparing with the cross-plane thermal conductivity, 

the simulation results prove that the thermal conductivities of germanium single-crystal thin films have anisotropic characteristics. 

Key words: in-plane thermal conductivities; germanium single-crystal thin films; molecular dynamics simulation 
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