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Abstract: A model on the size dependence of the thermal conductivity of solid micro/nano-film is derived based on a 
concept named thermal surface resistance. The model shows a linear relationship between the reciprocals of the normal 
thermal conductivity of solid thin films and the film thickness, whose slope and intercept are respectively the thermal 
surface resistance and the reciprocal of the corresponding bulk thermal conductivity. It is confirmed not only by our 
molecular dynamics simulations of the thermal conductivity of solid argon crystal films with thickness of 2 - 14 nm, but 
also by phonon scattering theory and data in literatures. 
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摘  要：本文基于表面热阻的概念导出一种固体微/纳薄膜热导率与尺寸关系的模型。该模型表明固体薄膜热导

率倒数与薄膜厚度倒数之间存在线性关系，其斜率和截距分别是表面热阻和固体材料热导率的倒数。本文通过

用分子动力学模拟计算厚度为 2~14 nm 的固体氩晶体薄膜热导率验证了该模型的正确性，并且用声子散射理论

和文献数据对其加以佐证。 
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1. 引言 

随着合成加工和微观分析技术的快速发展，固体

电介质微/纳薄膜已广泛应用于现代纳米技术，例如微

电子、光电子、微/纳机电系统(MEMS/NEMS)。对于

大多数的微/纳米器件，热设计和热管理对其性能和可

靠性起着重要的影响，而固体微/纳薄膜的热导率就是

其中最重要的物性参数之一[1-3]。因此，能够测量或者

预测固体薄膜的热导率成为目前最为迫切的需要[4]。 

目前已有多种研究微/纳尺度固体电介质薄膜热 

导率的方法，例如声子输运分析[5-7]，分子动力学(MD)

模拟[8-12]，以及实验手段[13-15]。多种材料的实验结果

表明，电介质薄膜的热导率比其相应的体材料的热导

率低一至两个数量级。然而，如果想通过实验手段测

量固体薄膜热导率，即使使用目前最先进的实验设

备，其分辨率也要大于 100 nm。因此研究更小尺寸的

热导率，分子动力学模拟成为一个有力的工具。分子

动力学模拟可以预测材料的热物性，并且详细地给出

微观尺度下的信息。另外，基于玻尔兹曼输运方程 
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(BTE)，在已知声子边界散射行为的前提下，声子输

运分析可以建立微/纳尺度下热导率的数学模型[16]。但

是有一个非常基础、重要的问题 

至今仍未解决，即固体薄膜的热导率与其厚度的

关系。文献[12]通过分子动力学模拟证明氩晶体纳米

薄膜热导率与其厚度几乎成正比关系。然而在大多数

文献中，薄膜热导率与厚度之间是非线性的，且没有

清晰的数学关系。由于存在计算尺度和微观信息理解

上的困难，固体微/纳薄膜热导率的尺寸效应仍是研究

其热物性参数过程中的一个重大瓶颈。 

本文引进表面热阻(TSF)的概念，推导出一种固体

微/纳薄膜热导率与尺寸关系的模型，并通过固体氩晶

体薄膜热导率的分子动力学模拟来验证这个模型。该

模型同样可以通过声子散射理论和文献中的数据得

到证实。 

2. 研究方法 

固体薄膜热导率的尺寸效应源于声子传播过程

中在界面处的相互作用，也正是由于这种作用使得热

量得以传递。长期以来人们一直认为，如果存在热流，

两种不同材料在界面处的温度是不连续的[17]。由于这

种不连续，提出了著名的 Kapitza 热阻，记作： 

K

T
J

R


                   (1) 

其中 J 是热流，ΔT 是温度差，RK 是 Kapitza 热阻。

Kapitza 热阻描述了界面对热量传递的影响，并被广泛

用于晶界和晶格的研究[18]。因此，可以用薄膜内部和

表面的热导率的相对贡献来解释已观测到的尺寸效

应，如图 1 所示。 

这里我们引进了表面热阻(Rs 或 TSR)的概念，它

是由于薄膜表面声子的散射产生的。表面热阻(Rs 或

TSR)是指由于表面对载热子(声子、电子或分子等)的 
 

 

Figure 1. Schematic diagram of thin-film thermal resistance 
图 1. 薄膜热阻示意图 

散射而导致的界面局部热阻，其定义为传递单位热流

在界面处形成的温度降，即 sR T  Q 。需要强调的

是表面热阻不同于 Kapitza 热阻。Kapitza 热阻不仅包

括声子的界面散射，还包括材料界面的接触热阻。 

内部热阻 Rb与薄膜厚度 L 有 bR L b 的关系，

其中 b 是相应的体材料热导率。当热量经过固体薄膜

时，薄膜的有效热阻 Rf等于内部热阻和表面热阻的串

联组合，即： 

f bR R Rs                    (2) 

根据 f fR L  ，可以获得固体微/纳薄膜的热导率

f ： 

1 1
s

f b

R
L 
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                (3) 

有效热阻 f fR L  成立的条件是稳态导热条件下的

材料内部热阻。但表面热阻(Rs 或 TSR)为局部热阻，

也就不存在表面或界面热导率的概念，故表面热阻(Rs

或 TSR)没有类似的表达式。以上推导的模型表明固体

微/纳薄膜的热导率依赖于体材料的热导率、表面热阻

和薄膜尺寸。它表明固体薄膜热导率倒数与薄膜厚度

倒数之间存在线性关系，并且斜率和截距分别是表面

热阻和体材料热导率的倒数。在宏观尺度下，固体薄

膜的尺寸很大，表面热阻对薄膜热导率的影响通常可

以忽略。然而对于微/纳尺度，表面热阻就可能会明显

地影响薄膜热导率，并且使其降低。 

声子散射理论描述了薄膜表面的声子散射，固体

微/纳薄膜热导率的尺寸效应可以通过声子散射理论

进一步得到解释。声子的平均自由程(MFP)因为系统

尺寸太小而受到限制。有效声子平均自由程可以写为
[19]： 

1 1

effl l

4

L
                 (4) 

其中 leff是有效声子平均自由程，l∞是无限大系统中的

声子平均自由程，系数 4 表示在上一次散射之后声子

在界面间经过的平均距离是 4L 。在晶格动力学中热

导率可以写成： 

1

3
cvl                   (5) 

其中 c 是声子比热，v 是声子群速度，l 是声子平均自

由程。因此，用声子散射理论推导的方程(4)和(5)也可
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以得出固体薄膜热导率的倒数正比于薄膜尺寸的倒

数的结论。事实上，通过使用施加热源和热汇的分子

动力学模拟计算热导率，也可以在微/纳尺度下证实这

种线性关系，并且可以外推得到在无限大系统中

1 0L  [19,20]。 

了研究和为 验证固体薄膜热导率的尺寸效应，本

文用分子动力学模拟计算氩晶体纳米薄膜的热导率。

虽然氩不是真实的薄膜材料，但是它是最好的固体模

型，因为氩原子的相互作用可以通过简单的 Lennard- 

Jones (LJ)势能模型得到非常准确地描述，并且现有的

文献中有大量的基准结果可以参考。粒子的相互作用

描述如下： 

 
12 6

4r
r r

  
         
   

 


          (6) 

其中 r 是分子间距，ε 和 σ 分别是能量参数和长度参

数，分别为 ε = 1.67 × 10−21 J，σ = 3.41 × 10−10 m。面

心立方晶体的晶格常数 a = 5.24 × 10−10 m，相应的固

态氩的密度是 ρ = 1.85 g/cm3。在本次模拟中固体纳米

薄膜的厚度 L = 2.7~13.3 nm。模拟中采用反扰动非平

衡分子动力学方法(RNEMD)[21]和蛙跳算法[22]，热导

率根据傅里叶导热定律计算得到： 

 2 2

transfer 2
2 d d

h c

f

m
v v

tA T x






              (7) 

其中 t 是模拟时间，A 是模拟系统的截面面积，m 是

单个氩原子的质量，数值为 6.63 × 10−26 kg，vh和 vc

是RNEMD方法中内部参与交换的热、冷粒子的速度，

d dT x 是沿热流方向的温度梯度。因为本文的目的

导的模型，而不是研究计算热导率的方法，

所以计算细节在此不做赘述，若想进一步了解，可以

查阅文献[8-12]。 

 

是验证推

3. 结果分析

图 2 显示平均温度在 120 K 时不同厚度的纳米薄

膜的

度的关系，并 

温度分布，其中横坐标使用薄膜厚度进行归一

化。图 2 显示出很好的线性关系，表明在纳米薄膜中

已经建立起局部的热力学平衡，且傅里叶导热定律适

用，所以可以使用式(7)计算热导率。 

图 3 中显示了纳米薄膜热导率与厚

 

Figure 2. Temperature profiles in the nanofilms with different 

 

thickness 
图 2. 不同厚度纳米薄膜的温度分布 

 

Figure 3. Variation of the nanofilm thermal conductivity with the 

 

较了分子动力学模拟得到的结果与文献[9]结果。为

thickness 
图 3. 纳米薄膜热导率随厚度变化 

比

了验证我们推导的模型，图中采用热导率的倒数和薄

膜尺寸的倒数作为坐标。实验测得的氩晶体体材料在

120 K 和 60 K 的热导率分别为 0.25 W/(m·K)和 0.38 

W/(m·K)，对应的倒数为 4 m·K/W 和 2.63 m·K/W。由

于尺寸效应，分子动力学模拟计算的结果和文献[9]

的结果均比相应的体材料的热导率低很多。但两者都

证实了纳米薄膜热导率倒数与薄膜厚度倒数成线性

关系，这与式(3)相吻合。基于最小二乘法，分子动力

学模拟的数据可以拟合成线性函数，通过这个函数可

以计算体材料的热导率和表面热阻。根据分子动力学

模拟结果，得到在 120 K 和 60 K 时体材料热导率分

别为 0.252 W/(m·K)和 0.42 W/(m·K)，与实验数据的误

差分别是 0.8%和 10.5%。文献[9]的结果表明在 120 K
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本文基于表面热阻的概念推导出了一种关于固

体微
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4. 总结 

/纳薄膜热导率与尺寸关系的模型，并且通过分子
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