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硅纳米薄膜中声子弹道扩散导热的蒙特卡罗模拟*
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(清华大学工程力学系,热科学与动力工程教育部重点实验室,北京 100084 )

( 2013年 5月 23日收到; 2013年 9月 20日收到修改稿 )

通过建立声子散射概率函数描述声子在输运过程中的散射,提出了一种模拟声子弹道扩散导热的蒙特卡罗方

法,并将其应用于硅纳米薄膜中的稳态和瞬态弹道扩散导热过程的研究.提出的蒙特卡罗方法对边界发射的声子束

进行跟踪,根据散射概率函数模拟声子束在传播区域内经历的散射过程,并通过统计声子束的分布得到温度分布.

稳态导热过程的模拟发现,尺寸效应会引起边界温度跳跃,其值随着 Knudsen数的增大而增大;计算的硅纳米薄膜

的热导率随着厚度的增大而增大,与文献中的实验数据和理论模型相符.通过瞬态导热过程的模拟得到了纳米薄膜

内的温度分布随时间的变化,发现瞬态导热过程中的热波现象与空间尺度相关,材料尺寸越小,弹道输运越强,薄膜

中的热波现象也越显著.
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1 引 言

近年来, 微电子技术的发展方兴未艾. 一方面

电子器件的特征尺寸不断变小,其制造技术已经达

到纳米量级; 另一方面单个芯片的集成度从 20世

纪 50 年代末期开始就基本以每 18 个月一倍的速

度增长, 虽然芯片上每个元件的功率很小, 但高集

成度会使热流密度达到 105 W/cm2 量级. 要在微

米甚至纳米尺度的器件上把如此高的热量带走,传

统的冷却技术和传热关系式已经失效. 然而, 微电

子器件的可靠性却又对温度十分敏感,当器件处在

70—80 ◦C 时, 温度每增加 1 ◦C, 其可靠性会下降

5%[1],可见冷却技术对微电子技术的发展有着至关

重要的意义. 因此, 对微纳尺度传热规律的研究已

成为国际微电子界和传热界的热点.

在介电材料和一些半导体材料中,热量传递主

要通过晶格振动.晶格振动可以由二次量子化转化

为声子产生、消灭与传播的过程 [2],所以导热也就

相应转化为声子气的输运过程. 一般情况下, 声子

在输运过程中受到杂质和其他声子的散射,从而热

量以扩散的方式输运并服从傅里叶导热定律;而在

纳米尺度的材料中,由于材料的特征尺度与声子平

均自由程相当, 一部分声子将不经历散射过程, 直

接从一个边界到达其他边界,这些声子的输运过程

称为弹道输运. 微纳尺度下的导热不再服从傅里叶

导热定律. 这一导热过程称作弹道扩散导热, 需要

用声子玻尔兹曼方程来进行描述.

对于弹道扩散导热的研究方法可以分为解析

和数值模拟两大类. 在解析方法研究方面, Joshih

和 Majumdar[3] 由线性声子玻尔兹曼方程得到了声

子辐射方程; Chen[4] 将声子密度分布函数分为扩散

输运部分和弹道输运部分,由线性声子玻尔兹曼方

程得到了一个弹道扩散导热方程; Alvareza和 Jou[5]

以非平衡热力学为基础对 Cattaneo-Vernotte (CV)

方程的边界条件及热导率做出修正,以此描述弹道

扩散导热过程; Dong等 [6]从热质理论出发,考虑了

热的惯性效应,得到了普适导热方程. 对弹道扩散

导热的数值模拟方法主要有三种: 分子动力学模拟
[7,8]、格子玻尔兹曼方程 [9]、蒙特卡罗模拟 [10−15].

分子动力学模拟的对象是原子或者分子,对大量粒

子的运动进行模拟,然后通过统计分析就可以得到
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材料的宏观热学信息,分子动力学模拟的计算量巨
大,模拟对象的尺寸受到限制; 格子玻尔兹曼方程
对于复杂几何边界的适应性差;蒙特卡罗方法追踪
大量声子的运动, 通过统计得到声子的分布函数,
从而获得材料的宏观热学信息.基于声子玻尔兹曼
方程的解析方法与蒙特卡罗数值模拟方法相比,解
析方法往往需对玻尔兹曼方程进行简化,而且仅对
于一些简单的边界和初值条件才可以得到与实验

值接近的结果. 相比解析方法, 蒙特卡罗方法相当
于给出了玻尔兹曼方程的离散化数值解,更适于定
量研究声子散射对弹道输运过程的影响.与分子动
力学模拟和格子玻尔兹曼方程相比,蒙特卡罗方法
易于处理复杂的几何边界及瞬态输运的问题,而且
模拟过程中可以区分声子不同的散射过程,从而能
够定量地研究各种散射过程对宏观导热的影响.
在蒙特卡罗方法模拟弹道扩散导热的过程中,

声子束的追踪方式可以分为两种. 第一种类似于辐
射传热计算中的能束跟踪法 [16], 对从边界发射的
声子束进行跟踪,通过对声子束分布的统计得到宏
观结果. Klitsner等 [10] 用此种追踪方式的蒙特卡罗

方法模拟了低温下硅体材料中的完全弹道导热,得
到了完全弹道导热时的温度分布,讨论了低温下试
样夹持器件对热导率测量值的影响.第二种方法类
似于稀薄气体中用于求解玻尔兹曼方程的直接蒙

特卡罗模拟 [11−15]. 首先根据控制单元的初始温度
由普朗克分布函数计算出单元中的声子数,并通过
随机数取样赋予声子波矢等性质,然后根据已建立
的概率模型函数,由随机数取样改变控制体中的声
子的位置和性质,从而得到控制体内新的声子分布,
重复上述过程直到得到稳定结果. Peterson[11] 在声

子直接蒙特卡罗模拟中使用了德拜理论的方法处

理声子的色散关系和态密度函数; Chen 等 [12,13]

则做出了更为细致的处理, 在模拟过程中考虑
了具体材料的色散关系及不同声子分支的影响;
Jeng等 [14]在模拟中使用了灰体近似并引入了周期

性边界条件; Lacroix等 [15] 利用声子直接蒙特卡罗

法模拟了纳米线中的稳态及瞬态声子输运过程. 两
种声子追踪方式相比,第一种方法有较小的计算量,
同时对于复杂几何边界的处理优于第二种,但是第
一种追踪方法目前仅被用来模拟完全弹道导热过

程,应用范围远小于第二种.
本文的模拟采用第一种声子追踪方法研究硅

纳米薄膜中弹道扩散导热过程. 由于模拟的温度范
围的改变,与 Klitsner等 [10]明显不同的是声子在硅

纳米薄膜中不再是完全弹道输运,必须考虑散射对
导热的影响 [17]. 本文建立了一个散射概率函数模
拟声子在薄膜中输运时受到的散射. 通过模拟发现,
在稳态弹道扩散导热过程中,尺寸效应的作用将会
引起边界温度跳跃,其值随着 Knudsen数 (Kn)的增
大而增大.计算的硅纳米薄膜热导率随着厚度的增
加而增加. 通过瞬态弹道扩散导热的模拟发现, 热
波现象与空间尺度相关, 随着尺寸的减小, 弹道输
运的增强将使得薄膜中的热波现象更显著.

2 模拟方法

2.1 灰体近似和弹性波近似

灰体近似是指假设声子的性质与频率无关,具
体的处理方法是将声子与频率相关的性质, 如频
率、群速度等在频率空间中积分以后求平均值,这
样声子的平均性质就只与温度有关 [11]. 以灰体近
似下的平均群速度 vgav 计算为例:

vgav =

3

∑
p

∫ ωmp

0

∂ω
∂q

nω Dω dω

Nph
, (1)

式中, ω 表示角频率; q 表示波矢; p表示声子的分

支,考虑的光学声子对导热的贡献远小于三支声学
声子,所以计算中只计算两支横波声学声子和一支
纵波声学声子; nω 表示声子的分布函数

nω = 1
/[

e
(

ω h̄
kBT

)
−1
]

;

其中 h̄ = 1.055× 10−34 J·s, kB = 1.381× 10−23 J/K;
Nph 表示总的声子数 Nph = ∑nω ; Dω 是态密度

函数. 本次模拟使用德拜模型中的态密度函数
Dω = V ω2/(2π2v3), 其中 V 为材料体积.代入以上
的公式, (1)式就可以被表示为

vgav =

∫ ωD

0

V ω2

2π2v3

[
e
(

ω h̄
kBT

)
−1
] ∂ω

∂q
dω

Nph
, (2)

其中 ωD 为德拜频率, ωD = v
[
6π2(N/V )

]1/3[18], 式
中 N 为原子总数.
通过灰体近似可以求出一定温度下的声子平

均群速度 vgav,进一步可以通过此温度下的体材料
热导率算出平均自由程 lav

[13]:

lav =
3kb

Cvvgav
, (3)
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其中 kb 为体材料热导率, Cv 为定容比热用德拜比

热模型 [18]计算.
色散关系描述了声子角频率 ω 与波矢 q 之间

的关系.在本文计算中我们借鉴德拜理论中的处理

方法,把晶格当作弹性介质来处理 [18]. 对于波矢 q,
有线性的色散关系

ω = vgavq, (4)

其中 vgav 为横波和纵波的平均群速度.文献 [18]采

用这样的近似处理方式,较准确地计算了当温度低
于德拜温度时介电材料的比热.

2.2 能量密度与温度

通过蒙特卡罗方法对声子束进行跟踪,可以得
到声子束在薄膜内的分布, 但要得到温度分布, 还

需要建立声子束分布与温度的关系式. 对于一个等
温的黑体边界,半球发射的声子能量流为

E =
π

3

∫ ωD

0
vgavω3 V h̄

2π2v3

[
e
(

ω h̄
kBT

)
−1
] dω , (5)

一般情况下 v̄ ≈ vgav ≈ vs, vs 为此温度下材料的平

均声速.令 y =
ω h̄
kBT

,则有

E =

(
NkBvsπ

Θ 3
D

∫ ΘD
T

0

y3

e(y)−1
dy

)
T 4. (6)

当材料的温差不大时,可以令

σT0 =
NkBvsπ

Θ 3
D

∫ ΘD
T0

0

y3

e(y)−1
dy, (7)

其中 T0 = (T1 +T2)/2,这样就得到了等温黑体边界

半球发射声子能量流与温度的关系

E = σT0T 4. (8)

对于内部单元发射能量与温度的关系,可以用与上
面相似的处理方法在全球上积分得到

dQe(T) = 4εσTT 4 dV, (9)

其中 ε 为声子发射率, ε = l−1
av .

2.3 发射与散射的概率函数

在蒙特卡罗模拟中,为了能够通过随机数取样
得到声子束的穿透距离和发射方向等信息,需要相
应地符合声子发射规律的概率模型函数. 首先定义

每一个声子束的能量W = E/Nb, Nb 是模拟中等温

边界上所取声子束数目.

在本文所模拟的导热问题中可以认为在方

位角 φ 方向对称, 所以发射方向只需考虑仰角

dΩθ = sinθ dθ . 通过积累分布函数可以建立等温

边界声子束发射方向与随机数之间的关系 [9]:

sinθ =
√

Rθ , (10)

其中 Rθ 为 0—1的随机数. 对于纳米薄膜内的单元,

声子束发射方向同样由积累分布函数可以得到发

射方向与随机数的关系

cosθ = 1−2Rθ . (11)

弹道扩散导热过程中,声子在输运时会受到散

射. 所以本文建立了如下的声子散射概率函数来模

拟声子输运中受到的散射.

设 P是一段时间后声子未被散射的概率,其随

着时间的变化可以表示为

∂P
∂ t

=−P
τ
, (12)

则在这一段时间内声子被散射的概率 P为

P = 1−P = 1− e(−
∆t
τ ), (13)

可以化为和声子传播距离有关的函数

P = 1− exp
(
−

∆tvgav

τvgav

)
= 1− e

(
− l

lav

)
, (14)

进行无量纲化 l = l/D, 其中 D为计算问题的特征

尺度,

P = 1− e

(
−

−
l

Kn

)
, (15)

其中 Kn = lav/D. 由上面得到的声子散射概率公式,

产生 0—1的随机数 Rl ,令 Rl = P,易得到

l =−Kn ln(1−Rl). (16)

由于随机数 Rl 在 0到 1之间均匀分布,所以也

可以表示为 l = −Kn ln(Rl). 其所给出的声子束穿

透距离受到散射作用的控制,所以可以记作散射穿

透距离 ls.

在模拟瞬态问题时,在一个时间步长内声子未

受到散射时,声子束的无量纲穿透距离称为弹道穿

透距离 lb 为

lb = Rtvgav∆t/D. (17)

模拟声子瞬态输运的过程中,判断在一个时间

步长内,某一声子是否被散射,可以通过比较 ls 与

lb 来实现. 当 lb < ls 时,则该声子束在此时间段内
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没有受到散射,在下一时刻仍然保持上一时刻的方

向和性质传播;反之声子束就受到散射, 需要从被

散射位置重新发射.

2.4 模拟对象及参数

表 1 给出了室温的单晶硅材料的物性, 由 (3)

式估计硅材料的声子散射平均自由程,图 1为硅纳

米薄膜中的弹道扩散导热的声子输运示意图. 硅纳

米薄膜的厚度为 D,声子束从等温边界上发射进入

硅纳米薄膜内部,在传播过程中发生散射.

表 1 室温 (300 K)时单晶硅的物性

比热/J·kg−1 热导率/W·mK−1 密度/kg·m−3 声速/m·s−1 平均自由程/nm

690 150 2330 6400 43.7

T1

2T

y

x

D

图 1 硅纳米薄膜弹道扩散导热声子输运模拟

对于稳态弹道扩散导热的模拟过程,分别从两

个等温边界 T1 = 305 K和 T2 = 295 K发射 Nb 个声

子束, 逐一追踪声子束, 并依据概率模型通过随机

数取样得到声子束在输运过程中的发射方向、被

散射位置等信息, 对这些信息进行统计得到纳米

薄膜中的声子密度分布, 从而得到薄膜内的能量

密度分布,最后根据能量密度与温度的关系就可以

得到温度分布.同时根据两个等温边界之间的温差

(T1 −T2) 以及模拟得到的热流密度 q, 计算硅纳米

薄膜的热导率 k = Dq/(T1 −T2).

对于瞬态模拟的过程,在初始时刻纳米薄膜保

持 T0 = 300 K温度,从初始时刻开始, 薄膜一侧与

温度 T1 = 305 K边界接触并保持不变.从高温 T1边

界发射声子束,在时间步长 dt 内进行追踪,一共进

行 50个时间步长的追踪; 最后通过统计得到温度

分布.同时为了更进一步地研究热波与弹道输运之

间的关系,改变瞬态模拟中的 Kn,对不同 Kn的热

波温度分布进行对比. 本文模拟了 Kn为 0.1, 0.3和

1.0的瞬态弹道扩散导热过程.

3 模拟结果与分析

3.1 硅纳米薄膜中稳态弹道扩散导热

图 2 为硅纳米薄中膜稳态弹道扩散导热的温
度分布, 其表现出了以下的特点. 出现边界温度
跳跃, 纳米薄膜内部温度随着位置线性变化, 这与
Lacroix等 [15] 和 Klitsner等 [10] 通过蒙特卡罗以及

Joshi和Majumdar[3]由求解声子辐射方程得到的温
度分布的规律相同. 由于弹道输运, 一部分声子将
直接从纳米薄膜的一个等温边界到达另一个等温

边界, 其不经历中间的散射过程, 从而不产生温度
梯度,这是造成边界温度跳跃的原因.从图 2中还可
以看到,边界温度跳跃随着 Kn的增大而增加,因为
随着 Kn增大,由 (15)式声子的散射概率不断减小,
薄膜中通过弹道输运的声子不断增加. 当 Kn = 0
时, 弹道扩散导热退化为扩散导热, 温度分布完全
服从傅里叶导热定律,边界温度跳跃为 0,热流密度
与温度梯度成正比; 随着 Kn 增大, 弹道输运增强,
薄膜的温度分布不断变得平缓,当 Kn → ∞时,弹道
输运将控制整个纳米薄膜中的导热过程,温度分布
变为一条平行于横轴的直线,温度梯度为 0,此时薄
膜内温度变为 Tballistic, 边界温度跳跃达到最大值,
与此同时热流密度也只和两个边界的温差有关,这
样的情况就称为 Casimir极限 [3],此时有

Tballistic = [(T 4
1 +T 4

2 )/2]1/4,

qballistic = σ(T 4
1 −T 4

2 ).
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图 2 硅纳米薄膜内稳态温度分布

图 3为纳米薄膜的热导率随着厚度的变化. 与
体材料热导率作为材料物性而与尺寸无关不同,对
于硅纳米薄膜, 由于厚度与声子平均自由程相当,
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弹道输运的作用显著,热导率表现出了明显的尺寸

效应. 纳米薄膜的热导率随着厚度的增加而增加,
与此同时热导率随着厚度变化的斜率却在减小,薄
膜热导率逐渐趋近于体材料的热导率.将模拟结果

与文献中的实验数据比较,可以看到在 D < 50 nm
的范围内, 模拟值比试验值大, 随着薄膜厚度的增

大,模拟值与实验值相当.
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图 3 硅纳米薄膜热导率随厚度的变化

与 Majumdar[23] 的灰体介质模型 k = kb/(1+

Kn/α)(其中α为形状修正因子,在薄膜中α = 4/3),
以及 Alvareza和 Jou[5]的模型

k =
kb

2π2Kn2 (
√

1+4π2Kn2 −1)

进行比较,可以看到两个模型计算的热导率随着薄

膜厚度变化的规律与模拟结果相符合. Majumdar[23]

模型计算的值比模拟值大, 这是因为 Majumdar[23]

模型是由稳态声子玻尔兹曼方程的关于 Kn的一阶

近似得到的,弹道输运的作用没有完全包含在式中;
Alvareza 和 Jou[5] 模型在薄膜厚度小于 100 nm 时

计算值比模拟值小, 厚度大于 100 nm 时则又比模
拟值大,在厚度大于 200 nm后会比Majumdar[23]模

型计算值还大.
纳米薄膜热导率随着厚度变化的规律可以用

(18)式来表示:

k ∝ Dβ , (18)

其中 β 表示弹道输运与扩散输运相对强度的大
小 [24,25],一般情况下 β ∈ 0—1. β = 0时,声子扩散
输运, 材料热导率与尺度无关, 例如常温下的体材

料; 0 < β < 1时,此时材料的尺寸与声子平均自由
程相当, 声子兼有弹道输运和扩散输运; β = 1, 此
时声子平均自由程远远大于材料尺寸,声子为完全

弹道输运, 材料的热导率随着尺度线性变化, 例如

理想的一维简谐晶体 [26]. Li和 Wang[24] 研究发现

描述热导率随特征长度变化的参数 β 和体系中粒
子能量传播距离的均方差与时间关系的指数 α 存
在着关系, β = 1−α/2. Yang等 [25] 通过分子动力

学模拟的方法验证上述关系式的正确性,表明 β 值
反映了体系中能量的输运方式. 图 4对模拟得到的

热导率随薄膜厚度变化的曲线进行了分段拟合,分

析在不同的厚度范围内弹道输运与扩散输运的相

对强度的大小,可以看到随着厚度的增加, Kn减小,

β 不断变小,这意味着在薄膜中声子弹道输运的强

度与扩散输运相比在不断减弱. 当 Kn ≪ 1时,扩散

输运将控制导热过程,此时 β → 0热导率将不随厚

度变化;当 Kn ≫ 1时,薄膜中的导热将由弹道输运

控制,声子的散射来自边界, 此时 β → 1热导率随

薄膜厚度的增加而线性增加.
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图 4 热导率随着薄膜厚度变化的分段拟合

图 5给出了纳米薄膜热导率随温度的变化. 可

以看到, 当温度大于 150 K 时, 硅纳米薄膜的热导

率随着温度的增高而变小, 不同厚度的纳米薄膜

的热导率随温度变化的趋势与体材料的相同.热导

率随温度的变化受到两个因素的影响: 一个是材

料的比热随着温度不同而不同,体材料的热导率与

比热成正比, 微纳尺寸材料的热导率和比热的关

系与体材料相近, 当材料温度远低于德拜温度 ΘD

时, 比热与温度的三次方成正比, 随着温度的升高

比热的增加趋势逐渐减缓;另一方面是声子平均自

由程随温度的变化, 当温度大于 150 K 时, 主要考

虑声子 U 散射过程的平均自由程 lav ∝ eγΘD/T [27],

其中 γ 是调节参数, 散射自由程随着温度指数衰

减. 在温度大于 150 K的范围内,硅的比热随着温
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度的增加趋势比散射自由程随温度的衰减趋势弱,

所以硅的热导率在此温度范围内随着温度的减小

而减小. 受到尺寸效应的影响, 在同一个温度下,

kb > k0.83 µm > k0.42 µm, 而三者之间的差距随着温

度的增大而不断减小, 这是因为随着温度增大, 散

射自由程快速衰减到一个小值,此时硅纳米薄膜的

Kn ≪ 1,无论是在 0.83 µm还是 0.42 µm的硅纳米

薄膜中, 扩散输运都成为了导热过程的主导, 两者

的热导率都将接近体材料的热导率.
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图 5 热导率随温度的变化

3.2 硅纳米薄膜中瞬态弹道扩散导热

图 6 为瞬态模拟中不同时刻的温度分布, 可

以看到由于弹道输运的作用, 与稳态导热相似,

边界出现了温度跳跃; 随着时间的推移, 薄膜内

温度分布逐渐接近线性分布, 同时边界温度跳跃

也在不断变小, 在 45 ps 时温度分布已经十分接

近稳态弹道扩散导热. 受到声子群速度限制, 边

界的温度激励并不能瞬时到达另一侧, 而是随

着时间推移逐渐影响到整个薄膜, 这与 Joshi 和

Majumdar[3] 以及 Chen[4] 在边界施加阶跃温度激

励后所得到的温度分布是符合的, 这种导热现

象称作热波 (heat wave)[3]. 基于傅里叶导热定律

q = −k∇T 的瞬态温度方程是一个抛物线扩散方

程, ∂T/∂ t = a∆T (a 为热扩散率), 将会得到热扰动

传播速度无穷大的非物理的结果.在快速导热过程

中,例如激光脉冲加热,傅里叶导热定律不再适用.

Cattaneo和 Vernotte对傅里叶导热定律进行弛豫修

正, q+τ∂q/∂ t =−k∇T ,通过这样的修正,瞬态导热

过程中的温度控制方程就是一个有阻尼项的双曲

波动方程 ——CV 方程, τ∂ 2T/∂ t2 + ∂T/∂ t = a∆T

(τ 为弛豫时间);但 CV方程存在着问题,比如在处

理热波叠加的问题时会出现 “负绝对温度”这一不

符合物理真实的结果 [28]. 此后,又有许多人提出了

自己的方程式描述热波现象,如Chen[4]提出的弹道

扩散方程 τ∂ 2T/∂ t2+∂T/∂ t = a∆T −∇ ·qb (其中 qb

为弹道热流),力图将弹道输运和热波包含在一个方

程组中; Naqvi和Waldenstrom[29]根据 Fokker-Plank

方程得到一个热导率随时间变化的模型 ∂T/∂ t =

(1− e−t/τ)∆T ; Alvarez和 Jou[5,30] 根据非平衡热力

学得到 (1/4)∂ 2T/∂ t2 + ∂T/∂ t = (Kn2/3)∆T . 文献

[6, 31]使用热质的概念来研究瞬态导热问题,得到
τ
k

∂q
∂ t

+2
lav

k
∂q
∂x

−b
∂T
∂x

+
∂T
∂x

+
q
k
= 0 (其中 b为热质

的漂移速度与热波速度之比).各种模型从不同的角

度出发, 得到了形式各异的方程, 但是都缺乏对弹

道输运与热波之间关系的探讨. 在图 6中还可以看

到,本文模拟得到的热波图像在波前位置的温度变

化曲线是光滑的,这与 CV方程得到的温度曲线在

波前位置会出现一个突然的温度变化有很大的不

同.包括 Chen[4], Naqvi等 [28] 和文献 [5, 31]理论模

型求解结果中也并未在波前位置出现温度突变,数

值计算中 Joshi 和 Majumdar[3] 对声子辐射方程的

求解和 Lacroix等 [15] 的声子直接蒙特卡罗模拟也

是如此. 值得注意的是, Chen[4] 的弹道扩散方程以

及 Joshi 和 Majumdar[3] 的声子辐射方程都可以从

线性声子玻尔兹曼方程推导出来,瞬态计算结果的

这种差别还需要进一步深入探讨.
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图 6 薄膜内温度分布随时间的变化 (Kn = 1)

图 7 是薄膜内三个不同位置处温度随时间的

变化. 因为热波传播速度有限,三个位置都不会在

初始时刻就受到边界温度激励的影响.计算得到波

前传播速度 vwf ∼= 6400 m/s 与模拟中的声速 vs 相
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同,与通常认为的热波传播速度为 vs/
√

3不符.这

是因为 vs/
√

3是热波波包的传播速度,而本文中计

算的波前速度应与模拟中的声子群速 6400 m/s相

同. Ackerman等 [32] 在固体氦边界受到温度激励的

实验中测到了与图 7相近的温度分布.
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图 7 薄膜内不同位置处温度随时间的变化 (Kn = 1)

图 8比较了不同 Kn的纳米薄膜在同一时刻的

温度分布. 可以看到 Kn 越大, 热波在薄膜中的影

响范围就越大.当 Kn = 0.1时温度激励的影响到达

x/D = 0.3 的位置, Kn = 0.3 时温度激励的影响到

达 x/D = 0.5 的位置, Kn = 1.0 时温度激励的影响

则覆盖了整个薄膜. 由于在模拟中声子的群速度不

随 Kn 改变, 当 Kn 变小, 薄膜的厚度增大, 热波在

薄膜中的影响范围就会减小. 同时发现在所模拟的

时刻 (t = 20 ps),在 Kn较大的薄膜中,边界温度跳

跃的值反而较小. 这与稳态导热中边界温度跳跃随

着 Kn的减小而减小并不矛盾. 因为在瞬态导热中,

Kn越小,温度激励的影响范围就越小,导热过程达

到稳定所需要的时间越长, t = 20 ps时,与 Kn = 1.0

的薄膜相比, Kn = 0.1和 Kn = 0.3的薄膜中的温度

分布都还远偏离稳定状态,同时在小 Kn的薄膜中,

边界温度跳跃的值随时间衰减的速度更快,到达稳

态时, Kn较小的薄膜的边界温度跳跃会变得更小.

如图 9 所示, 在不同 Kn 的薄膜内, x/D = 0.5

处的温度随着时间的变化. 在 50 ps时, Kn = 1.0的

薄膜中温度随时间的变化渐渐趋于稳定, Kn = 0.3

的薄膜在 x/D = 0.5处开始受到边界温度激励的影

响, Kn = 0.1的薄膜在 x/D = 0.5处尚未 “感受”到

边界的温度激励. 可以更直接地看到, 薄膜中的瞬

态导热过程达到稳定所需时间随着 Kn 的减小而

增大.当 Kn变大,微空间尺度上的弹道输运作用增

强, 薄膜中的热波现象变得更为显著; 当 Kn 无穷

大, 在一个瞬态的完全弹道导热过程中, 将在薄膜
中观察到无衰减的热波,反之当 Kn趋近于 0时,导
热过程由扩散输运控制从而满足傅里叶导热定律,
在薄膜就不会观察到热波现象.
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图 8 薄膜内温度分布 (t = 20 ps)
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图 9 薄膜内某一位置温度随时间的变化 (x/D = 0.5)

4 结 论

1)本文通过建立散射概率函数描述声子输运
中的散射过程,提出了一种模拟弹道扩散导热的蒙
特卡罗方法. 该方法对边界发射的声子束进行跟踪,
声子束的散射通过根据散射概率函数的随机抽样

过程模拟,并由统计声子束分布获得薄膜内的能量
密度分布,进而由能量密度与温度的关系式得到温
度分布.采用该方法成功模拟了硅纳米薄膜中的稳
态和瞬态弹道扩散导热.

2)通过硅纳米薄膜中的稳态导热模拟发现,弹
道输运会引起显著的边界温度跳跃, 其值随着 Kn
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的增大而增大;计算的硅纳米薄膜热导率随着厚度
的增大而增大,与此同时热导率随薄膜厚度增大的
速率减小, 反映了薄膜厚度很小时, 导热为弹道输
运传导,而厚度很大时,导热为扩散输运传导;模拟
得到的热导率与文献中实验值和理论模型符合,验
证了使用该方法模拟弹道扩散导热的可靠性.

3)通过硅纳米薄膜中的瞬态导热模拟发现,边

界处存在温度跳跃, 并且随着时间的推移而减小;

边界温度激励的波前传播速度为声速, 在瞬态弹

道扩散导热过程中出现热波现象; 微空间尺度上

的弹道输运与微时间尺度上的热波现象之间存在

联系, 当 Kn 增大, 弹道输运的增强导致热波现象

更为显著.
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Abstract
A Monte Carlo (MC) method is proposed by establishing a new model of phonon scattering processes with random sampling

according to a scattering probability function. The MC scheme is used to simulate steady and transient ballistic-diffusive heat conduc-
tion in silicon nanofilm. In the MC simulations, we trace the phonon bundles that emit into media from the boundaries, and obtain
the temperature profiles through statistics of the distribution of phonon bundles. It is found that the size effect of phonon transport
leads to a boundary temperature jump which increases with the Knudsen number increasing. The thermal conductivity of the silicon
nanofilm is calculated and the results suggest that nanofilm thermal conductivity increases with film thickness increasing, which is in
good agreement with the experimental data as well as the results from the theoretical model. The temperature profiles vary with time
in the transient simulations, which shows that the heat wave is related to not only time scale but also spatial scale. When the spatial
scale becomes smaller, the ballistic transport is more dominant, which leads to stronger heat waves.
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