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二维纳米材料热传导行为及其界面调控※ 
袁瑞琳    陈龙    吴长征* 

(中国科学技术大学化学与材料科学学院  合肥 230026) 

摘要  二维纳米材料具有独特的二维无限拓展超薄结构, 其声子输运受到维度限制, 从而赋予了二维纳米材料新奇的

热传导性质, 是研究微纳尺度热传导的理想材料平台. 界面工程可以引发二维纳米材料中声子振动模式的改变和声子

振动的耦合, 导致材料的热传导行为改变, 为实际应用中微纳器件的散热、极端环境的热防护等提供了可能的解决方

案. 详细介绍了在经典二维纳米材料中热传导的不同机制及新奇特性, 阐述了界面工程对二维纳米材料热传导的影响, 
并进一步展望了原子分子级别界面调控在二维材料热传导领域的研究前景.  
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Heat Conduction Behavior of Two-Dimensional Nanomaterials and  
Their Interface Regulation※ 

Yuan, Ruilin    Chen, Long    Wu, Changzheng* 
(School of Chemistry and Materials Science, University of Science and Technology of China, Hefei 230026) 

Abstract  Two-dimensional nanomaterials provide an ideal platform for the research of heat conduction in nanoscale, for 
their novel heat conduction properties derived from limited phonon transport. Due to unique two-dimensional expanded ul-
tra-thin structure, interface engineering effectively induces the change of phonon vibration mode and the coupling of phonon 
vibration, leading to the differences of heat conduction behavior. Benefiting from wide adjustability of heat conduction prop-
erties, two-dimensional nanomaterials exhibit potential applications in the heat dissipation of micro-nano devices and thermal 
protection in harsh environments. This paper introduces the mechanisms and novel characteristics of heat conduction in clas-
sical two-dimensional nanomaterials in detail, expounds the influence of interface engineering on the heat conduction in 
two-dimensional nanomaterials, and further expects the prospects of atomic-molecular interface regulation in the field of heat 
conduction in two-dimensional materials.  
Keywords  two-dimensional nanomaterials; heat conduction; interface regulation; phonon transport 

   
1  引言 

二维纳米材料是一维受限而二维无限拓展一类材

料的统称, 具有原子级厚度的典型特征. 对于过渡金属

硫化物[1-3]、石墨[4-6]这类材料, 其块材由弱范德华力结

合堆垛的原子层组成, 通过机械剥离[7-9]、化学插层剥 
离[1,10-11]等手段可以自上而下的获得与块材组成相同的

二维纳米材料. 近期的研究表明, 利用精确可控的电化

学阳离子插层削弱非范德华化合物的层间相互作用, 可
以得到与块材具有相似化学组成的超薄二维纳米结  
构[12]. 除剥离外, 化学气相沉积[13-14]、分子束外延[15-16]

等自下而上的方法同样可以得到负载在衬底上的二维

薄膜结构.  
随着合成技术的发展与成熟, 针对二维纳米材料中

基础物性的研究变得深入[17-21]. 维度的降低导致二维纳

米材料的晶格振动受到限制, 诱导其声子振动模式和输

运过程发生改变, 因而赋予了二维纳米材料新奇的热传

导特性[22-25]. 由于声子-边界散射、声子-缺陷散射的影

响, 二维纳米材料的热导率与材料的几何尺寸、层数、

同位素组成等因素息息相关[23,26], 精准可控的二维纳米

材料合成是理解其声子输运机制的基础, 有助于系统地

构建二维热传导理论模型, 对探究二维纳米材料中的热

导率极限具有重要意义[27].  
由于二维纳米材料仅有几个原子层的厚度, 界面相

互作用对原子结构的影响不可忽视. 针对二维异质结 
构、插层结构中热传导的研究表明, 界面结构引发了二

维纳米材料中声子振动的耦合和声子振动模式的转    
变[28-30], 影响声子散射过程[31-33], 进而调控了二维纳米

材料的热传导行为. 通过分子级设计可以构建连续可调
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的二维界面, 有望针对不同应用场景需求, 如微纳器件

定向散热、极端环境的热防护等, 构建合理的微纳尺度

热传导路径.  
近年来, 二维纳米材料拥有特殊声子行为及丰富可

调性, 逐渐成为研究微纳尺度传热的理想材料平台. 本
文从二维纳米材料的热传导行为和研究进展出发, 阐述

界面工程对二维纳米材料热传导的影响, 并展望了分子

级界面设计在二维材料热传导领域的研究前景. 本文将

从以下几个方面进行介绍: 第 2 节主要阐述了二维纳米

材料的热传导特性, 并详细介绍了典型二维纳米材料热

传导的不同机制; 第 3 节介绍界面工程对二维材料的热

传导行为的调控, 包括二维异质界面和插层界面对声子

输运的影响; 第 4 节对二维纳米材料热传导研究的挑战

进行总结, 并展望了分子级界面设计在二维纳米材料热

传导领域的研究前景.  

2  二维纳米材料的面内热传导 

 由于二维材料弱层间相互作用的结构特点, 其声

子色散曲线的典型特征是: 在低声子波数时, 弯曲声子

模式(ZA)具有二次色散[34-35], 即ωZA∝q2, 其中ωZA代表

弯曲声子的角频率, q 代表声子波矢. 而在三维材料中, 
弯曲声子模式在低声子波数时的色散总是包含线性成

分[36]. 

2.1  过渡金属硫化物的面内热传导 

过渡金属硫化物(MX2, M 代表过渡金属如 Mo、  

W、Ta 等; X 代表硫族元素, 包括 S、Se 和 Te)具有丰富

的元素组成和多种电子结构, 在微电子器件、光电等领

域具有应用潜力[2,37-38]. 这类材料的晶体结构属于三明

治类型, 单层过渡金属硫化物由 X-M-X 以共价键构成, 
层间以较弱的范德华力相结合堆垛, 如图1a所示[39]. 通
过机械剥离[40]、化学插层剥离[1,11,41]和化学气相沉积[42]

等手段可以获得层数可控的、大单畴尺寸过渡金属硫化

物.  
 二维过渡金属硫化物的热导率与其长度和宽度相

关联. 许多理论研究预测, 二维 Fermi-Pasta-Ulam 矩形

和圆盘晶格的热导率随着对数缩放而发散 [43-46]. Xu   
等[47]利用分子动力学详细研究了过渡金属硫化物 MoS2

的热传导行为, 预测了二维 MoS2 材料面内热导率的对

数尺度缩放. 近期, Yu 等[48]采用拉曼法研究了悬空圆形

MoS2的面内热导率, 从实验上证明了悬浮单层 MoS2的

室温热导率随悬浮半径(R)的增大而增大, 遵循对数比

例 κ∝log(R), 如图 1b 所示. 在双层及三层 MoS2、单层

WSe2、单层 WS2中同样观察到了类似的尺寸效应[48], 与
理论预测一致. 该研究认为, 材料半径增加时, 更多具

有较长平均自由程的低频声子被激发并参与热传导, 导
致过渡金属硫化物面内热导率随之上升.  

二维过渡金属硫化物的面内热导率还受层数的影

响, 但是面内热导率随层数变化的规律尚不明确. 基于

第一性原理的 Peierls-Boltzmann 输运方程方法预测[49], 
由于声子色散的改变和非谐性原子力常数中对称性的

缺失, MoS2的面内热导率将随着层数的增加而降低, 三
层MoS2的热导率将接近块材. 用拉曼法测试悬空MoS2

的面内热导率[48], 发现其随层数的变化趋势与上述理

论研究吻合, 但四层MoS2的热导率与块材MoS2的热导

率仍有一定差异, 如图 1c所示. Yuan等[50]测量了玻璃基

板上不同厚度的MoS2样品的面内热导, 发现随着MoS2

的厚度由 2.4 nm 增加至 37.8 nm, 其热导率先下降后上

升. 关于过渡金属硫化物面内热导率与层数之间的相关

性还需要进一步的理论研究与实验验证.  
过渡金属硫化物的面内热导率与尺寸参数之间的

相关性来源于晶格结构的二维几何特征, 而晶体的化学

组成对于其热传导同样有很大影响. 尽管具有相似的晶

体结构, 不同种类的过渡金属硫化物之间的热导率仍有

较大差异[51]. 理论预测表明, MX2 (M＝Mo, W; X＝S, 
Se)的声子寿命由过渡金属原子决定, 而声子群速度由

硫族原子决定[52]. 理论研究发现, WS2、MoS2、WSe2和

MoSe2的室温计算值分别为 91.66、89.43、39.94 和 29.05 
W/(m•K)[52]. 通过拉曼法测试悬空单层 WS2、MoS2 和

WSe2 的热导率[48], 发现了类似的热导率趋势, 但是其

数值与理论预测值存在一定差异. 拉曼法是目前实验中

最常用的测试面内热导率的方法, 二维纳米材料的热传

导特性对样品质量、尺寸、厚度、测试环境等因素敏   
感[53-55], 准确衡量其热导率需要全面地考虑上述条件.  

近年来, 二维过渡金属硫化物的研究已扩展到低对

称性材料. 这类材料的金属原子聚集在层内形成各向异

性的图案: d2 电子组态的金属原子形成之字形链(例如, 
变形 1T 相中的 MoTe2和 WTe2), d3电子构型的金属原子

形成金刚石链(例如, 变形 1T 相中的 ReS2和 ReSe2), 如
图 1d 所示. 金属原子团簇的各向异性排列带来了一些

有趣的特性 . ReS2 的面内热导率呈现各向异性的特   
点[56], 平行于Re链方向和垂直于Re链方向的面内热导

率分别为(70±18) W/(m•K)和(50±13) W/(m•K), 如图

1e 所示. 而在具有类似结构的 WTe2 中没有观察到面内

热导率的各向异性[57]. 低对称的二维过渡金属硫化物

有望表现出与高对称结构不同的面内热传导性质, 理解

二维新结构的热传导机制有助于促进热元件的发展, 可
以预计, 同质结构的相转变是构建新型热导元件的极具

潜力的方案.  

2.2  石墨烯的面内热传导 

石墨烯中的碳原子以 sp2 杂化连接组成蜂窝状二维

晶格结构. 尽管具有类金属特性, 在未经掺杂的石墨烯

中, 热传导仍然依赖声子, 共价 sp2 键合导致了晶格振

动的有效传热. 理论研究和实验表明, 由于高声子群速

和低晶格非谐性, 石墨烯具有超高面内热导率[58-60]. 优  
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图 1  (a)典型过渡金属硫化物的晶体结构, 以TaS2和TaSe2为例[39]; (b)过渡金属硫化物的面内热导率与悬浮半径之间的对数关系[48]; (c) MoS2的面

内热导率与层数的关系[48]; (d) ReS2的晶格结构[56]; (e) ReS2面内热导率的各向异性[56] 
Figure 1  (a) Crystal structure of typical transition metal sulfide, taking TaS2 and TaSe2 as examples [39]; (b) logarithmic relationship between in-plane 
thermal conductivity of transition metal sulfide and suspension radius[48]; (c) relationship between in-plane thermal conductivity of MoS2 and number of 
layers[48]; (d) lattice structure of ReS2

[56]; (e) anisotropy of thermal conductivity in plane of ReS2
[56] 

越的热性能对高密度微型集成电路的散热有重要意义, 
可以有效延长电子器件的寿命, 防止热失效 [61]. Bal-
andin 等[62]首次利用拉曼法测量了机械剥离的单层悬空

石墨烯在室温下的热导率, 发现其热导率远高于石墨块

材, 达到 4840～5300 W/(m•K). 进一步研究发现, 该实

验可能高估了石墨烯的热导率. 后续的实验显示化学气

相沉积生长的单层石墨烯的热导率约为 2500 W/(m•K)
至 3100 W/(m•K)[63]. 石墨烯的热导率测试结果同样受

到众多因素的影响, 如制备方法、测试环境等, 造成不

同实验结果之间存在较大差异.  
 值得指出的是, 尽管石墨烯与过渡金属硫化物都

属于二维晶格模型, 石墨烯仍然表现出了特殊的热学性

质. 与经典二维晶格模型[43-46]相比, 石墨烯原子可以移

出平面, 因此, 除面内声学纵波(LA)和面内声学横波

(TA)外, 声学声子模式出现了面外声学横波(ZA)[64-66]. 
TA和LA声子具有较大的群速度, 长期以来被认为是热

的主要载流子[60,67]. ZA 声子具有二次色散, 当波矢较小

时群速度接近于零. 然而, ZA 声子模式具有比较大的低

频声子态密度, 研究表明, 它们对悬浮石墨烯的晶格热

导率有很大的贡献[64,68]. 最近的研究指出[69-70], 石墨烯

的超高热导率可能来源于声子流体动力学行为, 即介于

弹道输运与扩散输运的温度之间的声子输运方式, 但是

目前还没有可靠的实验证明该理论.  
石墨烯的热导率表现出与过渡金属硫化物类似的

尺寸依赖特征. 在 300 K 时, 石墨烯纳米带的热导率与

样品长度呈对数发散(长度小于 9 μm 时)[65]. Ghosh 等[71]

发现, 随着石墨烯的原子平面数从 2 个增加到 4 个, 其
室温导热系数从 2800 W/(m•K) 单调下降到 1300 
W/(m•K), 与理论预测基本吻合, 如图 2a 所示, 由界面

耦合导致的三声子散射过程的增加抑制了少层石墨烯

的面内热传导[72]. 石墨烯的热导率还受到晶格组成的

影响, 同位素组成的变化会改变晶体晶格的动力学性

质, 并影响其热导率[73]. Chen 等[61]发现随着 13C 丰度的

变化, 石墨烯中的声子色散会因平均原子质量的变化而

发生轻微改变. 如图 2b 所示, 13C 掺杂比例为 50%的石

墨烯样品的热导率最低, 此时两种同位素均匀混合, 导
致了最大的同位素散射[73].  

2.3  黑磷的面内热传导 

黑磷具有皱缩的蜂窝状结构[74], 如图3a所示, 两个

主要的晶格轴通常称为扶手(AC)轴和锯齿(ZZ)轴, 二维

晶格的各向异性导致了黑磷面内热导率的各向异性. 
Luo 等[75]利用显微拉曼技术测量了悬空黑磷薄膜的面

内热导率, 发现厚度为9.5 nm的黑磷表现出显著的各向

异性, AC 方向热导率为 10 W/(m•K), ZZ 方向为 20 
W/(m•K), 如图 3b 所示. 理论模拟表明, 黑磷面内热导

率的各向异性主要来源于声子带宽和群速度的显著差

异, 即声子色散的各向异性. Zhao 等[76]通过不同方向的

杨氏模量测量, 证实了声子群速度的各向异性决定了热

传导的各向异性. 尽管黑磷面内热导率的各向异性已经

通过悬空热桥法、拉曼法等方法被多次证实, 目前针对

单层黑磷热传导特性的研究仅限于理论分析[77-83]. 由于

黑磷的化学性质比较活泼, 极易氧化, 热传导实验研究   
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图 2  (a)石墨烯的层数与面内热导率相关性的理论预测[72]; (b)同位素对石墨烯面内热导率的影响[73] 
Figure 2  (a) Theoretical prediction of correlations between graphene layers and in-plane thermal conductivity[72]; (b) the effect of isotopes on the in-plane 
thermal conductivity of graphene[73] 

 

图 3  (a)黑磷的晶体结构[74]; (b)黑磷在 ZZ 和 AC 方向的热导率随厚度变化(厚度范围 50 至 300 nm)[74]; (c)黑磷在 ZZ 和 AC 方向的热导率各向异

比随厚度变化(厚度范围 9.5 至 30 nm)[75] 
Figure 3  (a) Crystal structure of black phosphorus[74]; (b) the thermal conductivity of black phosphorus varies with thickness in the ZZ and AC directions 
(thickness range 50 to 300 nm)[74]; (c) the anisotropy ratio of black phosphorus varies with thickness in the ZZ and AC directions (thickness range 9.5 to 30 
nm)[75] 

的黑磷厚度通常在 10 nm 以上.  
作为层间范德华力材料, 黑磷同样表现出面内热导

率的厚度依赖性. Lee 等[74]证实了当黑磷厚度由 300 nm
降低至 50 nm 时, 在 ZZ 方向上热导率由 27 W/(m•K)降
低至 12 W/(m•K), AC 方向的热导率由 15 W/(m•K)降低

至 5 W/(m•K), 但是其各向异比保持为 2. 在 30～9.5 nm
范围内黑磷在 ZZ 和 AC 方向上的热导率表现出类似的

随厚度降低而单调下降的趋势, 但是各向异比从 2 下降

到 1.5[75], 如图 3c 所示. 二维纳米材料面内热导率的厚

度依赖表明, 声子-表面散射、声子-边界散射会影响低

维纳米材料中的声子输运行为. 

2.4  其他二维纳米材料的面内热传导 

除上述典型二维材料, 硒化锡[84-86]、硒化铟[87]、二

维钙钛矿[88]、氮化硼[89]等二维纳米材料中的热传导也受

到广泛关注. β-In2Se3 的热导率表现出明显的厚度依赖

特点 [87], 表明了声子-表面散射和声子-边界散射在

In2Se3体系中的重要性. 如图 4a 所示, β-In2Se3 薄膜厚度

为 35 nm 时, 导热系数达到 60 W/(m•K); 当厚度降低至

5 nm 时, 导热系数降至 4 W/(m•K). SnSe 的晶体结构与

黑磷类似, 具有面内各向异性[85]. 基于密度泛函理论和

玻尔兹曼输运理论的理论研究表明[86], 在单层 SnSe 中, 
由于原子质量重、原子间键强度弱和原子配位数低, 低
频光学支与声学支之间存在明显的重叠, 声子相互作用

在声子散射过程中占主导地位. 在室温下, 除了声学分

支对热导率的贡献外, 低频光模对热导率也有重要贡

献, 从而导致单层 SnSe 较低的导热系数(ZZ 方向 3.0 
W/(m•K)和 AC 方向 2.6 W/(m•K))[84]. 除 SnSe 外, SnS、
GeS、GeSe 也具有类似的褶皱结构[84], 同样表现出热导

率的面内各向异性, 如图 4b 所示. 铜钛矿 CuSbSe2具有

典型的二维层状结构[88], 是一种很有前途的热电材料, 
Sb3＋的 5s2 孤对电子诱发了晶格中的软声子模式和强振

动非谐性, 这导致了其本征的低热导率(625 K 时 0.38 
W/(m•K)).  

Wang 等[90]发展了聚二甲基硅氧烷(PDMS)辅助干

法转移制备双层氮化硼, 极大地减少了表面有机物残

留, 避免额外的声子散射, 首次在悬浮双层氮化硼报道

了高于块材的热导率(室温下 460～625 W/(m•K)). 利用

同样的方法制备并测量悬浮四层氮化硼的热导率[91],  
 



 
化 学 学 报 综述  

  
 
Acta Chim. Sinica 2022, 80, 839—847 © 2022 Shanghai Institute of Organic Chemistry, Chinese Academy of Sciences http://sioc-journal.cn    843 

 

图 4  (a) In2Se3面内热导率的厚度依赖[87]; (b) SnSe、GeS、GeSe、SnS 面内热导率的各向异性[84] 
Figure 4  (a) Thickness dependence of in-lane thermal conductivity of In2Se3 [87]; (b) anisotropy of thermal conductivity in SnSe, GeS, GeSe and SnS[84] 

证实了氮化硼热导率随厚度增加而下降. 利用拉曼法测

量, 悬空单层氮化硼在接近室温时具有较高的平均热导

率, 达到 751 W/(m•K)[89], 是半导体和电绝缘体中最好

的热导体之一. 随着层数增加到 3 层, 氮化硼的面内热

导率呈现下降趋势, 进一步证明了层间相互作用造成声

子散射的增强. 对于其他二维纳米材料的理论研究预测

了单层氮化碳[92]、单层氮化镓[93]等二维纳米材料的面内

热导率, 还需要进一步发展合适的合成方案以进行实验

验证. 

3  界面相互作用对热传导的影响 

3.1  二维异质结构界面 

二维异质结构由两层或多层不同种类的二维纳米

材料通过层间相互作用连接组成, 旨在达到超越单个组

件的性能[94]. 异质结构构建了两种二维材料的界面, 界
面相互作用造成界面处声子振动模式的转变和耦    
合[95-98], 由于二维纳米材料具有原子级厚度, 界面声子

性质的变化诱导其面内热传导行为改变. 另外, 异质界

面导致的声子-界面散射和界面处的晶格失配会抑制二

维异质结构中的纵向热传导[99]. 本节从面内热传导和

纵向热传导两个方面介绍异质界面对二维纳米材料热

传导的影响.  
3.1.1  异质界面对面内热传导的影响 

在二维异质结构中, 受界面相互作用的影响, 声子

光谱表现出与单一薄膜不同的特性. Jing 等[97]通过非平

衡分子动力学模拟发现, 与单层石墨烯和双层石墨烯相

比, 石墨烯/硅/石墨烯异质结构的热导率降低了一个数

量级, 如图 5a所示. 石墨烯与硅之间存在强共价键和弱

范德华相互作用, 随着硅层厚度的增加, 异质结构的导

热系数呈指数衰减. 对于弱范德华相互作用的结构, 纵
向模态和弯曲模态在平面内热传导方面存在竞争, 而对

于强共价键异质结构, 声子输运受纵向模的控制. 在黑

磷/石墨烯异质结构中同样发现了界面相互作用对石墨

烯弯曲模态的抑制[96,100]; 同时, 由于声子群速度的增加

和极强的声子耦合, 黑磷的面内热导率增大. Gao 等[94]

模拟了拉伸应变对石墨烯/MoS2 异质结构的影响, 在热

流方向施加外拉伸应变可以削弱晶格失配引起的面外

变形, 使声子模式由高频向低频转变, 从而降低晶格失

配对石墨烯层面内热导率的影响, 如图 5b所示. 目前异

质结构的面内热导率主要基于理论模拟, 合成手段和测 

 

图 5  (a)石墨烯/硅/石墨烯异质结构的面内热导率[97]; (b)拉伸应变对石墨烯/MoS2异质结构中石墨烯面内热导率的影响[94] 
Figure 5  (a) In-plane thermal conductivity of graphene/silicon/graphene heterostructures[97]; (b) effect of tensile strain on the thermal conductivity of 
graphene in graphene/MoS2 heterostructures[94]     
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试要求制约了异质结面内热传导性质的进一步研究. 
3.1.2  异质界面对纵向热传导的影响 

声子在界面传输过程中会经历反射、透射和模态转

换 , 导致界面温度显著跳跃 , 从而引起界面热阻 [101]. 
Vaziri 等[102]通过单层石墨烯、MoS2和 WSe2的人工堆积, 
在厚度小于 2 nm 的范德华异质结构上展示了相当于约

300 nm SiO2 的界面热阻, 利用拉曼测温技术确定了任

意单分子层的热阻, 超高界面热阻来源于二维层间质量

密度和声子密度的失配. 与化学气相沉积法生长的紧密

结构不同, 通过转移制备的多层异质结构具有较弱的界

面耦合, 界面传热被抑制. 此外, 异质结构中丰富的界

面失配导致界面声子散射增强, 阻碍纵向热传导[28], 如
图 6a 所示.  

异质结构中的另一个变量是层间旋转. 分子动力学

模拟表明[31], 石墨烯/六方氮化硼异质结构的纵向热导

率随旋转角度的增大而单调减小, 旋转导致界面层表面

波动增强, 低频声子的透射函数随旋转角度的增大而减

小, 如图 6b 所示. 即使在同质结构中, 层间旋转也同样

是调制界面热传导的有效手段. 最近的研究表明 [103], 
在 MoS2和 WS2中, 层间随机旋转和面内高结晶度带来

了接近 900 的极端各向异性. 界面热传导可以通过外部

应变和界面缺陷进行有效调节. 对于柔性二维材料如石

墨烯和黑磷组成的异质结构, 压缩应变和界面缺陷可以

增强声子耦合, 实现宽范围的纵向热导调控[104]. 异质

结构的纵向热传导对器件中的定向传热有重要意义, 在
实验上系统研究界面耦合、界面失配、层间旋转与界面

热导之间的确切关系是非常重要的, 可能会揭示新的物

理规律, 进而推动理论研究的发展. 

3.2  插层离子界面对热传导的影响 

插层提供了一种有效的方法, 实现热传导的主动调

控, 可以系统地改变许多二维纳米材料的结构和成分无

序性, 有助于研究层间离子对二维纳米材料热传导的影

响. 目前锂离子插层对二维材料热传导的影响被广泛地

研究. 分子动力学模拟发现锂的插层对石墨的热传导具

有各向异性的影响: 随着锂离子浓度的增加, 面内热导

率减小, 而纵向导热系数先减小后增大[105], 如图 7a、7b
所示. 锂离子插层抑制了声子寿命, 降低了平行于基面

的声子群速度, 但显著提高了沿 c 轴的声子群速度, 从
而使锂基化合物的热导率发生了各向异性的变化[106]. 
调控锂的插层浓度可以对黑磷在 ZZ、AC 和 c 轴三个方

向的热导率进行可逆的调节[107]. 近期的研究表明, 锂
离子插层会引起强烈的四声子散射过程, 导致氧化物的

本征热导率降低[108]. 而在未经插层的样品中, 四声子

散射过程对二维纳米材料热传导的影响较小, 通常在高

温下出现, 因而在理论模拟时被忽略[109]. 在 LixMoS2体

系中观察到了插层造成的材料热导率各向异比的增  
强 [110], 如图 7c、7d 所示 , 这与传统的理论认知相     
悖[111-112]. 插层引起的声子聚焦效应和锂离子诱导的无

序结构在面内和纵向尺度上的显著差异, 造成了 MoS2

热导率各向异比的增强. 通过电化学插层方法制备由无

机 TiS2 单分子层和有机阳离子交替形成的杂化超晶  
格[111], 导致无机部分和有机部分之间的耦合, 增加声

子散射, 实现了面内热导率的显著降低. 

3.3  衬底-二维材料界面对热传导的影响 

衬底支撑的二维纳米材料表现出与悬浮材料不同

的面内热传导性质. Seol 等[113]使用微桥法测量了 SiO2

支撑石墨烯的热导率, 发现其热导率仅为 600 W/(m•K), 
远低于悬浮石墨烯. 使用拉曼法[63]、频域热反射法[114]

进行测量同样证实, 当石墨烯负载于衬底时, 其热传导

受到抑制. 此外, MoS2 表现出与石墨烯类似的性质[115], 
即二维材料与衬底的相互作用使其热导率降低. 分子动

力学模拟表明, 声子散射增加导致了负载型石墨烯热导

率的降低, 当单层石墨烯与硅衬底接触时, ZA 模的相对

贡献可降低至 34.1%, 提高石墨烯与衬底的耦合强度可

进一步降低ZA模的相对贡献[116]. 衬底不仅影响了二维

材料的声子散射, 而且改变了其声子色散. SiO2 衬底使

石墨烯的 ZA 声子在 Γ 点的频率由零移向高频, 同时增

强 ZA声子的散射[117]. 因此, 长度(L)对支撑石墨烯的热

导率几乎没有影响[118], 而悬浮石墨烯的热导率随样品

长度增大而上升, 遵循 κ∝log(L)的关系.  

 
图 6  (a)界面耦合和界面声子散射对纵向热导率的影响[28]; (b)层间旋转对石墨烯/六方氮化硼异质结构纵向热导率的影响[31] 
Figure 6  (a) Effects of interfacial coupling and interfacial phonon scattering on longitudinal thermal conductivity[28]; (b) effect of interlaminar rotation on 
longitudinal thermal conductivity of graphene/hexagonal boron nitride heterostructures [31] 
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图 7  锂离子插层浓度对石墨烯(a)面内热导率和(b)纵向热导率的影响[105]; (c)锂离子插层 MoS2的热导率测试示意图[110]; (d)锂离子插层 MoS2 的热

导率各向异性增强[110] 
Figure 7  Effects of lithium ion intercalation concentration on (a) in-plane and (b) longitudinal thermal conductivity of graphene[105]; (c) schematic dia-
gram of thermal conductivity test of lithium ion intercalated MoS2

[110]; (d) thermal conductivity anisotropy of lithium ion intercalated MoS2 is enhanced[110] 

4  总结及展望 

本文以二维纳米材料中的热传导为例探讨了微纳

尺度传热的基本科学问题, 如尺寸效应、晶格结构等, 
并介绍了二维纳米材料中界面相互作用对热传导的影

响, 旨在为二维纳米材料的基本热物性提供参考. 针对

二维纳米材料的热传导理论研究与实验测量仍然存在

一些可以突破的方向. 设计合成精准可控的大尺寸二维

纳米材料是系统构建其热传导模型的基础, 尽管理论预

测给出了尺寸、界面相互作用强度等因素对二维纳米材

料热传导的影响, 但目前的合成手段制约了实验验证, 
进一步发展精准可控的二维纳米材料合成方法有助于

构建系统的二维纳米材料热传导理论模型. 另外, 热传

导理论模型的构建离不开精确的热导率测量, 针对二维

纳米结构热导率的测量手段有限, 并且适用范围较窄, 
发展新的测量手段有望进一步推动微纳尺度传热理论

的发展. 目前, 二维纳米材料热传导领域界面研究的主

要对象为二维材料-二维材料界面、金属离子插层界面、

衬底-二维材料界面, 针对有序界面结构的热传导理论

预测与实验测试有待发展. 基于原子和分子的调控是构

建有序界面结构的可靠方案, 有望实现二维纳米材料中

连续可调的热传导特性设计, 是极具潜力的新型设计方

法.  
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