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摘  要 

纤锌矿/闪锌矿(wurtzite/zincblende, w/zb)相界面是AlN陶瓷在强辐照环境中可能出现的亚稳微结构

之一。为评估该类界面对跨界面热输运的影响，本文以Al端面w-AlN (0001)//N端面zb-AlN (111)相界

面为研究对象，采用非平衡分子动力学方法(NEMD)计算热边界电导，并结合投影态密度(PDOS)、谱重

叠因子和界面附近逐层原子统计分析热阻来源。结果表明：在300 K条件下，界面附近出现明显温度跳

变，热边界电导G ≈ 2.55 GW/(m²∙K)；两侧体区谱重叠因子S = 0.6829，说明体相振动态失配不足以解

释该界面的热阻；界面核心区均方根偏差较体区增加约12%，且热阻分布在界面两侧若干原子层范围内。

结果提示，近界面区域的局域散射和传输效率降低是该模型界面热阻的重要来源，可为核用AlN陶瓷中

辐照诱导相界面的热输运退化分析提供原子尺度参考。 
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Abstract 
The wurtzite/zincblende (w/zb) phase boundary is a metastable microstructure that may form in 
AlN ceramics under intense irradiation. To evaluate its influence on cross-interface thermal transport, 
this work investigates an Al-terminated w-AlN (0001)//N-terminated zb-AlN (111) phase boundary 
using nonequilibrium molecular dynamics (NEMD). The thermal boundary conductance is calcu-
lated and analyzed together with projected density of states (PDOS), spectral overlap factors, and 
layer-resolved atomic statistics near the interface. The results show a clear temperature jump near 
the interface at 300 K, with a thermal boundary conductance of G ≈ 2.55 GW/(m²∙K). The spectral over-
lap factor between the two bulk regions is S = 0.6829, indicating that vibrational-state mismatch alone 
is insufficient to explain the interfacial thermal resistance. The root-mean-square deviation in the 
interface core region increases by approximately 12% relative to the bulk region, and the thermal 
resistance is distributed over several atomic layers on both sides of the interface. These results sug-
gest that local scattering and reduced transmission efficiency in the near-interface region are im-
portant contributors to the thermal resistance of this model interface. 
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1. 引言 

AlN 陶瓷具有高热导率、宽禁带、良好电绝缘性和高温稳定性，在先进核反应堆和聚变装置等服役

环境中受到关注[1]-[4]。在高温气冷堆、铅冷快堆等第四代裂变堆以及 ITER 等聚变堆中，AlN 可作为陶

瓷涂层、高导热绝缘基板和功能陶瓷候选材料：液态金属冷却包层通道需要兼具电绝缘性和导热性的陶

瓷涂层，以降低磁流体力学效应的影响；反应堆内部传感器、探测器和耐辐照芯片也依赖 AlN 基板实现

散热与电绝缘。随着反应堆功率密度提高，界面热阻对整体散热性能的影响更加突出，跨界面热输运因

而成为 AlN 基材料热管理研究中的关键问题之一[5] [6]。 
高能中子辐照可在 AlN 中诱发级联碰撞并产生大量点缺陷。缺陷退火和应力松弛过程中，高密度点

缺陷可能进一步聚集为位错环；位错环扩展后，可在纤锌矿(wurtzite, w)结构的基面上诱导堆垛层错(stack-
ing faults)。从晶体学角度看，AlN 基面层错处的局部原子堆垛序列由 ABAB……转变为 ABCABC……，

对应闪锌矿(zincblende, zb)结构特征[7]-[9]。因此，w-AlN/zb-AlN 相界面可作为辐照诱导亚稳相界面的简

化模型，用于考察局域相变结构对声子跨界面输运的影响。 
已有研究对 AlN 陶瓷在中子、质子和氦离子辐照下的损伤行为进行了较多讨论，涉及晶格肿胀、力

学性能退化和热导率降低等问题[1]-[4] [7]。实验结果显示，高纯 AlN 陶瓷在 JOYO 快堆 650~1008 K 温

度范围内经中子辐照后仍可保持较好的结构完整性，但其热导率会因缺陷散射而明显降低[2]-[4]。相比之

下，现有工作更多关注点缺陷和晶界散射对热导率的影响，对 w/zb 异相界面这类辐照诱导亚稳相界面的

热边界电导仍缺少针对性分析。 
从物理图像看，界面热阻通常同时受两类因素影响[5] [6] [10]-[13]：一是界面两侧体相振动态分布的
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匹配程度，即谱失配；二是界面局域结构对声子透射、模态转换和散射过程的影响。若两侧声子态密度

差异较大，可参与传输的模态数量受限，热边界电导往往较低；但即使谱重叠较高，界面处成键环境和

局域结构的变化仍可能削弱声子跨界面传输。因此，仅由热边界电导数值难以判断热阻来源，还需要结

合频谱信息和界面附近原子层尺度的热振动行为进行分析。 
分子动力学方法，特别是非平衡分子动力学(NEMD)，常用于界面热输运研究[10]-[14]。通过施加稳

态热流并提取界面温度跳变，可以计算热边界电导；结合速度自相关函数得到的投影态密度(PDOS)，可

进一步比较两侧声子模态的频谱匹配情况；对界面附近原子层的动能、温度和振动幅度进行统计，则有

助于判断热阻是集中在几何界面处，还是分布在具有有限厚度的过渡区内。上述分析思路适用于辨析辐

照诱导相界面热阻的主要来源。 
基于上述问题，本文以 Al 端面 w-AlN (0001)//N 端面 zb-AlN (111)相界面为对象，采用 NEMD 方法

研究其跨界面热输运行为。研究重点包括：(1) 确定 w-AlN/zb-AlN 相界面的热边界电导数量级；(2) 判
断该界面热阻主要受体相振动态失配影响，还是与近界面局域散射和传输效率下降更密切相关。相关结

果可为核用 AlN 陶瓷中辐照诱导相界面的热输运退化分析提供参考。 

2. 模型与方法 

2.1. 界面模型构建 

本文采用 Tersoff 型 AlN 势函数描述 w-AlN 和 zb-AlN 两相[15]。该势函数可表征 Al-N 体系中的短

程成键、键角作用和局域配位环境变化，参数取自 Tungare 等给出的 AlN 势函数。w-AlN 超胞取 8 × 8 × 
12 原胞(192 × 8 = 1536 个 AlN 单元，共 3072 个原子)，沿[0001]方向厚度约 52 Å；zb-AlN 超胞取 8 × 8 × 
6 原胞(192 × 6 = 1152 个 AlN 单元，共 2304 个原子)，沿[111]方向厚度约 36 Å。沿面内方向，二者晶格

常数分别为 aw = 3.110 Å 和 azb = 4.380 Å (对应√2 × √2 × 45˚面内匹配)，面内失配率约为 0.3%，满足低失

配界面模型的构建要求。 
 

 
Figure 1. NEMD simulation model of the w-AlN (0001)//zb-AlN (111) phase boundary. The w-AlN and zb-AlN regions have 
thicknesses of approximately 52 Å and 36 Å, respectively, and the phase boundary is located at z ≈ 39.68 Å. Fixed layers and 
Langevin thermostatted regions are placed near the two ends to generate a steady heat flux along the z direction 
图 1. w-AlN (0001)//zb-AlN (111)相界面的 NEMD 模拟模型。w-AlN 与 zb-AlN 区域厚度分别约为 52 Å 和 36 Å，界面

位置约为 z ≈ 39.68 Å。模型两端设置固定层与 Langevin 热浴区，以沿 z 方向产生稳态热流 

https://doi.org/10.12677/nst.2026.143013


杨官祥 等 
 

 

DOI: 10.12677/nst.2026.143013 147 核科学与技术 
 

如图 1 所示，界面模型由 w-AlN (0001)与 zb-AlN (111)沿法向拼接而成，界面位置约为 z = 39.68 Å。

w-AlN 一侧为 Al 端面，zb-AlN 一侧为 N 端面，对应 Al 端面 w-AlN (0001)//N 端面 zb-AlN (111)异相界

面。该模型保留了两侧体相的典型堆垛特征，可用于表征局域相变界面附近的原子排布。 
为确定较稳定的界面构型，本文对面内平移量(sx, sy)和初始界面间距进行筛选。通过比较不同堆垛注

册构型及不同初始间距下的总能、残余压力和弛豫后结构，确定面内注册参数为 sx = 0.25、sy = 0.00，初

始界面间距为 2.20 Å。该构型弛豫后保持合理的 Al-N 配位关系，界面附近原子层清晰可辨；界面总面积

A = 797.48 Å2，对应 x 和 y 方向投影长度分别为 24.777 Å 和 32.186 Å。 
 

 
Figure 2. Interface configuration optimization: (a) cohesive-energy distribution from in-plane registry scan; (b) effect of initial 
interface spacing on cohesive energy 
图 2. 界面构型优化结果：(a) 面内平移注册扫描得到的内聚能分布；(b) 初始界面间距对内聚能的影响 

 
图 2(a)显示，不同面内平移注册构型的内聚能存在差异，部分低能构型同时伴随较高残余压力。综

合界面结合能、残余应力和弛豫后配位关系，本文选取 sx = 0.25、sy = 0.00 的构型用于热输运计算。由图

2(b)可见，初始界面间距为 2.20 Å 时界面结合状态较稳定，因此后续模拟均采用该间距参数。 

2.2. 结构弛豫与平衡 

采用共轭梯度法对界面模型进行结构弛豫，能量和力的收敛阈值分别设置为 1.0 × 10−10 eV/atom 和

1.0 × 10−10 eV/Å。弛豫后体系总能量为−5.8165 eV/atom，平均静水压约为 5.7 GPa，显示该界面处于亚稳

压缩构型。随后在 300 K 下进行 50 ps 的 NVT 平衡，热浴时间常数为 0.1 ps。平衡后的构型作为 NEMD
和 PDOS 分析的初始结构。 

2.3. NEMD 热边界电导计算 

NEMD 计算采用非平衡稳态方案，并通过 Langevin 热浴施加稳态热流[14]。热端设置在 zb-AlN 一侧

远离界面的区域，目标温度为 330 K；冷端设置在 w-AlN 一侧远离界面的区域，目标温度为 270 K。两端

热浴时间常数均为 0.1 ps，并记录热浴与体系之间的累计能量交换。为避免自由表面对热流统计的影响，

在模型两端设置厚度约 5 Å 的固定层。模拟时间步长为 0.5 fs，生产运行时间为 1 ns。 
温度剖面沿 z 方向以 1 Å 为间隔进行分层统计，并在整个生产阶段内取时间平均。分别对两侧体区

温度进行线性拟合，并外推至界面位置，得到界面两侧等效温度 Tw 和 Tzb；界面温差定义为|ΔT| = |Tw − 
Tzb|。热流密度 J 由热浴累计能量交换量 Q、界面面积 A 和统计时间 Δt 计算，即 J = Q/(A × Δt)，热边界

电导表示为 G = J/|ΔT|。同时改变体区拟合窗口，并将轨迹划分为 50 ps 独立时间块，以评估系统误差和

统计涨落。 
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2.4. PDOS 与谱重叠因子计算 

PDOS 计算基于平衡后的 NVE 轨迹[16]。速度数据采样时长约为 10 ps，采样时间间隔为 0.01 ps。按

z 坐标将原子分为 w-AlN 体区(15~32 Å)、zb-AlN 体区(48~70 Å)和界面区(界面中心 ± 4 Å)三组。对各组

原子的速度自相关函数进行傅里叶变换，并经汉宁窗处理和零填充后得到归一化 PDOS g(ω)。所得频率

分辨率约为 0.5 THz，分析范围为 0~33 THz。 
谱重叠因子定义为 S = ∫min[gw(ω), gzb(ω)] dω，用于表征两侧体相振动频谱的共享程度。本文同时计

算界面加权谱重叠量，以辅助评估界面区振动与两侧体区的匹配情况。 

2.5. 界面附近逐层原子统计分析 

为分析界面附近热振动的空间分布，本文在 NEMD 稳态阶段对原子坐标、速度和逐原子动能进行时

间平均统计。原子按 z 坐标以 1 Å 间隔分层，并在每一层内区分 Al 和 N 原子。各层平均动能用于换算等

效温度，均方根偏差(RMSD)相对于采样初始构型计算，用于描述界面附近原子热振动幅度。 

3. 结果与讨论 

3.1. 界面温度剖面与热边界电导 

如图 3 所示，w-AlN (0001)/zb-AlN (111)异相界面的稳态温度剖面在界面附近出现明显不连续。沿 z
方向施加热流后，远离界面的两侧体区均呈近似线性温度分布，说明体系已形成稳定的一维传热状态。

界面处的温度跳变表明，该异相界面对稳态热流产生了附加热阻。 
 

 
Figure 3. Steady-state temperature profile, linear fitting, and interfacial temperature 
jump of the w-AlN/zb-AlN interface 
图 3. w-AlN/zb-AlN 相界面的稳态温度剖面、线性拟合及界面温度跳变 

 
对 w-AlN 侧 15~32 Å 和 zb-AlN 侧 48~70 Å 体区温度进行线性拟合并外推至界面位置，得到 Tw = 

302.4 K、Tzb = 276.7 K，对应界面温度跳变|ΔT| = 25.7 K。稳态统计阶段内，热端输入能量与冷端移除能

量基本平衡，说明传热过程已进入稳定状态。结合界面面积 A = 797.48 Å2，计算得到热流密度 J = 6.574 
× 1010 W/m2，对应热边界电导 G = 2.55 GW/(m2∙K)。 

为评估体区拟合窗口对结果的影响，本文比较了多组 w-AlN 侧和 zb-AlN 侧拟合区间。所得|ΔT|变化

范围为 24.29~26.81 K，对应 G 为 2.21~2.71 GW/(m2∙K)，由拟合窗口引入的系统误差约为±0.2 GW/(m2∙K)。
将稳态轨迹划分为 20 个 50 ps 时间块后，G 的标准误约为 0.77 GW/(m2∙K)。因此，中心窗口得到的 G = 
2.55 GW/(m2∙K)对拟合区间变化不敏感。 
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3.2. 投影态密度与谱重叠分析 

如图 4 所示，两侧体区及界面区原子的归一化 PDOS 主峰均位于约 26 THz 附近。其中，w-AlN 体区

主峰为 26.27 THz，zb-AlN 体区主峰为 26.03 THz，界面区主峰为 25.98 THz，具体特征参数见表 1。三者

主导振动频率接近，说明两侧晶相在主要振动频段内未出现明显错位。 
 

 
Figure 4. Projected density of states for atoms in the w-AlN bulk, zb-AlN bulk, and interface region 
图 4. w-AlN 体区、zb-AlN 体区及界面区原子的投影态密度分布 

 
从频段权重分布看，w-AlN 体区在 0~10、10~20 和 20 THz 以上频段的积分权重分别为 0.328、0.217

和 0.454；zb-AlN 体区对应值分别为 0.330、0.176 和 0.493。两相低频段权重几乎相同，中频段存在有限

差异，高频段分布也较接近，表明 w-AlN 与 zb-AlN 两相的整体振动态分布具有相似性。 
谱重叠因子 S = 0.6829，表明两侧体相约 68%的振动频谱存在重叠。若界面热阻主要由模态失配控

制，通常会对应较低的谱重叠水平；本文所得 S 值较高，提示“可用振动态不足”不是该界面热阻的主

要限制因素。界面加权谱重叠量为 0.0370。该量受三条归一化频谱共同参与计算的影响，不宜与体区谱

重叠因子直接比较，但可说明界面区振动频率整体仍位于两侧体区主频范围内。 
将上述频谱结果与 NEMD 得到的 G = 2.55 GW/(m2∙K)结合分析可见，该界面呈现“较高谱重叠–中

等热边界电导”的特征。由此推断，限制热流跨界面传输的因素更可能与界面透射系数下降、声子模态

转换、局域成键环境变化及界面附近非简谐散射有关，而不是两侧体相声子态密度的严重失配。也就是

说，该模型界面的热阻主要体现为界面传输效率受限，而非体相振动态供给不足。 
 

Table 1. PDOS characteristic parameters and spectral overlap results 
表 1. PDOS 特征参数与谱重叠结果 

项目 数值 

w-AlN 体区主峰频率 26.27 THz 

zb-AlN 体区主峰频率 26.03 THz 

界面区主峰频率 25.98 THz 

w 体区 0~10 THz 权重 0.3277 

zb 体区 0~10 THz 权重 0.3301 

w 体区 10~20 THz 权重 0.2169 
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续表 

zb 体区 10~20 THz 权重 0.1755 

w 体区 20+ THz 权重 0.4538 

zb 体区 20+ THz 权重 0.4930 

谱重叠因子 S 0.6829 

界面加权谱重叠量 0.0370 

3.3. 界面附近原子层温度与振动特征 

为进一步识别界面热阻的空间分布，本文对NEMD稳态阶段的近界面区域进行逐层统计。结果显示，

界面附近不同原子层的平均温度和振动幅度均呈连续变化，未在单一原子层上出现突变。这表明 w-
AlN/zb-AlN 相界面的热阻更可能分布在若干原子层厚度的过渡区内，而非集中于理想化的零厚度热阻面。 

 

 
Figure 5. Layer-resolved atomic temperature and vibrational amplitude near the interface 
图 5. 界面附近逐层原子温度与振动幅度分布 

 
如图 5(a)所示，对两侧体区与近界面区的平均温度进行比较可见：w-AlN 一侧体区(15~32 Å)层平均

温度为 285.17K，近界面区(33~39 Å)为 291.27 K，增幅约为 6.10 K；zb-AlN 一侧体区(48~70 Å)为 311.13 
K，近界面区(40~47 Å)为 305.08 K，降幅约为 6.05 K，具体统计结果见表 2。两侧温度均向界面区域收

敛，说明温度跳变并非集中于几何界面处的单点不连续，而是在界面两侧若干原子层内逐步完成重分配。

从变化幅度看，w-AlN 一侧的温度扰动略强于 zb-AlN 一侧。 
代表性原子层的统计结果与上述趋势一致。w-AlN 体区 15.5 Å 处 Al 层和 N 层温度分别为 285.3 K

和 282.7 K，近界面 38.5 Å 处分别升高至 296.7 K 和 294.3K。zb-AlN 一侧，40.5 Å 附近 N 层和 Al 层温度

分别为 298.4 K 和 304.1 K；远离界面至 48.5 Å 后分别升高至 305.2 K 和 311.2 K。上述结果说明，界面温

降由两侧若干原子层共同承担，而不是集中在单一原子层内。 
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如图 5(b)所示，层分辨均方根偏差(RMSD)同样显示界面热阻具有有限厚度特征。w-AlN 一侧 RMSD
由体区的 0.1386 Å 增大至近界面区的 0.1428 Å；zb-AlN 一侧则由 0.1313 Å 增大至 0.1379 Å。若将 36~43 
Å 定义为界面核心区，其平均 RMSD 为 0.1477 Å，高于远离界面的参考区平均值 0.1317 Å，增幅约 12%。

这提示界面局域结构改变会增强原子热振动，并可能提高声子散射概率。 
从元素分辨结果看，Al 层和 N 层在同一侧内部的温度与振动幅度变化趋势总体一致，未表现出明显

不同的界面响应。例如，w-AlN 侧 33.5 Å 附近 Al 层与 N 层温度分别为 289.2 K 和 290.3 K；zb-AlN 侧

43.5 Å 附近分别为 309.0 K 和 304.6 K。这说明界面热阻的形成主要与层间整体振动环境和界面局域结构

扰动有关，而不是由某一元素亚晶格单独主导。 
综合逐层温度和 RMSD 结果，w-AlN/zb-AlN 相界面附近并不存在尖锐的单层“局域热阻层”，而是

形成了跨越若干原子层的分布式热阻区。该区域内温度由两侧体区值逐步向界面过渡，原子振动幅度同

步增强，说明界面热输运过程中伴随局域散射和能量再分配。该结果与温度剖面和 PDOS 分析相一致，

表明近界面有限厚度区域内的传输效率下降是该模型界面热阻的重要来源。 
 

Table 2. Representative layer-resolved statistics near the interface 
表 2. 界面附近逐层统计的代表性结果 

区域/原子层 平均温度/K 平均 RMSD/Å 

w 侧体区平均(15~32 Å) 285.17 0.1386 

w 侧近界面区平均(33~39 Å) 291.27 0.1428 

zb 侧近界面区平均(40~47 Å) 305.08 0.1379 

zb 侧体区平均(48~70 Å) 311.13 0.1313 

界面核心区平均(36~43 Å) 297.28 0.1477 

远离界面参考区平均 296.59 0.1317 

w-AlN 38.5 Å Al 层 296.67 0.1305 

w-AlN 38.5 Å N 层 294.26 0.1330 

zb-AlN 40.5 Å N 层 298.44 0.1336 

zb-AlN 48.5 Å Al 层 311.24 0.1340 

4. 结论 

本文采用分子动力学方法研究了 w-AlN (0001)/zb-AlN (111)异相界面的热输运行为，并结合温度剖

面、投影态密度和逐层原子统计分析界面热阻来源。主要结论如下。 
(1) 通过面内平移与界面间距优化，确定 Al 端面 w-AlN (0001)//N 端面 zb-AlN (111)为代表性界面构

型；其面内平移量为 sx = 0.25、sy = 0.00，初始界面间距为 2.20 Å。弛豫后该构型保持合理的界面配位关

系，可用于后续热输运分析。 
(2) NEMD 结果表明，该异相界面在 300 K 附近出现清晰的界面温度跳变。基于 1 ns 稳态温度剖面

的线性外推，得到界面温差|ΔT| = 25.7 K，热流密度 J = 6.574 × 1010 W/m2，对应热边界电导 G = 2.55 
GW/(m2∙K)。不同拟合窗口下 G 的变化范围约为±0.2 GW/(m2∙K)，说明该结果对拟合区间选择不敏感。 

(3) PDOS 分析显示，w-AlN 体区、zb-AlN 体区及界面区的主峰均位于约 26 THz 附近，两侧体区的谱重

叠因子 S = 0.6829，说明两相在主要振动频率范围内具有较高的声子态重叠。因此，该界面的热阻不宜简单
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归因于严重的声子模态失配，而更可能与界面局域成键环境变化、声子透射几率降低以及模态转换散射有关。 
(4) 界面附近逐层统计表明，热阻并非集中于理想化的单层界面，而是分布在两侧若干原子层范围内。

w-AlN 一侧近界面区温度较体区升高约 6.10 K，zb-AlN 一侧近界面区温度较体区降低约 6.05 K；界面核

心区平均 RMSD (0.1477 Å)高于远离界面的参考区(0.1317 Å，增幅约 12%)。这说明界面附近存在热振动

增强与局域散射强化的分布式过渡区，是该模型界面热阻形成的重要空间区域。 
综上，在 Tersoff 型 AlN 势函数和本文模型条件下，w-AlN/zb-AlN 异相界面表现出中等量级的热边

界电导[14]。其热阻主要与近界面有限厚度区域内的传输效率下降有关，而不能仅由体相振动态失配解释。

上述结果可为核用 AlN 陶瓷中辐照诱导相界面的跨界面热传输分析提供原子尺度参考，也可为相关热管

理材料的界面调控提供依据。 
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