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摘要：随着中国新能源电力系统向更高电压等级、大容量化方向发展，断路器触头的服役性能受到了严峻的

挑战，其关键在于高能电弧所产生的热量积聚引起的表面烧蚀，因此亟需设计高导热铜基复合材料以提高

触头的抗烧蚀性能。石墨烯因其热性能突出被广泛应用于提升金属基复合材料的导热性能，为此文中构建

了不同石墨烯排列取向、尺寸以及层数的复合分子模型，探究了温度和石墨烯掺杂结构参数对复合材料热

导率的影响，分析了石墨烯对复合材料导热性能的微观增强机制，优化设计了更高抗烧蚀性能铜基复合材

料并通过实验进行了验证。结果表明：石墨烯复合材料的热导率与温度成反比，但均高于纯铜基体热导率；

石墨烯排列取向与热流方向夹角处于0°～8.19°之间时能有效提高复合材料热导率；复合材料热导率随石墨烯

尺寸、层数增大而增大，掺杂排列角度为0°、尺寸为378.84 Å的5层石墨烯时，复合材料的热导率提升最为显

著，较纯铜模型提高了72.7%。文中可为工程上高性能铜基复合材料的优化设计提供理论指导与技术支撑。
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Abstract: With the development of China’s new energy power system toward higher voltage levels and larger capac-
ities，the service performance of circuit breaker contacts faces severe challenges.The key problem is the surface ab-
lation caused by heat accumulation generated by high-energy arcs. It is therefore necessary to design high thermal
conductivity copper-based composite materials to enhance the ablation resistance of the contacts. Graphene is wide-
ly used to improve the thermal conductivity of metal matrix composites owning to its exceptional thermal properties.
Accordingly，in this study a composite molecular model featuring various graphene arrangement orientations，di-
mensions and layer counts is set up. The influence of temperature and graphene dopping structural parameters on
the thermal conductivity of composites is explored，the microscopic enhancement mechanism of graphene on the
thermal conductivity of composites is analyzed，and the copper-based composites with higher ablation resistance are
optimally designed and experimentally verified. The results show that the thermal conductivity of graphene compos-
ites is inversely proportional to temperature，but both are higher than those of pure copper matrix. When the includ-
ed angle between the orientation of graphene arrangement and the direction of heat flow is between 0°～8.19°，the
thermal conductivity of the composite can be effectively improved.The thermal conductivity of the composite is in-
creased with the increase of graphene dimension and number of layers and，when the dopping arrangement angle is
0° and the dimension of 5 layers of graphene is 378.84 Å，the thermal conductivity improvement of the composite is
remarkable，which is 72.7% higher than that of the pure copper model. This paper can provide theoretical guidance
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0 引言

为实现国家“双碳”战略目标[1-4]，新能源电力系

统面临更高效率清洁能源利用[5-8]、更大规模化可再

生能源互连互通等转型需求[9-13]，输电装备亟需向更

高电压等级、大容量化方向发展。高压断路器作为

能源输送装备中的“网络关节”和“安全守卫”，其稳

定可靠运行对构建安全、经济、灵活的新能源电力

系统意义重大[14-15]。

高压断路器具有线路设备投入退出控制、短路

保护、过载保护等多重功能，铜基电触头材料因其

导电性强、机械强度高等优点被广泛地用于高压断

路器中。但面对逐渐升高的电压等级、日渐频繁的

设备投切，铜基触头材料的抗烧蚀性能受到了严峻

的挑战。尤其是断路器触头开断过程中，高能电弧

产生的热量迅速积聚在触头表面，造成了触头材料

的熔化、蒸发与喷溅，加剧了对触头的烧蚀破坏，极

易引发铜基触头失效从而造成安全事故 [16-18]。因

此，从优化断路器电触头导热性能的角度出发，以

降低电弧高温侵蚀作用对触头表面损伤的影响，设

计具备高热导率的铜基复合材料对提升触头抗烧

蚀性能具有重要意义。

为了延长触头使用寿命，减小电弧烧蚀对触头

材料的损害，众多学者进行了大量研究。许潘[19]等

人建立了同时考虑电极熔化和熔池流动的烧蚀模

型，分析了电弧热流密度等因素对触头表面温升等

的影响。刘冰[20]等人采用超音速微粒轰击法在CuW
复合材料表面制备纳米层，研究发现表面纳米化提

高了复合材料耐电弧侵蚀性能。但目前多是针对

放电烧蚀的仿真研究与提高抗烧蚀性能的实验制

备，鲜见从导热角度来提升触头抗烧蚀性能的作用

机制探究。

石墨烯（graphene，Gp）作为目前导电导热性最
好、强度最高的纳米材料，被广泛作为增强相应用

于制备高导热复合材料中[21]。Goli等人[22]使用化学

气相沉积法制备了石墨烯—铜复合材料，并发现掺

杂石墨烯可以有效提高材料热导率。通过实验方

法研究复合材料的微观结构变化成本较高且易受

到环境、设备等多种外界因素的干扰，而随着计算

机科学和仿真技术的不断进步，分子动力学

（molecular dynamics，MD）方法能够从微观角度低成
本，高精确度地揭示实验中的机理与规律 [23]。

Zhang[24]等人通过分子模拟方法研究了热导率和分
子结构特征间的基本关系。毛亦尘[25]等人采用MD
方法对硅晶体热导率的影响因素揭示了材料中点

缺陷等因素的微观影响机制。因此，采用分子动力

学模拟方法来探究石墨烯掺杂对铜基复合材料热

导率的影响而实现设计更高抗烧蚀性能触头材料

的目标是一种行之有效的手段。

文中基于 LAMMPS构建了铜及石墨烯改性铜
复合材料的分子模型，获得了温度、石墨烯排列取

向、石墨烯尺寸、石墨烯层数对铜基复合材料热导

率的影响规律，并从微观角度解释了石墨烯对铜基

复合材料导热增强的关联机制，优化设计了更高抗

烧蚀性能的铜基复合材料并通过实验进行了验

证。研究结果对于进一步设计高导热高抗烧蚀性

能的铜基电触头复合材料具有指导价值。

1 模型构建与仿真设置

1.1 分子模型构建

铜基电触头因其优异的力学、耐磨和耐腐蚀等

性能被广泛运用于低压断路器、低频断路器、真空

断路器等多种断路器中[26]。因此，文中构建了Cu基
体及不同石墨烯结构改性的Gp/Cu复合模型，Cu的
晶格结构为面心立方（face-centered cubic，FCC），其
晶格常数为 3.61 Å，石墨烯是由单层六边形蜂窝结
构的碳原子所构成的二维材料，x方向最小单元的

晶格长度为 2.46 Å，y方向最小单元的晶格长度为
4.26 Å，为了满足周期性边界条件的要求，需要设定
合适的模型边长以保证各边长均为其最小单元晶

格长度的整数倍，综合考虑模型计算效率，通过计

算，构建边长分别为379.05、46.93、379.05 Å的Cu基
体，共 573 300个铜原子。构建 378.84 Å×46.86 Å的
单层石墨烯，厚度为1.42 Å，共6 776个碳原子，删去
以Z=189.525 Å为中心的一行Cu原子并将石墨烯嵌
入Cu基体中，得到与x轴夹角0°的单层石墨烯/铜模
型，见图1；在此基础上，构建与x轴夹角分别为15°、
30°、45°、60°、75°、90°的单层石墨烯模型，将其嵌入
Cu基体中，见图2，用以探究石墨烯排列取向对复合
材料热导率的影响；探究石墨烯尺寸对复合材料热

导率的影响时，构建 95.49 Å×46.86 Å、199.42 Å×
46.86 Å、290.28 Å×46.86 Å的单层石墨烯，分别嵌入
Cu基体中，复合模型的局部示意图见图3；为探究石
墨烯层数对复合材料热导率的影响，分别构建2、3、

and technical support for the optimal design of high-performance copper-based composites in engineering.
Key words: circuit breaker contacts；thermal conductivity；graphene；molecular dynamics simulation
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4、5层的石墨烯，去除Cu基体中对应层数的Cu原子
后将石墨烯嵌入，所得模型见图4。

图1 单层Gp/Cu模型

Fig. 1 Single-layer Gp/Cu model

图2 石墨烯不同排列取向分布模型图

Fig. 2 Model diagram of graphene with different
arrangement and orientation distribution

图3 不同石墨烯尺寸的复合模型

Fig. 3 Composite models of different graphene sizes

图4 不同石墨烯层数的复合模型

Fig. 4 Composite models of different graphene layers

1.2 势函数设置

分子动力学基于经典牛顿力学原理，对整个系

统的原子/分子运动状态进行模拟，其最小单位为一个
原子，每个原子所受作用主要分为化学键作用和非

键作用，这些作用都通过势函数（能量函数）来进行
描述。

金属 Cu原子之间采用嵌入原子势（embedded
atom method，EAM）[27]，该势函数能很好地描述金属
结合能的形成，对于有N个电子的体系，体系总能量

表示为

E =∑
i = 1

N

Gi（ρh, i） + 12∑i = 1
N∑
j≠ i
ϕij（ρij） （1）

式（1）中：Gi为嵌入能，表示将原子 i嵌入电子密
度 ρi的能量；ρi为其他近邻原子在 i处产生的电荷密

度；ϕij为原子 i与 j之间的斥能，其计算公式分别为：

ρh, i = ∑
j = 1, j≠ i

N

ρj( )Rij （2）

ϕij( )Rij = 14πε0
Z( )i Z( )j
Rij

（3）
石墨烯中的C原子与金属Cu原子之间采用L-J[28]

势函数，其表达式为

E = 4ε㊣
㊣
|

㊣

㊣
㊣㊣

㊣
㊣
㊣
σ
r

12 - ㊣
㊣
㊣
㊣
σ
r

6
r-＜ rc （4）

式（4）中：ε为势阱深度，ε（Cu-C）=0.011 7 eV；σ为相
互作用势能等于 0时两原子间的距离，σCu - C）=
3.002 3 Å；rc为势函数的截断距离，rc=2.5σ（Cu-C）。

石墨烯中的C-C原子之间使用AIREBO势函数[29]。

能量可用共价键相互作用（REBO）、长程相互作用
（LJ）与扭转相互作用之和表示

E = 12∑i∑j≠1㊣㊣||
㊣

㊣
㊣㊣EREBOij +ELJij +∑

k≠ i, j
∑
l≠ i, j,k
Etorsijkl （5）

式（5）中：EREBOij 为原子 i与 j之间的共价键相互

作用；ELJij 为采用LJ形式来表示色散与分子间相互
作用；Etorsijkl 为依赖于二面角的扭转相互作用。

1.3 区域设置与热导率计算

首先在LAMMPS中对模型进行几何结构优化，
删除重叠原子并调整位置。对体系温度进行初始

化，使用共轭梯度算法对模型进行能量最小化，其

收敛标准设置为1.0×10-8 eV。之后以1 fs的时间间
隔，在相应温度下进行20 000步的等温等压（NPT）弛
豫，接着将模型在等温等体（NVT）系综下以1 fs的时
间间隔弛豫20 000步达到平衡。

热导率作为材料重要的热物性参数，其数值可

有效评价材料导热性能的优良[30]。在分子动力学模
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拟中计算晶格热导率最常用的方法是平衡分子动

力学（equilibrium molecular dynamic，EMD）模拟和非
平衡分子动力学模拟 （non - equilibrium molecular
dynamic，NEMD）。NEMD的收敛性与计算速度要优
于EMD模拟，且更适用于研究不同长度尺度的热导
率计算，因此文中采用基于傅里叶定律的非平衡分

子动力学（NEMD）模拟。傅里叶导热定律的表达式为
q = -κ∇T （6）

式（6）中：∇T 为温度梯度；q为热流密度；κ为导
热系数；负号为热流从高温的区域流到低温的区域。

由式（6）可知，施加温度，获得温度梯度及热流
即可求出热导率。常见的控温方法有Langevin控温
法、Nosé -Hoover热浴法、temp/rescale速度标定法
等。Langevin恒温器因其随机性和局部性，配合微正
则（NVE）系综使用能在温度梯度模拟中表现出较为
优异的性能。在获得温度梯度时，需沿传热方向把

模型划分为若干等份，分别计算每一份内原子的平

均温度，设置块数较少时，无法观测模型空间上的细

节；当分块较多时，原子个体差异会引起误差，导致温

度梯度上下波动。多次模拟后发现将模型分为100块
时温度梯度及热流分布都较为平衡，模拟效果较好。

考虑模型固定问题，在模型两端设置厚度为

7.58 Å的固定层，可有效防止体系内原子越界。在
固定层内侧设置厚度为 3.79 Å的“热源”和“冷源”，
其模型区域划分见图5。

图5 模型区域划分示意图

Fig. 5 Schematic diagram of model area division

因此，将模型沿 x轴方向等分为100块，并将传
热方向改为固定边界条件，使用 Langevin法使“热
源”和“冷源”保持在所需温度，保存温差和热源、冷

源中输入、输出的能量，用于计算热流密度，进而求

得热导率。

2 仿真结果分析与讨论

2.1 模型合理性验证

为保证复合材料仿真模拟的正确性，首先对Cu
模型设置的合理性进行验证。基于 LAMMPS分子
模拟软件，在 300 K温度下，弛豫时间为 40 ps，总模
拟时间为 100 ps。每 10 ps输出温度、能量、原子坐
标等数据，后续通过 python脚本得到热流图及温度

梯度图，见图6、7。其中，在“热源”与“冷源”附近温
度出现温度跳跃，这是由于“源”的直接添加使区域

出现非线性部分，但在计算时应考虑此部分而非只

考虑中间线性部分以得到温度梯度[31]，由此计算得

到温度梯度 ∇T =-0.259 K/Å，热流密度 q=4.528×
1010 W/m2，根据式（6）计算得到 Cu的晶格热导率为
17.48 W/mK。接着对 300～1 200 K的Cu基体进行
NEMD模拟，得到的数值及趋势均与文[32]一致，结
果见图8。由此可验证本模拟体系的合理性。

图6 温度梯度图（Cu）
Fig. 6 Temperature gradient plot（Cu）

图7 热流示意图（Cu）
Fig. 7 Heat flow diagram（Cu）

图8 Cu热导率与文献对比图

Fig. 8 Comparison between Cu thermal conductivity
and literature
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2.2 温度对复合材料热导率的影响

首先探究温度对图 1中模型热导率的影响，在
LAMMPS进行模拟计算，设置模拟温度分别为100、
200、300、400、500、600 K，弛豫时间为40 ps，总模拟
时间为 100 ps。通过 python脚本得到温度梯度和
热流值，进一步求得模型热导率随温度的变化趋

势，并与不掺杂石墨烯的Cu基体进行对比，结果见
图9。

图9 复合材料热导率随温度变化规律

Fig. 9 The thermal conductivity of composite materials
changes with temperature

由图9可知，温度处于100 K至600 K之间时，石
墨烯掺杂铜复合材料的热导率与温度成反比，变化率

逐渐减小，均高于同等温度下未掺杂的纯Cu模型。
固体材料内部晶格振动引起热能传递，其振动

具有波的形式，能级是量子化的，用声子表示格波

的量子[33]，固体的声子热导率表达式为

κ = 13Cvvl （7）
由式（7）可知，影响声子热导率的因素有材料的

热容Cv、声子的平均速度 v和表征声子碰撞频率大

小的声子平均自由程 l，而影响材料热导率的主要因

素是声子的平均自由程 l[34]。当温度升高时，复合材

料内部声子振动幅度增大，频率变高，引起声子的

倒逆过程（umklapp process）增强，从而使声子平均自
由程减小[35]，因此复合材料热导率随温度升高而减

小。300 K时石墨烯改性铜复合材料的热导率比未
掺杂时提高约 22.1%，这是由于石墨烯中碳碳之间
的共价键强且碳原子质量小，掺杂后提高了复合材

料的声速及声子平均自由程，从而提高了复合材料

的热导率，这表明在铜基电触头材料中采用石墨烯

改性能提高其热导率。

2.3 石墨烯排列取向对复合材料热导率的影响

将石墨烯排列取向不同的复合模型导入

LAMMPS中，在 300 K下弛豫 40 ps，总模拟时间为

100 ps，求得复合材料热导率随石墨烯排列取向的
变化规律，见图10。

图10 复合材料热导率随石墨烯排列取向变化规律

Fig. 10 The thermal conductivity of the composite changes
with the orientation of the graphene arrangement

由图10可观察到，复合材料热导率随石墨烯与
热流方向角度的增加而逐渐减小，这是由于石墨烯

作为二维纳米材料具有各向异性，故其平面内方向

比平面外方向的导热系数大1～2个数量级[36]，造成

沿热流方向石墨烯能有效导热但垂直热流方向上

无有效的导热通道，热量在Gp层和Cu层上交替流
动过程中会产生大量的界面热阻，大大降低材料的

热导率，最终导致复合材料热导率变小。且角度越

大，石墨烯在热流方向上的投影就越短，沿着石墨

烯平面内方向输运的热量就越少，因此最终结果表

现为复合材料热导率随石墨烯角度增加而减小的

趋势。

由图 9可知，300 K时纯Cu基体的晶格热导率
为 17.48 W/（m·K），对不同排列取向Gp/Cu复合模型
热导率数据进行拟合，如图10中蓝色曲线所示。当
复合模型热导率与纯Cu热导率相等时，石墨烯排列
取向为8.19°，如点A所示。为验证拟合数据的正确
性，构建石墨烯与热流角度为 8.19°的Gp/Cu模型，
并在 300 K温度下进行模拟计算，得到其热导率为
17.63 W/（m·K），与拟合数据误差小于 1%。综上可
知，掺杂石墨烯排列取向与热流方向夹角处于 0°～
8.19°之间时，可提升铜基电触头材料的热导率。
2.4 石墨烯尺寸对复合材料热导率的影响

对图3中的含不同尺寸石墨烯的复合模型进行
模拟计算，设置温度为 300 K，弛豫时间为 40 ps，总
模拟时间为 100 ps。在 python中对数据进行处理，
得到温度梯度和热流值，进而得到热导率与石墨烯

尺寸的关系，见图11。
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图11 复合模型热导率随石墨烯尺寸变化规律

Fig. 11 The thermal conductivity of the composite model
varies with the size of grapheme

由图 11可知，当石墨烯长度处于 0～378 Å范围
内时，复合材料热导率随石墨烯尺寸的增大而增

大。这是由于当热流方向石墨烯尺寸小于其声子

平均自由程时，其面内热输运主要为弹道输运，此

时面内存在界面散射导致声子平均自由程减小，随

石墨烯尺寸逐渐增大，界面散射减小，其声子平均

自由程将逐渐增大，引起石墨烯热导率增大[37]，进而

复合材料热导率也随之增加。

2.5 石墨烯层数对复合材料热导率的影响

对图 4中的含不同层数石墨烯的复合模型在
300 K温度下进行模拟计算，总弛豫时间为40 ps，总
模拟时间为 100 ps。对数据进行处理，得到温度梯
度和热流值，进而得到热导率与石墨烯层数的关

系，见图12。
从图12可以看出，复合材料热导率随石墨烯层

数的增加而上升，且上升速率较快。有研究表明，

当热流沿石墨烯平面流过时，复合材料体系的界面

热导随石墨烯层数增加而变大[38]，这是因为随石墨

烯层数的增多，界面内单位面积的碳原子数目变

大，石墨烯与铜之间相互作用增强，能量损失减小，

声子热输运效果更好，使得其界面热导变大，从而

影响复合材料总热导率，表现为石墨烯掺杂铜复合

材料的热导率随石墨烯层数的增多而增大。

为了更好地观测复合材料内部温度变化，对添

加单层石墨烯、5层石墨烯的模型进行数据后处理，
在Ovito中每 20 ps输出模型原子温度，得到温度云
图，见图13。结果表明，随时间的变化，左侧原子温
度不断升高，右侧原子温度逐渐减低，说明热流沿 x

轴方向从左向右传输，对比单层石墨烯和 5层石墨
烯模型的原子温度可知，随层数的增多，高温区域

更明显，热流传输值也越大，这与复合材料热导率

与石墨烯层数成正比的结论是一致的。

图13 掺杂单层石墨烯与5层石墨烯复合模型的温度云图

Fig. 13 Temperature cloud of a composite model doped with single-layer graphene and five-layer graphene

图12 复合模型热导率随石墨烯层数变化规律

Fig. 12 The thermal conductivity of the composite model
changes with the number of graphene layers

综上可知，在温度为300 K时，掺杂排列角度为
0°、尺寸为378.84 Å的5层石墨烯时，复合材料的热
导率提升最为显著，较纯铜模型提高了72.7%，这可
为设计具备更高抗烧蚀性能的石墨烯改性铜基电

触头材料提供一定的理论参考。

3 石墨烯增强铜基复合材料抗烧蚀性能实验

为了验证仿真结果的准确性，对Cu及Gp/Cu复
合材料进行了抗烧蚀性能实验。试验样品由合作

单位提供，其中石墨烯质量分数为 0.2%，与仿真模
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型质量分数相同。电弧烧蚀电路图见图14，实验平
台主要由充电回路、储能电容、烧蚀电极、测量回路

组成，分别使用Cu和Gp/Cu复合材料作为烧蚀电极
进行实验。将储能电容充电至 4 kV，断开充电回
路，发出触发信号使气隙开关闭合，电极间产生电

弧放电，重复上述过程并记录Gp/Cu复合材料与Cu
烧蚀10、20、35次的质量损失，取3组样品试验3次，
取平均值，石墨烯增强铜基复合材料抗烧蚀性能实

验的结果见图 15。由图 15可知，烧蚀 10次后掺杂
了 0.2%石墨烯的Gp/Cu复合材料较未掺杂的Cu单
质烧蚀量减少了 66.7%，20次烧蚀量减少了 42.1%，
35次后烧蚀量减少了32.3%，可见掺杂石墨烯后，能
够有效提高铜基复合材料的抗烧蚀性能，这是由于

石墨烯增强了复合材料的热导率，使得热流能够更

迅速的从材料表面传递至基体深处，减少了表面Cu
原子的蒸发飞溅。

图14 电弧烧蚀实验电路图

Fig. 14 Circuit diagram of arc ablation experiment

图15 Gp/Cu与Cu的烧蚀质量损失

Fig. 15 Erosion mass loss of Gp/Cu and Cu

4 结论

文中通过 LAMMPS分子模拟，厘清了温度、石
墨烯排列取向、石墨烯尺寸、石墨烯层数对复合材

料热导率的影响规律，从微观层面分析了石墨烯对

复合材料热输运特性的增强机制，提出了更高抗烧

蚀性能铜基复合材料的优化设计并通过实验进行

了验证。得到以下结论：

1）Gp/Cu复合模型的热导率与温度成反比，主
要原因是随温度升高复合模型声子平均自由程逐

渐减小，但均高于纯Cu模型热导率，300 K时石墨烯

改性铜复合材料的热导率比未掺杂时提高约

22.1%；随石墨烯尺寸增大，界面散射逐渐减小导致
声子平均自由程增大，引起石墨烯热导率增大，进

而复合材料热导率也随之增加。

2）当石墨烯排列取向与热流方向夹角处于 0°～
8.19°之间时可有效提高复合材料热导率，其它取向
角度下因界面热阻增大使复合材料热导率低于纯

Cu基体的热导率；随石墨烯层数的增多，石墨烯与
铜之间相互作用增强使其界面热导变大，从而使复

合材料的热导率增大。

3）掺杂排列取向为0°、尺寸为378.84 Å的5层石
墨烯后，铜基复合材料热导率较纯Cu模型提高了
72.7%，实验证明掺杂石墨烯后能有效提高复合材
料的抗烧蚀性能，延长触头寿命，为工程上设计更

高抗烧蚀性能的铜基电触头材料提供了理论依据。
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