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一、 研究背景 

    在早年理查費曼在美國物理年會上發表演說，預言在微小的物質結構

中，仍有許多的空間將發現新的可能性。1998 年美國科技顧問 Neal Lane 也

明確表示奈米科學技術為科學與技術領域最可能產生的明日之星。隨著各種

顯微鏡的發明，人類已經可以觀測微觀尺度下的奈米解析並且自由操控，使

得我們融合化學及生物學創造新的事物與人為定義的材料結構建立無止境

的機會，這無非是一種非常大的技術性突破。 

    其中奈米碳管是一種令人矚目的材料，除了有優秀的機械性質外，其軸

向更具有電子彈射傳輸效應[1]及超高熱傳導特性[2]。因為奈米碳管具有體

積小、性能高、節能及低成本等好處，使得其應用層面非常廣泛，包括與半

導體製程相容應用在電子元件[3][4]中、經過相關處理結合生醫技術應用於

人體醫學[5]以及其奈米碳管中空特性具吸附氫氣與碳氫化合物作為燃料電

池[6]，甚至是人類夢寐以求的製作成太空電纜的夢想也是指日可待。 

    目前本研究團隊已經研發一種簡易奈米碳管叢加熱器的製程並因依所

需要的表面加熱溫度做不同的加熱面積設計。利用化學氣相沉積法控制成長

參數能有效在矽基材及石英上成長填鐵奈米碳管作為熱電阻發熱源。此碳管

加熱器加熱時具有均勻表面溫度分布以及高表面升、降溫速率，更進一步發

現在本實驗架構下其具有高熱輻射能在距離加熱比一般金屬薄膜加熱器加

熱升溫高出 18℃之多。本研究利用碳管叢本身的高放射率(ε = 0.98)造成

的高熱輻射能加熱器使其具有高加熱效率。 

二、 研究目的 

本研究目的主要是基於上述已經完成的碳管叢加熱器更進一步地進行

改善與想法的拓展，為了確定實驗的方向性正確，需要先利用材料的模擬方

法，主要是判斷奈米碳管叢在不同方向性時其熱傳導性質的變化，而進一步



研究是在遭受應力應變或其他因素的影響下，奈米碳管叢其機械性質、熱傳

導以及電學性質是否會有令人感興趣的變化現象。 

三、 實驗研究方法 

主要的研究方法會基於上述由本研究團隊已經完成的奈米碳管叢加熱

器實驗架構下進行，方法如下所述： 

首先利用微機電製程在矽晶片上利用光罩繪製鍍上 20 nm 的鉻及 200 

nm 的金作為試片電極，再利用晶圓切割機裁出所需的尺寸得到完整金電極

矽基材，不同的電極片實體圖及示意圖如下。 

 

 

將金電極矽基材浸泡在丙酮及異丙醇經超音波淨洗器清洗，再將試片

放入三段爐成長填鐵奈米碳管叢，溫度將第一段設定為 250℃、第二段為 400

℃及第三段 750℃，升溫 40 mins 時僅通入氬氣 600 sccm ，持溫 5 mins 時

通入乙炔 2 sccm 及氫氣 50 sccm ，最後再依所需填鐵奈米碳管叢的層數推

入多堆二茂鐵各成長 10 mins 完成，其設定參數及填鐵奈米碳管叢加熱片完

成品如下圖： 



 

接著，將成長好的填鐵奈米碳管叢兩側利用銅箔片以夾子夾住做為電極

（若已用微機電製程鍍電極則省去此動作），接著將電極接上電源供應器以

供電壓。接著使用紅外線熱像儀從加熱片上方測量表面溫度，熱像儀將即

時溫度資料傳到電腦方便監控其溫度，可藉著熱像儀電腦軟體紀錄時間溫

度變化曲線，最後可製成溫度變化動畫及溫度區域分析等功能，觀察填鐵

奈米碳管叢發熱現象，實驗架構如下圖所示。 

 

作為一優秀電阻式加熱器，除了要有一定的穩定度（電阻固定）外，還

要有良好的傳熱效率，傳熱效率的好壞等同於被加熱物升溫的快慢與高低。

本實驗架構二主要由一加熱源（填鐵奈米碳管叢、鉻金屬薄膜）放出熱經由

介質傳遞熱能到達被加熱物，量測被加熱物之溫度上升情形，並比較此兩種

材料作為熱源的加熱效率，實驗架構如下。 



 

四、 模擬目的及方法 

在所有微電子機械或奈米元件的設計及應用中，傳熱和流動都是非常

突出而重要的問題，因為此時任何一個物理過程中的物質和能量輸運均發

生在一個受限制的微小幾何結構中，這其間必然涉及到流動或能量的轉換，

而任何不可逆輸運過程中能量的耗散必然有一部分是以熱的形式表現的；

即使對於一個化學反應或向變過程來說，任意分子的重組都必然涉及與周

圍環境之間的能量乃至熱量的交換；而且，在某些特殊的微米╱奈米元件

應用場合，為熱信號正成為其中獨特而有效地用控制元件運行的重要手段；

而對微觀物理機制的揭示從來都是了解巨觀現象的重要橋梁。人們已發現，

當物體尺度和瞬態作用時間小於一定數值時，傳統的熱和流體理論將不再

適宜於描述所觀測到的現象。微尺度元件的應用正處於積極的探索之中，

系統也會變得越來越複雜，因而人們對微尺度下的基本傳熱和流動過程中

的理論和實驗技術以及相應的微熱元件製造方法的需求也就與日俱增。與

基礎研究並列的是需要獲得更好的設計工具，使微流體及熱系統的完整模

擬成為可行。這類系統應包括設計和過程建模以及對元件流體力學、熱行

為、結構變形及其性能等的數值模擬。 

然而微小尺度的傳熱問題本身的微觀特點使得傳統分析方法受到極大

挑戰，此時建立在巨觀經驗上的唯象模型不再十分有效。雖然在某些問題

上，對一些傳統流體力學、傳熱學理論及其相應的基本方程式和介面條件

做適度修正後也可達到分析某些微系統傳熱問題的目的，但這種應用的範

圍受到很大的限制。要認識達到奈米尺度的範圍內的傳熱規律，需要從微

觀的能量輸運本質著手，以便了解材料微結構中的動量和能量輸運機制。 

由於現階段因為科技發展日益蓬勃的關係，使得許多電子元件體積大

幅縮小，在提升產品性能的同時其電子零件的發熱量也不斷提高，然而 50%

以上的電子元件損壞絕大部份原因都可以歸咎於散熱性不佳，希望能夠利

用奈米碳管的高導熱率這項優異的性能，應用在電子元件上以增加其使用

壽命。 



為了更進一步研究碳管叢排列方式是否會影響熱傳導率，接著會利用

Materials Studio 此材料模擬軟體進行以下兩種熱傳模擬之研究，一旦找出

兩種排列方式有優劣差異之別，將可有效改善目前之奈米碳管叢加熱器的

效率。為了確保模擬方法的正確性，模擬規劃的過程可能會用到分子動力

學甚至量子分子動力學的計算方法與理論，如下所示： 

(1)軸向熱傳 

 

(2)徑向熱傳 

 

 分子動力學模擬方法 

計算任意分子系統熱導率的分子動力學方法目前主要可分為兩類：一

種是平衡分子動力學方法，該法中分子在無外界擾動場 (如溫度梯度) 時可

自由相互作用；另一種方法為非平衡分子動力學方法，它接近利用 Fourier

定律做計算的情況。在無限小的外加場極限下，平衡 Green-Kubo 方法可用

於積分熱向量漲落的修正函數來表示熱導率。 

非平衡分子動力學方法主要發展於 20 世紀 80 年代，而運動「合成」

均質方程式的提出是為了求解所有的輸運係數，它們不需要邊界來獲得合

適的流，從而可利用建立在小系統尺寸上的真實週期系統。在所有凝聚態

物質的輸運係數中，熱導率具有一系列與其他物性如自擴散係數及黏度明

顯不同的特點。與兩者不同的是，熱導率在流體、固體相介面上不存在大的

間斷性，而且金屬系統中熱導率有相當一部分來自電子的貢獻。熱導率在



線性反應極限下由 Fourier 定律定義， 

𝐽(𝑟, 𝑡) = −𝑘𝑖𝑗∇𝑇(𝑟,𝑡) 

其中𝐽為局部熱流。嚴格地說，k 在各向異性固體及流體(如液晶)情況下為一

個二階張量。除了計算熱輸運係數外，分子動力學方法已被用於計算小尺

度如受限流體內的傳輸現象。 

 一個比較理想的分子動力學模擬格式具有如下特徵  (Allen 及

Tidesley,1987;Satoh,1997) ： 

(1). 應盡可能快速且採用盡可能大的時間間隙，並且所要求的計算機內存應

最小； 

(2). 應允許使用較長的時間步δt； 

(3). 應盡可能精確地重複經典軌道； 

(4). 應滿足已知的能量和動量守恆定律，且時間上可逆； 

(5). 在形式上盡可能簡單和易於操作。 

 量子分子動力學模擬方法 

眾所皆知，輻射是基本的傳熱過程之一，因而常常被處理為一個熱能

輸運問題。光學技術的進步，如雷射加工、材料製造中的雷射控制及雷射冷

卻的進展，使得有必要分析和考慮帶電粒子 (電子、核) 與光電廠之間的相

互作用中的非平衡現象，這些相互作用具有量子及熱能水平上的特徵。光

轉化為熱的吸收過程受光與物質相互作用的量子行為控制，而光轉化為熱

量或熱能是與原子或分子的動力學運動特性緊密相關的，因而該過程有可

能透過量子分子動力學方法來處理。 

為瞭解光─熱轉換機制及發展初步的計算方法，Shibahara 和 Kotake 採

用了一種較為方便而有效的做法，及假設原子系統簡單地由離子及電子組

成，而離子是一個含一定數量電離能的封閉殼，如圖所示。 

 



離子的動能可透過分子動力學方法預測出，而電子的波函數則由時間

依賴型 Schrödinger 方程式求得，這種簡化方法通常稱為 Born-Oppenheimer

近似。光在本質上是一個電磁場，光子能量及光 (或雷射) 的能量密度分別

與光電場的頻率及幅度相關。光電場涉及離子的牛頓運動方程式及電子的

Schrödinger 方程式中的作用勢項。利用這一量子分子動力學方法，可以定

性地研究光幅照與動能改變及原子分裂之間的關係，從而較好地理解光與

物質之間相互作用的基本機制。目前，該法已被用於研究兩種金屬原子系

統及七個和十三個原子系統受光幅照的問題。 
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