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基于深度学习的电子信息材料导热性研究与模拟优化方案
罗玉霖

中国矿业大学徐海学院，江苏 徐州 221008

摘要：随着电子器件的集成度提升和半导体技术的发展，散热问题已成为高功率密度应用领域的关键挑战，而传统热管理方案在
高效性、稳定性和材料优化方面存在局限，难以满足 5G、人工智能、新能源汽车等领域的需求。本文创新性地提出一种深度学习
驱动的材料导热性预测与优化方法，将物理约束深度学习模型与跨模态数据相融合，显著提升了材料导热性能预测精度，并加速
了优化设计进程。该方法在芯片封装散热、高导热聚合物开发及热界面材料筛选等应用中展现出了卓越性能。本研究为突破电子
信息材料散热瓶颈提供了智能化解决方案，具有重要的科学意义和工程应用价值。
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随着半导体技术的发展和电子器件集成度的
提升，散热问题已成为电子信息技术面临的核心
挑战。5G、人工智能、新能源汽车等高功率密度
应用对高导热材料提出更高要求，传统散热方案
难以满足高效散热需求，而碳化硅、氮化镓等新
型宽禁带半导体的应用进一步加剧了这一问题。
由于材料研发长期依赖经验试错，周期长、成本
高，许多潜在高导热材料难以被及时发现 [1]。现
有方法在多尺度建模和微结构优化方面难以兼顾
精度与效率，成为制约材料研发的关键瓶颈。近
年来，深度学习技术凭借数据驱动方法，在材料
科学领域展现出巨大潜力，可精准预测导热率，
并通过生成模型优化微结构设计，加速新材料筛
选。本文聚焦数据驱动的高通量筛选、图像识别
预测、热学超材料优化及物理约束深度学习模型，
结合芯片封装散热、高导热聚合物等应用，旨在
突破电子信息材料散热瓶颈，提供高效、智能化
的解决方案。本研究首次融合物理约束深度学习
与跨模态数据，构建了高效的材料导热性预测与
优化框架，克服了传统方法的局限，为高导热材
料的快速研发开辟了新路径。

一、深度学习在导热材料研究中的应用现状

（一）数据驱动的高通量材料筛选
深度学习在电子信息材料导热性研究中的应

用离不开海量数据的支持，而传统的实验试错
法效率低下，难以满足高效筛选需求。因此，高
通量计算和材料数据库的构建成为研究的核心趋
势。结合密度泛函理论（DFT）、分子动力学模
拟和有限元分析等手段，可快速生成并验证大量
材料的热导率数据 [2]。研究人员通过采集材料的
晶体结构、电子结构和键合方式，并结合机器学
习方法训练模型，能够高效预测材料的导热性能。
例如，鞠生宏团队利用迁移学习构建了高导热材
料筛选模型，能够准确预测六方 BAs、BC₂ N 等
高导热材料，并评估其异质界面导热性能。这种
方法可显著缩短研发周期，减少实验依赖，提高
筛选效率。关键技术在于建立完备的材料特征描
述符，并结合特征工程、降维处理等手段优化模
型输入，最终通过实验或高精度计算反馈修正，
形成高效的数据驱动材料发现流程。

（二）基于图像识别的快速热导率预测
近年来，图像识别技术在材料科学中的应用
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取得突破性进展，尤其是在材料微观结构与导热
性能之间的关联建模方面。清华大学刘磊团队提
出了一种基于卷积神经网络（CNN）的方法，
通过分析材料的截面或微观结构图像，在秒级时
间内快速预测其等效热导率。该方法依赖于有限
元模拟或分子动力学计算生成大规模“结构 - 热
导率”数据对，并以此训练 CNN 模型。推断阶
段，仅需输入材料微观结构图像，即可获得热导
率预测值，误差控制在 5% 以内（R²高达 0.987）。
例如，纳米银键合层的孔隙结构会显著影响导热
性能，而 CNN 方法可快速评估其热导率，为材
料设计和封装优化提供直接指导 [3]。该技术的核
心在于高质量数据的生成与标注，通过有限元方
法精确求解热流分布，建立稳定可靠的训练数据
集，使 CNN 网络能普适性地适用于不同微结构
的材料快速评估。

（三）热学超材料的结构优化设计
热学超材料通过微纳结构设计，可实现传统

材料难以达到的特殊热学效应，如热隐身和热集
中。传统方法依赖有限元计算进行多轮迭代优化，
而基于生成对抗网络（GAN）等深度生成模型的
方法，可极大提高设计效率。华中科技大学高亮
团队利用 GAN 构建了超材料拓扑结构的隐空间
映射，并基于目标热功能进行约束优化，从而实
现高效的热学超材料设计 [4]。例如，为实现热透
镜效应，需要材料内部形成特定的温度梯度，而
GAN 模型可自动生成符合热传导和能量守恒约
束的微结构布局。该方法可结合 3D 打印或微纳
加工技术进行材料制备，并通过实验验证其热学
性能。相较于传统方法，GAN 生成的结构设计
更加灵活，能够适应不同应用场景，提高热学超
材料在散热和能量管理中的应用潜力。

（四）多尺度模拟与物理约束融合
材料的导热特性涉及多尺度效应，从原子尺

度的声子传输，到微观结构对热流的散射，再到
宏观热流分布，每个层次都影响最终的导热性能。
深圳先进院团队采用基于快速傅里叶变换（FFT）
的数值模拟方法，结合蒙特卡洛模型生成不同填
充率和颗粒形貌的微观结构，并通过机器学习分
析界面热阻对宏观热导率的影响。该方法不仅能
模拟材料填充结构的变化，还能结合深度学习提
升预测精度。更重要的是，该方法并非简单拟合
数据，而是融入了能量守恒、热流连续和相界面
热阻等物理约束，使得预测结果更具物理合理性。
此外，可解释性分析（如 SHAP 值分析）可定量
评估孔隙率、颗粒形状等因素对热导率的贡献，
指导配方优化。这种方法不仅能减少实验周期，
还能在微观结构与宏观导热性能之间建立透明的
关联，为新型高导热材料的开发提供科学依据。

二、深度学习在导热材料研究中的核心方法

（一）跨模态数据融合
在材料热学研究中，需要同时处理来自实验、

模拟和理论计算的多源异质数据，例如显微图片、
分子动力学轨迹、拉曼光谱数据及热传递模拟结

果等。这些数据形式多样且存在维度差异，传统
单一模态的深度学习算法难以兼顾。为此，跨模
态数据融合成为关键方向之一。典型做法是通过
自监督学习或多任务学习，将高通量模拟数据与
小样本的实验数据进行融合，既保证了训练规模
足够庞大，又能在关键参数上保持与真实材料系
统的一致性。

与此同时，迁移学习技术也可充分利用已有
大规模数据库（例如金刚石、氮化物等的热导率
数据），将其学习到的结构特征或材料表现形式
迁移到目标材料体系。这样做不仅能够缓解数据
不足的问题，还能提升模型的泛化能力。与之配
合的特征工程，需要研究者仔细筛选对热导率敏
感的微观或宏观描述符，以确保模型在面对不同
材料类型时能保持一定的预测准确度。

（二）物理引导的神经网络设计
深度学习模型在处理高维度数据上具有优

势，但也面临“黑箱”问题：模型在做出预测时，
是否真正遵循了物理规律？为此，“物理引导的
神经网络”（Physics-Informed Neural Networks，
PINNs）或带物理约束的 CNN、GNN 模型越来
越受关注。它们在网络结构中嵌入或软约束了热
传导方程、能量守恒定律等，使得训练过程不仅
要最小化预测误差，还要最小化违反物理规律的
损失。

清华大学刘磊团队在 CNN 训练过程中引入
了热流分布的仿真结果，使得网络在学习图像与
热导率关系的同时，也要保证热流连续、散热路
径通畅等物理条件。这样一来，即使在数据稀疏
或干扰较大的场景下，模型也能通过内在的物
理约束来增强鲁棒性，避免出现明显违背热力
学常识的预测结果。随着可解释性 AI 方法（如
Grad-CAM、注意力机制）的发展，研究者可以
对深度模型中最关键的激活区域进行可视化，从
而识别哪些微结构特征对热导率预测起着主导作
用，进一步为材料设计提供指导。

（三）分布式计算与异构资源调度
在大规模深度学习任务中，模型参数量可能

达到数百万甚至数亿级别，且需要在海量材料数
据上进行训练。为提升训练效率与速度，分布式
计算和异构资源调度势在必行。张书晴团队提出
的集群资源调度优化方法，基于 GPU、CPU 和
TPU 的混合集群，将整个训练过程拆分为多个并
行子任务。通过对通信开销、节点负载平衡及存
储带宽的综合管理，使得训练时长缩短 40%，资
源利用率提升 30%。

在材料导热性模拟与深度学习结合的应用
中，往往还需要结合多尺度仿真，比如在原子尺
度运行分子动力学模拟（适合 GPU 加速），在
微观尺度运行 FFT 或有限元方法（CPU 协同加
速），最后将这些结果融合到一个高层次深度学
习模型中进行综合评估。若无高效的异构资源调
度，研究者将会在数据传输和模型同步上浪费大
量时间。因此，硬件层面的加速与管理是保证深
度学习在材料领域顺利落地的重要保障。
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三、应用场景与典型案例

（一）芯片封装散热优化
在高性能芯片的封装中，纳米银键合层是一

种常见的导热材料。然而，其多孔结构往往导致
热导率不稳定，传统建模方式需反复进行有限元
计算或实验测量，耗费大量时间。清华大学团队
提出的“图片 - 热导率”预测模型，可通过对显
微截面图像进行卷积神经网络处理，在极短时间
内得到热导率值，从而指导工艺改进和配方调控。
华为和中科大等机构已经将该方法应用于部分新
型芯片封装的散热设计中，有效缩短了研发周期
并降低了试错成本 [5]。

（二）高导热聚合物开发
聚合物材料由于其优异的力学性能和易加工

性，越来越多地被应用于电子器件散热中。但传
统聚合物的热导率通常较低。基于深度学习的高
通量分子动力学模拟能够加速挖掘具有高声子传
输效率的聚合物链结构，进而通过机器学习模型
揭示链段排列与热导率之间的定量关系。已有研
究报道，采用此类方法设计出的聚合物单体，其
热导率可超过 20 W/mK，远高于同类传统材料。
这些高导热聚合物在柔性电子、可穿戴设备等领
域拥有巨大潜力。

（三）热界面材料的高通量筛选
热界面材料广泛应用于芯片与散热器、动力

电池模块间的传热连接。其性能关键在于填料类
型、填充率以及黏结基体等多个因素协同作用。
深圳先进院研发了利用蒙特卡洛与 FFT 耦合的多
尺度建模平台，通过机器学习进行界面热阻分析，
从而实现对不同填料（陶瓷颗粒、碳纳米管、石
墨烯等）以及不同基体材料配方的高通量筛选。
该方法特别适用于相变材料、导热胶和封装胶等
多相体系，为大规模工业生产提供了具有针对性
的指导建议。

（四）极端环境下的热管理
在航空航天、军工装备和深海探测等极端环

境中，热管理的难度显著提升，材料需在高温、
强辐射或腐蚀介质下长期保持可靠的导热性能。
比如，宽禁带半导体（碳化硅、氮化镓等）在高
温下工作，对热界面材料的稳定性提出了苛刻要
求。通过深度学习对材料在高温下的微结构演化
及性能衰减进行预测，可快速筛选更能耐受 200℃
以上环境的候选材料，并评估其长寿命服役能力。
对这些材料的高通量与多尺度建模研究，为解决
极端条件下的散热难题带来了新的突破口。

四、挑战与未来方向

（一）数据质量与标注瓶颈
深度学习的方法依赖于大规模、准确且多样

性良好的数据。然而，材料热学领域的数据往往
存在稀缺、分散与不标准化的问题。不同实验室
的测量手段、样品制备工艺和数据采集方法存在
差异，导致数据缺乏可比性。部分高导热材料的
相关测试需要在极端环境下进行，数据获取难度
更大。此外，仿真数据虽可快速生成，但仍需高

精度理论模型校正。如果数据本身存在偏差，深
度学习模型就会积累并放大这些误差。未来需要
更多跨机构、跨学科的协同合作，建设开放共享
的数据平台，并引入自监督或弱监督学习手段减
轻高质量标注的依赖。

（二）跨尺度建模的精度平衡
导热过程涉及多个时空尺度，从原子层面的

声子散射到宏观范围的热流分布，尺度跨度极大。
虽然图神经网络（GNN）可以很好地处理分子
级结构，但将其结果直接迁移到宏观有限元模型
却并非易事。如何在跨尺度建模中兼顾计算效率
与预测精度，是该领域的长期挑战。可能的方向
包括：将基于物理引导的 GNN 输出作为中尺度
的“材料本构参数”，再通过快速傅里叶变换或
有限元进行宏观模拟，或者在深度学习模型中显
式嵌入多尺度嵌套网络，使得不同尺度的数据能
够分工协作、互相补充。

（三）可解释性与工业落地
工业界在应用 AI 模型时往往对可解释性有

较高要求：为何模型得出某一材料热导率特别突
出？关键影响因素有哪些？深度学习若能给出面
向材料设计或工艺改进的可操作建议，将大大提
升企业的接受度与投资意愿。在此方面，可解释
性 AI 方法（如注意力机制、特征重要度分析、
因果推断等）将帮助研究者识别最显著的微观结
构特征或分子片段，指导精细化合成与改性。此
外，工业落地还依赖于模型在复杂工况或量产线
上的鲁棒性，需要构建从研发到生产的完整闭环，
包括数据采集、在线监测与实时校正等环节。

五、结论

本文综述了基于深度学习的电子信息材料导热
性研究及模拟优化方案，分析了数据驱动高通量
筛选、图像识别预测、热学超材料设计及多尺度模
拟等关键技术。深度学习加速了高导热材料的筛选
和优化，结合物理约束使预测更具可靠性，并在
芯片封装、高导热聚合物、热界面材料等领域展
现出显著潜力。然而，该领域仍面临数据标准化、
跨尺度建模、可解释性及绿色计算等挑战，需推
进材料数据共享、物理模型融合与多学科交叉，
以实现更精准、高效的导热材料研发。展望未来，
人工智能驱动的热学超材料设计、智能热管理方案
及分布式计算平台将在航空航天、5G 通信、新能
源等领域发挥更大作用，推动高导热材料的产业
化发展，为极端环境散热难题提供创新解决方案。

参考文献：
[1] 徐上 . 高分子聚合物材料的导热性能及其微观构型优化的

分子模拟研究 [D]. 东南大学 , 2017.
[2] 潘鹏程 . 孔隙率、晶粒度对纯 W 导热导电性能的影响及 W

基材料导热性能模拟 [D]. 合肥工业大学 , 2023.
[3] 杨绍丁 . 界面氢键作用对石墨烯 / 聚乙烯醇复合材料导热

性能影响的分子模拟研究 [D]. 北京化工大学 , 2023.
[4] 张浙豪 . 聚乙烯基导热绝缘复合材料的制备及性能研究

[D]. 重庆大学 , 2023.
[5] 高目 . 氧化石墨烯 - 水泥复合材料导热性能的分子动力学

模拟 [D]. 中原工学院 , 2023.


