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摘要 温度自限制效应能够使物体在辐照光强变化的条件下,仍能保持稳定的温度.本文提出一种能够在
太赫兹辐照下保持温度自限制效应的微粒设计.这一设想利用二氧化钒(VO2)在相变温度附近能够发生剧
烈的光学性质变化,从而使微粒的温度产生自适应调节,最终在较宽的太赫兹辐照光强范围内,使粒子温度
维持在相变温度附近.为了验证这一设计,我们利用米氏理论对VO2微粒的光热效应进行了理论分析.计算
结果表明,改变粒子尺寸可以有效地调节VO2的太赫兹吸收特性. 在合适的粒子尺寸下,相变后VO2粒子对

太赫兹的吸收可以迅速降低,有助于粒子温度在很宽的辐照强度范围内维持在相变温度附近,不随辐照强
度的增加而显著上升. 这些结果为实现具有太赫兹辐照温度自限制效应的器件和应用提供了可能.
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1 引言

微粒在可见光或红外光等电磁辐照下,能够将
电磁辐照转换为焦耳热, 从而使粒子温度升高, 直
到达到热平衡. 如果不考虑材料光学及热学性质
的变化, 光热效应将导致粒子的平衡温度随着光
强增加而不断上升. 然而, 在光电对抗 [1]、化学催

化 [2, 3]、生物医学成像 [4–9]等需要较强光强或光强

不能准确控制的情况下,常常需要将材料温度保持
在某一固定值,这就要求材料的光吸收能够随入射
光强发生非线性改变.相变材料是一类在适当条件

下可以触发结构或物理性质剧烈改变的物质. 二氧
化钒(VO2)就是一种典型的相变材料. 早在1959年,
Morin [10]发现VO2可以发生可逆的绝缘态到金属态

的转变.这种一阶可逆相变的转变温度约等于68◦C.
相变过程不仅导致材料的电导率以及电子浓度发

生高达4个数量级的急剧变化,还使晶格结构在小于
1 ns的时间范围内由单斜晶格结构迅速变化为金红
石结构 [11, 12]. 进一步研究表明, VO2相变不仅可以

通过改变温度来驱动,应变、压力、化学掺杂、强
光场、静电场,甚至太赫兹辐照均可驱动这种相变
的发生 [11].
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伴随相变同时发生改变的还有材料的光学性

质. 特别是在对载流子吸收特别敏感的红外和太赫
兹(THz)波段,材料的透射及吸收特性也会发生巨大
改变, 从而使VO2在各类传感器、转换开关、光存

储器件及红外探测器中得到广泛应用. 例如, 随着
的材料制备与性能优化 [13–16], VO2薄膜材料已被广

泛应用于新型光电子器件 [11]及智能窗 [17–19]等方面.
Iken等人 [19]将钨(W)掺杂VO2薄膜与不掺钨VO2薄

膜作为智能墙体材料,用数值研究的方法计算了不
同墙体温度随太阳辐照的变化以及瞬态传热特性.
结果发现这种元素掺杂的智能墙体材料在入射光

辐照下使得夏季室内表面温度降低,冬季能量损耗
减弱. 研究结果也表明了这种智能窗材料会更节
能. Lee等人 [20]通过对薄膜装置的光热效应研究发

现改变光辐照强度可以调节相变温度.特别地, Cor-
tie等人 [21]在可见光波段对Au/VO2核壳结构的光吸

收以及纳米结构的动态温度反馈进行了研究.该工
作利用VO2相变改变金属等离激元共振频率, 发现
在特定波段下核壳结构的吸收效率随着发生相变减

弱,从而有望实现温度自限制效应.但是,在可见光
波段实现这一设想还面临很多困难,例如发生温度
自限制效应的波段范围非常狭窄;粒子的尺寸需要
减小到纳米量级; Au与VO2材料的复合结构制备也

是一大挑战.因此,相关的实验验证尚未见报道.

太赫兹波在电磁波谱中介于红外和微波之间,
对应的频率范围为0.1–10 THz [14]. 近年来, 随着高
功率的太赫兹源 [22]和高灵敏太赫兹探测器 [23–25]的

发展, 太赫兹技术已经在生物检测 [26]、成像 [27]以

及基因诊断 [28]等方面获得了广泛的应用. 太赫兹辐
照光子能量较低,对相变过程中自由载流子密度的
变化非常敏感. 可以预期, VO2相变过程能够对太赫

兹辐照进行动态调控, 具有潜在的应用价值. 前期
研究表明 [29], 相比于可见光波段, VO2相变能够更

灵敏地改变中远红外波段的光吸收特性. 这些结果
为设计基于VO2太赫兹辐照温度自限制器件提供了

可能.

本文以VO2微粒为主要模型, 采用米氏(Mie)理
论 [30]与热传导方程对太赫兹辐照下的VO2微粒的

光吸收与热响应进行理论分析. 我们分析了VO2微

粒的太赫兹吸收特性与粒子尺寸、相变温度宽度、

热对流系数等参数的变化规律.结果表明,通过优化
粒子尺寸等条件可以实现太赫兹辐照的温度自限制

效应.本论文设想的太赫兹辐照的温度自限制效应
器件不依赖于VO2与Au等贵金属的复合结构,能够
克服可见光波段的器件尺寸和材料制备困难,有助
于后续实验验证.

2 模型与方法

本论文主要研究VO2微纳球型粒子的光吸收与

热响应, 分析光热效应下粒子温度的非线性变化.
对于均匀球体的光散射问题,米氏理论给出了该问
题麦克斯韦方程的严格数学解,被广泛地应用于粒
子光散射问题的理论分析 [31, 32]. 该理论采用矢量
球谐函数的无穷级数展开形式,可以计算球形纳米
颗粒的消光率Qext、散射率Qscat和吸收率Qabs等物

理量 [33]. 其中, 吸收率Qabs与粒子吸收光能转换为

焦耳热有关. 当器件达到稳态平衡时, 吸收的光功
率能够维持粒子的稳态温度. 一般来说, 入射光强
为I时,半径为r的球体吸收的光功率可以表示为

Pabs = I S Qabs,

其中, S = πr2是粒子的截面积.
根据米氏理论, 影响Qabs的因素包括粒子尺

寸, 入射频率以及粒子的介电常数. 在太赫

兹(1–2 THz)波段, 实验测量的VO2介电常数可以根

据Drude-Smith模型 [34]进行拟合.介电常数ε(ω)的表
达式可以写为

ε(ω) = ε0 +
iσ(ω,T )
ω

, (1)

其中, ω = 2π f是圆频率, ε0是真空介电常数, 电导
率σ是频率ω和温度T的函数,具体可以根据以下公
式给出:

σ(ω,T ) =
n(T )e2τDS/m∗

1 − iωτDS

(
1 +

c
1 − iωτDS

)
.

温度T的变化主要改变VO2材料中的电子浓度n(T ).
我们可以利用指数函数来近似相变过程中电子浓度

的剧烈变化:

n(T ) = nmin + nmax

(
1 − 1

1 + exp[(T − Tc)/∆T ]

)
,
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其中, nmin和nmax分别代表绝缘态和金属态的电子浓

度, m∗是电子有效质量, Tc代表相变温度, ∆T是相
变的温度区间变化参数, τDS代表Drude-Smith散射
时间, c是0到−1区间内的常数. 根据文献[34], 我们
在数值模拟中取以下数值: nmax = 5.2 × 1026 m−3,
nmin = 0.05 nmax, Tc = 340 K, ∆T = 5 K, τDS = 20 fs,
c = −0.66, m∗ = 2me, me是自由电子质量.

图1给出了入射频率为1 THz时, VO2的相对介

电常数的实部和虚部随温度变化的曲线.温度较低
时,介电常数的实部和虚部几乎不随温度变化,此时
材料处于绝缘态;随着温度的进一步增加,材料的光
学性质在相变温度附近,与∆T相当的温度范围内发
生了剧烈变化. 此后, 材料的介电常数趋于高温饱
和值, 预示着材料迅速转变为金属态. 相变后的介
电常数相比相变前增加了一个数量级. 与可见光及
红外波段相比, VO2材料在太赫兹波段的介电常数

变化更为显著. 这些结果预示VO2具备在太赫兹频

段实现光学响应的调控潜力.

当VO2粒子受到太赫兹辐照时,粒子温度T将因
吸收电磁能量而上升, 直到粒子达到热平衡. 这一
过程满足以下微分方程 [35]:

CVO2 V
∂T
∂t
= −hcA(T − T∞) + Pabs, (2)
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图图图 1 (网络版彩图) VO2材料在1 THz的相对介电常数实部
和虚部随温度的变化曲线

Figure 1 (Color online) The real and imaginary part of the relative per-
mittivity of VO2 as a function of the temperature at frequency of 1 THz.

其中, CVO2代表VO2材料单位体积的热容.根据文献
报道, 尽管CVO2随着相变过程可以发生变化, 但是
变化并不剧烈. 为简单起见, 我们在模拟中取固定
值CVO2 ≈ 3 × 106 J m−3 K−1 [36]. 球体积V = 4πr3/3,
表面积A = 4πr2. hc代表粒子与环境的热对流系数.
这里,我们假设粒子处于空气中,主要的热传递方式
依赖热对流. 对于空气导致的热对流, hc的取值范围

可以在10–1000 W m−2 K−1范围内改变 [37],具体取值
可以通过调节空气的流速实现. 当粒子达到热平衡
时, 平衡温度可以令方程(2)左边等于零得到. 我们
可以很容易看到,改变热对流条件能够改变粒子的
热平衡温度.因此,热对流也是调节粒子光热效应的
有效手段.

3 计算结果与讨论

本节给出VO2太赫兹辐照温度自限制效应的结

果.根据文献[34],在1–2 THz频率范围内,公式(1)拟
合的VO2光学常数随频率变化较小. 因此,我们主要
讨论入射频率为1 THz时的器件性能. 温度自限制
效应的影响因素主要有微粒的尺寸r以及热对流系
数hc. 下面,我们针对这两个因素对温度自限制效应
的影响进行分析.

粒子对电磁波的吸收与材料介电常数等光学性

质有关,也与粒子半径等存在复杂的非线性依赖关
系.当粒子半径固定条件下,光吸收在共振条件下达
到极大.粒子半径过小或过大都不利于光吸收.而在
相变材料中, 当介电常数发生改变时, 粒子的吸收
率也可能增大或减小吸收率.首先,我们分析不同尺
寸VO2粒子的吸收效率Qabs随温度的变化. 图2所示
的计算结果表明Qabs随温度的变化趋势与吸收体的

尺寸密切相关.计算结果也表明,当粒子半径r较小
时,受到粒子吸收体尺寸的限制,粒子难以对入射太
赫兹波进行高效吸收, 因而吸收率较低. 由于相变
前后材料介电常数的剧烈变化,相变后的吸收率并
没有降低. 例如r = 5 µm时,高温相变后的Qabs比相

变前大. 意味着, 这一尺寸的粒子不利于实现温度
自限制效应.当粒子尺寸增加至r = 10 µm时,图2显
示Qabs在相变温度范围内出现了吸收效率的极大值.
进一步增大球体半径,相变前的Qabs增加,且相变后
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的Qabs比相变前要显著减小. 例如,当r = 40 µm时,
相变前VO2粒子的吸收效率略小于1, 趋于极大值,
是高效的吸收体.较大的吸收效率意味着使粒子相
变所需的太赫兹辐照强度较低. 而在相变后, 吸收
效率迅速降低到0.25左右,抑制了温度的显著上升.
这一变化趋势符合温度自限制效应的要求. 这一尺
寸的粒子有希望成为高效的温度自限制器件.当我
们进一步增加半径, 例如r = 60 µm, 在相变前的吸
收效率相比r = 40 µm的粒子反而略有降低. 而相
变后的吸收效率则没有明显变化. 因此,图2表明半
径40 µm的氧化钒粒子是实现温度自限制效应的理
想器件设计.

为了寻找温度自限制效应下的最佳粒子半径,
我们计算了不同温度下, VO2粒子相变前后的吸收

效率Qabs随球半径r的变化规律. 计算结果如图3所
示. 粒子温度分别取T = 300 K和T = 380 K, 代
表VO2相变前后的两个状态. 图3给出的变化趋势与
图2相吻合. 可以看到, 当粒子半径较小时, 粒子的
吸收效率较低, 且相变后的吸收效率高于相变前.
然而当粒子的半径大于约10 µm后, 相变后的吸收
效率低于相变前. 这两个状态的吸收效率均在半
径r ≈ 43 µm时达到极大值,它们的差值也达到最大.
此后,进一步增大半径导致吸收效率的降低. 可见,
半径r = 43 µm是实现温度自限制效应的最优参数
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Figure 2 (Color online) The absorption efficiency Qabs as a function of
the temperature T for different VO2 spheres characterized by its radius r.
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射电磁波的吸收效率Qabs随半径r的变化曲线
Figure 3 (Color online) The absorption efficiency Qabs as a function of
the radius r of VO2 spheres at different temperatures.

值. 这些计算结果在实验验证VO2太赫兹辐照温度

自限制效应时可以帮助进行器件设计和加工.

当VO2粒子受到一定强度的太赫兹辐照, 粒子
吸收辐照能量转换为焦耳热, 将使粒子温度升高.
与此同时, 粒子将与环境进行热交换, 最终粒子与
环境可以达到动态热平衡. 为了模拟这一热交换
过程, 我们假设粒子内部温度总是均匀的, 忽略粒
子内部的温度梯度. 由于VO2的导热系数比周围介

质(空气)大得多 [37], 这样的假设是合理的. 利用龙
格库塔法求解方程(2),可以得到粒子温度随时间的
演化过程,结果如图4所示. 在模拟中我们取热对流
系数hc = 100 W m−2 K−1,入射频率为1 THz,粒子半
径对应50 µm. 可以看到, 粒子受到太赫兹辐照后,
温度迅速升高. 若入射太赫兹强度较小, 粒子温度
可以在小于0.5 s内达到某一低于相变温度的稳定
值.随着入射辐照强度的增加,这一稳定值趋于相变
温度,且在较大的强度范围内,饱和值都处于相变稳
定附近.这就是温度自限制效应的区域,在图4表现
为一个较大的稳定温度的平台. 随着光强进一步增
加,粒子温度经过相变后,可以再次快速增加,直到
达到最终的稳定温度. 同时, 随着太赫兹高功率器
件 [25]研究的不断进步,稳定的太赫兹辐照强度值已
经完全可以达到本文所设想的数值.

相变温度区间参数∆T也是影响温度自限制效
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应的因素之一. 图4的计算结果假设了较宽的相变
温度区间∆T = 5 K.通过改进材料生长工艺和参数,
利用脉冲激光沉积或分子束外延等手段,可以进一
步提高相变的陡峭程度,减小∆T . 保持其他参数与
图4相同,我们对比了∆T = 5 K与∆T = 1 K时,粒子
稳态温度与入射光强的关系. 计算结果如图5所示.
可以看到,对于较大的∆T = 5 K,在温度自限制范围
内,粒子的温度随着入射太赫兹辐照强度增加,仍然
在缓慢上升. 当我们将相变温度宽度减小到∆T=1 K
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图图图 4 (网络版彩图)不同太赫兹辐照强度I下, VO2粒子的温

度随时间的变化三维图. 入射频率为1 THz. 粒子半径为
50 µm,热对流系数hc = 100 W m−2 K−1

Figure 4 (Color online) The time evolution of the particle temperature
T under various THz radiation intensities I. The particle radius is fixed
at 50 µm, and the heat coefficient hc is fixed at 100 W m−2 K −1.
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图图图 5 (网络版彩图)不同相变温度宽带∆T时, VO2粒子的稳

态温度T与入射光强I的曲线.其他参数与图4相同
Figure 5 (Color online) The steady-state temperature T as a function
of the THz intensity I for different temperature width ∆T of the phase
change. The remaining parameters are the same as in Figure 4.

时, 在温度自限制区域内的温度上升变得更为缓
慢. 在较大的入射光强范围内, 粒子的温度始终保
持在相变温度Tc = 340 K附近.因此,为了更好地控
制粒子的温度,我们期望进一步改进材料的生长工
艺,使相变温度区间参数∆T进一步降低. 已经有实
验 [38]报道了相变过程十分陡峭的测试结果,为制备
性能更好的太赫兹辐照温度自限制器件奠定材料

基础.

粒子的稳恒温度依赖于光热效应与热交换的共

同作用. 改变粒子的热对流系数hc也能够影响温度

自限制效应.我们进一步比较了不同hc时,粒子的稳
态温度与入射光强的依赖关系,结果如图6所示. 由
图6可以看到, 粒子的温度升高与光强呈非线性关
系.当热交换较弱时,如hc = 100 W m−2 K−1,粒子温
度的增加非常显著, 温度自限制效应并不明显. 这
是因为粒子吸收太赫兹辐照后很难将热量耗散到

环境中, 因此, 粒子温度会随着光强增大而持续升
高. 进一步增加hc可以帮助粒子将焦耳热耗散到环

境中, 更好地保持粒子温度. 在图6中, 当hc较大时,
出现明显的温度自限制区域,即存在温度不显著随
光强变化的光强范围,粒子温度基本保持在相变温
度附近.这一现象对应于粒子相变,吸收效率降低,
而较大的热对流系数使得颗粒温度最终保持在相变

温度附近.因此,为了提高温度自限制效应器件的性
能,必须优化设计光吸收与热平衡过程. 实验上,这

300

320

340

360

380

T
e

m
p

e
ra

tu
re

 T
 (

K
)

Light intensity I (×105 W/m2)

0 2 41 3

hc = 100 W m−2 K−1

hc = 150 W m−2 K−1

hc = 300 W m−2 K−1

hc = 500 W m−2 K−1

hc = 700 W m−2 K−1

图图图 6 (网络版彩图)不同热对流系数hc时, VO2粒子的稳态温

度T与入射光强I的曲线.其他参数与图4相同
Figure 6 (Color online) The steady-state temperature T as a function
of the THz intensity I for different hc. The remaining parameters are the
same as in Figure 4.
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可以通过提高材料性质,优化器件结构设计和改变
热平衡条件等手段达到.

4 总结

本文分析了二氧化钒太赫兹辐照的温度自限

制效应. 我们利用米氏理论计算了VO2微粒的光热

效应.材料的光学性质可以随着热诱导相变过程发
生剧烈的变化, 从而影响材料的光吸收, 有望实现
温度自限制效应. 与可见光波段的VO2温度自限制

效应存在的有效波段较窄、器件尺寸加工难度大、

Au/VO2复合材料生长困难等问题相比,利用太赫兹
实现VO2温度自限制效应具有显著的优势. 在太赫
兹辐照下, 选择合适的VO2球半径等参数可以使材

料相变后的吸收系数急剧降低,从而使粒子温度保

持在相变温度附近, 实现温度自限制效应. 这一温
度自限制效应还与VO2材料相变的温度宽度以及粒

子与环境的热交换过程有关. 这些因素的都可以
在实验中进行方便的调节. 我们的分析还表明, 实
现VO2太赫兹辐照的温度自限制效应所需参数均在

现有实验条件的允许范围内, 具有很好的可行性.
选择VO2作为温度自限制效应的材料还有一个优

点,即VO2相变温度可以通过掺杂等工艺进行调整,
从而有希望将相变温度降低至人体温度,从而在光
热诊疗 [4–6]等方面得到应用. 此外, VO2相变过程中

光学性质的调控特性还有利于对电磁传输进行动态

调控,有望在可编程超表面设计 [39]中得到进一步应

用. 总之,我们的计算结果表明VO2相变材料有望实

现优良的太赫兹辐照温度自限制器.
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Design of the vanadium dioxide temperature
self-regulator in the terahertz regime

CUI JunYi1, ZHAO Min1, XU XiaoFeng1, WANG ChunRui1, WEI LianFu1,
CAO JunCheng2 & WU BinHe1*

1College of Science, Donghua University, Shanghai 201620, China;
2Shanghai Institute of Microsystem and Information Technology, Chinese Academy of Sciences, Shanghai 200050, China

A temperature self-regulator can keep the particle temperature almost constant over a wide range of light intensities. In
this study, we propose a temperature self-regulator design under terahertz radiation. A key ingredient in this proposal is
vanadium dioxide (VO2), whose properties in the terahertz regime vary drastically around its phase transition temperature.
One would expect that the particle temperature may be self-adjusted in the phase change process. To verify this notion,
we employ the Mie theory for the theoretical analysis. The results show that the absorption exhibits nonlinear dependence
with different parameters. At optimized sizes, the absorption of terahertz radiation can be significantly suppressed once the
phase change occurs. Consequently, the temperature does not show a significant increment with increasing intensity. These
results can facilitate the future development of temperature self-regulator using phase change materials in the terahertz
regime.

terahertz, vanadium dioxide, photothermal effect, temperature self-regulator

PACS: 78.20.nb, 78.20.Ci, 78.40.Kc, 71.30.+h, 42.70.Nq
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