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近日，中国科学院大连化学物理研究所分子反应动力学国家重点实验室研究员袁开军团队，与北
京航空航天大学教授李介博、燕鑫合作，
在MXene（Ti3C2Tx）氧化界面热传递研究方面取得新进展。

热管理对器件的长效性具有重要的影响，新兴二维过渡金属氧化物MXene被认为在储能，电磁屏
蔽，光电探测和光热治疗等领域具有重要的应用前景。然而，应用过程中由于电子在电极上的移
动，导致MXene薄片内部产生大量热量和局部温度升高，造成各类型器件的局部热损伤。因此，
理解氧化反应对界面热传导的影响可以从MXene器件设计上避免或减少可能发生的热损伤。

研究团队通过飞秒超快光谱与分子动力
学模拟发现，在Ti3C2Tx部分氧化后产生Ti3C2Tx-TiO2

界面，该界面结构显著加速了界面间的热传递速率，但降低了面内的热扩散速率。分子动力学模
拟阐明Ti3C2Tx

界面氧化几率对热传导速率之间的关系，从分子层次上解释化学键结构对热传导率的影响。该研
究对于基于氧化物界面热管理和热调控的器件设计提供了研发思路。

相关研究成果发表在《物理化学快报》（The Journal of Physical Chemistry Letters
）上。研究工作得到国家自然科学基金委动态化学前沿研究中心项目、中科院战略性先导专项（
B类）“能源化学转化的本质与调控”、国家自然科学基金优秀青年科学基金项目、国家自然科
学基金青年科学基金项目、北京航空航天大学超算中心、中央高校基本科研业务等的资助。
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