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Достижения в области микро- и нанотехнологий расширяют возможности для производства разнообразных низкоразмерных квантовых структур, в том числе графена. При этом переход от трехмерных макроскопических систем к низкоразмерным приводит к существенным изменениям свойств переносчиков взаимодействия – фононов. Так графен обладает превосходными электрическими и термическими свойствами. Более того, экспериментальные исследования теплопроводности взвешенного однослойного графена при комнатной температуре показывают оценки в диапазоне от 000 до 5000 Вт/(м∙К) [1-4]. Поэтому графен является многообещающим кандидатом для управления теплообменом в наноразмерных электронных устройствах. Однако, широкий разброс значений теплопроводности приводит к проблеме достоверной оценки теплофизических свойств графена и разработке надежных методов расчета.
В основе данной работы лежит определение свойств фононов в графене с использованием прикладных пакетов с открытым исходным кодом Quantum Espresso [5] и ShenBTE [6]. Так расчет гармонических свойств – дисперсия фононов, плотность состояний, групповая скорость – строится на основе определения межатомных силовых постоянных второго порядка (с помощью динамической матрицы). А ангармонические свойства – времена свободного пробега фононов – рассчитываются с использованием межатомных силовых постоянных второго и третьего порядка. Затем итерационным методом решается уравнение Больцмана для фононов для получения последовательности приближений, сходящейся к искомой теплопроводности графена.
Рассчитанные значения теплопроводности сравнивались с экспериментальными данными и известными моделями, полученными в приближении времени релаксации. Результаты показали, что теплопроводность при комнатной температуре составляет примерно 2800 Вт/(мК). Это согласуется с экспериментальными результатами [4]. Также было обнаружено, что ZA-ветвь имеет меньшую интенсивность рассеяния в низкочастотной области и оказывает большее влияние на теплопроводность графена. Применение приближения времени релаксации при решении уравнения Больцмана для фононов приведет к занижению теплопроводности, особенно для материалов с высокими значениями теплопроводности, как у графена.
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