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	Сажетак:Температурска зависност топлотне проводности монослоја графена је анализирана у оквиру апроксимације времна релаксације Болцманове транспортне једначине. Експлицитна температурска зависности топлотне проводности разматра се код Дебајевог и Калавејевог модела. Релаксациони механизми типа електрон-електрон и електрон-фонон се занемарују због малог доприноса топлотној проводности. Релаксациони механизми који дају допринос топлотној проводности код графена  у овим моделима су интеракције типа: фонон-фонон, фонон-примесе, фонон границе узорка. За разлику од Дебајевог модела, код Калавејевог модела  се урачунавају, осим тзв. U- процеса код интаракција типа фонон-фонон, и тзв N -процесa.  У раду се показује да су резултати температурске зависности топлотне проводности код монослоја графена добијени Калавејевим моделом боље усклађени са експерименталним подацима.
	Кључне речи: монослој графена, топлотна проводност, Дебајев модел, Калавејев модел, времена релаксације


1. УВОД



	Графен је једнослојна дводимензиона структура чија је површина прекривена правилним шестоугаоницима странице  nm у чијим теменима се налазе атоми угљеника. Може се сматрати као структурни део графита, чија је 3D структура састављена од графенових равни који се налазе на растојању од  nm [1].
 Идеалну дводимензиону структуру у слободном стању није могуће добити због термодинамичке нестабилности [2-6]. Али, уколико ова структура има дефекте или је деформисана у простору може егзистирати без контакта са подлогом. Експериментално је утврђено да постоје слободни листови графена који граде сложену таласасту форму [7], Слика 1.
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Слика 1. Таласаста површ графена [7]
Графен поседује низ интересантних особина као што су велики модуо еластичности (Јунгов модуо) ~1 ТPа и велика топлотна проводност  ~5·103W·m−1·K−1 и највећу покретљивост носилаца наелектрисања од свих познатих материјала ~104cm·V−1·s−1. Све ово чини графен најперспективнијим материјалом за примену. Од набројаних особина најупечатљивија је аномално висока топлотна проводност [1,8,9]. 
На основу измерене електричне проводности и коришћењем Видеман-Францовог закона процењено је да је удео електронске топлотне проводности у укупној топлотној проводности мањи од 1% [12]. Дакле, механизам топлотне проводности графена је у основи фононске природе. 
	У раду је анализирана температурска зависност топлотне проводности, у ширем температурском интервалу од 5-1000 K, решавањем Болцманове транспортне једначине у апроксимацији времена релаксације у оквиру Дебајевог и Калавејевог модела [10,11]. У оба случаја се разматрају расејања фонона на примесама, на границама узорка и фонон-фонон интеракција. Електрон фонон и електрон електрон интеракције дају мали допринос топлотној проводности па се стога занемарују. Времена релаксације се уводе феноменолошки.  Добијени резултати се пореде са експерименталним подацима из референтних извора [1,11]. 
	Код Калавејевог модела се урачунавају и тзв. трофононски N-процеси расејања који се у Дебајевом моделу занемарују. Показује се да Калавејева теорија успешније објашњава експериментална мерења проводности графена од Дебајевог модела.


2. ТОПЛОТНА ПРОВОДНОСТ

	Топлотна  проводност је један од најважнијих индикатора за поуздану и ефикасну употребу наноелектронских уређаја на бази графена. На нано нивоу, један од важних проблема који се јавља је локално грејање појединих делова уређаја. Оваква локализована топлота, ако није дистрибуирана, изазива настанак врућих тачака што може изазвати материјално оштећење уређаја. Ове тачке ограничавају максималну густину струје, а тиме и могућност шире употребе уређаја на бази графена [13, 14].

2.1 Коефицијент топлотне проводности

Главни допринос топлотној проводности графена дају фонони. Коефицијента топлотне  проводности  налази се решавањем Болцманове транспортне једначине у апроксимацији времена релаксације.  У овом раду се, за налажење коефицијента  топлотне проводности,  користе два теоријска приступа: Дебајев и Калавејев.
2.2 Дебајев модел

        Дебајев модел се заснива на следећим претпоставкама [1]:
1.Чврсто тело се сматра изотропним еластичним континуумом. 
2.Топлотну енергију система преносе само акустичне фононске гране. 
3.Закон дисперзије за 3 акустичне гране је:                  ,                    ,
4. Фреквенције фонона се налазе у опсегу                       , где је               
 а             максимална фреквенција фонона у  спектру и назива се Дебајева фреквенција.
5. Густина фононских стања је дата изразом                                    , где је А површина узорка.
6..У фононском спектру  не прави се разлика између фазне и групне брзине фонона (        - фазна, а       - групна брзина фонона.
Израз за коефицијент топлотне проводности у Дебајевом приступу је: 
	

	
(1)




где је  дебљина узорка, а  расподела фонона по гранама 

2.3 Механизми расејања фонона

	Механизми расејања фонона које разматрамо су: расејање на границама,  расејање на примесама и фонон-фонон расејање. У Дебајевом моделу се  узима у обзир само тзв. U - фонон-фонон расејање. Пајлерс је доказао да само U фонон-фонон расејање доводи до коначних вредности коефицијента топлотне проводности [2,3]. Међутим, показало се да овај Пајлерсов закључак не важи за 2D структуре и да се морају узети у обзир и тзв. N-процеси фонон-фонон расејања [11].
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Слика 2. Механизми расејања фонона према областима у којима
доминирају у функцији промене температуре[15]

2.4 Калавејев модел

	У Калавејевом приступу се у обзир узимају и нетривијална улога N-процеса  код фонон фонон расејања. такође, прави се и разлика између фазне и групне брзине фонона [11,12]. 
	

	
(2)



	

	

(3)



где је        - фазна, а       - групна брзина фонона.


3. РЕЛАКСАЦИОНА ВРЕМЕНА ЗА ФОНОНЕ

Укупно време релаксације је дато Матисеновим правилом [15]: 
	

	(4)


Време релаксације фонона приликом расејања на границама је [16]:
	

	
(5)



p  је коефицијент рефлексије, а                         је дужина узорка графена.
 
Време релаксације фонона приликом расејања на примесама је [17]:

	

	
(6)


Време релаксације фонона приликом  U фонон-фонон расејања је [18]:
	

	
(7)



где је коефицијент  
Време релаксације фонона приликом N фонон-фонон расејања је [11]:
	

	
(8)




4. РЕЗУЛТАТИ НУМЕРИЧКЕ АНАЛИЗЕ

	Ради налажења зависности топлотне проводности у функцији температуре усвојене се из литературе следеће вредности параметара 

Табела 1: Релевантни параметри за израчунавање коефицијента топлотне проводности[1,11,19,20]
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	2032
	1818
	1008



Замењујући одговарајуће параметре у једначине (2) и (3) налазимо вредности за коефицијент топлотне проводности у Дебајевом и Калавејевом моделу. Графички приказ зависности коефицијента топлотне проводности од температуре за различите фрекевентне гране и различите моделе дат је на слици 3.
[image: Yucom 18-5.jpg]
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Слика 3. Коефицијент топлотне проводности за све три поларизацију  фонона (LA, ТА,ZA) у Дебајевом и Калавејевом моделу





Укупни коефицијент топлотне проводности свих фреквентних грана (LА, ТА,ZА) за Дебајев и Калавејев модел је дат на слици 4. 
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Слика 4. Коефицијент укупне топлотне проводности у Дебајевом и Калавејевом моделу


5. ЗАКЉУЧАК

	Коефицијент топлотне проводности и у Дебајевом и у Калавејевом моделу је различит за различите поларизације фонона. У оба модела највеће вредности коефицијент топлотне проводности постиже за ZА фононску грану, па LA, а најмању за ТА фононску поларизацију [21].
	Анализом  коефицијента укупне топлотне проводности графена, у области од 5-1000 К, види се да Дебајев модел предвиђа максималне вредности од око 5800 W/mК, а Калавејев  веће до, приближно, 7000 W/mК [22,23]. Такође, може се уочити да је максимум вредности коефицијента топлотне проводности на температури нешто мањој од 200 К, као и да се максимум у Калавејевом моделу помера ка вишим температурама у односу на максимум код Дебајевог модела. Јасно је да Калавејев модел даје резултате који су приближнији експериментално мереним вредностима коефицијента топлотне проводности. То значи да се N процеси у расејању фонона свакако морају укључити у разматрање и да њихова улога није занемарљива, посебно узимајући у обзир да закон је дисперзије код ZA гране фонона нелинеаран.  Резултати моделовања су валидни до температуре од 1000 К.
	Моделовање различитим методама  доводи до вредности коефицијента топлотне проводљивости од неколико стотина до 6600 W/mК. Други теоријски модели доводе до резултата у распону од неколико десетина до 9.500 W/mК на собној температури. Резултати експерименталних мерења топлотне проводљивости такође су значајно различити: од 2000 W/ mК до 10.000 W/mК. Сматра се да је разлог томе што  монослој графена није идеално раван и да се у релности деформише па стога имамо и различите вредности коефоицијента топлотне проводљивости.  Можда разлог лежи у томе што код 2D структура, концепт "дебљина" слоја постаје неизвестан. Тиме се мењају и наше уобичајене представе о дифузији, електричној проводности као  и топлотној проводности и њиховим квантитативним вредностима.
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