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固体氩的晶格热导率的非简谐晶格动力学计算

鲍华†

(上海交通大学密西根学院,上海 200240 )

( 2013年4月15日收到; 2013年6月3日收到修改稿 )

用一种非简谐晶格动力学方法,使用相互作用势作为惟一的输入参数,准确地计算了固体氩的各个声子的频率

和弛豫时间. 并将这些结果进一步和玻尔兹曼输运方程相结合,预测了固体氩从 10 K到 80 K区间的热导率,并得到

了与实验值非常符合的结果.分析了运用非简谐晶格动力学方法进行数值计算过程中的各个相关的计算参数,包括

布里渊区中倒格子矢量的选取, δ函数的展宽的选择等对热导率和声子弛豫时间预测结果的影响.通过对各个声子

模式对热导率贡献的分析,发现随着温度升高,高频声子对于热导率的贡献率也逐渐变大,结果和理论预测完全一

致.
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1 引 言

热导率是傅里叶导热定律和热扩散方程中基

本的输入参数,对于工程和热物性的相关研究有着

重要意义.其中, 晶体材料的晶格热导率一般是通

过声子理论来描述: 声子是晶格振动的简正模式的

量子化描述, 可以携带一定的能量在固体中传播,

从而产生了热量的传递 [1]. 而声子和声子之间的碰

撞, 导致了能量传播方向的改变, 从而产生了材料

的本征热阻 [1].

虽然声子理论早已建立,但是可以用于准确预

测材料的热导率的模拟计算方法却较为有限. 其

中最重要的方法是分子动力学方法 (molecular dy-

namics, MD)[2],该方法通过牛顿力学方程描述材料

中原子的相互作用、实时的模拟体系中每一个原

子的运动轨迹,然后通过非平衡分子动力学的直接

法 [3]或者平衡分子动力学的 Green-Kubo方法计算

材料的热导率 [4]. 由于分子动力学有着相对简单和

直观的特点,被广泛应用于体材料和纳米材料的热

物性研究中 [2−4]. 然而, 由于分子动力学用经典粒

子的轨迹描述原子运动,因此一般只能近似地描述

材料高温下的行为 (一般要高于材料的徳拜温度).

分子动力学的另外一个缺陷在于对经验的相互作

用势的依赖,由于该方法一般使用解析的势函数来

描述复杂的原子相互作用,导致其准确性较为有限.

近些年发展起来的第一原理分子动力学通过密度

泛函理论求解薛定谔方程来获得原子的受力,尽管

可以不需要经验相互作用势, 却由于计算量过大,

一般只能模拟小于 500个原子的体系,很难用于热

导率的计算 [5]. 近两年,随着非简谐晶格动力学方

法 (anharmonic lattice dynamics, ALD)的发展,使得

人们可以直接通过计算原子体系的能量对位移的

微分,预测晶体中所有声子模式的频率和弛豫时间,

然后进一步通过玻尔兹曼方程获得其本征热导率
[6−9]. ALD通过对体系能量的泰勒展开, 获得能量

对于位移的二阶和三阶偏导,然后导出声子的振动

频率和弛豫时间. 该模型属于微扰理论,在低于徳

拜温度的情况下,从原理上说要比分子动力学更加

准确. 例如 Esfarjani 等 [6] 将该非简谐晶格动力学

和第一原理相结合, 预测了硅的热导率, 并获得了

与实验值较为接近的结果. Broido等 [7]使用类似的

方法,预测了锗、金刚石等材料的热导率. ALD使

用费米黄金法则计算三声子散射的矩阵元并对所
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有散射过程进行积分,可以预测材料中每个声子的

弛豫时间,因此可以用于详细地分析晶体中每个声

子模式的传热过程.

固体氩是面心立方结构晶体,原子间通过范德

华力相互作用,作用势可以用 Lennard-Jones势函数

较为准确地进行描述 [2]. 固体氩作为一种典型的晶

体材料,被广泛用于晶体传热和界面传热的机理研

究 [10−13]. 如果能够使用 ALD 深入分析其声子性

质, 并计算其热导率,有助于解决传热研究中的很

多未解决的问题,例如分子动力学方法预测结果的

准确性 [14], 声子弛豫时间随声子频率和温度的变

化等 [15]. 另一方面, ALD方法本身虽然是基于量子

力学的理论,然而在具体数值计算过程中, 不可避

免地要进行一定的离散化,例如倒格子矢量 (简称 k

点) 的选取必须选择一个有限的值,数值计算中要

对 δ函数进行一定的近似等等,这些因素如何影响

ALD的计算结果,如何合理地选取计算参数以平衡

计算结果的准确性和计算量,都有待深入探讨.

基于上述考虑, 本文首先介绍了基于 ALD 的

声子弛豫时间和热导率预测方法,然后以固体氩为

例,分析计算参数的选取对声子弛豫时间和热导率

的预测准确性的影响,计算了固体氩的每个声子的

弛豫时间,并研究弛豫时间和频率、温度等的关系;

根据弛豫时间的计算结果,预测了固体氩在不同温

度下的热导率,并与实验结果、分子动力学预测结

果进行比对和分析;最后分析了不同温度下各个声

子模式对热导率的贡献.

2 理论模型

2.1 玻尔兹曼方程和晶格热导率

声子在固体中的输运可以通过玻尔兹曼输运

方程 (BTE)来描述. 对于单个声子模式, BTE可以

写为 [16]

ug ·∇ f =
∂ f
∂ t

|s, (1)

其中 ug 为声子的群速度, f 是声子分布函数,等式

右边项表示声子散射造成的分布函数变化率.如果

假设 f 只是温度 T 的函数, 并定义 f0 为平衡态下

的声子分布函数 (即玻色 -爱因斯坦分布), f 只是

f0 基础上的一个小量变化,则有

ug ·∇ f = ug ·
∂ f
∂T

∇T ≈ ug ·
∂ f0

∂T
∇T. (2)

另外一方面, 对于声子碰撞项的描述, 一般使

用弛豫时间近似,即
∂ f
∂ t

=− f − f0

τ
, (3)

其中 τ 是单个声子的弛豫时间. 如果考虑材料的本

征热导率 (即不考虑和杂质、缺陷、边界的碰撞),

则声子的弛豫过程完全是由于声子之间的相互碰

撞产生的.

对于一种晶体材料来说,声子的流动产生热量

的传递,因此热流 q 和声子的性质可以通过下列关

系式联系起来

q =
1
Ω ∑

κ
∑
ν

h̄ωug( f − f0), (4)

其中Ω 是体系的体积,而两个连加分别代表对所有

对应于不同声子的波矢和声子支的模式进行求和,

h̄是普朗克常数, ω 是该声子振动的圆频率.将 (4)

式代入傅里叶定律 q =−k∇T 中,即可获得热导率

和声子性质的关系

k = ∑
κ

∑
ν

cpugugτ, (5)

其中 cp 是一个声子模式的热容,定义为

cp =
h̄ω
Ω

∂ f0

∂T
. (6)

需要注意的是,热导率在一般的情况下应该是

一个张量. 而对于常见的各项同性的固体来说, 热

导率则是一个标量,因此可以简写为

k =
1
3 ∑

κ
∑
ν

cpu
2
gτ, (7)

由上式可以看出,一旦求出体系中各个声子模式的

频率、群速度、弛豫时间,即可获得材料的本征热

导率.

2.2 声子的性质

晶体中声子的色散曲线可以通过简谐晶格动

力学 (harmonic lattice dynamics)来计算 [14]. 一般的

方法是首先建立该体系的动力学矩阵

Dαα ′
bb′ (κ) =

1
√

mbmb′
∑
l′

Φαα ′
0b,l′b′ · e iκ·R, (8)

其中 α 指代 xyz三个方向, l 是原胞的序数, b是原

胞中的原子序数, m是原子的质量, Φ 是简谐力常
数; Φαα ′

0b,l′b′ 即晶格的能量关于第 0个原胞中的第 b

个原子的第 α 方向,以及第 l′ 个原胞中第 b′ 个原

子的第 α ′ 个方向的偏导数; R是该偏导对应的两

个原子之间的距离. 对动力学矩阵进行对角化, 可
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以获得对应于波矢 κ的声子的振动频率和特征向

量,

D(κ)eκν = ω2
κνeκν , (9)

其中 ν 是声子支的序数, ωκν 是波矢为 κ的第 ν 个
声子支的声子的频率, eκν 是一个 3n 维的矢量 (n

为晶体中一个原胞内的总原子数),描述该声子模式

对应的原子振动形态.

如果一个晶格是完全简谐的 (晶格能量关于原

子位移的三阶倒数严格为零), 那么晶格的各个声

子模式是完全独立的, 不同声子模式之间不会有

能量的传递, 意味着声子之间将没有任何散射, 那

么晶格的热导率应该为无穷大.而真实的晶格是非

简谐的, 声子之间的散射过程和这种非简谐效应

相关. 一般来说, 我们只考虑能量关于原子位移的

三阶倒数 (即非简谐力常数). 声子之间的散射强

度和非简谐力常数有关,三个声子之间的散射强度

V (κ1ν1,κ2ν2,κ3ν3)和非简谐力常数有如下关系
[6]:

V (κ1ν1,κ2ν2,κ3ν3)

= ∑
α1b1

∑
α2b2l2

∑
α3b3l3

Ψ α1α2α3
0l2l3,b1b2b3

×
e i(κ1·R1+κ2·R2+κ3·R3)eb1α1

κ1ν1 ·e
b2α2
κ2ν2 ·e

b3α3
κ3ν3√mb1mb2mb3ωκ1ν1ωκ2ν2ωκ3ν3

,

(10)

其中 Ψ 是非简谐力常数, R 是某个原子和中心

原子 (序数为 0 的原子) 的相对位置矢量. 表达式

中之所以用 0 替代 l1 是考虑到了晶格的对称性,

可以选取任何一个原胞作为 l1 对应的原胞. 而由

于声子的散射必须满足准动量守恒, 因此只有当

κ1 +κ2 +κ3 =G时 (G是该晶体的一个倒格子矢

量),上述表达式中的 V 才不为零.

一个声子模式的线宽 (linewidth) 反映了该声

子和所有其他声子散射的可能性. 因此线宽可以通

过对该声子模式可能参与的各种散射过程的求和

来获得,于是有 [8]

Γκν =
πh̄

16Nk
∑
κ′ν ′

|V (κν ,κ′ν ′,κ′′ν ′′|2

×{( fκ′ν ′ + fκ′′ν ′′ +1)δ(ωκ,ν −ωκ′ν ′ −ωκ′′ν ′′)

+( fκ′ν ′ − fκ′′ν ′′)[δ(ωκ,ν +ωκ′ν ′ −ωκ′′ν ′′)

−δ(ωκ,ν −ωκ′ν ′ +ωκ′′ν ′′)]}, (11)

其中 Nk 是布里渊区中的倒格子点数 (简称 k点数),

f 是声子的分布函数,考虑到一般情况下声子的分

布只是平衡态的一个小量变化,在计算线宽时 f 可

以直接使用玻色 -爱因斯坦分布函数. 声子的弛豫

时间和声子的线宽有下面的简单的关系:

τκν = 1/(2Γκν). (12)

通过编程实现上述算法,即可以求出每个声子

的弛豫时间. 将每个弛豫时间和声子的群速度、热

容代入 (7)式中,即可求出一种材料的本征热导率.

3 计算方法

本文以固体氩为例实现上述算法. 固体氩是分

子动力学相关研究中的常用材料,为面心立方晶体,

每个原胞 (primitive cell) 中有 1 个氩原子, 而每个

立方体惯用晶胞 (conventional unit cell)中有 4个原

子. 固体氩的原子之间相互作用主要是范德华力,

可以较为准确地用 Lennard-Jones二体相互作用势

来描述:

ϕ(r) = 4ε
[(σ

r

)12
−
(σ

r

)6 ]
, (13)

其中 r 是两个原子的距离, ϕ 是相互作用势. 对于

固体氩来说, ε = 1.67×10−21 J, σ = 3.4×10−10 m.

势能计算的截止距离取为 2.5σ , 势能的计算中使

用一个 4×4×4的立方体晶胞 (共 256个原子),并

使用周期性边界条件.在常压下优化后晶格常数为

5.2687 Å.范德华力可以用 Lennard-Jones相互作用

势较为准确地描述, 因此这里使用了经验作用势.

需要注意的是,对于其他种类的材料,实现 ALD本

身是可以不需要经验作用势的, 例如对于离子或

者共价晶体来说,就完全可以通过第一原理方法计

算体系的总能量. 计算简谐力常数和非简谐力常

数时需要求能量对原子位移的偏导数,可以用有限

差分方法实现. 求简谐力常数时截止距离选取为

2.5σ ,非简谐力常数时截止距离使用 1.5σ (即只考

虑最近的相邻的原子). 每个声子的群速度定义为

ug = dω/dκ ,同样可以用有限差分方法实现.

另外一方面, 由于数值计算的实际需求, 计算

声子时只能在布里渊区中选取有限数量的 k点,这

里我们将选用 N ×N ×N 的均匀点阵 (其中 N = 8,

12, 16),并讨论点阵密集程度对结果的影响.用 (10)

式计算三声子散射强度时,程序编写中需要注意去

掉 κ = 0, ω = 0的声子,该声子尽管是动力学矩阵

的解,但是由于其对应于整个晶格的宏观平移运动,

不应该参与声子的散射过程. 而 (11)式中的 δ函数
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为狄拉克 δ函数,保证了声子碰撞过程中的能量守

恒. 然而在数值计算过程中,由于只能选取有限的 k

点, 必须通过一定的方法近似该 δ函数. 常用的方

法则是选取一个展宽系数 ζ 对 δ函数进行展宽 [8]:

δ(ω)≈ 1
π

ζ
ω2 +ζ 2 . (14)

需要注意的是, 尽管这个展宽系数没有物理意义,

但是它的合理选择对于计算结果非常重要,如果 ζ
选择太小,则没有足够的声子模式之间可以进行碰

撞,如果 ζ 选择过大,则让一些本来无法碰撞的声

子能够进行碰撞, 从而得出不正确的结果. 对于该

参数的选取, Turney等 [8]建议对所有的三声子散射

过程选择

ζ = Γκν +Γκ′ν ′ +Γκ′′ν ′′ , (15)

这样在计算弛豫时间的步骤中,需要另外加一个迭

代运算来实现自洽.而很多文献中则对所有的声子

散射过程选择一个固定的 ζ . 一般来说, 如果计算

中 k点本身选择的比较密集, ζ 应该适当选择的小
一些,反之 ζ 则应当取的较大一些. 该参数的选择

如何影响计算结果, 以及如何选择合适的参数, 后

面将进行讨论.

4 计算结果与讨论

首先分析不同的 ζ 取值对热导率预测结果的
影响.图 1对比了不同 ζ 取值,以及迭代方法计算

ζ 时, 预测的固体氩热导率. 其中左图表示在选取

倒格子矢量时, 使用了 8×8×8 的均匀布置的 k 点

网格, 右图使用 16×16×16 的 k 点网格. 由于后者

比前者使用了更密集的 k 点, 所以 ζ 的取值也较
小, 以保证 ζ Nk 为定值以进行比较. 不难看出, 热

导率会随着 ζ 的取值变大而减小, 而且当 ζ 较小
时, 热导率的预测值随 ζ 的变化较大,同时低温的

情况下 (20 K), 热导率随 ζ 取值的变化较大. 需要

注意的是, ζ 是近似 δ函数时人为引入的一个展宽
系数, 并没有实际的物理意义,因此其选择有一定

的任意性. 我们的结果表明,在选择的区间之内 (ζ
变化 20倍),热导率的预测值可以有近 20%的区别.

不难看出 ζ 的取值从一定程度上影响了预测结果
的准确性, 但是只要 ζ 的选取不是非常不合理, 预

测的热导率差异也不会太大.如果比较迭代算法和

固定 ζ 计算出来的热导率就会发现: 在 50 K时,迭

代方法可以算出的热导率和固定 ζ 的结果类似;而

对 20 K时, 如果使用较稀疏的 8× 8× 8的 k 点网

格,递归方法会算出比固定 ζ 更大的热导率,而对

于 16× 16× 16 的 k 点网格, 迭代的方法会算出较

小的热导率.从 (15)式不难看出,使用迭代算法时

ζ 的取值和网格的密集程度基本无关.在 k点取值

非常密集的极限情况下, ζ 的理论值根据定义应该
是无穷小,而迭代算法则仍然会给出一个较大的 ζ
取值.因此我们认为,尽管使用一个固定的 ζ 使得
热导率的预测有一定的不准确性,但是迭代方法从

原理上来说应该是更不准确的.

图 1 不同 ζ 取值对热导率的计算结果的影响 (红线表示使用
迭代方法计算出来的热导率)

热导率是所有声子的散射过程的平均效应.而

在研究中子散射,以及拉曼和红外光谱时 [17],我们

也会关心单个声子的弛豫时间. 因为 ALD方法也

让我们可以在不需要拟合参数的情况下计算出单

个声子的弛豫时间,对于预测中子散射、拉曼和红

外光谱相关的研究也有非常重要的意义.因此本文

也研究 ζ 的取值对单个声子弛豫时间预测结果的
影响.为了便于对比, 我们选择了一个长波模式和

一个短波模式 (波矢分别为 κ = (0,0,0.125) 和 (0,

0, 1)). 计算结果如图 2所示, 图中 LA表示纵波声

学声子, TA表示横波声学声子,并使用了最密集的

16× 16× 16 的 k 点网格以确保其准确性. 可以看

出,与热导率不同的是, 声子弛豫时间的大小并不

全是随 ζ 的取值单调减小: 横波声子的弛豫时间

仍然是随 ζ 单调减小,而纵波声子的弛豫时间随着

ζ 迅速增大到一个极值之后, 开始慢慢地减小, 这

样的效应在不同温度下均可以观察到. 特别需要注

意的是,当 ζ 的值较小时,预测的弛豫时间随 ζ 的
变化较大,而当 ζ 较大时,弛豫时间随 ζ 取值的变
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化会变得很小. 尽管我们发现热导率和单个声子弛

豫时间的预测结果都随着 ζ 的选取有一定的变化,

并观察到其变化规律,但是仍然无法确切地给出一

个特定条件下合理的 ζ 取值.因此,后面的讨论中,

将使用固定的 ζ 取值,使得 Nkζ = 5×108 rad·Hz−1.

这是一个折中的取值,该 ζ 的选取可以使得体系的
联合态密度 (joint density of states) 曲线比较平滑.

另外, 后面的讨论中如果没有明确说明, 也均使用

了 16×16×16的 k点网格.

图 2 不同 ζ 对单个声子的弛豫时间预测的结果的影响 其中

声子 1对应于 κ1 = (0,0,0.125),声子 2对应于 κ2 = (0,0,1)

图 3 给出了体系中所有声子的弛豫时间和声

子频率之间的关系. 可以看出, 总体来说频率越大

声子弛豫时间越小, 这与理论预测的结果一致. 弛

豫时间和声子频率的关系一直是固体传热研究中

较为重要的内容,前期的理论研究给出了弛豫时间

模型的一般形式是 [16]

1
τ
= BωnT m, (16)

其中 n为 1, 2, 3, m为 1, 3,4. 具体的取值和声子散

射过程的类型 (normal N过程或 umklapp U过程)、

温度区间以及声子的偏振特性有关. 需要说明的

是,一些文献中通过对硅的弛豫时间和频率的关系

进行拟合后认为, 对于 N过程, n 的取值应该为 2,

而对于 U 过程, n 的取值应该为 3. 很多年来学术

界一直认为 N 过程和 U 过程是两个不同的过程,

而且只有 U 过程会引起声子传播方向的改变, 所

以只有 U 过程才会产生热阻. 然而, Turney 等 [18]

的研究表明, N 过程和 U 过程其实并没有本质的

区别. 例如,对于一个原子间距为 a 的一维单原子

链, 如果选取原胞大小为 a, 那么布里渊区的范围

是 (−π/a,π/a), 两个 κ = 0.1 · (2π/a) 之间的散射

是一个 N过程. 然而,如果选取一个包含两个原子,

长度为 2a 的原胞, 那么布里渊区的范围缩小一半

为 (−π/2a,π/2a), 同样波矢的两个原子的散射就

是一个 U 过程. 由于原胞选取的任意性导致物理

过程的本质改变是不应该的,因此我们赞同 Turney

等 [18] 的观点并认为 N过程和 U过程应该没有本

质的区别.因此我们对所有声子的弛豫时间进行拟

合,而不区分 N过程和 U过程. 我们发现, 20 K时

n = 1.88, 50 K时 n = 1.10. 也就是说, 对于固体氩

来说 n的取值应该在 1和 2之间,这个取值属于理

论预测的范围之内,但是与硅的计算结果有较大的

不同 [6]. 另一方面,从图 3中也可以发现,在 0.5和

1.5 THz 的区间之内, 声子的弛豫时间是随着声子

频率增加而增加的,这个现象是理论模型无法描述

的.

图 3 声子弛豫时间和频率的关系

为了研究声子弛豫时间和温度的关系,我们给

出了 κ1 = (0,0,0.125)和 κ2 = (0,0,1)的两个波矢

对应的横波声子和纵波声子的弛豫时间,如图 4所

示. 不难看出,温度越高的情况下声子的弛豫时间

越短. 这与理论预测也是一致的, 因为高温下更多

的声子被激发, 声子之间的碰撞也会更加激烈, 因

此导致弛豫时间缩短. 从图 4中也可以看出,当把

声子弛豫时间和温度的关系示于对数坐标时,声子

弛豫时间和温度之间几乎是一个线性关系,这也与

(16)式给出的结果完全一致.

图 5中比较了 ALD计算的固体氩热导率与实

验值以及平衡态分子动力学预测值的比较. 需要说

明的是,由于具体计算中我们只能够计算有限个 k

点, 而实际中 k 点应该是无穷大的, 因此这里运用

了与文献中类似的外推方法 [6], 通过将 N = 8, 12,

16三种情况预测的热导率进行线性拟合,从而外推
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获得了无穷多 k点情况下的热导率.从图 5中可以

看出,相比于平衡态分子动力学方法 [8], ALD预测

的热导率明显与实验值 [19] 更接近,特别是在低温

下符合得更好.这是因为分子动力学使用了经典的

牛顿力学方程描述原子的运动轨迹,因此声子的分

布函数为常数,而不是玻色 -爱因斯坦分布,因此导

致了预测结果的不准确. 将我们的结果和实验结果

进行比对可以发现, ALD方法可以在不需要任何经

验和拟合参数的情况下,几乎完全准确地预测了固

体氩的热导率.该方法将有可能替代现在普遍使用

的分子动力学方法,成为研究材料热导率的重要工

具.

图 4 声子弛豫时间和温度的关系 其中声子 1 对应于
κ1 = (0,0,0.125),声子 2对应于 κ2=(0, 0, 1)

图 5 热导率的 ALD预测值与实验值以及平衡态分子动力学
(Green-Kubo方法)预测值的比较

最后, 分析各个声子模式对热导率的贡献, 这

也是 ALD方法的重要优势. 图 6中比较了不同温

度下不同频率的声子模式对热导率的贡献率.对比

20 K和 50 K的情况,不难看出,高温下高频声子对

热导率贡献较大, 这与理论预测也是完全一致的.

另外, 长波的低频声子对热导率也有一定的贡献,

然而由于低频声子的态密度较小,其贡献率并不是

特别大.

图 6 不同温度下不同频率的声子对热导率的贡献

5 结 论

本文使用 ALD 方法研究了固体氩的声子弛

豫时间和热导率.发现展宽系数 ζ 越大,热导率预

测值越小, 通过分析认为 Turney等 [8] 建议的迭代

方法取值并不可靠. 只要 ζ 取一个较为合理的定
值,预测的热导率就不会有过大的误差. 我们通过

ALD方法计算了每个声子的弛豫时间,并发现常用

的指数形式的模型确实可以基本反映声子弛豫时

间随频率和温度的变化趋势. 通过与实验结果对比,

证明了 ALD方法可以较为准确地预测氩固体的热

导率,而且预测结果明显优于目前普遍使用的分子

动力学方法. 最后我们分析了不同温度下不同频率

的声子对热导率的贡献率,并发现高温下, 高频声

子对热导率的贡献较大,这也与理论预测较为符合.

综上,非简谐晶格动力学方法可以在不需要经验和

拟合参数的情况下,通过分析能量对位置的三阶偏

导, 计算三声子散射矩阵元, 从而获得每个声子的

弛豫时间. 将该方法和玻尔兹曼输运方程相结合可

以准确地预测材料的热导率.

感谢完美时空公司的赵然对编程实现非简谐晶格动

力学算法的帮助.感谢美国普渡大学 (Purdue University)的
Bilsland博士论文奖学金,以及上海交通大学科研启动经费
对本项目的资助.
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Abstract
Anharmonic lattice dynamics method is employed to investigate the phonon frequency and relaxation time without any fitting

parameters. The phonon relaxation time is used in Boltzmann transport equation to predict the lattice thermal conductivity of solid
argon between 10 K and 80 K, and the results agree very well with experimental data. The effects of calculation parameters on the
prediction accuracy are also analyzed, including mesh size of the reciprocal lattice points, and the broadening factor of delta function.
The contribution of each individual phonon mode to the thermal conductivity is investigated. It is found that higher frequency phonons
contribute more to the thermal conductivity at higher temperature, which is consistent with previous theoretical results.
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