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采用非平衡格林函数方法, 在保持总的能量输出通道中石墨链数不变的条件下, 研究并比较了并列的石
墨纳米带通道中弹性声学声子输运和热导特性. 结果表明, 能量输出通道的增加能降低每个能量输出通道的
热导; 与能量输入热库最近的能量输出通道热导最大, 最远的能量输出通道热导最小; 中间能量输出通道的热
导性质与并列的各输出通道的结构参数密切相关, 最近和最远的能量输出通道的热导性质仅与各自能量输出
通道的结构参数有关; 粗糙边缘结构能有效调节各通道的热导; 总的热导性质与能量输出通道石墨链数、能量
输出通道数以及边缘结构粗糙程度密切相关.

关键词: 非平衡格林函数, 声学声子输运, 热导, 量子体系
PACS: 63.22.Rc, 73.23.Ad, 44.10.+i DOI: 10.7498/aps.65.086301

1 引 言

近年来, 随着制造技术的不断进步, 已能够制
造尺寸越来越小的纳米尺度结构. 众所周知, 在这
样的低维量子结构中, 热导是量子化的, 热导的量
子化单元是π2k2BT/(3h) (kB 是玻尔兹曼常量, h是
普朗克常量, T是温度). 由于量子受限制约着声子
的激发以及输运, 导致低维材料中的热导率远低于
体材料中的热导率. 同时, 随着电子器件逐步小型
化、集成化, 导致高集成度的量子器件群工作时热
功率密度迅速增加, 这需要这些量子结构具有较高
的热导率加速散热, 以免量子器件工作性质不稳定
或失效. 因此, 量子器件中的热输运性质急切需要

人们探索和优化. 为了深入理解量子结构中的热
输运性质, 许多科研群体进行了深入的研究 [1−14].
一些重要的理论研究方法被发展并用来研究低维

结构中的热输运性质, 例如利用玻尔兹曼方程研究
多约束纳米结构的声子热导率模型 [15]; 利用非平
衡格林函数方法研究小尺度体系的热输运性质 [16];
利用分子动力学方法研究存在空位缺陷的低维材

料的热输运性质 [17]和低维材料的瞬态热传导 [18];
利用散射矩阵方法研究低维材料的低温热输运性

质 [19]. 石墨烯是一种单原子层二维碳材料, 自从
2004年首次发现以来, 由于具有轻的碳原子质量
以及强的碳 -碳共价键, 导致特别高的热导率, 受到
许多科研群体的特别关注 [20]. 通过机械切割、电
子束刻蚀等方法, 石墨烯已被设计成各种结构和尺
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寸的石墨纳米带. 根据石墨纳米带的边缘形状, 可
把其分为扶手椅型石墨带和锯齿型石墨带 [21], 这
两种不同边界形状的纳米带中热输运性质存在明

显的差异 [22]. 一些科研群体深入研究了这些量子
结构和器件的热输运性质 [23], 并发现了许多新奇
的热输运现象. 例如, 存在多层突变接口的T-形或
者H-形结构能加强低温热导 [24]; 缺陷导致的热环
流 [25]; 不对称的三端石墨纳米带结构中能实现热
整流 [26,27]. 许多基于石墨烯材料的具有特异热输
运功能的热量子器件被设计, 如具有优良品质的热
电材料 [28,29]、负微分热导结构 [30]、热导调制器 [31]

等. 这些研究发现石墨纳米带中的热输运性质与石
墨纳米带带边的粗糙程度 [32]、各种缺陷 [19,33−35]、

石墨纳米带的弯曲程度 [31]、同位素 [36]、超晶格 [37],
外力应变以及界面接触 [38,39]、结构尺寸 [40]、异质

结等 [41]密切相关 [42]. 最近, Peng 等 [40]研究了石

墨纳米带中多通道对声学声子输运和热导的影响,
主要研究了增加的反向能量输出通道对热输运的

影响. 然而, 进一步研究多通道对热输运的影响,
对于量子器件的设计具有非常重要的物理意义, 而
系统研究多通道对热输运的影响至今仍然很缺乏.

本文研究了如图 1所示的多通道石墨纳米带
中声学声子输运和热导性质. 在保持能量输出通道
中总的石墨链数不变的条件下, 通过改变并列的能
量输出通道数以及每个通道的石墨链数来调节各

能量输出通道的声子透射概率和热导. 本文的研究
结果表明, 能量输出通道数的增加能降低每个能量
通道中的热导; 改变各能量输出通道的结构参数,
能有效调节中间能量输出通道中的声子透射概率

和热导, 而与能量输入热库最近和最远的能量输出

通道的声子透射概率和热导性质仅与各自能量输

出通道的结构参数密切相关, 与其他能量输出通道
的结构参数无关; 与能量输入热库最近的能量输出
通道中的热导最大, 最远的能量输出通道中的热导
最小; 边缘结构的粗糙程度能有效调节各通道的热
导. 总的热导性质与能量输出通道石墨链数、能量
输出通道数以及边缘结构的粗糙程度密切相关. 这
些结果为该领域提供了新的内容, 将有助于研究人
员从理论和实验上更深入地理解相关结构中的声

学声子输运和热导性质.

2 理论模型与公式

准一维的石墨纳米带结构如图 1所示, 左边区
域 I是温度为T1的能量输入热库, 中间是声子的
散射区域, 右边区域 (图 1 (a)的右边区域为 II区域,
图 1 (b)的右边区域为 II和 III区域, 图 1 (c)的右边
区域为 II, III和 IV区域, 且设右边区域的温度相
等)为温度T2的能量输出热库

[43,44], 且假设温度
差 δT (δT = T1 − T2 > 0)很小, 在计算中可以用
平均温度T [T = (T1+T2)/2]代替区域 I, II, III, IV
中的温度. 该结构中存在三支振动声学模: 两支平
面内振动模 (x-y平面) 与一支和石墨带平面垂直
的振动模 (z方向, 垂直于x-y平面) [40], 由于垂直
振动模与平面内的振动模之间没有耦合, 其哈密顿
量是可以分离的. 许多以前的研究只着眼于与石
墨带平面垂直的振动模的热输运研究 [19,24−26,40],
在这些研究的基础上, 目前的工作研究了多端石墨
衔接对热输运的影响, 并与以前的研究进行比较,

(a) (b) (c)x
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y

N N N

NTL NTL NTL
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NBR
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图 1 (a), (b)和 (c)分别为二通道、三通道、四通道纳米结构的示意图

Fig. 1. (a), (b) and (c) are schematics of two-terminal, three-terminal and four-terminal ballistic junctions, respectively.
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所以在本文中仅仅考虑对与石墨带平面垂直的振

动模的热输运的性质研究. 同时, 为了理解所有声
学模所贡献的总的热导性质, 研究与石墨带平面垂
直的振动模的热输运性质是很有必要的. 由于常温
下石墨烯中声子的平均自由程为 775 nm [40], 远大
于本文所考虑的量子结构, 所以电 -声相互作用不
予考虑.

对于图 1所示的结构, 在弹性散射近似下, 计
算热导的公式可写为 [40]

K(I−υ) =
~2

kBT 2

1

2π

∫ ∞

0

τ(I−υ)(ω)
ω2 eβ~ω

( eβ~ω − 1)2
dω,

(1)

其中 τ(I−υ)(ω)是区域 I的声子穿越散射区域后进
入区域υ (υ指的是 II, III或 IV区域)的透射概率,
β = 1/(kBT ), kB 是玻尔兹曼常量, ω是声子振动
频率, ~是普朗克常量. 计算热导的中心问题是计
算透射概率 τ(I−υ)(ω). 透射概率 τ(I−υ)(ω)可表示

为 [13]

τ(I−υ)(ω) = Tr(GrΓIG
aΓυ), (2)

其中ΓI和Γυ分别表示能量输入端和其他能量输出

端的接触扩展函数. Gr = (Ga)†是中心散射区的

前进格林函数. 在图 1 (a)中Gr可表示为

Gr = [(ω + i0+)2I −KI −
r∑

TL
−

r∑
TR

]−1, (3)

在图 1 (b)中Gr可表示为

Gr =

[
(ω + i0+)2I −KI −

r∑
TL

−
r∑

TR
−

r∑
BR

]−1

,

(4)
在图 1 (c)中Gr可表示为

Gr =

[
(ω + i0+)2I −KI −

r∑
TL

−
r∑

TR
−

r∑
BR

−
r∑

WR

]−1

, (5)

其中, 0+是趋近于零的微扰正数小量, I是单位矩

阵, KI是中间散射区的动力学矩阵,
r∑

TL
,

r∑
TR

,
r∑

BR
,

r∑
WR
分别代表左端和中间散射区、右上端和中间散

射区、右中间端口和中间散射区、右下端和中间散

射区的耦合推迟自能. 通过上述方法计算出声子
的透射系数, 再通过 (1)式计算出该结构中的热导.
具体的计算方法可参考文献 [17].

3 数值结果和分析

图 2描述了图 1所示结构中弹性声子的透射
概率随约化频率的变化关系. 图 2 (a1)蓝线对应
图 1 (a)结构横向宽度为NTL = NTR = 18α 且

NM = 0的理想结构中的透射概率, 图 2 (b1)蓝线
对应图 1 (a)结构横向宽度为NTL = NTR = 24α

且NM = 0的理想结构中的透射概率. 图 2 (a1)
和 (b1)的黑线、绿线和红线分别对应图 (b)结构
参数为NTL = 18α, NTR = 8α, NBR = 10α,
NTM = NM = 14α 和NTL = 24α, NTR = 12α,
NBR = 12α, NTM = NM = 8α结构中总的、II
通道和 III通道的透射概率. 图 2 (a2)和 (b2)对应
图 1 (c)结构中结构参数为NTL = 18α, NTR =

NBR = NWR = 6α, NTM = 14α, NM = 8α, NN =

6α和NTL = 24α, NTR = NBR = NWR = 8α,
NTM = 8α, NM = NN = 4α的透射概率, 图中蓝
线、黑线、绿线和红线分别对应总的、II 通道、III
通道和 IV通道的透射概率. 图 2 (a3) 和 (b3)中蓝
线对应图 1 (a)中结构参数为NTL = NTR = 18α,
NM = 14α和NTL = NTR = 24α, NM = 8α结构中

总的透射概率，图中红线和绿线分别对应图 1 (b)和
(c)结构中总的透射概率. 所有结构中N = 5

√
3α

(α = 0.145 nm). 从图 2 (a1)和 (b1)中可以看到,
对于不存在突变衔接的理想石墨纳米带, 由于不
存在结构对声子的散射影响, 总的输运谱线呈现
理想的量子台阶行为. 而当石墨纳米带中存在突
变衔接时, 不连续的突变量子散射界面对声子的
散射影响导致透射曲线被下降的峰 -谷输运曲线
所代替. 比较图 2 (a1)和 (b1), 随着石墨带横向宽
度由N = 18α (α是碳碳键长)增加到N = 24α

(α = 0.145 nm), 石墨带对声学波的横向受限减
弱, 声子总的透射概率也随着增大. 比较图 2 (a1)
和 (a2)或者图 2 (b1)和 (b2), 在保持总的能量输出
通道中石墨链数不变的条件下, 随着能量输出通道
由一个变成两个甚至三个, 每个能量输出通道中的
声子透射概率明显降低. 这是由于虽然总的石墨链
n不变, 但每个能量输出通道的横向宽度变窄, 导
致对声子的散射增强, 进而导致每个能量输出通道
的声子透射概率明显降低. 从图 2 (a1)和 (a2)以及
图 2 (b1)和 (b2)中发现, 在多能量输出通道中, 与
能量输入通道的距离越远的能量输出通道, 声子的
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透射概率越小. 这是由于离能量输入通道越远, 对
声子的散射越强的原因. 在图 2 (a3)中总的透射概
率曲线表明, 能量输出通道由单通道变到两通道,
以及由两通道变到三通道, 总的透射概率明显降
低. 而在图 2 (b3)中总的透射概率曲线表明, 能量

输出通道由单通道变到两通道, 总的透射概率明显
降低. 而由两通道变到三通道, 总的透射概率基本
保存不变. 这表明, 总的透射概率不仅与能量输出
端量子通道数有关, 还与能量输出通道的总石墨链
n有关.
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图 2 (网刊彩色) (a1)和 (b1)中蓝线表示理想结构的透射概率, (a1)和 (b1)中黑线、绿线、红线分别表示图 1 (b)结
构中总的、II通道、III通道的透射概率; (a2)和 (b2)中蓝线、黑线、绿线、红线分别表示图 1 (c)结构总的、II通道、III
通道、IV通道的透射概率; (a3)和 (b3)中蓝线、绿线、红线分别表示图 1 (a), (b)和 (c)结构中总的透射概率
Fig. 2. (color online) The blue curves in (a1) and (b1) correspond to the transmission rate in the idea
structure; the black, green, and red curves in (a1) and (b1) correspond to the total transmission rate, the
transmission rates in the II and III terminals in the structure of Fig. 1(b). (a2) and (b2) correspond to the
phonon transmission rates in the structure of Fig. 1(c); the blue, black, green, and red curves correspond to
the total transmission rate, the transmission rates in the II, III and IV terminals, respectively. The blue,
green, and red curves in(a3) and (b3) correspond to the total transmission rates in the structure of Fig.
1(a), (b) and (c) respectively.

为了进一步研究多衔接通道的石墨纳米带

中声子透射概率的性质, 在图 3中, 我们进一步
研究了在保持能量输出通道总的横向石墨链

N = 24α不变时, 通过改变三个能量输出通道
的横向宽度, 比较各输出通道的声子透射概率的
性质. 在图 3中有三种不同结构, 对应结构参数分

别为：1) NTL = 24α, NTR = NBR = NWR = 8α,
NTM = 8α, NM = NN = 4α; 2) NTL = 24α,
NTR = 6α, NBR = 8α, NWR = 10α, NTM = 8α,
NM = 6α, NN = 2α; 3) NTL = 24α, NTR = 8α,
NBR = 6α, NWR = 10α, NTM = 8α, NM = NN =

4α. 图 3 (a1)中蓝线、黑线和红线分别对应 1), 2),
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3)结构中 II通道的透射谱. 图 3 (a2)中蓝线、黑线、
红线分别对应1), 2), 3)结构中的 III通道的透射谱.
图 3 (a3)中蓝线、黑线、红线分别对应1), 2), 3)结构
中的 IV通道的透射谱. 图 3 (a4)蓝线、黑线、红线分
别对应 1), 2)和 3)结构中总的透射谱. 在图 3中可
以看到, 声子在 II通道中的透射概率是最大的. 这
是由于 II通道与 I通道最近, 声子从 I通道到 II通
道的输运过程中遭受的散射最弱. 当 II 通道横向
宽度由 8α变为 6α, 由于该热输运通道变窄导致对
声子的散射增强, 因此该通道中声子的透射概率有
所降低. 比较图 3 (a1)的黑线和红线, 当保持 II通
道横向宽度不变时, 改变其他能量输出通道的横向
宽度, II通道中的声子透射概率几乎没改变, 说明
其他通道的结构参数变化对 II通道中的声子透射
概率几乎没有影响. 这是因为虽然其他通道的结构
参数发生变化, 由于能量输出通道中总的石墨链数

不变, 这些变化没有影响到能量输入通道和 II通道
的相对位置, 从而这些变化几乎没有影响到 II通道
中的声子透射概率. 而从图 3 (a2)中我们发现保持
III通道横向宽度不变, 减少 II通道横向宽度同时
增加 IV通道横向宽度, III通道中声子透射系数明
显降低. 这与 II通道中的声子透射系数几乎不受其
他通道结构变化影响明显不同. 这是由于 II通道和
IV通道横向宽度变化影响了 III通道与能量输出端
的相对位置, 导致声子从能量输入端输运到能量输
出 III通道时声子散射概率受到影响.

而对于 III通道横向宽度由 8α变为 6α, III通
道中声子透射概率进一步降低, 这是由于 III通道
的横向宽度变窄, 从而导致 III通道对声子散射增
强的原因. 比较图 3 (a1)和 (a2), 我们发现 III通道
中声子透射概率不仅与 III通道横向宽度紧密相关,
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图 3 (网刊彩色) (a1), (a2), (a3)分别表示图 1 (c)三种不同结构参数中 II通道, III通道, IV通道的透射概率;
(a4)表示图 1 (c)中三种不同结构参数的总的透射概率
Fig. 3. (color online) (a1), (a2), and (a3) correspond to the transmission rates in the II, III, and IV
terminals in the structure of Fig. 1 (c) with three different structure parameters; (a4) corresponds to the
total transmission rates in the structure of Fig. 1 (c) with three different structure parameters.
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也与 II通道和 IV通道横向宽度紧密相关. 此外, 从
图 3 (a3)中发现, 对于 IV通道横向宽度由 8α变为
10α, 而 II通道横向宽度由8α变为6α, IV通道中声
子透射系数明显增加. 这是由于 IV通道的横向宽
度变宽时, 声子由能量输入通道进入 IV通道的过
程中对声子散射减弱的缘故. 而保持 IV通道横向
宽度不变, 同时 III通道横向宽度由 8α 变为 6α, 而
II通道横向宽度由 6α变为 8α, IV通道中声子透射
系数几乎不变. 这是因为虽然其他通道的结构参

数发生变化, 而能量输出通道中石墨链总数不变,
其他通道的结构参数变化没有影响到能量输入通

道和 IV通道的相对位置, 从而这些变化几乎没有
影响到 IV通道中的声子透射概率. 在图 3 (a4)中发
现, 虽然随着三个声子输出通道的横向宽度变化,
三个能量输出通道中声子透射概率发生变化, 而总
的声子透射概率几乎没有改变. 这表明对于总的能
量输入通道中石墨链数不变, 只需控制总的能量输
出通道横向宽度就能控制声子透射概率.
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图 4 (网刊彩色)(a), (b), (c), (d)分别对应图 1 (c)结构中 II, III, IV通道以及总的透射概率 蓝线、黑线和红线分别表示

理想边缘结构, 去掉 1—5 号原子后的非理想边缘结构, 以及去掉 1—11号原子后的非理想边缘结构的透射曲线.
Fig. 4. (color online)(a), (b), (c), and (d) correspond to the transmission rates in the II, III, and IV terminals
in the structure of Fig. 1 (c). Blue, black, and red curves correspond to the transmission curves with ideal edge
structure, non-ideal edge structure with 1–5 atoms being extracted, and non-ideal edge structure with 1–11 atoms
being extracted, respectively.

由于目前的实际纳米加工过程中石墨烯纳米

带的边缘结构常常为非理想边缘结构, 在图 4中我
们对比研究了理想边缘结构与非理想边缘结构的

声子透射概率. 图 4中的曲线对应图 1 (c)结构中结

构参数为NTL = 18α, NTR = NBR = NWR = 6α,
NTM = 14α, NM = 8α, NN = 6α的透射谱图 4中
的 (a), (b), (c)和 (d)分别对应 II, III, IV通道以及
总的透射谱. 图中的蓝线、黑线和红线分别对应理
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想边缘结构、去掉1—5号原子后的非理想边缘结构
以及去掉1—11号原子后的非理想边缘结构的透射
谱. 从图 4 (a)—(c)中发现, 在频率趋近于 0的低频
区域, 非理想边缘结构对这些低频长波长声子的散
射影响很小, 导致总的透射概率在频率趋近于 0时
总趋近于 1. 而随着频率的增加, 非理想边缘结构
对高频声子的散射增强. 计算结果表明增强的散射
波与入射波相互耦合对各个声子输出端的影响明

显不同: 耦合能明显降低与能量输入端最近的输出
端的声子透射概率, 耦合对中间输出通道的声子透
射概率影响较弱, 而耦合导致最远的输出端的声子
透射概率振荡加剧, 甚至导致声子透射概率变大.
由于最近的输出端的声子透射概率最大, 从而导致
总的透射概率也随着降低. 比较图 4 (a)—(c)中声
子的透射概率发现, 非理想边缘结构对各个通道的
散射影响程度是不相同的. 计算结果表明, 非理想
边缘结构对 II通道声子散射的影响最大, 对 IV通
道声子散射的影响最小. 因此, 我们可以通过调节
非理想边缘结构的粗糙程度来调节各个通道的声

子透射概率.
在图 5中, 本文研究了约化热导随温度的变

化关系. 图 5 (a1)和 (b1)的蓝线、红线和紫线分别
对应图 1 (b)结构参数为NTL = 18α, NTR = 8α,
NBR = 10α, NTM = NM = 14α和NTL = 24α,
NTR = 12α, NBR = 12α, NTM = NM = 8α 结构

中总的、II通道和 III通道的约化热导随温度的变
化. 图 5 (a2) 和 (b2) 对应图 1 (c)结构中结构参数
为NTL = 18α, NTR = NBR = NWR = 6α, NTM =

14α, NM = 8α, NN = 6α和NTL = 24α, NTR =

NBR = NWR = 8α, NTM = 8α, NM = NN = 4α

的约化热导随温度的变化, 图中蓝线、红线、紫线
和黑线分别对应总的、II 通道、III通道和 IV 通
道的约化热导随温度的变化. 图 5 (a3)和 (b3)中蓝
线对应图 1 (a)中结构参数为NTL = NTR = 18α,
NM = 14α和NTL = NTR = 24α, NM = 8α结

构中总的约化热导随温度的变化, 红线和紫线分
别对应图 1 (b)和 (c)结构中总的约化热导随温度
的变化. 从图 5 (a1)—(a3) 和 (b1)—(b3)中可以看
出, 当T → 0时, 只有截止频率为零的最低的零
模被激发, 总热导即零阶模的热导, 不论结构几何
参数怎么变化, K/T 接近理想的量子化热导单元

π2k2BT/(3h). 这说明石墨纳米带散射结构对长波
长极限 (ω → 0, k → 0, k为波数)的声学振动的散

射极小. 在低温区域随着温度的增加, 更多的声学
模被激发, 热导也随着增加. 在图 5 (a1)与 (a2)中
可以发现, III通道中的热导低于 II通道中的热导,
IV通道中的热导低于 III通道中的热导. 这是由于
III通道中声子的透射概率低于 II通道中声子的透
射概率, 而 IV通道中声子的透射概率低于 III通道
中声子的透射概率的缘故. 比较图 5 (a1)和 (a2),在
保持能量输出通道中总的石墨链数不变时, 图 1 (b)
结构中 II通道中的热导远高于图 1 (c)结构中 II通
道中的热导. 这一现象容易理解: 图 1 (c)结构中
II 通道横向宽度比图 1 (b)结构中 II通道横向宽度
窄, 因此图 1 (c)结构对通过 II 通道中的声子的散
射比图 1 (b)结构更强, 从而导致更低的热导. 在
图 5 (a3)与 (b3)中我们发现随着石墨带横向宽度由
18α变为 24α, 声子总的透射概率也随着加强, 从
而导致 (b3)中的总的热导低于 (a3)中的总的热导.
这些现象也说明, 总的热导不仅与能量输出端量子
通道数有关, 还与能量输出通道的总的石墨链宽有
关. 因此, 通过调节能量输出通道数以及输出通道
的石墨链宽, 可以在一定程度上调控热导的大小.

图 6展示了在保持总的能量输出通道中石
墨链宽 24α不变时, 通过改变三个输出端口的石
墨链宽, 比较各输出端口约化热导随温度的变
化. 在图 6中, 对应结构参数分别为: 1) NTL =

24α, NTR = NBR = NWR = 8α, NTMB = 8α,
NM = NN = 4α; 2) NTL = 24α, NTR = 6α,
NBR = 8α, NWR = 10α, NTM = 8α, NM = 6α,
NN = 2α; 3) NTL = 24α, NTR = 8α, NBR = 6α,
NWR = 10α, NTM = 8α, NM = NN = 4α.
图 6 (a1)中蓝线、黑线和红线分别对应 1), 2), 3)结
构中的 II通道的约化热导随温度的变化; 图 6 (a2)
中蓝线、黑线、红线分别对应 1), 2), 3)结构中的 III
通道的约化热导随温度的变化; 图 6 (a3)中蓝线、黑
线、和红线分别对应 1), 2), 3) 结构中的 IV通道约
化热导随温度的变化; 图 6 (a4)中蓝线、黑线和红线
对应 1), 2)和 3) 结构中总的约化热导随温度的变
化. 从图 6 (a1) 中可以看出, II 通道横向石墨链宽
从 8α变为 6α, 由于 II 通道横向宽度的变窄对声子
的散射增强, 热导明显降低; 当保持 II通道横向宽
度为 8α 不变而改变 III, IV通道的横向宽度时, II
通道中的热导几乎没有变化. 本文认为这是由于
虽然 III, IV通道的横向宽度发生了变化, 但是输出
通道总的石墨链宽24α不变, II通道相对能量输入
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图 5 (网刊彩色) (a1)和 (b1)中的蓝线、红线、紫线分别表示图 1 (b)结构的总的、II通道、III通道的约化热导随温度的变
化, (a2)和 (b2)分别表示图 1 (c)结构中总的、II通道、III 通道和 IV通道的约化热导随温度的变化, (a3)和 (b3)中蓝线、绿
线、红线分别表示图 1 (a), (b)和 (c)结构约化热导随温度的变化
Fig. 5. (color online) The black, green, and red curves in (a1) and (b1) correspond to the total reduced thermal
conductance, the reduced thermal conductances in the II, and III terminals in the structure of Fig. 1(b). (a2) and
(b2) correspond to the reduced thermal conductances in the structure of Fig. 1 (c); the blue, black, green, and red
curves correspond to the total reduced thermal conductance, the reduced thermal conductances in the II, III and
IV terminals, respectively. The blue, green, and red curves in (a3) and (b3) correspond to the total reduced thermal
conductance in the structure of Fig. 1 (a), (b) and (c), respectively.

通道的相对位置没变, 导致声子从能量输入通道
经历散射结构到 II通道透射概率没变, 从而导致
II通道中热导性质也没变. 而从图 6 (a2)中我们发
现, 保持 III通道横向宽度为 8α不变而使 II通道横
向石墨链宽从8α变为 6α, III通道中的热导明显降
低, 这是由于 III 通道中的声子透射概率和 II通道、
IV通道的横向宽度的几何参数密切相关, 这一点
可从图 3 (a2)的透射谱得到证实. 当 III通道横向

宽度从8α变为6α, III 通道横向宽度的变窄也会加
强对该通道中声子的散射影响, 导致 III通道中热
导进一步降低. 这表明 III通道的热导与 II,III,IV
通道的结构参数都密切相关. 从图 6 (a3)发现当 IV
通道横向石墨链宽从 8α 增加到10α 时, 由于 IV通
道横向宽度的变宽导致结构对声子的散射减弱, IV
通道中热导明显增强. 而 IV通道横向石墨链宽保
持 10α不变, 改变 II,III通道的结构参数, 由于 IV
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通道相对能量输入通道的相对位置没变, 导致声子
从能量输入通道经历散射结构到 IV通道透射概率
没变, 从而导致该通道热导性质也没有发生变化.
这一点 IV通道与 II通道的热导性质是相似的. 从
图 6 (a4)中的热导曲线表明, 在保持输出端口总的

石墨链宽 24α不变时, 改变 II,III,IV通道的结构参
数虽然能改变各个通道的热导性质, 但是总的热导
性质几乎没改变. 这些现象表明, 通过调节具有多
通道的石墨纳米带各个能量输出通道的结构参数,
可以在一定程度上调控各个能量通道热导大小.
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图 6 (网刊彩色) (a1), (a2), (a3)分别表示图 1 (c)三种不同结构参数中 II通道, III 通道, IV通道的约化热导随温
度的变化; (a4)表示图 1 (c)中三种不同结构参数的总的约化热导随温度的变化.
Fig. 6. (color online) (a1), (a2), and (a3) correspond to the reduced thermal conductances as a function
of temperature in the II, III, and IV terminals in the structure of Fig. 1 (c) with three different structure
parameters; (a4) corresponds to the reduced thermal conductances as a function of temperature in the
structure of Fig. 1 (c) with three different structure parameters.

为了对比研究理想边缘结构与非理想边缘结

构中的热导性质, 在图 7中, 我们研究了图 1 (c)
结构中不同粗糙程度的边缘结构的热输运性

质. 图 7中的曲线为图 1 (c)结构中结构参数为
NTL =18α, NTR =NBR =NWR =6α, NTM =14α,
NM = 8α, NN = 6α 的约化热导随温度的变化.
图 7 (a), (b), (c)和 (d)分别对应 II, III, IV通道以
及总的约化热导随温度的变化. 图中的蓝线、黑线

和红线分别对应理想边缘结构、去掉1—5号原子后
的非理想边缘结构以及去掉1—11号原子后的非理
想边缘结构的约化热导随温度的变化. 研究结果表
明在低温条件下, 各个通道中理想边缘结构与非理
想边缘结构具有相同的热导性质, 这是由于低温情
形只有长波长声学声子被激发, 粗糙边界对这些声
子的散射很少的缘故. 而随着温度的增加, 高频短
波长声子也被激发, 这些声子较易遭受粗糙边界的
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散射影响. 这种散射影响由于对各个输出通道的声
子透射概率影响各不相同, 从而导致与能量输入端
最近的输出端以及中间输出端的热导明显降低; 而

导致与能量输入端最远的输出端的热导反而增强.
由于与能量输入端最近的输出端热导最大. 因此,
边界越粗糙, 总的热导也降低越明显.
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图 7 (网刊彩色) (a), (b), (c), (d)分别对应图 1 (c)结构中 II, III, IV通道以及总的约化热导随温度的变化 蓝线, 黑线和
红线分别表示理想边缘结构, 去掉 1—5号原子后的非理想边缘结构和去掉 1—11号原子后的非理想边缘结构的约化热导随
温度的变化

Fig. 7. (color online)(a), (b), (c), and (d) correspond to the reduced thermal conductances as a function of temper-
ature in the II, III, and IV terminals in the structure of Fig. 1 (c). Blue, black, and red curves correspond to the
reduced thermal conductances as a function of temperature with ideal edge structure, non-ideal edge structure with
1–5 atoms being extracted, and non-ideal edge structure with 1–11 atoms being extracted, respectively.

4 结 论

本文采用非平衡格林函数方法, 在保持总的能
量输出通道中石墨链宽不变时, 研究了具有多并列
通道的石墨纳米带中弹性声学声子输运和热导特

性, 得到了一些有趣的物理结果: 1)能量输出通道
数的增加能降低每个能量输出通道中的热导; 2) 各
能量输出通道的结构参数能有效调节中间能量输

出通道中的声子的透射概率和热导, 而与能量输入
通道最近和最远的能量输出通道的声子透射概率

和热导仅与各自能量输出通道的结构参数有关, 与
其他能量输出通道的结构参数无关; 3) 与能量输入
端口最近的端口热导最大, 最远的端口热导最小;
4) 粗糙边缘结构能有效调节各通道的热导; 5) 总
的热导与能量输出通道总石墨链数, 能量输出通道
数, 以及边缘结构的粗糙程度密切相关.
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Abstract

By using non-equilibrium Green’s function method, we investigate the transmission rate of acoustic phonon and ther-
mal conductance through a parallel multi-terminal graphene junctions, the relationship between the thermal-transport
property in each terminal and the number of quantum terminals, the relationship between the thermal-transport prop-
erty in each terminal and the relative position of quantum terminals in quantum structure, and also study the thermal-
transport property in each terminal and the rough degree of edge structure. The results show that when the graphene
chains (dimer lines) across the ribbon width are fixed, the increase of the number of the parallel multi-terminal graphene
junctions can reduce the transmission rate of the phonons and the thermal conductance of each output terminal as well.
This is because the increase of the number of the graphene junctions can lead to the decrease of the transverse dimension
of the each output terminal, which enlarges the strength of the phonon scattering and results in the reduction of the
phonon transmission. Owing to long distance scattering, the transmission rate of the phonons of the furthest distant
output terminal is the smallest, and also the thermal conductance of the furthest output terminal is the smallest. On the
contrary, the strength of the phonon scattering is the weakest for the closest output terminal. So the transmission rate
of the phonons is the biggest, which induces the thermal conductance to be the biggest. The thermal conductance of the
middle-output terminal depends sensitively on the structural parameters of each terminal. This is because mainly the
relative position between the middle-output terminal and the phonon-input terminal is related closely to the structural
parameters of each terminal, which can influence the strength of the phonon scattering and the transmission rate of the
phonons. However, the thermal conductances in the top and bottom output terminals are just sensitively dependent
on the structural parameters of the respective output terminal. This is because the relative position between the top (or
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bottom) output terminal and the phonon-input terminal is only related to the structural parameters of the respec-

tive output terminal. The rough edge structure can reduce obviously the transmission rate of the phonons, and the

thermal conductance of the closest output terminal as well. The rough edge structure can modulate slightly the trans-

mission rate of the phonons and the thermal conductance of the other output terminal. The total thermal conductance

is related closely to the number of total graphene chains, the number of the multi-terminal graphene junctions, and the

rough degree of edge structure. These results shed new light on the understanding of the thermal transport behaviors of

multi-terminal junction quantum devices based on graphene-based nanomaterials in practical application.

Keywords: nonequilibrium Green’s functions, acoustic phonon transport, thermal conductance, quan-
tum system
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