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The study presents first-principles calculations of the phonon density of states (PhDOS) of
graphite using density functional theory (DFT) within the local density approximation (LDA),
as implemented in the Quantum ESPRESSO package. The calculated phonon spectrum exhibits
characteristic vibrational features, including high-frequency in-plane optical modes reaching approxi-
mately 48 THz and low-frequency interlayer modes. The resulting PhDOS shows good agreement
with the reference PhDOS derived from inelastic neutron scattering measurements, with minor
discrepancies attributed to the harmonic approximation and finite-temperature effects. These results
support the suitability of the LDA-based DFT approach for describing graphite lattice dynamics
and provide a basis for constructing the thermal neutron scattering law S(α, β), thereby laying
the groundwork for generating high-precision thermal scattering libraries for crystalline materials.

В данной работе представлены первопринципные расчеты плотности фононных состояний
(PhDOS) графита с использованием теории функционала плотности (DFT) в приближении ло-
кальной плотности (LDA), реализованной в программном пакете Quantum ESPRESSO. Рассчи-
танный фононный спектр демонстрирует характерные особенности колебаний, включая высоко-
частотные внутриплоскостные оптические моды, достигающие приблизительно 48 ТГц, а так-
же низкочастотные межслоевые моды. Полученная PhDOS хорошо согласуется с эталонной
PhDOS, полученной из измерений неупругого рассеяния нейтронов, с незначительными рас-
хождениями, обусловленными гармоническим приближением и эффектами конечной темпера-
туры. Наши результаты подтверждают применимость подхода DFT в рамках LDA для описания
динамики решетки графита и обеспечивают основу для построения закона рассеяния тепло-
вых нейтронов S(α, β), тем самым способствуя разработке высокоточных библиотек теплового
рассеяния нейтронов для кристаллических материалов.
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