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С момента освоения технологии практического создания пленок графена стали активно развиваться исследования электронных свойств и способов применения этого перспективного материала [1]. На первый план выходит задача априорного предсказания результатов целенаправленного изменения конфигурации графенового листа. Достижению этой цели препятствует целый ряд факторов. Например, известно, что электроны находятся в режиме сильной связи [2, 3], что делает невозможным использование простейших методов теории возмущений для идеальной (в нулевом приближении) системы. Более того, электроны проявляют существенно релятивистское дисперсионное соотношение. Также становится обязательным учет спиновой степени свободы одновременно с подрешеточной симметрией [2]. Все перечисленное обуславливает ряд требований к теориям, применяемым для описания распределения электронов. На данный момент разработан ряд феноменологических подходов, реализующих черты поведения электронного газа. Упомянем лишь некоторые: статическая и динамическая теория среднего поля [4], решеточный полевой формализм [5, 6], подход вторичного квантования [7, 8, 9]. Активное развитие в последнее время получило моделирование методом гибридного Монте Карло [10].
В рамках распространенных расчетов в центре внимания оказываются запрещенная зона, заселенность, намагниченность, спектральные функции. Отдельным направлением исследования является идентификация упорядоченных электронных состояний и фазовой диаграммы графена в координатах температур и констант взаимодействия модели [8, 9].
Предлагаемое вниманию исследование имеет целью рассмотреть электронное состояние графена с энергетической точки зрения. Более точно, сам вид гамильтониана в терминах вторичного квантования по образцу работы [10] используется в качестве оператора энергии для оценки кинетической и потенциальной частей при помощи гибридного метода Монте Карло.
Базовое выражение имеет вид
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где [image: image3.png]2,8



 эВ есть параметр хоппинга, [image: image5.png](x,v)



 означает пару соседних узлов, [image: image7.png]


 обозначает проекцию спина, [image: image9.png]e = CopCur+ Coibey — 1



 представляет оператор заряда в узле. Первое слагаемое отвечает за перемещения электронов от узла к узлу, а второй – за электростатическое взаимодействие пары электронов. Данный гамильтониан сохраняет количество частиц с определенной проекцией спина. Заметим, что описанный подход является описанием ab initio, т.к. непосредственно задает структуру взаимодействия электронов на листе графена без каких-либо предположений эффективных моделей.

Для вычисления наблюдаемых определяют среднее по потоку Монте Карло значение наблюдаемой при условии, что значение каждого отдельного вычисления (для заданной конфигурации промежуточного поля) дается выражением

[image: image10.png](0) = L1+{02).
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В нашей работе показывается, что вычисление приведенным методом с последующей процедурой обработки статистики позволяет получать стабильные значения кинетической и потенциальной энергий в широком диапазоне температур электронного газа: от 0,125 эВ до 3 эВ. Полная энергия оказывается параметром порядка для фазового перехода при изменении одного из параметров модели. Отметим, что энергетические характеристики поддаются прямому экспериментальному измерению в отличие от корреляций спинов.
Основным результатом данной работы является вычисление теплоемкости электронного газа на решетке графена. Для этой цели было выписано выражение квадрата гамильтониана – оператора, содержащего в явном виде 158 слагаемых. При помощи этого выражения удается напрямую получить значение теплоемкости, дополняющее фононную теплоемкость решетки до экспериментально наблюдаемого полного значения теплоемкости. Следует обратить внимание, что данный результат получается из первопринципов, т.е. не требует каких-либо феноменологических допущений.
Удается также получить картину распределения энергии по слоям атомов в зависимости от расстояния до границы листа графена. Полученные результаты позволяют сделать вывод о состоянии электронов в различных частях материала.
Работа выполнена с использованием ресурсов кластера ИЯИ РАН.
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Рис. 1. Распределение кинетической и потенциальной энергии по узлам в зависимости от удаления от границ наноленты.





Рис. 2. Сравнение двух способов вычисления теплоемкости.








