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Практическое овладение технологией создания графеновых пленок подтолкнуло развитие методов исследования коллективных электронных свойств с целью применения этого перспективного материала [1]. Одной из главных становится задача априорного предсказания результатов изменения геометрии и окружения графенового листа. Целый ряд факторов осложняет решение этой задачи. Существование электронов в режиме сильной связи [2, 3] делает невозможным применение теории возмущений для системы заряженных частиц. Также нужно принимать во внимание ультрарелятивистское дисперсионное соотношение. Отдельными степенями свободы выступают подрешеточная симметрия и проекция спина электронов [2]. В наше время в научных работах представлен ряд вычислительных подходов, позволяющих воспроизвести основные характеристики электронного газа на поверхности графена. Часто используются статическая и динамическая теория среднего поля [4], поля на решетке [5, 6], операторное вторичное квантование [7, 8, 9]. Особенно активно развиваются способы моделирования с применением метода Монте Карло [10].
Графен обладает большим количеством интересных с точки зрения практического использования свойств: механическая прочность, эластичность, хорошая теплопроводность, подвижность электронов, настраиваемые оптические свойства. Более того, использование специальных подложек позволяет целенаправленно менять свойства листа графена, что открывает широкие возможности для управления материалом в целях электроники и спинтроники.
Данная работа посвящена исследованию одного из способов модификации электронной плотности на поверхности материала. Пусть модель задается гамильтонианом
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где [image: image3.png]k=28



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



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


 – проекция спина, а [image: image9.png]pr = El1br + &l 60 —1



 есть оператор заряда в узле. Первое слагаемое отвечает за перемещения электронов от узла к узлу, а второй – за электростатическое взаимодействие пары электронов. Для совпадающих значений индексов [image: image11.png]


 и [image: image13.png]


 потенциальный член описывает т.н. on-site взаимодействие, величина [image: image15.png]


 которого отражает стремление двух электронов занимать один и тот же узел. В стандартном подходе [image: image17.png]


 выбирается одинаковым для всех узлов решетки, что делает последние эквивалентными с энергетической точки зрения.

В нашем исследовании мы вносим нарушение подрешеточной симметрии, приписывая узлам на разных подрешетках отличные друг от друга значения интенсивности on-site взаимодействия: [image: image19.png]Voo T A



. Как ожидается, это приводит к тому, что электронам становится энергетически выгодно занимать узлы лишь одной из двух подрешеток. С другой стороны, согласно принципу Паули, на одном и том же узле электроны не могут иметь одинаковые направления спинов. Таким образом, совместное действие двух факторов приводит к формированию выделенной ориентации спина, т.е. поляризации электронов. 
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Описанный эффект подтвержден путем прямого расчета методом гибридного Монте-Карло на решетках 6х6, 8х8 и 10х10 при температуре [image: image21.png]0,2k = 0,56 3B



. С учетом интерпретации спиновых эффектов при нарушении симметрии подрешеток, было выдвинуто предположение о влиянии величины [image: image23.png]


 на положение фазового перехода полуметалл-фаза с волной спиновой плотности (SDW).
Были проведены расчеты зависимости величины спинового конденсата от [image: image25.png]


 при разных интервалах [image: image27.png]


, которые продемонстрировали:
1) Монотонность увеличения эффекта с ростом [image: image29.png]


;
2) Смещение положения фазового перехода в пределе бесконечного объема ([image: image31.png]


).
Последнее может означать возможность получения фазы, нетипичной для графена при обычных условиях, с помощью специальной подложки, нарушающей симметрию в отношении on-site члена для двух подрешеток. Экспериментальная реализация данной физической системы открывает возможности практического использования спиново-разделенных состояний.

Кроме того, концентрация электронов на одной из подрешеток может служить одним из способов реализации квантовых точек и кубитов на их основе.
Работа выполнена с использованием ресурсов кластера ИЯИ РАН и суперкомпьютера НИЦ «Курчатовский институт», ИТЭФ.
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Рис. 2. Тот же график, что на Рис. 1 в пределе бесконечного объема. Становятся видны границы двух фаз.





Рис. 1. Зависимость спинового конденсата от величины � QUOTE � ��� для решетки 6х6 при температуре 0,56 эВ для разных интервалов � QUOTE � ���.
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