Коллективные свойства электронных возбуждений ниже 0,1 эВ в расширенной модели Хаббарда
Мостовой Сергей Дмитриевич

Аспирант
Московский государственный университет имени М.В.Ломоносова,

физический факультет, Москва, Россия

E–mail: smostovoy@mail.ru

Расширенная модель Хаббарда на гексагональной решетке обладает многими интересными свойствами, связанными с формированием различных коллективных состояний электронов при изменении параметров модели – интенсивностей взаимодействия на одном узле решетки и в соседних, температуры. С момента всплеска интереса к технологическому применению графена [1] вычисления, проведенные в рамках данной модели, приобрели важное практическое значение. Использование полученных результатов открыло путь к предсказанию свойств материалов с геометрией, близкой к графену, при помощи методов теории поля и статистической физики.

Важно отметить, что из-за реализации режима сильной связи электронов [2, 3] аналитические вычисления в модели затруднены или невозможны. Поэтому в современном состоянии данной области широко используется компьютерное моделирование, которое требует особых, точно настроенных алгоритмов и аккуратных технических решений. Более того, описание модели должно учитывать такие степени свободы электронов, как подрешеточная симметрия и спин [2]. В качестве вычислительных методов используют статическую и динамическую теорию среднего поля [4], решеточные поля [5, 6], вторичное квантование в терминах грассмановых переменных или фермионных операторов [7, 8, 9]. Особенно активно развиваются способы моделирования с применением метода Квантового Монте Карло [10].
Предсказания расширенной модели Хаббарда могут быть применены к описанию практически значимых свойств графена: механической прочности, эластичности, хорошей теплопроводности, высокой подвижности электронов, настраиваемых электрических и оптических свойств. Более того, рассматривают использование нескольких листов графена [11] и подложек [12], что открывает расширенные возможности для технических приложений.
Эффективность и устойчивость расчетов методами Монте-Карло существенно зависит от рассматриваемого диапазона температур. Так, большинство вычислений на решетке выполняются при температурах выше 0,12 эВ, что соответствует 1200 ℃. Конечно, хотелось бы исследовать свойства материала при комнатных температурах, таким образом, следует добиться возможности выполнения вычислений при еще более низких температурах. Исследованию данного вопроса и посвящена предлагаемая работа.
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 [image: image11.png]


. Первое слагаемое отвечает за перемещения электронов от узла к узлу, а второй – за электростатическое взаимодействие пары электронов. Использованы типичные значения V00 = 3.2[image: image13.png]


, V01 = 0.8[image: image15.png]


 и некоторые другие (с целью сравнения).
В рамках работы основное внимание было уделено определению температурного поведения энергетических величин – кинетической энергии и компонент потенциальной энергии – в области температур ниже 0,25 эВ в фазе полуметалла. Было установлено, что поведение кривых проявляет немонотонность и выявляет формирование разных коллективных состояний электронов, которые сменяют друг друга при изменении температуры. Например, происходит формирование, а затем разрушение, пар экситонов.
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Вычисления, проведенные в области ниже 0,1 эВ, потребовали решения ряда технических затруднений, связанных с решеточной аппроксимацией континуального интеграла. После выработки методики работы качество (статистическая устойчивость) получаемых значений физических величин улучшилось, что позволило продвинуться в область «низких» температур, где были получены указания на наличие фазового перехода около температуры 0,06 эВ.
С целью интерпретации структуры микросостояний модели были вычислены параметры порядка (средний квадрат проекции спина и средний квадрат заряда), а также спиновые и зарядовые корреляторы при значениях параметров (V00, V01), равных (3,2; 0,8), (3,2; 0,4), (4,3; 0,8) в единицах [image: image17.png]


. Это позволило объяснить изменения характерных структур, формируемых электронами, с температурой.
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Рис. 1. Две составляющие потенциальной энергии в зависимости от температуры показывают изменение коллективных свойств электронных возбуждений.





Рис. 2. Определение низших уровней возбуждения модели.








