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Obliczenia Monte Carlo dla adatomów w grafenie - oddzia lywanie
dalekozasie֒gowe, uporza֒dkowanie i separacja fazowa
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Ze wzgle֒du na swoje niezwyk le w laściwości, w ostatnich latach grafen jest jednym z najinten-
sywniej badanych materia lów. Duża ruchliwośȩlektronów, zerowa masa efektywna i d luga droga
swobodna (nawet w temperaturze pokojowej) stawiaja֒ ten materia l jako naste֒pce֒ krzemu w
elektronice przysz lości.

Ostatnie badania pokazuja֒ [1,2], że domieszkowany grafen, na skutek oddzia lywania domieszek
z elektronami, staje sie֒ pó lprzewodnikiem nawet dla niskiej koncentracji domieszek. Przy
niewielkiej liczbie domieszek nie należy spodziewać sie֒ bezpośredniego oddzia lywania pomie֒dzy
nimi. Natomiast obecność ruchliwych elektronów, które oddzia luja֒ z domieszkami prowadzi do
efektywnego, dalekozasie֒gowego oddzia lywania mie֒dzydomieszkowego. Oddzia lywanie to z kolei
może prowadzić do porza֒dkowania sie֒ domieszek lub tworzenia separacji fazowej, czyli stanu
w którym obszary o dużej koncentracji domieszek sa֒siaduja֒ z obszarami bez domieszek. W
szczególnoći okazuje sie֒, że efektywne oddzia lywanie pomie֒dzy domieszkami zależy od tego, czy
znajduja֒ sie֒ one w tej samej, czy w różnych podsieciach [1,2]. Ponieważ dynamika domieszek
jest zaniedbywalna w porównaniu z ruchliwościa֒ elektronów, a bezpośrednie oddzia lywanie
wyste֒puje jedynie pomie֒dzy elektronami i domieszkami (zaniedbuja֒c korelacje elektronowe),
domieszkowany grafen można opisać modelem Falicova-Kimballa [3] na sieci heksagonalnej.
W pracy model ten badany jest metoda֒ Monte Carlo w oparciu o zmodyfikowany algorytm
Metropolisa, pozwalaja֒cy na prowadzenie klasycznych symulacji dla uk ladu w którym wyste֒puja֒
zarówno klasyczne, jak i kwantowe stopnie swobody [4]. Badamy wp lyw domieszkowania
grafenu na jego w lasności elektronowe, w szczególnoći analizujemy jak zmienia sie֒ ge֒stość
stanów, parametr porza֒dku i konfiguracja domieszek wraz ze zmiana֒ ich koncentracji, tempera-
tury oraz potencja lu oddzia lywania elektron-domieszka. Pokazujemy, że dla ma lej koncentracji
jony obsadzaja֒ równomiernie obie podsieci, podczas gdy powyżej pewnej krytycznej wartości
zajmuja֒ tylko jedna֒ podsieć. Analogiczna analiza przeprowadzona jest także dla domieszek w
sieci Kagome.
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