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Исследование потенциала в графене [1] является частью большой за​да​чи по матема​ти​чес​ко​му мо​де​ли​​​ро​ванию процессов эмиссии с края графеновой ленты в стационарном элек​три​​​чес​ком поле. Выражения для эмиссионного тока, рассмотренные в [2], содержат вол​но​вые функции и спектр «невозмущенного» эмиттера. Таким образом, первый шаг в исследовании эмиссии электронов из графена – это вычи​сле​ние волновых функций  и спектра состояний ча​стиц в соответствующем потенциале. 

Эмиттер соответ​ст​ву​ет графену, ле​жа​ще​му в пло​с​ко​сти xy,  ось z на​правлена перпен​ди​ку​лярно плоскости графена,  эмиссия происходит в на​прав​ле​нии оси х. Согласно модели [3] гра​​фен – моно​слой углеродных атомов, расположен​ных в узлах гексагональной пе​ри​о​ди​чес​кой ре​шет​ки так, что у каждого атома имеются три симметричных бли​жайших соседа на рас​стоя​ниях 
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. Из че​тырех ва​лен​т​​ных элек​тро​нов на атом 3 электрона уча​ст​вуют  в свя​​зях с этими соседями в плоскости и не дают вклада в про​во​ди​мость.  Только  четвертый элек​трон можно рассматривать как подвижный. 

Таким образом, графен пред​став​ляется электрически нейт​раль​ной системой в виде плос​кой ре​шет​ки одно​за​ряд​ных ионов и элек​тро​нов, которые на​хо​дят​ся в эффективном потенци​а​ле ио​нов и потенциалов электро​ста​ти​чес​кого и обмен​но-корреляционного взаимо​дей​ствия эле​к​т​​ро​нов 
[image: image2.wmf])

(

)

(

)

(

)

(

r

r

r

r

xc

ee

ion

eff

v

v

v

+

+

=

j

. В работе исследуется вид ионного и обмен​но-кор​ре​ляционного потен​ци​алов. Пос​лед​ний должен обеспечивать пра​виль​ную асимпто​ти​ку эф​фек​тивного потен​циала вдали от края ленты графена, соответствующую взаимодействию вы​ле​таю​щей частицы со сво​им «об​ра​зом».   Для оценки 
[image: image3.wmf])

(

r

xc

v

используется не​​ло​кальное при​б​ли​​же​ние [4] корреляционной функции 
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, где 
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- кон​стан​та между ½ и 1. В рамках этого при​бли​же​ния обсуждается вид плотности обменно-корреляционной энергии 
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 для однородных и неоднородных 3D и 2D слу​чаев. 

В работе также чис​ленно моделируется  и анализируется реальный потенциал ионов, как потенциал в центральной области симметричной конфигурации ионов– «цветок» из 24 однозарядных ионов углерода. Вблизи поверх​ности графена этот потенциал имеет вы​ра​жен​ную периодическую струк​ту​ру в пло​ско​сти  xy и сильный конфайнмент по 
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. Из работы [3] сле​дует, что в таком потенциале существует безмассовый спектр с нулевой щелью в точках Дирака. Показано, что уже на расстояниях 
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 потенциал  становится однородным в пло​ско​сти  xy и совпадает с по​тен​ци​а​лом заряженной плос​ко​сти в модели желе. Ана​ли​зи​ру​ет​ся также возможность замены реального потенциала в центральной области «цветка» по​тен​ци​алом одно​ро​д​но за​ря​женного кольца того же заряда 
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 с внешним и внут​рен​ним ра​диусами 
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. Такой потенциал может быть выражен в квадратурах.

Работа выполнена в рамках  Программы Союзного государства «СКИФ-ГРИД», проект №209Р420.
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