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Исследовано распространение двумерных предельно коротких оптических импульсов в графене с

металлическими наночастицами. Изучены эффекты, наблюдаемые при изменении параметров эффективного

гамильтониана, учитывающего обменное взаимодействие. Выявлено, что введение металлических адатомов в

графен приводит к увеличению амплитуды импульса. Этот эффект можно усилить за счет выбора конкретной

металлической частицы.
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Уникальные электрофизические свойства графеновых

структур открывают широкие возможности их практи-

ческого использования в полупроводниковой технике. В

связи с этим достаточно актуальным является вопрос,

связанный с исследованием особенностей распростране-

ния электромагнитных импульсов в данных структурах

с учетом композиции с металлическими наночастицами

(Pt, Au, Ag и др.), которые способны существенным об-

разом менять спектр базового материала (графен) [1] и
улучшать его свойства [2–5]. Это и определяет основную

цель настоящей работы.

К настоящему времени исследованы закономерно-

сти распространения предельно коротких оптических

импульсов (ПКОИ) в системе полупроводниковых и

металлических углеродных нанотрубок, в том числе с

учетом воздействия внешних полей и неоднородности

поля по их длине [6,7]. Была подтверждена эксперимен-

том возможность генерации фемтосекундных импульсов

в массиве УНТ [8]. Показана возможность усиления

данных импульсов в графене под действием внешнего

поля [9]. При этом без внимания остается вопрос влия-

ния металлических наночастиц на эволюцию предельно

коротких импульсов в графеновых структурах.

Проведение изучения композитов графена с метал-

лическими наночастицами является важной задачей,

поскольку их положительное влияние на свойства гра-

феновых структур уже продемонстрировано во многих

работах, относящихся к различным прикладным обла-

стям [10,11].

Основные уравнения

Получим выражение для электронного энергетическо-

го спектра графена с учетом наличия примесей. В слу-

чае адсорбированных наночастиц электронные свойства

графена могут быть описаны с помощью эффективного

гамильтониана, который выбирается в виде [12,13]

H = H0 + H1 + H int + HR, (1)

где H0 описывает кинетическую энергию носителей за-

ряда; H1 описывает потенциальную энергию; обменные

эффекты определяются гамильтонианом H int ; взаимо-

действие Рашбы описывается с помощью четвертого

слагаемого в формуле (1) — HR.

Явный вид каждого из четырех гамильтонианов при-

водится в формуле (2):

H0 = ~νD(τ kxσx + kyσy),

H1 = 1σzs0,

H int = λA
σz + σ0

2
sz + λB

σz − σ0

2
sz,

HR = λR(τ σxsy − σysx). (2)

Здесь kx , ky — компоненты волновой функции носите-

лей заряда, νD — скорость электронов в окрестности

дираковской точки, τ = ±1 (соответствует точкам Ди-

рака K и K′), σx , σy , σz , sx , sy , sz — матрицы Паули

в спиновом пространстве и пространстве решеток, 1 —

полуширина запрещенной зоны, s0 — единичная матри-

ца в спиновом пространстве, λA, λB — константы об-

менного взаимодействия для двух подрешеток графена,

λR — константа взаимодействия Рашбы.

Значения параметров гамильтониана H в конфигура-

ции над узлами решетки графена приведены в таблице.
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Значения параметров гамильтониана [14]

Адатом 1 λA λB λR

Cu 7.885 1.973 0.159 1.6

Ni 29.534 60.820 8.907 4.9

Перепишем гамильтониан (1) в матричной форме,

вводя следующие обозначения:

H =











α 0 a ∗b

0 β c a

a∗ c∗ γ 0

b∗ a∗ 0 δ











, α = 1 + λA, β = 1− λA,

(3)
a = ~νD(τ kx − iky), b = iλR(1− τ ), c = iλR(1 + τ )

Решая далее задачу на собственные значения, получа-

ем

ε4 + Aε2 + Bε2 + Cε + D = 0,

A = −(α + β + γ + δ) = 0,

B = αβ + (α + β)(γ + δ) + γδ − 2|a|2 − |b|2 − |c|2,
C = −αβ(γ + δ) − γδ(α + β) + |c|2(α + β) + |b|2(β + γ),

D = αβγδ − αγ|a|2 − αδ|c|2 + |a|4 − aab∗c∗

− |a|2βδ − |b|2βγ − a∗a∗bc + |b|2|c|2. (4)

Уравнение (4) будем решать с помощью метода

Декарта-Эйлера [15], который позволяет свести уравне-

ние 4-й степени к кубическому

w4 + 0.5pw2 +
p2 − 4r

16
w − q2

64
= 0,

p = −3A2

8
+ B, q =

A3

8
− AB

2
+ C,

r = −3A4

256
+

A2B
16

− AC
4

+ D. (5)

В этом случае несложно получить выражение для

электронного энергетического спектра εi (корни урав-

нения (4))

ε1 =
√

z1 +
√

z2 +
√

z3, ε2 =
√

z1 −
√

z2 +
√

z3,

ε3 =
√

z1 −
√

z2 −
√

z3, ε4 =
√

z1 +
√

z2 −
√

z3,

z1 = w i −
p
6
, w1 = A1 + B1,

w2,3 = −A1 + B1

2
± i

A1 − B1

2
,

A1 = (0.5qq +
√

Q1)
1/3, B1 = (−0.5q1 −

√

Q1)
1/3,

Q1 =

(

p1
3

)3

+

(

q1

2

)2

,

p1 = − p2

12
+

p2 − 4r
16

, q1 =
p3

108
− p

6

p2 − 4r
16

− q2

64

Уравнение, описывающее распространение двумерно-

го предельно короткого импульса, можно записать в

следующем виде:

∂2A
∂x2

+
∂2A
∂z2

− 1

c2

∂2A
∂t2

+
4π

c
j = 0, (7)

где A — вектор–потенциал, с — скорость света, j —

электрический ток.

В низкотемпературном пределе ток можно определить

согласно формуле

j = e

1
∫

−1

1
∫

−1

dpxdpyvy

(

p− e
c

A(, x, z, t)

)

. (8)

Здесь vy(px, py) =
∂ε(px ,py )

∂py
— скорость электронов.

Область интегрирования по импульсам можно опреде-

лить из условия равенства числа частиц:

1
∫

−1

1
∫

−1

dpxdpy =

∫∫

ZB

dpxdpy〈a+
qx,qy, aqx,qy〉, (9)

где интегрирование справа проводится по первой зоне

Бриллюэна.

Результаты численного моделирования

Исследуемое уравнение (7) решалось численно [16].
Начальное условие в двумерном случае выбиралось

в виде предельно короткого импульса, состоящего из

одного колебания поля и распространяющегося вдоль

оси z:

A(x, z, 0) = Qexp

(

−z2

γz

)

exp

(

−x2

γx

)

,

dA(x, z, 0)
dt

=
2zvz

γz
Qexp

(

−z2

γz

)

exp

(

−x2

γx

)

. (10)

Здесь Q — амплитуда импульса, vz — его начальная

скорость в направлении z, γz, γx — определяют ширину

импульса.

Возникающая эволюция двумерного электромагнит-

ного поля при его распространении по графеновому

образцу с наночастицами меди представлена на рис. 1.

Как видно, импульс распространяется достаточно ста-

бильно, сохраняя свою форму. При этом стоить отме-

тить образование
”
хвоста“, следующего за основным

импульсом.

Влияние металлических наночастиц на характер рас-

пространения предельно короткого оптического импуль-

са показано на рис. 2.

Рисунок 2 показывает, что введение металлических

наночастиц оказывает достаточно сильное влияние на

форму электромагнитного импульса. Поскольку, перехо-

дя к размерным единицам, получаем разницу в ампли-

туде порядка 0.1MV/m. При этом введение наночастиц
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Рис. 1. Напряженность электрического поля двумерного элек-

тромагнитного импульса с металлическими наночастицами

Cu(t) в моменты времени t = 0, 0.1, 0.5, 0.8 ps.

2.4 3.2 5.64.0 4.8

E
, 
M

V
/m

–0.4

0.2

0.4

0

z, mm

0.1
0.5

0.8

–0.2

0

Рис. 2. Разность напряженностей электрического поля

двумерного электромагнитного импульса с металлически-

ми наночастицами Ni(t) и без них в моменты времени

t = 0, 0.1, 0.5, 0.8 ps.
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Рис. 3. Разность напряженностей электрического поля дву-

мерного электромагнитного импульса для адатома Ni(t) и

Cu(t) в момент времени t = 0.5 ps.

с течением времени приводит к усилению импульса по

сравнению с беспримесным случаем.

Влияние типа адатома продемонстрировано на рис. 3.

Для наглядности на рис. 3 изображены не сами напря-

женности электрического поля в случае двух адатомов, а

их разности. Как видно, тип металлической наночастицы

адсорбированной на графене оказывает существенное

влияние на амплитуду импульса, которое обусловлено

изменением ширины запрещенной зоны, обменного вза-

имодействия для двух подрешеток графена и взаимодей-

ствия Рашбы.

Заключение

1. Изучено влияние металлических частиц в графене

на характер распространения предельно коротких опти-

ческих импульсов в данной структуре.

2. Показано, что увеличение амплитуды импульса

наблюдается при введении в графен металлических

адатомов. Этот эффект можно усилить за счет выбо-

ра конкретной металлической частицы. Так, для Ni(t)
амплитуда увеличивается на 0.5%, что соответствует

величине 0.1MV/m.

3. Графен с металлическими наночастицами может

найти широкое применение в области нелинейной оп-

тики, например, в качестве нелинейного оптического

элемента для ультрабыстрых волноводных лазеров.

Работа поддержана Российским фондом фундамен-

тальных исследований (проект № 16-07-01265-A). Чис-
ленное моделирование с использованием параллель-

ных технологий выполнено при финансовой поддержке

Минобрнауки РФ в рамках государственного задания

(проект № 2.852.2017/4.6).
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