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Предложена модель энергетической диаграммы для монослоя графена (Gr), сформированного на маг-

нитном переходном металле (МТМ). Рассмотрены режимы сильной и слабой связи Gr−МТМ, для которых

получены аналитические выражения для намагниченности, наведенной подложкой в эпитаксиальном графене.

Показано, что в режиме сильной связи основной вклад в намагниченность дает квазилокальное состояние

системы; при этом связь носит антиферромагнитный характер. В режиме слабой связи главный вклад в

намагниченность дают состояния d-зоны МТМ, что ведет к ферромагнитному характеру связи. Численные

оценки приведены для гетероструктур Gr/Ni(111) и Gr/Co(poly) и сопоставлены с экспериментальными дан-

ными для Gr/Ni(111) и результатами расчетов для Gr/Co/Ni(111). В первом случае имеется количественное

согласие результатов, во втором — качественное соответствие.
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1. Введение

Несмотря на более чем двадцатилетнее обсуждение

вопроса о возможности магнитных состояний в углерод-

ных системах [1–8], экспериментальное подтверждение

наличия спинового момента на зигзагообразной кромке

графеновой наноленты было получено только в рабо-

те [9]. В настоящее время практически общепринято,

что магнитные состояния следует искать в ситуациях,

когда структура идеального свободного бесконечного

листа графена нарушена. В качестве таких наруше-

ний могут выступать кромки полубесконечного листа

и наноленты графена [1–10], графеновые фрагменты

(чешуйки (flakes) и квантовые точки) [7,11], дефек-

ты и примеси (включая адсорбированные и декориру-

ющие атомы) [7,12–17], магнитные подложки [18,19]
и интеркалированные магнитные слои [20–24]. Следу-

ет отметить, что вопрос о магнитных состояниях в

графене важен для спинтроники [25,26] и квантовых

компьютеров [27].

В настоящей работе мы рассмотрим роль магнитных

3d-подложек в наведении нескомпенсированных спино-

вых моментов в графеновом монослое. При этом будут

использованы простые модели, что отличает наш подход

от большинства теоретических работ в рассматривае-

мой области, основанных на формализме функционала

плотности. Основная цель работы состоит в том, чтобы

выяснить, как режим связи графен−подложка (сильная
и слабая связь) влияет на величину и характер намагни-

ченности графена.

2. Графен на магнитном переходном
металле: модель и общие
соотношения

Функция Грина свободного бесконечного листа графе-
на без учета электронных корреляций является бесспи-

новой и имеет вид

g(ω, k) = (ω − ε(k) + 0+)−1,

ε(k) =

= ±t
√

3 + 2 cos(kx a
√
3) + 4 cos(kx a

√
3/2) cos(3ky a/2),

(1)

где ω — энергетическая переменная, ε(k) — закон
дисперсии π-электронов (знак плюс отвечает зоне про-

водимости π∗, знак минус — валентной зоне π), k —
волновой вектор для движения электрона в плоско-

сти (x , y) графена, t — энергия перехода электрона
между ближайшими соседями (б. с.), отстоящими друг

от друга на расстоянии a = 1.42�A, за нуль энергии
принята энергия точки Дирака [28,29]. Для нахождения
функции Грина эпитаксиального графена (эпиграфена)
необходимо конкретизировать подложку. Для субстрата,
представляющего собой магнитный переходный металл

(MTM = Fe, Co, Ni), запишем плотность состояний в
виде

ρsub
σ =

{

5/Wd, |ω − ω0σ | ≤ Wd/2,

0, |ω − ω0σ | > Wd/2,
(2)

где Wd — ширина d-зоны, ω — энергетическая перемен-

ная, ω0σ — центр подзоны для спиновой проекции σ .
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(Плотность состояний (2) соответствует магнетизму

Стонера [30] в модели Фриделя [31]). Здесь, как и в

большинстве работ, основанных на модельном подходе

к проблеме, мы игнорируем наличие s -зоны МТМ,

полагая, что ее ширина Ws ≫ Wd , так что 2/Ws ≪ 5/Wd .

Плотности d-состояний МТМ схематично представлены

на рис 1, а.
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Графен (Gr) на магнитном переходном металле (MTM): (a) мо-
дельные плотности состояний Gr DOS и МТМ DOS в отсут-

ствии взаимодействия (границы перекрывающихся σ -подзон

МТМ обозначены темными и светлыми кружками, крестами

обозначены центры σ -подзон ω0↓ = ω−, ω0↑ = ω+, светлы-

ми треугольниками — границы сплошного спектра графе-

на; изображен случай, когда φMTM = φGr, если φMTM < φGr

(φMTM > φGr), плотность состояний магнитного переходно-

го металла сдвигается влево (вправо) по оси энергии)
и (b) приведенные функции сдвига состояний эпиграфена

λ+,−(ω) = π3↑,↓(ω)/Ŵ, λ±(ω±) = 0; прямые линии 1 и 2

иллюстрируют решение уравнения ω = 3σ (ω) для режимов

сильной и слабой связи графен−подложка соответственно.

Если энергия Ферми равна EF , то число заполнения

dσ -состояния равно

ndσ = 5(E f − ω0σ + Wd/2)/Wd . (3)

В дальнейшем в качестве подложек, как и в ра-

ботах [18–22], будем рассматривать Co и Ni. Вос-

пользовавшись данными по числам заполнения, при-

веденными в [31] (см. табл. 2.1), для кобаль-

та получаем wd ≡ ω0↓ − ω0↑ = 0.4Wd(Co), для нике-

ля имеем wd ≡ ω0↓ − ω0↑ = 0.3Wd(Ni), где мы для

простоты округлили числа заполнения, положив

nd↑(Co) = nd↑(Ni) = 5, nd↓(Co) = 3, nd↓(Ni) = 4. Отме-

тим, что согласно [18], намагниченности на поверхности

и в объеме образцов никеля практически совпадают.

В соответствии с общей теорией [28,29], функция на-

веденного подложкой уширения уровней графена равна

Ŵσ (ω) = πV 2
d ρ

sub
σ (ω), (4)

где Vd — энергия взаимодействия графен−подложка.

В интервалах |ω − ω0σ | ≤ Wd/2 имеем

Ŵσ (ω) ≡ Ŵ = 5πV 2
d /Wd . Соответствующая функция

сдвига уровней графена есть

3σ (ω) = V 2
d

∞
∫

−∞

ρsub
σ (ω′)dω′

ω − ω′
(Ŵ/π) ln

∣

∣

∣

∣

ω − ω0σ + Wd/2

ω − ω0σ −Wd/2

∣

∣

∣

∣

(5)

(см. графики безразмерных функций λσ (ω) = π3σ (ω)/Ŵ
на рис. 1, b). Таким образом, функция Грина эпиграфе-

на Gσ (ω, k) имеет вид

G−1
σ (ω, k) = ω − ε(k) − 3σ (ω) + iŴσ (ω), (6)

а соответствующая плотность состояний есть

ρσ (ω, k) =
1

π

Ŵσ (ω)

[ω − ε(k) − 3σ (ω)]2 + Ŵ2
σ (ω)

. (7)

Для дальнейшего, однако, требуется энергетическая

плотность состояний ρσ (ω) =
∫

BZ
ρσ (ω, k)dk, где инте-

грирование идет по зоне Бриллюэна графена. С целью

получения аналитического выражения для ρσ (ω, k), вос-
пользуемся низкоэнергетическим приближением, в рам-

ках которого закон дисперсии (1) переходит в линейную

зависимость ε(q) = (3t/2)|q|a , где q — волновой вектор,

отсчитываемый от волнового вектора точки Дирака

K = a−1(2π/3
√
3, 2π/3). Используя результаты [28], по-

лучим

ρσ (ω) =
1

2πξ2

[

Ŵσ (ω) ln
(�σ ∓ ξ)2 + Ŵ2

σ (ω)

�2
σ + Ŵ2

σ (ω)

+ 2�σ

(

arctan
�σ

Ŵσ (ω)
− arctan

�σ ∓ ξ

Ŵσ (ω)

)]

,

(8)

где �σ = ω − 3σ (ω), ξ =
√

2π
√
3t — энергия обреза-

ния (см. подробнее [32]), верхний знак относится к
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случаю �σ > 0, нижний — к случаю �σ < 0. При

Ŵσ (ω) = 0, т. е. в области энергий |ω − ω0σ | > Wd/2,

вместо (8) имеем

ρσ (ω) =

{

|�σ |/ξ2, |�σ | ≤ ξ,

0, |�σ | > ξ.
(9)

При замене �σ на ω получаем плотность состо-

яний свободного бесконечного листа бездефектного

графена ρo(ω) в низкоэнергетическом приближении

(рис. 1, а) [31]. Числа заполнения атомов эпиграфена nσ

при нулевой температуре определяются как

nσ =

EF
∫

−∞

ρσ (ω)dω, (10)

где мы считаем, что положение уровня Ферми системы

определяется подложкой.

3. Случай сильной связи
графен−подложка

Рассмотрим гетероструктуру Gr/Ni(111), где сим-

волом Gr обозначен графен, сделав предварительно

некоторые численные оценки. Во-первых, необходи-

мо подчеркнуть, что при выводе выражений (4)−(8)
молчаливо предполагалось, что все атомы эпиграфена

находятся в некоторых эквивалентных относительно

поверхности подложки позициях. Действительно, для

поверхности (111) никеля расстояние между б. с. рав-

но a = a0/
√
6 = 1.44�A (где постоянная решетки ни-

келя a0 = 3.52�A [33]), так что a почти совпадает с

a = 1.42�A. Следовательно, принятое нами приближение

приемлемо. Далее, согласно теории Харрисона [34] кова-
лентная энергия σ -связи pz -состояния атома графена с

d-состоянием металла описывается матричным элемен-

том Vd = Vpdσ = ηpdσ (~2r3/2d /m0d7/2), где ηpdσ = 2.95,

~ — приведенная постоянная Планка, m0 — масса

свободного электрона, rd — радиус d-состояния, d —

длина адсорбционной связи (см. [34], Т. 2). В соответ-

ствии с [34], положим d(Ni) = ra(C) + ra(Ni) = 2.01�A

(радиус d-состояния rd(Ni) = 0.71�A [34], атомные ра-

диусы ra (C) = 0.77�A и ra (Ni) = 1.24�A [35]; отметим,
что такое же значение d(Ni) приведено в [18]). Тогда
Vd(Ni) = 2.70 eV. Согласно [31] (см. табл. 2.1), при

расчете по Харрисону Wd(Ni) = 3.78 eV, в то время как

экспериментальное значение Wd(Ni) = 5.4 eV. Получа-

ем соответственно Ŵ(Ni) = 30.3 eV и 21.2 eV. Согласно

Харрисону t = Vppπ = ηppπ(~2/m0d2), где для π-связи

p-орбиталей коэффициент ηppπ = 0.63 [36], так что

t = 2.38 eV (в [37] приводится значение t = 2.8 eV). При

этом выполняется неравенство Ŵ/t ≫ 1, соответствую-

щее режиму сильной связи графен−подложка.

Рассмотрим теперь зонную диаграмму системы

Gr/Ni(111). Согласно справочнику [35], для грани (111)

никеля работа выхода φNi = 5.35 eV, тогда как спра-

вочник [38] приводит значения, лежащие в интервале

4.20−5.54 eV.

Работа выхода графена φGr = 4.5 eV по данным [39]
и 5.11 eV по данным [40]. Поэтому в дальнейшем поло-

жим для простоты φNi = φGr. Далее, ширина зоны разре-

шенных состояний графена WGr в низкоэнергетическом

приближении (9) равна 2ξ ≈ 6.6t, тогда как точное зна-

чение есть WGr = 6t [41]. Таким образом, WGr > 2Wd(Ni).
Подчеркнем, что представленные в общем виде на

рис. 1 результаты соответствуют параметрам системы

Gr/Ni(111).
В работе [28] показано, что в режиме сильной связи

графена с металлом число заполнения атома эпиграфе-

на nσ в первом порядке по t/Ŵ равно числу заполнения

одиночного адатома углерода nσ . То же, естествен-

но, относится и к соответствующим намагниченностям

m = n↑ − n↓ и m = n↑ − n↓. В Приложении для системы

Gr/Ni(111) показано, что вклад зонных состояний в

суммарную намагниченность m (в расчете на один атом)
равен

mband ≈ −(ω0↑ − ω0↓)/πŴ. (11)

Вклад локальных состояний есть

mloc = (ω0↑ − ω0↓)/2
√
5Vd. (12)

Из (3) получим (ω0↑ − ω0↓) = −(Wd/5)md , где

md = nd↑ − nd↓ — намагниченность МТМ. Суммарная

намагниченность m = mcon + mloc , таким образом, равна

m ≈ − η

10
md(1− 2η/π2), (13)

где η = Wd/Vd

√
5. Оставаясь в рамках теории Харрисо-

на [34,36], т. е. полагая Vd = 2.70 eV и Wd = 3.78 eV, име-

ем η ≈ 0.63 и m ≈ −0.05md . Воспользовавшись экспери-

ментальным значением Wd = 5.4 eV, получим η ≈ 0.89

и m ≈ −0.07md . Так как md = 0.67 [18,31], получа-

ем m ∼ −(0.04−0.05), что хорошо согласуется с ниж-

ним пределом интервала намагниченности эпиграфена

0.05−0.10 по данным эксперимента [19] для системы

Gr/Ni(111). Знак в (13) показывает, что связь графена

с никелем носит антиферромагнитный характер, причем

основной вклад в величину намагниченности дает ло-

кальное состояние. То же относится и к суммарному

числу заполнения атома эпиграфена (см. Приложение).
В работах [22,23] рассматривалась трехслойная струк-

тура Gr/Co/Ir(111), где прослойка из кобальта пред-

ставляет собой интеркалированный слой (в [22] изучал-
ся магнетизм графена, порожденный слоем кобальта,

а в [23] исследовался обратный эффект — влияние

графена на магнитную структуру слоев кобальта раз-

личной толщины). Было показано [22], что кобальт

образует монослойные островки на Ir(111). Вследствие
рассогласования решеток возникает измятая структура

поверхностных слоев. В результате атомы эпиграфена

находятся в трех неэквивалентных (относительно под-

ложки) адсорбционных позициях, а именно: top-, hcp- и

Физика твердого тела, 2020, том 62, вып. 2
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fcc-позициях. Две первые из этих позиций характеризу-

ются наибольшей d1 = 3.29�A и наименьшей d2 = 2.02�A

длинами связей соответственно. Согласно [22], в первом
случае связь графен−кобальт носит ферромагнитный

характер, во втором — антиферромагнитный.

Рассмотрим более простую структуру: графен, ад-

сорбированный на поликристаллическом кобальте, или

систему Gr/Co(poly), используя тот же подход, что

и для никелевой подложки. Для поликристаллическо-

го массивного образца кобальта φCo = 4.41 eV [35]
и φCo = 3.90−4.97 eV [38] (данные для монокри-

сталлов кобальта в справочниках [35,38] отсутству-

ют). Как и в случае Ni(111), положим φNe = φGr.

Далее, в соответствии с [34], имеем dCo = 2.02�A

(ra (Co) = 1.25�A [35]), так что Vd(Co) = 2.68 eV

(rd(Co) = 0.76�A [34]). Наконец, при расчете по Хар-

рисону, имеем Wd(Co) = 4.35 eV, в то время как экспе-

риментальное значение Wd(Co) = 6.9 eV (см. табл. 2.1
в [31]). Отсюда получаем соответственно Ŵ = 25.9 eV
и 16.4 eV. Таким образом, все найденные энергетические

параметры близки к параметрам системы Gr/Ni(111),
что позволяет использовать те же приближения для

атомов эпиграфена, находящихся в hcp-позициях с

d2 = 2.02�A, т. е. в режиме сильной связи с подложкой.

Из формулы (13), оставаясь в рамках теории Харрисона,

получаем η ≈ 0.73 и m ≈ −0.06md . Воспользовавшись

экспериментальным значением Wd = 6.9 eV, получим

η ≈ 1.15 и m ≈ −0.09md . Согласно [31], для массивного

образца кобальта md = 1.74, так что m ≈ −0.15 в рас-

чете на один атом эпиграфена. Имеем, таким образом,

антиферромагнитный характер связи графен−подложка.

Тот же результат получен и для структуры Gr/Co/Ir(111)
при нахождения атома эпиграфена в hcp- и fcc-позициях.

Таким образом, наши оценки подтверждают вывод ра-

боты [22] об антиферромагнитной природе интерфейса.
Однако полученное в [22] расчетное значение намагни-

ченности элементарной ячейки эпиграфена для hcp- и

fcc-позиций равно mcell ≈ −1.36, что в среднем в 5 раз

превышает нашу оценку mcell ∼ 2m ≈ −(0.22−0.30). На
наш взгляд, такое различие результатов можно объ-

яснить тем обстоятельством, что мы рассматривали

не трехслойную систему Gr/Со/Ir(111) с интеркалиро-

ванным монослоем кобальта, а графен на массивной

кобальтовой подложке: известно, что рост толщины слоя

кобальта, покрытого графеном, существенно изменяет

его магнитную структуру [23]. Трудно, однако, понять

причину порядкового расхождения между эксперимен-

тальным значением намагниченности графена в системе

Gr/Ni(111) и вычисленным значением намагниченности

графена в системе Gr/Со/Ir(111).

4. Случай слабой связи
графен−подложка

Обратимся теперь к top-позиции атома эпиграфена в

гетероструктуре Gr/Со/Ir(111), характеризуемой длиной

связи d1 = 3.29�A [22]. Таким межатомным расстоя-

ниям соответствует ван-дер-ваальсово взаимодействие,

для которого справедливо неравенство Ŵ/t ≪ 1 (Ŵ ≈ 0.3

и 0.5 eV для Ni и Со соответственно, см. табл. 1 в [42]).
Графен, таким образом, находится в квазисвободном

состоянии.

Вновь рассмотрим систему Gr/Co(poly), но находящу-

юся в режиме слабой связи. Воспользовавшись резуль-

татами работы [28], можно показать, что в этом случае

выражение (8) может быть сведено к виду

ρσ (ω) ≈ 1

2πξ2

[

Ŵσ (ω) ln
ξ2

�2
σ + Ŵ2

σ (ω)

+ 2|�σ |
(

π − arctan
Ŵσ (ω)

|�σ |

)]

. (14)

Из (14) следует, что характерная для свободного

графена линейная зависимость плотности состояний

от энергии (при малых энергиях) сохраняется, хо-

тя плотность состояний в точке Дирака в нуль уже

не обращается. Для порядковых оценок можно пой-

ти еще дальше и пренебречь уширением Ŵ, исполь-

зуя для плотности состояний выражение (9). В пер-

вом порядке по малому параметру 2|ω0σ |/Wd получим

вклад зонных состояний в числа заполнения, равный

(nσ )band ≈ 0.5 + (ŴWd/πξ
2)(ln 2− 2ω0σ /Wd). Отсюда, с

учетом соотношения (3), находим

nband ≈ 2ŴWd

5πξ2
md . (15)

Для оценки вклада локальных состояний (см.
обсуждение вопроса о локальных состояниях в

Приложении) учтем, что в режиме слабой связи

локальный корень ω′
σ уравнения ω − 3σ (ω) = 0 (П2)

лежит ниже дна σ -подзоны МТМ (рис. 1, b).
Полагая ω′

σ − ω0σ + Wd/2 = ζσ , находим ζσ ≈ −We

× exp(−πWd/2Ŵ) (отвечающая такому решению прямая

линия на рис. 1, b должна идти много круче, чем

иллюстрирующая режим слабой связи прямая 2).
В силу экспоненциальной малости |ζσ | число заполнения

локального состояния (nσ )loc ≈ (πWd/Ŵ) exp(−πWd/2Ŵ)
также экспоненциально мало, так что вкладом

локальных состояний можно пренебречь по сравнению

с вкладом зонных состояний. Тогда получаем для

эпиграфена (в расчете на атом) следующие значения

намагниченности и числа заполнения

m ≈ 2ŴWd

5πξ2
md, n ≈ 1 +

(2 ln 2)ŴWd

πξ2
. (16)

Отметим, что, в отличие от случая сильной связи, в

режиме слабой связи основной вклад в (16) дают зон-

ные состояния. В результате связь эпиграфена с МТМ

становится ферромагнитной, что совпадает с выводом

работы [22]. В рамках теории Харрисона получаем

для никелевой подложки m ≈ 2 · 10−3, n ≈ 1.01 и для

кобальтовой подложки m ≈ 3 · 10−3, n ≈ 1.02. В [22] для
top-позиции атома эпиграфена в структуре Gr/Со/Ir(111)
приводится значение намагниченности поверхностной
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ячейки, равное 0.14, что в 23 раз превышает нашу

оценку mcell = 2m для системы Gr/Co(poly). Общим,

однако, является вывод о том, что в случае слабой свя-

зи наведенная подложкой намагниченность эпиграфена

значительно меньше по модулю, чем в случае связи

сильной, что, впрочем, достаточно очевидно. Отметим

также, что отличие числа заполнения n от 1 незначи-

тельно, что свидетельствует о приемлемости сделанных

нами упрощений (см. Приложение).

5. Заключительные замечания

Итак, в настоящей работе мы предложили простую

энергетическую диаграмму для монослоя графена на

МТМ. Намагниченность МТМ описывалась в моделях

Стонера и Фриделя, а для нахождения плотности состо-

яний эпиграфена использовался адсорбционный подход.

Для того чтобы получить результаты в аналитическом

виде, были рассмотрены частные случаи сильной и сла-

бой связи графена с подложкой. В режиме сильной связи

главный вклад в числа заполнения (а, следовательно,

и в намагниченность) дают квазилокальные состояния

системы, лежащие ниже дна d-зоны МТМ; в режиме сла-

бой связи таковыми являются зонные состояния. Было

показано, что в первом случае связь является антифер-

ромагнитной, тогда как во втором — ферромагнитной.

Оценки для гетероструктуры Gr/Ni(111) показали хо-

рошее совпадение вычисленной нами намагниченности

эпиграфена с экспериментальным ее значением [19]; для
гетероструктур Gr/Co(poly) и Gr/Co/Ni(111) получено

лишь качественное согласие с вычисленными в [22]
значениями. Подчеркнем, что в нашей работе мы не

вводили обменного взаимодействия, как это делается в

модели Гейзенберга и s−d-модели.
В последнее время растет интерес к интеркали-

рованию слоев МТМ в систему Gr/SiC (см., напри-

мер, [20–24] и ссылки, приведенные там), хотя вопрос

о магнитных состояниях графена пока не обсуждается.

Отметим, что модельный подход к изучению таких си-

стем был разработан нами в [43] для интеркалированных
монослоев немагнитных d-металлов.

Приложение

Рассмотрим задачу об адсорбции одиночного атома

на МТМ. В этом случае вместо (7) для плотности

состояний получим

ρσ (ω) =
1

π

Ŵσ (ω)

[(ω − ε0 − 3σ (ω)]2 + Ŵ2
σ (ω)

, (П1)

где ε0 — энергия квазиуровня адатома, Ŵσ (ω) и 3σ (ω)
даются выражениями (4) и (5). Положим энергию орби-

тали адатома ε0 = 0, что отвечает точке Дирака. Дело

в том, что здесь (в режиме сильной связи Ŵ/t ≫ 1) мы

рассматриваем псевдо-изолированный атом эпиграфена,

а не уединенный адатом углерода. Максимумы плотно-

сти состояний (П1) отвечают корням уравнения

ω − 3σ (ω) = 0. (П2)

Если выполняется неравенство 1 < (d3σ (ω)/dω)ω0σ
,

то в области сплошного спектра имеется

только один корень ω∗
σ (рис. 1, b). Так как

d3σ (ω)/dω = WdŴ/π[(Wd/2)
2 − (ω − ω0σ )2], получаем

πWd/4Ŵ < 1, что, в соответствии с приведенными

в тексте оценками, справедливо для системы

Gr/Ni(111). Полагая |ω∗
σ − ω0σ | ≪ Wd/2, имеем

3σ (ω) ≈ −4(ω − ω0σ )Ŵ/πWd , вместо уравнения (П2)
получим ω∗

σ + 20(Vd/Wd)
2(ω∗

σ − ω0σ ) = 0. Так как,

согласно приведенным выше оценкам, 20(Vd/Wd)
2 ≫ 1,

имеем ω∗
σ ≈ ω0σ . Тогда в окрестности максимума

плотностьсостояний может быть представлена в виде

ρσ (ω) ≈ Ŵ/π[(ω − ω0σ )2 + Ŵ2]. Так как EF = 0, из (10)
получим вклад зонных состояний (nσ )band в число

заполнения nσ в виде

(nσ )band ≈ 1

π

(

arctan
Wd

2Ŵ
− ω0σ

Ŵ

)

. (П3)

В случае |ω∗
σ − ω0σ | ≫ Wd/2, имеем два решения

уравнения (П2), отвечающие локальным уровням с

энергиями ω+
σ ≈ ±Vd

√
5 + ω0σ /2. Уточним: эти уровни

можно считать локальными только по отношению к

МТМ, так как они расположены вне dσ -подзоны металла

(рис. 1, b). На самом деле эти уровни является квазило-

кальным, или резонансным, так как перекрываются со

сплошным спектром графена. Для оценок, однако, будем

считать их локальными на том основании, что плотность

состояний МТМ много больше плотности состояний

графена (рис. 1). Не трудно видеть, что сделанное

упрощение того же порядка, что и пренебрежение

s -зоной МТМ.

Число заполнения уровня ω−
σ , вычисляемое по фор-

муле (nσ )loc = |1− d3σ (ω)/dω|−1

ω
−

σ

[29], равно

(nσ )loc ≈ 1

2

(

1 +
ω0σ

Vd

√
5

)

. (П4)

Результирующая намагниченность, приходящаяся

на один атом эпиграфена, равна m = n↑ − n↓, где

nσ = (nσ )band + (nσ )loc . Воспользовавшись выражени-

ями (П3) и (П4), получим выражение (13) в тексте

статьи. Так как суммарное число заполнения атома

эпиграфена равно n =
∑

σ

[(nσ )band + (nσ )loc ], то

n ≈ 1 +
2

π
arctan

η2

2π
, (П5)

где η = Wd/Vd

√
5. В рамках теории Харрисона имеем

η ≈ 0.63, так что n ≈ 1.04. Подчеркнем, что основной

вклад в n дает локальное состояние. Так как рассмот-

ренная нами модельная энергетическая диаграмма для

системы Gr/Ni(111) симметрична относительно EF = 0

(рис. 1), точное значение числа заполнения должно быть

равно 1. Ошибка, таким образом, составляет лишь 4%.
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