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Предложена модель, объединяющая расширенную модель Хаббарда, включающую внутриатомное и

межатомное кулоновское отталкивание, и модель Холстейна, описывающую взаимодействие зонного

электрона с эйнштейновским фононом. Рассмотрены три области фазовой диаграммы: волны спиновой и

зарядовой плотностей и однородное по спину и заряду состояние. Численные оценки для подложек Rh, Ir и

Pt показывают, что кулоновское взаимодействие играет ведущую роль, создавая возможность переходов из

однородного состояния в состояния волн спиновой и зарядовой плотности состояний.
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1. Введение

Опубликованные более полувека назад статьи Холс-

тейна [1] и Хаббарда [2] породили модель Холстейна−
Хаббарда (ННМ), где совместно учитываются электрон-

фононное (e−ph) и электрон-электронное (e−e) взаимо-
действия [3–11]. Модель Холстейна−Хаббарда применя-

ется к описанию широкого набора физических состояний

и структур: сверхпроводимости (в том числе, высо-

котемпературной) [3,4,7], волн спиновой и зарядовой

плотностей (ВСП и ВЗП соответственно) [5,7,10], поля-
ронов и биполяронов [3,4,6,8–10], 3D- [1,2,7,9], 2D- [6,10]
и 1D-решеток [3,5,8,11], а также кластеров [3,4]. Об-

щие математические особенности ННМ обсуждались

в работе [12].
Следует подчеркнуть, что во всех цитированных рабо-

тах (кроме работы [12]) рассматривается только внут-

риатомное (одноцентровое) кулоновское отталкивание

электронов с противоположными спинами U (модель
Хаббарда), а межатомным (межцентровым) отталкива-

нием электронов G пренебрегается. В данной работе мы

восполним этот пробел, воспользовавшись результатами

работы [13], где электронное состояние свободного (СГ)
и эпитаксиального (ЭГ) графена рассматривалось в

рамках расширенной модели Хаббарда (ЕНМ), вклю-

чающей как U , так и G. Объединяя модель ЕНМ

с теорией Холстейна, получим расширенную моделью

Холстейна−Хаббарда (ЕННМ). В рамках этой модели

мы рассмотрим как СГ, так и ЭГ. В первом случаe учтем
длинноволновые оптические колебания атомов углерода

в плоскости графена, во втором — добавим колебания

адатомов углерода относительно подложки.

2. Свободный графен

Представим гамильтониан свободного графена HFG в

виде суммы электрон-электронного He−e и электрон-

фононного He−ph гамильтонианов:

HFG = He−e + He−ph. (1)

В соответствии с ЕНМ, гамильтониан He−e дается

выражением

He−e = ε0
∑

i

n̂i + U
∑

i

n̂i↑n̂i↓ + G
∑

〈i, j〉

n̂i n̂ j

− t
∑

〈i, j〉,σ

(

a+
iσa jσ + a+

jσa iσ

)

, (2)

где ε0 — энергия состояния |pz 〉 изолированного

атома углерода, t — энергия перехода (переско-
ка) электрона между ближайшими соседями (б. с.)
в графене, n̂iσ = a+

iσa iσ — оператор числа заполне-

ния |pz 〉-состояния i-го узла решетки графена |i, σ 〉,
σ = (↑, ↓) — проекция спина, n̂i =

∑

σ n̂iσ ; a+
iσ (a iσ ) —

оператор рождения (уничтожения) электрона графена в

состоянии |i, σ 〉, 〈i, j〉 означает суммирование по б. с. в

графене [13].
Учтем теперь колебания атомов углерода в плоскости

графена по схеме работ [14,15]1 (аналогичный подход

использован в [3,6]), представив гамильтониан в виде

He−ph =
∑

i

(

1

2
Mẋ2

i +
1

2
Mω2

‖(δx i)
2 + w‖δx i n̂i ,

)

(3)

где w‖ и ω‖ — деформационная константа e−ph-вза-
имодействия и частота длинноволнового оптического

фонона для колебаний в плоскости графена, δx i —

смещение атома в узле x i , M — масса атома углерода.

В гамильтониане (3) мы опустили t-взаимодействие,
входящее в стандартную модель Холстейна [1], так как

оно уже учтено в выражении (2).

1 В работе [15] в формуле (2) допущена опечатка: второе слагаемое

в правой части должно иметь вид Mω2
0
(z − z 0)2/2.
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Применяя к гамильтониану HHG теорему

∂〈HFG〉/∂δx i = 〈∂HFG/∂δx i〉 [14,15], получим δx i =
= −

(

w‖/Mω2
‖

)

ni . Рассматривая гамильтониан He−e

в приближении Хартри−Фока, вместо ε0 можем

записать перенормированные значения εiσ = ε0 + Uni−σ

+ z Gn j − λ‖ni , где константа e−ph-взаимодействия
λ‖ = w2

‖/Mω2
‖, n j — число заполнения ближайшего к

узлу i соседа j , z = 3 — число б. с. в графене. Переходя

к явному учету подрешеток (α = A, B), запишем уровни

энергии εασ в виде εA(B)↑,↓ = ε0 + UnA(B)↓,↑ + z GnA(B)

− λ‖nA(B). Введем обозначения: 2a = nA↑ + nA↓ + nB↑

+ nB↓, 2b = nA↑ − nA↓ + nB↑ − nB↓, 2c = nA↑ + nA↓ − nB↑

− nB↓, 2d = nA↑ − nA↓ − nB↑ + nB↓, где 2b, 2c и 2d
являются параметрами порядка, описывающими

соответственно намагниченность, ВЗП- и ВСП-

состояния двухатомной элементарной ячейки графена,

содержащей 2a электронов. Числа заполнения атомов

подрешеток при этом есть nA↑,↓ = (a ± b + c ± d)/2,
nB↑,↓ = (a ± b − c ∓ d)/2, откуда nA(B) = a ± c , а

энергии уровней равны

εA↑,↓ = ε0 + U(a ∓ b + c ∓ d)/2 + z G(a−c) − λ‖(a+c),

εB↑,↓ = ε0 + U(a ∓ b − c ± d)/2 + z G(a+c) − λ‖(a−c).
(4)

Введем энергию ε′ = ε0 + a(U/2 + z G − λ‖). Легко по-

казать, что предположив ε′ = εF = 0, где εF — уровень

Ферми, получим недопированный графен с a = 1 (ва-
лентная зона заполнена, зона проводимости пуста) [13].
В дальнейшем будем рассматривать нулевую намаг-

ниченность элементарной ячейки, предполагая b = 0.

Тогда вместо (4) имеем εA↑,↓ = U(c ∓ d)/2− c(z G + λ‖)
и εB↑,↓ = −U(c ∓ d)/2 + c(z G + λ‖). При этом удобно

ввести эффективное межатомное отталкивание

G′ = G + λ‖/z . (5)

Отметим, что в ННМ (см., например работы [3,5,7]),
где G = 0, роль e−ph-взаимодействия сводят к перенор-

мировке внутриатомного кулоновского отталкивания:

вместо U появляется Ueff < U . В рассматриваемой нами

задаче при a = 1 и b = 0 чисто математически удобнее

ввести взаимодействие G′ . При этом все выводы разд. 3

работы [13] остаются в силе при замене G на G′.

3. Эпитаксиальный графен

Рассмотрим изолированный адатом углерода, находя-

щийся в узле i . Гамильтониан e−e-взаимодействия для

такого адатома есть

he−e,i =
∑

q,σ

εsub(q)n̂q,σ + ε0n̂i + Un̂i↑n̂i↓

+ V
∑

q,i,σ

(

c+
qσ a iσ + h.c

)

, (6)

где εsub(q) — закон дисперсии электронов подложки,

n̂qσ = c+
qσ cqσ — оператор числа заполнения состояния

|q, σ 〉 с волновым вектором q и проекцией спина σ ,

c+
qσ (cqσ ) — соответствующий оператор рождения (уни-

чтожения) электрона подложки, V — матричный эле-

мент взаимодействия, спаривающий состояния |q, σ 〉 и

|i, σ 〉. Учтем теперь локальное колебание изолирован-

ного адатома углерода вдоль оси Z, перпендикулярной
поверхности подложки, определив соответствующий га-

мильтониан как

h⊥
e−ph,i =

1

2
Mȧ2

⊥i +
1

2
ω2
⊥(δa⊥i)

2 + w⊥δa⊥i n̂i , (7)

где w⊥ — деформационная константа e−ph-взаимо-
действия для колебания адатома относительно подложки

с частотой ω⊥, соответствующая изменению длины δa⊥i

адсорбционной связи a⊥i . Здесь и в дальнейшем мы

считаем атомы металлической подложки неподвижными

на том основании, что атомы переходных металлов

много тяжелее атома углерода.

Можно показать, что δa⊥i = −(w⊥/Mω2
⊥)ni . В этом

случае имеем εA(B)↑,↓=ε0+UnA(B)↓,↑+z G′nB(A)−λ⊥nA(B),

где λ⊥ = w2
⊥/Mω2

⊥. Полагая b = 0 и ε′′ = ε0 + a(U/2

+ z G∗) = 0 (т. е. a = 1), получим εA↑,↓ = U(c ∓ d)/2
− cz G∗ и εB↑,↓ = −U(c ∓ d)/2 + cz G∗, где

G∗ = G + (λ‖ + λ⊥)/z . (8)

По аналогии с данными работы [13], энергия системы

может быть представлена в виде

E =
∑

ασ

εασ n̂ασ −U
∑

α

nα↑nα↓ − z GnAnB

+
∑

α,σ

∫ εF−εασ

−∞

�σ ρ
σ
α (�σ )d�σ + Esub + Eph. (9)

Здесь �σ = ε − ε0 ∓ 1∗
σ , εσ =

(

ε̃Aσ + ε̃Bσ

)

/2, 1∗
σ =

=
(

σ̃Aσ − ε̃Bσ

)

/2, ε̃ασ = εασ + 3(ε), где 3(ε) — гибри-

дизационный сдвиг энергетических уровней за счет

взаимодействия с подложкой, ρσ
α (�σ ) — плотность

состояний (на атом) α-подрешетки ЭГ, ε — энер-

гетическая переменная; Esub — вклад субстрата в

энергию системы, Eph = E‖
ph + E⊥

ph, где E‖
ph дается

первыми двумя слагаемыми в правой части (3),
E⊥
ph = (M/2)

∑

i

[

ȧ2
⊥i + ω2

⊥(δa⊥i)
2
]

. На этом общее по-

строение ЕННМ для ЭГ можно считать законченным.

Далее мы рассмотрим металлическую подлож-

ку (d-металл), предполагая плотность состояний

ρsub(ε) = ρm = const, так что полуширина квазиуровня

адатома углерода принимает вид константы Ŵm = πV 2ρm,

а гибридизационный сдвиг квазиуровня 3m(ε) обращает-

ся в нуль [13,14].
Положим для простоты t = 0. Легко показать, что в

общем случае приходим к уравнениям (22), а при a = 1,

b = 0 и ε′′ = εF = 0 — к уравнениям (23) из работы [13],
где, однако, G нужно заменить на G∗. Отсюда следу-

ет, что фазовая диаграмма, изображенная на рис. 2 в

работе [13], остается в силе при замене g = G/πŴm на
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g∗ = G∗/πŴm > g . Таким образом, e−ph-взаимодействие
облегчает переход в ВЗП-состояние.

Учтем теперь прямой обмен между атомами ЭГ

(t 6= 0), для чего рассмотрим кластер из шести ада-

томов углерода (рис. 3 из работы [13]). Предполагая,

что a = 1, b = 0, εF = ε′′ = 0, получим аналог системы

уравнений (26) из работы [13], где G следует заменить

на G∗. B этом случае система конечна и следует

говорить не о волнах, а о неоднородных зарядовой и

спиновой плотностях (НЗП и НСП). Легко показать, что

состояния НЗП и НСП реализуются при выполнении

следующих неравенств:

2z G∗ −U > πŴmη, (10)

U > πŴmη, (11)

где η =
(

t
√

z/Ŵm
) (

arctan
(

t
√

z/Ŵm
))−1

> 1. Отсюда сле-

дует, что фазовая диаграмма, изображенная на рис. 4

в работе [13], остается справедливой при замене

g = G/πŴm на g∗ = G∗/πŴm. Можно показать также, что

учет допирования в настоящем случае дает результаты,

аналогичные полученным в п. 4.3 работы [13] с заме-

ной G на G∗.

4. Численные оценки

Начнем с оценок для СГ, полагая w‖ = −∂V2‖/∂a‖, где

V2‖ = t = 2.8 эВ [16] — матричный элемент π-связи б. с.

в графене, a‖ = 1.42�A — расстояние между б. с. в плос-

кости графена. Учитывая, что согласно методу связыва-

ющих орбиталей (МСО) Харрисона t ∝ a−2
‖ [17], полу-

чаем w‖ = 2t/a‖ ≈ 3.9 эВ/�A. Так как ~ω‖ ≈ 0.20 эВ [18],

имеем λ‖ = w2/Mω2
‖ ≈ 0.13 эВ.

Некоторым обоснованием применимости МСО для

оценки константы λ‖ служит следующее обстоятель-

ство. Значение ~ω ≈ 0.20 эВ соответствует силовой кон-

станте k‖ = Mω2
‖ ≈ 116 эВ/�A

2
. Согласно данным рабо-

ты [19], k‖ = 3(k0‖ + 6k1‖), где k0‖, (k1‖) — константа

центрального (нецентрального) взаимодействия б. с. в

графене. В соответствии с данными работы [20] (при
V1 = 0) между центральной и нецентральной констан-

тами имеем место соотношение k1‖ = 0.22k0‖, так что

k0‖ ≈ k‖/7 ≈ 17 эВ/�A
2
. С другой стороны, прямой расчет

дает k0‖ ≈ 4V2‖/a2
‖ ≈ 24 эВ/�A

2
. Мы считаем такое соот-

ветствие приемлемым для порядковых оценок.

Перейдем теперь к ЭГ на металлической подлож-

ке. Для оценки констант e−ph-взаимодействия вос-

пользуемся моделью двухатомной поверхностной мо-

лекулы [14], рассматривая σ -связь |pz 〉-орбитали уг-

лерода и |d〉-орбитали металлического атома, опи-

сываемую матричным элементом V2⊥. Предположим,

что w⊥ = −∂V2⊥/∂a⊥, а V2⊥ = Vpdσ = (3
√
15/2π)~2

× (r3dr p)
1/2/m0a4

⊥ [21], где r p(d) — радиус p(d)-состоя-
ния, m0 — масса свободного электрона. Тогда

w⊥ = 4V2⊥/a⊥. В соответствии с МСО для ковалентной

связи полагаем a⊥ = rC + rM, где r = 0.77�A — атом-

ный радиус углерода, rM — атомный радиус металла.

По данным справочника [22] для центральных элемен-

тов d-рядов получаем a⊥ ≈ 2�A, так что V2⊥ ≈ 2 эВ и

w⊥ ≈ 4 эВ/�A.

Для вычисления k0⊥ =
(

∂2Ed/∂a2
⊥

)

0
, где индекс 0

отвечает положению равновесия, зададим энергию от-

талкивания в виде Vrep = Arep(rd/a⊥)8 [23], так что энер-

гия двухэлектронной связи равна Ed = 2(−V2⊥ + Vrep).
Тогда, определив константу Arep из условия равновесия

(∂Ed/∂a⊥)0 = 0, легко показать, что k0⊥ = 32V2⊥/a2
⊥,

откуда λ⊥ = V2⊥/2. Таким образом, k0⊥ ≈ 16 эВ/�A
2
и

λ1 ≈ 1 эВ.

Сделанные оценки относятся к сильно (ковалентно)
связанному с металлом ЭГ и отвечают колебанию плос-

кого листа графена как целого относительно подложки.

В случае изгибных колебаний листа (OZ-колебания) си-

туация обстоит сложнее: при этом изменяется не только

длина адсорбционной связи a⊥, за деформацию которой

отвечает константа k0⊥, но и расстояние между б. с. в

плоскости графена a‖, что описывается константой k0‖

(по поводу связи продольных и поперечных колебаний

в ЭГ см. работу [24]). В этом случае простая модель

поверхностной молекулы уже не работает. Для OZ-

колебания СГ имеем ~ω⊥ ≈ 0.10 эВ [18], что отвечает

силовой константе k0Z ≈ 29 эВ/�A
2
, что качественно не

отличается от полученного выше значения. Поэтому в

дальнейшем будем считать значение λ⊥ ∼ 1 эВ оценкой

по максимуму.

Анализ экспериментальных данных в работах [25,26]
привел к выводу, что расстояния между графеновым

слоем и подложками Pt (111) и Ir (111) равны соот-

ветственно 3.70�A [25] и 3.80�A [26] и весьма близки

к постоянным решетки платины и иридия, равным

соответственно 3.92 и 3.84�A [27]. Таким расстояниям

a⊥ отвечает уже не ковалентное, а ван-дер-ваальсово

взаимодействие графен−подложка. Для описания та-

кой связи используем потенциал Леннарда−Джонса

VLD(a⊥) = 4D
[

(σ /a⊥)12 − (σ /a⊥)6
]

, где равновесное

значение a⊥ равно
6
√
2σ и D — величина энер-

гии связи. Деформационную константу w⊥ определим

как производную по a⊥ от ван-дер-ваальсова притя-

жения (второе слагаемое в квадратных скобках), что

дает w⊥ = 12D/a⊥. Тогда k0⊥ = 72D/a2
⊥, откуда по-

лучаем λ⊥ = 2D. За длину адсорбционной связи a⊥

примем среднее значение постоянных решетки Pt, Ir

и Rh, равное 3.85�A, откуда получим w⊥ ≈ 3 эВ/�A,

k0⊥ ≈ 5D эВ/�A
2
.

Теперь оценим значение параметра Ŵm = πV 2ρm для

Rh, Ir и Pt. Ширины d-зон Wd равны соответственно:

6.89, 8.71 и 7.00 эВ [28], так что средние значения

Wd ≈ 7.5 эВ и ρm = 10Wd ≈ 1.3 эВ−1. В случае сильной

(ковалентной) связи получаем Ŵm ≈ 16 эВ. Для сла-

бой (ван-дер-ваальсовой) связи при V = −2D получаем

Ŵm ∼ 10D2, где D выражено в эВ, так что по порядку

величины Ŵ ≤ 1 эВ.
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По оценкам работы [16] для СГ, сделанным с учетом

экранировки кулоновского взаимодействия собственны-

ми электронами, имеем U ≈ 9.3 и G ≈ 5.5 эВ. Так же

как и в работе [13], будем считать эти величины мак-

симальными значениями кулоновских параметров, так

как экранировка электронами металлической подложки

здесь не учитывается.

5. Обсуждение результатов

Итак, мы установили, что для СГ константа

e−ph-взаимодействия λ‖ ∼ 0.1 эВ; для сильной и слабой

связи ЭГ с подложкой λ⊥ ∼ 1 эВ и λ⊥ = 2D соответ-

ственно. Так как (λ‖ + λ⊥)/z G ≪ 1, отличие G∗ от G
мало. Таким образом, выполнение условия (10) продик-

товано исключительно кулоновскими параметрами. При

этом, исходя из сделанных оценок для ЭГ, в случае

сильной связи неравенства (10) и (11) не выполняются,

а в режиме слабой связи оба неравенства справедливы.

Согласно теории адсорбции [14], для оценки энергии

квазиуровня адатома по отношению к атомному значе-

нию ε0 помимо гибридизационного сдвига 3(ε) нужно

учитывать кулоновский сдвиг квазиуровня e2/4a⊥ [14],
где e — заряд позитрона. Тогда вместо ε0 полу-

чаем ε0A(B) = ε0 + e2/4a⊥A(B), где мы предпологаем,

что a⊥A 6= a⊥B . В результате в однородном по спи-

ну и заряду состоянии закон дисперсии имеет вид

Eσ
±(k) = ±

√

(ε0A − ε0B)2/4 + t2 f 2(k), где функция f (k)
в точке Дирака k = 0 обращается в нуль [13]. При этом

ширина щели равна

|ε0A − ε0B | ≈
(

e2/4a⊥

)(

δa⊥/a⊥

)

, (12)

где a⊥ = (a⊥A + a⊥B)/2. Вопрос о щели в рамках

модели ЕНМ достаточно подробно рассматривался в

работе [13]. Полученные там результаты справедливы и

для ЕННМ при условии замены G на G∗.

Выше было показано, что вертикальные смещения

адатомов ЭГ равны δa⊥α = −
(

w⊥/Mω2
⊥

)

nα, так что из-

мятость листа ЭГ графена характеризуется параметром

δa⊥ ≡ |δa⊥A − δa⊥B | ≈ 2|c ′|
(

w⊥/Mω2
⊥

)

, (13)

где штрих у c ′ = (nA − nB)/2 означает, что ненулевая

разность чисел заполнения подрешеток возникла исклю-

чительно благодаря e−ph-взаимодействию (см. подроб-
нее работу [15] и ссылки в ней). По данным экспе-

римента [29] для ЭГ на Ir (111) имеем δa⊥ ≈ 0.27�A.

При этом для слабой связи графен−подложка получаем

|ε0A − ε0B | ≈ 0.07 эВ. Cледует отметить, что в рабо-

те [27] высказано предположение: если щель в спектре

cуществует, то ее ширина должна быть меньше 0.2 эВ.

О наличии узкой щели свидетельствуют также данные

работ [30,31]. Следовательно, сделанные нами оценки

справедливы по порядку величины, хотя для формиро-

вания щели ∼ 0.2 эВ одного e−ph-взаимодействия, по-
видимому, недостаточно. Добавим также, что, в соот-

ветствии с данными работ [32,33] точка Дирака ЭГ на

Ir (111) сдвинута лишь на 0.1 эВ выше уровня Ферми,

что также оправдывает наши оценки, сделанные для

недопированного ЭГ.

В заключение данного раздела обратимся к модели

Холстейна, предположив, что U = G = 0. В этом случае

условие (10) сводится к неравенству λ > πŴm/2 для

случая сильной связи графен−подложка, а при слабой

связи — к λ > t/
√

z . Из сделанных оценок ясно, что воз-

никновение ВЗП-состояния если и возможно, то только

в последнем случае. С другой стороны, в модели ННМ

(G = 0) неравенство (10) не выполняется, а выполнение

неравенства (11) возможно только в условии слабой

связи.

6. Заключениe

В данной работе мы ставили целью выявить роль

фононов в формировании электронного состояния

ЭГ, для чего предложили расширенную модель Хол-

стейна−Хаббарда (ЕННМ). В результате сделанных оце-

нок и имеющихся в литературе данных показано, что для

понимания влияния e−ph-взаимодействия на фазовые

диаграммы ЭГ, полученные в работе [13] в рамках мо-

дели ЕНМ, достаточно неравенства G < G∗ = G + λ/z .
Численные оценки показали при этом, что G ≫ λ/z .
Отметим, что по установившемуся в настоящее время

мнению [30–33], безразмерная электрон-фонноная кон-

станта для ЭГ на переходных металлах, определенная

в рамках теории Элиашберга [34], действительно мала

(по крайней мере, на порядок меньше, чем в самих пе-

реходных металлах; см., однако, поправку в ссылке [32]).
Тот же вывод вытекает из анализа экспериментальных

данных для квазисвободного ЭГ на Ir (111) и SiC (0001)
при наличии соответственно кислородного и водород-

ного интеркалированных слоев [35]. Таким образом, в

представленной в данной работе модели кулоновское

взаимодействие играет ведущую роль. Следует, однако,

еще раз подчеркнуть, что при этом использовались

максимальные значения U и G, полученные без учета

экранировки со стороны металлического субстрата.

В модели ННМ ВЗП не возникает, а ВСП может

существовать только в условии слабой связи ЭГ с

подложкой. В модели Холстейна, наоборот, в условиях

слабой связи может возникнуть ВЗП.

Список литературы

[1] T. Holstein. Ann. Phys., 8, 325 (1959).
[2] J. Hubbard. Proc. Royal Soc. (London), A 276, 238 (1963).
[3] M. Hohenadler, W. von der Linden. Phys. Rev. B, 71, 184309

(2005).

[4] M. Berciu. Phys. Rev. B, 75, 081101R (2007).
[5] R.P. Hardikar, R.T. Clay. Phys. Rev. B, 75, 245103 (2007).
[6] S. Kumar, J. van den Brink. Phys. Rev. B, 78, 155123 (2008).
[7] Y. Murakami, P. Werner, N. Tsuji, H. Aoki. Phys. Rev. B, 88,

125126 (2013).

7 Физика и техника полупроводников, 2018, том 52, вып. 2



242 С.Ю. Давыдов

[8] M. Chakraborty, M. Tezuka, B.I. Min. Phys. Rev. B, 89,

035146 (2014).
[9] P. Werner, M. Eckstein. Europhys. Lett., 109, 37002 (2015).

[10] S. Pradhan, G.V. Pai. Phys. Rev. B, 92, 165124 (2015).
[11] I.V. Sankar, A. Chatterjee. Physica B, 489, 17 (2016).
[12] T. Miyao. arXive:1402.5202; 1610.09039.

[13] С.Ю. Давыдов. ФТТ, 59, 8 (2017).
[14] С.Ю. Давыдов. Теория адсорбции: метод модельных га-

мильтонианов. (СПб., Изд-во СПбГЭТУ
”
ЛЭТИ“, 2013).

[15] С.Ю. Давыдов. ФТТ, 55, 197 (2013).
[16] T.O. Wehling, E. Sasioglu, C. Friedrich, A.I. Lichtenstein,
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Abstract Model included the extended Hubbard model with

intra- and inter-atomic Coulomb repulsions and the Holstein model

describing interaction of the band electron with the Einstein

phonon is proposed. Three regions of phase diagram are con-

sidered: spin-density wave (SDW), charge-density wave (CDW),

and spin and charge uniform distribution. Numerical estimations

for Rh, Ir, and Pt substrates show that the Coulomb interactions

play the leading role, making possibilities of the transitions from

the unified state to the SWD and CWD states.
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