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Abstract

Au trecut aproape doua decenii de la descoperirea grafenei. In urma descoperirii, structurile
bidimensionale au primit o atentie deosebita, rezultand in publicare a nenumarate articole cu
aceasta tematica. Datorita potentialului imens teoretic si experimental, acest tip de structuri
necesita sa fie studiate in continuare. Un scop al acestei teze este explicarea masuratorilor
magnetice efectuate pe grafene fluorurate. Acesta a fost atins lucrand in aproximatiile Born si
matricii 7" pentru a analiza susceptibilitatea statica de spin a sistemelor de grafene cu banda
interzisa, in prezenta dezordinii si cu imprastieri slabe. Rezultate obtinute au reusit sa atinga
o concordanta calitativa cu datele experimentale. Un alt model pentru studiul susceptibilitatii
statice de spin propune sisteme de grafene in prezenta dezordinii si cu imprastieri puternice
(limita unitara), considerand o banda interzisa mica. Acest model este propus drept test pentru
limita unitara in sisteme de grafene dezordonate, alaturi de modele noastre pentru timpul de re-
laxare spin-retea si capacitatea calorica electronica. In cele trei studii in care am lucrat in limita
unitara, am observat anumite schimbari de comportament care depind de concentratia de im-
puritati. Pe langa grafene, au fost studiate si proprietatile termodinamice a dicalcogenidelor ale
metalelor de tranzitie plasate pe un substrat. Au fost analizate efectele substratului asupra ben-
zii interzise supraconductoare, caldurii specifice si saltului caldurii specifice, si asupra campului

critic.
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Capitolul 1

Introducere

Grafena este primul material bidimensional sintetizat si este un strat de un atom grosime format
din atomi de carboni dispusi intr-o retea hexagonala de tip fagure de miere [1]. Proprietatile
neobisnuite ale grafenei se datoreaza structurii de benzi de tip Dirac, unde banda de valenta
intalneste banda de conductie in cele sase puncte ale colturilor zonei Brillouin [2, 3], impartite
in punctele non-echivalente K si K’, numite punctele Dirac [4]. Dispersia liniara a energiei
din jurul punctelor Dirac duce la aparitia multor fenomene fizice interesante [4,5]. In pofida
proprietatilor sale exceptionale, grafena curata nu este de folos in multe aplicatii tehnologice
datoriti benzii interzise zero. In acelasi timp, trebuie sa luam in considerare faptul ca probele
de grafene manufacturate nu sunt lipsite de defecte structurale si ca proprietatile grafenei sunt
influentate de prezenta dezordinii. Densitatea de stari este una dintre ele, care la randul ei
influenteaza multe alte proprietati. De cand a fost sintetizata grafena, problema dezordinii a
fost studiata in nenumarate studii teoretice publicate cu scopul de a explica rezultatele obtinute
experimental [4-10]. Pentru a-si atinge scopul, autorii au folosit diverse aproximatii, precum:
aproximatia Born , aproximatia Born self-consistenta, aproximatia matricii 7', aproximatia
matricii T self-consistenta, si limita unitara. Pentru a obtine rezultate mai bune pentru puterea
termoelectrica in grafene, s-a tinut cont de spectrul energetic cu banda interzisa [11] (spectru
"masiv” cu banda interzisda). Pentru a explica mai multe masuratori experimentale [12], a
fost introdus si spectrul "nemasiv” cu banda interzisa [13]. Cel din urma reconciliaza spectrul

energetic cu banda interzisa cu caracterul nemasiv al particulelor din grafene.

Nu cu mult timp in urma, masuratorile magnetice pe grafene fluorurate au dezvaluit magnetism

puternic in astfel de structuri bazate pe grafene [14]. Asadar, pentru a analiza intr-un mod
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calitativ susceptibilitatea magnetica de spin masurata in grafene fluorurate, am considerat un

sistem de grafena cu banda interzisa si am lucrat in aproximatiile Born si matricii 7' [15].

Considerand limita unitara (imprastieri puternice), Ostrovsky et.al. [7] au reusit sa obtina
rezultate teoretice asemanatoare cu cele observate experimental pentru conductivitatea in
grafene [16,17]. Lucrand in limita unitara, am propus utilizarea dependentei susceptibilitatii

statice de spin de temperatura pentru a dezvalui prezenta mecanismelor de imprastiere [18].

Rezonanta magnetica nucleara (RMN) este o metoda experimentala cu aplicatii in domeni-
ile stiintifice cat si industriale. In sistemele formate dintr-un singur strat de grafene au fost
raportate deviatii puternice de la parametrii RMN din metale [19,20]. Diferentele apar de
la termenul de contact Fermi in interactia spin-nucleu. Avand in vedere acest lucru, ne-am
propus sa studiem timpul de relaxare spin-retea in cazul sistemelor de grafene dezordonate cu

imprastieri puternice (limita unitara) [21].

Cand consideram posibile aplicatii tehnologice, trebuie sa tinem cont si de proprietatile ter-
mice ale materialelor. Asadar, studiul proprietatilor termice ale grafenei este de interes (e.g.,
capacitatea calorica si conductivitatea termica) [22,23]. Desi capacitatea calorica in grafene
este dominata de contributia fononilor, nu ar trebui sa desconsideram importanta capacitatii
calorice a electronilor. Prin urmare, ne-am propus sa studiem capacitatea calorica a electronilor

in grafene in prezenta dezordinii, lucrand in limita unitara [24].

Prima sinteza a grafenei din grafit a fost urmata de o crestere masiva a numarului de articole
publicate pe grafene. Acest interes in grafene si proprietatile sale fascinante au acaparat comu-
nitatea stiintifica si a revigorat cercetarea asupra materialelor bidimensionale. Dicalcogenidele
ale metalelor de tranzitie sunt o clasa de materiale cvasi-bidimensionale, legate cu forte van
der Waals, cu o istorie bogata de mai bine de 50 de ani [25] si care a beneficiat de aceasta
perioada de avant. La temperaturi scazute, aceste materiale manifesta supraconductibilitate
de tip s-wave si starile supraconductoare co-exista cu unde de densitate de sarcina [26]. Alte
studii au scos la iveala proprietati similare cu cele ale supraconductorilor de inalta temper-
atura, precum comportamentul timpului de viata a cvasi-particulelor si dependenta liniara de

temperatura a rezistivitatii starii normale. Pe de alta parte, in regiunea unde banda interzisa



a undei de densitate de sarcina dispare, se creeaza cvasi-particule de fermioni Dirac. In acest
caz, supraconductibilitatea este data de aceste particule care formeaza perechi Cooper medi-
ate de fononi [27,28]. Acestea seamana cu proprietatile supraconductoare in grafene [29, 30].
Urméand metoda data in Ref. [28], am propus studiul mai multor proprietati termodinamice
a dicalcogenidelor ale metalelor de tranzitie supraconductoare crescute pe un substrat. In
prezenta substratului apare o asimetrie in Hamiltonian care poate ridica degenerarea de la
punctele Dirac, avand drept consecinta deschiderea unei benzi interzise non-supraconductoare
Ey in spectrul energetic [20,31]. Aproape de punctele Dirac, aceasta duce la spectrul energetic
"masiv” care este si cazul pe care ni l-am propus sa il studiem, si nu cel al spectrului ener-
getic "nemasiv” [13] folosit in Ref. [32] pentru a discuta ecuatia benzii interzise, a temperaturii

critice, si al raportului Geilikman-Kresin [33,34].



Capitolul 2

Sisteme de grafene dezordonate cu

1mprastieri slabe

In acest capitol vom incepe cu o scurta prezentare a grafenelor. Dupa, vom rezuma rezultatele

obtinute pentru susceptibilitatea statica de spin in sisteme de grafene dezordonate.

2.1 Grafene

Carbonul este un element chimic nemetalic tetravalent care este o componenta cheie pentru
viata asa cum o stim. Un alotrop al carbonului, cu hibridizare sp?, este grafena, o structura
bidimensionala dispusa intr-o retea hexagonala de tip fagure de miere, care poate fi considerata

drept doua retele triunghiulare intercalate, dupa cum se vede in Fig 2.1.1.

Desi grafena a fost sintetizata pentru prima data cu aproape doua decenii in urma de catre
Novoselov et al. [35,36] (in 2010 Andre Geim si Konstantin Novoselov au primit premiul Nobel
pentru studiile experimentale pe grafene), ea a fost in continuu studiata datorita proprietatilor
sale remarcabile. Structura de benzi a fost calculatd pentru prima data in 1947 [2] utilizand
aproximatia tight-binding pentru a explica proprietatile grafitului, un material care era folosit
in reactoarele nucleare; grafena fiind o structura pur teoretica deoarece teoria prezicea ca astfel
de structuri uni- si bi-dimensionale ar fi instabile [37,38]. Dupa aproape un deceniu dupa
studiile lui Wallace a aparut modelul Slonczewski-Weiss-McClure (SWM) pentru structura de
benzi a grafitului [39,40] care descria proprietatile electronice ale grafitului si care a reusit
sa descrie cu succes datele experimentale. Acest model avea o problema cu asignarea starilor
electronilor si golurilor in material, problema care a fost rezolvata in 1968 [41]. Modelul SWN

nu reusea sa descrie interactiunile de tip van der Waals dintre straturile de grafene, ceea ce

4
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Figura 2.1.1: Reteaua de timp fagure de miere a grafenei, A si B sunt atomii de carbon care
apartin retelelor triunghiulare considerate.

prezenta o problema majora, dar acest model a fost revizuit in 2003 [42]. Acest subiect este
inca cercetat [43-45] si, desi, valorile obtinute prin teoria functionalei de densitate sunt destul
de imprastiate, dupa cum reiese din aceste studii comparative [46,47], incep sa apara si rezultate
experimentale [48,49]. Chiar daca nu ne lovim de acesta problema in cazul unui singur strat
de grafena, in cazul multi-strat ea este prezenta si de interes pentru ca structurile stratificate
pot avea proprietati electronice complet diferite. Desi aceste structuri stratificate sunt la fel de

interesate, ele nu prezinta subiectul acestei teze.

Excitatiile cvasi-particulelor de energie joasa sunt una dintre caracteristicile notabile ale grafenei,
deoarece sunt fermioni Dirac chirali si fara masa care au o dispersie liniara in jurul punctelor
Dirac. Acest aspect este responsabil pentru multe fenomene interesante, pentru ca imita
fermionii fara masa descrisi de electrodinamica cuantica, cu viteza luminii ¢ fiind considerata
viteza Fermi vp, care este de aproximativ 300 de ori mai mica. Acest lucru duce la prezenta
electrodinamicii cuantice in grafene [50]. Pentru cititorul curios, mai multe detalii din punct

de vedere teoretic, cat si experimental por fi gasite in Refs. [4,51].
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2.2 Susceptibilitatea de spin a sistemelor de grafene

dezordonate

Functiile Green nu reusesc sa descrie atat de bine imprastierile unei particule pe o singura
impuritate. Schimbarile energiei unei particule sunt calculata din interactiunile sale cu ajutorul
ecuatiei Dyson, in care self-energia unei particule contine energia rezultata din interactiunile
dintre particula si mediul inconjurator. In sisteme foarte mari, o singura impuritate ar induce
o schimbare a energiei particulei care este invers proportionala cu volumul sistemului V. Prin
aditia a N; impuritati (cu N;/V = n; atunci cand V' — inf), energia particulei ar putea fi
schimbata. Daca facem acest lucru, energia particulei devine o functie de concentratia de
impuritati n;. Pentru a studia cazul unei impuritati izolate, trebuie gasita self-energia pentru

n; dupa care luam limita n; — 0 [52].

2R 2R 7 "
VRN VRN VAR RS
’ \ ’ \ Y AR
\ ’ \ ’ \ ’ 'Y
1 1
Uo / *Wo Uo / *Wo + Uo, U0 Uo + Uo,” | ' v Wo + ...
’ \ ’ \ ’ 1 \ ’ 1 \
’ \ ’ \ ’ 1 \ S Un WU,
’ \ ’ \ ’ 1 \ ’ ] \ \
’ \ ’ \ ’ 1 \ ’ 1 ) \
’ G \ ’ G \ r G . G +rG 1 G v G
L N \ L > A 2 NG N
> > > > 1
(a) (b)

Figura 2.2.1: Diagramele Feynman pentru self-energia in (a) aproximatia Born si (b)
aproximatia matricii 7.

In Fig. 2.2.1 avem diagramele Feynman pentru self-energia in aproximatia Born si aproximatia
matricii 7. Aproximatia Born ramane valabila pentru concentratii de impuritati mici si fara
evenimente de Imprastieri multiple. In cazul aproximatiei matricii 7', trebuie considerata
insumarea intregii serii de diagrame Feynman. Densitatea de stari a fost calculata utilizand
self-energia. Densitatile de stari obtinute pentru fiecare aproximatie in parte au fost folosite

pentru a determina susceptibilitatea statica de spin pentru aproximatiile respective.

In Fig. 2.2.2, am plotat dependenta de temperatura a susceptibilitatii de spin pentru aproximatia
Born folosind densitatea de stari si self-energia corespunzatoare. Am ales sa folosim potentialul
chimic p drept parametru, dar aceasta presupunere nu este adevarata pe tot intervalul de tem-
peraturi. Cu toate acestea, in cazul nostru, unde temperaturile sunt mai mici de 300K, aprox-

imarea potentialului chimic cu o constanta este acceptabila daca consideram cazul grafenei
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Figura 2.2.2: Susceptibilitatea de spin in functie de temperatura, in aproximatia Born, pentru
(a) A =0.11 eV (linie continua) si A = 0.13 eV (linie-punct), folosind €. = 5 eV, p = 0.1 eV,
v = 0.05 si (b) yg = 0.05 (linie continua) si v = 0.07 (linie-punct), folosind e, = 5 eV,
pw=0.1eV, A=0.13eV.

extrinseci si dezordine mica (vezi Refs. [10,53]). Pentru cazul grafenei curate si in limita extrin-
seca, am gasit ca p(T = 200 K) ~ 0.75EF, ceea ce Inseamna ca estimarile noastre numerice cu
o valoare constanta pentru potentialul chimic (¢ ~ Er) sunt mai putin de incredere aproape
de temperatura camerei. Totusi, scaderea potentialului chimic in acest interval de temperaturi
poate explica structura de platou a dependentei de temperatura a susceptibilitatii statice de spin
din experimente [14]. In prezenta dezordinii, calculul potentialului chimic este dificil datorita
formei complicate a densitatii de stari pe care am calculat-o. Acest calcul ar necesita un studiu
separat, folosind metode numerice. Totusi, in limita dezordinii scazute am folosit aproximatia
de mai sus, considerand efectul impuritatilor a i unul mic. Datorita formei simetrice a densitatii
de stari, aceste rezultate nu se modifics daci y — —pu (contributia golurilor). In Fig. 2.2.2(b)
analizam efectele dezordinii slabe asupra dependentei de temperatura a susceptibilitatii de spin.
Acest efect este foarte mic atat timp cat consideram doar cazul dezordinii slabe, cand g este
mic. Presupunerea dezordinii slabe inseamna ca concentratia de impuritati este mica, asadar,
dezordinea poate fi considerata gaussiana si vp < 1 (vezi Refs. [7,9]). De exemplu, pentru

2

densitatea de impurititi n; ~ 10'* em™2 si un potential de imprastiere Uy ~ 1 KeVA®, puterea
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dezordinii este v5 ~ 0.1 [9]. In estimirile noastre presupunem o densitate de impurititi mai

mica decat 10' ecm~2 puterile de ordine v = 0.05 si v5 = 0.07 sunt considerate de incredere.

0.31
0.1
g
3
S
g
x
0.1
— = u=0leV
0 . . .
0 0.01 0.02 0.03

T (eV)

Figura 2.2.3: Susceptibilitatea de spin in functie de temperatura, in aproximatia matricii 7,
pentru p = —0.1 eV (linie continua) si g = 0.1 eV (linie-punct), folosind €. = 5 eV, y5 = 0.05,
A=013eV,u=1(eV) L

In cazul aproximatiei matricii 7', din nou, distanta dintre banda interzisa si potentialul chimic
este importanta si densitatea de stari nu mai este simetrica (in energie) si dependenta de
temperatura a susceptibilitatii de spin este diferita pentru cazurile g > 0 si g < 0, dupa cum
se vede si in Fig. 2.2.3. Aici, efectul dezordinii slabe asupra dependentei de temperatura a

susceptibilitatii de spin este unul mic.

Chiar daca modelul nostru este simplificat, el reuseste sa scoata la iveala informatii suplimentare
despre cum diferiti parametri influenteaza dependenta de temperatura a susceptibilitatii de
spin (autorii din Ref. [14] au folosit doar o simpla dependenta exponentiala de temperatura
in prezenta unei benzi interzise). Prin urmare, prima informatie importanta prezenta din
modelul nostru este efectul pe care il are pozitia potentialului chimic fata de banda interzisa
asupra dependentei de temperatura a susceptibilitatii de spin. Acest efect produce modificari
importante in dependenta de temperatura a susceptibilitatii de spin atat pentru aproximatia
Born, cat si pentru aproximatia matricii 7. Acest lucru era de asteptat, deoarece, la temperaturi

finite, pozitia relativa a potentialului chimic fata de banda interzisa influenteaza numarul de
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electroni (goluri) din sistem. A doua informatie este legata de cum influenteaza dezordinea
slaba dependenta de temperatura a susceptibilitatii de spin. Efectul dezordinii slabe este unul
mic pentru ambele aproximatii considerate (cu micile diferente deja mentionate). Desi am
reusit sa obtinem un acord calitativ intre teorie si experiment, in capitolul urmator, pe langa
alte proprietati, vom sumariza si rezultatele obtinute pentru cazul opus, atunci cand consideram

imprastieri puternice.



Capitolul 3

Sisteme de grafene dezordonate cu

Imprastieri puternice

3.1 Introducere

In capitolul anterior am viizut c& am reusit sa obtinem un acord calitativ intre teorie si experi-
ment pentru susceptibilitatea statica de spin. In acest capitol vom prezenta pe scurt rezultatele
obtine pentru susceptibilitatea statica de spin, timpul de relaxare spin-retea 77, si capacitatea
calorica electronica ale sistemelor de grafene dezordonate atunci cand consideram imprastieri
puternice (i.e., limita unitara Uy — 00). Studiul lui Ostrovsky et.al. [7] a demonstrat ca limita
unitara poate fi folosita cu succes pentru a explica datele experimentale, reusind sa obtina
rezultate comparabile cu cele observate experimental pentru dependenta liniara de concentratia

electronilor a conductivitatii in grafene [16,17].

3.2 Susceptibilitate de spin ca test pentru limita
unitara in sisteme de grafene dezordonate

Susceptibilitatea statica de spin a sistemelor de grafene a fost analizata in prezenta dezordinii si
a unei benzi interzise mici. Am investigat efectele temperaturii si a concentratiei de impuritati
asupra susceptibilitatii statice de spin. Am considerat mecanismele de imprastiere in limita
unitara a fi de importanta principala, iar banda interzisa mica de importanta secundara. Pentru
a ne atinge scopul, mai intai am calculat self-energia electronului, lucrand in limita unitara si
considerand o banda interzisa mica. Aceste rezultate au fost folosite pentru calcularea densitatii

de stari, cu al carei ajutor am determinat susceptibilitatea statica de spin.

Pentru a determina self-energia electronului, am considerat dezordine indusa de impuritati

10
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distribuite aleatoriu. Self-energia X, in prezenta impuritatilor, este data de matricea 7' completa
pentru impuritati [7,9,54]. De obicei, self-energia reprezinta contributia la energia particulei
din interactiunea dintre particula si mediu (evenimentele de imprastiere, in cazul nostru). In
prezenta impuritatilor, starile proprii ale momentului nu mai sunt stari proprii ale energiei.
Drept consecinta, functia Green a electronului, in spatiul real, se descompune exponential (in
locul unei legi polinomiale pentru cazul grafenei curate). Uy corespunde transformatei Fourier
a potentialului impuritatii, care poate fi de raza scurta sau lunga (ecranat sau neecranat). Noi
am considerat impuritati de raza scurta care rezulta din defectele structurale localizate din
reteaua de tip fagure de miere. Acest tip de impuritati sunt aproximativ pe scala de lungime a
constantei de retea, cand este acceptabil sa aproximam U (E) = Uy, o constanta reala. Defectele
punctiforme pot nuclea cateva stari de electroni in vecinatatea lor, ceea ce duce la schimbarea

densitatii de electroni si la o amplificare a densitatii de stari la punctele Dirac, contrar cazului

grafenei curate in care densitatea de stari tinde catre zero.

Potentialul chimic v-a varia putin in intervalul de temperaturi de la 7" = 0 K pana la temper-
atura camerei, in cazul nostru u = Ep pentru 7' =0 K si g = 0.7Er pentru 7' = 300 K, unde
Ep este energia Fermi. Tinand cont de aceasta variatie, in Fig. 3.2.1 am plotat dependenta de
temperatura a susceptibilitatii statice de spin pentru doua concentratii de impuritati adimen-
sionale, n < n. si n > n.. Unde, 7, este o valoare critica a concentratiei de impuritati pe care
am determinat-o analitic. Susceptibilitatea de spin are valori finite, nenule, la T' = 0 K da-
torita faptului ca, in grafenele dezordonate, aproape de punctul Dirac, densitatea de stari este
amplificata de catre impuritati in loc sa fie suprimata atunci cand |E| (E — 0), rezultat valabil
pentru cazul grafenei curate. In Fig. 3.2.2 am plotat dependenta de temperatura a suscepti-
bilitatii de spin pentru mai multe valori a concentratiei de impuritati adimensionale. Observam
doua comportamente diferite. Daca gradul de dezordine este mai mic decat valoare critica 7,
(pentru valorile folosite 7. = 0.031), dependenta de temperatura a susceptibilitatii de spin
porneste dintr-un singur punct, care este determinat in mare de energia Fermi. Daca gradul
de dezordine este marit (n > 7.), comportamentul la 7" = 0 K este diferit, fiind dependent
de dezordine. Acest comportament ramane valabil si atunci cand banda interzisa tinde spre

zero. Acest tip de dependenta de temperatura a susceptibilitatii statice de spin ar putea fi un
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Figura 3.2.1: Dependenta de temperatura a susceptibilitatii statice de spin pentru: n =
0.035 (np>n,.), sin=0.025 (n <n,.), folosind: A =0.05eV; Erp=0.1eV; E.=1¢€V
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Figura 3.2.2: Dependenta de temperatura a susceptibilitatii statice de spin pentru mai multe
valori a lui 1 (cu un increment de 0.002). Curba inferioara corespunde valorii 77 = 0.023, curba
superioara valorii 7 = 0.035, iar cea punctata valorii critice 7. = 0.031, folosind: A = 0.05 eV/;
Er=01eV, E.=1¢€V.

test aditional pentru prezenta centrelor de imprastiere puternice in sistemele de grafene. Dar,
rezultatele experimentale din Ref. [14], sunt mai apropiate de cele obtinute pentru aproximatia
Born (impréstieri slabe, dezordine gaussiana) in prezenta unei benzi interzise decat cele pentru

limita unitara; i.e., analiza din capitolul anterior Ref. [15], in care am evidentiat mai degraba

importanta benzii interzise si nu influenta scazuta a dezordinii. Chiar si asa, in Ref. [14] se
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presupune ca prezenta dezordinii este mai degraba accidentala si nu proiectata de catre autori.
Modelul dezvoltat in acest capitol surprinde importanta cresterii (aproape liniare) a suscep-
tibilitatii de spin cu temperatura, care este o semnatura a prezentei fermionilor Dirac prin

densitatea de stari corespunzatoare (vezi Ref. [6]).

Daca limita unitara este intr-adevar importanta, am putea observa acest comportament in vi-
itoare masuratori experimentale prin proiectarea minutioasa a dezordinii in sistemele de grafene.
Graficul plotat pentru susceptibilitatea magnetica in functie de temperatura dezvaluie prezenta
fermionilor Dirac prin partea liniara a graficului si faptul ca susceptibilitatea statica de spin a
grafenei creste cu temperatura si si numarul de impuritati. Acesta pare a fi un rezultat general

care apare si pentru valori finite ale lui Uy [6].

3.3 Timpul de relaxare spin-retea in sisteme de grafene

dezordonate
Rezonanta magnetica nucleara (RMN) este o tehnica experimentala importanta pentru dome-
niul stiintific cat si pentru cel industrial. Fenomenul apare atunci cand asupra nucleele polar-
izate ale unei probe, de catre un camp magnetic puternic, este aplicat un alt camp magnetic
perpendicular slab care oscileaza la frecventa de rezonanta care induce o tranzitie in sistemul
nuclear, dupa care este studiata relaxarea magnetic nucleara [55,56]. Procesul de relaxare spin-
retea, cand nucleele interactioneaza cu reteaua pentru a reveni la un nivel de energie mai scazut,
este caracterizat de timpul de relaxare spin-retea (intr-un metal obisnuit 1/(TyT) ~ const). In
grafene, a fost raportata o deviatie puternica a parametrilor RMN de la cei din metale [19,20].
Parametrii RMN pentru sistemele de electroni Dirac tridimensionale in prezenta interactiilor
orbitale si cuadrupolare au fost si ele studiate [57]. In cele ce urmeazi vom sumariza analiza
noastra asupra timpului de relaxare spin-retea a sistemelor de grafene in prezenta dezordinii cu

imprastieri puternice (limita unitara), dar de data aceasta vom considera un sistem cu banda

interzisa zero.

Densitatea de stari a fost obtinuta urmarind aceeasi pasi ca in sectiunea anterioara. Siin cazul
acesta, potentialul chimic va varia putin in intervaul de temperaturi care pleaca de la T'= 0 K,

pana la temperatura camerei (u = Er pentru T'= 0 K si g = 0.7EFr pentru T' = 300 K), unde
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Figura 3.3.1: Rata de relaxare spin-retea in functie de temperatura pentru: Tp = 1000 K,
T. = 10000 K, si pentru: 7' = 10 K (linie continua), 7' = 30 K (linie intrerupta), 7' = 50 K
(linie punctata)

Er este energia Fermi. Pentru ca suntem interesati de efectele dezordinii asupra timpului de

relaxare spin-retea la temperaturi scazute, vom aproxima potentialul chimic la valoarea y ~ Ep.

In Fig. 3.3.1 am plotat rata de relaxare spin-retea in functie de dezordine n pentru trei tem-
peraturi scazute. Atat timp cat dezordinea este mica, rata de relaxare spin-retea reproduce
comportamentul unui gaz Fermi. Acest rezultat este in acord cu studiile anterioare [19, 58].
Ins&, in modelul nostru, chiar si in limita de dezordinii slabe, exista o valoare critica a dezor-
dinii 7. care reprezinta pragul dintre comportamentul metalic (gaz Fermi) si un comportament
puternic non-Fermi. Pentru parametrii folositi, aceasta valoare este in jur de n. = 0.03 si este

usor dependenta de temperatura.

Descoperirile noastre arata ca o dezordine mica duce la un comportament al ratei de re-
laxare asemanator cu cel al gazului Fermi. Acest comportament se modifica drastic o data
ce concentratia de impuritati trece peste o valoare critica 7.. Alaturi de studiul anterior [18],
acest rezultat ar putea fi folosit pentru a testa importanta limitei unitare in sistemele de grafene,

astfel, completand si alte rezultate anterioare [7,59].
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3.4 Capacitatea calorica electronica in sisteme de
grafene dezordonate

Interesul constant pentru materiale noi care sa poata fi utilizate in aplicatii tehnologice implica
necesitatea studiului experimental si teoretic al acestui tip de materiale. Acestea includ si
proprietatile termice, care pot avea o importanta primara in anumite aplicatii. Grafena este
un astfel de material si este de interes sa-i fie studiate proprietatile termice (e.g., capacitatea
calorica si conductivitatea termica) [22,23]. Aproape de punctele Dirac, in mono-straturile de
grafene relatia de dispersie a energiei este una liniara, care duce la o dependenta patratica de
temperatura a capacitatii calorica [60]. Contributia majora la capacitatea calorica este adusa
de fononi, dar asta nu inseamna ca contributia electronilor nu este importanta. In cele ce
urmeaza vom sumariza rezultatele noastre pentru capacitatea calorica electronica a sistemelor

de grafene in prezenta dezordinii.

Densitatea de stari folosita pentru calculul capacitatii calorice electronice este cea determinata
in sectiunea anterioard. In Fig. 3.4.1 am plotat capacitatea calorici scalati C(T,n)/Cy (cu
Co = k3T?/(mv%), unde kg este constanta Boltzmann, vp este viteza Fermi, si T, = E./kp
cu E. fiind energia de taiere) in functie de temperatura pentru concentratia de impuritati
n = 0.003 si pentru cazul grafenei curate. Pentru cazul grafenei curate am obtinut C'(7,n =
0) ~ T2, un rezultat asteptat care este in acord cu Refs. [60-62]. Pe de altd parte, in prezenta
dezordinii si la temperaturi joase, comportamentul capacitatii calorice electronice se modifica
in C(T,n) ~ T. Pentru a obtine forma analiticd a acestor rezultate, am introdus parametrul
variabil = (T,/T)+/n/In(1/n). Primul caz considerat a fost atunci cind = < 1. Acest caz
ne permite sa trecem rezultatul final la limita n — 0, care corespunde grafenei curate. Pentru

valori foarte mici ale lui 7, am obtinut:

_XBERT 1 T.\* n? 3
C(Tm) = v, L 547¢(3) \ T /) Inn L+ 41nn (34.1)
care se reduce la:
T\ 2

cand 7 = 0, in acord cu Ref. [60]. Insd, datoriti faptului ci f(n) = (n?/Inn)(1+37/(41nn)) < 1
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Figura 3.4.1: Capacitatea calorica electronica in functie de temperatura cu linie continua pen-
tru grafena curata (n = 0) si cu linie Intrerupta in prezenta dezordinii (n = 0.003), folosind
T. = 10000 K

pentru valori mici ale lui 7, prezenta dezordinii va mari capacitatea calorica electronica, chiar
si pentru o dezordine foarte mica. Aceasta marire este foarte mica si se datoreaza putinelor
stari de electroni care pot nuclea pe impuritati. Ar trebui sa mentionam ca f(n) < 1 pentru

n intre 0 si e 37/4

~ 0.095. Pentru aceasta limita superioara, daca luam 7, ~ 10000 K si
T ~ 300 K (temperatura camerei), parametrul x ~ 6.7. Putem conchide ca Eq. (3.4.1) raméne
valabila pentru grade de dezordine mult mai mici decat n = 0.095, pentru a ramane in acord
cu consideratia x < 1. In cazul opus, consideram x > 1. Acest caz corespunde prezentei
dezordinii (cu n finit si pozitiv) si 7./7 > 1 (temperaturi scazute). Capacitatea calorica
electronica va fi:

T

T
C(T,n) ~ 3 Cov/—nlnn T (3.4.3)

in acord cu graficul din Fig. 3.4.1. Starile de electroni care vor nuclea la temperaturi scazute
duc la marirea capacitatii calorice electronice. O data cu cresterea temperaturii, aceste stari

vor disparea si capacitatea calorica electronica devine comparabila cu cea a grafenei curate.

In continuare, vom considera cazul grafenei extrinseci, cand p # 0, temperatura Fermi Tr ~
1000 K. In acest caz, capacitatea calorica electronica are un potential chimic dependent de

temperaturi. Insd, pentru valorile folosite aici: 7. ~ 10000 K, Ty ~ 1000 K, si n ~ 0.003;
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Figura 3.4.2: Capacitatea calorica electronica scalata in functie de temperatura plotata pentru
grafene dezordonate extrinseci folosind: 7'c = 10000 K, T = 1000 K, si n = 0.003

potentialul chimic la temperatura camerei este evaluat la valoarea p(7' = 300 K) ~ 0.85 - Ep
si vom lua valoarea p ~ Ep in intervalul de temperaturi 0 — 300 K. In Fig. 3.4.2 am plotat
capacitatea calorica scalata in functie de temperatura pentru cazul grafenei extrinseci. In acest
caz, capacitatea calorica electronica este neglijabil de mica intr-un interval mare de temperaturi

scazute.

Asadar, folosindu-ne de parametrul x, am determinat ca ar putea fi un comportament patratic
in temperatura al capacitatii electronice de spin (cu mici corectii) prin ecuatia Eq (3.4.1)
sau linear prin ecuatia Eq (3.4.3). Am vazut ca o cantitate redusa de impuritati ar putea
duce la o crestere a capacitatii calorice electronice, in timp ce, pentru cazul grafenei extrinseci,
capacitatea calorica electronica a putea fi neglijabil de mica intr-un interval mare de temperaturi
scizute. Am gsit un rezultat similar si in Ref. [63]. In Ref. [64], folosind metoda Random
Phase Approximation, au gasit ca capacitatea calorica electronica are o dependenta liniara in

temperatura pentru grafenele dopate. Un rezultat similar cu al nostru.

Aici se conchid studiile noastre pe sisteme de grafene dezordonate cu impuritati puternice.
Suportul pentru utilizarea limitei unitare se regaseste in Ref. [7]. Alaturi de alte studii teoretice
(e.g., Ref. [59]) am propus alte trei metode de a testa daca centrele de imprastiere dominante

sunt in limita unitara prin studiul susceptibilitatii statice de spin [18], timpul de relaxare spin-
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retea [21], si a capacitatii calorice electronice [24].



Capitolul 4

Dicalcogenide ale metalelor de tranzitie

supraconductoare

4.1 Introducere

Dicalcogenidele ale metalelor de tranzitie sunt o clasa de straturi cvasi-bidimensionale, legate
prin forte de tip van der Waals, care au o istorie bogata care incepe cu mai bine de 50 de
ani In urma [25]. Sinteza primului mono-strat de grafena [1] a demonstrat ca materialele
bidimensionale de sine statatoare pot exista si, in plus, ca este un material exceptional cu
proprietati remarcabile. Aceasta descoperire a revigorat cercetarile care se desfasurau pe di-
calcogenidele ale metalelor de tranzitie. Interesul in acesta clasa de materiale se datoreaza
implicatiilor teoretice si experimentale (precum aplicatii in nano-electronica [65]). La tem-
peraturi scazute, aceste materiale manifesta supraconductibilitate de tip s-wave si starile de
supraconductibilitate co-exista cu undele de densitate de sarcina [26]. Alte studii au scos la
iveala proprietati asemanatoare cu cele a supraconductorilor de temperatura inalta. Pe de alta
parte, in regiunea unde banda interzisa a undele de densitate de sarcina dispare, sunt create
cvasi-particule fermioni Dirac. In acest caz, supraconductibilitatea este data de aceste partic-
ule care formeaza perechi Cooper mediate de fononi [27,28]. Acestea seamana cu proprietatile
supraconductoare ale grafenei [29,30]. Superconductibilitatea in dicalcogenidele ale metalelor
de tranzitie a fost subiectul multor studii [66-68]. In acest capitol vom sumariza rezultatele

gasite pentru dicalcogenidele ale metalelor de tranzitie supraconductoare pe un substrat.

In prezenta unui substrat, apare o asimetrie in Hamiltonian. Aceasta poate ridica degenerarea
de la punctele Dirac, ceea ce duce la deschiderea unei benzi interzise non-supraconductoare Fj

in spectrul energetic [20,31]. Aproape de punctele Dirac, aceasta duce la spectrul ”"masiv” cu

19
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banda interzisa, cazul propus in acest studiu si nu spectrul "nemasiv”’ cu banda interzisa [13]
folosit in Ref. [32] pentru a discuta ecuatia benzii interzise, temperatura critica, si raportul
Geilikman-Kresin [33,34]. Vom sumariza efectele pe care le are un substrat asupra benzii
supraconductoare interzise la 7' = 0 K si aproape de temperatura critica. Vom prezenta si

rezultatele pentru caldura specifica, saltul caldurii specifice si campul critic.

4.2 Concepte generale

In 1911, H. Kamerlingh Onnes a fost cel care a descoperit supraconductibilitatea [69]. De-
scoperirea acestui fenomen straniu al unor metale si aliaje manifestat prin scaderea brusca la
zero a rezistivitatii electrice si de a intra in starea supraconductoarea a acaparat atentia comu-
nitatii stiintifice. Pana la formularea unui model satisfacator a trecut aproape un deceniu de la
descoperire. Rezistivitatea electrica zero a fost demonstrata prin masurarea caderii curentului
electric in solenoide. Au conchis ca ar dura mai mult de 100,000 de ani pentru ca acesta sa

dispara.

Din aceste experimente, oamenii de stiinta au descoperit ca aceste materiale se comportau ca un
diamagnet perfect [70]. Au mai descoperit si ca la racirea supraconductorului sub temperatura
critica, campul magnetic este expulzat din material si nici un alt camp magnetic nu mai reusea
sa-1 penetreze. Acest fenomen a fost numit efectul Meissner si este sugerat ca diamagnetismul
perfect este un efect distinctiv al starii supraconductoare. Dar acest efect are loc doar pen-
tru campuri magnetice sub o anumita valoare, deasupra careia starea supraconductoare este

distrusa. Tranzitia in jurul acestei valori critice este reversibila.

Primii care au resusit sa descrie conductivitatea perfecta si efectul Meissner au fost fratii Lon-
don in 1935 (ecuatiile London) [71]. Folosindu-se de rezultatele fratilor London, Pippard a
propus un model imbunatatit [72]. Utilizand acest model, au observat ca puteau fita datele
experimentale pentru staniu si aluminiu [73]. Ecuatiile London au dus si la definirea a altei
proprietati fundamentale a supraconductorilor, adancimea de penetrare London A\j. Acesta

lungime masoara adancimea de penetrare a campului magnetic extern.

Pe langa proprietatile magnetice, supraconductorii au si proprietati termice distincte. In camp

zero, tranzitia de la starea supraconductoare este acompaniata de o discontinuitate in caldura
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specifica, care pentru starile non-supraconductoare variaza liniar cu temperatura. In supracon-
ductori, exact sub temperatura critica 7., caldura specifica electronica creste dupa care scade

exponential spre zero cand 1" — 0 [74].

4.2.1 Superconductibilitatea in dicalcogenidele ale metalelor de tranzitie

Dicalcogenidele ale metalelor de tranzitie au o istorie lunga si bogata. Cercetarile deja desfasurate
au dovedit valoarea lor din perspectiva teoretica si a aplicabilitatii lor. Are nenumaratele pro-
prietati demne de remarcat, precum efectele anormale ale impuritatilor asupra fazei spracon-
ductoare [75]. De remarcat este si faptul ca proprietatile anormale ale dicalcogenidelor ale met-
alelor de tranzitie nu depind de proba, pentru ca tind a fi materiale foarte curate [28]. Totusi,
interpretarea datelor experimentale este foarte controversata pentru ca in teoria lui Peierls uni-
dimensionala, undele de densitate de sarcina sunt formate datorita suprafetelor Fermi de tip
nested, deoarece acest nesting in doua dimensiuni nu este perfect, aceasta poate duce la parti
cu banda interzisa zero a suprafetei Fermi. Se pare ca nu exista un consens nici intre rezultatele

obtinute prin diferite metode experimentale [28].

Discutia noastra ce urmeaza va fi bazata pe Ref. [28], in care au propus un model in care
suprafata fermi este complet decalata. Banda interzisa a undei de densitate de sarcina este
similara cu zona Brillouin a grafenei cu noduri la punctele de trecere a benzilor 7. Acest model
a fost deja folosit cu succes pentru a descrie multiple proprietati a dicalcogenidelor ale metalelor

de tranzitie bidimensionale [76].

In mod obisnuit, perechile Cooper se formeaza pe suprafata marii Fermi, dar in acest caz se
formeaza in punctele de noduri. Cuplul electron-fonon este considerat a fi de natura piezo-
electrica. Din ecuatia benzii interzise, pentru p = 0, au descoperit ca are un punct cuantic
critic, care este o proprietate generala a lichidelor nodale. Cand este modificat parametrul g,
banda interzisa supraconductoare Ag este influentata puternic si duce la suprimarea punctelor
cuantice critice. Au fost gasite doua regimuri pentru scalarea Ag/p: un regim de cuplu slab
(" Fermi liquid”) si un regim de cuplu puternic. Saltul caldurii specifice din modelul BCS este

regasit pentru regimul lichidelor Fermi.
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4.3 Proprietati termodinamice ale dicalcogenidelor ale

metalelor de tranzitie pe un substrat

a) Banda interzisa supraconductoare

Am analizat banda interzisa supraconductoare A; la temperatura zero si temperaturi non-zero.

La T = 0 K, la punctele Dirac (¢ = 0) am obtinut urmatorul rezultat pentru banda interzisa

g 2 Eo 2
A, =vpko (1 —-22) — 4.3.1
o ( 9) (UF’%) (481)

unde v este viteza Fermi, k. este momentul de taiere, E, reprezinta banda interzisa indusa

supraconductoare:

de catre substrat, g este constanta de cuplare, si cu g. = 2mva/ke, cu conditia ¢./g < 1. In
absenta substratului, cand Fy = 0, re-obtinem rezultatul din [28]. insé, trebuie observat ca
in cazul nostru banda interzisa supraconductoare dispare cand ¢./g = 1 — (Eyp/vrk,.), altfel,
in absenta substratului dispare cand g./g = 1. Acest lucru inseamna ca prezenta substratului
reduce valoarea benzii interzise supraconductoare. In afara punctelor Dirac (u # 0), banda

interzisa supraconductoare are o structura mult mai complicata. Aici, distingem doua cazuri:

0.08 1

0.06+

0.04

0.02 1

0.00

T T T
0.895 0.900 0.905 0.910

c

g

Figura 4.3.1: Raportul R = A,/vrk. In functie de g./g pentru p = 0 (curba inferioara - R;) si
p/vrk. = 0.001 (curba superioara - R). In ambele cazuri am folosit Ey/vrk. = 0.01
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Figura 4.3.2: Raportul P = Ag(u, Ey)/As(p, By = 0) in functie de energia scalata Ey/vpk,,
pentru g./g = 0.85 si u/vpk. = 0.001

I.) Pentru p < Fy si p < Ay, banda interzisa supraconductoare a fost evaluata drept:

2 2 2
vrke 9e 7 2E2 21,
A, ~ 1-= 1-—= 1 4.3.2
\/§ ( g) - (Uch) a - - a ( )

unde am folosit notatia a = (vpke)® (1 — ge/g)> + p2. In Fig. 4.3.1 am plotat raportul R =

Ag/vpk. in functie de g./g pentru u = 0 (curba inferioara) si pentru p # 0 (curba superioara),
folosind urmatorii parametri: pu/vpk. = 0.001 si Ey/vpk. = 0.01. Cand p # 0, banda interzisa

supraconductoare este mai mare deoarece este mai favorabila formarii de perechi.

In Fig. 4.3.2 am plotat raportul P = Ag(p, Eo)/Ags(p, Eg = 0) in functie de energia scalata
Ey/vrk,, utilizand urmatorii parametri: ¢./g = 0.85, si u/vpk. = 0.001. Observam, din nou,
ca prezenta substratului diminueaza valoarea benzii interzise supraconductoare si in cazul cand

p# 0.

I1.) Pentru pu > Ej si > A4, banda interzisa supraconductoare va fi:

2mMUAVE ( 1 gil) _ E?

Ay >~ 21 exp — 2_/~62

(4.3.3)

Avand banda interzisa la temperatura zero, am calculat banda interzisa supraconductoare
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la T # 0 K. Aici, distingem doua cazuri. Considerand u > Ey, B.(n — Ep)/2 > 1, si
Be(p+ Eo)/2 > 1 am gasit:
T
-z

A (T) ~ (4.3.4)
1 7¢(3)
\/2(M2—E§) + 8(mkpTe)?

pentru 7" < T, si T aproape de T,; unde § = 1/kgT si kg este constanta lui Boltzmann (la T' =
T.: B = B., unde T, este temperatura critica). Pastrand aceleasi conditii pentru temperatura,

dar in limita opusa fu < 1, banda interzisa supraconductoare va fi (unde Ag = /a (1 — g./9g)):

,/T T LB _E2 (4.3.5)

Cu B.p < 1, am obtinut temperatura critica:

Ao+ /A2 + (u2 — E2)In4

T. =
In16

(4.3.6)

Observam ca substratul influenteaza banda interzisa supraconductoare, cat si temperatura

critica, prin reducerea efectului potentialului chimic.

b) Caldura specifica

Saltul caldurii specifice este definit drept diferenta dintre caldura specifica supraconductoare
si cea normala: AC = Cy, — Cy,. Am utilizat Eq. (4.3.4) pentru a evalua AC|;_;, in limita

cuplajului slab (B.u > 1). Asadar, am obtinut:

kg H
AC|p_p =~ - (4.3.7)
=T ¢(3) 1
2rvsvrbe S8+ st
Am calculat si cdldura specificd normala si raportul AC/Cyy |, :
W/{Bu AC 3 1

C 4.3.8
VN|B BC 3/UAUF50 CVVN T=T., 27T2 @) + 1 ( )

872

282 (p2-E3)
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In limita cuplajului puternic (8. < 1), folosind Eq. (4.3.5) obtinem:

2
ACly_y = 0B (1112) {1+M] (4.3.9)

TUAVF ﬁ 41n2

In acest caz, caldura specifica normala si raportul AC/Cyy|,_;, sunt:

%K@k AC

Cv ~
N 9
TUAVR/3? Cvy

s, (4.3.10)

2[R - B
T:TC_ 9¢(3) { " 4In2 1

Avand aceste rezultate, observam ca prezenta substratului diminueaza efectul potentialului
chimic.

¢) Campul critic

Campul critic al unui material supraconductor este campul peste care starea supraconductoare
nu poate exista. Acest camp este legat strans de temperatura critica T, si in camp zero este
legat de diferenta dintre energiile libere supraconductoare si a starilor normale. Tranzitia este
reversibila si starea supraconductoare revine atunci cand campul magnetic scade sub campul

critic. Pentru pu = 0, obtinem pentru campul critic, aproape de 7:

8 ﬁcEg T
H,.~ Ay — 1—— 4.3.11
‘ VAVF e ( ° 2 ) ( TC) ( ’ )

Se poate observa dependenta liniara de temperatura a campului critic si faptul ca prezenta

substratului reduce magnitudinea campului critic. In cazul cand i # 0, aproape de T, campul

critic obtinut este:

H, ~ \/ 8 [1 + é (@u)?] {AO + % (1 - Eg)] (1 - %) (4.3.12)

VAUE S

In acest caz observim o crestere a factorului din fati la (1 — T/T,) comparativ cu cel din
Eq. (4.3.11), acest lucru se traduce printr-o crestere a campului critic. Acesta este un rezultat
asteptat datorita faptului ca un potential chimic nenul este asociat cu un numar crescut de

perechi de particule in starea supraconductoare.
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d) Concluzii

Am sumarizat rezultatele obtinute pentru mai multe proprietati termodinamice a dicalcogenide-
lor ale metalelor de tranzitie pe un substrat. Prezenta benzii interzise non-supraconductoare Fj
modifica banda interzisa supraconductoare Ag. Am vazut ca in prezenta substratului, banda
interzisa supraconductoare la temperatura zero scade. In cazul in care potentialul chimic nu
este in punctele Dirac (i.e., u # 0), observam o crestere a energiei de imperechere datorita
unei cresteri a numarului de perechi de particule. La temperaturi diferite de zero, aproape de
temperatura critica 7,, observam ca substratul influenteaza banda interzisa supraconductoare
prin reducerea efectului potentialului chimic asupra benzii interzise. Temperatura critica este
influenta in acelasi mod. Dupa ce am obtinut rezultatele pentru caldura specifica si saltul
caldurii specifice la T' = T,, am observat ca, iarasi, substratul le influenteaza prin diminuarea

efectului potentialului chimic.

Cand am analizat campul critic, prima data am considerat potentialul chimic la punctele Dirac
(1 = 0) si am observat ca substratul reduce magnitudinea campului critic. Un potential chimic
nenul are un efect pozitiv asupra campului critic, dar efectul sau este diminuat de prezenta
substratului. In ambele cazuri am observat o dependenta liniara de temperatura a campului
critic, dar trebuie sa notam faptul ca temperatura critica din Eq. (4.3.11) este diferita de cea
din Eq. (4.3.12). Anume, in primul caz temperatura critica este influentata doar de substrat
(i.e., T. = T.(Ep)), in timp ce in al doilea caz este influentata de substrat si potentialul chimic

(ie., T, = To(Ey, ).



Capitolul 5

Concluzii si perspective

Domeniul materialelor bidimensionale este inca in plina dezvoltare si nevoia de teorii mai bune
pentru a intelege datele experimentale si pentru a prezice proprietatile noilor materiale nu va
inceta sa existe in curand. In aceasta lucrare am dorit sa oferim modele teoretice pentru mai

multe proprietati ale grafenelor si dicalcogenidelor ale metalelor de tranzitie.

Capitolul 2 urmareste studiul susceptibilitatii statice de spin a sistemelor de grafene in prezenta
dezordinii si a unei benzi interzise, cu imprastieri slabe. Am lucrat in aproximatia Born si
aproximatia matricii 7' pentru a determina self-energia si densitatea de stari a unui sistem.
Utilizand densitatea de stari am analizat susceptibilitatea statica de spin. Am reusit sa obtinem
un acord calitativ intre rezultatele noastre si datele experimentale. Modelul nostru a reusit sa

surprinda cum anumite aspecte influenteaza susceptibilitatea statica de spin.

Capitolul 3 urmareste studiul a mai multor proprietati a sistemelor de grafene in prezenta
dezordinii cu imprastieri puternice (limita unitara). Asadar, acesta este impartit in mai multe

sectiuni:

Sectiunea 3.2 studiaza susceptibilitatea statica de spin, pentru care am vazut ca are
o valoare nenula la temperatura zero si doua comportamente diferite. Anume, daca
concentratia de impuritati este sub o valoare critica, susceptibilitatea statica de spin
porneste de la acceasi valoare; peste valoare critica, susceptibilitatea statica de spin la

T = 0 K este dependenta de concentratia de impuritati.

Sectiunea 3.3 studiaza timpul de relaxare spin-retea. Am vazut ca avem o valoare critica

a concentratiei de impuritati care diferentiaza doua comportamente diferite. O dezordine

27
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slaba duce la un comportament asemenea gazului Fermi a timpului de relaxare spin-retea,

in timp ce, peste aceasta valoarea critica, comportamentul se modifica drastic.

Sectiunea 3.4 studiaza capacitatea calorica. Am aratat ca, capacitatea calorica poate
avea o dependenta patratica sau liniara de temperatura (care depinde de un parametru
definit z) si ca o cantitate mica de impuritati ar putea creste valoarea capacitatii calorice
electronice, in timp ce, in cazul grafenei extrinseci, valoarea acesteia ar putea fi neglijabil

de mica intr-un interval mare de temperaturi.

Aceste rezultate ar putea fi folosite pentru a testa daca centri de imprastiere sunt in limita
unitara si daca am proiecta cu atentie dezordinea in sistemele de grafene, am putea verifica
si experimental daca limita unitara este intr-adevar potrivita pentru descrierea sistemelor de
grafene. Trebuie mentionat faptul ca limita unitara a fost folosita cu succes pentru a descrie
date experimentale. De asemenea, studiile recente din Ref. [77] sunt in acord cu rezultate

noastre obtinute pentru capacitatea calorica electronica.

Capitolul 4 este dedicat studiului proprietatilor unui alt sistem bidimensional, dicalcogenidele
ale metalelor de tranzitie. Considerand spectrul "masiv” cu banda interzisa, am studiat cum
influenteaza un substrat banda interzisa supraconductoare, caldura specifica si saltului caldurii
specifice, precum si campului critic. Substratul micsoreaza banda interzisa supraconductoare
atunci cand consideram potentialul chimic zero, restul proprietatilor sunt influentate prin re-

ducerea efectului potentialului chimic.

Un domeniu stiintific in continua crestere va avea intotdeauna loc de imbunatatiri, fie prin ex-
plorarea a noi metode [78] sau prin imbunatatirea modelelor deja existente. Rezultate obtinute
in Capitolul 2 ar putea suferi modificari daca am merge dincolo de metodele utilizate, e.g., prin
folosirea aproximatiei Born self-consistente sau aproximatia matricii 7" self-consistente. In Capi-
tolul 3, modelul ar putea fi imbunatatit daca am considera efectele interactiei electron-electron

asupra densitatii de stari.
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