Symulatory kwantowe na
supersieciach Moire



Plan wyktadu

» Swiat materiatéw dwuwymiarowych
* Wegiel i grafen
* Monowarstwy atomowe
* Heterostruktury
e Spektroskopia
* Supersieci Moire
* Poskrecana dwuwarstwa grafenu (TBG)
* TBG vs HTSC
* Symulatory kwantowe
e Ztozonosc obliczeniowa problemow kwantowo-
mechanicznych
* metody przyblizone



Wigzania chemiczne - orbitale zhybrydyzowane
Wegiel (carbon)

Orbitale atomowe na powtoce walencyjnej i |+ Orbitale blisk
* roitale IS.O
O D 8 E tt e v 7o energetycznie
:
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2s 2pc 2p, 2p, 4y
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Wigzania wegiel - wegiel

p orbital p orbital

Wigzanie sigma (wtasnosci mechaniczne)

Wigzania pi (wtasnosci elektronowe)

https://cjarquin.medium.com/100-nano-stories-sigma-pi-
bonds-3c2f08848ee5
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Grafen

Otrzymywanie:
metoda mechanicznego odrywania otrzymywania
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Geim and Novoselov, Nature 2007



Nagroda Nobla 2010 . &
Odkrycie (i zidentyfikowanie) grafenu s

Andre Geim Konstantin Novoselov



Grafit i grafen pod réznymi mikroskopami
SEM AFM

SEM

882681 15.0kV x18.8K 3.00sm

Images of a thin graphitic flake in optical (/eft) and scanning electron (right) microscopes.

802661 15.8kV x4.00K 7. 50sm Novoseloy, et al.,
SEM images of thin graphite plates on the Si(001) substrate. Reprinted from [35] SC|ence 306’ 666 (2004)

Novoseloy, et al.,
Science 306, 666 (2004)

Lu, Yu, Huang, Ruoff,
Nanotechnology 10, 269 (1999)



Grafit i grafen pod réznymi mikroskopami

a

Tunelowy Mikroskop skaningowy

Grafen na SiC . : :
(scanning tunneling microscope STM)

Napiecia sterujgce potozeniem igty
0.35 nm

height (nm)
)

Wzmacniacz Kontrola odlegtosci
pradu tunelowego ijednostka skanujaca

Skaner elektryczny
z elektrodq
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Przetwarzanie
i wyswietlanie danyct

Przytozone
J napiecie

https://home.agh.edu.pl/~kmr/instrukcje/afm.pdf

Fig. 1. Graphene Nake on graphite. (2) Topography of three-1ayer fake. (b) Height profile showing separation of atomic layers. (homom) AtOmic resolution wpography of
(c) decoupled graphene layer showing honeycomb structure and (d) graphite.



Inne materiaty 2D, heterostruktury

Novoselov Rev. Mod. Phys. 2010
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Fig. 1. 2D crystal matter. Single-layer crystallites of NbSe; (a), graphite (b),
Bi;Sr,CaCu,0y (), and MoS; (d) visualized by AFM (a and b), by scanning
electron microscopy (¢), and in an optical microscope (d). (All scale bars: 1 um.)
The 2D crystallites are on top of an oxidized Si wafer (300 nm of thermal SiO;)
(a, b, and d) and on top of a holey carbon film (c). Note that 2D crystallites were
often raised by an extra few angstroms above the supporting surface, prob-
ably because of a layer of absorbed water. In such cases, the pleated and
folded regions seen on many AFM images and having the differential height
matching the interlayer distance in the corresponding 3D crystals help to
distinguish between double-layer crystals and true single sheets such as those
shown here.

Novoseloy, ..., Geim PNAS 2005



Poskrecana dwuwarstwa grafenu
(twisted bilayer graphene)
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""""" ™ Duza komorka elementarna

Dlaczego supersieci?

* Duza komorka elementarna — silniejszy efekt pola magnetycznego
* Modelowanie uktadéw skorelowanych: Symulatory kwantowe



Wzdér Moire 0 = 4°

Stata sieci
supersieci Moire




Wzdér Moire 0 = 4°

Stata sieci
supersieci Moire




Oszacowanie kata obrotu z gestosci stanow (STM)
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Poskrecane dwuwarstwy - modelowanie



Modelowanie grafenu
Podsie¢ A
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Modelowanie grafenu
Podsie¢ A, podsie¢ B
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Modelowanie grafenu
Podsie¢ A, podsie¢ B

..Ob/...



Modelowanie grafenu
Podsie¢ A, podsie¢ B

Widac¢ pierscienie benzenu



Modelowanie grafenu
Podsie¢ A, podsie¢ B

Komorka elementarna sktada si¢ z dwoch atméw, A1 B

Podsiec A

b R, =na, +ma,
Podsiec B
A _

R, +b =na +ma, +b



Modelowanie poskrecanej dwuwarstwy

Podsie¢ A, podsie¢ B

Komorka elementarna sktada si¢ z dwoch atméw, A1 B

Podsiec A

R, =na, +ma,
Podsiec B

R, +b =na +ma, +b




Modelowanie poskrecanej dwuwarstwy
PodsieC A, podsie¢ B Obracamy jedna z sieci macierza obrotu

W 2 wymiarach [edytuj| edytuj kod |
W dwadch wymiarach kazda macierz obrotu ma postac

cosf — SinE?]

R(6) = [ .
sinf cos#f

Macierz ta obraca wektory kolumnowe nastepujgco

7]=[me e 1L3]

Tak wiec wspétrzedne (z', 1) punktu (z, ) po obrocie majg wartosci

' = xcosf — ysiné, R
y
y = xsinf + ycos .

Zadanie 1. Wygeneruj potozonia weztow sieci poskrecanych dwaéch
o e o 7 o V4 V4 Ll V4 Ll /h
warstw grafenu i narysuj je dla réznych katéw aby zobaczy¢ sie¢ Moire \®

Y




Symulatory kwantowe
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HTSC — high-temperature superconductivity

Ca

2
. Culs
Nadprzewodnictwo wysokotemperaturowe
F SrD )
300 L ................... l ...................... l | ...................... l ..................... | ...................... l ...................... | ...................... ] | _F Room T r
: z : z : z : z BiD
: : ! : ! : CSHKC 270 GPaO ‘
250 S U LaHl{}Cl?OGPaO ....... BiC 3
: : : : : : : : : E 2o }
200 I A SO RO SR N T H"'S’faﬁ”i'S'S"GP”O ________________________ _
5 | | HgBaCaCuO@BG GPa 2 a |
f : H : : Ca
150 TlBaCaCuO@ : <> HgT]Ea(,aLUO — . o
: BiSrCaCuO <« lig. CF4
: FeSe Im —

_ LaOi—“FeAs
Puf.o(:a-

Critical temperature 1. K]

© CeCus Siy - UBej3 UPtg

Hg | B T agor or

<« lig. Np o

.......................... et
ST BiO
S0
{ DZ
Ca

TR - lig. H,

-— lig. He

0
1900 1940 1981} 1985 1990 1995 2000 2005 2010 2015 2020

Year

Z wikipedii

2
3
a
o
3 L
o
. |
[
. |
. ]
] 2
4
.
.
o
2
2
1o
a
o
@
>




Poskrecana dwuwarstwa grafenu (twisted bilayer graphene)
C 4 3 2 4 0 1 2 3 4

Wzor Moire

Lepsze probki

:

« Correlated states (CS)
 Superconductivity (SC)

0
wv

Lu et al. arxiv(2019)



TBG vs HTSC HTSC — high-temperature superconductivity

Ry (k)2 4 0 TBG — twisted bilayer graphene

™ e - La, Sr,CuO, / 7| R,.Ce,CuO,
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18 16 14 A2 020 010 010 020 E
n (102 cm2) Hole doping / Srcontent (x)  Electron doping / Ce content (x) A
.:}/2 /I,{; 3‘.!/2! Band filling

UHB

- - -

Hole doping l Electron doping

o

Hole doping l Electron doping

Correlated insulator Correlated insulator

M i % l C A n glLﬁ Ngij rztza(:is N.P. Armitage et al.

oW TWiS Rev. Mod. Phys. 2010 LHB

hy Pablo Jarillo-Herrero
and Senthil Todadri



Symulatory kwantowe (quantum simulators)

Moiré kagome lattice

w S = Effective multi-orbital models
\

Floguet and cavity engineering E

]
KM T

Kitaev models

Magnetic 2D layers: Crl,,Vl, and so on

S
SRR S

Moiré quantum simulator

Triangular latdce Hexagonal lattion

2D superconductor: NbSe,

E

Mott insulator, Luttinger liquid,
bond-crderad wave

Quantum magnet

3D flat bands

2021

Majorana zero modes

Substrate/environment engineering

B
. weSsScRancasssmo
Dielectric layer

“Metalic layer BB

REVIEW ARTICLE

nature .
phy SICS hitps://dol.org/10.1038/541567-020-01154-3

M) Check for updates

Moiré heterostructures as a condensed-matter
quantum simulator

Dante M. Kennes©'21253, Martin Claassen(®34%2, Lede Xian(®252, Antoine Georges3478,
Andrew J. Millis®®, James Hone®, Cory R. Dean®, D. N. Basov®?, Abhay N. Pasupathy ®°= and
Angel Rubio®231=



Skala ztozonosci obliczeniowej

problemoéw kwantowo-mechanicznych
Rozne mozliwe konfiguracje

Stany energetyczne rozmieszczenia czgstek po stanach

=

>

Obsadzanie
elektronami
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Mechanika kwantowa - uktad ztozone (uktady wielu czastek)
Metoda doktadnej diagonalizacji (exact diagonalization)

Jaki jest rozmiar problemu?
Rozmieszczamy N, I Ny, czastek na N, stanach.

Catkowita liczba konfiguracji: Konfiguracje:
> o o — —
Nst .Nst N' NI _Ndn NP N o o — o —
Ndn Nup (N Ndn) N (N N )N CONF ' YCONF > o — — o

o — O O —
Zatozmy, ze mamy Ngy,=10 i N,,=10, rozmieszczonych na Ny=20 stanach:

N, =20 |
\ ggNF —| — 20! —184756 Trzeba znalez¢ stan podstawowy macierzy
N, =10 (20 —10)!10! Hamiltonianu o rozmiarach 1010 x 1010
Calkowita liczba konfigurac;ji: Musimy wyznaczy¢ 100 wspodtczynnikoéw

N =N *N& - =3413477953 6 ~ 3.4*10" Yos = ) ALLs)

S



Porownanie metod przyblizonych Uktady silnie
Size oddziatujgce Stany wzbudzone

Metoda sredniego pola (Hartree-Fock) > 10000 atomow x x

(model ciasnego wigzania)
Teoria funkcjonatu gesto$ci ~10000 atomoéw x x
Doktadna diagonalizacja ~ 20 czgstek V V
Kwantowe Monte-Carlo ~ 100 czastek V x
Grupa renormalizacji macierzy gestosci > 100 czastek V x *

Sieci tensorowe > 100 czgstek V x

* Gtownie dla uktadow 1D




Modelowanie gestosci elektronowych
na supersieciach Moire



Model ciasnego wigzania

t
Elektron na danym wezle moze zyskac¢ energie przeskakujac
na sgsiedni wezet. Parametryzujemy to wielkoscia t, ktora
wyraza sie w jednostkach energii: elektronovoltach.
b

Dla grafenu
t = —-3.0eVv Przeskok miedzy najblizszymi sgsiadami.

Rozwigzujemy problem kwantowo-mechaniczny dla pojedynczego elektronu
skaczgcego po weztach sieci poskrecanej dwuwarstwy grafenowej

A

Prosty przyktad modelu ciasnego wigzania: benzen

Widmo energetyczne:

0t 00 0 ¢ E

t 0t 00 0 -
o e 000

00t 0 t O )

000 t 0 ¢

t 000 ¢t 0




Model ciasnego wigzania t

Dla grafenu (
t = —-3.0evV Przeskok miedzy najblizszymi sgsiadami.
Pomiedzy warstwami poskrecanych warstw

Dla poskrecanych warstw

tij = te_(d"f_“)

A

Potrzebujemy macierz odlegtosci miedzy weztami sieci: d;;

Zadanie 2. Wygeneruj macierz Hamiltonianu ciasnego wigznia dla poskrecanych
warstw grafenowych. Znajdz stany energetyczne zlokalizowane na weztach sieci Moire.
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