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背景

・モアレ[2]

ねじって重ねたグラフェンには、単層のグラフェンとは異なる周期性が
現れる。
2層系では量子ホール効果を示すことがチェビシェフ多項式を用いた計算
により確認されている。
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目的

ねじれ3層グラフェンでは、モアレの結晶格子同士がずれて重なり、
さらに単位胞の大きいモアレが形成される。
ねじれ2層グラフェンについての計算を応用し、3層系のホール伝導
度をチェビシェフ多項式展開を用いて求める。その結果から、この
ような系に量子ホール効果が現れるか調べる。

方法

・ホール伝導度の計算[5]

線形応答理論より、ホール伝導度は以下の式で表される。
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チェビシェフ多項式展開を用いて書き換えると
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この計算に高速フーリエ変換や高速コサイン変換を利用
→計算量を𝑂 𝐷𝑀2 から𝑂(𝐷𝑀 log 𝑀)に減らすことができる(FastCheb)

・実空間表示のハミルトニアン[2][6]
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・チェビシェフ多項式展開[3][4]

チェビシェフ多項式： −1 ≤ x ≤ 1で定義される直交多項式の一種
定義①：𝑇𝑛 𝑥 = cos 𝑛 arccos 𝑥
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カーネル𝐾𝑛を導入し、以下のように展開
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→不連続な点の前後でのギブズ振動を低減できる。

・パラメータの設定[2]

層間距離： 𝑑0 = 3.35 Å
原子間距離： 𝑎0 = 1.42 Å
減衰係数：𝜆 = 0.27 Å

[4] Y. Mao et al. PRB 107, 125423(2023) 
[5]S. Gimenez et al. PRL 114, 116602 (2015)
[6] P. Sinha et al. PRB 102, 085416(2020)

結果

まとめ
参考文献

・(整数)量子ホール効果[1]

単層グラフェンは、時間反転対称性が破れると、量子ホール効果を示すこ
とがある。

この時、ホール伝導度は𝜎𝑥𝑦 = 𝜈𝑒2/ℎで、 𝝂は-1,0,1のいずれかの値を取る。

Haldane模型

・ホール伝導度 ・状態密度

・計算量

𝑉𝑝𝑝𝜋
0 = 3.09 eV, 𝑉𝑝𝑝𝜎

0 = 0.39 eV
ランダムベクトルの数：R=10
周期境界条件あり

サイト数4704の系についてホール伝導度を計算
Pythonを使用

サイト数：75264 , 𝜃 = 21.78°,
𝑈 = 0 V, N = 512

サイト数：75264, 𝜃 = 21.78°,
 𝐵 = 1 T, N = 512

サイト数：75264, 𝜃 = 21.78°,
 𝐵 = 10 T, N = 512

サイト数：34656 , 𝜃 = 13.17°,
 𝑈 = 0 V, N = 512

・ねじれ3層系のホール伝導度の振る舞いが分かった。
・行列への磁場の効果の反映のさせ方の見直しや展開次数を増やすことに
より量子化が現れる可能性がある。
・チェビシェフ多項式展開を用いることでホール伝導度の計算量を減らせ
ることが確認できた。

[4]

久保公式から厳密に計算した場合
との比較
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※ε_Fはフェルミエネルギー
※ホール伝導度の単位は2𝑒2/ℎ

3層系、サイト数：75264,
𝜃 = 21.78°,  𝐵 = 0, N = 4096

・状態密度の計算

→チェビシェフ展開の係数(モーメント)：𝜇𝑛 =
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2層系(比較用)
サイト数：70000, 
𝜃, 𝐵, 𝑁は左に同じ
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