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Streszczenie pracy doktorskiej:
»Wlasciwosci standw powierzchniowych topologicznych izolatoréw krystalicznych, analiza
teoretyczna”

Shiva Safaei

W pracy opisane zostaly istotne wlasciwosci materiatéw topologicznych nalezacych do nowej
klasy topologicznych izolatoréw krystalicznych. Przedstawione zostaly wyniki teoretycznych
badan krysztaléow z grupy IV-VI dotyczace nietrywialnych topologicznie stanéw na ich
powierzchniach oraz topologicznych wilasnosci ich cienkich warstw.

We wstepie do rozprawy omowione zostaly ciekawe topologiczne efekty zwiazane z
nietrywialng struktura stanéw pasmowych. Omowione zostaly: kwantowy efekt Halla
wystepujacy w dwuwymiarowym gazie elektronowym w silnych polach magnetycznych,
kwantowy spinowy efekt Halla realizowany w studni kwantowej CdTe/HgTe/CdTe oraz efekty
zwigzane z wlasnosciami topologicznych izolatoréw. We wszystkich tych przypadkach materiat
ma izolujace wngtrze jednoczes$nie posiadajac przewodzace stany powierzchniowe (lub
krawedziowe). Takie podwdjne zachowanie wynika z nietrywialnej topologii stanow
pasmowych. W szczegdlnosci w izolatorach topologicznych stany pasma walencyjnego i
przewodnictwa zamieniajg si¢ miejscami w poblizu nieparzystej ilosci punktow strefy Brillouina
symetrycznych ze wzgledu na odwrdcenie w czasie. Faza izolatora topologicznego moze zosta¢
otrzymana w materiatach z silnym sprzg¢zeniem spin-orbita.

Krystaliczne izolatory topologiczne (TIK) maja podobne wiasno$ci, ale ich nietrywialna
topologia stanéw pasmowych oraz istnienie przewodzacych stanéw powierzchniowych
chronione jest nie przez symetri¢ odwrdcenia czasu lecz przez symetri¢ krystaliczng.
Odwrdcenie przerwy moze nastapi¢ w dowolnej (niekoniecznie nieparzystej) ilosci punktow w
strefie Brillouina. W pracy opisane zostaly argumenty pokazujace, ze krystaliczne roztwory stale
PbixSn,Te i Pb;«Sn,Se dla odpowiednio duzego sktadu cyny nalezg do klasy topologicznych
izolatoréw krystalicznych. Poprzez zwigkszanie zawartoSci Sn w Pb;,SnsTe przerwa
energetyczna przekrgca si¢ w czterech punktach L strefy Brillouina i pozostaje odwrdcona
powyzej krytycznej wartosci skladu. Nietrywialna faza topologiczna chroniona jest przez
symetrie zwierciadlane {110}. Symetrie te chronia réwniez istnienie powierzchniowych stanow
przewodzacych o dyspersji elektronéw Diraca z masg réwng zero, pod warunkiem ze
powierzchnia krysztalu nie tamie symetrii zwierciadlanych. W pracy opisane zostaty wyniki
obliczen, wykonanych metoda ciasnego wigzania, dotyczacych whasno$ci elektronowych stanéw
powierzchni krystalicznych (001), (110) i (111) roztworéw statych Pb;SnsTe jak tez stanow
powierzchni (001) i (111) krysztatéw Pb;,Sn.Se. W obu wypadkach sktad cyny miat warto$¢
powyzej krytycznej. Pokazano ze stany sa helikalne. Sa one niezdegenerowane, kierunek ich
polaryzacji spinowej lezy w plaszczyznie powierzchni i jest zalezny od kierunku wektora
falowego. W rezultacie w dwuwymiarowej strefie Brillouina otrzymujemy tekstury spinowe o
ksztalcie wir6w wokot punktow Diraca. Obliczenia przeprowadzone dla Pbg¢3Sng27Se ujawnilty
istnienie heliakalnych stanéw powierzchniowych nie tylko dla fazy krystalicznego izolatora
topologicznego, ale co zaskakuje réwniez dla fazy normalnego izolatora. Faza ta uzyskana
zostata poprzez zwigkszenie temperatury. Rzeczywiscie, Pbg¢3Sng27Se ulega topologicznemu
przejsciu fazowemu od krystalicznego izolatora topologicznego do trywialnego izolatora w
temperaturze T=80K. Wplyw temperatury uwzgledniony zostal w obliczeniach poprzez wptyw
zmiany stalej sieci na elementy macierzowe odpowiadajace przeskokom elektrondéw pomigdzy
najblizszymi sasiadami. Badania te zostaly w oparciu o przyblizenie krysztatu wirtualnego. Do
otrzymania parametryzacji ciasnego wiazania dla kubicznego SnSe, ktdra jest niedostgpna w
literaturze, wykorzystana zostata metoda teorii funkcjonatu gestosci.

Oprocz badan tréjwymiarowych krysztatow przeprowadzone zostaly réwniez obliczenia
wlasciwosci ultra cienkich warstw SnTe i SnSe. Oba te materialy sg TIK w tréjwymiarowe;j
objetosci. Pokazano jednoznacznie, ze w zakresie konkretnych grubosci cienkie warstwy obu



materiatéw zorientowane wzdhuz kierunku (111) ulegajg topologicznemu przejsciu fazowemu od
normalnego izolatora, nie do fazy krystalicznego izolatora topologicznego, ale do fazy izolatora
topologicznego. Na skutek przecigcia si¢ pasma walencyjnego i przewodnictwa dla okreslonych
grubosci, kazda z tych warstw uzyskuje nieparzysta liczbe inwersji pasm w punktach
niezmienniczych ze wzgledu na symetri¢ odwrdcenia czasu. Mozliwos¢ istnienia fazy izolatora
topologicznego zostata doktadnie zbadana i zweryfikowana poprzez obliczanie dla kazdego
przypadku niezmiennika topologicznego Z,. Pokazano réwniez, ze w fazie nietrywialnej
wystepuje kwantowy spinowy efekt Halla (KSEH). Stany krawedziowe majg dyspersje liniowa
Iaczac pasmo walencyjne z pasmem przewodnictwa, przy czym stany o roéznej polaryzacji
spinowej nachylone sa w dwu réznych kierunkach i przecinaja si¢ w punktach niezmienniczych
ze wzgledu na symetri¢ odwrdcenia czasu. W cienkich warstwach o odpowiedniej grubosci moze
wiec plyna¢ spinowo spolaryzowany prad krawedziowy. Niestety w warstwach SnSe réznica
potozef wierzchotkéw dwuwymiarowych pasm energetycznych w punktach I' i M powoduje
zamykanie si¢ przerwy jednowymiarowych pasm krawedziowych niszczac KSEH. Na koncu
rozprawy przedyskutowano mozliwos¢ otwarcia przerwy przy uzyciu dwuosiowego napre¢zenia
warstwy. Odpowiednie napr¢zenie moze by¢ uzyskane poprzez wyhodowanie warstwy na
podiozu o troche réznej statej sieci. Podobny problem nie wystepuje dla cienkich warstw SnTe.
Mozna wigc twierdzi¢, ze zaréwno SnTe jak i SnSe sa obiecujagcymi kandydatami dla
otrzymania KSHE.

Podsumowujac, w pracy przedstawiono wyniki teoretycznych badaf interesujace wiasnosci
helikalnych stané6w powierzchniowych objgtosciowych TIK IV-VI jak i spinowo
spolaryzowanych stanéw krawedziowych ich cienkich warstw. Niektore z omawianych obliczen
przeprowadzonych zostalo réwnolegle do badan doswiadczalnych. Uzyskano zadawalajaca (co
najmniej jakosciowa) zgodnos¢ z eksperymentem w kazdym z przypadkow. Dotyczy to dyspersji
standw powierzchniowych (Pb,Sn)Se dla powierzchni (001) oraz (111) jak i polaryzacji
spinowej stanéw na powierzchni (001) zardwno w fazie trywialnej jak i w fazie TIK.
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