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Wiasciwosci jonow metali przejsciowych w polprzewodnikach z szeroka przerwa
i tréojwymiarowych izolatorach topologicznych: Popularnonaukowe streszczenie projektu

Jony metali przejsciowych (TM od 'transition metal’) w krysztale oznaczaja w tym projekcie
pojedyncze atomy/domieszki, ktore r6znia si¢ od atomoéw tworzacych krysztal. Wiasciwosci takich
jonow silnie zaleza od otoczenia, sa one inne np. w metalach, potprzewodnikach czy izolatorach.

W krysztale, elektrony najbardziej odlegle od jadra atomowego tworza wigzania chemiczne. Takie
elektrony moga by¢ wciaz zlokalizowane blisko danego atomu, moga by¢ zlokalizowane wokot
atomu sasiedniego, albo tez 'gdzie§ pomigdzy'. Jeszcze inne elektrony, jak elektrony przewodnictwa
w metalach, moga przemieszczac si¢ zupetnie swobodnie po calym krysztale. Dlatego tez, mowimy
raczej 'jon' niz 'atom' kiedy odnosimy si¢ do ciat statych (krysztatow), mowimy tez 'domieszka’
kiedy mamy na mys$li atom zasadniczo inny od tych tworzacych krysztat.

Konsekwencja tworzenia wiazan jest to, ze jony TM moga wystgpowaé w rdéznych stopniach
utlenienia, czyli z r6zna liczba elektronow wokot domieszki, i w réznych stanach spinowych. Te
wlasciwosci silnie wptywaja na charakterystyke domieszkowanego krysztalu. W szczegolnosci,
moga zmienia¢ jego wlasciwosci strukturalne, elektryczne i magnetyczne. Dlatego tez,
domieszkowanie jest jedna z najbardziej efektywnych metod zmieniania wtasciwosci ciat statych,
1 ma istotny wplyw na ewentualne zastosowana wielu przyszto$ciowych materiatow.

Celem projektu jest teoretyczne zbadanie wlasciwosci jondéw TM w potprzewodnikach (takich jak
Zn0) 1 izolatorach topologicznych (Bi,Se;). Materialy te wykazuja niezwykle fizyczne wlasciwosci
1 we wszystkich z nich jony TM odgrywaja szczego6lna rolg. Domieszkowanie ZnO zmienia jego
wlasciwosci optyczne 1 chcemy wiedzie¢ 'dlaczego?'. Bi,Se; jest tak zwanym 'izolatorem
topologicznym', czyli materiatem ktory jest izolatorem w swojej objgtosci, a rdéwnoczes$nie
przewodzi prad elektryczny na swojej powierzchni. Domieszkowanie tego zwiazku jonami TM jest
tematem intensywnych badan, gdyz moze prowadzi¢ do obserwacji kwantowego anomalnego
zjawiska Halla (w ktérym prad ptynacy na brzegach krysztalu jest nieczuty na rozpraszanie) lub
stanu nadprzewodnika topologicznego (w ktorym wspotistnieja pary Coopera - no$niki pradu
nadprzewodzacego i1 fermiony Majorany - kwaziczastki, ktére zachowuja si¢ réwnoczesnie jak
materia i antymateria). Naszym celem jest poznanie wilasciwosci jonow TM w tym izolatorze
1 wyjasnienie podstawowych zmian zachodzacych w krysztale.

Dlatego tez, projekt ma istotne znaczenie w dziedzinie obliczen z pierwszych zasad wlasciwosci
ukladéow zawierajacych domieszki TM. Podjeta proba opisu jonow TM w cialach statych utatwi
poszukiwanie nowych kombinacji krysztatu i domieszkowanego jonu o pozadanych strukturalnych,
elektrycznych czy tez magnetycznych wilasciwosciach. Dlatego spodziewamy sig, ze nasz projekt
nie tylko zainspiruje dalsze badania podstawowe w zakresie poiprzewodnikéw z szeroka przerwa
i izolatorow topologicznych, ale bedzie rowniez wskazowka przydatna do produkcji nowych
urzadzen opartych na materiatach zawierajacych domieszki metali przejSciowych.



