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Fazy topologiczne w zwigzkach pétprzewodnikowych II-VI:
heterostruktury i uktady domieszkowane magnetycznie

Rozwazania dotyczace symetrii krysztatéw pozwalajg na okreslenie liczby niezaleznych parametrow
(niezmiennikéw), ktére nalezy wyznaczy¢ doswiadczalnie lub metodami numerycznymi, aby w petni
opisa¢ wihasnosci termodynamiczne i nieréwnowagowe poszczegdlnych materiatéw krystalicznych.
Niedawno wykazano, ze ten — zdatoby sie ugruntowany od lat poglad — wymaga uzupetnienia:
badania dowiodty, ze wartos¢ pewnych funkcjonatow (niezmiennikéw topologicznych) rozpietych na
funkcjach Blocha poszczegélnych pétprzewodnikdw i pdtmetali wyznaczajg klase topologiczng
struktury pasmowej, przy czym miedzywierzchnie materiatdow nalezgcych do réznych klas
topologicznych zawierajg bezprzerwowe stany elektronowe wykazujgce unikatowe wtasciwosci, takie
jak np. ochrona przed zjawiskami niszczgcymi spdjnos¢ kwantowg standw elektronowych, co jest
istotne w urzadzeniach informatyki kwantowe].

W ramach tego projektu, pod kierunkiem moich mentoréw prof. Tomasza Dietla (promotor) i dr.
Carmine Autieri (promotor pomocniczy) zastosuje wspotczesne relatywistyczne metody obliczeniowe
struktury elektronowej z pierwszych zasad, w celu wyjasnienia natury fizycznej zaskakujgcych zjawisk
odkrytych w studniach kwantowych HgTe, ktére wraz z jednoatomowymi warstwami WTe,,
reprezentujg unikatowa klase dwuwymiarowych izolatoréw topologicznych. Ponadto bede szukat
metodg symulacji komputerowych nowych wtasciwosci struktur kwantowych z chalkogenidkdw rteci,
takze domieszkowanych jonami magnetycznymi. Badania te, jak wierze, bedg stymulowaty prace
technologiczne i doswiadczalne w mojej macierzystej instytucji, tj. Miedzynarodowym Centrum
Sprzezenia Magnetyzmu i Nadprzewodnictwa z Materig Topologiczng ,,MagTop” w Instytucie Fizyki
PAN, gdzie badania chalkogenidkéw rteci prowadzone sg we wspodtpracy z Uniwersytetem
Rzeszowskim oraz Centrum Badan i Zastosowan Technologii Terahercowych ,,CENTERA” w Instytucie
Wysokich Cisnien PAN ,,Unipress”.

Trzy gtéwne cele projektu obejmuja:

1) Okreslenie struktury pasma walencyjnego w topologicznych studniach kwantowych HgTe i
ustalenie, w jakim stopniu jego ztozonos$¢ ttumaczy niezwykle wysoka ruchliwosé¢ nosnikow pradu i
spektakularng kwantyzacje opornosci hallowskiej w niskich polach magnetycznych  w rezimie
transportu dziurowego, jak stwierdzono doswiadczalnie na Uniwersytecie w Wuerzburgu oraz w
ramach wspotpracy MagTop/CENTERA.

2) Badanie wtasciwosci supersieci HgTe/HgSe, w szczegdlnosci poszukiwanie przejsé¢ kwantowych z
fazy potprzewodnika topologicznego do pdtmetalu Weyla oraz nowych zjawisk transportu
kwantowego zwigzanych z topologicznmi przemianami fazowymi

3) Poszukiwanie natury sprzezenia magnetycznego miedzy domieszkami magnetycznymi Cr w HgTe i
CdTe oraz zaprojektowanie heterostruktur, ktére wykazg kwantowy anomalny efekt Halla i, jak
sgdzimy, inne nieznane dotychczas zjawiska.

Nasze obliczenia zostang przeprowadzone w ramach teorii funkcjonatu gestosci z wykorzystaniem
relatywistycznego pakietu VASP w bazie fal ptaskich i korzystajagc z metody rzutowania PAW.
Zastosujemy zmodyfikowany funkcjonat wymiany Becke-Johnsona wraz z przyblizeniem lokalnej
gestosci. Wartosci przerw energetycznych i rozszczepien spinowo-orbitalnych wyznaczone tg metoda
sg zblizone do wielkosci doswiadczalnych, co sprawia, ze nasze badania przemian fazowych bedg
poprawne ilosciowo. Niezalezne wnioski o czas obliczeniowy zapewnig dostep do superkomputeréow
w Interdyscyplinarnym Centrum Modelowania Uniwersytetu Warszawskiego.



