Fazy topologiczne supersieci 3D i materialéw 2D : modelowanie teoretyczne

Egzotyczna fizyka faz topologicznych, takich jak izolatory topologiczne (TI), topologiczne izolatory krystaliczne
(TCI), kwantowe spinowe izolatory Halla (QSHI), semimetale Diraca (DM) , semimetale Weyla (WSM) i semimetale
typu ,,nodal line” (NDLSM) stala si¢ ostatnimi czasy przedmiotem szeroko zakrojonych badan teoretycznych i
eksperymentalnych. W wigkszosci przypadkow symetrie odgrywaja wazng rol¢ w ochronie faz topologicznych, a
jedna z najprostszych i najbardziej fundamentalnych z nich jest symetria wzglgdem odwréocenia czasu (TRS). Symetria
TRS jest lamana przez indukowanie magnetyzmu poprzez domieszkowanie magnetyczne i tworzenie heterostruktury
magnetycznej. Materialy topologiczne pozbawione TRS moga wykazywac magnetyczne fazy topologiczne, takie jak
antyferromagnetyczne izolatory topologiczne, magnetyczne semimetale Weyla, Diraca i “nodal line” oraz kwantowe
anomalne fazy Halla. Trudno jest jednak znalez¢ rzeczywiste materialy, w ktérych moga realizowac si¢ egzotyczne
stany topologiczne. Postep nanonauki i nanotechnologii, a takze komercjalizacja zastosowan, takich jak spintronika
kwantowa i komunikagja kwantowa, wymaga prac nad odkryciem nowych materialow wykazujacych egzotyczne
zachowania.

W poszukiwaniu nowych kandydatéw, w ktdrych mogg zachodzi¢ egzotyczne zjawiska kwantowe, ninigjsza praca
koncentruje si¢ przede wszystkim na dwoch réznych klasach materialow:

(i) Fazy topologiczne w supersieciach 3D opartych na HgTe : Uzywamy symulacji ab initio do badania ewolucji
faz topologicznych w zaleznosci od cisnienia hydrostatycznego i odksztalcenia jednoosiowego w dwoéch typach
supersieci : HgTe / CdTe i HgTe / HgSe, poszukujac materialéw z tréjwymiarowa plaska dyspersja pasmowg. W
krétkookresowych HgTe / CdTe odkryto izoenergetyczne linie wezlowe supersieci , ktdre mogg zawicra
tréjwymiarowe plaskie pasma wywolane odksztalceniem na poziomie Fermiego bez domieszkowania. Na diagramie
fazowym krotkookresowych HgTe / HgSe wystepuje wiele roéznych faz topologicznych. Idealna faza semimetalu
Weyla jest realizowana w nienapr¢zonej supersieci HgTe / HgSe, ktora przeksztalca si¢ w izolator topologiczny z
waska szczeling 1 wieloma inwersjami pasm, gdy jest poddawana sciskajacemu odksztalceniu jednoosiowemu .

(ii) Faza kwantowa MSi2Z4, nowego syntetycznego materialu 2D (M = Mo, Wi Z =N, P, As) : Ultracienkie
warstwy syntetycznego materiatu 2D MSi2Z4 (M = Mo albo W, Z = N, P albo As) sg badane przy uzyciu modelowania
z pierwszych zasad pod katem zastosowan w urzgdzeniach kwantowych ich egzotycznych faz topologicznych z
wlasciwosciami clektronowymi zaleznymi od spinu. Gdy monowarstwy MSi2Z4 (M= Mo , Wi Z = N albo As) s3
ukladane w stosy tworza dwuwarstwy lub uklad objgtosciowy, i w zwigzku z tym wlasciwosci elektronowe
otrzymanego materialu zaleza od jego grubosci. W wyniku sprzezenia spin-orbita (SOC) obserwujemy, ze
monowarstwy sa poétprzewodnikami o 100% polaryzacji spinowej, ze spinami zablokowanymi w przeciwnych
kierunkach wzdluz kierunku poza plaszczyzng w K i Ko, co prowadzi do dolinowo-spinowego sprzegnigcia.
Polaryzacja spinowa w dwuwarstwie wynosi zero ze wzgledu na obecnos$c symetrii inwersji. Pokazujemy, ze podobnie
jak w przypadku dwuwarstw MoS. i WS pole elektryczne poza plaszczyzng moze odwrdci¢ polaryzacj¢ spinowa
dwuwarstw. Ponadto przewidujemy istnienie rodziny struktur 1T MSi2Z4 M =Mo lubWiZ =P albo As) z
przelaczalnym izolatorem QSH o duzej przerwie wzbronionej. Inwersja pasma mi¢dzy metalicznymi (Mo/W) stanami
d i p P/As jest wprowadzana przez znieksztalcenié fazy 2H, co prowadzi do powstania bezwirowych stanéw stozka
Diraca bez interakcji spin-orbita. Uwzgledniajac sprz¢zenie spin-orbita, w punktach przecigcia pasm otwiera si¢
przerwa hybrydyzacyjna 204 meV, dajgc spolaryzowane spinowo przewodzace stany krawgdziowe ze spinowym
przewodnictwem Halla. Poprzez zastosowanie pionowego pola elektrycznego wykazaliémy, 7e odwroconym pasmem
wzbronionym mozna manipulowa¢, co skutkuje topologicznym przejsciem fazowym z QSH do trywialnego izolatora

ze stanami krawedzi podobnymi do Rashby. Wlasnosci 2H i struktur 1T zalezne od pola elektrycznego mogg okazaé
si¢ niczwykle przydatne Do tworzenia réznych tranzystorow..

Niniejsza praca jest zbiorem publikacji zwigzanych z faza topologiczna supersieci 3D opartych na HgTe i materialach
2D MSi2Zs(M=Mo, WiZ=N, P, As).




