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1 Cel

Na dzisiejszych laboratoriach nauczymy sie jak oblicza¢ wtasnosci materiatow z domieszka uzywa-
jac metody superkomorki. Zrobimy to za pomoca pakietu WIEN2k na przyktadzie potprzewodnika
Pb;_,Na,Te. Na koniec zobaczymy demonstracje obliczen dla cienkiej warstwy BisSes, zwiazku z
topologicznymi stanami powierzchniowymi.

2 Wprowadzenie

Juz niewielka ilo$¢ domieszki moze znacznie zmnieni¢ wlasnosci niektorych materialéw i na przy-
ktad w poétprzewodnikach podstawia sie tylko rzedu 0.01% atomoéw, zeby uzyskaé typ-n czy typ-p.
Periodycznosé krysztatu umozliwa zastosowanie periodycznych warunkoéw brzegowych, co redukuje
obliczenia do komorki prymitywnej. Jednak w rzeczywistych materiatach wystepuja liczne defekty
oraz domieszki moga obsadzac rézne pozyje w komoérkach pierwotnego materiatu.

Niemniej kody obliczeniowe oparte o periodycznosé krysztalu mozna wykorzysta¢ do przyblizo-
nego opisu domieszkowanych uktadéw. Metoda superkomoérki polega na powieleniu komorki prymi-
tywnej n; razy w kazdym kierunku. W ten sposoéb powstaje nowa komérka z n, - n, - n, razy wiecej
atomami. W nowej komérce podstawiamy czes¢ atoméw domieszka zgodnie z koncentracja domieszki.

Wiegksza objetosé¢ V; komorki w przestrzeni prostej oznacza, ze komoérka w przestrzeni odwrotnej
ma mniejszg objetos¢ V,. zgodnie ze wzorem
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Okazuje sie, ze do obliczen w superkomorce potrzeba odpowiednio mniej punktow k. Informacja nie
jest tracona, poniewaz rekompensata nastepuje w zwiekszonej liczbie pasm.

3 Do zrobienia

3.1 Stworzenie superkomorki

Otwieramy katalog WIEN2k i mkdir PbTe-Na; cd PbTe-Na. Plik z komoérka prymitywna nazywa
sic PbTe.struct i znajduje sie¢ w /home/magazyn /fcs_przyklady. Skopiujmy go tu i stwérzmy
superkomorke za pomoca x supercell

Whpisujemy nazwe pliku, po kolei po 2 komérki dla kazdego kierunku oraz 0 do przesunieé¢ ato-
moéw, 0 komorek prézni i wybieramy symetrie F.



W nowym pliku PbTe_super.struct jest teraz struktura naszej superkomoérki. Podmienmy 1 atom
Pb w (0,0,0) atomem Na (trzeba zmieni¢ nazwe atomu w wierszu oraz liczbe atomowa na Z=11).
Jakiej koncentracji domieszki odpowiada taka zamiana?

Nastepnie znajduje sie wtasciwe operacje symetrii

sgroup -wi -wo PbTe_super.struct > PbTe-Na.struct

Nowa komoérka PbTe-Na.struct jest gotowa do uzycia. Zobaczmy ja w xcrysdenie.

3.2

1.

ot

Obliczenia SCF i wlaczenie SOC

Stwérzmy plik do .machines do obliczen réwnoleglych, ktére rozdzieli punkty k (dwa procesory
jak ich liczba jest podzielna przez 2 lub trzy procesory i na ostatnim reszta z dzielenia)

1:1localhost:1
1:1localhost:1
residue:localhost

Inicjalizacja init_lapw - wszystko domyélne, PBE, siatka k 63
Obliczenia réwnolegle nohup run_lapw -p &

save_lapw —-d nrel

. Inicjalizacja obliczen ze sprzezeniem spin-orbita initso_lapw - wszystko domys$lne

. nohup run_lapw -p -so &

save_lapw —-d rel

DOS

. Zageszczenie siatki x kgen - 123
. x lapwl -p
. X lapwso -p

. x lapw2 -qtl -p -so

configure_int_lapw - DOS catkowity oraz od kazdego z 5 atoméw

. X tetra -p -so

Pasma

. Kopiujemy plik PbTe-Na.klist_band z przygotowana Sciezky I'-K-X-I"-L-%
. x lapwl -band -p
. X lapwso -p

. Kopiujemy plik template.insp, zmieniamy nazwe na PbTe-Na.insp i wstawiamy Er odczy-

tang za pomocg grep :FER *scf2

. X spaghetti -p -so
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Rysunek 1: Komoérka elementarna krysztatu BiySes oraz superkomérka z préznig ok. 10 A do obliczen
stanow powierzchniowych.

3.5 Bizse3

BiySes jest izolatorem topologicznym, czyli charakteryzuje si¢ wystepowaniem przerwy energetyczne;j
w krysztale, ale posiada stany przewodzace na powierzchni. Pojecie topologii jest zwigzane z tym,
ze pasma przy powierzchni przecinaja i wystepuja w odwroconej kolejnosci, ale nie istnieje ciagta
transformacja, ktéra pozwolitaby przeksztatci¢é odwrocone pasma do takich dla zwyktego izolatora,
dlatego te stany sa chronione wobec zaburzen. Takie zjawisko moze wystapic, jezeli oddziatywanie
spin-orbita jest silne oraz wystepuje ztamanie symetrii translacyjnej, ktore jest oczywiste na krawedzi
skonczonego krysztahu.

Jedna z wtlasnosci izolatorow topologicznych jest blokowanie sie spinu elektronéw w kierunku
prostopadtym do ich pedu. Izolatory topologiczne maja zastosowanie w optoelektronice, spintronice
i mogg postuzy¢ w budowie komputeréw kwantowych.

Stany powierzchniowe mozna wyznaczy¢ za pomocg obliczen w kodach DFT przyjmujac super-
komorke z proznia. Wiecej informacji mozna znalezé w tutorialu a pliki wejéciowe na stronie. Nie
wykonamy tych obliczen na zajeciach, poniewaz zajmujg wiele godzin. Przedstawie tylko wyniki.


https://docs.quantumatk.com/tutorials/topological_insulator_bi2se3/topological_insulator_bi2se3.html
https://pranabdas.github.io/espresso/hands-on/Bi2Se3/
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