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Arastirma Makalesi / Research Article

BiTel Kristalinde Spin-Yoriinge Yarilmasinin Gerinim ile Degisimi

Siimeyra GULER-KILIC", Cetin KILIC

Gebze Teknik Universitesi, Fizik Boliimii, Kocaeli

Oz

BiTel kristalinin elektronik bant yapisinda, giiglii spin-yoriinge etkilesmesi Rashba tipi spin ayrigmasina yol
agmaktadir. Bu nedenle, dar bant aralikli bir yariiletken olan BiTel potansiyel bir spintronik malzeme olarak ilgi
cekmektedir. Bu makalede, BiTel’deki Rashba tipi spin yarilmalarin gerinim ile nasil degistigi incelenmistir. Bu
amagla, yogunluk fonksiyonel teorisi ¢ercevesinde kristal yapisi optimizasyonlar1 ve bant yapisi hesaplamalari
gerceklestirilmistir. Bu hesaplamalarin sonuglari, BiTel’deki Rashba tipi spin yarilmasmin gerinim ile kontrol
edilebilecegini gostermektedir. Bu, BiTel kristalinde gerinimin spin-yoriinge etkilesimini arttirdign (kristal
sikistirildiginda) ya da azalttigr (kristal genlestiginde) bulgusu ile agiklanmistir.

Anahtar kelimeler: Spintronik yariiletkenler, BiTel, Rashba tipi spin yarilmasi, Spin-yoriinge etkilesimi, lk-
prensip hesaplamalar.

Variation of Spin-Orbit Splitting with Strain in BiTel Crystal

Abstract

In the electronic band structure of the BiTel crystal, strong spin-orbit interaction leads to Rashba-type spin
splitting. For this reason, BiTel, a narrow band gap semiconductor, attracts attention as a potential spintronic
material. In this article, it is examined how Rashba type spin splitting in BiTel varies with strain. For this purpose,
crystal structure optimizations and band structure calculations have been performed within the framework of
density functional theory. The results of these calculations show that Rashba type splitting in BiTel can be
controlled with strain. This is explained by the finding that strain in the BiTel crystal make the spin-orbit
interaction increase (when the crystal compressed) or decrease (when the crystal dilated).

Keywords: Spintronic semiconductors, BiTel, Rashba type spin splitting, Spin-orbit interaction, First-principles
calculations.

1. Giris

2011 yilinda elektronik bant yapisinda devasa Rashba tipi spin yarilmalar1 gézlemlendiginden [1] beri
dar bant aralikli BiTel yariiletkeni, potansiyel bir spintronik malzeme olarak, biiyiik ilgi gérmektedir.
Rashba tipi yarilmalar yariiletken elektronlarinin spin polarizasyonunun harici elektrik alanlarla kontrol
edilmesine olanak sagladigi [2, 3] i¢in BiTel’nin spintronik cihazlarda kullanimi cazip goriilmektedir.
BiTel basing altinda topolojik faz gecisi gostermesi [4-10] ve termoelektrik 6zellikleri [11-13] ile de
dikkat toplamaktadir.

Rashba etkisinin ilk olarak incelendigi sistem iki-boyutlu (2B) elektron gazidir [14]. Bu etkinin
tezahiiri, giiclii spin-yoriinge etkilesmesinin varliia ve evirme simetrisinin yokluguna baghdir. Agir
eleman iceren diisiik-boyutlu bir yariiletken i¢in bu sartlarin saglanmasi nispeten kolaydir. Bununla
beraber, Rashba etkisinin belirgin bir sekilde ortaya ¢iktig1 tic-boyutlu (3B) kristallerin sayisi son derece
azdir. Ciinkii 3B bir kristalde Rashba tipi yarilmalarin olugmasi istisnai ve nadirdir. BiTel kristalinin
yogun ilgi cekmesinin arkasinda bu vardir.
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BiTel yariiletkeninin spin-ayrismis Rashba bantlarina ait 6l¢tim [1,15-17] ve hesaplama [18-23]
sonuclarini rapor eden ¢ok sayida yayin ¢ikmaktadir. Katmanl bir yapiya sahip olan BiTel kristalini,
ilk-prensip hesaplamalar1 gergeklestirerek, inceledigimiz 6nceki bir yayimmzda [22], BiTel bant
yapisinda olusan Rashba tipi yarilmalarm kokeni arastirilmigtir: BiTel katmanlarmin arasindaki
bolgelerde igsel bir 2B elektron gazinin olustugu ag¢iga cikarilmistir. Bununla beraber, BiTel
katmanlarmin kompozisyonunun birli olmas1 ve bizmut, telliir ve iyot atomlarmin elektronegatiflik
degerlerinin uygun diismesi sayesinde, zikredilen igsel 2B elektron gazinin maruz kaldigi asimetrik bir
icsel elektrik alanin da var oldugu anlagilmistir. Bu asimetrik igsel elektrik alan, agir eleman bizmutun
varliginda spin-yoriinge etkilesmesini belirleyerek, elektronik durumlarin spin es-enerjiligini ortadan
kaldirmakta ve Rashba tipi yarilmalari netice vermektedir.

Rashba tipi spin yarilmalari, geleneksel olarak, e.g. [24], Rashba-Bychkov dispersiyon bagintisi
[14] kullanilarak karakterize edilmektedir. Asagida izah edildigi gibi, bu bagintiya Rashba parametresi

a ve elektronun etkin kiitlesi m” girmektedir. Bu makalede BiTel kristalindeki spin-yoriinge yariimasini
betimleyen bu parametrelerin (o ve m”) gerinim ile nasil degistigi ele alinmaktadir. Bu amacla BiTel
kristalinin birim hiicre hacminin mubhtelif degerleri igin, yogunluk fonksiyonel teorisi ¢ergevesinde,
kristal yapisi optimizasyonlart ve bant yapisi hesaplamalari gergeklestirilmistir. Hacim degerleri
kristalin hem genlesme hem de sikisma durumlarimi kapsayacak sekilde segilmistir. Boylece, Rashba
parametrelerinin hacim (kristal genlestiginde) ve basing (kristal sikistirildiginda) ile gosterdigi degisim
incelenmistir.

2. Materyal ve Metot

BiTel katmanli trigonal bir yapida kristallesir; bu yapi, Sekil 1(a)’da gosterilmistir. Bizmut, telliir ve
iyot atomlarindan olusan ardigik birli katmanlar, bu katmanlara dik bir eksen boyunca dizilidirler; telliir
ve iyot katmanlarimin arasinda van der Waals araligi olarak isimlendirilen vakum bdlgesi
bulunmaktadir. BiTel kristalinin uzay grubu, evirme simetrisini icermeyen, P3m1 (No. 156) grubudur.
Bu uzay grubuna ait Brillouin bolgesi Sekil 1(b)’de verilmistir. Elektronik durumlarin momentum (k)
ekseni boyunca Rashba tipi spin ayrismalari Brillouin bélgesinin H-A ve A-L ¢izgilerinde olmaktadir.
Bu nedenle, asagida verilen bant yapisi grafikleri H-A ve A-L ¢izgileri iizerindeki k degerleri
kullanilarak ¢izilmistir.

(a) (b)

i

Bi
Sekil 1. BiTel kristalinin atomik yapisi (a), Brillouin bolgesi (b)

Kristal yapis1 optimizasyonlar1 ve bant yapisi hesaplamalari, yogunluk fonksiyonel teorisi
cercevesinde, Vienna ab initio simiilasyon paketi (VASP) [25] kullanilarak gergeklestirilmistir. Spin-
yoriinge etkilesimi VASP kolineer-olmayan modda [26, 27] ¢alistirilarak, hi¢bir ayarlanabilir parametre
kullamilmaksizin, hesaba katilmistir. Degis-tokus-ilgilesim fonksiyoneli olarak Perdew-Burke-
Ernzerhof (PBE) fonksiyoneli [28] kullanilmustir. Onceki bir yaymimizda [22] van der Waals
dispersiyon etkilesmesinin hesaba katilmasinin gerekli oldugu agiga ¢ikmistir. Bu nedenle, PBE
fonksiyoneline ilaveten yari-ampirik bir dispersiyon potansiyeli [29] kullanilmistir. Hesaplamalarda
izdiistimsel ilaveli-dalga (PAW) yontemi [30, 31] kullanilmus; telliir ve iyot igin 55 ve 5p durumlar1 ve
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bizmut i¢in 6s ve 6p durumlar1 degerlik durumlar1 olarak degerlendirilmistir. Elektronik durumlar,
diizlem dalga baz setleri kullanilarak temsil edilmistir; kinetik enerjinin kesim degeri 325 eV dir.

Yukarida belirtildigi gibi gerek deneysel gerekse ilk-prensip hesaplama yontemleri ile elde
edilen, spin-ayrismis Rashba bantlarmin incelenmesinde,

2

h
ex(k) = 5— k% + ak 1)

ifadesiyle verilen Rashba-Bychkov dispersiyon bagitisi [14] yarar saglamaktadir. Burada, a ve m’,
sira ile, Rashba parametresi ve etkin kiitleyi gostermektedir. Spin yarilma enerjisi k’da lineerdir ve
ile dogru orantihdir: Ae(k) = €, (k) — e_(k) = 2ak. Bant enerjisi €4 (k) nin minimum degeri
aldig1 k degeri momentum ofseti olarak adlandirilir ve

ko = 2 & )

_ aky 3

ifadesiyle verilen Rashba enerjisi kullanilmaktadir. Asagida Sekil 2’de gosterildigi gibi, bant yapisi
grafiklerinden, k, ve Eg’nin degerleri dogrudan elde edilmektedir. Bu degerler Esitlik (2) ve (3)’¢e
yerlestirilerek ve bu esitlikler a ve m’ i¢in coziilerek, Rashba parametresi ve etkin kiitle elde
edilmektedir.

BiTel’nin birim hiicre hacmi V’nin muhtelif degerleri i¢in kristal yapisi optimizasyonlari
gerceklestirilerek, onceki bir yaymimizda [22] detayl1 olarak anlatildig1 gibi, BiTel kristalinin durum
denklemi tiiretilmistir. Boylece basing-hacim P — V' denklemi elde edilmistir. Asagida V' ’nin denge
degeri, yani P = 0 i¢in aldig1 deger, V; olarak gosterilmistir. Gerinim 6lgiitii olarak, hacim oram V /V
kullanilmistir. Bu oranin birden biiyiik ve kiigiik olmasi, sira ile, kristalin genlesmesi ve sikistirilmasi
anlamma gelmektedir. Her hacim degeri icin, bant yapisi hesaplamalar1 yapilarak, Rashba
parametrelerinin muhtelif hacim degerlerine karsilik gelen degerleri elde edilmistir. Boylece, Rashba
parametresi ve etkin kiitlenin hacim V' (kristal genlestiginde) ve basing P (kristal sikistirildiginda) ile

cwe

nasil degistigi belirlenmistir.
3. Bulgular ve Tartisma

BiTel kristalinin muhtelif hacim V' degerleri igin elde edilen elektronik bant yapisi grafikleri Sekil 2°de
verilmistir; en diisiik (yliksek) enerjiye sahip olan iki iletim (degerlik) bandi ¢izilmistir. Hem iletim hem
de degerlik bantlarimin momentum ekseninde birbirinden ayrigmasi spin-yoriinge etkilesmesinden
kaynaklanmaktadir. Hacim oram V/ V, degistikce hem bant aralik enerjisi hem de bantlarm sekli
(dispersiyonu) degisim gostermektedir. Bant aralig1 enerjisinin basing ile gosterdigi degisim onceki bir
yayinimizda [10] detayl olarak ele alinmustir. Ozetle, basincin kritik bir degerine (P,) kadar bant aralig1
kiigiilmekte; P = P. oldugunda bant araligi tamamen kapanmakta ve BiTel yar1 metale doniismektedir.
Basing artarken kritik basing P, degeri gegildiginde ise, bant araligi tekrar agilmaktadir. Buna, kristal
genlegirken (V / V, > 1) bant araliginin artma egiliminde oldugu ilave edilmelidir.
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Sekil 2. BiTel kristalinin, hacim oran1 V/V ;’nin muhtelif degerleri i¢in, elektronik bant yapis: grafikleri; sadece
dort bant (en diisiik enerjiye sahip iki iletim bandi ve en yiiksek enerjiye sahip iki degerlik bandi)
cizilmistir. Degerlik bandi maksimumu ve iletim bandi minimumu, sira ile VBM ve CBM olarak
isaretlenmig; Rashba enerjisi (Ez) ve momentum ofseti (k,) gosterilmistir.

O deneysel deger
e hesaplanan deger
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V/V P/ P.

Sekil 3. BiTel kristali i¢in Rashba parametresi a ve etkin kiitle m"’nin hacim oram V/ V, ve basing oran1 P/F, ile

degisimi; m, serbest elektron kiitlesini, @, Rashba parametresinin V =V, i¢in degerini gdstermektedir.
Deneysel degerleri su kaynaklardan almmugtir: [1], [32].

Sekil 2°de hacim oramt V/ V ,’nin muhtelif degerleri igin bant dispersiyonun farkli olmasi,
momentum ofseti, Rashba enerjisi ve etkin kiitlenin gerinim ile degistiginin bir gostergesidir. Bu, BiTel
yariiletkeninin elektronik yapisina spin-yoriinge etkilegsmesinden gelen katkinin gerinim ile kontrol
edilebilecegini gostermektedir. Rashba Hamiltoniyeninde spin-yoriinge etkilesiminin katkisii o
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parametresinin degeri belirlemektedir. Bu nedenle, Rashba parametresi a’nin gerinim ile nasil degistigi
incelenmistir. Sekil 3’{in {ist panellerinde a/ @, orani, hacim oram V / V ,’ye (sol panel) ve basing oram
P/P.ye (sag panel) gore cizilmistir; a, Rashba parametresinin V =V, icin aldigt degeri
gostermektedir. Sekil 3’iin alt panellerinde ise m*/ m, orani ayni gerinim Olgiitlerine gore ¢izilmistir;
m serbest elektron kiitlesini gostermektedir. Sekil 3’de mavi, yesil ve kirmizi gizgilerle birlestirilen
noktalar ii¢ farkli duruma tekabiil etmektedir: (i) Kristal genlesirken, a/a, (m’/m,) orant V/V , ile
yaklasik olarak dogru orantili bir sekilde azalmaktadir (artmaktadir). Bu durumda, BiTel katmanlari
arasindaki van der Waals araligi bliylidiigii i¢in spin-yoriinge etkilesimi zayiflamakta ve yariiletken
elektronlar1 “agir’lasmaktadir. (ii) Kristal sikistirilirken, basing kritik degerden kiiciik ise, a/a 0

m*/ m,) orant P/P, ile yaklasik olarak dogru orantili bir sekilde artmaktadir (azalmaktadir). Bu
durumda, spin-yoriinge etkilesimi giiclenmekte ve yariiletken elektronlar1 “hafif’lemektedir.
Hesaplananm”/ m,, degerlerinin deneysel [1,32] degerlerle olduk¢a uyumlu oldugu belirtilmelidir. (iii)
Kristal sikistirilirken, basing kritik degerinden biiyiik ise, a/ a, (m* / m,) oram P /P, ile yaklasik

olarak dogru orantili bir sekilde azalmaktadir (artmaktadir). Bu bulgular, BiTel yariiletkeninde spin-
yoriinge etkilesim siddetinin gerinim ile kontrol edilebilecegini gostermektedir.

4. Sonuc ve Oneriler

Bu makalede, yogunluk fonksiyonel teorisi ¢er¢evesinde ilk-prensip hesaplamalar1 gerceklestirilerek
BiTel yariiletkeninde elektronik bant dispersiyonunun ve Rashba tipi spin yarilmasinin gerinim ile nasil
degistigi arastirilmugtir. BiTel kristalinde gerinimin spin-ydriinge etkilesmesinin siddetini degistirdigi
bulunmustur: Kristal sikistirilirken spin-yoriinge etkilesimi artmakta, kristal genlesirken ise
azalmaktadir. Bu, BiTel yariiletkenindeki Rashba tipi spin yarilmasinin gerinim ile gosterdigi degisimi
aciklamaktadir. Bu bulgular, BiTel yariiletkeninin spintronik Ozelliklerinin gerinim ile kontrol

edilebilecegini gostermektedir.
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