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Топологические изоляторы (ТИ) привлекают значительное внимание 
в физике конденсированного состояния веществ из-за защищенных по-
верхностных состояний [1]. Эффект сильного расщепления типа Рашбы 
поверхностных состояний может обеспечить возможность применения 
ТИ для создания спиновых полевых транзисторов [2]. Такой эффект воз-
никает при адсорбции атомов щелочных металлов на поверхности ТИ [3]. 
В экспериментальных работах [3,4] показано, что механизмы взаимодей-
ствия отдельных атомов щелочных металлов с поверхностью Bi2Se3 мо-
гут сильно различаться. Частичное исчезновение с поверхности атомов K 
[3] и Rb [4] в процессе отжига (Т = 400 К) объясняется в первого случая 
термодесорбцией атомов с поверхности, а во втором – интеркаляцией в 
ван-дер-Ваальсов промежуток Bi2Se3. Поэтому необходимо исследование 
возможных позиций адсорбции и диффузии на поверхности. 

В данной работе адсорбционные позиции атомов на поверхности 
определялись путем проведения ab initio расчетов в рамках метода про-
екционных плоских волн, реализованного в пакете VASP [5]. Для описа-
ния обменно-корреляционного потенциала использовалось обобщенно-
градиентное приближение [6]. Исследование проводилось в пределе низ-
ких покрытий адсорбатов. В качестве возможных позиций адсорбции в 
рассмотрение принимались четыре возможные позиции: ГЦК-ямочная, 
ГПУ-ямочная, мостиковая и вершинная. Энергия адсорбции рассчитыва-
лась по формуле: 

2 3 2 3
( + ), –ads X Bi Se Bi Se XE E E E , где 

2 3,X Bi SeE  и – пол-

ные энергии системы с адсорбированным атомом (X – сорт адатома) и 
системы без адатома.  – энергия изолированного X атома. Поиска 

переходных состояний и энергетических профилей перемещений атомов 
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по поверхности использовался метод NEB (метод подталкивания упругой 
ленты) [7]. 

В результате проведенного исследования наиболее энергетически вы-
годными позициями адсорбции оказались ямочные позиции ГЦК и ГПУ 
типа. Вершинная позиция остается по энергии значительно более невы-
годной для всех рассмотренных сортов атомов щелочных металлов. 

Затем проведен расчет возможного пути миграции атомов по поверх-
ности между найденными двумя адсорбционными позициями. Было об-
наружено, что мостиковая позиция в данном случае является переходным 
состояниям для всех рассмотренных адсорбатов. Далее, на основе данных 
о переходных состояниях, были определены величины активационных 
барьеров. С увеличением размера атома от Li до Cs, энергия активации 
уменьшается от значения 322 мэВ до 110 мэВ.  

Знание активационных барьеров позволяет оценить диффузионную 
длину атома, как функцию температуры [8]. Установлено, что при ком-
натной температуре, за время наблюдения равное одной минуте, рассчи-
танные диффузионные длины значительно превосходят величину посто-
янной решетки а, исследуемого материала. Так, значение диффузионной 
длины атома Li, которое является минимальным в указанных условиях, 
составляет 15 микрон. При комнатных температурах, вне зависимости от 
сорта адатома скорость диффузии по поверхности достаточно велика. 
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