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Laburpena

Spin-orbita eta elektroi-fonoi akoplamenduen arteko elkarreragina aztertzen dugu T1/Si(111) gaina-
zalean, spinaren askatasun-gradua esplizituki kontsideratuz. Schrodingerren ekuazioaren zuzenketa
erlatibista eskalarrak bakarrik aintzat hartzen ditugunean, gainazal elektroi-egoerak eta bibrazio-modoak
bortizki akoplatuta daudela aurkitzen da. Aldiz, spin-espazioa elektroien uhin-funtzioen deskribapenean
barnehartzean, elektroi-fonoi elkarrekintza txikiagotu daiteke, baita erabat ezabatu ere, hasiera eta
amaierako spin-egoeren gainezarmenaren arabera.

Hitz gakoak: elektroi-fonoi elkarrekintza, spin-orbita akoplamendua, gainazalen fisika, lehen-
printzipioetan oinarritutako kalkuluak

Abstract

We study the interplay between the spin-orbit and the electron-phonon coupling considering explicitly the
spin degree of freedom at the Tl/Si(111) surface. It is found that the surface states are very strongly
coupled to the surface wvibrational modes when only scalar relativistic corrections of the Schridinger
equation are taken into account. However, when the spin space is included in the wave-function definition,
the electron-phonon interaction appears strongly modulated, or even completely suppressed, depending on
the overlap of the initial and final electron spin states.

Keywords: electron-phonon interaction, spin-orbit coupling, surface physics, first-principles calculations

1 Sarrera eta motibazioa

Fonoiek kristal baten atomoen bibrazio kolektiboen kitzikapenak deskribatzen dituzte mekanika kuanti-
koaren ikuspuntutik (Ashcroft eta Mermin, 1976). Bibrazio kolektiboak, edo modu normalak, kristalaren
osagaien higiduraren patroiak dira, zeinetan sistema baten partaide guztiek maiztasun berdin eta fase-
erlazio finko batekin oszilatzen duten.

Fonoiek eta elektroiek elkarri eragin diezaiokete kristalean, batez ere Fermiren energiatik (Er) gertu,
non karga-eramaileak kitzika daitezkeen bibrazio moduak xurgatuz edo igorriz (Grimvall, 1981). 1(a)
Irudian fonoiaren xurgatze eta igortze diagramak irudikatuta daude. Gorputz-anitzen elkarrekintza honen
ondorioz, bai elektroiek bai fonoiek haien ingurua aldarazten dute, partikulak eta bibrazio kolektiboak
kitzikatuz. Baina aldi berean, aldaketa hauek biek paraitzen dituzten indarrak aldatzen dituzte. Hortaz,
elektroi-fonoi akoplamenduak karga-eramaileen zein bibrazio normalen egoerak perturbatzen ditu, haien
dispertsio erlazioak eta bizidenborak aldatuz (Grimvall, 1981). 1(b) Irudian wq energiako fonoi batek
eragindako egoera elektronikoen dispertsioaren birnormalizazioa erakusten da. Halaber, elektroi-fonoi
elkarrenkintzak kitzikatutako elektroi nahiz fonoi egoeren bizidenborak finituak bihurtzen ditu. Zenbat
eta handiago izan akoplamendua, orduan eta laburragoa da bizidenbora.

Izan ere, elektroi eta fonoien arteko akoplamendua ezinbestekoa dugu hainbat fenomeno fisiko ulertze-
ko, esate baterako, beroaren edo elektroien garraioa edo supereroankortasuna (Grimvall, 1981). Bestalde,
kristalaren dimentsioa txikitzen dugunean, solidoaren barnealdean debekatuta dauden elektroi egoerak
eta sareko bibrazio modu bereziak agertzen dira. Inguru berri horrek fonoien bitartez gauzatzen den
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1 Trudia: (a) Elektroi-fonoi akoplamenduaren bidez ematen diren sakabanaketa-prozesuak. Xurgatze (ezkerrean) eta
igortze (eskuinean) diagramak. k momentuko elektroi batek q (—q) momentuko fonoia xurgatzen (igortzen) du. Bietan bai
momentua bai energia kontserbatzen dira. (b) wq energiako fonoi batek eragindako elektroi dispertsioaren birnormalizazioa
Er-tik gertu.

elek. k

elek. k+q

Xurgatze Diagrama Igortze Diagrama

> k

elektroi-sakabanaketaren trantsizio berriak sor ditzake, eta elektroi-fonoi elkarrekintza handiagotu. Az-
ken bi hamarkadetan, horrelako joerak gainazaletan ematen direla egiaztatu da, bai alde teorikotik,
bereziki lehen-printzipioetan oinarritutako kalkuluei esker (Eiguren et al., 2003; Giustino, 2017), zein
experimentalatik, batez ere angeluz bereizitako fotoemisio (ARPES ingelesez) teknikari esker (Hufner,
1995). Beraz, elektroi-fonoi elkarrekintzak gainazaletan eragin nabarmena izan dezake. Kasurako, bere
barnealdean supereroankorra ez den material bat gainazalean izan daiteke, aplikazio mundu zabal bati
atea irekiz.

2 Irudia: (a) Elektroien dispertsio erlazioa inbertsio-espazial eta inbertsio-denbora simetriak dituen inguru batean. (b)
Inbertsio-espazial simetria apurtuz gero, spin-orbita akoplamenduak spin-proiekzio ezberdinak dituzten egoerak banantzen
ditu.

a) E(k) b) E(k)

Aldi berean, azken hamarkadatik hona, elementu astunek (zenbaki atomikoa Z > 72) estalitako gai-
nazalek jakingura piztu dute spintronikan, hau da spinaren askatasun-graduan oinarritutako elektronikan
(Zutic’ et al., 2004). Spintronikak karga-eramaileen spina erabiltzen du memoria unitate bezala, eta datuak
transferitzeko edo biltegiratzeko askoz eraginkorragoa da gaurko elektronikaren aldean. Spina oinarriz-
ko partikulen berezko momentu angeluarra da eta momentu magnetikoa ematen die spindun partikulei.
Halaber, kristaletan, elektroiak abiadura erlatibistetan eremu elektriko batekiko mugitzen direnez, eremu
magnetiko efektibo bat sumatzen dute, zeina momentu angeluar orbitalarekin lotura duen. Argi dago
eremu magnetiko hori eta elektroiaren berezko momentu magnetikoa akoplatzen direla. FElkarrekintza
honi spin-orbita akoplamendua deitzen diogu (Sakurai, 1994).

2. Irudiak elektroien dispertsio-erlazioa erakusten du. 2(a) Irudian, solidoen barnealdean inbertsio-
espaziala eta inbertsio-denbora simetriak betetzen direnez, elektroi-egoerak spin-endekatuta daude. 2(b)
Irudian, haatik, inbertsio-espaziala apurtzean momentu berdina baina spin proiekzio ezberdinak dauz-
katen elektroi-egoerak bananduta daude, spin-orbita akoplamenduaren eraginez. Gainazaletan inbertsio-
espaziala apurtuta dagoenez, horrelako fenomenoak ematen dira. Izan ere, gertakari hau oso interesgarria
da spinean oinarritutako aplikazioetarako, kanpoko eremu magnetikorik ez dagoen arren aurkako spin-
polarizazioak bereizteko gai garelako.
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Spin-orbita akoplamenduak sortutako egoera-banantzea energiako eskalarik txikiena izaten da (~ 1-10
meV) (Ast et al., 2007). Hortaz, horrek ez du eragin handirik izaten elektroi-fonoi elkarrekintza aztertzen
denean. Halatan, spin-orbita terminoa aintzat hartzea ez da ohikoa izan kalkulu teorikoetan. Elementu
astunek estalitako gainazaletan berriz, spin-orbita akoplamendua “erraldoia” izaten da eta fonoi-energien
ordenekoa izan daiteke (~ 100 meV), edo are handiagoa. Beraz, gainazal horietan gertatzen den elektroi-
fonoi elkarrekintza zeharo aztertu nahi izanez gero, spin-orbita akoplamendua esplizituki kontuan hartu
behar dugu.

2 Arloko egoera eta ikerketaren helburuak

Lehen-printzipioetan oinarritutako lan oso gutxik izan dute interesa elektroi eta fonoien arteko elkarre-
kintzan spin-orbita akoplamenduak duen paperan (Sklyadneva et al., 2013; Alcantara Ortigoza et al.,
2014), eta izan dutenek ez diote arreta jarri spin-espazioa esplizituki barnehartzeak duen ondorioari. Ha-
la eta guztiz ere, Holstein eta Frohlich hamiltondar eredu hurbilduetan oinarritzen diren lan batzuek bai
ekin diote ikergai honi, baina, spin-orbita akoplamendua kontuan hartzean ere Rashba eredu sinplifikatua
erabiltzen dute.

Horren harira, baldin eta Fermiren maila elektroi-banda baten muturretan badago, spin-orbita ako-
plamendua aintzat hartzean, elektroi-fonoi elkarrekintza areagotzen dela behatu dute (Cappelluti et al.,
2007). Antzerako emaitzak experimentalki ere lortu dira (Ast et al., 2007). Beste lanek, ordea, spin-orbita
akoplamenduak elektroi-fonoi elkarrekintza txikitzen duela egiaztatu dute, elektroi-fonoi elkarreragin bera
ere handia denean (Li et al., 2011). Beraz, nahiz eta lan hauek oso esanguratsuak eta ildo honen abiapun-
tua izan, gaur egun ez dago argi zein den spin-orbita terminoaren eragina elektroi-fonoi elkarrekintzaren
gainean. Bestalde, txosten hauek, hamiltondar eta spin-orbita akoplamendu eredu hurbilduetara muga-
tzen dira, eta dispertsiorik gabeko fonoiak erabiltzen dituzte. Izan ere, benetako materialak irudi hurbildu
horretatik oso urrun daude.

Ikerketa honen helburu nagusia benetako gainazal batean spin-orbita eta elektroi-fonoi akoplamenduen
arteko elkarreragina aztertzea da, lehen-printzipoetan oinarritutako kalkuluak erabiliz. Honetarako, spin-
orbita akoplamendu oso handia duen Talio (T1 Z=81) atomoak estalitako silizio (Si Z=14) erdieroalearen
gainazal bat aukeratu dugu.

Propietate elektroniko eta bibrazionalen azpiatalean erakusten den moduan, T1/Si(111) gainazalak
bolumenetik oso garbiki azaltzen diren elektroi zein fonoi egoerak ditu, eta, hortaz, gainazal elektroi-
egoeren eta bibrazioen arteko akoplamendu handia aurreikus daiteke. Era berean, fonoirik baxuenek di-
tuzten energiak spin-orbita elkarrekintzak sortutako egoera-banantzearen energia baino txikiagoak dira;
hori dela eta, lehenago aipatu bezala, akoplamendu hori ezinbestekoa izango dugu elektroi-fonoi elkarre-
kintza fidagarriki aztertzeko. Beraz, T1/Si(111) gainazala aukeratu dugu aipatutako bi akoplamenduen
arteko elkarreraginik dagoen behatzeko hautagai bikaina delako. Bestalde, sistema hau, spin-orbita ako-
plamendua “erraldoia” eta spin-polarizazio berezia duela egiaztatu zutenetik (Sakamoto et al., 2009),
ikergai erakargarri bihurtu da eta berarekin lotutako publikazioen kopurua ugaritu da.

3 Ikerketaren muina

3.1 Oinarri teorikoa

Detaile handitan sartu gabe, azpiatal honetan erabili dugun oinarri teorikoa aipatzen dugu. Gure kalku-
luak lehen-printzipioetan oinarrituta daudenez, Schrodingerren ekuazioa erabiltzen dugu, jakinda ioi eta
elektroiek elkar eragiten diotela Coulomb-en elkarrekintzaren bitartez. Hala ere, honelako problema ez
da inolaz ere maneiagarria eta hainbat hurbilketa beharrezkoak dira. Horretarako, Born-Oppenheimer,
Hohenberg-Kohn eta Kohn-Sham hurbilketak erabiltzen ditugu (Martin, 2004). Honela, elektroi eta ioien
problemak bereiztu ahal izateaz gain, elkar eragiten dioten gorputz-anitzen problema, numerikoki eba-
tzi daitezkeen partikula bakarraren hainbat ekuaziotan eraldatzen da. Teoria honi guztiari dentsitate
funtzioanalaren teoria (DFT ingelesez) deitzen zaio. Bestalde, ioiek sortzen duten potentzial elektros-
tatikoa pseudopotentzial hurbilketarekin modelizatzen dugu eta uhin-lauak erabiltzen ditugu elektroien
uhin-funtzioen oinarri gisa.

Alde ionikorako, hurbilketa harmonikoa erabiltzen dugu. Problema honen matrize dinamikoa lortzeko,
DFT-en bidez lortutako dentsitate elektronikoa eta potentzial efektiboa perturbatu behar dira. Ondorioz,
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kristalaren propietate bibrazionalak kalkulatzeko erabiltzen dugun metodoari dentsitate funtzioanalaren
perturbazio teoria (DFPT ingelesez) deitzen diogu (Baroni et al., 2001).

Azkenik, bi kalkulu mota egin ditugu: elektroi-fonoi elkarrekintza aztertu, alde batetik, spin-orbita
akoplamendua arbuiatuz, eta beste aldetik, akoplamendu hori aintzat hartuz. Gure kalkuluetan spin-
orbita terminoa sartu ahal izateko, spinaren askatasun-gradua esplizituki adierazi behar dugu. Honeta-
rako, elektroien uhin-funtzioak (1) posizio-espazioan (¢) nahiz bi dimentsiotako spin-momentu angelua-
rraren espazioan () definitu behar ditugu:

V=0¢®x (1)

Hau da, elektroien uhin-funtzioa eskalar (zenbaki) bat izatetik egoera bat izatera pasatzen da. Beraz, spin-
espazioan gertatzen diren egoera-gainezarmenak ere kontuan izan beharko ditugu fonoien bidez emandako
elektroi-sakabanaketa aztertzerakoan, eta, jakina, trantsizioen probabilitateak eraldatuko dituzte.

3.2 TI1/Si(111) gainazala

3 Irudia: TI1/Si(111) gainazalaren ilustrazio eskematikoak (a) albotik eta (b) goitik begiratuta. (c) Aztertutako sistemaren
eredua: Tl geruza bat (esfera gris handia), 10 Si geruza (esfera urdin ertaina) eta H geruza bat (esfera gorri txikia). (d)
Gainazalak duen gelaxka elkarriko espazioan (Gainazaleko Brillouin eremua), momentuen espazioan, alegia. Gainazal honen
simetria altuko puntuak agertzen dira, baita k = P4 eta k = Pp momentuei dagozkien energia konstanteko lerroak ere.

a
299909
6%6%%¢° )
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3(a) eta 3(b) Irudiek T1/Si(111) gainazalaren alboko eta goitiko bistak erakusten dituzte, hurrenez
hurren. Kristalak planoan simetria hexagonala du. 3(c) Irudian gure lehen-printzipioetan oinarritutako
kalkuluetan erabilitako gelaxka adierazi da. Izan ere, T1/Si(111) gainazala espazioko hiru dimentsioetan
hedatzen den xafla periodiko batekin simulatu dugu. Xafla hori alde batean T1 atomo bat, barnealdean
hamar Si atomo eta beste aldean hidrogeno (H Z=1) atomo batek osatzen dute. T1 atomoa ez dagoen
amaieragunean ezartzen dugu H atomoa, aske geratzen den Si-ren lotura elektronikoa ase dadin. Horrela,
gainazal hori elektrikoki neutroa izango da. 3(d) Irudian T1/Si(111) gainazaleko Brillouin eremua agertzen
da, baita P4 eta Pg momentuei dagozkien energia kostanteko lerroak.

3.3 Propietate elektroniko eta bibrazionalak

4(a) Irudiaren ezkerraldean T1/Si(111) gainazalaren elektroi-banda egitura irudikatzen dugu. Barne-
ko panelean ikusten denez, bolumeneko Si banda-hutsartearen barruan, .S; gainazal egoera okupatuta
(Fermiren mailaren azpian, € < 0) eta Sy ez-okupatuta (Fermiren mailatik gora ¢ > 0) agertzen dira
lerro gorri jarraituaz irudikatuta, spin-orbita akoplamenduarik gabe eta spina eskalartzat hartzen badu-
gu. Spin-orbita terminoa eta spin-espazioa esplizituki barnehartzean, aurrekoan azaldu dugun bezala,
gainazal banden spinarekiko endekapena apurtzen da, spin-banantzea gertatuz (ikus marradun lerro ber-
dea). Lau gainazal egoera aurkitzen ditugu kasu honetan: S% eta 5’1T okupatuta daudenak eta S% eta
Sg okupatuta ez daudenak. T1/Si(111) gainazala 100 meV energiako hutsartea duen erdieroale bat dela
ere behatzen dugu. Halaber, K puntuan gertatzen den spin-banda-banantzea 600 meV-koa da, eta I’
puntuaren inguruarena 40 meV-koa.

4(a) Trudiaren eskumaldeak T1/Si(111) gainazalaren elektroien egoera-dentsitatea erakusten du. Ho-
nek energia eta bolumen unitatean egoera elektroniko kopurua ematen du. Spina eskalarra den kasurako
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4 Trudia: (a) T1/Si(111) gainazalaren banda egitura elektronikoa eta dagokion egoera-dentsitatea. Barneko panelak energia
tarte zabalagoa erakusten du. £ = 0 puntukako lerroak Fermiren maila adierazten du. Spin-orbita terminoa kontuan hartu
gabe eta kontuan hartutako kalkuluak lerro jarraitu gorriaz eta marradun lerro berdeaz adierazi dira, hurrenez hurren.
Gune grisak bolumeneko silizioaren banda proiektatukoak dira. (b) Spin-banandutako gainazal-egoeren spin-polarizazioa
momentuaren menpe. Gezi beltzek planoko osagaia erakusten dute, kolore kodeak, ordea, planoaren osagai perpendikularra.

a) b)
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5 Irudia: T1/Si(111) gainazalaren fonoien dispertsio-erlazioa. Goiko panelak dispertsio osoa erakusten du, behekoan
aldiz, T1 atomoarekin lotutako gainazalaren bibrazio normalak bakarrik agertzen dira, spin-orbita terminoa kontuan hartu
gabe (lerro jarraitu gorria) eta kontuan hartuta (marradun lerro berdea). Gune grisak bolumeneko silizioaren barnealdeko
bibrazio modoen proiekzioa erakusten du. Eskuma: Ezkerreko irudiei dagozkien fonoien egoera-dentsitateak.

(lerro jarraitu gorria) maximo bat aurkitzen dugu -70 meV energian. Spin-banantzea gertatzen denean
(marradun lerro berdea), bi maximo agertzen dira: -70 meV eta -100 meV energietan. Izan ere, ener-
gia hauetan, elektroi-egoera kopuru handiena dugu, beraz ahalik eta probabilitate handiena elektroiak
sakabanatzeko fonoiak igorriz edo xurgatuz. Hortaz, espero liteke ezaugarri honek elektroi-fonoi akopla-
mendua handiagotzea.

Azkenik, spin-banandutako okupatuta dauden egoera elektronikoak hartzen baldin baditugu, elektroi-
banda egitura bi zatitan bereiztea komeni zaigu:
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e I. zonaldea: bi banden maximoen artean (energia ¢ € [—70; —100] meV), non spin-banandutako ban-
da bakarra dagoenez fonoiek erangidako elektroi-sakabanaketa banda barneko trantsizioek osatuko
duten.

e II. zonaldea: egoera sakonagoetarako (energia ¢ < —100 meV), non bi bandak eskura daudenez, bai
banda barneko eta bai bi banden arteko trantsizioak gertatzen diren.

4(b) Irudiak spin-banandutako gainazal-egoeren spin-polarizazioak erakusten ditu momentuaren arabe-
ra. I puntuaren inguruan, spin-polarizazioak planoan biratzen du. T-tik K(W)—ra mugitzean spin-
polarizazioak planoan duen osagaia txikitu eta osagai perpendikularra handitu egiten da, K eta K'-an
spin-polarizazioa planoarekiko guztiz perpendikularra izanik. Gainera spin-polarizazioak K eta K’ pun-
tuetan aurkako noranzkoa du beti.

5 Irudiaren ezkerraldean T1/Si(111) gainazalaren fonoien dispertsioa erakusten da. Goiko panelean
energia tarte handiagoan, bolumeneko fonoien bandak ikusten dira (grisa). Beheko panela, aldiz, T1 ato-
moaren gainazal modo normalak agertzen dira energia tarte txikiagoan. Bi bandarik baxuenek “ahultze”
bat sumatzen dute K puntuan, zeina elektroi-fonoi akoplamendu handiaren aztarna izan daitekeen (Kohn,
1959). Hala ere, spin-orbita akoplamendua eta spin egoerak kontsideraturik, “ahultze” hori ez da hain na-
barmena emnergia txikien duen adarrarentzat (marradun lerro berdea). Hau spin-orbita akoplamenduak
elektroi-fonoi elkarrekintza txikitzen duelaren seinalea izan daiteke.

3.4 Elektroi-fonoi elkarrekintza

6 Irudia: Elektroi-fonoi elkarrekintzaren Ay parametroa k elektroi-egoeraren momentuaren menpe, spin-orbita teminoa
kontuan hartu gabe (lerro jarraitu gorria) eta kontuan hartuta (marradun lerro berdea), hurrenez hurren. (a) Okupatuta

dagoen bandarik altuenaren kasuan (S; lerro jarraitu gorria, edo SI marradun lerro berdea) T-ren inguruan. (b) Ez-

okupatuta dagoen bandarik baxuenaren kasuan (S lerro jarraitu gorria, edo S% marradun lerro berdea) K-ren inguruan. k+
q momentuaren menpeko ekarpenak Ay parametroari Brillouin eremu barruan. (¢) Okupatuta dagoen bandarik altuenaren

kasuan (S1 ezkerrean, edo SI eskuinean) k = P4 puntuan. (d) Ez-okupatuta dagoen bandarik txikienaren kasuan (S2
ezkerrean, edo Sé eskuinean) k + q = Pp puntuan (ikus 3(c) eta 4(a) Irudia).

a) 0.25 0.2 0.15 0.1 0.05 0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 b) 0.63 0.64 0.65 0.66 0.66 0.65 0.64 0.63
T T T T L e e L A R R

T T T T T L L I T T 7]
1.2 0.6

[[— SOAxik gabe
IH -~ SOA-rekin

11 7 0.5

. 0.4
8 <03

b 0.2 4

| ,,,,,,, \\ o1l |

T

060402 0 0.2 0.4 0.6-06-04-02 0 0.2 0.4 0.6
k_ [2n/a] k_[2n/a]

-0.6-0.4-0.2 0 0.2 0.4 0.6-0.6-0.4-0.2 0 0.2 0.4 0.6
k [2n/a] k, [2n/a]

Behin sistemaren propietate elektroniko eta bibrazionalak ezagutzen ditugula, elektroi-fonoi elkarre-
kintza aztertzeko gai gara. Lan honetan, egoeraren menpeko akoplamenduaren ahalmen faktorea (M)
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kalkulatzen dugu (Grimvall, 1981; Giustino, 2017). Parametro honek elektroi-fonoi elkarrekintzaren eragi-
naren neurria ematen du; horrela, zenbat eta altuago izan, orduan eta handiagoa izango da akoplamendua.

6(a) Irudiak A delakoa elektroi-egoeraren momentuaren funtzioan erakusten digu I' puntuaren in-

guruan eta okupatuta dagoen bandarik altuenerako (S7, lerro jarraitu gorria, edo SI, marradun lerro
berdea). Spin-orbita akoplamendurik gabe, A\x delakoaren maximoek elektroien egoera-dentsitatearen
maximoarekin bat datoz, -70 meV energian. Izan ere, energia hauetan sakabanaketa-prozesua handien
da, eta itxarotako emaitza lortzen da. Bestalde, aurkitutako maximoen balioak (A € [1.0;1.2]) elektroi-
fonoi elkarrekintza handiaren ezaugarri dira. Aldiz, spin-orbita terminoa eta spin-egoerak kalkuluan
kontuan hartzen direnean, maximoen balioak lau aldiz txikiagotzen dira. Tkus daitekeenez, spin-orbitak
sortutako aldaketak irudiaren I. zonaldeko (ikus 4(a) irudia) egoeretan nabarmenak dira, II. zonaldean,
aldiz, ez dago aldaketa deigarririk. II. zonaldean, alabaina, elektroiek banda barneko zein banden arteko
sakabanaketak pairatzen dituzte, eta ondorioz bukaerako egoerekin gainezarmena ez da inoiz txikituko.
1. zonaldean, haatik, bakarrik barneko sakabanaketa dugu. Beraz, spin-egoeren gainezarmenak trantsizio
posibleak murrizten ditu, baita kasu batzuetan ezabatu ere. Adibide argi bat 6(c) Irudian ikus dezakegu,
non k = P4 momentuaren Ay delakoari dagozkion Brillouin eremu osoko ekarpenak irudikatzen diren,
spin-obita terminoarik gabe (ezkerrean) eta hori aintzat hartzen dugun kasuan (eskuman). Argi ikus-
ten da spin-orbita terminoa barnehartzean, P4 puntuaren aurkako momentua duten egoeren ekarpena
txikiagotu edo anulatu egiten dela, spin-egoeren biderketaren ondorioz. Bestalde, 6(a) irudian ikusten
denez, spin-orbita kontsideratutako kasuan, Ax-ren maximo berriak ere agertzen dira (\x € [0.6;0.8]).
Hortaz, elektroi-fonoi akoplamenduaren A faktorea kasu eskalarrarekiko nabarmen gutxiagotzen bada ere,
balioek handi samarrak izaten jarraitzen dute. Maximo hauek elektroien egoera-dentsitatearen -100 meV
energian ikusitako den maximoarekin lotura dute.

6(b) Irudiak A\x-ren balioak elektroi-egoeraren momentuaren menpe erakusten ditu K puntuaren ingu-
ruan eta okupatuta ez dagoen bandarik baxuenerako (Ss lerro jarraitu gorria, edo Sg marradun lerro ber-
dea). 6(d) Irudian ikus dezakegu Brillouin eremu osoko momentuen ekarpena Ax balioan, k = Pp momen-
tua izanik. Spin-orbita gabe, fonoi-energieck K-tik gertu dauden momentuen arteko eta K — K’ puntuen
arteko trantsizioak baimentzen dituzte. Kasu honetako Ax-ren balioak ertainak dira: A € [0.3;0.6]. Hala
ere, spin-orbita eta spin-espazioa kontuan hartzen dugunean, elektroi-fonoi akoplamenduaren ahalmena
bortizki txikiagotzen da, are gehiago, esan genezake ia guztiz anulatzen dela, balioak oso txikiak baitira,
A < 0.1. Izan ere, 4(b) Irudiaren spin-polarizazio mapetan ikusten den moduan, K eta K’ puntuen arteko
trantsizioetan aurkako spin-egoerak biderkatzen dira, eta, honenbestez, K — K’ ekarpenak debekatuta
daude (ikus 6(d) Irudia). Hala eta guztiz ere, K-tik gertu dauden momentuen arteko sakabanaketa-
prozesuak izaten jarraitzen dugu. Trantsizio horietan, berriz, momentu oso txikiak transferitzen dira
(g — 0), eta, definizioz (Grimvall, 1981; Giustino, 2017), dagozkien sakabanaketa-probabilitateak oso
txikiak izaten dira beste prozesuekin konparatuta. Beraz, spin-orbita akoplamendua eta spin-espazioa
aintzat hartzen baditugu, elektroi-fonoi elkarrekintza biziki murrizten dela esan dezakegu.

4 Ondorioak

Spin-orbita akoplamenduak elektroi-fonoi elkarrekintzari nola eragiten dion aztertu dugu T1/Si(111) gaia-
zalean. Helburu honetarako, spin-espazioa elektroi-uhin-funtzioen deskribapenan barruan sartu dugu.
Spina eskalartzat hartzen dugunean, gainazal elektroi-egoerak eta fonoiak elkarrekin guztiz akoplatuta
daude. Aldiz, spin-egoerak esplizituki hartuz gero, spin-egoeren gainezarmenaren eraginez fonoien bi-
tartez gauzatutako elektroi-sakabanaketaren probabilitateak txikiagotu daitezke, baita ia guztiz anulatu
ere.

Izan ere, fenomeno hau oso interesgarria izan liteke spinaren askatasun-graduan oinarritutako elek-
tronikarako, orain arte lortu dena baino spin-egoera askoz egonkorragoa eta maneiagarriagoa edukiko
genukeelako. Azkenik, ikerketa hau guztiz teorikoa bada ere, lan honen emaitzak angeluz bereizitako
fotoemisio teknika esperimentalaren bidez baliozta litezke.

5 Etorkizunerako planteatzen den norabidea

Lan honen ondorengo urratsa, gainazal berdinean elektroi-fonoi elkarrekintzarekin lotutako beste kal-
kuluak egitea izango litzateke. Halaber, urte hauetan zehar gauzatu dugun kodigoa hobetu eta gehiago
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garatu nahiko genuke. Horren ostean, T1/Si(111) material-motako sistema gehiago aztertzeko ideia badau-
kagu, baita spinak paper garrantzitsua duen beste gainazalak ere. Azkenik, elektroi-fonoi gorputz-anitzen
teorian sakontzea ere gustatuko litzaiguke.
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