Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 92, ćżŕ. 3, ś. 183 { 188 cfl 2010 č. 10 ăćčşśšă

Ő ćőğňőęŋőśšĺ śşźěśšćőćăŋĺ£ čńşąőłĺţ ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżţ śőśšő£ŋĺľ ć šőŕőńőčĺůěśłĺţ ĺğőń£šőřăţ: śĺśšěňă PbBi_4Te_7

Ś. Ć. Ěřěňěěć^{+∗1)}, đ. Ň. Łőřőšěěć^+, Ě. Ć. Ůşńłőć^△

+Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ŕřőůŋőśšĺ ĺ ňăšěřĺăńőćěďěŋĺ£ Śĺąĺřśłőčő őšď. ŘĂŊ, 634021 Šőňśł, Řőśśĺ£

�_{Šőňśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 634050 Šőňśł, Řőśśĺ£} 4_{Donostia International Physics Center (DIPC), and CFM, Centro Mixto CSIC-UPV/EHU,}

Departamento de F«“sica de Materiales, UPV/EHU, 20080 San Sebasti«an, Spain

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 21 ĺ¿ŋ£ 2010 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż šěőřěšĺůěśłőčő ĺśśńěďőćăŋĺ£ őąžěňŋőľ ĺ ŕőćěřţŋőśšŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż PbBi4Te7. Śőěďĺŋěŋĺě PbBi4Te7 ĺňěěš śńőĺśšş¿ śšřşłšşřş, śőďěřęăźş¿ ůěřěďş¿źĺěś£ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ čěłśăčőŋăńĳŋőľ őśĺ ŕ£šĺ- (Bi2Te3) ĺ śěňĺśńőľŋżě (PbBi2Te4) ąńőłĺ. Ŋă őśŋőćě ăŋăńĺğă ćżğćăŋŋőľ śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋżň ćğăĺňőďěľśšćĺěň ĺŋćěřšĺřőćăŋŋőśšĺ łřăěć ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ŕőłăğăŋő, ůšő ďăŋŋőě śőěďĺŋěŋĺě £ćń£ěšś£ šřěţňěřŋżň šőŕőńőčĺůěśłĺň ĺğőń£šőřőň. Ŕřĺ ¡šőň šőŕőńőčĺůěśłĺě śćőľśšćă śőěďĺŋěŋĺ£ őŕřěďěń£¿šś£, ć őśŋőćŋőň, śńő£ňĺ PbBi2Te4. Ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ PbBi4Te7(0001) ć őłřěśšŋőśšĺ šőůłĺ —` ťőřňĺřşěšś£ ďĺřăłőćśłĺľ łőŋşś ćŋě ğăćĺśĺňőśšĺ őš šĺŕă śńő£, ťőřňĺřş¿źěčő ŕőćěřţŋőśšĳ (Bi2Te3 ĺńĺ PbBi2Te4). Ŕőłăğăŋő, ůšő ńőłăńĺğăűĺ£ ďăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ňőęěš ĺňěšĳ ŋě šőńĳłő ŕőćěřţŋőśšŋżľ, ŋő ĺ čńşąőłő ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżľ ţăřăłšěř.

Őďŋĺň ĺğ ćăęŋżţ ďőśšĺęěŋĺľ ťĺğĺłĺ łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ŕőśńěďŋĺţ ńěš £ćń£ěšś£ őšłřżšĺě šřěţňěřŋżţ šőŕőńőčĺůěśłĺţ ĺğőń£šőřőć (ŠĹ) { ŋőćőčő łńăśśă łćăŋšőćżţ ňăšěřĺăńőć ďěňőŋśšřĺřş¿- źĺţ ŕőćěďěŋĺě ŕőďőąŋőě łćăŋšőćőňş ¡ťťěłšş Ţőńńă [1 { 3], čďě řőńĳ ćŋěÿŋěčő ňăčŋĺšŋőčő ŕőń£ ĺčřăěš śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě (ŚŐĆ). Ďăŋŋżě ňăšěřĺăńż £ćń£¿šś£ őąžěňŋżňĺ ĺğőń£šőřăňĺ, ŕőćěřţŋőśšĳ łőšőřżţ śšăŋőćĺšś£ ŕřőćőďŋĺłőň ğă śůěš śĺńĳŋőčő śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£, ŕőřőęďă¿źěčő śŕĺŋ-řăśźěŕńěŋŋżě ŕőćěřţŋőśšŋżě śőśšő£- ŋĺ£ [4, 5]. Ćőğŋĺłă¿źĺě ŕőćěřţŋőśšŋżě śőśšő£ŋĺ£ őąřăğş¿š Ďĺřăłőćśłĺľ łőŋşś ćőłřşč šőůłĺ —`, ć łőšőřőň ŋăŕřăćńěŋĺě śŕĺŋőćőčő ňőňěŋšă őřšőčőŋăńĳŋő ćőńŋőćőňş ćěłšőřş. Şśńőćĺěň ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ šăłőčő śőśšő£ŋĺ£ £ćń£ěšś£ ĺŋćěřśĺ£ ğőŋ, őąřăğş¿źĺţ łřă£ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ, ŕřĺ łőšőřőľ őążůŋżľ ŕőř£ďőł śńěďőćăŋĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ şřőćŋěľ (¡ńěłšřőŋż ¡ńěňěŋšă ś ąőńěě ğăŕőńŋěŋŋőľ p őąőńőůłőľ őąřăğş- ¿š ŋĺęŋĺľ łřăľ źěńĺ, ă ¡ńěłšřőŋż ¡ńěňěŋšă ś ňěŋěě ğăŕőńŋěŋŋőľ { ćěřţŋĺľ), ĺŋćěřšĺřşěšś£ śĺńĳŋżň śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋżň ćğăĺňőďěľśšćĺěň [6, 7]. Ŕőćěřţŋőśšŋżě ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă ŠĹ, łřőňě őůěćĺďŋőčő ĺŋšěřěśă ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ťşŋďăňěŋšăńĳŋőľ ťĺğĺłĺ, ŕřěďśšăćń£¿šś£ ŕěřśŕěłšĺćŋżňĺ ďń£ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ć śŕĺŋšřőŋŋżţ ŕřĺąőřăţ ĺ ć łćăŋšőćżţ ćżůĺśńěŋĺ£ţ [8, 9].

1)e-mail: eremeev@ispms.tsc.ru

Ć ŕőśńěďŋěě ćřěň£ ŕő£ćĺńőśĳ ąőńĳÿőě ůĺśńő řăąőš, ŕőść£źěŋŋżţ ŕőĺśłş ŋőćżţ łńăśśőć šőŕőńőčĺůěśłĺţ ňăšěřĺăńőć [10, 11, 12, 13, 14, 15, 16]. Ŋăĺąőńěě ĺğşůěŋŋżňĺ ĺğ ŋĺţ £ćń£¿šś£ ąĺŋăřŋżě šěšřăďĺňĺšż Bi_2Te_3, Bi_2Se_3 ĺ Sb_2Te_3 [14], ŕřěďśšăćń£¿źĺě śőąőľ śńőĺśšżě śőěďĺŋěŋĺ£, őąřăğőćăŋŋżě ŕ£šĺśńőľŋżňĺ ąńőłăňĺ. Ć ďăŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ śŕĺŋ őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ŕřĺćőďĺš ł ťőřňĺřőćăŋĺ¿ ¡ńěłšřőŋŋőčő śŕěłšřă şğłőğőŋŋőčő ŕőńşŕřőćőďŋĺłă, ć łőšőřőň ŋĺęŋĺľ łřăľ źěńĺ őąřăğş¿š śőśšő£ŋĺ£ ŕőńşňěšăńńă, ă ćěřţŋĺľ { śőśšő£ŋĺ£ ţăńĳłőčěŋă. Ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ (0001) ďăŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ ć šőůłě —` ĺňěěšś£ řăśźěŕńěŋŋőě ŕő śŕĺŋş ŕőćěřţŋőśšŋőě śőśšő£ŋĺě, ś ńĺŋěľŋőľ ďĺśŕěřśĺěľ, ńőłăńĺğőćăŋŋőě ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ć ŕőćěřţŋőśšŋőň ŕ£šĺśńőľŋőň ąńőłě [17].

Ć řăąőšě Ćőńłőćă ĺ Ŕăŋłřăšőćă [18] ŕřőďěňőŋśšřĺřőćăŋă ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ ďĺřăłőćśłőčő śőśšő£ŋĺ£; ŕőłăğăŋő, ůšő ŋă ĺŋšěřťěľśě PbTe ĺ SnTe ĺğ-ğă ćğăĺňŋőľ ĺŋćěřšĺřőćăŋŋőśšĺ ğőŋ ŋă łřă¿ źěńĺ ć šőůłě L ć PbTe ĺ SnTe ňőęěš ťőřňĺřőćăšĳś£ ĺŋšěřťěľśŋőě ďĺřăłőćśłőě śőśšő£ŋĺě. Őďŋăłő śăňĺ ŕő śěąě ďăŋŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ £ćń£¿šś£ šřĺćĺăńĳŋżňĺ (ŋě šőŕőńőčĺůěśłĺňĺ) ĺğőń£šőřăňĺ [7]. Ś ¡šőľ šőůłĺ ğřěŋĺ£ ŕřěďśšăćń£ěšś£ ĺŋšěřěśŋżň řăśśňőšřěšĳ śőěďĺŋěŋĺě łőňąĺŋĺřş¿źěě, ć śěąě ¡ńěňěŋšż łăł ąĺŋăřŋżţ šěšřăďĺňĺšőć, śőďěřęăźĺţ šěńńşř, šăł ĺ PbTe, ŕőśłőńĳłş ć ¡šőň śńşůăě, łăł ĺ ŋă ĺŋšěřťěľśě PbTe/SnTe, ĺňěěšś£ ćğăĺňŋőě ĺŋćěřšĺřőćăŋĺě ğőŋ šěńńşřă: ŋăŕřĺňěř, ć Bi_2Te_3 śőśšő£ŋĺ£ šěńńşřă őąřăğş¿š ćěřţŋĺľ łřăľ źěńĺ, šőčďă łăł ć PbTe { ŋĺę-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 3 { 4 2010 183 ŋĺľ. Ěśšěśšćěŋŋżň łăŋďĺďăšőň £ćń£ěšś£ śőěďĺŋěŋĺě PbBi_4Te_7, ĺňě¿źěě, łăł ĺ Bi_2Te_3, śńőĺśšş¿ śšřşłšşřş, čďě ć łăęďżľ ćšőřőľ ŕ£šĺśńőľŋżľ ąńőł ćśšřőěŋ ąĺśńőľ PbTe(111). Šăłĺň őąřăğőň, ăšőňŋă£ śšřşłšşřă śőěďĺŋěŋĺ£ PbBi_4Te_7 ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ůěřěďş¿źĺěś£ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ čěłśăčőŋăńĳŋőľ őśĺ ŕ£šĺ- (Bi_2Te_3) ĺ śěňĺśńőľŋżě (PbBi_2Te_4) ąńőłĺ [19].

Ć ¡šőň ŕĺśĳňě ňż śőőąźăěň řěğşńĳšăšż řăśůěšă ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż PbBi_4Te_7 ĺ ŕřěďśłăğżćăěň, ůšő ďăŋŋőě śőěďĺŋěŋĺě £ćń£ěšś£ šřěţňěřŋżň šőŕőńőčĺůěśłĺň ĺğőń£šőřőň. Ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ PbBi_4Te_7(0001) ć łřěśšŋőśšĺ šőůłĺ —` ťőřňĺřşěšś£ ďĺřăłőćśłĺľ łőŋşś ćŋě ğăćĺśĺňőśšĺ őš šĺŕă śńő£, ťőřňĺřş¿źěčő ŕőćěřţŋőśšĳ (Bi_2Te_3 ĺńĺ PbBi_2Te_4). Ŕőłăğăŋő, ůšő ńőłăńĺğăűĺ£ ďĺřăłőćśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ňőęěš ĺňěšĳ łăł ŕőćěřţŋőśšŋżľ, šăł ĺ čńşąőłő ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżľ ţăřăłšěř.

Śšřşłšşřŋă£ őŕšĺňĺğăűĺ£ ĺ řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ążńĺ ŕřőćěďěŋż ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ, řěăńĺğőćăŋŋőčő ć ŕřőčřăňňŋőň łőďě VASP [20, 21]. Ć řăňłăţ ďăŋŋőčő ŕńőśłőćőńŋőćőčő ŕőďţőďă ćğăĺňőďěľśšćĺě ňěęďş ĺőŋŋżňĺ őśšőćăňĺ ĺ ćăńěŋšŋżňĺ ¡ńěłšřőŋăňĺ őŕĺśżćăńőśĳ ňěšőďőň ŕřőěłűĺőŋŋżţ ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ćőńŋ [22, 23] (d-¡ńěłšřőŋż Tl ĺ Pb ć ŋăśšő- £źěň řăśůěšě řăśśňăšřĺćăńĺśĳ łăł őśšőćŋżě). Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ĺśŕőńĳğőćăńőśĳ őąőąźěŋŋőě čřăďĺěŋšŋőě ŕřĺąńĺęěŋĺě (GGA) [24]. Ć čăňĺńĳšőŋĺăŋ ążńĺ ćłń¿ůěŋż śłăń£řŋőřěń£šĺćĺśšśłĺě ŕőŕřăćłĺ, śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě şůĺšżćăńőśĳ ŕő ňěšőďş ćšőřőľ ćăřĺăűĺĺ [25].

Śőěďĺŋěŋĺě PbBi_4Te_7 ĺňěěš čěłśăčőŋăńĳŋş¿ ¡ńěňěŋšăřŋş¿ £ůěľłş, śőďěřęăźş¿ ůěřěďş¿źĺěś£ ŕ£- šĺśńőľŋżě (5L) ĺ śěňĺśńőľŋżě (7L) ąńőłĺ, śťőřňĺřőćăŋŋżě ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ¿ ăšőňŋżţ śńőěć Te- Bi-Te-Bi-Te ĺ Te-Bi-Te-Pb-Te-Bi-Te, śőőšćěšśšćěŋŋő [19] (řĺś.1). Řăśśůĺšăŋŋżě řăćŋőćěśŋżě ŕăřăňěšřż a = 4.500 A ĺ c = 24.438 A ŋěśłőńĳłő ąőńĳÿě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ (a = 4.426 A, c = 23.892 A [19]), ůšő śőčńăśşěšś£ ś őąźěľ šěŋďěŋűĺěľ ŕěřěőűěŋłĺ ŕăřăňěšřőć ć GGA ŕřĺąńĺęěŋĺĺ. Ŕřĺ ¡šőň řăćŋőćěśŋżľ őąžěň 5L ąńőłă ńĺÿĳ ŋă 0.1% ňěŋĳÿě őąžěňă ŕ£šĺśńőľŋőčő ąńőłă ć śőěďĺŋěŋĺĺ Bi_2Te_3. Łăł őšňěůăńőśĳ ćżÿě, 7L ąńőł ňőęŋő řăśśňăšřĺćăšĳ łăł ąńőł Bi_2Te_3 śő ćśšřőěŋŋżň ć ŋěčő ąĺśńőěň PbTe(111). Ŕőńşůěŋŋżľ řăćŋőćěśŋżľ őąžěň ďăŋŋőčő ąĺśńő£ ćŋşšřĺ 7L ąńőłă ŋă 2% ŕřěćőśţőďĺš ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ğŋăůěŋĺě őąžěňă, ŕřĺţőď£źěčőś£ ŋă ąĺśńőľ ć PbTe ć śšřşłšşřě NaCl [26] ĺ ŋă 3% ňěŋĳÿě őąžěňă, łőšőřżľ ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ ĺğ šěőřěšĺůěśłőčő řăćŋőćěśŋőčő ŕăřăňěšřă, řăśśůĺšăŋŋőčő ć šőň ęě ŕřĺąńĺęěŋĺĺ, ůšő ĺśŕőńĳ-

Řĺś.1. Ăšőňŋă£ śšřşłšşřă PbBi4Te7 ĺ řăśŕřěďěńěŋĺě ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ć ŕńőśłőśšĺ śěůěŋĺ£ (11—20)

ğşěšś£ ĺ ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě [27]. Łăł ćĺďŋő ĺğ łăřšĺŋż řăśŕřěďěńěŋĺ£ ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ (řĺś.1), ść£ğĺ ćŋşšřĺ 5L ĺ 7L śńőěć £ćń£¿šś£ ĺőŋŋő-łőćăńěŋšŋżňĺ, šőčďă łăł ść£ğĺ ňěęďş ŋĺňĺ, łăł ĺ ć śńşůăě Bi_2Te_3, őŕřěďěń£¿šś£ śĺńăňĺ ćăŋ ďěř ćăăńĳśă. Řăćŋőćěśŋőě řăśśšő£ŋĺě ňěęśńőěćőčő, ćăŋ ďěř ćăăńĳśőćśłőčő ŕřőňěęşšłă d_{VdW} = 2.738 A ć ďăŋŋőň śőěďĺŋěŋĺĺ ńĺÿĳ ŋěňŋőčĺň ňěŋĳÿě ăŋăńőčĺůŋőčő ŕřőňěęşšłă ć Bi_2Te_3 (2.804 A). Łăł ĺ ć śńşůăě ąĺŋăřŋżţ šěšřăďĺňĺšőć, ŕőćěřţŋőśšĳ ć ďăŋŋőň śőěďĺŋěŋĺĺ ąşďěš őąřăğőćżćăšĳś£ řăśłőńőň ŕő ćăŋ ďěř ćăăńĳśőćśłőňş ŕřőňěęşšłş. Őűěŋłă ¡ŋěřčĺĺ řăśłőńă łřĺśšăńńă, ŕřőćěďěŋŋă£ ŕşšěň ŕőőůěřěďŋőčő şďăńěŋĺ£ ĺğ őąžěňŋőľ £ůěľłĺ 5L ĺ 7L ąńőłőć, ďăńă ğŋăůěŋĺě 0.053 ¡Ć/A^2. Ŕřĺ šăłőň řăśłőńě ąşďşš őąřăğőćżćăšĳś£ ŕőćěřţŋőśšĺ, őłăŋůĺćă¿źĺěś£ łăł 5L (5L-term), šăł ĺ 7L (7L-term) śńő- £ňĺ.

Ŋă řĺś.2a ŕřĺćěďěŋż ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă (ĞĄ) ĺ ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă őąžěňŋőčő PbBi_4Te_7, řăśśůĺšăŋŋă£ łăł ś şůěšőň (SOC) šăł ĺ ąěğ şůěšă (wSOC) śŕĺŋőřąĺšăńĳŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£. Ćĺďŋő, ůšő ŋă čřăŋĺűě ĞĄ ďĺśŕěřśĺ£ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ ŋă łřă£ţ źěńĺ ğă śůěš ŚŐĆ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ĺğňěŋ£ěšś£. Ćńĺ£ŋĺě ŚŐĆ śćőďĺšś£ čńăćŋżň őąřăğőň ł őąźěňş ŕőďŋ£šĺ¿ ćěřţŋěčő łřă£ ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ őŕşśłăŋĺ¿ ŋĺęŋěčő łřă£ ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ąőńěě ğŋăůĺňżě ĺğňěŋěŋĺ£ śŕěłšřă ŚŐĆ ćżğżćăěš ć őłřěśšŋőśšĺ šőůłĺ `. Šăł, ć śńşůăě ąěğ ŚŐĆ ŕř£ňă£ źěńĳ e_g = 0.383 ¡Ć ŋăţőďĺšś£ ć šőůłě Z. Ŕřĺ ćłń¿ůěŋĺĺ ŚŐĆ źěńĳ, łăł

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 3 { 4 2010

Řĺś.2. (a) Ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă ĺ őąžěňŋżě ğőŋŋżě śŕěłšřż, řăśśůĺšăŋŋżě ąěğ şůěšă (wSOC) ĺ ś şůěšőň (SOC) śŕĺŋőřąĺšăńĳŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£; b) ńőłăńĳŋżě ŕńőšŋőśšĺ pz śőśšő£ŋĺľ ć ` ć őłřěśšŋőśšĺ EF. Śěřżňĺ śšřěńłăňĺ ŕőłăğăŋă ĺŋćěřśĺ£ łřăěć źěńĺ ğă śůěš ŚŐĆ

ĺ ć śńşůăě Bi_2Te_3, śšăŋőćĺšś£ ŋěŕř£ňőľ. Ć ďăŋŋőň śőěďĺŋěŋĺĺ ¡šă źěńĳ ß^1_2 `M-` śőśšăćń£ěš 0.133 ¡Ć. Ŕřĺ ¡šőň, ć őšńĺůĺě őš Bi_2Te_3 [17], čďě ŚŐĆ ŕřĺćőďĺš ł şćěńĺůěŋĺ¿ źěńĺ ć `, ğďěśĳ ŕřĺ ćłń¿ůěŋĺĺ śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ `-źěńĳ śşźěśšćěŋŋő śşęăěšś£: őš 0.609 ďő 0.173 ¡Ć. Ŋő ĺňěŋŋő šăłă£ šěŋďěŋűĺ£ { śşęěŋĺě źěńĺ ć šőůłě L (łőšőřă£ ŕřőěłšĺřşěšś£ ć ` ć śńşůăě čěłśăčőŋăńĳŋőčő ąĺśńő£) ŕřĺ ćłń¿ůěŋĺĺ ŚŐĆ ţăřăłšěřŋă ďń£ PbTe [27]. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś.2b, ŋĺęŋĺľ łřăľ źěńĺ ć ` ć śńşůăě ąěğ şůěšă ŚŐĆ őŕřěďěń£ěšś£ ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő p_z-śőśšő£ŋĺ£ňĺ, ńőłăńĺğőćăŋŋżňĺ ŋă ćŋěÿŋĺţ ăšőňăţ łăł ŕ£šĺśńőľŋőčő (Te^{outer}_{5L} ), šăł ĺ śěňĺśńőľŋőčő (Te^{outer}_{7L} ) ąńőłőć. Ćěřţŋĺľ łřăľ źěńĺ ć ¡šőň śńşůăě ťőřňĺřş¿š śőśšő- £ŋĺ£, ńőłăńĺğőćăŋŋżě ŋă ăšőňăţ ćĺśňşšă 5L-ąńőłă (Bi_{5L}). Ŕřĺ ¡šőň ŋěğăŋ£šżě śőśšő£ŋĺ£ ńőłăńĺğőćăŋŋżě ŋă ăšőňăţ śćĺŋűă ĺ ćĺśňşšă śěňĺśńőľŋőčő ąńőłă, ńěęăš ŋă 0.133 ¡Ć ćżÿě ğőŋż Bi_{5L}. Śőśšő£ŋĺ£ ćŋşšřěŋŋĺţ ăšőňőć šěńńşřă, łăł ĺ ć śńşůăě Bi_2Te_3

[17], ŋě şůăśšćş¿š ć ťőřňĺřőćăŋĺĺ źěńĺ. Ŕřĺ ćłń¿- ůěŋĺĺ ŚŐĆ ŕřőĺśţőďĺš ĺŋćěřšĺřőćăŋĺě łřăěć źěńĺ, ĺ šěŕěřĳ ćěřÿĺŋă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż őŕřěďěń£ěšś£ p_zśőśšő£ŋĺ£ňĺ Bi ĺ Pb, ńőłăńĺğőćăŋŋżňĺ ŋă ăšőňăţ 7L-ąńőłă, śőőšćěšśšćěŋŋő ďŋő ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ ğăŋĺňă¿š śőśšő£ŋĺ£ ćŋěÿŋĺţ (Te^{outer}_{7L} ĺ Te^{outer}_{5L} ) ăšőňőć šěńńşřă. Ŕřĺ ¡šőň śőśšő£ŋĺ£ Bi_{5L} őłăğżćă¿šś£ ŋă 0.183 ¡Ć ŋĺęě łřă£ źěńĺ. Ňőęŋő őšňěšĺšĳ, ůšő ŕőńőęěŋĺě śőśšő£ŋĺľ śćĺŋűă őšńĺůŋő őš PbTe. Ěśńĺ ć ŕőśńěďŋěň śńşůăě śőśšő£ŋĺ£ Pb ťőřňĺřş¿š ďŋő ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ, šő ć ďăŋŋőň śőěďĺŋěŋĺĺ śőśšő£- ŋĺ£ śćĺŋűă ńěęăš ŋă ćěřţŋěň łřăě ćăńěŋšŋőľ ğőŋż. Šăłĺň őąřăğőň, ć PbBi_4Te_7 źěńĳ ć ` őŕřěďěń£ěšś£ ć őśŋőćŋőň śőśšő£ŋĺ£ňĺ, ńőłăńĺğőćăŋŋżňĺ ŋă 7Lśńőě. İšő ďăěš őśŋőćăŋĺě ŕřěďŕőńăčăšĳ ŋăńĺůĺě ŋěłőšőřżţ őśőąěŋŋőśšěľ ć ťőřňĺřőćăŋĺĺ ŕřőćőď£źĺţ śőśšő£ŋĺľ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ďăŋŋőčő śőěďĺŋěŋĺ£. Ěśńĺ ŋă 7L-ŕőćěřţŋőśšĺ ňőęŋő őęĺďăšĳ łăřšĺŋş, šĺŕĺůŋş¿ ďń£ śńőĺśšżţ šőŕőńőčĺůěśłĺţ ĺğőń£šőřőć, ć ůăśšŋőś-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 3 { 4 2010

Řĺś.3. Ğőŋŋżľ śŕěłšř ŕőćěřţŋőśšĺ PbBi4Te7(0001), őłăŋůĺćă¿źěľś£ ŕ£šĺ- (5L-term) ĺ śěňĺśńőľŋżň (7L-term) ąńőłőň. Śěřżňĺ šőůłăňĺ ŕőłăğăŋă ŕřőěłűĺ£ őąžěňŋżţ śőśšő£ŋĺľ

šĺ Bi_2Te_3, čďě ğă śůěš őšźěŕńěŋĺ£ ĺŋćěřšĺřőćăŋŋżţ łřăěć źěńĺ ťőřňĺřşěšś£ ďĺřăłőćśłőě śőśšő£ŋĺě, ńőłăńĺğőćăŋŋőě ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ć ŕőćěřţŋőśšŋőň ŕ£- šĺśńőľŋőň ąńőłě [17], šő ć śńşůăě, łőčďă ŕőćěřţŋőśšĳ śťőřňĺřőćăŋă 5L-śńőěň, ăšőňż łőšőřőčő şůăśšćş¿š ć ťőřňĺřőćăŋĺĺ ńĺÿĳ ćěřţŋěčő łřă£ źěńĺ, ňőęŋő őęĺďăšĳ śşźěśšćěŋŋőľ ňőďĺťĺłăűĺĺ ŕőćěřţŋőśšŋőčő śőśšő£ŋĺ£.

Őďŋăłő, łăł ňőęŋő ćĺďěšĳ ĺğ řĺś.3, ğőŋŋă£ śšřşłšşřă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ łăł ś 5L-, šăł ĺ 7L-őłőŋůăŋĺěň ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě őšńĺůăěšś£. Ć šőůłě —` ć őąžěňŋőľ źěńĺ ć őąőĺţ śńşůă£ţ ŋăąń¿ďăěšś£ ďĺřăłőćśłĺľ łőŋşś ś ŕřăłšĺůěśłĺ őďĺŋăłőćőľ ďń£ őąőĺţ őłőŋůăŋĺľ ďĺśŕěřśĺěľ, őąřăğş¿źĺľ łőńĳűěőąřăğŋş¿ ŕőćěřţŋőśšĳ Ťěřňĺ ś k_F ß 0.057 A^{−1} ć śńşůăě 5Lőłőŋůăŋĺ£ ĺ ś ŋěğŋăůĺšěńĳŋőľ ăŋĺğőšřőŕĺěľ ŋă 7Lŕőćěřţŋőśšĺ (k_F = 0.045 A^{−1} ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ `K ĺ k_F = 0.047 A^{−1} ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ `M). Šőůłă Ďĺřăłă ŋăţőďĺšś£ ŋă 0.083 ¡Ć (5L-term) ĺ 0.081 ¡Ć (7L-term) ŋĺęě şřőćŋ£ Ťěřňĺ ĺ ńěęĺš ć őąőĺţ śńşůă£ţ, łăł ĺ ć Bi_2Te_3, ćąńĺğĺ ŕřőěłűĺĺ őąžěňŋżţ śőśšő£ŋĺľ ćăńěŋšŋőľ ğőŋż. Šăłĺň őąřăğőň, ŋĺęŋĺě ćěšćĺ śŕĺŋřăśźěŕńěŋŋőčő ďĺřăłőćśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ćŋě šőůłĺ —` ŕőŕăďă¿š ć őąžěň. Łřőňě ŋěğŋăůĺšěńĳŋżţ őšńĺůĺľ ć ďĺřăłőćśłőň śőśšő£ŋĺĺ, ňőęŋő őšňěšĺšĳ ŋăńĺůĺě ŕőćěřţŋőśšŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋă 5L-őłőŋůăŋĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ: ć ńőłăńĳŋőľ źěńĺ ć —` ŕřĺ �0.20 ¡Ć, ńőłăńĺğőćăŋŋżţ ŋă ăšőňăţ ćĺśňşšă ćŋěÿŋěčő 5L ąńőłă ĺ śňěÿăŋŋőčő Bi-Te śőśšő£ŋĺ£ ć źěńĺ ć ğőŋě ŕřőćőďĺňőśšĺ ŕřĺ 0.88 ¡Ć, łőšőřżě őšśşšśšćş¿š ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ś 7L-őłőŋůăŋĺěň.

Ŋěśňőšř£ ŋă śţőęş¿ ďĺśŕěřśĺ¿ ďĺřăłőćśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ďń£ 5L- ĺ 7L-őłőŋůăŋĺľ ŕőćěřţŋőśšĺ, ğăř£ďőćőě řăśŕřěďěńěŋĺě ¡šĺţ śőśšő£ŋĺľ śşźěśšćěŋŋő řăğŋőě. Ěśńĺ ğăř£ďőćă£ ŕńőšŋőśšĳ ŕőćěřţŋőśšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ś 7L-őłőŋůăŋĺěň ŕřăłšĺůěśłĺ ŕőńŋőśšĳ¿ śőśřěďőšőůěŋă ć ŕřěďěńăţ ŕőćěřţŋőśšŋőčő 7L-śńő£ (řĺś.4) ĺ łăřšĺŋă řăśŕřěďěńěŋĺ£ ρ(z) ć ŕřĺŋűĺŕě ăŋăńőčĺůŋă ŋăľďěŋŋőľ řăŋěě ďń£ śńőĺśšżţ šěšřăďĺňĺšőć [17], šő ć śńşůăě 5L-őłőŋůăŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ őŋă ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő őšńĺůăěšś£. Ĺŋšěčřĺřőćăŋĺě ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ć ĺŋšěřćăńăţ 5(7)L�^1_2 d_{VdW} ŕőłăğżćăěš, ůšő šőńĳłő 22% ğăř£ďă ć ¡šőň śńşůăě śőśřěďőšőůěŋő ćő ćŋěÿŋěň, ŕőćěřţŋőśšŋőň 5L-śńőě. Ć ŕőďŕőćěřţŋőśšŋőň 7L-śńőě ńőłăńĺğőćăŋŋő 68% ďăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£. Ŕőśłőńĳłş űěŋšř š£ęěśšĺ ğăř£ďőćőčő řăśŕřěďěńěŋĺ£ ρ(z) ńěęĺš ŋă 14.7 A ŋĺęě ŕőćěřţŋőśšŋőčő śńő£ ĺ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ďăŋŋőě śőśšő£ŋĺě ŕřăłšĺůěśłĺ őšśşšśšćşěš, šő šăłőě śőśšő£ŋĺě £ćń£ěšś£ čńşąőłő ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżň. Śńěďşěš őšňěšĺšĳ, ůšő

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 3 { 4 2010

Řĺś.4. Ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőě řăśŕřěďěńěŋĺě ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ŕőćěřţŋőśšŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ć šőůłě —` ć ŕńőśłőśšĺ śěůěŋĺ£ (11—20) ĺ ğăř£ďőćă£ ŕńőšŋőśšĳ ¡šőčő śőśšő£ŋĺ£ ρ(z), ŕřőĺŋšěčřĺřőćăŋŋă£ ć ŕńőśłőśšĺ xy ďń£ 5L- ĺ 7L-őłőŋůăŋĺľ ŕőćěřţŋőśšĺ PbBi4Te7(0001); z = 0 śőőšćěšśšćşěš ŕőćěřţŋőśšŋőňş ăšőňŋőňş śńő¿

ţăřăłšěř řăśŕřěďěńěŋĺ£ ρ(z) ć ŕřěďěńăţ 7L-ąńőłőć ć śńşůă£ţ 5L- ĺ 7L-őłőŋůăŋĺľ ŕőćěřţŋőśšĺ, ğă ĺśłń¿- ůěŋĺěň śńěčłă ňěŋĳÿěľ ĺŋšěŋśĺćŋőśšĺ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ś ŕ£šĺśńőľŋżň őłőŋůăŋĺěň, ć űěńőň őďĺŋăłőć. Ĺňěŋŋő ¡šőš ťăłš ĺ őąěśŕěůĺćăěš ŕřăłšĺůěśłĺ őďĺŋăłőćş¿ ďĺśŕěřśĺ¿ ďĺřăłőćśłőčő łőŋşśă ďń£ őąőĺţ őłőŋůăŋĺľ ŕőćěřţŋőśšĺ. Ŋă őąőĺţ őłőŋůăŋĺ£ţ ŕőćěřţŋőśšĺ PbBi_4Te_7(0001) ćőğŋĺłă¿źěě ć źěńĺ ďĺřăłőćśłőě śőśšő£ŋĺě ńőłăńĺğőćăŋő ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ŋă Bi ĺ Pb, ă šăłęě ŋă ćŋěÿŋĺţ ăšőňăţ šěńńşřă 7Lśńő£ (šő ěśšĳ ŋă šěţ ăšőňăţ, śőśšő£ŋĺ£ łőšőřżţ ťőřňĺřş¿š łřă£ őąžěňŋőľ `-źěńĺ), ćŋě ğăćĺśĺňőśšĺ őš šőčő, £ćń£ěšś£ ńĺ ďăŋŋżľ śńőľ ŕőćěřţŋőśšŋżň ĺńĺ ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżň.

Šăłă£ ńőłăńĺğăűĺ£ ŕřěďŕőńăčăěš, ůšő ć śńşůăě ŕőćěřţŋőśšĺ, őłăŋůĺćă¿źěľś£ 5L śńőěň, ďĺřăłőćśłőě śőśšő£ŋĺě őłăğżćăěšś£ śşźěśšćěŋŋő ńşůÿě ğăźĺźěŋŋżň őš řăğńĺůŋżţ ňőďĺťĺłăűĺľ ŕőćěřţŋőśšĺ, ůěň śőőšćěšśšćş¿źěě śőśšő£ŋĺě ć Bi_2Te_3, Bi_2Se_3 ĺ Sb_2Te_3 [14, 17]. İšő ŕřěďśšăćń£ěšś£ ćăęŋżň ďń£ śőğďăŋĺ£ ťěřřőňăčŋĺšŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ (5L-śńő£) ś ŕőňőźĳ¿ ďőąăćńěŋĺ£ ťěřřőňăčŋĺšŋżţ ăšőňőć ĺ/ĺńĺ ăšőňŋżţ śńőěć ś ćżśőłőľ šěňŕěřăšşřőľ Ł¿řĺ. Ć ŋěďăćŋĺţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ [28], ŕřőćěďěŋŋżţ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ Bi_2Te_3(0001) ś łőŋűěŋšřăűĺěľ Mn ďő 9% şďăńőśĳ ďőśšĺůĳ šőńĳłő T_c = 10 K ś şęě ŋăůăćÿěľś£ ďěčřăďăűĺěľ ďĺřăłőćśłőčő śőśšő£ŋĺ£. Ć śĺśšěňě PbBi_4Te_7 ŕřěďśšăćń£ěšś£ ćőğňőęŋżň ďőśšĺůĳ śşźěśšćěŋŋő ąőńěě ćżśőłőľ łőŋűěŋšřăűĺĺ ťěřřőňăčŋĺšŋżţ ăšőňőć, ćłń¿ůă£ ťěřřőňăčŋĺšŋżě ăšőňŋżě śńőĺ, ąěğ řăğřşÿěŋĺ£ ďĺřăłőćśłőčő łőŋşśă. Ďřşčĺň ĺŋšěřěśŋżň ŕřĺńőęěŋĺěň šőŕőńőčĺůěśłĺţ ĺğőń£šőřőć šĺŕă PbBi_4Te_7 ňőęěš ążšĳ śőğďăŋĺě śćěřţŕřőćőď£źěčő śőśšő£ŋĺ£ ğă śůěš ďőąăćőł ŕřĺňěśěľ ć ňěęśńőěćżě ŕřőňěęşšłĺ (ĺŋšěřłăńĺřőćăŋĺě). Ŋěďăćŋĺě ¡łśŕěřĺňěŋšż [29] ŕőłăğăńĺ, ůšő Bi_2Se_3 ś ĺŋšěřłăńĺřőćăŋŋżňĺ ăšőňăňĺ Cu ć ĺŋšěřćăńě łőŋűěŋšřăűĺľ 0.10 < x < 0.15 śšăŋőćĺšś£ śćěřţŕřőćőďŋĺłőň ś T_c = 4 K. Ŕřěĺňşźěśšćőň śĺśšěňż PbBi_4Te_7 £ćń£- ěšś£, łăł ĺ ć śńşůăě ś ťěřřőňăčŋěšĺğňőň, ćőğňőęŋőśšĳ ďőŕĺřőćăŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšŋżţ śńőěć ć śşźěśšćěŋŋő ąőńĳÿĺţ łőńĺůěśšćăţ ąěğ řăğřşÿěŋĺ£ ďĺřăłőćśłőčő ŕřőćőď£źěčő śőśšő£ŋĺ£, ůšő ďăěš ćőğňőęŋőśšĳ ďń£ ŕőĺśłă ÿĺřőłőčő łřşčă śĺśšěň ś ąőńěě ćżśőłĺňĺ T_c.

Šăłĺň őąřăğőň, şśšăŋőćńěŋő, ůšő śőěďĺŋěŋĺě PbBi_4Te_7 £ćń£ěšś£ šřěţňěřŋżň šőŕőńőčĺůěśłĺň ĺğőń£šőřőň. Ŋă őśŋőćě ăŋăńĺğă ćżğćăŋŋőľ śŕĺŋőřąĺšăńĳŋżň ćğăĺňőďěľśšćĺěň ĺŋćěřšĺřőćăŋŋőśšĺ łřăěć ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ, ŕőłăğăŋő, ůšő šőŕőńőčĺůěśłĺě śćőľśšćă śőěďĺŋěŋĺ£ őŕřěďěń£¿šś£ ć őśŋőćŋőň śěňĺśńőľŋżňĺ (PbBi_2Te_4) ąńőłăňĺ. Ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ PbBi_4Te_7(0001) ć šőůłě —` ťőřňĺřşěšś£ śŕĺŋ-řăśźěŕńěŋŋőě ďĺřăłőćśłőě śőśšő£ŋĺě. Ďĺśŕěřśĺ£ ¡šőčő śőśšő£ŋĺ£ ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ğăćĺśĺš őš šőčő, őłăŋůĺćăěšś£ ŕőćěřţŋőśšĳ ŕ£šĺ- ĺńĺ śěňĺśńőľŋżň ąńőłőň. Ŕřĺ ¡šőň ŕőłăğăŋő, ůšő ńőłăńĺğăűĺ£ ďăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ ňőęěš ĺňěšĳ ŋě šőńĳłő ŕőćěřţŋőśšŋżľ, ŋő ĺ čńşąőłő ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżľ ţăřăłšěř. Ć śńşůăě 7L-őłőŋůăŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ ďĺřăłőćśłőě śőśšő£ŋĺě ńőłăńĺğőćăŋő ŋă ćŋěÿŋěň, ŕőćěřţŋőśšŋőň 7L-śńőě. Ŕřĺ őłőŋůăŋĺĺ ŕőćěřţŋőśšĺ 5L-śńőěň ďăŋŋőě śőśšő£- ŋĺě £ćń£ěšś£ čńşąőłő ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżň. Ŕőśńěďŋěě ŕřĺćőďĺš ł śşźěśšćěŋŋő ńşůÿěľ ğăźĺźěŋŋőśšĺ ďăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ őš ćőğňőęŋżţ ňőďĺťĺłăűĺľ ŕőćěřţŋőśšĺ.

Ůĺśńěŋŋżě řăśůěšż ćżŕőńŋěŋż ŋă śşŕěřłőňŕĳ¿- šěřě SKIF-Cyberia (ŠČŞ).

1. J. E. Moore, Nature 464, 194 (2010).

2. X.-L. Qi and S.-C. Zhang, Phys. Today 63, 33 (2010). 3. M. Z. Hasan and C. L. Kane, arXiv:1002.3895v1 [condmat.mes- hall], 2010.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 3 { 4 2010

188 Ś. Ć. Ěřěňěěć, đ. Ň. Łőřőšěěć, Ě. Ć. Ůşńłőć

4. J. E. Moore, Nature Phys. 5, 378 (2009). 5. S.-C. Zhang, Physics 1, 6 (2008). 6. C. L. Kane, Nature Phys. 4, 348 (2008).

7. L. Fu and C. L. Kane, Phys. Rev. Ć 76, 045302 (2007). 8. L. Fu and C. L. Kane, Phys. Rev. Lett. 102, 216403 (2009).

9. A. R. Akhmerov, J. Nilsson, and C. W. J. Beenakker, Phys. Rev. Lett. 102, 216404 (2009).

10. J. C. Y. Teo, L. Fu, and C. L. Kane, Phys. Rev. B 78,

045426 (2008).

11. D. Hsieh, D. Qian, L. Wray et al., Nature 452, 970

(2008).

12. D. Hsieh, Y. Xia, L. Wray et al., Science 323, 919

(2009).

13. Y. Xia, D. Qian, D. Hsieh et al., Nature Phys. 5, 398

(2009).

14. H. Zhang, C.-X. Liu, X.-L. Qi et al., Nature Phys. 5,

438 (2009).

15. Y. L. Chen, J. G. Analytis, J.-H. Chu et al., Science 325,

178 (2009).

16. Ś. Ć. Ěřěňěěć, đ. Ň. Łőřőšěěć, Ě. Ć. Ůşńłőć, Ŕĺśĳňă

ć ĘİŠŤ 91, 664 (2010).

17. Ś. Ć. Ěřěňěěć, đ. Ň. Łőřőšěěć, Ě. Ć. Ůşńłőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 91, 419 (2010).

18. Ą. Ă. Ćőńłőć, Ő. Ă. Ŕăŋłřăšőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 42, 145 (1985).

19. Ń. Ě. Ÿěńĺňőćă, Ő. Č. Łăřŕĺŋśłĺľ, Š. Ě. Śćěůŋĺłőćă ĺ ďř., Ŋěőřčăŋ. ňăšěřĺăńż 40, 1440 (2004).

20. G. Kresse and J. Hafner, Phys. Rev. B 48, 13115 (1993). 21. G. Kresse and J. Furthm-uller, Comput. Mater. Sci. 6, 15 (1996).

22. P. E. Bl-ochl, Phys. Rev. B 50, 17953 (1994). 23. G. Kresse and D. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758 (1998). 24. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

25. D. D. Koelling and B. N. Harmon, J. Phys. C 10, 3107 (1977).

26. E. A. Albanesi, C. M. I. Okoye, C. O. Rodriguez et al., Phys. Rev. B 61, 16589 (2000).

27. K. Hummer, A. Gruneis, and G. Kresse, Phys. Rev. B 75, 195211 (2007).

28. Y. S. Hor, P. Roushan, H. Beidenkopf et al., Phys. Rev.

B 81, 195203 (2010).

29. Y. S. Hor, A. J. Willams, J. G. Checkelsky et al., Phys.

Rev. Lett. 104, 057001 (2010).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 3 { 4 2010