Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 94, ćżŕ. 2, ś. 110 { 115 cfl 2011 č. 25 ĺ¿ń£

Ő ŕřőĺśţőęďěŋĺĺ śőśšő£ŋĺľ ďćşňěřŋőčő ¡ńěłšřőŋŋőčő čăğă ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ šőŕőńőčĺůěśłĺţ ĺğőń£šőřőć

Š. Ć. Ňěŋĳźĺłőćă�, Ś. Ć. Ěřěňěěć^+�^{1)}, Ě. Ć. Ůşńłőć4

�_{Šőňśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 634050 Šőňśł, Řőśśĺ£}

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

4_{Donostia International Physics Center (DIPC), and CFM, Centro Mixto CSIC-UPV/EHU, Departamento de F«“sica de Materiales,}

UPV/EHU, Apdo. 1072, 20080 San Sebasti«an, Spain

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 18 ňă£ 2011 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżţ řăśůěšőć ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż őąžěňă ĺ ŕőćěřţŋőśšĺ (0001) şğłőğőŋŋżţ ŕőńşŕřőćőďŋĺłőć Bi2Se3, Sb2Te3, Sb2STe2 ĺ Sb2SeTe2. Ŕőłăğăŋő, ůšő šăł ęě, łăł ĺğćěśšŋżě řăŋěě Bi2Se3 ĺ Sb2Te3, šřőľŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ Sb2STe2 ĺ Sb2SeTe2 £ćń£¿šś£ šřěţňěřŋżňĺ šőŕőńőčĺůěśłĺňĺ ĺğőń£šőřăňĺ. Ŕřőćěďěŋ ăŋăńĺğ ćńĺ£ŋĺ£ şÿĺřěŋĺ£ ŕőďŕőćěřţŋőśšŋőčő ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćśłőčő ŕřőňěęşšłă ŋă ¡ńěłšřőŋŋş¿ śšřşłšşřş ŕőćěřţŋőśšĺ řăśśňăšřĺćăěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ¡šő şÿĺřěŋĺě ŕřĺćőďĺš ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ŋőćżţ (šřĺćĺăńĳŋżţ) ŕőćěřţŋőśšŋżţ śőśšő£ŋĺľ: ŕăřăąőńĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ĺ śőśšő£ŋĺ£ Ň-őąřăğŋőľ ťőřňż ć ğőŋě ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ćăńěŋšŋőľ ğőŋě śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕőńşůěŋŋżě řěğşńĳšăšż ŕőğćőń£¿š őąž£śŋĺšĳ ¡ťťěłšż, őąŋăřşęěŋŋżě ć ŋěďăćŋĺţ ťőšő¡ňĺśśĺőŋŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšăţ, ĺ ćż£śŋĺšĳ ŕřĺůĺŋş ŕřőĺśţőęďěŋĺ£ ŋőćżţ śőśšő£ŋĺľ, ćőğŋĺłă¿źĺţ ąńăčőďăř£ ăďśőřąűĺĺ ăšőňőć ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ śńőĺśšżţ šőŕőńőčĺůěśłĺţ ĺğőń£šőřőć.

Őďŋĺň ĺğ ŋőćżţ ĺ ążśšřő řăğćĺćă¿źĺţś£ ŋăŕřăćńěŋĺľ ć ťĺğĺłě łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£ £ćń£- ěšś£ ĺśśńěďőćăŋĺě šřěţňěřŋżţ šőŕőńőčĺůěśłĺţ ĺğőń£šőřőć (ŠĹ). Ŕőćěřţŋőśšĳ ¡šőčő łńăśśă ňăšěřĺăńőć ĺňěěš ňěšăńńĺůěśłĺľ ţăřăłšěř, ć šő ćřěň£ łăł őąžěň ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ĺğőń£šőř. Ŕřőćőď£źĺě śćőľśšćă ŕőćěřţŋőśšĺ £ćń£¿šś£ śńěďśšćĺěň śĺńĳŋőčő śŕĺŋőřąĺšăńĳŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ (ŚŐĆ), łőšőřőě ŕřĺćőďĺš ł ćőğŋĺłŋőćěŋĺ¿ śŕĺŋ-řăśźěŕńěŋŋżţ šőŕőńőčĺůěśłĺţ ŕőćěřţŋőśšŋżţ śőśšő£ŋĺľ ś ďĺśŕěřśĺěľ ďĺřăłőćśłőčő šĺŕă. Ŕőśńěďŋĺě ğăźĺźěŋż śĺňňěšřĺěľ őąřăźěŋĺ£ ćřěňěŋĺ őš řăśśě£ŋĺ£ ŋă ďěťěłšăţ, ůšő ďăěš ŕőšěŋűĺăńĳŋş¿ ćőğňőęŋőśšĳ ďń£ ĺţ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ć ŋőćżţ śŕĺŋšřőŋŋżţ ŕřĺąőřăţ.

Ŋěďăćŋő ć řăąőšě [1] ążńĺ ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż ťőšő¡ňĺśśĺőŋŋżţ ĺğňěřěŋĺľ ś şčńőćżň řăğřěÿěŋĺěň ďń£ śńőĺśšőčő ŠĹ Bi_2Se_3 [2]. Ŕőśńě őąřăğőćăŋĺ£ ŕőćěřţŋőśšĺ ć őąžěňŋőľ źěńĺ ŋăąń¿ďăńĺ šőńĳłő ŋăńĺůĺě šőŕőńőčĺůěśłőčő ŕőćěřţŋőśšŋőčő śőśšő£ŋĺ£. Ć řěğşńĳšăšě ćżďěřęĺćăŋĺ£ őąřăğűă ć ćăłşşňě ć šěůěŋĺě šřěţ ůăśőć ć [1] ążń ğăťĺłśĺřőćăŋ śďćĺč ţĺňĺůěśłőčő ŕőšěŋűĺăńă ć Bi_2Se_3, śőŕřőćőęďă¿źĺľś£ ŕő£ćńěŋĺěň ŋőćżţ śőśšő£ŋĺľ ŕăřăąőńĺůěśłőľ ĺ Ň-őąřăğŋőľ ťőřňż ćąńĺğĺ ďŋă ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ ĺ ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕăřăąőńĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě ĺŋšěřŕřěšĺřşěšś£ ć [1] łăł ďćşňěřŋżľ ¡ńěłšřőŋŋżľ čăğ, śőśşźěśšćş¿źĺľ ś ŕőćěřţŋőśšŋżň šőŕőńőčĺůěś-

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

łĺň śőśšő£ŋĺěň, łőšőřżľ ćőğŋĺłăěš ć řěğşńĳšăšě ĺğčĺąă ğőŋ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ. Śőśšő£ŋĺě Ň-őąřăğŋőľ ťőřňż ĺďěŋšĺťĺűĺřőćăŋő ć [1] łăł ŕőćěřţŋőśšŋőě śőśšő- £ŋĺě ąěğ ăŋăńĺğă ŕřĺůĺŋ ěčő ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£. Ŕő ňŋěŋĺ¿ ăćšőřőć, ĺğčĺą ğőŋ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ ćżğćăŋ ŕő- £ćńěŋĺěň řăğńĺůŋżţ ďěťěłšőć (ŕřĺňěśěľ). Ŋăř£ďş ś ¡šĺň ć řăąőšăţ [3, 4] ŕőśńě őśăęďěŋĺ£ řăğńĺůŋżţ łăł ŕăřă-, šăł ĺ ťěřřőňăčŋĺšŋżţ ăšőňőć ŋă ŕőćěřţŋőśšĳ Bi_2Se_3 ążńő őąŋăřşęěŋő ŋăńĺůĺě ăŋăńőčĺůŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŕăřăąőńĺůěśłőľ ĺ Ň-őąřăğŋőľ ťőřňż, ćőğŋĺłă¿źĺţ ŋěğăćĺśĺňő őš šĺŕă őśăęďăěňżţ ăšőňőć. Ćňěśšě ś šěň, ć [5, 6] ŕőłăğăŋő, ůšő ğăůăśšş¿ ŕřĺňěśĺ ć śńőĺśšżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŋě őśšă¿šś£ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ, ă ďĺťťşŋďĺřş¿š ć ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćśłĺľ ŕřőňěęşšőł (vdW), ŕřĺćőď£ ł ěčő şÿĺřěŋĺ¿.

Ć ďăŋŋőľ řăąőšě ňż ďěňőŋśšřĺřşěň, ůšő ćőğŋĺłŋőćěŋĺě śőśšő£ŋĺľ łăł ŕăřăąőńĺůěśłőľ, šăł ĺ Ňőąřăğŋőľ ťőřňż ć Bi_2Se_3 ćżğćăŋő ¡ťťěłšőň şÿĺřěŋĺ£ vdW, ŋő ŋě ţĺňĺůěśłőľ ŕřĺřőďőľ ŕřĺňěśěľ. Ć ňőďěńĺ şÿĺřěŋĺ£ ąńĺęăľÿěčő ł ŕőćěřţŋőśšĺ vdW ňż ŕőłăğżćăěň, ůšő ŕăřăąőńĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě őąřăğşěš ďćşňěřŋżľ ¡ńěłšřőŋŋżľ čăğ, ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ńőłăńĺğőćăŋŋżľ ćő ćŋěÿŋěň ŕ£šĺśńőľŋőň ąńőłě, ă Ň-őąřăğŋőě śőśšő£ŋĺě ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě ńőłăńĺğőćăŋő ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ć őłřěśšŋőśšĺ şÿĺřěŋŋőčő vdW. Ďń£ ŕőďšćěřęďěŋĺ£ őąźŋőśšĺ ¡ťťěłšă ďń£ ćśěţ śńőĺśšżţ ŠĹ ć ďăŋŋőľ řăąőšě šăłęě ĺğşůă¿šś£ ¡ńěłšřőŋŋżě śšřşłšşřż ąĺŋăřŋőčő ŠĹ Sb_2Te_3 ĺ šřőľŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ Sb_2STe_2 ĺ Sb_2SeTe_2. Ňż ŕőłăğżćăěň,

110 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011

Řĺś. 1. (ă) Čěłśăčőŋăńĳŋă£ ¡ńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă: Ň = S, Se (ďń£ Sb2STe2 ĺ Sb2SeTe2). Őąžěňŋżě śŕěłšřż ďń£ Sb2Te3 (b), Sb2STe2 (c), Sb2SeTe2 (d)

ůšő šřőľŋżě śőěďĺŋěŋĺ£, šăł ęě łăł ĺ Sb_2Te_3, £ćń£¿šś£ ŠĹ. Ć řăąőšě ďăěšś£ ďěšăńĳŋżľ ăŋăńĺğ şÿĺřěŋĺ£ ďń£ Sb_2Te_3, ŕőłăğżćă¿źĺľ ğăřőęďěŋĺě ŋőćżţ ŕőćěřţŋőśšŋżţ śőśšő£ŋĺľ ĺ ĺţ ńőłăńĺğăűĺ¿ ŕřĺ řăğńĺůŋőň şćěńĺůěŋĺĺ vdW, ňőďěńĺřş¿źěň ĺğňěŋěŋĺě łőŋűěŋšřăűĺĺ ŕřĺňěśŋżţ ăšőňőć ĺ ĺţ ăšőňŋżľ řăğňěř. Ć śńşůăě šřőľŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ şćěńĺůěŋĺě vdW šăłęě ćżğżćăěš őšźěŕńěŋĺě ŕăřăąőńĺůěśłőčő śőśšő- £ŋĺ£ őš ďŋă ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ, ŋő ŋě ŕřĺćőďĺš ł ćőğŋĺłŋőćěŋĺ¿ Ň-ŕőďőąŋőčő śőśšő£ŋĺ£, ůšő ść£ğăŋő ś ňăńőľ ćěńĺůĺŋőľ ńőłăńĳŋőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě.

Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕřőćőďĺńĺśĳ ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă ťşŋłűĺőŋăńă ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ, řěăńĺğőćăŋŋőčő ć ŕřőčřăňňŋőň łőďě VASP [7]. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňěęďş ĺőŋŋżňĺ őśšőćăňĺ ĺ ćăńěŋšŋżňĺ ¡ńěłšřőŋăňĺ ĺśŕőńĳğőćăńś£ ňěšőď ŕřőěłűĺőŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ [8]. Ďń£ ŕőśšřőěŋĺ£ őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőčő ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńă ŕřĺňěŋ£ńőśĳ őąőąźěŋŋőě čřăďĺěŋšŋőě ŕřĺąńĺęěŋĺě (GGA) [9]. Ć čăňĺńĳšőŋĺăŋ ążńĺ ćłń¿ůěŋż śłăń£řŋőřěń£šĺćĺśšśłĺě ŕőŕřăćłĺ. Śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě şůĺšżćăńőśĳ ŕő ňěšőďş ćšőřőľ ćăřĺăűĺĺ

[10]. Ďń£ ćśěţ ĺśśńěďşěňżţ śĺśšěň ĺśŕőńĳğőćăńĺśĳ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ŕăřăňěšřż řěÿěšłĺ.

Řăśśňăšřĺćăěňżě ŋăňĺ šřőľŋżě śĺśšěňż Sb_2STe_2 [11] ĺ Sb_2SeTe_2 [12, 13] őąńăďă¿š šěšřăďĺňĺšőŕőďőąŋőľ śšřşłšşřőľ, šăł ęě, łăł ĺ ţőřőÿő ĺğćěśšŋżě ąĺŋăřŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ Bi_2Se_3 ĺ Sb_2Te_3. İńěňěŋšăřŋş¿ £ůěľłş čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłĺ šřőľŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ ć ćĺďě şŕőř£ďőůěŋŋő ůěřěďş¿- źĺţś£ ć ŋăŕřăćńěŋĺĺ čěłśăčőŋăńĳŋőľ őśĺ c šřěţ ŕ£- šĺśńőľŋżţ ąńőłőć. Őšńĺůĺě őš Sb_2Te_3 śőśšőĺš ć šőň, ůšő ć łăęďőň ŕ£šĺśńőľŋőň ąńőłě šřőľŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ űěŋšřăńĳŋżľ śńőľ ğăňěŋěŋ ŋă S ĺńĺ Se (řĺś. 1ă). Ść£ğĺ ćŋşšřĺ šăłĺţ ŕ£šĺśńőľŋĺłőć (Te-Sb-M(S,Se)- Sb-Te) ŋőś£š ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ĺőŋŋő-łőćăńěŋšŋżľ ţăřăłšěř, ć šő ćřěň£ łăł ňěęďş ŋĺňĺ ďěľśšćş¿š śńăążě śĺńż ćăŋ-ďěř-Ćăăńĳśă.

Ŕőśłőńĳłş Bi_2Se_3 ÿĺřőłő ĺśśńěďőćăńś£ (śň., ŋăŕřĺňěř, [14]), ŋă řĺś. 1b{d ňż ŕőłăğżćăěň řăśśůĺšăŋŋżě őąžěňŋżě ğőŋŋżě śšřşłšşřż šőńĳłő ďń£ Sb_2Te_3, Sb_2SeTe_2 ĺ Sb_2STe_2. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺś. 1b{d, ćśě ¡šĺ śőěďĺŋěŋĺ£ £ćń£¿šś£ şğłőğőŋŋżňĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ ś ŋěŕř£ňőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĳ¿. Ć śńşůăě Sb_2Te_3 ŋěŕř£ňă£ źěńĳ śőśšăćń£ěš 125 ň¡Ć. Ğăňěŋă űěŋšřăńĳ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011

Řĺś. 2. Ğőŋŋżľ śŕěłšř Bi2Se3 ďń£ (a) ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ (0001) (śěřżň űćěšőň ŕőłăğăŋă ŕřőěłűĺ£ őąžěňŋżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ, śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ { śŕěłšř 30-śńőľŋőľ ŕńěŋłĺ), (b) ŕőćěřţŋőśšĺ (0001) ś şÿĺřěŋĺěň vdW ŋă 40% (śŕěłšř ŕřĺćěďěŋ ďń£ őłřěśšŋőśšĺ šőůłĺ —`). (ś) { Ğăř£ďőćă£ ŕńőšŋőśšĳ ďń£ ďĺřăłőćśłőčő (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£), ŕăřăąőńĺůěśłőčő (ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£) ĺ Ň-őąřăğŋőčő (ŕşŋłšĺř-šőůłĺ) śőśšő£ŋĺľ, şśřěďŋěŋŋă£ ŕő xy ć šőůłě —`

ŋőčő śńő£ ć ąĺŋăřŋőň śőěďĺŋěŋĺĺ ŋă S ĺńĺ Se ŋě ĺğňěŋ£ěš ţăřăłšěřă źěńĺ, ŋő ŕřĺćőďĺš ł ěě şÿĺřěŋĺ¿ ďő 299 ĺ 337 ň¡Ć, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ăŋăńĺğ őřąĺšăńĳŋőčő śőśšăćă śőśšő£ŋĺľ, őąřăğş¿źĺţ łřă£ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ śőěďĺŋěŋĺľ Sb_2SeTe_2 ĺ Sb_2STe_2, ŕőłăğăń, ůšő, łăł ĺ ć ąĺŋăřŋőň ţăńĳłőčěŋĺďě Sb_2Te_3, ć őłřěśšŋőśšĺ —` ĺňěěšś£ ĺŋćěřśĺ£ śőśšő£ŋĺľ Sb ĺ Te, ťőřňĺřş¿źĺţ łřă£ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ, ĺŋďşűĺřőćăŋŋă£ ŚŐĆ. İšő śćĺďěšěńĳśšćşěš ő šőň, ůšő šřőľŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ Sb_2SeTe_2 ĺ Sb_2STe_2 šăłęě £ćń£¿šś£ ŠĹ.

Śşźěśšćěŋŋő ąőńĳÿă£ ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ ć ¡šĺţ šřőľŋżţ śĺśšěňăţ ďăěš ćőğňőęŋőśšĳ ĺśŕőńĳğőćăšĳ ĺţ śŕĺŋŕőń£řĺğőćăŋŋżľ šřăŋśŕőřš ć ąőńĳÿěň ďĺăŕăğőŋě šěňŕěřăšşř ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ąĺŋăřŋżňĺ śőěďĺŋěŋĺ£ňĺ Bi_2Te_3 ĺ Sb_2Te_3. İšő ďěńăěš ĺţ ŋě ňěŋěě ŕřĺćńěłăšěńĳŋżňĺ ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺľ, ůěň Bi_2Se_3.

Ďń£ ĺŋšěřŕřěšăűĺĺ ŋăľďěŋŋżţ ć [1, 3, 4] ŋőćżţ śőśšő£ŋĺľ ć Bi_2Se_3 ć ďăŋŋőľ řăąőšě řăśśňăšřĺćăěšś£ ňőďěńĳ şÿĺřěŋŋőčő ŋă 40% ŕőďŕőćěřţŋőśšŋőčő vdW. Ŋă řĺś. 2a, b ŕřĺćěďěŋż ¡ńěłšřőŋŋżě śšřşłšşřż ďń£ ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ Bi_2Se_3 (0001) ĺ ś şÿĺřěŋŋżň vdW śőőšćěšśšćěŋŋő. Ŕőśłőńĳłş ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ Bi_2Se_3 ŋěőďŋőłřăšŋő ĺśśńěďőćăńăśĳ ć ďřşčĺţ řăąőšăţ, ňż ŋě ďăěň ěě ďěšăńĳŋőčő őŕĺśăŋĺ£.

Ĺğ řĺś. 2b ćĺďŋő, ůšő ŕřĺ őšźěŕńěŋĺĺ ćŋěÿŋěčő ŕ£šĺśńőľŋőčő ąńőłă ďĺřăłőćśłőě śőśšő£ŋĺě śőţřăŋ£- ěšś£, őďŋăłő ěčő ğăř£ďőćă£ ŕńőšŋőśšĳ ŕěřěřăśŕřěďěń£ěšś£ ĺğ ćŋěÿŋěčő ŕ£šĺśńőľŋőčő ąńőłă (ć śńşůăě ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ [14]) ćő ćšőřőľ őš ŕőćěřţŋőśšĺ ąńőł (řĺś. 2ś). Ŕřĺ ďăŋŋőň şÿĺřěŋĺĺ őďŋőćřěňěŋŋő ŕő£ćń£¿šś£ łăł ŕăřăąőńĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě ć ğőŋě ŕřőćőďĺňőśšĺ, šăł ĺ Ň-őąřăğŋőě śőśšő£ŋĺě ć źěńĺ ćăńěŋšŋőľ ğőŋż. Řăśŕřěďěńěŋĺě ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ŕăřăąőńĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ćďőńĳ őśĺ z ŕřĺćěďěŋő ŋă řĺś. 2ś. Ćĺďŋő, ůšő şÿĺřěŋĺě vdW ŕřĺćőďĺš ł ťőřňĺřőćăŋĺ¿ śőśšő£ŋĺ£ ďćşňěřŋőčő ¡ńěłšřőŋŋőčő čăğă, ţőřőÿő ńőłăńĺğőćăŋŋőčő ćő ćŋěÿŋěň ŕ£šĺśńőľŋőň ąńőłě, őąřăğőćăŋŋőčő ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő p_z-őřąĺšăń£ňĺ ăšőňőć Bi. Ŕřĺ ¡šőň Ň-ŕőďőąŋőě śőśšő£ŋĺě őąřăğş¿š ć őśŋőćŋőň p_z-őřąĺšăńĺ ăšőňőć Se, řăśŕőńőęěŋŋżţ ŕő őąě śšőřőŋż őš şÿĺř£ěňőčő vdW (řĺś. 2ś).

Ŕő£ćńěŋĺě ŋőćżţ śőśšő£ŋĺľ ć řěğşńĳšăšě şÿĺřěŋĺ£ vdW ďőńęŋő ążšĳ őąźĺň ¡ťťěłšőň ďń£ śńőĺśšżţ śĺśšěň. Ďń£ ăŋăńĺğă ŕřőűěśśă ğăřőęďěŋĺ£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011

Řĺś. 3. (a) Ğőŋŋżľ śŕěłšř Sb2Te3 ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ (0001). (b) Ğăř£ďőćă£ ŕńőšŋőśšĳ ďĺřăłőćśłőčő śőśšő£ŋĺ£ ć śńşůăě ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ. Ŕőćěřţŋőśšĺ ś şÿĺřěŋĺěň vdW (ś) { ŋă 10%, (e) { 20%, (g) { 30%, (i) { 40%. (d), (f), (h), (j) { Ğăř£ďőćă£ ŕńőšŋőśšĳ ďń£ ŕăřăąőńĺůěśłőčő (ŕşŋłšĺřŋă£ ńĺŋĺ£), Ďĺřăłőćśłőčő (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£), Ň-őąřăğŋőčő (ŕşŋłšĺř-šőůłĺ) śőśšő£ŋĺľ, şśřěďŋěŋŋă£ ŕő xy ć śńşůăě ŕőćěřţŋőśšĺ ś şÿĺřěŋŋżň vdW őš 10 ďő 40% śőőšćěšśšćěŋŋő

ŋőćżţ śőśšő£ŋĺľ ďěšăńĳŋő ŕřőăŋăńĺğĺřşěň Sb_2Te_3 ś ŕőśńěďőćăšěńĳŋżň şÿĺřěŋĺěň vdW őš 10 ďő 40%.

Ŕřěęďě ćśěčő řăśśňőšřĺň śŕěłšř ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ Sb_2Te_3, ă šăłęě śěůěŋĺ£ łőŋşśă ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ¡ŋěřčĺ£ţ (śň. ćśšăćłş řĺś. 3a). Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺśşŋłă, łőŋşś ĺňěěš ŕřăćĺńĳŋş¿ łőŋĺůěśłş¿ ťőřňş šőńĳłő ćąńĺğĺ šőůłĺ Ďĺřăłă. Ŕřĺ şďăńěŋĺĺ őš ŋěě ŋăůĺŋăěš ŕřő£ćń£šĳś£ čěłśăčőŋăńĳŋőě ĺśłăęěŋĺě, ă ş ďŋă ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ śěůěŋĺě ŕřĺŋĺňăěš ťőřňş śŋěęĺŋłĺ, šăł ęě łăł ĺ ć śńşůăě Bi_2Te_3 [15]. Ćąńĺğĺ ŋĺęŋěčő łřă£ ńőłăńĳŋőľ —`-źěńĺ ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě, łăł ĺ ć śńşůăě Bi_2Se_3, ńěęĺš řăśźěŕńěŋŋőě ŕő śŕĺŋş p_{xy} ŕőćěřţŋőśšŋőě śőśšő£ŋĺě, ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ńőłăńĺğőćăŋŋőě ćő ćŋěÿŋěň ŕ£šĺśńőľŋőň ąńőłě ŋă űěŋšřăńĳŋőň ăšőňě Te.

Ŕřĺ şÿĺřěŋĺĺ vdW ŋă 10% (řĺś. 3ś) ŋă łřă¿ ďŋă ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ ŕő£ćń£ěšś£ śőśšő£ŋĺě ŕăřăąőńĺůěśłőľ ťőřňż, ĺňě¿źěě śńăąő ńőłăńĺğőćăŋŋżľ ţăřăłšěř. Ŋă řăśŕřěďěńěŋĺĺ ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ¡šőčő śőśšő£ŋĺ£ (řĺś. 3d) ćĺďěŋ ąőńĳÿőľ ŕĺł ć őłřěśšŋőśšĺ ŋĺęŋěľ ŕőćěřţŋőśšĺ őšźěŕńěŋŋőčő ŕ£šĺśńőľŋőčő ąńőłă. Ďĺřăłőćśłőě śőśšő£ŋĺě ŕřĺ ¡šőň ŋăůĺŋăěš śňěźăšĳś£ ćő ćšőřőľ ŕ£šĺśńőľŋżľ ąńőł: şćěńĺůĺćăěšś£ ćěś ¡šőčő śőśšő£ŋĺ£ ćő ćšőřőň ąńőłě. Ďăńĳŋěľÿěě 20{ 40-ŕřőűěŋšŋőě şćěńĺůěŋĺě vdW ŕřĺćőďĺš ł őšźěŕńěŋĺ¿ ŕăřăąőńĺůěśłőčő śőśšő£ŋĺ£ őš ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ŕřĺ 30{40-ŕřőűěŋšŋőň şćěńĺůěŋĺĺ (řĺś. 3h, j) ¡šő śőśšő£ŋĺě ŕőńŋőśšĳ¿ ńőłăńĺğşěšś£ ćő ćŋěÿŋěň ŕ£šĺśńőľŋőň ąńőłě, ă ďĺřăłőćśłőě { ć ŕřěďěńăţ ćšőřőčő őš ŕőćěřţŋőśšĺ ŕ£šĺśńőľŋőčő ąńőłă. Ŋăř£ďş ś ¡šĺň Ň-őąřăğŋőě śőśšő£ŋĺě ŋăůĺŋăěš őšźěŕń£šĳś£ őš őąžěňŋőľ ğőŋż ŕřĺ 20% şÿĺřěŋĺ£ (řĺś. 3e). Ďăńĳŋěľÿěě şćěńĺůěŋĺě vdW ďő 30{40% ŕřĺćőďĺš ł ŕőńŋőňş őšźěŕńěŋĺ¿ Ň-śőśšő£ŋĺ£ őš łřă£ ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ć ńőłăńĳŋş¿ ¡ŋěřčěšĺůěśłş¿ źěńĳ (řĺś. 3g, i) ĺ ŕěřěřăśŕřěďěńěŋĺ¿ ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ ¡šőčő śőśšő£ŋĺ£ ć ďćă ćěřţŋĺţ ŕ£šĺśńőľŋżţ ąńőłă.

8 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011

Řĺś. 4. Ğőŋŋżľ śŕěłšř ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ Sb2SeTe2 (0001) (a) ĺ ś şÿĺřěŋŋżň ŋă 40% ŕőďŕőćěřţŋőśšŋżň vdW (b). (ś),(d) { Šő ęě ďń£ Sb2STe2

Šěŕěřĳ řăśśňőšřĺň šřőľŋżě śńőĺśšżě śőěďĺŋěŋĺ£. Ŋă řĺś. 4a ŕřĺćěďěŋ ğőŋŋżľ śŕěłšř ĺďěăńĳŋőľ ŕőćěřţŋőśšĺ Sb_2SeTe_2. Ğăňěŋă űěŋšřăńĳŋőčő śńő£ Te ŋă Se ŕřĺćőďĺš ł šőňş, ůšő šőůłă Ďĺřăłă śňěźăěšś£ ć őąžěňŋş¿ źěńĳ, ć őšńĺůĺě őš Sb_2Te_3, ć łőšőřőň šőůłă Ďĺřăłă ŋăţőďĺńăśĳ ŋĺęě ŕőšőńłă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż. Ńőłăńĳŋă£ źěńĳ ć ćăńěŋšŋőľ őąńăśšĺ śşźěśšćěŋŋő śşęăěšś£ ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś Sb_2Te_3. Ŕřĺ ¡šőň ŕőćěřţŋőśšŋżě p_{xy}-śőśšő£ŋĺ£ ŕőďŋĺňă¿šś£ ł ćěřţŋěňş łřă¿ ¡šőľ źěńĺ. Ŕőďőąŋżě őśőąěŋŋőśšĺ ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě ŋăąń¿ďă¿šś£ ĺ ş Sb_2STe_2 (řĺś. 4c). Šőůłă Ďĺřăłă ć ¡šőň śőěďĺŋěŋĺĺ šăłęě ŋăţőďĺšś£ ć őąžěňŋőľ źěńĺ, ă łőŋşś śšăŋőćĺšś£ ąőńěě śőćěřÿěŋŋżň ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś őŕĺśăŋŋżňĺ ćżÿě śńşůă£ňĺ (łăł ćĺďŋő ĺğ ćśšăćłĺ, čěłśăčőŋăńĳŋőě ĺśłăęěŋĺě łőŋşśă ŋăůĺŋăěš ŕřő£ćń£šĳś£ ńĺÿĳ ćąńĺğĺ ďŋă ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ).

Ďń£ ¡šĺţ šřőľŋżţ śĺśšěň ğăř£ďőćă£ ŕńőšŋőśšĳ ďĺřăłőćśłőčő śőśšő£ŋĺ£, łăł ĺ ć śńşůăě ąĺŋăřŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ, ńőłăńĺğőćăŋă ć ŕřěďěńăţ ćŋěÿŋěčő ŕ£šĺśńőľŋőčő ąńőłă. Şÿĺřěŋĺě vdW ć ¡šĺţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ šăłęě ŕřĺćőďĺš ł őąřăğőćăŋĺ¿ ŕăřăąőńĺůěśłőľ ğőŋż (řĺś. 4b, d). Řăśŕřěďěńěŋĺě ğăř£ďőćőľ ŕńőšŋőśšĺ łăł šőŕőńőčĺůěśłőčő, šăł ĺ ŕăřăąőńĺůěśłőčő śőśšő£- ŋĺľ ăŋăńőčĺůŋő ńőłăńĺğăűĺĺ ŕőďőąŋżţ śőśšő£ŋĺľ ć ąĺŋăřŋżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ. Ć őšńĺůĺě őš ŕőśńěďŋĺţ, ć šřőľŋżţ śĺśšěňăţ ŋě ćőğŋĺłăěš Ň-őąřăğŋőčő śőśšő£- ŋĺ£. İšő őąž£śŋ£ěšś£ ňăńőľ ćěńĺůĺŋőľ ¡ŋěřčěšĺůěśłőľ źěńĺ ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě, ć łőšőřőľ ŕőćěřţŋőśšŋżě p_{xy}-śőśšő£ŋĺ£ ńěęăš ąńĺğłő ł ćěřţŋěňş łřă¿ ¡šőľ źěńĺ.

Šăłĺň őąřăğőň, ć ďăŋŋőľ řăąőšě ňż ĺśśńěďőćăńĺ ¡ńěłšřőŋŋş¿ śšřşłšşřş ąĺŋăřŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ Sb_2Te_3, Bi_2Se_3, ă šăłęě šřőľŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ Sb_2STe_2, Sb_2SeTe_2. Ňż ŕőłăğăńĺ, ůšő šřőľŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ ŋă őśŋőćě Sb_2Te_3 £ćń£¿šś£ ŠĹ. Ğăňěŋă űěŋšřăńĳŋőčő śńő£ ć Sb_2Te_3 ŋă S ĺ Se ŕřĺćőďĺš ł ř£ďş ŕőńőęĺšěńĳŋżţ ¡ťťěłšőć: śşźěśšćěŋŋőňş şćěńĺůěŋĺ¿ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ, ŕőďŋ£šĺ¿ šőůłĺ Ďĺřăłă ďő şřőćŋ£ Ťěřňĺ, ă šăłęě ł ąőńěě śőćěřÿěŋŋőľ ťőřňě łőŋşśă. İšő ďěńăěš şłăğăŋŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ (őśőąěŋŋő Sb_2STe_2) ŋě ňěŋěě ŕřĺćńěłăšěńĳŋżňĺ ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺľ, ůěň ÿĺřőłő ĺğşůăěňőě Bi_2Se_3. Ŕőłăğăŋő, ůšő ć őśŋőćě ćőğŋĺłŋőćěŋĺ£ śőśšő£ŋĺľ ŕăřăąőńĺůěśłőľ ĺ Ň-őąřăğŋőľ ťőřňż, őąŋăřşęěŋŋżţ ć ¡łśŕěřĺňěŋšăţ [1, 3, 4], ńěęĺš şÿĺřěŋĺě vdW, ă ŋě ţĺňĺůěśłă£ ŕřĺřőďă ŕřĺňěśěľ. Ć řěğşńĳšăšě šăłőčő şÿĺřěŋĺ£ šőŕőńőčĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě śňěźăěšś£ ćő ćšőřőľ ŕ£šĺśńőľŋżľ ąńőł, śšăŋőć£śĳ čńşąőłőńěęăźĺň. Ŕăřăąőńĺůěśłőě śőśšő£ŋĺě ńőłăńĺğşěšś£ ćő ćŋěÿŋěň ŕ£šĺśńőľŋĺłě, őąřăğş£ ţőřőÿő ńőłăńĺğőćăŋŋżľ ďćşňěřŋżľ ¡ńěłšřőŋŋżľ čăğ. Śőśšő£- ŋĺě Ň-őąřăğŋőľ ťőřňż ńőłăńĺğőćăŋő ć ĺŋšěřťěľśŋőľ őąńăśšĺ ňěęďş őšźěŕńěŋŋżň ŕ£šĺśńőľŋĺłőň ĺ őąžěňŋżň łřĺśšăńńőň. Ć śńşůăě ęě šřőľŋżţ śĺśšěň ĺğğă ňăńőľ ćěńĺůĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ć ćăńěŋšŋőľ ğőŋě ¡šőčő śőśšő£ŋĺ£ ŋě ťőřňĺřşěšś£.

Ůĺśńěŋŋżě řăśůěšż ćżŕőńŋěŋż ŋă śşŕěřłőňŕĳ¿- šěřăţ SKIF-Cyberia (Šőňśłĺľ čőśşŋĺćěřśĺšěš) ĺ Arina (Şŋĺćěřśĺšěš Śšřăŋż Ąăśłőć).

1. M. Bianchi, D. Guan, S. Bao et al., Nat. Commun. 1:128 doi: 10.1038/ncomms1131 (2010).

2. K. Kuroda, M. Arita, K. Miyamoto et al., Phys. Rev.

Lett. 105, 076802 (2010).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011

Ő ŕřőĺśţőęďěŋĺĺ śőśšő£ŋĺľ . . . 115

3. L. A. Wray, S.-Y. Xu, and Y. Xia, Nat. Phys. 7, 32 (2011).

4. Z.-H. Pan, D. R. Gardner, and S. Chu, arXiv:1104.0966v1 5 Apr (2011).

5. S. Sh. Kakhramanov, Neorg. Mat. 44, 17 (2008). 6. Y. S. Hor, A. J. Williams, J. G. Checkelsky, et al., Phys.

Rev. Lett. 104, 057001 (2010).

7. G. Kresse and J. Furthm-uller, Comput. Mater. Sci. 6, 15 (1996).

8. G. Kresse and D. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758 (1998). 9. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

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

11. D. C. Grauer, Y. S. Hor, A. J. Williams, and R. J. Cava, Materials Research Bulletin 44, 1926 (2009).

12. E. A. El-Sayad and G. B. Sakr, Cryst. Res. Technol. 40, 1139 (2005).

13. R. L. Benbow, M. R. Thuler, and Z. Hurych, Phys. Rev.

B 28, 4160 (1983).

14. Ś. Ć. Ěřěňěěć, đ. Ň. Łőřőšěěć, Ě. Ć. Ůşńłőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 91, 419 (2010) [JETP. Lett. 91, 387 (2010)].

15. Š. Ć. Ňěŋĳźĺłőćă, Ś. Ć. Ěřěňěěć, đ. Ň. Łőřőšěěć ĺ ďř., Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 93, 19 (2011) [JETP. Lett. 93, 15 (2011)].

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 1 { 2 2011 8�