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 2011 £. 10  ¢£³±² �°¥µ¬¥°­»¥ ¨ ¤¢³¬¥°­»¥ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ¨§®«¿²®°» ¢ ±«®¨±²»µ±®¥¤¨­¥­¨¿µ Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ¨ Pb2Bi2Se5�.�. �¨«ª¨­�, �.�.�®°®²¥¥¢+�1), �. �. �°¥¬¥¥¢+�, �. �¨«¼¬ ©¥°�2), �. �. �³«ª®¢4��®¬±ª¨© £®±³¤ °±²¢¥­­»© ³­¨¢¥°±¨²¥², 634050 �®¬±ª, �®±±¨¿+�­±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¯°®·­®±²¨ ¨ ¬ ²¥°¨ «®¢¥¤¥­¨¿ �¨¡¨°±ª®£® ®²¤. ���, 634021 �®¬±ª, �®±±¨¿� Institut f�ur Festk�orperforschung and Institute for Advanced Simulation, Forschungszentrum J�ulich, D-52425 J�ulich, Germany4 Donostia International Physics Center, and CFM, Centro Mixto CSIC-UPV/EHU, Departamento de F��sica de Materiales,UPV/EHU, Apdo. 1072, 20080 San Sebasti�an, Spain�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 20 ¨¾­¿ 2011 £.�°¥¤±² ¢«¥­» °¥§³«¼² ²» ²¥®°¥²¨·¥±ª®£® ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ²°®©­»µ ±®¥¤¨­¥-­¨© Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ¨ Pb2Bi2Se5, ¨¬¥¾¹¨µ ±«®¨±²³¾ ±²°³ª²³°³, ±®±²®¿¹³¾ ¨§ ¤¥¢¿²¨±«®©­»µ ²®¬­»µ ¡«®ª®¢, ° §¤¥«¥­­»µ ¢ ­-¤¥°-¢  «¼±®¢»¬¨ ¯°®¬¥¦³²ª ¬¨. �®ª § ­®, ·²® ¢±¥ ° ±±¬®²°¥­-­»¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿ ¿¢«¿¾²±¿ ²°¥µ¬¥°­»¬¨ (3D) ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¬¨ ¨§®«¿²®° ¬¨ (��). �¡­ °³¦¥­  ¢®§¬®¦-­®±²¼ ±³¹¥±²¢®¢ ­¨¿ ±®±²®¿­¨¿ ¤¢³¬¥°­®£® (2D) ²®¯®«®£¨·¥±ª®£® ¨§®«¿²®°  ¢ ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­ª µ(0001) Pb2Sb2Te5 ¨ Pb2Bi2Te5. � ¯®±«¥¤­¥¬ ±®¥¤¨­¥­¨¨ ­ ¡«¾¤ ¾²±¿ ®±¶¨««¿¶¨¨ ²®¯®«®£¨·¥±ª®£® Z2-¨­¢ °¨ ­²  ± ³¢¥«¨·¥­¨¥¬ ²®«¹¨­» ¯«¥­ª¨.�®¯®«®£¨·¥±ª¨© ¨§®«¿²®° { ­¥¤ ¢­® ®²ª°»²®¥ª¢ ­²®¢®¥ ±®±²®¿­¨¥ ²¢¥°¤®£® ²¥«  [1{6]. �­® µ -° ª²¥°¨§³¥²±¿ ²¥¬, ·²® ¢ ½«¥ª²°®­­®¬ ±¯¥ª²°¥ ®¡º-¥¬­®£® ¬ ²¥°¨ «  ¨¬¥¥²±¿ § ¯°¥¹¥­­ ¿ ¹¥«¼, ª ª ¨³ ®¡»·­®£® §®­­®£® ¨§®«¿²®° ,   ­  ¥£® ª° ¾, ¥±«¨½²® 2D �� [7, 8], ¯°¨£®²®¢«¥­­»©, ­ ¯°¨¬¥°, ¢ ¢¨-¤¥ ³«¼²° ²®­ª®© ¯«¥­ª¨, ¨«¨ ­a ¥£® ¯®¢¥°µ­®±²¨ [3{6], ¥±«¨ ½²® ®¡º¥¬­»© ¬ ²¥°¨ «, ¡« £®¤ °¿ ±¨«¼­®-¬³ ±¯¨­-®°¡¨² «¼­®¬³ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¾ (���) ¯®¿¢-«¿¾²±¿ ¯°®¢®¤¿¹¨¥ ª° ¥¢»¥ ¨, ±®®²¢¥²±²¢¥­­®, ¯®-¢¥°µ­®±²­»¥ ±®±²®¿­¨¿ ± «¨­¥©­®© ¤¨±¯¥°±¨¥©. �²¨±®±²®¿­¨¿ ®¡° §³¾²±¿ ª ª ª° ¬¥°±®¢±ª¨¥ ¤³¡«¥²»,²®¯®«®£¨·¥±ª¨ § ¹¨¹¥­­»¥ ±¨¬¬¥²°¨¥© ®¡° ¹¥­¨¿¢°¥¬¥­¨ ®² ®¡° ²­®£® ° ±±¥¿­¨¿ ­  «®ª «¼­»µ ¨±ª -¦¥­¨¿µ ¨ ±« ¡®¬ ¡¥±¯®°¿¤ª¥ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© °¥¸¥²-ª¨ [3, 4, 6{8]. �®±«¥¤­¥¥ ®§­ · ¥², ·²® ½«¥ª²°®­» ¢½²¨µ ±®±²®¿­¨¿µ ¬®£³² ¤¢¨£ ²¼±¿ ¢¤®«¼ ª° ¿ ³«¼²° -²®­ª®© ¯«¥­ª¨ ¨«¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ®¡º¥¬­®£® ¬ ²¥°¨ -«  ¡¥§ ¯®²¥°¨ ½­¥°£¨¨. �²® ±¢®©±²¢® ¬®¦¥² ®ª § ²¼-±¿ ¢¥±¼¬  ¯®«¥§­»¬ ¤«¿ °¿¤  ¯°¨«®¦¥­¨©. �»±²°®° ±²³¹¨© ¨­²¥°¥± ª ½²¨¬ ¬ ²¥°¨ « ¬ ®¡³±«®¢«¥­ ­¥²®«¼ª® ¯®²¥­¶¨ «¼­®© ¢®§¬®¦­®±²¼¾ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¿¨µ ³­¨ª «¼­»µ ±¢®©±²¢ ¯°¨ ±®§¤ ­¨¨ ¯°¨­¶¨¯¨ «¼­®­®¢»µ ½«¥ª²°®­­»µ ¯°¨¡®°®¢ ¤«¿ ±¯¨­²°®­¨ª¨ [9, 10]¨ ª¢ ­²®¢»µ ª®¬¯¼¾²¥°®¢ [11, 12], ­® ¨ ¨­²¥°¥±­»¬¨´¨§¨·¥±ª¨¬¨ ½´´¥ª² ¬¨, ¯°®¿¢«¿¾¹¨¬¨±¿ ­  ¨­-²¥°´¥©± µ ��{±¢¥°µ¯°®¢®¤­¨ª ¨ ��{´¥°°®¬ £­¥²¨ª1)e-mail: koroteev@ispms.tsc.ru2)G. Bihlmayer.

[13{15], ®¤­ ª® ®²±³²±²¢³¾¹¨¬¨ ¢ ª ¦¤®¬ ¨§ ½²¨µ¬ ²¥°¨ «®¢ ¯® ®²¤¥«¼­®±²¨.�¥°¢®­ · «¼­® ½²® ª¢ ­²®¢®¥ ±®±²®¿­¨¥ ¡»-«® ¯°¥¤±ª § ­® ²¥®°¥²¨·¥±ª¨ [16, 1],   ¯®§¦¥®¡­ °³¦¥­® ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­® [2] ¢ 2D-±¨±²¥¬¥CdTe/HgTe/CdTe. �¤­ ª® ¡®«¥¥  ª²¨¢­® ®­® ¨§-³· «®±¼ ¢ 3D-±¨±²¥¬ µ [3, 17, 18]. � °¥§³«¼² ²¥ ª­ ±²®¿¹¥¬³ ¬®¬¥­²³ ®¡­ °³¦¥­® ¡®«¼¸®¥ ·¨±«®3D ��: ¡¨­ °­»¥ ²¥²° ¤¨¬¨²®¯®¤®¡­»¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿AV2 BVI3 [5, 6, 19{21] ¨ £®¬®«®£¨·¥±ª¨¥ °¿¤» ­  ¨µ®±­®¢¥ [22, 23], ±¯« ¢» �¥©±«¥°  [24, 25], ®ª±¨¤» [26]¨ ²°®©­»¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿ ­  ®±­®¢¥ ² ««¨¿ [27{33].�®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ½«¥ª²°®­­»¥ ±¢®©±²¢  ®¡º¥¬­®-£® ª°¨±² ««  ®¯°¥¤¥«¿¾²±¿ ¥£®  ²®¬­»¬ ±®±² ¢®¬ ¨ª°¨±² ««¨·¥±ª®© ±²°³ª²³°®© ¨ ±« ¡® § ¢¨±¿² ®² ²¨-¯  ¨ ±®±² ¢  ¯®¢¥°µ­®±²¨. �¥¯®±°¥¤±²¢¥­­® ½²® ¡»«®¯°®¤¥¬®­±²°¨°®¢ ­® ¢ [20, 34], £¤¥ ¯°¨¢¥¤¥­» °¥§³«¼-² ²» ° ±·¥²  ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ° §«¨·­»µ ¯®-¢¥°µ­®±²¥© ¡¨­ °­»µ ²¥²° ¤¨¬¨²®¯®¤®¡­»µ ±®¥¤¨-­¥­¨© AV2 BVI3 . � 2D-±¨±²¥¬ µ, ª ª®²®°»¬ ®²­®±¿²±¿³«¼²° ²®­ª¨¥ ¯«¥­ª¨, ¯®¿¢«¿¥²±¿ ¥¹¥ ®¤¨­ ¯ ° ¬¥²°,±¯®±®¡­»© ¢«¨¿²¼ ­  ¨µ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ½«¥ª²°®­­»¥±¢®©±²¢ , { ²®«¹¨­  ¯«¥­ª¨. �¥©±²¢¨²¥«¼­®, ­ «¨·¨¥ª¢ ­²®¢®° §¬¥°­»µ ½´´¥ª²®¢ ¬®¦¥² ¯°¨¢®¤¨²¼ ª ®±-¶¨««¿¶¨¨ ° §«¨·­»µ µ ° ª²¥°¨±²¨ª ¯«¥­ª¨, ¢ ²®¬·¨±«¥ ¨ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨µ ±¢®©±²¢, ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ¥¥²®«¹¨­».� ½²®¬ ¯¨±¼¬¥ ¬» ¯°¥¤±² ¢«¿¥¬ °¥§³«¼² ²» ° ±-·¥²  ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ®¡º¥¬­»µ ±®¥¤¨­¥­¨©Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ¨ Pb2Bi2Se5,   ² ª¦¥ ¨µ ³«¼-234 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011



�°¥µ¬¥°­»¥ ¨ ¤¢³¬¥°­»¥ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ¨§®«¿²®°» ¢ ±«®¨±²»µ : : : 235²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª. �­ «¨§ ¯®«³·¥­­»µ °¥§³«¼² ²®¢¯®ª § «, ·²® ¢±¥ ° ±±¬®²°¥­­»¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿ ¿¢«¿¾²-±¿ 3D �� ¨ ­  ¨µ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ¤®«¦­» ¯°¨±³²±²¢®-¢ ²¼ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨ § ¹¨¹¥­­»¥ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±®-±²®¿­¨¿, ´®°¬¨°³¾¹¨¥ ² ª ­ §»¢ ¥¬»© ª®­³± �¨° -ª . �» ¯°¥¤±ª §»¢ ¥¬, ·²® ¤¢³¬¥°­»¬¨ �� ¿¢«¿¾²-±¿ «¨¸¼ 18- ¨ 36-±«®©­»¥ ¯«¥­ª¨ Pb2Bi2Te5,   ² ª¦¥27- ¨ 36-±«®©­»e ¯«¥­ª¨ ±®¥¤¨­¥­¨¿ Pb2Sb2Te5, ­ ª° ¾ ° §°¥§  ª®²®°»µ ¤®«¦­® ±³¹¥±²¢®¢ ²¼ ²®¯®«®-£¨·¥±ª¨ § ¹¨¹¥­­®¥ ½«¥ª²°®­­®¥ ±®±²®¿­¨¥.� ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿ ¨¬¥¾² £¥ª± £®­ «¼-­³¾ ±²°³ª²³°³ (¯°®±²° ­±²¢¥­­ ¿ £°³¯¯  P�3m1),´®°¬¨°³¥¬³¾ ¤¥¢¿²¨±«®©­»¬¨ ¡«®ª ¬¨  ²®¬®¢ X1{Y{X2{Pb{X3{Pb{X2{Y{X1 (X { Se, Te; Y { Sb,Bi), ° §¤¥«¥­­»¬¨ ¢ ­-¤¥°-¢  «¼±®¢»¬¨ (vdW) ¯°®-¬¥¦³²ª ¬¨ (°¨±. 1 ) [35, 36]. �  °¨±. 1b ¯°¨¢¥¤¥-
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M2�¨±. 1. �«¥¬¥­² °­ ¿ ¿·¥©ª  ±®¥¤¨­¥­¨© Pb2Sb2Te5,Pb2Bi2Te5, Pb2Bi2Se5 ( ) ¨ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹ ¿ ¥© §®-­  �°¨««¾½­  ®¡º¥¬­®£® ¬ ²¥°¨ « , ¤¢³¬¥°­ ¿ §®­ �°¨««¾½­  ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª ¨ ®¤­®¬¥°­»¥ §®­»�°¨««¾½­  ¤«¿ ª° ¥¢ ²¨¯  \zigzag" ¨ \armchair" (b)­» ±®®²¢¥²±²¢³¾¹ ¿ §®­  �°¨««¾½­  (��) ®¡º¥¬­®£®¬ ²¥°¨ «  (¢­¨§³), ¤¢³¬¥°­ ¿ §®­  �°¨««¾½­  ³«¼-²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª ¨ ®¤­®¬¥°­»¥ §®­» �°¨««¾½­  ¤«¿ª° ¥¢ ²¨¯  \zigzag" ¨ \armchair" (¢¢¥°µ³).� ±·¥²» ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ¡»«¨ ¯°®¢¥¤¥­»¢ ° ¬ª µ ´®°¬ «¨§¬  ²¥®°¨¨ ´³­ª¶¨®­ «  ¯«®²­®±-²¨ ¯®«­®¯®²¥­¶¨ «¼­»¬ ¬¥²®¤®¬ «¨­¥ °¨§®¢ ­­»µ¯°¨±®¥¤¨­¥­­»µ ¯«®±ª¨µ ¢®«­ (FLAPW) [37], °¥ -«¨§®¢ ­­»¬ ¢ ¯°®£° ¬¬­®¬ ª®¤¥ FLEUR [38]. �«¿®¯¨± ­¨¿ ®¡¬¥­­®-ª®°°¥«¿¶¨®­­®© ½­¥°£¨¨ ¨±¯®«¼§®-¢ «®±¼ ®¡®¡¹¥­­®¥ £° ¤¨¥­²­®¥ ¯°¨¡«¨¦¥­¨¥ (GGA)[39]. � £ ¬¨«¼²®­¨ ­ ¡»«¨ ¢ª«¾·¥­» ±ª «¿°­®-°¥«¿²¨¢¨±²±ª¨¥ ¯®¯° ¢ª¨. �¯¨­-®°¡¨² «¼­®¥ ¢§ -¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ³·¨²»¢ «®±¼ ± ¬®±®£« ±®¢ ­­»¬ ®¡° -

§®¬ [40]. � ¤¨³± mu�n-tin ±´¥° ¤«¿ ¢±¥µ  ²®¬®¢ ¡»«¢»¡° ­ ° ¢­»¬ 2.7 a.u., ¯ ° ¬¥²° ®¡°¥§ ­¨¿ ¯«®±ª®-¢®«­®¢®£® ¡ §¨±  kmax = 3:4 a.u.�1. �®±ª®«¼ª³ ¢ ­ -±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ®²±³²±²¢³¾² ­ ¤¥¦­»¥ ½ª±¯¥°¨¬¥­-² «¼­»¥ ¤ ­­»¥ ® ¬¥¦±«®¥¢»µ ° ±±²®¿­¨¿µ ¢ ¨§³· -¥¬»µ ±®¥¤¨­¥­¨¿µ, ­ ¬¨ ¡»«  ¯°®¢¥¤¥­  ®¯²¨¬¨§ -¶¨¿ ½²¨µ ° ±±²®¿­¨© ¯°¨ ´¨ª±¨°®¢ ­­»µ ½ª±¯¥°¨-¬¥­² «¼­»µ §­ ·¥­¨¿µ ¯ ° ¬¥²°®¢ £¥ª± £®­ «¼­®©°¥¸¥²ª¨ a ¨ c [35, 36], ¯°¨¢¥¤¥­»µ ¢ ² ¡«. 1. �«¿½²®£® ¨±¯®«¼§®¢ «±¿ ¯±¥¢¤®¯®²¥­¶¨ «¼­»© ¬¥²®¤, °¥- «¨§®¢ ­­»© ¢ ¯°®£° ¬¬­®¬ ª®¤¥ VASP [41, 42]. �² ¡«. 1 ¯°¨¢¥¤¥­» ² ª¦¥ ¯®«³·¥­­»¥ §­ ·¥­¨¿ ¬¥¦-±«®¥¢»µ ° ±±²®¿­¨©. � ±·¥²» ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³-°» ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª ² ª¦¥ ¯°®¢®¤¨«¨±¼ ¯°¨ ½²®©£¥®¬¥²°¨¨ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¨. � ¡«¨¶  1�ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­»¥ §­ ·¥­¨¿ ¯ ° ¬¥²°®¢£¥ª± £®­ «¼­®© °¥¸¥²ª¨ a ¨ c,   ² ª¦¥®¯²¨¬¨§¨°®¢ ­­»¥ §­ ·¥­¨¿ ¬¥¦±«®¥¢»µ ° ±±²®¿­¨©¤«¿ ±®¥¤¨­¥­¨© Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ¨ Pb2Bi2Se5¢ �APb2Sb2Te5 Pb2Bi2Te5 Pb2Bi2Se5a 4.398 4.462 4.220c 17.495 17.520 16.420vdW 2.542 2.441 2.320X1{Y 1.642 1.705 1.539Y{X2 1.908 2.004 1.891X2{Pb 1.964 1.909 1.802Pb{X3 1.963 1.922 1.818�­¢ °¨ ­²­»¥ ®²­®±¨²¥«¼­® ®¡° ¹¥­¨¿ ¢°¥¬¥­¨§®­­»¥ ±²°³ª²³°» ²®¯®«®£¨·¥±ª¨ ª« ±±¨´¨¶¨°³¾²±¿Z2-¨­¢ °¨ ­² ¬¨ [3]. � ±«³· ¥, ª®£¤  ²®·¥·­ ¿ £°³¯-¯  ±¨¬¬¥²°¨¨ ª°¨±² ««  ±®¤¥°¦¨² ¨­¢¥°±¨¾, ½²¨ ¨­-¢ °¨ ­²» ®¯°¥¤¥«¿¾²±¿ ·¥²­®±²¼¾ § ­¿²»µ ½­¥°£¥-²¨·¥±ª¨µ §®­ �2m(�i) = �1 ¢ ±¯¥¶¨ «¼­»µ ²®·ª µk = �i §®­» �°¨««¾½­  [17], ¨­¢ °¨ ­²­»µ ®²­®-±¨²¥«¼­® ®¡° ¹¥­¨¿ ¢°¥¬¥­¨ (time-reversal invariantmomenta (TRIM)), ·¥°¥§ ¢¥«¨·¨­» �i = NQm=1 �2m(�i),£¤¥ N { ·¨±«® ª° ¬¥°±®¢±ª¨µ ¤³¡«¥²®¢ ¢ «¥­²­®©§®­». � ª, ¤«¿ ¤¢³¬¥°­®© ±¨±²¥¬» (¯«®±ª ¿ §®­ �°¨««¾½­ ) ¨¬¥¥²±¿ ·¥²»°¥ TRIM-²®·ª¨ �i (²®·-ª¨ �� ¨ �Mi=1;2;3 ­  °¨±. 1b ¢¢¥°µ³) ¨ ¥¤¨­±²¢¥­­»©Z2-¨­¢ °¨ ­² � = 0; 1, ®¯°¥¤¥«¿¥¬»© ¢»° ¦¥­¨¥¬(�1)� = 4Qi=1 �i. � ²°¥µ¬¥°­»µ ±¨±²¥¬ µ ¨¬¥¥²±¿ ¢®-±¥¬¼ TRIM-²®·¥ª (�, Mi=1;2;3, A, Li=1;2;3 ­  °¨±. 1b¢­¨§³), ·²® ¯°¨¢®¤¨² ª ·¥²»°¥¬ ­¥§ ¢¨±¨¬»¬ Z2 ¨­-¢ °¨ ­² ¬ (�0; �1�2�3). � ¨¡®«¥¥ ¢ ¦­»© ¨§ ­¨µ, �0,®¯°¥¤¥«¿¥¬»© ±®®²­®¸¥­¨¥¬ (�1)�0 = 8Qi=1 �i, µ ° ª-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011 4�



236 �.�. �¨«ª¨­, �.�.�®°®²¥¥¢, �. �. �°¥¬¥¥¢, �. �¨«¼¬ ©¥°, �. �. �³«ª®¢²¥°¨§³¥² ±¨«¼­»¥ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ¨§®«¿²®°», ¥±«¨�0 = 1 [17, 3]. � ª®©  ­ «¨§ ¯®§¢®«¿¥² ½´´¥ª²¨¢­®¢»¿¢«¿²¼ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ´ §» ª°¨±² ««®¢.�  °¨±. 2 ¯®ª § ­  ½«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ° ±-±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ±®¥¤¨­¥­¨©, ° ±±·¨² ­­ ¿ ª ª ± ³·¥-²®¬, ² ª ¨ ¡¥§ ³·¥²  ���. �¨¤­®, ·²® ��� §­ ·¨-
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G M K G A L H A�¨±. 2. �®­­»¥ ±¯¥ª²°» ®¡º¥¬­»µ ±®¥¤¨­¥­¨©Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ¨ Pb2Bi2Se5. �¯«®¸­»¥«¨­¨¨ { ° ±·¥² ± ³·¥²®¬ ���; ¯³­ª²¨°­»¥ { ¡¥§ ³·¥² ���²¥«¼­® ±³¦ ¥² § ¯°¥¹¥­­³¾ ¹¥«¼, ¤¥« ¿ ¥¥ ­¥¯°¿-¬®© ¢ ±®¥¤¨­¥­¨¿µ Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ¨ ®±² ¢«¿¿¯°¿¬®© ¢ Pb2Bi2Se5. �°®¬¥ ²®£®, ��� ¯°¨¢®¤¨² ª¨­¢¥°²¨°®¢ ­¨¾ ª° ¥¢ ¹¥«¨. � ª, ¢ ®²±³²±²¢¨¥ ���±®±²®¿­¨¿ ¤­  §®­» ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ®¡° §®¢ ­» ¯°¥-¨¬³¹¥±²¢¥­­® ®°¡¨² «¿¬¨ Pb ¨ (Sb/Bi),   ±®±²®¿­¨¿¯®²®«ª  ¢ «¥­²­®© §®­» { ¯°¥¨¬³¹¥±²¢¥­­® ±®±²®¿-­¨¿¬¨ µ «¼ª®£¥­ . � ³·¥²®¬ ��� ¤­® §®­» ¯°®¢®-¤¨¬®±²¨ ®¡° §³¾² ¢ ®±­®¢­®¬ ®°¡¨² «¨ µ «¼ª®£¥­ ,²®£¤  ª ª ¯®²®«®ª ¢ «¥­²­®© §®­» { ®°¡¨² «¨ Pb ¨(Sb/Bi). � ±·¥² §­ ·¥­¨© ²®¯®«®£¨·¥±ª®£® ¨­¢ °¨- ­²  Z2 ¯®ª § «, ·²® ¤«¿ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ®¡º¥¬-­»µ ±®¥¤¨­¥­¨© �0 = 1, ².¥. ¢±¥ ®­¨ ¿¢«¿¾²±¿ 3D�� (² ¡«. 2). �­ «®£¨·­»© °¥§³«¼² ² ¤«¿ ®¡º¥¬­»µ

±®¥¤¨­¥­¨© Pb2Sb2Te5 ¨ Pb2Bi2Se5 ¡»« ¯®«³·¥­ ¢ ­¥-¤ ¢­¥© ° ¡®²¥ [43].�  °¨±. 3 ¬» ¯°¥¤±² ¢«¿¥¬ ¤¨±¯¥°±¨®­­»¥ ª°¨¢»¥³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª (0001) ±®¥¤¨­¥­¨© Pb2Sb2Te5,Pb2Bi2Te5, Pb2Bi2Se5,   ¢ ² ¡«. 3 ¯°¨¢®¤¨¬ §­ ·¥­¨¿¸¨°¨­» § ¯°¥¹¥­­®© ¹¥«¨. � ª ¢¨¤­® ¨§ °¨±³­ª ¨ ² ¡«¨¶», ¢ ½«¥ª²°®­­®¬ ±¯¥ª²°¥ ¢±¥µ ° ±±¬ ²°¨-¢ ¥¬»µ ¯«¥­®ª ¨¬¥¥²±¿ § ¯°¥¹¥­­ ¿ ¹¥«¼, ¡»±²°®³¬¥­¼¸ ¾¹ ¿±¿ ± °®±²®¬ ²®«¹¨­» ¯«¥­ª¨. �¨¸¼¤«¿ 9-±«®©­®© ¯«¥­ª¨ ½²  ¹¥«¼ ¿¢«¿¥²±¿ ­¥¯°¿¬®©.� ·¨­ ¿ ± 18-±«®©­®© ¯«¥­ª¨, ¢ ½«¥ª²°®­­®¬ ±¯¥ª²°¥¯®¤ ³°®¢­¥¬ �¥°¬¨ ¯®¿¢«¿¾²±¿ ±®±²®¿­¨¿, «®ª «¨§®-¢ ­­»¥ ¢¡«¨§¨ vdW-¯°®¬¥¦³²ª®¢, ®¡° §³¾¹¨¥ ¯®²®-«®ª ¢ «¥­²­®© §®­». �®«¨·¥±²¢® ½²¨µ ±®±²®¿­¨© ° ¢-­® ·¨±«³ vdW-¯°®¬¥¦³²ª®¢ ¢ ¯«¥­ª¥. �® ¬¥°¥ ³¢¥-«¨·¥­¨¿ ²®«¹¨­» ¯«¥­ª¨ ¨§ ±®±²®¿­¨©, ®¡° §³¾¹¨µ¯®²®«®ª ¢ «¥­²­®© §®­» ¨ ¤­® §®­» ¯°®¢®¤¨¬®±²¨¢ ®ª°¥±²­®±²¨ ²®·ª¨ �, ´®°¬¨°³¥²±¿ ª®­³± �¨° ª .�²® ¯®¤²¢¥°¦¤ ¥² °¥§³«¼² ², ¯®«³·¥­­»© ­ ¬¨ ¨§° ±·¥²®¢ Z2-¨­¢ °¨ ­²  ¤«¿ ®¡º¥¬­»µ ±®¥¤¨­¥­¨©.� ¨¡®«¥¥ ¡»±²°® ª®­³± �¨° ª  ´®°¬¨°³¥²±¿ ¢ ±®¥¤¨-­¥­¨¨ Pb2Sb2Te5, ²®£¤  ª ª ¢ ¯«¥­ª µ Pb2Bi2Te5 ¨Pb2Bi2Se5 ½²® ¯°®¨±µ®¤¨² ­ ¬­®£® ¬¥¤«¥­­¥¥: ¤ ¦¥¤«¿ 36-±«®©­®© ¯«¥­ª¨ ¢ ½«¥ª²°®­­®¬ ±¯¥ª²°¥ ¥¹¥¨¬¥¥²±¿ § ¬¥²­ ¿ § ¯°¥¹¥­­ ¿ ¹¥«¼. � «¨·¨¥ § ¯°¥-¹¥­­®© ¹¥«¨ ¢ ±¯¥ª²°¥ ®§­ · ¥², ·²® ½²¨ ³«¼²° ²®­-ª¨¥ ¯«¥­ª¨ ¬®£³² ®ª § ²¼±¿ 2D ��. � ¡«¨¶  2�­ ·¥­¨¿ Z2-¨­¢ °¨ ­²  � ¤«¿ ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª¨ ¨­¢ °¨ ­²  �0 ¤«¿ ®¡º¥¬­»µ ±®¥¤¨­¥­¨©Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ¨ Pb2Bi2Se59L 18L 27L 36L bulkPb2Sb2Te5 0 0 1 1 1Pb2Bi2Te5 0 1 0 1 1Pb2Bi2Se5 0 0 0 0 1 � ¡«¨¶  3�¥«¨·¨­  § ¯°¥¹¥­­®© ¹¥«¨ (½�) ¢ ²®·ª¥ �¤¢³¬¥°­®© §®­» �°¨««¾½­  ¤«¿ ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ±®¥¤¨­¥­¨©. � ±ª®¡ª µ ¤ ­®§­ ·¥­¨¥ ­¥¯°¿¬®© § ¯°¥¹¥­­®© ¹¥«¨9L 18L 27L 36LPb2Sb2Te5 0.519 (0.462) 0.030 0.002 0.006Pb2Bi2Te5 0.430 (0.351) 0.100 0.038 0.016Pb2Bi2Se5 0.591 (0.463) 0.125 0.060 0.033�®¯°®± ® ¯¥°¥µ®¤¥ ®² 3D ª 2D ²®¯®«®£¨·¥±ª®¬³ ±®-±²®¿­¨¾ ª°¨±² ««®¢ ­¥ ¿¢«¿¥²±¿ ¯°®±²»¬. T ª, ­ -¯°¨¬¥°, ¡¨±«®© Bi(111), ¬ ²¥°¨ « , ­¥ ¿¢«¿¾¹¥£®±¿�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011
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�¨±. 3. �«¥ª²°®­­»© ±¯¥ª²° ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª (0001) ±®¥¤¨­¥­¨© Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ¨ Pb2Bi2Se53D �� [44, 45], ¯°®¿¢«¿¥² 2D ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ±¢®©-±²¢  [46, 47], ²®£¤  ª ª ³«¼²° ²®­ª¨¥ ¯«¥­ª¨ ±¯« ¢ Bi{Sb, ¿¢«¿¾¹¥£®±¿ 3D ��, ­¥ ¯°®¿¢«¿¾² 2D ²®¯®«®-£¨·¥±ª¨µ ±¢®©±²¢ [48]. � ±ª®«¼ª® ­ ¬ ¨§¢¥±²­®, ¯¥-°¥µ®¤ ®² 3D �� ª 2D ¨§³· «±¿ «¨¸¼ ¢ [49, 50].� ² ¡«. 2 ¯°¨¢¥¤¥­» ¢»·¨±«¥­­»¥ §­ ·¥­¨¿ ²®¯®-«®£¨·¥±ª®£® Z2-¨­¢ °¨ ­²  � ¤«¿ ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥-­®ª ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ±®¥¤¨­¥­¨©. � ª ¢¨¤­® ¨§ ² ¡-«¨¶», ­¥±¬®²°¿ ­  ²® ·²® ¢±¥ ²°¨ ±®¥¤¨­¥­¨¿ ¿¢-«¿¾²±¿ 3D ��, ¨µ ³«¼²° ²®­ª¨¥ ¯«¥­ª¨ ¤¥¬®­±²°¨-°³¾² ° §«¨·­®¥ ¯®¢¥¤¥­¨¥ Z2-¨­¢ °¨ ­²  ± °®±²®¬²®«¹¨­». �¨ ®¤­  ¨§ ° ±±¬®²°¥­­»µ ¯«¥­®ª ±®¥¤¨-­¥­¨¿ Pb2Bi2Se5 ­¥ ®¡« ¤ ¥² ®²«¨·­»¬ ®² ­³«¿ ²®-¯®«®£¨·¥±ª¨¬ ¨­¢ °¨ ­²®¬ Z2. �±¥ ®­¨ ¿¢«¿¾²±¿²°¨¢¨ «¼­»¬¨ ¨§®«¿²®° ¬¨. � ¯°®²¨¢, 27- ¨ 36-±«®©­»¥ ¯«¥­ª¨ Pb2Sb2Te5 ¨¬¥¾² ®²«¨·­»© ®² ­³-«¿ Z2-¨­¢ °¨ ­² ¨ ¿¢«¿¾²±¿ 2D ��. �¤­ ª® § ¯°¥-¹¥­­»¥ ¹¥«¨ ¢ ½²¨µ ¯«¥­ª µ ª° ©­¥ ¬ «». �®½²®¬³½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­®¥ ­ ¡«¾¤¥­¨¥ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨µ ª° -¥¢»µ ±®±²®¿­¨© ¢ ½²®¬ ±®¥¤¨­¥­¨¨ ¡³¤¥² ¢¥±¼¬  § -²°³¤­¨²¥«¼­»¬. �­²¥°¥±­ ¿ ±¨²³ ¶¨¿ ­ ¡«¾¤ ¥²±¿¢ ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­ª µ Pb2Bi2Te5(0001), £¤¥ §­ ·¥-­¨¥ Z2-¨­¢ °¨ ­²  � ®±¶¨««¨°³¥². � ª, ¯«¥­ª¨, ®¡-° §®¢ ­­»¥ ®¤­¨¬ ¨ ²°¥¬¿ ¤¥¢¿²¨±«®©­»¬¨ ¡«®ª -

¬¨ (9- ¨ 27-±«®©­»¥ ¯«¥­ª¨), ­¥ ¿¢«¿¾²±¿ 2D ��,  ¯«¥­ª¨, ±®±²®¿¹¨¥ ¨§ ¤¢³µ ¨ ·¥²»°¥µ ¤¥¢¿²¨±«®©­»µ¡«®ª®¢ (18- ¨ 36-±«®©­»¥ ¯«¥­ª¨), ¿¢«¿¾²±¿ ² ª®¢»-¬¨. �®¤®¡­»¥ ®±¶¨««¿¶¨¨ ­¥¤ ¢­® ¡»«¨ ¯®«³·¥­»¤«¿ ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª Bi2Se3 ¨ Bi2Te3 [49].�  °¨±. 4 ¯°¨¢¥¤¥­» ¯°®¥ª¶¨¨ ¤¢³¬¥°­®© §®­-­®© ±²°³ª²³°», ° ±±·¨² ­­®© ¤«¿ 18-±«®©­®© ¯«¥­-ª¨ Pb2Bi2Te5(0001), ­  ®¤­®¬¥°­»¥ ��, ¯°¥¤±² ¢«¿-¾¹¨¥ ¥¥ ª° ¿ ²¨¯  \zigzag" ¨ \armchair". � ±®¦ -«¥­¨¾, ¢ ­ ±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ¯®«­®¯®²¥­¶¨ «¼­»© ¯¥°-¢®¯°¨­¶¨¯­»© ° ±·¥² ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ª° ¿¤ ¦¥ ³«¼²° ²®­ª®© ¯«¥­ª¨ ¿¢«¿¥²±¿ ¯°®¶¥±±®¬, ¢¥±¼-¬  ²°³¤®¥¬ª¨¬, ²°¥¡³¾¹¨¬ ¡®«¼¸¨µ ª®¬¯¼¾²¥°­»µ°¥±³°±®¢ (¯ ¬¿²¨ ¨ ¢°¥¬¥­¨ ±·¥² ). �®½²®¬³ ¬» ­¥¯°®¢®¤¨«¨ ² ª¨µ ° ±·¥²®¢,   ®£° ­¨·¨«¨±¼ «¨¸¼ ±µ¥-¬ ²¨·¥±ª¨¬ ¯°¥¤±² ¢«¥­¨¥¬ ®¦¨¤ ¥¬®£® ¯®«®¦¥­¨¿²®¯®«®£¨·¥±ª¨µ ª° ¥¢»µ ±®±²®¿­¨© ­  °¨±. 4.�² ª, ³±² ­®¢«¥­®, ·²® ®¡º¥¬­»¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5, Pb2Bi2Se5 ¿¢«¿¾²±¿ 3D ²®-¯®«®£¨·¥±ª¨¬¨ ¨§®«¿²®° ¬¨. �¨ ®¤­  ¨§ ° ±±¬®²-°¥­­»µ ³«¼²° ²®­ª¨µ ¯«¥­®ª Pb2Bi2Se5(0001) ­¥ ¿¢-«¿¥²±¿ 2D ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¬ ¨§®«¿²®°®¬. 2D ²®¯®«®-£¨·¥±ª¨© ¨§®«¿²®° ¬®¦¥² ¡»²¼ °¥ «¨§®¢ ­ ­  ª° ¿µ¯«¥­®ª Pb2Sb2Te5 ¨ Pb2Bi2Te5. � ¯®±«¥¤­¥¬ ±«³· ¥�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 94 ¢»¯. 3 { 4 2011
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