Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 94, ćżŕ. 3, ś. 234 { 239 cfl 2011 č. 10 ăćčşśšă

Šřěţňěřŋżě ĺ ďćşňěřŋżě šőŕőńőčĺůěśłĺě ĺğőń£šőřż ć śńőĺśšżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ Pb_2Sb_2Te_5, Pb_2Bi_2Te_5 ĺ Pb_2Bi_2Se_5

Ĺ. Ć. Śĺńłĺŋ^∗, đ. Ň. Łőřőšěěć^{+∗1)}, Ś. Ć. Ěřěňěěć^{+∗}, Č. Ąĺńĳňăľěř�^{2)}, Ě. Ć. Ůşńłőć^△

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

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

�_{Institut f-ur Festk-orperforschung and Institute for Advanced Simulation, Forschungszentrum J-ulich, D-52425 J-ulich, Germany} 4_{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

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 20 ĺ¿ŋ£ 2011 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż šěőřěšĺůěśłőčő ĺśśńěďőćăŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż šřőľŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ĺ Pb2Bi2Se5, ĺňě¿źĺţ śńőĺśšş¿ śšřşłšşřş, śőśšő£źş¿ ĺğ ďěć£šĺśńőľŋżţ ăšőňŋżţ ąńőłőć, řăğďěńěŋŋżţ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćżňĺ ŕřőňěęşšłăňĺ. Ŕőłăğăŋő, ůšő ćśě řăśśňőšřěŋŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ £ćń£¿šś£ šřěţňěřŋżňĺ (3D) šőŕőńőčĺůěśłĺňĺ ĺğőń£šőřăňĺ (ŠĹ). Őąŋăřşęěŋă ćőğňőęŋőśšĳ śşźěśšćőćăŋĺ£ śőśšő£ŋĺ£ ďćşňěřŋőčő (2D) šőŕőńőčĺůěśłőčő ĺğőń£šőřă ć şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋłăţ (0001) Pb2Sb2Te5 ĺ Pb2Bi2Te5. Ć ŕőśńěďŋěň śőěďĺŋěŋĺĺ ŋăąń¿ďă¿šś£ őśűĺńń£űĺĺ šőŕőńőčĺůěśłőčő Z2- ĺŋćăřĺăŋšă ś şćěńĺůěŋĺěň šőńźĺŋż ŕńěŋłĺ.

Šőŕőńőčĺůěśłĺľ ĺğőń£šőř { ŋěďăćŋő őšłřżšőě łćăŋšőćőě śőśšő£ŋĺě šćěřďőčő šěńă [1{6]. Őŋő ţăřăłšěřĺğşěšś£ šěň, ůšő ć ¡ńěłšřőŋŋőň śŕěłšřě őąžěňŋőčő ňăšěřĺăńă ĺňěěšś£ ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ, łăł ĺ ş őążůŋőčő ğőŋŋőčő ĺğőń£šőřă, ă ŋă ěčő łřă¿, ěśńĺ ¡šő 2D ŠĹ [7, 8], ŕřĺčőšőćńěŋŋżľ, ŋăŕřĺňěř, ć ćĺďě şńĳšřăšőŋłőľ ŕńěŋłĺ, ĺńĺ ŋa ěčő ŕőćěřţŋőśšĺ [3{ 6], ěśńĺ ¡šő őąžěňŋżľ ňăšěřĺăń, ąńăčőďăř£ śĺńĳŋőňş śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőňş ćğăĺňőďěľśšćĺ¿ (ŚŐĆ) ŕő£ćń£¿šś£ ŕřőćőď£źĺě łřăěćżě ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ŕőćěřţŋőśšŋżě śőśšő£ŋĺ£ ś ńĺŋěľŋőľ ďĺśŕěřśĺěľ. İšĺ śőśšő£ŋĺ£ őąřăğş¿šś£ łăł łřăňěřśőćśłĺě ďşąńěšż, šőŕőńőčĺůěśłĺ ğăźĺźěŋŋżě śĺňňěšřĺěľ őąřăźěŋĺ£ ćřěňěŋĺ őš őąřăšŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ŋă ńőłăńĳŋżţ ĺśłăęěŋĺ£ţ ĺ śńăąőň ąěśŕőř£ďłě łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ [3, 4, 6{8]. Ŕőśńěďŋěě őğŋăůăěš, ůšő ¡ńěłšřőŋż ć ¡šĺţ śőśšő£ŋĺ£ţ ňőčşš ďćĺčăšĳś£ ćďőńĳ łřă£ şńĳšřăšőŋłőľ ŕńěŋłĺ ĺńĺ ŕőćěřţŋőśšĺ őąžěňŋőčő ňăšěřĺăńă ąěğ ŕőšěřĺ ¡ŋěřčĺĺ. İšő śćőľśšćő ňőęěš őłăğăšĳś£ ćěśĳňă ŕőńěğŋżň ďń£ ř£ďă ŕřĺńőęěŋĺľ. Ążśšřő řăśšşźĺľ ĺŋšěřěś ł ¡šĺň ňăšěřĺăńăň őąşśńőćńěŋ ŋě šőńĳłő ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ćőğňőęŋőśšĳ¿ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ĺţ şŋĺłăńĳŋżţ śćőľśšć ŕřĺ śőğďăŋĺĺ ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ŋőćżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ ŕřĺąőřőć ďń£ śŕĺŋšřőŋĺłĺ [9, 10] ĺ łćăŋšőćżţ łőňŕĳ¿šěřőć [11, 12], ŋő ĺ ĺŋšěřěśŋżňĺ ťĺğĺůěśłĺňĺ ¡ťťěłšăňĺ, ŕřő£ćń£¿źĺňĺś£ ŋă ĺŋšěřťěľśăţ ŠĹ{śćěřţŕřőćőďŋĺł ĺ ŠĹ{ťěřřőňăčŋěšĺł

1)e-mail: koroteev@ispms.tsc.ru 2)G. Bihlmayer.

[13{15], őďŋăłő őšśşšśšćş¿źĺňĺ ć łăęďőň ĺğ ¡šĺţ ňăšěřĺăńőć ŕő őšďěńĳŋőśšĺ.

Ŕěřćőŋăůăńĳŋő ¡šő łćăŋšőćőě śőśšő£ŋĺě ążńő ŕřěďśłăğăŋő šěőřěšĺůěśłĺ [16, 1], ă ŕőğęě őąŋăřşęěŋő ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋő [2] ć 2D-śĺśšěňě CdTe/HgTe/CdTe. Őďŋăłő ąőńěě ăłšĺćŋő őŋő ĺğşůăńőśĳ ć 3D-śĺśšěňăţ [3, 17, 18]. Ć řěğşńĳšăšě ł ŋăśšő£źěňş ňőňěŋšş őąŋăřşęěŋő ąőńĳÿőě ůĺśńő 3D ŠĹ: ąĺŋăřŋżě šěšřăďĺňĺšőŕőďőąŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ A^V_2 B^{VI}_3 [5, 6, 19{21] ĺ čőňőńőčĺůěśłĺě ř£ďż ŋă ĺţ őśŋőćě [22, 23], śŕńăćż Čěľśńěřă [24, 25], őłśĺďż [26] ĺ šřőľŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ ŋă őśŋőćě šăńńĺ£ [27{33].

Šőŕőńőčĺůěśłĺě ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă őąžěňŋőčő łřĺśšăńńă őŕřěďěń£¿šś£ ěčő ăšőňŋżň śőśšăćőň ĺ łřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřőľ ĺ śńăąő ğăćĺś£š őš šĺŕă ĺ śőśšăćă ŕőćěřţŋőśšĺ. Ŋěŕőśřěďśšćěŋŋő ¡šő ążńő ŕřőďěňőŋśšřĺřőćăŋő ć [20, 34], čďě ŕřĺćěďěŋż řěğşńĳšăšż řăśůěšă ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż řăğńĺůŋżţ ŕőćěřţŋőśšěľ ąĺŋăřŋżţ šěšřăďĺňĺšőŕőďőąŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ A^V_2 B^{VI}_3 . Ć 2D-śĺśšěňăţ, ł łőšőřżň őšŋőś£šś£ şńĳšřăšőŋłĺě ŕńěŋłĺ, ŕő£ćń£ěšś£ ěźě őďĺŋ ŕăřăňěšř, śŕőśőąŋżľ ćńĺ£šĳ ŋă ĺţ šőŕőńőčĺůěśłĺě ¡ńěłšřőŋŋżě śćőľśšćă, { šőńźĺŋă ŕńěŋłĺ. Ďěľśšćĺšěńĳŋő, ŋăńĺůĺě łćăŋšőćőřăğňěřŋżţ ¡ťťěłšőć ňőęěš ŕřĺćőďĺšĳ ł őśűĺńń£űĺĺ řăğńĺůŋżţ ţăřăłšěřĺśšĺł ŕńěŋłĺ, ć šőň ůĺśńě ĺ šőŕőńőčĺůěśłĺţ śćőľśšć, ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ěě šőńźĺŋż.

Ć ¡šőň ŕĺśĳňě ňż ŕřěďśšăćń£ěň řěğşńĳšăšż řăśůěšă ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż őąžěňŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ Pb_2Sb_2Te_5, Pb_2Bi_2Te_5 ĺ Pb_2Bi_2Se_5, ă šăłęě ĺţ şńĳ-

234 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011 šřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł. Ăŋăńĺğ ŕőńşůěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ŕőłăğăń, ůšő ćśě řăśśňőšřěŋŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ £ćń£¿šś£ 3D ŠĹ ĺ ŋă ĺţ ŕőćěřţŋőśšĺ ďőńęŋż ŕřĺśşšśšćőćăšĳ šőŕőńőčĺůěśłĺ ğăźĺźěŋŋżě ŕőćěřţŋőśšŋżě śőśšő£ŋĺ£, ťőřňĺřş¿źĺě šăł ŋăğżćăěňżľ łőŋşś Ďĺřăłă. Ňż ŕřěďśłăğżćăěň, ůšő ďćşňěřŋżňĺ ŠĹ £ćń£¿šś£ ńĺÿĳ 18- ĺ 36-śńőľŋżě ŕńěŋłĺ Pb_2Bi_2Te_5, ă šăłęě 27- ĺ 36-śńőľŋże ŕńěŋłĺ śőěďĺŋěŋĺ£ Pb_2Sb_2Te_5, ŋă łřă¿ řăğřěğă łőšőřżţ ďőńęŋő śşźěśšćőćăšĳ šőŕőńőčĺůěśłĺ ğăźĺźěŋŋőě ¡ńěłšřőŋŋőě śőśšő£ŋĺě.

Řăśśňăšřĺćăěňżě śőěďĺŋěŋĺ£ ĺňě¿š čěłśăčőŋăńĳŋş¿ śšřşłšşřş (ŕřőśšřăŋśšćěŋŋă£ čřşŕŕă P—3m1), ťőřňĺřşěňş¿ ďěć£šĺśńőľŋżňĺ ąńőłăňĺ ăšőňőć X_1{ Y{X_2{Pb{X_3{Pb{X_2{Y{X_1 (X { Se, Te; Y { Sb, Bi), řăğďěńěŋŋżňĺ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćżňĺ (vdW) ŕřőňěęşšłăňĺ (řĺś. 1ă) [35, 36]. Ŋă řĺś. 1b ŕřĺćěďě-

Řĺś. 1. İńěňěŋšăřŋă£ £ůěľłă śőěďĺŋěŋĺľ Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5, Pb2Bi2Se5 (ă) ĺ śőőšćěšśšćş¿źă£ ěľ ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă őąžěňŋőčő ňăšěřĺăńă, ďćşňěřŋă£ ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł ĺ őďŋőňěřŋżě ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă ďń£ łřăěć šĺŕă \zigzag" ĺ \armchair" (b)

ŋż śőőšćěšśšćş¿źă£ ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă (ĞĄ) őąžěňŋőčő ňăšěřĺăńă (ćŋĺğş), ďćşňěřŋă£ ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł ĺ őďŋőňěřŋżě ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă ďń£ łřăěć šĺŕă \zigzag" ĺ \armchair" (ććěřţş).

Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ążńĺ ŕřőćěďěŋż ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň ńĺŋěăřĺğőćăŋŋżţ ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ (FLAPW) [37], řěăńĺğőćăŋŋżň ć ŕřőčřăňňŋőň łőďě FLEUR [38]. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ĺśŕőńĳğőćăńőśĳ őąőąźěŋŋőě čřăďĺěŋšŋőě ŕřĺąńĺęěŋĺě (GGA) [39]. Ć čăňĺńĳšőŋĺăŋ ążńĺ ćłń¿ůěŋż śłăń£řŋőřěń£šĺćĺśšśłĺě ŕőŕřăćłĺ. Śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě şůĺšżćăńőśĳ śăňőśőčńăśőćăŋŋżň őąřăğőň [40]. Řăďĺşś mu‹n-tin śťěř ďń£ ćśěţ ăšőňőć ążń ćżąřăŋ řăćŋżň 2.7 a.u., ŕăřăňěšř őąřěğăŋĺ£ ŕńőśłőćőńŋőćőčő ąăğĺśă k_{max} = 3.4 a.u.^{−1}. Ŕőśłőńĳłş ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ őšśşšśšćş¿š ŋăďěęŋżě ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ďăŋŋżě ő ňěęśńőěćżţ řăśśšő£ŋĺ£ţ ć ĺğşůăěňżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ, ŋăňĺ ążńă ŕřőćěďěŋă őŕšĺňĺğăűĺ£ ¡šĺţ řăśśšő£ŋĺľ ŕřĺ ťĺłśĺřőćăŋŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ğŋăůěŋĺ£ţ ŕăřăňěšřőć čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłĺ a ĺ c [35, 36], ŕřĺćěďěŋżţ ć šăąń. 1. Ďń£ ¡šőčő ĺśŕőńĳğőćăńś£ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńĳŋżľ ňěšőď, řěăńĺğőćăŋŋżľ ć ŕřőčřăňňŋőň łőďě VASP [41, 42]. Ć šăąń. 1 ŕřĺćěďěŋż šăłęě ŕőńşůěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ňěęśńőěćżţ řăśśšő£ŋĺľ. Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł šăłęě ŕřőćőďĺńĺśĳ ŕřĺ ¡šőľ čěőňěšřĺĺ łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ.

Šăąńĺűă 1

İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ğŋăůěŋĺ£ ŕăřăňěšřőć čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłĺ a ĺ c, ă šăłęě őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ňěęśńőěćżţ řăśśšő£ŋĺľ ďń£ śőěďĺŋěŋĺľ Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ĺ Pb2Bi2Se5 ć A Pb2Sb2Te5 Pb2Bi2Te5 Pb2Bi2Se5 a 4.398 4.462 4.220 c 17.495 17.520 16.420 vdW 2.542 2.441 2.320 X1{Y 1.642 1.705 1.539 Y{X2 1.908 2.004 1.891 X2{Pb 1.964 1.909 1.802 Pb{X3 1.963 1.922 1.818

Ĺŋćăřĺăŋšŋżě őšŋőśĺšěńĳŋő őąřăźěŋĺ£ ćřěňěŋĺ ğőŋŋżě śšřşłšşřż šőŕőńőčĺůěśłĺ łńăśśĺťĺűĺřş¿šś£

Z2-ĺŋćăřĺăŋšăňĺ [3]. Ć śńşůăě, łőčďă šőůěůŋă£ čřşŕ-

ŕă śĺňňěšřĺĺ łřĺśšăńńă śőďěřęĺš ĺŋćěřśĺ¿, ¡šĺ ĺŋćăřĺăŋšż őŕřěďěń£¿šś£ ůěšŋőśšĳ¿ ğăŋ£šżţ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ğőŋ ξ_{2m}(`_i) = �1 ć śŕěűĺăńĳŋżţ šőůłăţ k = `_i ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă [17], ĺŋćăřĺăŋšŋżţ őšŋőśĺšěńĳŋő őąřăźěŋĺ£ ćřěňěŋĺ (time-reversal invariant

momenta (TRIM)), ůěřěğ ćěńĺůĺŋż δ_i =^NQ_{m=1} ξ_{2m}(`_i),

čďě N { ůĺśńő łřăňěřśőćśłĺţ ďşąńěšőć ćăńěŋšŋőľ ğőŋż. Šăł, ďń£ ďćşňěřŋőľ śĺśšěňż (ŕńőśłă£ ğőŋă Ąřĺńń¿¡ŋă) ĺňěěšś£ ůěšżřě TRIM-šőůłĺ `_i (šőůłĺ —` ĺ —M_{i=1,2,3} ŋă řĺś. 1b ććěřţş) ĺ ěďĺŋśšćěŋŋżľ

Z2-ĺŋćăřĺăŋš ν = 0, 1, őŕřěďěń£ěňżľ ćżřăęěŋĺěň (�1)^ν =^4Q_{i=1} δi. Ć šřěţňěřŋżţ śĺśšěňăţ ĺňěěšś£ ćő-

śěňĳ TRIM-šőůěł (`, M_{i=1,2,3}, A, L_{i=1,2,3} ŋă řĺś. 1b ćŋĺğş), ůšő ŕřĺćőďĺš ł ůěšżřěň ŋěğăćĺśĺňżň Z_2 ĺŋćăřĺăŋšăň (ν_0; ν_1ν_2ν_3). Ŋăĺąőńěě ćăęŋżľ ĺğ ŋĺţ, ν_0,

őŕřěďěń£ěňżľ śőőšŋőÿěŋĺěň (�1)^{ν0} =^8Q_{i=1} δ_i, ţăřăł-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011 4� šěřĺğşěš śĺńĳŋżě šőŕőńőčĺůěśłĺě ĺğőń£šőřż, ěśńĺ ν_0 = 1 [17, 3]. Šăłőľ ăŋăńĺğ ŕőğćőń£ěš ¡ťťěłšĺćŋő ćż£ćń£šĳ šőŕőńőčĺůěśłĺě ťăğż łřĺśšăńńőć.

Ŋă řĺś. 2 ŕőłăğăŋă ¡ńěłšřőŋŋă£ śšřşłšşřă řăśśňăšřĺćăěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ, řăśśůĺšăŋŋă£ łăł ś şůěšőň, šăł ĺ ąěğ şůěšă ŚŐĆ. Ćĺďŋő, ůšő ŚŐĆ ğŋăůĺ-

Řĺś. 2. Ğőŋŋżě śŕěłšřż őąžěňŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ĺ Pb2Bi2Se5. Śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ { řăśůěš ś şůěšőň ŚŐĆ; ŕşŋłšĺřŋżě { ąěğ şůěšă ŚŐĆ šěńĳŋő śşęăěš ğăŕřěźěŋŋş¿ źěńĳ, ďěńă£ ěě ŋěŕř£- ňőľ ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ Pb_2Sb_2Te_5, Pb_2Bi_2Te_5 ĺ őśšăćń££ ŕř£ňőľ ć Pb_2Bi_2Se_5. Łřőňě šőčő, ŚŐĆ ŕřĺćőďĺš ł ĺŋćěřšĺřőćăŋĺ¿ łřăěć źěńĺ. Šăł, ć őšśşšśšćĺě ŚŐĆ śőśšő£ŋĺ£ ďŋă ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ őąřăğőćăŋż ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő őřąĺšăń£ňĺ Pb ĺ (Sb/Bi), ă śőśšő£ŋĺ£ ŕőšőńłă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż { ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő śőśšő£- ŋĺ£ňĺ ţăńĳłőčěŋă. Ś şůěšőň ŚŐĆ ďŋő ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ őąřăğş¿š ć őśŋőćŋőň őřąĺšăńĺ ţăńĳłőčěŋă, šőčďă łăł ŕőšőńőł ćăńěŋšŋőľ ğőŋż { őřąĺšăńĺ Pb ĺ (Sb/Bi). Řăśůěš ğŋăůěŋĺľ šőŕőńőčĺůěśłőčő ĺŋćăřĺăŋšă Z_2 ŕőłăğăń, ůšő ďń£ řăśśňăšřĺćăěňżţ őąžěňŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ ν_0 = 1, š.ě. ćśě őŋĺ £ćń£¿šś£ 3D ŠĹ (šăąń. 2). Ăŋăńőčĺůŋżľ řěğşńĳšăš ďń£ őąžěňŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ Pb_2Sb_2Te_5 ĺ Pb_2Bi_2Se_5 ążń ŕőńşůěŋ ć ŋěďăćŋěľ řăąőšě [43].

Ŋă řĺś. 3 ňż ŕřěďśšăćń£ěň ďĺśŕěřśĺőŋŋżě łřĺćżě şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł (0001) śőěďĺŋěŋĺľ Pb_2Sb_2Te_5, Pb_2Bi_2Te_5, Pb_2Bi_2Se_5, ă ć šăąń. 3 ŕřĺćőďĺň ğŋăůěŋĺ£ ÿĺřĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ. Łăł ćĺďŋő ĺğ řĺśşŋłă ĺ šăąńĺűż, ć ¡ńěłšřőŋŋőň śŕěłšřě ćśěţ řăśśňăšřĺćăěňżţ ŕńěŋőł ĺňěěšś£ ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ, ążśšřő şňěŋĳÿă¿źă£ś£ ś řőśšőň šőńźĺŋż ŕńěŋłĺ. Ńĺÿĳ ďń£ 9-śńőľŋőľ ŕńěŋłĺ ¡šă źěńĳ £ćń£ěšś£ ŋěŕř£ňőľ. Ŋăůĺŋă£ ś 18-śńőľŋőľ ŕńěŋłĺ, ć ¡ńěłšřőŋŋőň śŕěłšřě ŕőď şřőćŋěň Ťěřňĺ ŕő£ćń£¿šś£ śőśšő£ŋĺ£, ńőłăńĺğőćăŋŋżě ćąńĺğĺ vdW-ŕřőňěęşšłőć, őąřăğş¿źĺě ŕőšőńőł ćăńěŋšŋőľ ğőŋż. Łőńĺůěśšćő ¡šĺţ śőśšő£ŋĺľ řăćŋő ůĺśńş vdW-ŕřőňěęşšłőć ć ŕńěŋłě. Ŕő ňěřě şćěńĺůěŋĺ£ šőńźĺŋż ŕńěŋłĺ ĺğ śőśšő£ŋĺľ, őąřăğş¿źĺţ ŕőšőńőł ćăńěŋšŋőľ ğőŋż ĺ ďŋő ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ ć őłřěśšŋőśšĺ šőůłĺ `, ťőřňĺřşěšś£ łőŋşś Ďĺřăłă. İšő ŕőďšćěřęďăěš řěğşńĳšăš, ŕőńşůěŋŋżľ ŋăňĺ ĺğ řăśůěšőć Z_2-ĺŋćăřĺăŋšă ďń£ őąžěňŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ. Ŋăĺąőńěě ążśšřő łőŋşś Ďĺřăłă ťőřňĺřşěšś£ ć śőěďĺŋěŋĺĺ Pb_2Sb_2Te_5, šőčďă łăł ć ŕńěŋłăţ Pb_2Bi_2Te_5 ĺ Pb_2Bi_2Se_5 ¡šő ŕřőĺśţőďĺš ŋăňŋőčő ňěďńěŋŋěě: ďăęě ďń£ 36-śńőľŋőľ ŕńěŋłĺ ć ¡ńěłšřőŋŋőň śŕěłšřě ěźě ĺňěěšś£ ğăňěšŋă£ ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ. Ŋăńĺůĺě ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ć śŕěłšřě őğŋăůăěš, ůšő ¡šĺ şńĳšřăšőŋłĺě ŕńěŋłĺ ňőčşš őłăğăšĳś£ 2D ŠĹ.

Šăąńĺűă 2

Ğŋăůěŋĺ£ Z2-ĺŋćăřĺăŋšă ν ďń£ şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł ĺ ĺŋćăřĺăŋšă ν0 ďń£ őąžěňŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ĺ Pb2Bi2Se5

9L 18L 27L 36L bulk Pb2Sb2Te5 0 0 1 1 1 Pb2Bi2Te5 0 1 0 1 1 Pb2Bi2Se5 0 0 0 0 1

Šăąńĺűă 3

Ćěńĺůĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ (¡Ć) ć šőůłě` ďćşňěřŋőľ ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă ďń£ şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł řăśśňăšřĺćăěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ. Ć śłőąłăţ ďăŋő ğŋăůěŋĺě ŋěŕř£ňőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ

9L 18L 27L 36L Pb2Sb2Te5 0.519 (0.462) 0.030 0.002 0.006 Pb2Bi2Te5 0.430 (0.351) 0.100 0.038 0.016 Pb2Bi2Se5 0.591 (0.463) 0.125 0.060 0.033

Ćőŕřőś ő ŕěřěţőďě őš 3D ł 2D šőŕőńőčĺůěśłőňş śőśšő£ŋĺ¿ łřĺśšăńńőć ŋě £ćń£ěšś£ ŕřőśšżň. Tăł, ŋăŕřĺňěř, ąĺśńőľ Bi(111), ňăšěřĺăńă, ŋě £ćń£¿źěčőś£

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011

Řĺś. 3. İńěłšřőŋŋżľ śŕěłšř şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł (0001) śőěďĺŋěŋĺľ Pb2Sb2Te5, Pb2Bi2Te5 ĺ Pb2Bi2Se5

3D ŠĹ [44, 45], ŕřő£ćń£ěš 2D šőŕőńőčĺůěśłĺě śćőľśšćă [46, 47], šőčďă łăł şńĳšřăšőŋłĺě ŕńěŋłĺ śŕńăćă Bi{Sb, £ćń£¿źěčőś£ 3D ŠĹ, ŋě ŕřő£ćń£¿š 2D šőŕőńőčĺůěśłĺţ śćőľśšć [48]. Ŋăśłőńĳłő ŋăň ĺğćěśšŋő, ŕěřěţőď őš 3D ŠĹ ł 2D ĺğşůăńś£ ńĺÿĳ ć [49, 50].

Ć šăąń. 2 ŕřĺćěďěŋż ćżůĺśńěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ šőŕőńőčĺůěśłőčő Z_2-ĺŋćăřĺăŋšă ν ďń£ şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł řăśśňăšřĺćăěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ. Łăł ćĺďŋő ĺğ šăąńĺűż, ŋěśňőšř£ ŋă šő ůšő ćśě šřĺ śőěďĺŋěŋĺ£ £ćń£¿šś£ 3D ŠĹ, ĺţ şńĳšřăšőŋłĺě ŕńěŋłĺ ďěňőŋśšřĺřş¿š řăğńĺůŋőě ŕőćěďěŋĺě Z_2-ĺŋćăřĺăŋšă ś řőśšőň šőńźĺŋż. Ŋĺ őďŋă ĺğ řăśśňőšřěŋŋżţ ŕńěŋőł śőěďĺŋěŋĺ£ Pb_2Bi_2Se_5 ŋě őąńăďăěš őšńĺůŋżň őš ŋşń£ šőŕőńőčĺůěśłĺň ĺŋćăřĺăŋšőň Z_2. Ćśě őŋĺ £ćń£¿šś£ šřĺćĺăńĳŋżňĺ ĺğőń£šőřăňĺ. Ŋăŕřőšĺć, 27- ĺ 36- śńőľŋżě ŕńěŋłĺ Pb_2Sb_2Te_5 ĺňě¿š őšńĺůŋżľ őš ŋş-

ń£ Z2-ĺŋćăřĺăŋš ĺ £ćń£¿šś£ 2D ŠĹ. Őďŋăłő ğăŕřě-

źěŋŋżě źěńĺ ć ¡šĺţ ŕńěŋłăţ łřăľŋě ňăńż. Ŕő¡šőňş ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőě ŋăąń¿ďěŋĺě šőŕőńőčĺůěśłĺţ łřăěćżţ śőśšő£ŋĺľ ć ¡šőň śőěďĺŋěŋĺĺ ąşďěš ćěśĳňă ğăšřşďŋĺšěńĳŋżň. Ĺŋšěřěśŋă£ śĺšşăűĺ£ ŋăąń¿ďăěšś£ ć şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋłăţ Pb_2Bi_2Te_5(0001), čďě ğŋăůě-

ŋĺě Z2-ĺŋćăřĺăŋšă ν őśűĺńńĺřşěš. Šăł, ŕńěŋłĺ, őą-

řăğőćăŋŋżě őďŋĺň ĺ šřěň£ ďěć£šĺśńőľŋżňĺ ąńőłăňĺ (9- ĺ 27-śńőľŋżě ŕńěŋłĺ), ŋě £ćń£¿šś£ 2D ŠĹ, ă ŕńěŋłĺ, śőśšő£źĺě ĺğ ďćşţ ĺ ůěšżřěţ ďěć£šĺśńőľŋżţ ąńőłőć (18- ĺ 36-śńőľŋżě ŕńěŋłĺ), £ćń£¿šś£ šăłőćżňĺ. Ŕőďőąŋżě őśűĺńń£űĺĺ ŋěďăćŋő ążńĺ ŕőńşůěŋż ďń£ šőŋłĺţ ŕńěŋőł Bi_2Se_3 ĺ Bi_2Te_3 [49].

Ŋă řĺś. 4 ŕřĺćěďěŋż ŕřőěłűĺĺ ďćşňěřŋőľ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż, řăśśůĺšăŋŋőľ ďń£ 18-śńőľŋőľ ŕńěŋłĺ Pb_2Bi_2Te_5(0001), ŋă őďŋőňěřŋżě ĞĄ, ŕřěďśšăćń£- ¿źĺě ěě łřă£ šĺŕă \zigzag" ĺ \armchair". Ł śőęăńěŋĺ¿, ć ŋăśšő£źěě ćřěň£ ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżľ ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżľ řăśůěš ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż łřă£ ďăęě şńĳšřăšőŋłőľ ŕńěŋłĺ £ćń£ěšś£ ŕřőűěśśőň, ćěśĳňă šřşďőěňłĺň, šřěąş¿źĺň ąőńĳÿĺţ łőňŕĳ¿šěřŋżţ řěśşřśőć (ŕăň£šĺ ĺ ćřěňěŋĺ śůěšă). Ŕő¡šőňş ňż ŋě ŕřőćőďĺńĺ šăłĺţ řăśůěšőć, ă őčřăŋĺůĺńĺśĳ ńĺÿĳ śţěňăšĺůěśłĺň ŕřěďśšăćńěŋĺěň őęĺďăěňőčő ŕőńőęěŋĺ£ šőŕőńőčĺůěśłĺţ łřăěćżţ śőśšő£ŋĺľ ŋă řĺś. 4.

Ĺšăł, şśšăŋőćńěŋő, ůšő őąžěňŋżě śőěďĺŋěŋĺ£ Pb_2Sb_2Te_5, Pb_2Bi_2Te_5, Pb_2Bi_2Se_5 £ćń£¿šś£ 3D šőŕőńőčĺůěśłĺňĺ ĺğőń£šőřăňĺ. Ŋĺ őďŋă ĺğ řăśśňőšřěŋŋżţ şńĳšřăšőŋłĺţ ŕńěŋőł Pb_2Bi_2Se_5(0001) ŋě £ćń£ěšś£ 2D šőŕőńőčĺůěśłĺň ĺğőń£šőřőň. 2D šőŕőńőčĺůěśłĺľ ĺğőń£šőř ňőęěš ążšĳ řěăńĺğőćăŋ ŋă łřă£ţ ŕńěŋőł Pb_2Sb_2Te_5 ĺ Pb_2Bi_2Te_5. Ć ŕőśńěďŋěň śńşůăě

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011

238 Ĺ. Ć. Śĺńłĺŋ, đ. Ň. Łőřőšěěć, Ś. Ć. Ěřěňěěć, Č. Ąĺńĳňăľěř, Ě. Ć. Ůşńłőć

Řĺś. 4. Ŕřőěłűĺĺ ďćşňěřŋőľ ğőŋŋőľ śšřşłšşřż 18- śńőľŋőľ ŕńěŋłĺ Pb2Bi2Te5(0001) ŋă őďŋőňěřŋżě ĞĄ łřăěć zigzag ĺ armchair. Ŕşŋłšĺřőň śţěňăšĺůěśłĺ ŕőłăğăŋż łřăěćżě śőśšő£ŋĺ£

ŋăąń¿ďă¿šś£ őśűĺńń£űĺĺ Z_2-ĺŋćăřĺăŋšă: ŕńěŋłĺ, őąřăğőćăŋŋżě ŋěůěšŋżň ůĺśńőň ďěć£šĺśńőľŋżţ ąńőłőć (őďŋĺň ĺ šřěň£), ŋě £ćń£¿šś£ 2D šőŕőńőčĺůěśłĺňĺ ĺğőń£šőřăňĺ, ă őąřăğőćăŋŋżě ůěšŋżň ůĺśńőň (ďćşň£ ĺ ůěšżřĳň£), £ćń£¿šś£. Ŋăĺąőńěě ŕěřśŕěłšĺćŋőľ ďń£ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋőčő ŋăąń¿ďěŋĺ£ šőŕőńőčĺůěśłĺţ łřăěćżţ ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ £ćń£ěšś£ 18-śńőľŋă£ ŕńěŋłă Pb_2Bi_2Te_5(0001), šăł łăł őŋă őąńăďăěš ŋăĺąőńěě ÿĺřőłőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĳ¿.

1. B. A. Bernevig, T. L. Hughes, and S.-C. Zhang, Science 314, 1757 (2006).

2. M. K-onig, S. Wiedmann, C. Brune et al., Science 318, 766 (2007).

3. L. Fu, C. L. Kane, and E. J. Mele, Phys. Rev. Lett. 98, 106803 (2007).

4. P. Roushan, J. Seo, C. V. Parker, et al., Nature (London) 460, 1106 (2009).

5. Y. Xia, D. Qian, D. Hsieh et al., Nature Phys. 5, 398 (2009).

6. H. Zhang, C.-X. Liu, X.-L. Qi et al., Nature Phys. 5, 438 (2009).

7. C. L. Kane and E. J. Mele, Phys. Rev. Lett. 95, 146802 (2005).

8. C. L. Kane and E. J. Mele, Phys. Rev. Lett. 95, 226801 (2005).

9. T. Yokoyama, Y. Tanaka, N. Nagaosa et al., Phys. Rev.

Lett. 102, 166801 (2009).

10. I. Garate and M. Franz, Phys. Rev. Lett. 104, 146802 (2010).

11. L. Fu and C. L. Kane, Phys. Rev. Lett. 100, 096407 (2008).

12. C. Nayak, S. H. Simon, A. Stern et al., Rev. Mod. Phys.

80, 1083 (2008).

13. M. Z. Hasan and C. L. Kane, Rev. Mod. Phys. 82, 3045 (2010).

14. X.-L. Qi and S.-C. Zhang, Phys. Today 63(1), 33 (2010). 15. J. E. Moore, Nature (London) 464, 194 (2010). 16. Ą. Ă. Ćőńłőć, Ő. Ă. Ŕăŋłřăšőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 42, 145 (1985).

17. L. Fu and C. L. Kane, Phys. Rev. B 76, 045302 (2007). 18. K. Kuroda, M. Arita, K. Miyamoto et al., Phys. Rev.

Lett. 105, 076802 (2010).

19. Y. L. Chen, J. G. Analytis, J.-H. Chu et al., Science 325, 178 (2009).

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

21. O. V. Yazyev, J. E. Moore, and S. G. Louie, Phys. Rev.

Lett. 105, 266806 (2010).

22. Ś. Ć. Ěřěňěěć, đ. Ň. Łőřőšěěć, Ě. Ć. Ůşńłőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 92, 183 (2010) [JETP. Lett. 92, 160 (2010)].

23. Š. Ć. Ňěŋĳźĺłőćă, Ś. Ć. Ěřěňěěć, đ. Ň. Łőřőšěěć ĺ ďř., Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 93, 18 (2011) [JETP. Lett. 93, 15 (2011)].

24. S. Chadov, X. Qi, J. Kuebler et al., Nature Mater. 9, 541 (2010).

25. H. Lin, L. A. Wray, Y. Xia et al., Nature Mater. 9, 546 (2010).

26. A. Shitade, H. Katsura, J. Kunes et al., Phys. Rev. Lett.

102, 256403 (2009).

27. B. Yan, C.-X. Liu, H.-J. Zhang et al., Europhys. Lett.

90, 37002 (2010).

28. Ś. Ć. Ěřěňěěć, đ. Ň. Łőřőšěěć, Ě. Ć. Ůşńłőć, Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 91, 664 (2010) [JETP. Lett. 91, 594 (2010)].

29. H. Lin, R. S. Markiewicz, L. A. Wray et al., Phys. Rev.

Lett. 105, 036404 (2010).

30. S. V. Eremeev, G. Bihlmayer, M. Vergniory et al., Phys.

Rev. B 83, 205129 (2011).

31. K. Kuroda, M. Ye, A. Kimura et al., Phys. Rev. Lett.

105, 146801 (2010).

32. T. Sato, K. Segawa, H. Guo et al., Phys. Rev. Lett. 105, 136802 (2010).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011

33. Y. L. Chen, Z. K. Liu, J. G. Analytis et al., Phys. Rev.

Lett. 105, 266401 (2010).

34. Ś.-Y. Moon, J. Han, H. Lee, and H. J. Choi, arXiv:1101.0210v3 (2011).

35. Ł. Ă. Ăčăěć, Ă. Č. Šăńżąőć, Ś. Ă. Śěňĺńěšőć, Łřĺśšăńńőčřăťĺ£ 11, 5, 736 (1966) [Sov. Phys. Crystallogr. 11 630 (1966)].

36. I. I. Petrov and R. M. Imamov, Łřĺśšăńńőčřăťĺ£ 14 669 (1969) [Sov. Phys. Crystallogr. 14 593 (1970)].

37. E. Wimmer, H. Krakauer, M. Weinert, and A. J. Freeman, Phys. Rev. B 24, 864 (1981).

38. URL: http://www.‚apw.de 39. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

40. C. Li, A. J. Freeman, H. J. F. Jansen, and C. L. Fu, Phys.

Rev. B 42, 5433 (1990).

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

42. G. Kresse and D. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758 (1998). 43. H. Jin, J.-H. Song, A. J. Freeman et al., Phys. Rev. B 83, 041202(R) (2011).

44. Yu. M. Koroteev, G. Bihlmayer, J. E. Gayone et al., Phys. Rev. Lett. 93, 046403 (2004).

45. Yu. M. Koroteev, G. Bihlmayer, E. V. Chulkov et al., Phys. Rev. B 77, 045428 (2008).

46. S. Murakami, Phys. Rev. Lett. 97, 236805 (2006). 47. M. Wada, S. Murakami, F. Freimuth, and G. Bihlmayer, Phys. Rev. B 83, 121310(R) (2011).

48. G. Bihlmayer, Yu. M. Koroteev, E. V. Chulkov, and S. Bl-ugel, New J. Phys. 12, 065006 (2010).

49. C.-X. Liu, H.-J. Zhang, B. Yan et al., Phys. Rev. B 81, 041307(R) (2010).

50. T. T. Heikkil-a, G. E. Volovik, JETP. Lett. 93, 63 (2011).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 3 { 4 2011