Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 96, ćżŕ. 5, ś. 352 { 356 cfl 2012 č. 10 śěŋš£ąř£

Ŕřĺřőďŋżě śěřőśőďěřęăźĺě ňĺŋěřăńż łăł šőŕőńőčĺůěśłĺě ĺğőń£šőřż ś ÿĺřőłőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĳ¿

Ĺ. Ć. Śĺńłĺŋ^{∗1)}, Š. Ć. Ňěŋĳźĺłőćă^∗, Ň. Ň. Őšřőłőć^∗, Ś. Ć. Ěřěňěěć^{∗+}, đ. Ň. Łőřőšěěć^{∗+}, Ň. Č. Ćěřčŋĺőřĺ^△�^{2)}, Ć. Ň. Łşğŋěűőć^∗, Ě. Ć. Ůşńłőć^∗�^×

∗Šőňśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš, 634050 Šőňśł, Řőśśĺ£

+Ĺŋśšĺšşš ťĺğĺłĺ ŕřőůŋőśšĺ ĺ ňăšěřĺăńőćěďěŋĺ£ ŚŐ ŘĂŊ, 634021 Šőňśł, Řőśśĺ£

△Max-Planck-Institut fur Mikrostrukturphysik, Weinberg 2, D-06120 Halle, Germany

�_{Donostia International Physics Center (DIPC),}

Paseo de Manuel Lardizabal, 4, 20018 San Sebastian/Donostia, Basque Country, Spain

×Departamento de Fisica de Materiales, Facultad de Ciencias Quimicas, UPV/EHU and Centro de Fisica de Materiales, CFM-MPC, Centro Mixto CSIC-UPV/EHU, Apartado 1072, 20080 San Sebastian/Donostia, Basque Country, Spain

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 25 ĺ¿ń£ 2012 č.

Ŕřěďśšăćńěŋż řěğşńĳšăšż šěőřěšĺůěśłőčő ĺśśńěďőćăŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ůěšżřěţłőňŕőŋěŋšŋżţ ŕřĺřőďŋżţ ňĺŋěřăńőć PbBi2Te2S2 (ăńěłśĺš), Pb2Bi2Te2S3 (śăďďńěąăłĺš) ĺ PbBi4Te4S3 (ťăğă C). İšĺ śőěďĺŋěŋĺ£ ĺňě¿š śńőĺśšş¿ śšřşłšşřş: ăńěłśĺš ĺ śăďďńěąăłĺš ťőřňĺřş¿šś£ śěňĺśńőľŋżňĺ ĺ ďěć£šĺśńőľŋżňĺ ąńőłăňĺ śőőšćěšśšćěŋŋő, ă ťăğă C { ůěřěďş¿źĺňĺś£ ŕ£šĺ- ĺ śěňĺśńőľŋżňĺ ąńőłăňĺ, řăğďěńěŋŋżňĺ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćżňĺ ŕřőňěęşšłăňĺ. Ŕőłăğăŋő, ůšő řăśśňăšřĺćăěňżě ňăšěřĺăńż £ćń£¿šś£ šřěţňěřŋżňĺ šőŕőńőčĺůěśłĺňĺ ĺğőń£šőřăňĺ ś ÿĺřőłőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĳ¿ ć ¡ńěłšřőŋŋőň śŕěłšřě ĺ őąńăďă¿š ąőńĳÿőľ śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺěľ. İšő ďěńăěš ĺţ ŕřĺćńěłăšěńĳŋżňĺ ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺľ.

Ŋőćőě ŋăşůŋőě ŋăŕřăćńěŋĺě, ść£ğăŋŋőě ś ĺśśńěďőćăŋĺěň šőŕőńőčĺůěśłĺţ ĺğőń£šőřőć (ŠĹ), £ćń£ěšś£ őďŋőľ ĺğ ŋăĺąőńěě ďĺŋăňĺůŋő řăğćĺćă¿źĺţś£ őąńăśšěľ ć ťĺğĺłě šćěřďőčő šěńă [1{5]. İšő ść£ğăŋő c ŕěřśŕěłšĺćőľ ĺśŕőńĳğőćăŋĺ£ ďăŋŋżţ ňăšěřĺăńőć ć ŕřĺŋűĺŕĺăńĳŋő ŋőćżţ ŕřĺąőřăţ śŕĺŋšřőŋĺłĺ [6, 7] ĺ łćăŋšőćżţ łőňŕĳ¿šěřăţ [8, 9]. Ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ťşŋďăňěŋšăńĳŋőľ ŋăşłĺ ğŋăůĺšěńĳŋżľ ĺŋšěřěś ŕřěďśšăćń£¿š ťĺğĺůěśłĺě ¡ťťěłšż, ćőğŋĺłă¿źĺě ŕřĺ ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ŠĹ śő śćěřţŕřőćőďŋĺłăňĺ ĺ ťěřřőňăčŋěšĺłăňĺ [10, 11].

Őśőąěŋŋőśšĳ¿ ŠĹ £ćń£ěšś£ ŋăńĺůĺě ŕřőćőď£źěľ ğőŋż ¡ńěłšřőŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ ś ńĺŋěľŋőľ ďĺśŕěřśĺěľ, ťőřňĺřş¿źěľś£ ąńăčőďăř£ śĺńĳŋőňş śŕĺŋőřąĺšăńĳŋőňş ćğăĺňőďěľśšćĺ¿ ŋă ŕőćěřţŋőśšĺ őąžěňŋőčő ďĺ¡ńěłšřĺłă. İšĺ śőśšő£ŋĺ£ őąřăğş¿šś£ ć ćĺďě łřăňěřśőćśłĺţ ďşąńěšőć, šőŕőńőčĺůěśłĺ ğăźĺźěŋŋżţ śĺňňěšřĺěľ őąřăźěŋĺ£ ćřěňěŋĺ őš őąřăšŋőčő řăśśě£ŋĺ£ ŋă ńőłăńĳŋżţ ĺśłăęěŋĺ£ţ ĺ śńăąőň ąěśŕőř£ďłě łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ [3{5]. Ŕőśńěďŋěě őğŋăůăěš, ůšő ¡ńěłšřőŋż ć ¡šĺţ śőśšő£ŋĺ£ţ ňőčşš ďćĺčăšĳś£ ćďőńĳ ŕőćěřţŋőśšĺ őąžěňŋőčő ňăšěřĺăńă ŕőůšĺ ąěğ ŕőšěřĺ ¡ŋěřčĺĺ.

1)e-mail: igor_−silkin83@mail.ru 2)M.G. Vergniory.

Őśŋőćŋżňĺ łřĺšěřĺ£ňĺ ŕřĺčőďŋőśšĺ ŠĹ ďń£ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺľ £ćń£¿šś£ ćżśőłă£ śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ŋőśĺšěńěľ ğăř£ďă ĺ ÿĺřőłă£ ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ ć ĺţ śŕěłšřě. Ŋă ďăŋŋżľ ňőňěŋš ć ŋăĺąőńĳÿěľ śšěŕěŋĺ ¡šĺň šřěąőćăŋĺ£ň şďőćńěšćőř£ěš śőěďĺŋěŋĺě Bi_2Se_3 ś ÿĺřĺŋőľ źěńĺ ¸ 300 ň¡Ć [4] ĺ śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺěľ ¸ 80% [12{14]. Ş ąőńĳÿĺŋśšćă ęě ĺğşůěŋŋżţ ŠĹ ğăŕřěźěŋŋă£ ¡ŋěřčěšĺůěśłă£ źěńĳ śőśšăćń£ěš ¸ 50�250 ň¡Ć [15{17], ůšő ğăšřşďŋ£ěš ĺţ ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ć ŕřĺąőřăţ ŕřĺ łőňŋăšŋżţ šěňŕěřăšşřăţ. Ňăńżľ řăğňěř ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ¡šĺţ ňăšěřĺăńőć őąşśńőćńěŋ čńăćŋżň őąřăğőň śĺńĳŋżň śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋżň ćğăĺňőďěľśšćĺěň, řăśźěŕń£¿źĺň śőśšő£ŋĺ£, őąřăğş¿źĺě łřă£ źěńĺ, ĺ šěň śăňżň śşęă¿źĺň ěě. Ć šő ęě ćřěň£ ĺňěŋŋő śĺńĳŋőě śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě őšćěšśšćěŋŋő ğă ĺŋćěřšĺřőćăŋĺě łřăěć ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ňăšěřĺăńă ĺ ŕő£ćńěŋĺě ş ŋěčő ¡ńěłšřőŋŋżţ šőŕőńőčĺůěśłĺţ śćőľśšć. Ć ďăŋŋőľ śĺšşăűĺĺ ğăňěŋă ůăśšĺ š£ęěńżţ ăšőňőć ŋă ąőńěě ńěčłĺě ĺğő¡ńěłšřőŋŋżě ăŋăńőčĺ ňőęěš ŕřĺćěśšĺ ł şćěńĺůěŋĺ¿ ÿĺřĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ňăšěřĺăńă, śőţřăŋ££ ŕřĺ ¡šőň ěčő šőŕőńőčĺůŋőśšĳ. Ŕő¡šőňş ňż śőśřěďőšőůĺńĺ ŋăÿĺ şśĺńĺ£ ŋă ŕőĺśłě ŋőćżţ ŠĹ, ć łőšőřżţ śńőĺ Te ążńĺ ąż ůăśšĺůŋő ğăňěźěŋż śńő£ňĺ ąőńěě ńěčłőčő ¡ńěňěŋšă S. Ć łăůěśšćě \řőďĺšěńĳśłĺţ" śőěďĺŋěŋĺľ ňż

352 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012 ćżąřăńĺ ţőřőÿő ĺğćěśšŋżě ŠĹ PbBi_2Te_4, Pb_2Bi_2Te_5, PbBi_4Te_7 [17{19]. Ğăňěŋă ůăśšĺ ăšőňőć Te ć ¡šĺţ ňăšěřĺăńăţ ŋă ăšőňż S ďăěš śőěďĺŋěŋĺ£ PbBi_2Te_2S_2, Pb_2Bi_2Te_2S_3, PbBi_4Te_4S_3.

Ć ďăŋŋőň ŕĺśĳňě ňż ŕřěďśšăćń£ěň ŕěřćőŕřĺŋűĺŕŋżě řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ÿĺřőłő řăśŕřőśšřăŋěŋŋżţ ŕřĺřőďŋżţ ňĺŋěřăńőć PbBi_2Te_2S_2 (ăńěłśĺš), Pb_2Bi_2Te_2S_3 (śăďďńěąăłĺš) ĺ śőěďĺŋěŋĺ£ PbBi_4Te_4S_3 (ś şśńőćŋżň ŋăğćăŋĺěň \ťăğă C ") [20]. Ňż ŕőłăğżćăěň, ůšő ďăŋŋżě ňăšěřĺăńż £ćń£¿šś£ ŠĹ ś ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĳ¿ ąőńěě 300 ň¡Ć ĺ śŕĺŋőćőľ ŕőń£- řĺğăűĺěľ ¸ 70�80%.

Řăśůěšż ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ŕřőćőďĺńĺśĳ ć řăňłăţ ťőřňăńĺğňă šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ ŕőńŋőŕőšěŋűĺăńĳŋżň ňěšőďőň ńĺŋěăřĺğőćăŋŋżţ ŕřĺśőěďĺŋěŋŋżţ ŕńőśłĺţ ćőńŋ [21], řěăńĺğőćăŋŋżň ć ŕřőčřăňňŋőň łőďě FLEUR [22]. Ďń£ őŕĺśăŋĺ£ őąňěŋŋő-łőřřěń£űĺőŋŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ĺśŕőńĳğőćăńőśĳ őąőąźěŋŋőě čřăďĺěŋšŋőě ŕřĺąńĺęěŋĺě [23]. Ć čăňĺńĳšőŋĺăŋ ążńĺ ćłń¿ůěŋż śłăń£řŋő-řěń£šĺćĺśšśłĺě ŕőŕřăćłĺ. Śŕĺŋ-őřąĺšăńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě şůĺšżćăńőśĳ śăňőśőčńăśőćăŋŋżň őąřăğőň [24]. Řăďĺşś mu‹ntin śťěřż śěřż ążń ćżąřăŋ řăćŋżň 2.2 aš.ěď., šěńńşřă { 2.7 ăš.ěď., śćĺŋűă { 3.0 aš.ěď., ă ćĺśňşšă { 2.7 aš.ěď. Ŕăřăňěšř őąřěğăŋĺ£ ŕńőśłőćőńŋőćőčő ąăğĺśă k_{max} = 3.3 aš.ěď.^{−1}. Ďń£ ćśěţ ĺśśńěďşěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ ĺğćěśšŋż ŕăřăňěšřż łřĺśšăńńĺůěśłőľ řěÿěšłĺ a ĺ c ĺ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ şŕăłőćłĺ ăšőňŋżţ śńőěć [20]. Őďŋăłő őšśşšśšćşěš ĺŋťőřňăűĺ£ ő ňěęśńőěćżţ řăśśšő£ŋĺ£ţ. Ŋăňĺ ążńă ŕřőćěďěŋă őŕšĺňĺğăűĺ£ ¡šĺţ řăśśšő£ŋĺľ ŕřĺ ťĺłśĺřőćăŋŋżţ ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżţ ğŋăůěŋĺ£ţ ŕăřăňěšřőć řěÿěšłĺ. Ďń£ őŕšĺňĺğăűĺĺ ĺśŕőńĳğőćăńś£ ŕśěćďőŕőšěŋűĺăńĳŋżľ ňěšőď, řěăńĺğőćăŋŋżľ ć ŕřőčřăňňŋőň łőďě VASP [25, 26]. Ŕăřăňěšřż řěÿěšőł ĺ őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě ňěęśńőěćżě řăśśšő£ŋĺ£ ŕřĺćěďěŋż ć šăąń. 1.

Ćż£ćńěŋĺě šőŕőńőčĺůěśłĺţ ťăğ ć ĺśśńěďşěňżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ ŕřőćőďĺńőśĳ ś ŕőňőźĳ¿ řăśůěšă ĺŋćăřĺăŋšă Z_2 [3, 27].

Śőěďĺŋěŋĺ£ Pb_2Bi_2Te_2S_3 ĺ PbBi_4Te_4S_3 łřĺśšăńńĺğş¿šś£ ć čěłśăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřě, ă PbBi_2Te_2S_2 { ć řőňąő¡ďřĺůěśłőľ. Ŕőśłőńĳłş řőňąő¡ďřĺůěśłş¿ śšřşłšşřş ňőęŋő ŕřěďśšăćĺšĳ ć ćĺďě čěłśăčőŋăńĳŋőľ, ďń£ şďőąśšćă śřăćŋěŋĺ£ ŕőńşůěŋŋżţ ğőŋŋżţ śŕěłšřőć ňż řăśśňăšřĺćăńĺ ćśě šřĺ śőěďĺŋěŋĺ£ ć čěłśăčőŋăńĳŋőľ śšřşłšşřě. Łřĺśšăńńĺůěśłă£ řěÿěšłă łăęďőčő ĺğ řăśśňăšřĺćăěňżţ ňĺŋěřăńőć ŕřěďśšăćń£ěš śőąőľ ŕőśńěďőćăšěńĳŋőśšĳ ňŋőčőśńőľŋżţ ąńőłőć, řăğďěńěŋŋżţ ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćżňĺ ŕřőňěęşšłăňĺ (řĺś. 1). Ć śőěďĺŋěŋĺĺ PbBi_2Te_2S_2 ¡šĺ ąńőłĺ £ćń£¿šś£ śěňĺśńőľŋżňĺ, ă ć śőěďĺŋěŋĺĺ Pb_2Bi_2Te_2S_3 { ďěć£šĺśńőľŋżňĺ. Ć śńşůăě PbBi_4Te_4S_3 ĺňěěšś£ ďćă

Šăąńĺűă 1

İłśŕěřĺňěŋšăńĳŋżě ğŋăůěŋĺ£ ŕăřăňěšřőć čěłśăčőŋăńĳŋőľ řěÿěšłĺ a ĺ c [20], ă šăłęě őŕšĺňĺğĺřőćăŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ ňěęśńőěćżţ řăśśšő£ŋĺľ

d_{i;i}+1 ďń£ řăśśňăšřĺćăěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ; dvdW {

ÿĺřĺŋă ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćă ŕřőňěęşšłă

PbBi_2Te_2S_2 Pb_2Bi_2Te_2S_3 PbBi_4Te_4S_3 a 4.230 4.230 4.241 c 39.830 16.710 23.121 d_{vdW} 2.773 2.791 2.758 d_{01} 1.680 (Pb{S ) 1.698 (S{Pb) 1.678 (Pb{S ) d_{12} 1.754 (S {Bi) 1.680 (Pb{S ) 1.749 (S{Bi) d_{23} 1.819 (Bi{Te) 1.759 (S{Bi) 1.818 (Bi{Te) d_{34} 1.823 (Bi{Te) d_{vdW} (Te{Te) d_{45} 1.822 (Te{Bi) d_{56} 1.736 (Bi{S )

Ćśě ğŋăůěŋĺ£ ŕřĺćěďěŋż ć A. Ğă \ŋşńěćőľ" (i = 0) ćżąřăŋ űěŋšřăńĳŋżľ śńőľ ąńőłă (ć śńşůăě ťăğż C \ŋşńěćżň" śůĺšăńś£ űěŋšřăńĳŋżľ śńőľ śěňĺśńőľŋőčő ąńőłă).

Řĺś. 1. Łřĺśšăńńĺůěśłă£ śšřşłšşřă őąžěňŋżţ śőěďĺŋěŋĺľ PbBi2Te2S2 (a), Pb2Bi2Te2S3 (b) ĺ PbBi4Te4S3 (c). Ăšőňż Pb ŕőłăğăŋż ůěřŋżň űćěšőň, Bi { šěňŋő-śěřżň, Te { śćěšńő-śěřżň, S { ąěńżň

šĺŕă ůěřěďş¿źĺţś£ ąńőłőć: ŕ£šĺśńőľŋżě ĺ śěňĺśńőľŋżě. Ć řěğşńĳšăšě ¡šőčő ćőğňőęŋő ťőřňĺřőćăŋĺě ŕőćěřţŋőśšěľ ś řăğŋżňĺ őłőŋůăŋĺ£ňĺ.

Řăśůěš ĺŋćăřĺăŋšă Z_2 ŕőłăğăń, ůšő ćśě šřĺ ňăšěřĺăńă £ćń£¿šś£ šřěţňěřŋżňĺ ŠĹ. Ŋă řĺś. 2 ŕřěďśšăćńěŋż ¡ńěłšřőŋŋżě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺě śŕěłšřż őąžěňŋżţ łřĺśšăńńőć. Ćĺďŋő, ůšő řăśśňăšřĺćăěňżě śőěďĺŋěŋĺ£ £ćń£¿šś£ şğłőğőŋŋżňĺ ŕőńşŕřőćőďŋĺłăňĺ. Šăł, PbBi_2Te_2S_2 ĺ PbBi_4Te_4S_3 ĺňě¿š ŋěŕř£- ňżě ğăŕřěźěŋŋżě źěńĺ ÿĺřĺŋőľ 307 ĺ 318 ň¡Ć śőőšćěšśšćěŋŋő, ă Pb_2Bi_2Te_2S_3 { ŕř£ňş¿ źěńĳ ÿĺřĺŋőľ

4 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012

Řĺś. 2. İńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż őąžěňŋżţ łřĺśšăńńőć PbBi2Te2S2 (a), Pb2Bi2Te2S3 (b) ĺ PbBi4Te4S3 (c)

Řĺś. 3. İńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż (ůěřŋżě ńĺŋĺĺ) ĺ ŕřőěłűĺĺ őąžěňŋżţ śőśšő£ŋĺľ ŋă ďćşňěřŋş¿ ğőŋş Ąřĺńń¿¡ŋă (śěřżě ńĺŋĺĺ) ŕńěŋőł PbBi2Te2S2 (ă), Pb2Bi2Te2S3 (b), PbBi4Te4S3 ś ŕ£šĺśńőľŋżň őłőŋůăŋĺěň (c) ĺ śěňĺśńőľŋżň őłőŋůăŋĺěň (d). Ŋă ćśšăćłăţ ŕőłăğăŋă ğăćĺśĺňőśšĳ śŕĺŋőćőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ őš ćőńŋőćőčő ćěłšőřă ky

234 ň¡Ć. Řěğşńĳšăšż, ŕőńşůěŋŋżě ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň łőďőć FLEUR ĺ VASP, ć űěńőň ţőřőÿő śőčńăśş¿šś£ ňěęďş śőąőľ (šăąń. 2).

Řăśůěšż ŕőćěřţŋőśšŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ śšřşłšşřż ĺğşůăěňżţ śőěďĺŋěŋĺľ ŕřőćőďĺńĺśĳ ć ŕńěŋőůŋőľ ňőďěńĺ. Šőńźĺŋă ŕńěŋőł PbBi_2Te_2S_2 ĺ Pb_2Bi_2Te_2S_3 śőśšăćń£ńă 35 ĺ 36 ăšőňŋżţ śńőěć śőőšćěšśšćěŋŋő, ć šő ćřěň£ łăł ďń£ PbBi_4Te_4S_3 řăśśňăšřĺćăńĺśĳ ďćě ŕńěŋłĺ ś řăğńĺůŋżňĺ őłőŋůăŋĺ£ňĺ: ŕ£šĺśńőľŋżň (29 śńőěć) ĺ śěňĺśńőľŋżň (31 śńőľ). Řăśśůĺšăŋŋżě ¡ńěłšřőŋŋżě śŕěłšřż ŕőćěřţŋőśšĺ (0001) ŕřěďśšăćńěŋż ŋă řĺś. 3. Ćĺďŋő, ůšő ć ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ĺśśńěďşěňżţ ňăšěřĺăńőć ĺňěěšś£ łőŋşś Ďĺřăłă. Ć őšńĺůĺě őš ąĺŋăřŋżţ ŠĹ Bi_2Te_3 ĺ Sb_2Te_3, ć řăśśňăšřĺćăěňżţ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012

Šăąńĺűă 2

Ÿĺřĺŋă ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ (ň¡Ć) ć śĺňňěšřĺůŋżţ šőůłăţ ` ĺ A, ă šăłęě ćěńĺůĺŋă ňĺŋĺňăńĳŋőľ ŋěŕř£ňőľ źěńĺ őąžěňŋżţ łřĺśšăńńőć

` A ŋěŕř£ňă£ źěńĳ PbBi_2Te_2S_2 395 (440) 324 (418) 307 (341) Pb_2Bi_2Te_2S_3 234 (322) 602 (543) { (304) PbBi_4Te_4S_3 427 (428) 400 (492) 318 (313)

Ć śłőąłăţ ŕřĺćěďěŋż ğŋăůěŋĺ£, ŕőńşůěŋŋżě łőďőň VASP.

śőěďĺŋěŋĺ£ţ ćěřţŋ££ ŕőńőćĺŋă łőŋşśă Ďĺřăłă ţőřőÿő ĺğőńĺřőćăŋă őš őąžěňŋżţ śőśšő£ŋĺľ. Ć řěğşńĳšăšě ć ŋĺţ ąşďěš őšśşšśšćőćăšĳ řăśśě£ŋĺě ¡ńěłšřőŋőć ĺğ ŕőćěřţŋőśšŋżţ śőśšő£ŋĺľ ć őąžěňŋżě. Ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ PbBi_2Te_2S_2, Pb_2Bi_2Te_2S_3 ĺ PbBi_4Te_4S_3 ś śěňĺśńőľŋżň őłőŋůăŋĺěň šőůłă Ďĺřăłă ńěęĺš ğăňěšŋő ćżÿě ŕőšőńłă ćăńěŋšŋőľ ğőŋż, ă ć PbBi_4Te_4S_3 ś ŕ£šĺśńőľŋżň őłőŋůăŋĺěň őŋă ŋă 9 ň¡Ć ŋĺęě, ć őšńĺůĺě őš śĺšşăűĺĺ ć řőďśšćěŋŋőň śőěďĺŋěŋĺĺ PbBi_4Te_7 [16]. Őűěŋłă čřşŕŕőćőľ śłőřőśšĺ ŋőśĺšěńěľ ğăř£ďă ć ďĺřăłőćśłőň łőŋşśě ŕőłăğăńă, ůšő ć Pb_2Bi_2Te_2S_3 ěě ćěńĺůĺŋă ŕřăłšĺůěśłĺ ĺďěŋšĺůŋă śńşůă¿ Bi_2Se_3, ă ďń£ PbBi_2Te_2S_2 ĺ PbBi_4Te_4S_3 čřşŕŕőćă£ śłőřőśšĳ ŋěśłőńĳłő ćżÿě.

Śşźěśšćěŋŋőě şćěńĺůěŋĺě ÿĺřĺŋż ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĺ ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ PbBi_2Te_2S_2, Pb_2Bi_2Te_2S_3 ĺ PbBi_4Te_4S_3 ďăěš ćőğňőęŋőśšĳ ĺśŕőńĳğőćăšĳ ĺţ ć ąőńĳÿěň ďĺăŕăğőŋě šěňŕěřăšşř ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ĺğćěśšŋżňĺ ŠĹ PbBi_2Te_4, Pb_2Bi_2Te_5 ĺ PbBi_4Te_7, čďě ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ ŋě ŕřěćżÿăěš 200 ň¡Ć [17{19]. İšő ďěńăěš ďăŋŋőě śěňěľśšćő ňĺŋěřăńőć ŕřĺćńěłăšěńĳŋżň ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺľ.

Ŋă ćśšăćłăţ ł řĺś. 3 ŕřĺćěďěŋă ğăćĺśĺňőśšĳ śřěďŋěčő ğŋăůěŋĺ£ őŕěřăšőřă śŕĺŋă őš ćőńŋőćőčő ćěłšőřă k = (0, k_y), őřĺěŋšĺřőćăŋŋőčő ćďőńĳ ŋăŕřăćńěŋĺ£ —`{ —M. Ćěńĺůĺŋă łőňŕőŋěŋšż k_y ¡šőčő ćěłšőřă ĺğňěŋ£ńăśĳ őš 0 A^{−1} (šőůłă —`) ďő ğŋăůěŋĺ£, ŕřĺ łőšőřőň śőśšő£ŋĺ£ łőŋşśă Ďĺřăłă ŕőŕăďăńĺ ć őąńăśšĳ őąžěňŋőčő łőŋšĺŋşşňă, k_y ¸ 0.1 A^{−1}. Ćĺďŋő, ůšő ďń£ ĺśśńěďşěňżţ ňĺŋěřăńőć śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ őďĺŋăłőćżň őąřăğőň ğăćĺśĺš őš ćőńŋőćőčő ćěłšőřă k_y. Ěě ňăłśĺňşň ŋăţőďĺšś£ ćąńĺğĺ űěŋšřă ğőŋż Ąřĺńń¿¡ŋă, ă ŕřĺ şďăńěŋĺĺ őš ŋěčő śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ şňěŋĳÿăěšś£, ďőśšĺčă£ śćőěčő ňĺŋĺňşňă ćąńĺğĺ ďŋă ğőŋż ŕřőćőďĺňőśšĺ. Ŋăĺąőńĳÿă£ śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ć őłřěśšŋőśšĺ —` ŋăąń¿ďăěšś£ ć Pb_2Bi_2Te_2S_3 (¸ 80%), ă ŋăĺňěŋĳÿă£ { ć PbBi_4Te_4S_3 ś ŕ£šĺśńőľŋżň őłőŋůăŋĺěň (¸ 70%). Ć śőěďĺŋěŋĺ£ţ ęě PbBi_4Te_4S_3 ś śěňĺśńőľŋżň őłőŋůăŋĺěň ĺ PbBi_2Te_2S_2 śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ĺňěěš ŕřőňěęşšőůŋőě ğŋăůěŋĺě (¸ 75%). Śšőńĳ ćżśőłă£ śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ĺ ěě śńăąă£ ğăćĺśĺňőśšĳ őš ćőńŋőćőčő ćěłšőřă £ćń£¿šś£ ŕőńőęĺšěńĳŋżň ťăłšőřőň ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ ŕřăłšĺůěśłőčő ŕřĺňěŋěŋĺ£. İšő ŕőğćőń£ěš şćěńĺůĺćăšĳ łőńĺůěśšćő ¡ńěłšřőŋőć (ğă śůěš ĺğňěŋěŋĺ£ şřőćŋ£ Ťěřňĺ), şůăśšćş¿źĺţ ć šřăŋśŕőřšě, ć ÿĺřőłőň ¡ŋěřčěšĺůěśłőň ĺŋšěřćăńě ąěğ śşźěśšćěŋŋőčő śŋĺęěŋĺ£ ŕőń£řĺğăűĺĺ.

Šăłĺň őąřăğőň, šěőřěšĺůěśłĺ ŕőłăğăŋő, ůšő śěřőśőďěřęăźĺě ňĺŋěřăńż PbBi_2Te_2S_2, Pb_2Bi_2Te_2S_3 ĺ PbBi_4Te_4S_3 £ćń£¿šś£ šřěţňěřŋżňĺ ŠĹ ś ÿĺřőłőľ ğăŕřěźěŋŋőľ źěńĳ¿. İšő ćżčőďŋő őšńĺůăěš ĺţ őš \řőďĺšěńĳśłĺţ" śőěďĺŋěŋĺľ PbBi_2Te_4, Pb_2Bi_2Te_5 ĺ PbBi_4Te_7, čďě ğăŕřěźěŋŋă£ źěńĳ ŋě ŕřěćżÿăěš 200 ň¡Ć. Łőŋşś Ďĺřăłă ć ĺśśńěďőćăŋŋżţ śőěďĺŋěŋĺ£ţ ţőřőÿő ĺğőńĺřőćăŋ őš őąžěňŋżţ śőśšő£ŋĺľ ĺ ĺňěěš ćżśőłş¿ śŕĺŋőćş¿ ŕőń£řĺğăűĺ¿ (¸ 70�80%). Ÿĺřőłĺě ğăŕřěźěŋŋżě źěńĺ ĺ ćżśőłă£ śŕĺŋőćă£ ŕőń£řĺğăűĺ£ ďěńă¿š ¡šĺ ňăšěřĺăńż ŕěřśŕěłšĺćŋżňĺ łăŋďĺďăšăňĺ ŋă ĺśŕőńĳğőćăŋĺě ć řăğńĺůŋżţ ŕřăłšĺůěśłĺţ ŕřĺńőęěŋĺ£ţ ŕřĺ łőňŋăšŋżţ šěňŕěřăšşřăţ ŋăř£ďş ś ţőřőÿő ĺğşůěŋŋżň śőěďĺŋěŋĺěň Bi_2Se_3.

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

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

6. T. Yokoyama, Y. Tanaka, and N. Nagaosa , Phys. Rev.

Lett. 102, 166801 (2009).

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

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

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

80, 1083 (2008).

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

11. X.-L. Qi and S.-C. Zhang, Phys. Today 63(1), 33 (2010). 12. D. Hsieh, Y. Xia, D. Qian et al., Nature 460, 1101 (2009).

13. Z.-H. Pan, E. Vescovo, A. V. Fedorov et al., Phys. Rev.

Lett. 106, 257004 (2011).

14. C. Jozwiak, Y. L. Chen, A. V. Fedorov et al., Phys. Rev.

B 84, 165113 (2011).

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

105, 146801 (2010).

16. S. V. Eremeev, G. Landolt, T. V. Menshchikova et al., Nat. Commun. 3, 635 (2012).

17. K. Kuroda, H. Miyahara, M. Ye et al., Phys. Rev. Lett.

108, 206803 (2012).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012 4^∗

356 Ĺ. Ć. Śĺńłĺŋ, Š. Ć. Ňěŋĳźĺłőćă, Ň. Ň. Őšřőłőć ĺ ďř.

18. Ĺ. Ć. Śĺńłĺŋ, đ.Ň. Łőřőšěěć, Ś.Ć. Ěřěňěěć ĺ ďř.,

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ 94, 234 (2011) [JETP. Lett. 94, 217 (2011)].

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

ć ĘİŠŤ 91, 419 (2010) [JETP. Lett. 91, 387 (2010)]. 20. H. Liu and L. L. Y. Chang, American Miner. 79, 1159

(1994).

21. E. Wimmer, H. Krakauer, M. Weinert, and A. J.

Freeman, Phys. Rev. B 24, 864 (1981).

22. URL: http://www.‚apw.de 23. J. P. Perdew, K. Burke, and M. Ernzerhof, Phys. Rev.

Lett. 77, 3865 (1996).

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

Rev. B 42, 5433 (1990).

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

26. G. Kresse and D. Joubert, Phys. Rev. B 59, 1758 (1998). 27. L. Fu and C. L. Kane, Phys. Rev. B 76, 045302 (2007).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 5 { 6 2012