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Abstract Present study is devoted to ab initio investigation o f MnBi2 Te2Se2  and VBi2 Te2 Se2  compounds. It is 

shown that these compounds hav the electronic structure features typical for a topological insulator. However, 

these compounds are antiferromagnetically ordered phases. Such antiferromagnetic topological insulators 

(AFM Tl) were predicted in 2010 by Mong et al, and these compunds turn out to satisfy all requirements to be 

AFMTls.

Введение. В течение пооледнего деоятилетия в физике конденоированного ооотояния наблюдаетоя 

значительный роет интереоа к топологичеоки нетривиальным материалам. Оообенно актуальными в этой 

облаоти отановятоя иооледования, направленный на поиок материалов, которые могут отать ооновой 

электроники нового поколения. Ведетоя активное изучение материалов, в которых возможно наблюдение 

ряда крайне многообещающих физичеоких эффектов, например, квантового аномального эффекта Холла 

[1]. Одним из таких клаееов топологичеоки нетривиальных материалов являютоя топологичеокие 

изоляторы (ТИ), которые обладают оообой электронной отруктурой, возникающей в результате наличия 

оильного опин-орбитального взаимодейотвия.

В 2010 году Монг и др. предложили концепцию антиферромагнитного (АФМ) ТИ [2]: оообой 

антиферромагнитно упорядоченной топологичеоки нетривиальной фазы. В оилу АФМ упорядочения 

траноляционная оимметрия и оимметрия обращения времени нарушаетоя, но оохраняетоя их комбинация 

(произведение). Наличие АФМ упорядочения не приводит к значительным отличиям от фазы ТИ в 

объеме криоталла, однако приводит к ряду интереоных эффектов на поверхнооти. На оегодняшний день в 

опубликованных работах упоминаетоя только один кандидат на роль АФМ ТИ -  GdBiPt [3,4].

Методы и объект исследования. В настоящей работе предложена группа соединений, 

обладающих описанными выше признаками АФМ ТИ -  MnBi2Te2Se2 и VBi2Te2Sc2. Проведено 

первопринципное исследование их кристаллической структуры, магнитного упорядочения и 

анизотропии, а также электронной структуры объема и поверхности этих соединений. Исследование 

проведено в рамках теории функционала электронной плотности методом проекционных плоских волн,
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реализованным в программном пакете VASP. Для учета поведения еильно-локализованных Зё-еоетояний 

атомов Мп и V был попользовал GGA+U-подход.

Кристаллическая и магнитная структура. Результаты раочетов показывают, что MnBi2To2Se2 и 

VBi2Te2Se2 криоталлизуютоя в ромбоэдричеокой криоталличеокой решетке (рио. 1, а) и характеризуютоя 

АФМ упорядочением, при этом ооь квантования опина лежит в плоокооти (0001) (рио. 1, б).

Рис. 1. (а) Кристаллическая решетка рассматриваемых соединений на примере MnBi2 Te2 Se2  

в ромбоэдрическом (слева) и гексагональном (справа) базисах, а также значения межплоскостных 

расстояний; (б) магнитное упорядочение и направления магнитных моментов (синие стрелки) 

в рассматриваемых соединениях на примере MnBi2 Te2Se2

Зонная структура объема и поверхности. На примере зонной отруктуры MnBi2To2Se2 (рио. 2, а) 

видно, что в окреотнооти точки Г орбитальный ооотав зон, образующих края энергетичеокой щели, 

инвертирован, что являетоя характерным признаком ТИ. Для того, чтобы убедитьоя, что энергетичеокая 

щель инвертирована именно за очет опин-орбитального взаимодейотвия, был проведен ряд раочетов при 

различных значениях конотанты опин-орбитального взаимодейотвия Л = Я/Яо от 0 (опин-орбитальное 

взаимодейотвие не учтено) до 1 (учтено полноотью) (рио. 2, б). Отчетливо видно, что при Л < 0.75 

энергетичеокая щель не инвертирована, при Л = 0.75 она закрываетоя, а при Л > 0.75 инвертирована. 

Группа ооединений о ванадием демонотрирует качеотвенно охожее поведение.
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Рис. 2. (а) Зонная структура (черные линии) объема MnBi2 Te^e 2  и орбитальный состав зон (цветные 

линии); (б) зонная структура и орбитальный состав MnBi2 Te2 Sc2  в окрестности точки Г при различных

значениях А



Прямым следствием наличия инвертированной энергетической щели в объеме материала являются 

бесщелевые поверхностные состояния. В зонной структуре поверхности MnBi2Te2Se2 (рис. 3, а) 

отчетливо видно бесщелевое поверхностное состояние, обладающее характерной дисперсией, близкой к 

линейной. Наличие таких состояний типично для ТИ, однако поскольку рассматриваемое соединение 

обладает магнитным упорядочением, причем ось квантования спина лежит в плоскости (0001), точка 

Дирака сдвинута из точки Г. Схожая картина наблюдается и для VBi2Te2Se2 (рис. 3, б). Видно, что 

зонная структура поверхности имеет те же особенности. Исключение составляет смещение конуса 

Дирака из точки Г -  в случае VBi2Te2Se2 оно меньше, что вызвано меньшим значением величины 

магнитного момента на ионах ванадия по сравнению с ионами марганца.
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Рис. 3. Зонная структура поверхности MnBi2 Tc2 Se2  (а) и VBi2 Tc2Se2  (б). Красными и синими линиями 

показана спиновая текстура бесщелевого поверхностного состояния

Выводы. Полученные результаты свидетельствуют о том, что рассмотренные соединения 

являются АФМ ТИ. Во-первых, в зонной структуре объема присутствует инвертированная 

энергетическая щель. Во-вторых, в зонной структуре поверхности имеется бесщелевое поверхностное 

состояние с дисперсией, близкой к линейной. При этом точка Дирака поверхностного бесщелевого 

состояния сдвинута из точки Г в силу наличия in-plane намагниченности в системе. И, наконец, это 

поверхностное состояние обладает типичной для ТИ геликоидальной (хиральной) спиновой текстурой.

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного проекта 

№ 18-32-00728.
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