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拓扑绝缘体专题

编者按:拓扑绝缘体是最近几年发现的一种新的物质形态.拓扑绝缘体所具有的特殊性质使其在未来的自旋电子

学和量子计算等领域有潜在的重要的应用前景,引起了科学界的广泛关注.近期,中国科学家在拓扑绝缘体的实验

和理论研究方面取得了一系列的重要进展,大大加深了人们对拓扑绝缘体的理解,在国际学术界引起了广泛的影

响.本专题特别邀请了国内多位长期从事拓扑绝缘体研究的专家撰文,介绍相关的前沿研究成果,以飨读者.

拓扑绝缘体薄膜和有限尺寸效应*

张暋翼1暋暋何暋珂1,昄暋暋马旭村1暋暋薛其坤1,2

(1暋中国科学院物理研究所暋表面物理国家重点实验室暋北京暋100190)

(2暋清华大学物理系暋低维量子物理国家重点实验室暋北京暋100084)

摘暋要暋暋拓扑绝缘体是近年来发现的一类新的量子材料,已成为凝聚态物理的研究热点领域.厚度仅几纳米的

拓扑绝缘体薄膜不但具有奇特的物理性质,而且还是拓扑绝缘体应用于平面器件的基础.文章以Bi2Se3 为例,介绍

了Bi2Se3 家族拓扑绝缘体薄膜的分子束外延生长以及其能带、自旋结构和拓扑性质随层厚的演化.这些结果为人

工调控拓扑绝缘体的电子结构和物理性质提供了指导.
关键词暋暋拓扑绝缘体,Bi2Se3,分子束外延,角分辨光电子能谱,扫描隧道显微镜

Topologicalinsulatorthinfilmsandfinitesizeeffects

ZHANGYi1暋暋HEKe1,昄暋暋MAXu灢Cun1暋暋XUEQi灢Kun1,2

(1暋StateKeyLabforSurfacePhysics,InstituteofPhysics,ChineseAcademyofSciences,Beijing100190,China)

(2暋StateKeyLabofLowDimensionalQuantumPhysics,DepartmentofPhysics,TsinghuaUniversity,Beijing100084,China)

Abstract暋暋Topologicalinsulators(TIs)areanewclassofquantum matterwhichhaveattractedexten灢
siveinterestrecently.NanometerthickTIthinfilmsnotonlyexhibitnovelphysicalpropertiesbutalso
areusefulfordevelopingTI灢basedplanardevices.TakingBi2Se3asanexample,wereportthemolecular
beamepitaxygrowthoftheBi2Se3familyofTIthinfilmsandthethicknessdependentbehavioroftheir
bandandspinstructuresandtopologicalcharacteristics.Theresultsprovideinformationontheartificial
controloftheelectronicstructuresandphysicalpropertiesofTIs.
Keywords暋暋topologicalinsulator,Bi2Se3,molecularbeamepitaxy,angle灢resolvedphotoemissionspec灢
troscopy,scanningtunnelingmicroscopy

*暋国家自然科学基金(批准号:21025314;10974231)、国家重点基

础研究发展计划(批准号:2009CB929400)资助项目

2011-05-30收到

昄 通讯联系人.Email:kehe@iphy.ac.cn

1暋引言

拓扑(topology)是近代数学的一个概念.粗略地

说,拓扑性质是指一些对细节不敏感的性质.例如一个

有环形柄的茶杯的表面和一个轮胎的表面,尽管它们

外观有很大不同,但却都有一个“洞暠,因此在拓扑上是

等价的.一个物体“洞暠的数目就是一种对细节不敏感

的拓扑特征.材料的性质是由其能带结构决定的,如果

能带也能通过拓扑的方式表征,那么这种材料将有可

能显示出对细节不敏感的物理性质.量子霍尔效应就

是这样一个例子.在强磁场下二维电子系统形成了一

系列分立的朗道能级,因此可以看成一种绝缘体.然而

这种绝缘体的能带结构却具有和普通的绝缘体(例如

金刚石、Al2O3、真空等)不同的拓扑特征.这种拓扑特

征导致了量子霍尔电阻,其数值不会因为样品细节的
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拓扑绝缘体薄膜生长与栅电压调控输运特性研究*

吴克辉昄暋暋李永庆昄昄

(中国科学院物理研究所暋北京暋100190)

摘暋要暋暋文章讨论了三维拓扑绝缘体制备和输运性质研究方面的进展情况.首先介绍了拓扑绝缘体体材料和薄

膜的制备,并介绍了文章作者利用分子束外延方法,在硅表面以及高介电常数材料钛酸锶表面生长高质量拓扑绝

缘体Bi2Se3 薄膜的工作.然后介绍了拓扑绝缘体输运研究的现状,以及文章作者在栅电压调控拓扑绝缘体外延薄

膜的化学势和输运性质方面的研究成果.
关键词暋暋拓扑绝缘体,薄膜,电子输运,Bi2Se3

Growthoftopologicalinsulatorthinfilms
andgate灢controlledelectrontransportproperties

WU暋Ke灢Hui昄暋暋LI暋Yong灢Qing昄昄

(InstituteofPhysics,ChineseAcademyofSciences,Beijing100190,China)

Abstract暋暋Wereviewtherecentprogressinthegrowthandelectrontransportstudiesof3Dtopological
insulators(TIs).ThegrowthofbulkcrystalandthinfilmTIsisdiscussed,followedbyanintroduction
toourrecentworkonthegrowthofBi2Se3thinfilmsonSiandhighdielectricconstantSrTiO3 sub灢
strates.InthesecondpartwediscussthecurrentstatusofthestudyofTIelectrontransportproperties,

andourrecentresultsonthetuningofthechemicalpotentialandtransportpropertiesofepitaxialBi2Se3

thinfilmsonSrTiO3.
Keywords暋暋topologicalinsulator,thinfilm,electrontransport,Bi2Se3

*暋国家自然科学基金(批准号:10874210;10974240)、国家重点基

础研究发展计划(批准号:2007CB936800;2009CB929101)资助

项目

2011-06-10收到

昄 Email:khwu@iphy.ac.cn

昄昄 Email:yqli@iphy.ac.cn

1暋引言

1980年,K.V.Klitzing发现将二维电子系统放

在磁场中时,样品的电导随磁场变化产生以e2/h为

单位的量子化台阶,其精度可达到10-8,这就是著

名的量子霍尔效应(QHE),它是一种在宏观尺度上

的量子效应.1986年,崔琦、Stomer和 Laughlin又

发现电导随磁场变化产生e2/h分数倍的量子化台

阶,即所谓分数量子霍尔效应(FQHE).量子霍尔态

的研究对凝聚态物理学科的影响非常深远.这个领

域的研究已经产生出一大批有影响的新概念、新理

论和新方法.整数和分数量子霍尔效应的发现者分

别获得了1985年和1998年的诺贝尔物理奖.此外,

2010年的诺贝尔物理奖也与在石墨烯(graphene)
中观察到量子霍尔效应有一定关系.美国物理学会

的凝聚态物理最高奖Buckley奖也有至少1/4与在

该领域做出过重要贡献的理论和实验物理学家有

关.最近,关于量子霍尔物理的研究又直接推动了量

子自旋霍尔效应和拓扑绝缘体这两个重要新发现.
量子霍尔效应来源于在强磁场中二维电子气形

成的分立朗道能级.当费米面位于2个朗道能级之间
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拓扑绝缘体表面态的STM 研究*

程暋鹏1,昄暋暋张暋童1,2暋暋何暋珂2暋暋陈暋曦1暋暋马旭村2暋暋薛其坤1,2

(1暋清华大学物理系 低维量子物理国家重点实验室暋北京暋100084)

(2暋中国科学院物理研究所 表面物理国家重点实验室暋北京暋100190)

摘暋要暋暋文章主要介绍了利用扫描隧道显微镜对拓扑绝缘体表面态进行的一系列研究工作,包括拓扑绝缘体表面

态的电子驻波以及拓扑表面态的朗道量子化现象.这些工作对于拓扑绝缘体基本性质的确立以及深入理解具有十分

重要的意义.
关键词暋暋拓扑绝缘体,电子驻波,朗道量子化

Scanningtunnelingmicroscopestudiesoftopologicalinsulators

CHENGPeng1,昄暋暋 ZHANGTong1,2暋暋HEKe2暋暋CHENXi1暋暋MAXu灢Cun2暋暋XUEQi灢Kun1,2

(1暋StateKeyLaboratoryofLow灢DimensionalQuantumPhysicsandDepartmentofPhysics,TsinghuaUniversity,Beijing100084,China)

(2暋StateKeyLaboratoryforSurfacePhysics,InstituteofPhysics,ChineseAcademyofSciences,Beijing100190,China)

Abstract暋暋Wesummarizerecentscanningtunnelingmicroscopestudiesoftopologicalinsulators,including
theobservationofelectronstandingwavesandtheLandauquantizationoftopologicalsurfacestates.These
workshavecontributedgreatlytoourunderstandingoftopologicalinsulators.
Keywords暋暋topologicalinsulators,electronstandingwaves,Landauquantization

*暋国家自然科学基金(批准号:10721404)、科技部量子调控重大研

究计划(批准号:2009CB929400)资助项目

2011-06-13收到

昄暋 通讯联系人.Email:cheng灢p07@mails.tsinghua.edu.cn

暋暋三维拓扑绝缘体是具有导电的并受时间反演对

称性保护的表面态,而其体态则是绝缘性的.在动量

空间中,表面态具有狄拉克锥(Diraccone)结构(见
图1).三维拓扑绝缘体的带隙中只能存在奇数个狄

拉克锥.狄拉克锥的顶点称为狄拉克点.狄拉克点附

近的电子态的能量与动量之间满足线性的色散关

系,由狄拉克方程描述.狄拉克锥上的每一点只存在

一个自旋态,其自旋指向形成螺旋结构(见图1).从
2007年开始,一系列三维拓扑绝缘体在理论上和实

验上被预言和发现[1—7].
目前研究最多的三种三维拓扑绝缘体材料是

Bi2Te3,Bi2Se3 和 Sb2Te3.这一类拓扑绝缘体材料

有着独特的优势:(1)晶体结构简单,有确定的化学

配比,易于合成;(2)能带结构简单,在带隙内只存在

一个狄拉克点,从而为理论及实验研究提供了一个

最理想的模型;(3)这类材料体能隙都比较大,特别

是Bi2Se3 的能隙可以达到0.3eV,为发展自旋电子

学器件创造了可能.实验上研究拓扑绝缘体的手段

主要有角分辨光电子能谱(ARPES)、扫描隧道显微

图1暋三维拓扑绝缘体中的狄拉克锥

镜(STM)和输运测量.本文将主要介绍STM 方面

的工作.
STM 基于量子力学中的隧道效应,通过对针尖

与样品之间的隧道电流的测量和控制,可以获得达

到原子分辨的样品表面的形貌信息.更重要的是,它
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二维拓扑绝缘体退相干效应研究*

江暋华1,昄暋暋成淑光2暋暋孙庆丰3暋暋谢心澄1,4

(1暋北京大学国际量子材料科学中心暋北京暋100871)

(2暋西北大学物理系暋西安暋710069)

(3暋中国科学院物理研究所暋北京暋100190)

(4暋美国奥克拉荷马州立大学物理系暋奥克拉荷马州暋74078)

摘暋要暋暋拓扑绝缘体是当前凝聚态物理研究的热点.退相干效应对该体系的影响的研究不仅有重要的理论意

义,而且也是实现未来量子器件的不可或缺的前期工作.文章作者从理论上研究了退相干对二维拓扑绝缘体特别

是量子自旋霍尔效应的影响.研究结果表明,作为量子自旋霍尔效应的标志的量子化纵向电阻平台对不破坏自旋

记忆的退相干效应(普通退相干)不敏感,但却对破坏自旋记忆的退相干效应(自旋退相干)非常敏感.因此,该量子

化平台只能在尺寸小于自旋退相干长度的介观样品中存在,从而解释了量子自旋霍尔效应实验中所观测到的结果

(见Science,2007,318:766).同时,文章作者还定义了一个新的物理量,即自旋霍尔电阻,并发现该自旋霍尔电阻

也有量子化平台.特别是该量子化平台对两种类型的退相干都不敏感.这说明在宏观样品中也能观测到自旋霍尔

电阻的量子化平台,因此更能全面地反映量子自旋霍尔效应的拓扑特性.
关键词暋暋拓扑绝缘体,量子自旋霍尔效应,退相干

Two灢dimensionaldephasingeffectsintopologicalinsulators

JIANG暋Hua1,昄暋暋CHENG暋Shu灢Guang2暋暋SUN暋Qing灢Feng3暋暋XIE暋Xin灢Cheng1,4

(1暋InternationalCenterforQuantum Materials,PekingUniversity,Beijing100871,China)

(2暋DepartmentofPhysics,NorthwestUniversity,Xian710069,China)

(3暋InstituteofPhysics,ChineseAcademyofSciences,Beijing100190,China)

(4暋DepartmentofPhysics,OklahomaStateUniversity,Stillwater,Oklahoma74078,USA)

Abstract暋暋Topologicalinsulatorisoneofthemostattractiveareasincondensedmatterphysicsinrecent
years.Thestudyofthedephasingeffectinsuchsystemshasimportanttheoreticalmeaningsandmeanwhile,

isinevitablefortherealizationoffuturequantumdevices.Inourstudiesoftheinfluenceofdephasingonthe
two灢dimensionaltopologicalinsulator,especiallythequantumspinHalleffect,wefindthatthequantized
longitudinalresistanceplateausarerobustagainstnormaldephasingbutfragiletospindephasing.Thus,

thesequantizedplateauscanonlysurviveinmesoscopicsamplesinwhichthespincoherencelengthissmal灢
lerthanthesamplesize.Ourresultsareinexcellentagreementwithexperiments(Science,2007,318:766).

Inaddition,wedefineanewspinHallresistancethatalsoexhibitsquantumplateaus,whicharerobusta灢
gainstbothnormalandspindephasings.Thesenovelquantumplateauscanthussurviveinmacroscopic
samplesandbetterreflectthetopologicalnatureofthequantumspinHalleffect.
Keywords暋暋topologicalinsulator,quantumspinHalleffect,dephasing

*暋国家自然科学基金(批准号:10734110;10974236))、中国博士后

基金(批准号:20100480147)资助项目

2011-05-06收到

昄暋 通讯联系人.Email:jianghua05@pku.edu.cn

1暋拓扑绝缘体与退相干效应简介

拓扑绝缘体及其相关物理现象是当前凝聚态物
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拓扑绝缘体电子态的电场调控

常暋凯昄

(中国科学院半导体研究所暋半导体超晶格国家重点实验室暋北京暋100083)

摘暋要暋暋文章简要介绍了对拓扑绝缘体性质的电场控制,主要包括三维拓扑绝缘体表面磁性的电场控制、电子在

p灢n结中的类光输运行为以及拓扑绝缘体量子点的特性.
关键词暋暋拓扑绝缘体,RKKY相互作用,p灢n结,量子点

Electricalcontrolofelectronsintopologicalinsulators

CHANG暋Kai昄

(TheStateKeyLaboratoryforSuperlatticesandMicrostructures,InstituteofSemiconductors,

ChineseAcademyofSciences,Beijing100083,China)

Abstract暋暋Abriefintroductiontotheelectricalcontrolofmagneticandtransportpropertiesintopological
insulatorsispresented.Thepaperincludes:(i)electricalcontrollablesurfacemagnetisminthree灢dimen灢
sionaltopologicalinsulators;(ii)quasi灢opticalpropagationbehaviorofelectronsintopologicalinsulatorp灢n
junctions;(iii)topologicalinsulatorquantumdots.
Keywords暋暋topologicalinsulator,RKKYinteraction,p灢njunction,quantumdot

*暋国家自然科学基金(批准号:60525405;10874175)资助项目;国家

科技部量子调控项目(批准号:2011CB922204灢2)

2011-06-10收到

昄暋 通讯联系人.Email:kchang@semi.ac.cn

1暋引言

标准的教科书告诉我们,自然界中的固态物质

大致分为两类:金属和绝缘体(或金属、半导体和绝

缘体).绝缘体是个大家族,有普通的能带绝缘体、无
序导致的安德森绝缘体、电子-电子相互作用导致

的莫特绝缘体等.最近,这个家族里增添了一位新成

员———拓扑绝缘体[1,2].拓扑绝缘体是由能带的拓

扑不变量Z2 来刻画的一类材料.这类材料中的电子

态具有以下奇妙的特性:(1)本征体材料内部是绝缘

体;(2)表面存在无能隙的金属态;(3)电子态的自旋

和动量方向是锁定的,即螺旋性.内部绝缘而边界导

电的体系早在半导体二维电子气的整数量子霍尔效

应中就发现了.在霍尔沟道的内部,形成朗道能级,
朗道能级之间存在正比于磁场强度的能隙.但是,霍
尔沟道的边界处则存在无能隙的边缘态,这是由磁

场的洛伦兹力造成的.其能带特性可以用一种拓扑

不变量(TKNN数)来刻画,因而是一种破坏时间反

演对称性的拓扑绝缘体.然而,最新的研究发现,由

自旋-轨道耦合导致的不破坏时间反演对称性的拓

扑绝缘体是一种新的量子物质态.当自旋轨道耦合

导致体系的能带反转时,在能隙中出现无能隙的边

缘态和表面态.这种物质态的实现无需外加磁场,因
而其边缘态和表面态受到时间反演对称性的保护,
能够抵抗无序效应和局域扰动而存在(前提是这些

扰动不能破坏时间反演对称性).这类无能隙的边缘

态会导致一些新奇的输运特性,如量子自旋霍尔效

应.这 种 理 论 预 言 的 输 运 效 应 已 经 被 实 验 证 实

了[3—5].目前人们已经发现了许多拓扑绝缘体,如

HgTe,BiSe,BiTe等[6—9].
自旋轨道耦合是一种由相对论效应导致的电子

自旋和轨道运动之间的相互作用.对于常见的半导

体材料来说,如闪锌矿结构的半导体材料 GaAs,

InAs和铅锌矿结构的材料 GaN 和 ZnO,导带的电

子大多是4s态成分,其球状对称性导致自旋轨道耦

·854·
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者计算了二维石墨烯(graphene)系统的Z2 拓扑数,得到了和以前研究相一致的结论.
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1暋引言

在上世纪80年代以前,人们对物质状态进行分

类的主要依据是体系的对称性.朗道相变理论强调

了对称性的重要性,指出凝聚态物质中对称性的破

缺对应着相变的发生.对称性由序参量描述,对称性

破缺意味着序参量不为零的有序相的出现.但是在

发现整数量子霍尔效应(IQHE)后,人们发现这个

系统从平庸态变化到整数量子霍尔态并没有对称性

的变化,不存在局域序参量,对该物质态的描述需要

引入拓扑不变量的概念[1—3].具有不同的拓扑有序

态的系统必须由不同的拓扑不变量来进行描述.这
个概念极大地提升了人们对凝聚态物质中量子现象

的认识,在凝聚态物理发展历史中具有里程碑式的

重要意义.
1.1暋整数量子霍尔系统

1980年,冯·克利青在由半导体反型层所构成

的二维电子气中测量了强磁场下霍尔电阻随二维电

子气中电子浓度变化的关系,发现在浓度变化的过程

中,霍尔电导在一定浓度范围内保持不变,即出现霍

尔电导的平台,这些平台对应的数值为氁xy=ne2/h,
这里n为整数.这种效应称之为整数量子霍尔效

应[4].其物理机制为:当系统的外加磁场足够强和温

度足够低时,材料体内的所有电子都被局域化到了

分立的朗道能级上,形成一个完全绝缘的体态.但是

材料的边界上会形成一些没有“背散射暠的导电通道

(也就是不受杂质散射影响的理想导体),从而导致

量子霍尔效应的出现.随后人们发现这个整数n与

系统占据态在布里渊区中的拓扑性质有关[1,2]:

n=1
2毿曇d2kF , (1)

其中F=煥暳A 是贝里曲率,A=i暺M
m=1暣um(k)|煥k|
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拓扑绝缘体专题

编者按：拓扑绝缘体是最近几年发现的一种新的物质形 态．拓 扑 绝 缘 体 所 具 有 的 特 殊 性 质 使 其 在 未 来 的 自 旋 电 子

学和量子计算等领域有潜在的重要的应用前景，引起了科学界的广泛关注．近期，中国科学家在拓扑绝缘体的实验

和理论研究方面取得了一系列的重要进展，大大加深了 人 们 对 拓 扑 绝 缘 体 的 理 解，在 国 际 学 术 界 引 起 了 广 泛 的 影

响．本专题特别邀请了国内多位长期从事拓扑绝缘体研究的专家撰文，介绍相关的前沿研究成果，以飨读者．

拓扑绝缘体薄膜和有限尺寸效应＊

张　翼１　　何　珂１，　　马旭村１　　薛其坤１，２

（１　中国科学院物理研究所　表面物理国家重点实验室　北京　１００１９０）

（２　清华大学物理系　低维量子物理国家重点实验室　北京　１０００８４）

摘　要　　拓扑绝缘体是近年来发现的一类新的量子 材 料，已 成 为 凝 聚 态 物 理 的 研 究 热 点 领 域．厚 度 仅 几 纳 米 的

拓扑绝缘体薄膜不但具有奇特的物理性质，而且还是拓扑绝缘体应用于平面器件的基础．文章以Ｂｉ２Ｓｅ３ 为例，介绍

了Ｂｉ２Ｓｅ３ 家族拓扑绝缘体薄膜的分子束外延生长以及其能带、自旋结构和拓扑 性 质 随 层 厚 的 演 化．这 些 结 果 为 人

工调控拓扑绝缘体的电子结构和物理性质提供了指导．
关键词　　拓扑绝缘体，Ｂｉ２Ｓｅ３，分子束外延，角分辨光电子能谱，扫描隧道显微镜

Ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒ　ｔｈｉｎ　ｆｉｌｍｓ　ａｎｄ　ｆｉｎｉｔｅ　ｓｉｚｅ　ｅｆｆｅｃｔｓ

ＺＨＡＮＧ　Ｙｉ　１　　ＨＥ　Ｋｅ１，　　ＭＡ　Ｘｕ－Ｃｕｎ１　　ＸＵＥ　Ｑｉ－Ｋｕｎ１，２

（１　Ｓｔａｔｅ　Ｋｅｙ　Ｌａｂ　ｆｏｒ　Ｓｕｒｆａｃｅ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｃｈｉｎｅｓｅ　Ａｃａｄｅｍｙ　ｏｆ　Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１００１９０，Ｃｈｉｎａ）

（２　Ｓｔａｔｅ　Ｋｅｙ　Ｌａｂ　ｏｆ　Ｌｏｗ　Ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　Ｑｕａｎｔｕｍ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｄｅｐａｒｔｍｅｎｔ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｔｓｉｎｇｈｕａ　Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１０００８４，Ｃｈｉｎａ）
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ａｒｅ　ｕｓｅｆｕｌ　ｆｏｒ　ｄｅｖｅｌｏｐｉｎｇ　ＴＩ－ｂａｓｅｄ　ｐｌａｎａｒ　ｄｅｖｉｃｅｓ．Ｔａｋｉｎｇ　Ｂｉ２Ｓｅ３ａｓ　ａｎ　ｅｘａｍｐｌｅ，ｗｅ　ｒｅｐｏｒｔ　ｔｈｅ　ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｂｅａｍ　ｅｐｉｔａｘｙ　ｇｒｏｗｔｈ　ｏｆ　ｔｈｅ　Ｂｉ２Ｓｅ３ｆａｍｉｌｙ　ｏｆ　ＴＩ　ｔｈｉｎ　ｆｉｌｍｓ　ａｎｄ　ｔｈｅ　ｔｈｉｃｋｎｅｓｓ　ｄｅｐｅｎｄｅｎｔ　ｂｅｈａｖｉｏｒ　ｏｆ　ｔｈｅｉｒ
ｂａｎｄ　ａｎｄ　ｓｐｉｎ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ　ａｎｄ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ．Ｔｈｅ　ｒｅｓｕｌｔｓ　ｐｒｏｖｉｄｅ　ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ　ｏｎ　ｔｈｅ　ａｒｔｉｆｉｃｉａｌ
ｃｏｎｔｒｏｌ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃ　ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ　ａｎｄ　ｐｈｙｓｉｃａｌ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　ＴＩｓ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ　　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒ，Ｂｉ２Ｓｅ３，ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｂｅａｍ　ｅｐｉｔａｘｙ，ａｎｇｌｅ－ｒｅｓｏｌｖｅｄ　ｐｈｏｔｏｅｍｉｓｓｉｏｎ　ｓｐｅｃ－
ｔｒｏｓｃｏｐｙ，ｓｃａｎｎｉｎｇ　ｔｕｎｎｅｌｉｎｇ　ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｙ

＊　国家自然科学基金（批 准 号：２１０２５３１４；１０９７４２３１）、国 家 重 点 基

础研究发展计划（批准号：２００９ＣＢ９２９４００）资助项目

２０１１－０５－３０收到

 通讯联系人．Ｅｍａｉｌ：ｋｅｈｅ＠ｉｐｈｙ．ａｃ．ｃｎ

１　引言

拓扑（ｔｏｐｏｌｏｇｙ）是近代数学的一个概念．粗略地

说，拓扑性质是指一些对细节不敏感的性质．例如一个

有环形柄的茶杯的表面和一个轮胎的表面，尽管它们

外观有很大不同，但却都有一个“洞”，因此在拓扑上是

等价的．一个物体“洞”的数目就是一种对细节不敏感

的拓扑特征．材料的性质是由其能带结构决定的，如果

能带也能通过拓扑的方式表征，那么这种材料将有可

能显示出对细节不敏感的物理性质．量子霍尔效应就

是这样一个例子．在强磁场下二维电子系统形成了一

系列分立的朗道能级，因此可以看成一种绝缘体．然而

这种绝缘体的能带结构却具有和普通的绝缘体（例如

金刚石、Ａｌ２Ｏ３、真空等）不同的拓扑特征．这种拓扑特

征导致了量子霍尔电阻，其数值不会因为样品细节的

·４３４·
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变化而改变．由于这种随细节不敏感性，现在量子霍尔

电阻的国际推荐值已成为电阻的计量标准．量子霍尔

系统实际上就是一种磁场下的拓扑绝缘体［１，２］．
最近几年来，人们认识到具有强自旋轨道耦合

的窄带半导体在不外加磁场的情况下也有可能成为

拓扑绝缘体．与磁场下的量子霍尔系统类似，这些材

料的体能带在费米能级处具有能隙，然而由于其体

能带独特的拓扑性质，在其表面或与普通绝缘体的

界面 上 却 总 是 具 有 无 能 隙 的 表 面／界 面 态．这 种 表

面／界面态类似于石墨烯的能带结构，具有线性色散

关系的狄拉克锥形状．然而与石墨烯不同的是，拓扑

绝缘体的表面／界面态（除了在动量空间某些对称点

之外）是完全 自 旋 极 化 的（见 图１）．更 重 要 的 是，与

以往发现的由表面悬挂键或表面势引起的表面态不

同，拓扑绝缘体的表面态是由体能带的拓扑性质决

定的，因此不易受到表面氧化和污染的破坏．理论物

理学家已预言了拓扑绝缘体具有很多新奇的量子现

象，往往不需要极端的条件就可以观测到这些量子

现象．例如拓扑绝缘体表面态与磁性材料的相互作

用将有可能导致量子化反常霍尔效应、拓扑磁电效

应、镜像磁单极子等现象，拓扑绝缘体与超导材料的

界面有可能出现马约拉纳（Ｍａｊｏｒａｎａ）量子态．这 些

量子现象使得拓扑绝缘体有可能应用于自旋电子学

和量子计算中，并已迅速引起了凝聚态物理和材料

科学众多研究者的兴趣［１，２］．

图１　三维拓扑绝缘体表面态能带结构示意图（ｋｘ 和ｋｙ 分别是

ｘ和ｙ方向的波矢．拓扑绝缘体表面态呈狄拉克圆锥结构，狄拉

克点为自旋简并态，其他各点自旋是极化的，狄拉克点上下的电

子自旋和动量具有相反的手性）

拓扑绝缘体分为二维拓扑绝缘体和三维拓扑绝

缘体．二维拓扑绝缘体具有一维的拓扑边界态，三维

拓 扑 绝 缘 体 具 有 二 维 的 拓 扑 表 面 态．目 前 只 有

ＨｇＴｅ量 子 阱 在 实 验 上 被 证 明 是 二 维 拓 扑 绝 缘

体［３，４］，ＢｉｘＳｂ１－ｘ合金是人们首先发现的三维拓扑绝

缘体材料［５，６］．然而，目前研究最多的三维拓扑绝缘

体 材 料 是 Ｂｉ２Ｓｅ３ 家 族 材 料：Ｂｉ２Ｓｅ３，Ｂｉ２Ｔｅ３ 和

Ｓｂ２Ｔｅ３［７，８］，因 为 这 一 类 材 料 的 特 点 是 具 有 相 对 较

大的体 能 隙（其 中Ｂｉ２Ｓｅ３ 能 隙 是０．３ｅＶ）和 简 单 的

表面能带结构（单个狄拉克锥），而且还更容易制备．
如果将一个三维拓扑绝缘体材料的厚度减少到

不能再被看作是一个三维材料时，可以想象其能带、
自旋结构和拓扑性质都会发生根本的改变．实际上，
已有若干理论工作探索了三维拓扑绝缘体在厚度很

小时电子性 质 的 变 化［９—１１］．这 些 工 作 表 明，三 维 拓

扑绝缘体在很薄的时候有可能转变成二维拓扑绝缘

体，而这种转变过程伴随着二维拓扑绝缘体相和普

通绝缘体相之间随厚度的交替转变．这意味着如果

将Ｂｉ２Ｓｅ３ 家族三维拓扑绝缘体材料做成薄膜，并能

对其厚度精确控制，就有可能获得二维拓扑绝缘体

材料．这将是 ＨｇＴｅ量子阱之外另一类新的二维拓

扑绝缘体材料．同时，薄膜形态的拓扑绝缘体的一个

突出优点是，其电子和自旋结构受厚度、表面、界面

等因素影响很大，因此，可以方便地通过控制这些参

数来剪裁拓扑绝缘体的电子和自旋结构，这对拓扑

绝缘体的研究和应用都具有很重要的意义．此外，现
在的半导体工业主要是基于平面工艺，生长在基底

上的拓扑绝缘体薄膜将更容易采用传统的半导体技

术工艺加工成器件，投入实际应用．
分子束外延（ｍｏｌｅｃｕｌａｒ　ｂｅａｍ　ｅｐｉｔａｘｙ，ＭＢＥ）是

半导体工业和研究常用的一种薄膜生长方法．这种

方法可以制备出质量非常高的单晶薄膜，并可以以

单原子层的精确度实现对薄膜厚度的控制．我们下

面介绍Ｂｉ２Ｓｅ３ 族拓扑绝缘体薄膜的 ＭＢＥ制 备．通

过优化生长条件，我们实现了薄膜的逐层生长．在此

基础上还 将 介 绍 利 用 原 位 角 分 辨 光 电 子 能 谱（ａｎ－
ｇｌｅ－ｒｅｓｏｌｖｅｄ　ｐｈｏｔｏｅｍｉｓｓｉｏｎ　ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＡＲＰＥＳ）
和 扫 描 隧 道 显 微 镜 （ｓｃａｎｎｉｎｇ　ｔｕｎｎｅｌｉｎｇ　ｍｉｃｒｏ－
ｓｃｏｐｅ，ＳＴＭ）对拓扑绝缘体的能带、自旋结构和拓扑

性质随薄膜厚度演化过程的研究［１２，１３］．

２　拓扑绝缘体薄膜的外延生长

图２（ａ）是Ｂｉ２Ｓｅ３ 的晶体结构示意图．Ｂｉ２Ｓｅ３ 是

一种层状材料，由２个Ｂｉ单 原 子 层 和３个Ｓｅ单 原

子层交替组成一个共５个原子层的周期结构，称为

５原 子 层 （ｑｕｉｎｔｕｐｌｅ　ｌａｙｅｒ，简 称 ＱＬ，高 度 为

０．９５ｎｍ，是Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜厚度的单位，每３个 ＱＬ又

组成一个大的周期结构）．在每个 ＱＬ内，原 子 层 间

的相互作用是较强的共价键．但在 ＱＬ与 ＱＬ之间

是 较 弱 的 范 德 瓦 尔 斯 力 的 相 互 作 用．Ｂｉ２Ｔｅ３ 和

Ｓｂ２Ｔｅ３ 也具有类似的晶格结构［７］．我们选用双层石
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墨烯终 止 的６Ｈ－ＳｉＣ（０００１）作 为 衬 底 生 长Ｂｉ２Ｓｅ３
薄膜．这种衬底的优点是：（１）具有大面积和原子级

平整的表面；（２）具有较好的化学惰性，不会与具有

较强氧化性能的Ｓｅ起反应；（３）由于Ｂｉ２Ｓｅ３ 和石墨

烯均为层状材料，因此在其界面上主要也是范德瓦

尔斯型的弱相互作用．这使得衬底和薄膜晶格失配

所导致的应力能对生长的影响很小．因此双层石墨

烯终止的６Ｈ－ＳｉＣ（０００１）为高质量Ｂｉ２Ｓｅ３ 外延薄膜

的生长提供了一个很好的衬底［１２］．

图２　（ａ）拓扑绝缘体Ｂｉ２Ｓｅ３ 的晶体结构示意图；（ｂ）Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的

ＲＨＥＥＤ图 案；（ｃ）Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜 的ＳＴＭ 图，插 图 为 原 子 分 辨 像；

（ｄ）５０ＱＬ　Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜沿Γ－Ｋ方向的ＡＲＰＥＳ谱，可以看到狄拉克

点位于费米能级以下０．１２ｅＶ处．（（ｂ）—（ｄ）图片引自文献［１３］）

在生长过程中，我 们 通 常 把 衬 底 温 度Ｔｓｕｂ控 制

在介于Ｂｉ源温度和Ｓｅ源温度之间，即ＴＳｅ＜Ｔｓｕｂ＜
ＴＢｉ，而将Ｂｉ和Ｓｅ的束流比控制在１：１０左右．由于

衬底温度高于Ｓｅ源 的 蒸 发 温 度，所 以 蒸 发 出 的Ｓｅ
原子／分子并不能单独吸附在光滑的石墨烯表面，只
有当Ｂｉ原子吸附在衬底表面时，Ｓｅ才会与Ｂｉ反应

形成化合物．因此，薄膜最终 的 生 长 速 率 是 由Ｂｉ的

束流 决 定 的．富Ｓｅ的 生 长 环 境 可 以 有 效 地 减 少

Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的Ｓｅ空 位 密 度，从 而 降 低 电 子 掺 杂 的

浓度［１２，１３］．
图２（ｂ）是Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的反射式高能电 子 衍 射

（ｒｅｆｌｅｃｔｉｖｅ　ｈｉｇｈ　ｅｎｅｒｇｙ　ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ，

ＲＨＥＥＤ）图样，显示出我们的样品是高质量的单晶

薄膜．图２（ｃ）是Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜表面的ＳＴＭ图像，插图

为小范围原子分辨图像，显示出Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜具有原

子 级平整的表面和很低的缺陷密度，其质量远好于

高温 烧 结 的Ｂｉ２Ｓｅ３ 单 晶 样 品．表 面 台 阶 的 高 度 是

１ＱＬ．由于ＱＬ与ＱＬ之间的相互作用远弱于ＱＬ内

部的原 子 层 与 原 子 层 之 间 的 相 互 作 用，因 此 每 个

ＱＬ的表面具 有 更 低 的 表 面 自 由 能．所 以 在 薄 膜 表

面只呈现ＱＬ的表 面．图２（ｄ）是 一 个 厚 度 为５０ＱＬ
Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的ＡＲＰＥＳ谱图，我们可以看到，在Γ点

附近，有一清晰的狄拉克圆锥样的表面态，显示出我

们生长的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜确实为拓扑绝缘体．更重要的

是，薄膜的狄拉克点位于费米面以下０．１２ｅＶ处，费

米能级 基 本 上 处 于 体 能 隙 之 中［８］．而 高 温 烧 结 的

Ｂｉ２Ｓｅ３ 单 晶 样 品，其 狄 拉 克 点 一 般 位 于０．３ｅＶ 左

右，费米能级穿过导带，也就是说，材料处于重电子

掺杂状态．这种情况对于探测拓扑表面态的性质非

常不利，其体载流子会掩盖表面态的贡献．Ｂｉ２Ｓｅ３ 的

电子掺杂主要来自于Ｓｅ空位．ＭＢＥ生 长 的 薄 膜 具

有较少的Ｓｅ空位，因此具有较低的掺杂浓度．
通过对 生 长 条 件 的 精 确 控 制，我 们 可 以 实 现

Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的逐层生长．图３显示 了 一 系 列 不 同 厚

度薄膜垂直方向的光电子能谱．图中短竖线所指示

的是由于量子限制效应体能带形成的量子阱态．量

子阱态的峰位对薄膜厚度非常敏感．随着薄膜厚度

逐渐增加，我们发现峰位并非连续移动，而是一套峰

逐渐消失，另一套峰逐渐出现．这反映了在厚度每增

加一层时量子阱态峰位的变化．这些观测说明，薄膜

是逐层生长的．在只有一套峰出现的谱线（图３中加

深的谱线），它所对应的薄膜，在宏观范围基本上具

有均一的厚度［１３］．

图３　不同厚度Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜 垂 直 方 向 的 光 电 子 能 谱（相 邻 谱 线

对应的厚度差约为０．３ＱＬ，图中的短竖线指示了量子阱态的峰

位（图片引自文献［１３］））
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３　Ｂｉ２Ｓｅ３ 族拓扑绝缘体的有限尺寸效应

Ｂｉ２Ｓｅ３ 族材料逐层外延生长的实现为研究三维

拓 扑 绝 缘 体 的 有 限 尺 寸 效 应 提 供 了 可 能．图

４（ａ）—（ｆ）是室温条件下测得的层厚从１ＱＬ到６ＱＬ
的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜 的 ＡＲＰＥＳ谱［１３］．从 谱 图 中 可 以 看

到，与 厚 度 较 大 的 Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜 相 比，厚 度 小 的

Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的能带结构发生了很 大 的 变 化，主 要 表

现有：

图４　（ａ）—（ｆ）为厚度从１ＱＬ到６ＱＬ的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的 ＡＲＰＥＳ

能带图，测量温度为室温；（ｇ）为３ＱＬ　Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的ＡＲＰＥＳ二

次微分能带图；（ｈ）—（ｊ）为３ＱＬ，５ＱＬ和６ＱＬ　Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜 的 角

分辨光电子能谱的能量分布曲线图；（ｂ）图中紫红色（见本期《物

理》网刊彩图，下同）曲 线 是（１）式 对 该 谱 的 拟 合 曲 线；（ｃ）—（ｆ）

图中红色和蓝色曲线是（２）式的拟合曲线．相应的拟合参数列在

表１中（图片引自文献［１３］）

（１）当薄膜层厚小于６ＱＬ时，原 本 无 能 隙 的 表

面态开始出现 一 个 明 显 的 能 隙．图６（ｈ）—（ｊ）是 厚

度分别 为３ＱＬ，５ＱＬ和６ＱＬ薄 膜 的 不 同 角 度 能 量

分 布 曲 线 （ｅｎｅｒｇｙ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｃｕｒｖｅｓ，ＥＤＣ）．从

ＥＤＣ谱可以明显地看出，６ＱＬ（图４（ｊ））的薄膜仍然

具有清晰的狄 拉 克 点，从５ＱＬ（图４（ｉ））开 始，能 隙

开始出现并随着厚度的减小开始变大．图５（ａ）给出

了Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜表面态能隙与层厚的关系．

图５　（ａ）能隙大小随薄膜厚度的变化关系图；（ｂ）狄拉 克 点 位 置（≥６ＱＬ）（空 心 方 块）、上 表 面 态 自 旋 简 并 点 位（＜６ＱＬ）

（空心三角）及能隙中间位 （＜６ＱＬ）（空心圆点）在室温条件下随薄膜厚度的变化关系，红色实心圆点是低温（～１５０Ｋ）条件

下能隙中间位随薄膜层厚的变化关系；（ｃ）量子阱态峰相对于能隙中间位的能量随薄膜层厚的变化（图片引自文献［１３］）

（２）当薄膜层厚介于２ＱＬ和６ＱＬ之间时，除了

存在能隙外，上表面态还发生了明显的劈裂．这种劈

裂在Γ点消失，而 在 远 离Γ点 的 位 置 变 得 明 显，它

是一种类似于Ｒａｓｈｂａ型的劈裂［１４］．Ｒａｓｈｂａ效应是

指具有强自旋轨道耦合的电子系统在一个垂直电场

作用下，其电子能带在动量方向上出现自旋劈裂，其
特点是 在Γ 点 没 有 自 旋 劈 裂．我 们 从 ＥＤＣ谱（图

４（ｈ）—（ｉ））和ＡＲＰＥＳ的二次微分谱（图４（ｇ））上可

以更清楚地 观 测 到 这 种 劈 裂．与 传 统 的 Ｒａｓｈｂａ自

旋劈裂不同，该劈裂形成的上表面态外分支的信号

强度明显地弱于内分支．我们用二次曲线对上表面

态进行拟合，得到了劈裂表面态的Ｒａｓｈｂａ系数αＲ，
示于表１的最右列．我们发现，随着厚度的减小，劈

裂也随之明显地变小，厚 度 到２ＱＬ时，能 带 劈 裂 完

全消失．
（３）除 了 薄 膜 层 厚 度 小 于６ＱＬ时 的 能 隙 和 类

Ｒａｓｈｂａ劈裂外，薄层薄膜的化学势也随膜厚变化．
对于５０ＱＬ的 薄 膜，其 狄 拉 克 点 位 于 费 米 面 以 下

０．１２ｅＶ处（图２（ｄ）），但是对６ＱＬ的薄膜，其狄拉克

点位于费米面以 下 约０．２６ｅＶ处（图４（ｆ）），这 说 明

其化学势发生了明显的改变．图５（ｂ）给出了从２ＱＬ
到５０ＱＬ的狄拉克点位置的数据（因 薄 膜 层 厚 度 在

６ＱＬ以下时出现能隙，故以上表面态交叉点位置和

能隙中间位 置 代 替 狄 拉 克 点 位 置），从 图 中 可 以 看

到，在Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜层厚度低于约２０ＱＬ时，狄拉克点

逐渐远离费米能级，也就是说，薄膜被电子掺杂．
除此之外，我们还利用ＡＲＰＥＳ谱观测到表面态

上下的近抛物线形的能带．图５（ｃ）显示了这些能带在

Γ点的峰位（扣除了化学势的影响）随厚度的变化，显
示出明显的量子阱态特征．因此，处于表面态上下的

这些能带分别为导带和价带电子的量子阱态．
当拓扑绝缘体变得很薄的时候，一个表面的表面

态电子会隧穿过体能隙到达另一个表面．因此两个表

面的表 面 态 波 函 数 会 发 生 交 叠．假 设 一 个 自 由 的

Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的模型（不考虑衬底的影响），其两个表面
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具有相同的化学势，这样两个表面的狄拉克表面态在

动量空间是完全重叠的．对于非狄拉克点位置的能

态，两个表面态相同动量和能量的电子具有不同的自

旋，因此当两个表面态在实空间逐渐交叠时只是产生

自旋简并，并不会产生能带色散关系的变化．而对于

已处于自旋简并态的狄拉克点，当两个表面能态交叠

时，由于泡利不相容原理而产生能量的变化，最终导

致在狄拉克点出现一个能隙．能隙的大小与两个表面

态的交叠程度有关．相应的理论模型给出了超薄拓扑

绝缘体薄膜表面态的色散关系［１１］：

Ｅ±（ｋ∥）＝Ｅ０－Ｄ　ｋ∥２± （νＦｋ∥）
２＋ Δ

２－Ｂ　ｋ∥（ ）２槡
２
，

（１）
其中ｋ∥ 代表平面内的波矢，Ｅ０ 代表能隙中间 的 能

量，Ｄ和Ｂ 是 与 厚 度 有 关 的 参 量，νＦ 代 表 费 米 速 度

（在这里是指狄拉克费米子的速度），Δ代 表 能 隙 的

大小，代表普朗克常数，±分别表示能隙上下的两

个表面态．（１）式 解 释 了 实 验 上 观 测 到 的 能 隙 的 出

现，但未能解释Ｒａｓｈｂａ型的自旋劈裂现象．这是由

于它基于的模型是一个自由的拓扑绝缘体薄膜，并

没有考虑衬底的作用．衬底的存在会打破薄膜的空

间反演对称性，使两个表面的化学势出现差异．我们

在自由薄膜模型的基础上引入沿薄膜垂直方向的势

能项作为衬底对薄膜的影响，于是可以得到下式所

示的表面态的色散关系［１５］：

Ｅσ±（ｋ∥）＝Ｅ０－Ｄｋ∥２　　　　　　　　　　　　

　　　　　± （｜槇Ｖ＇｜＋σνＦｋ∥）
２＋ Δ

２－Ｂｋ∥（ ）２槡
２
，

（２）

表１　（１）式和（２）式对图４（ｂ）和图４（ｃ）—（ｆ）的拟合参量及相应的Ｒａｓｈｂａ参量αＲ（引自文献［１３］）

薄膜厚度／ＱＬ　 Ｅ０／ｅＶ　 Ｄ／（ｅＶ·２） Δ／ｅＶ　 Ｂ／（ｅＶ·２） νＦ／（１０
５　ｍ／ｓ） ｜槇Ｖ′｜／ｅＶ αＲ／（ｅＶ·）

２ －０．４７０ －１４．４　 ０．２５２　 ２１．８　 ４．７１　 ０　 ０

３ －０．４０７ －９．７　 ０．１３８　 １８．０　 ４．８１　 ０．０３８　 ０．７１

４ －０．３６３ －８．０　 ０．０７０　 １０．０　 ４．４８　 ０．０５３　 １．２７

５ －０．３４５ －１５．３　 ０．０４１　 ５．０　 ４．５３　 ０．０５７　 ２．４２

６ －０．３２４ －１３．０　 ０　 ０　 ４．５２　 ０．０６８　 ２．７８

其中 槇Ｖ＇是新加入的势能项的结果，实际上代表了两个

表面的化学势差的一半，只有当势能是具有空间反演

对称性的时候，此项才不为零．±号分别表示能隙上

下的两个表面态．σ取值为＋１或－１，分别代表电子

的两种自旋．在（１）式中，２条自旋简并的能带在（２）式
中劈裂成４条自旋非简并的能带．因此，考虑了薄膜

的 空 间 反 演 不 对 称 性 的 公 式（２），既 可 以 获 得 能

隙的打开，又可以获得Ｒａｓｈｂａ型的劈裂．图４（ａ）—（ｆ）中
红色和蓝色的虚线表示出根据（２）式对ＡＲＰＥＳ数据

拟合的结果．表１中列出了拟合参数．

图６　（ａ）理论计算的５ＱＬ薄 膜 的 表 面 态 实 空 间 分 布 图（绿 色

实线表示位于上表面的 表 面 态，蓝 色 实 线 表 示 位 于 界 面 处 的 表

面态）；（ｂ）厚度大于或等于６ＱＬ（上图）和小于６ＱＬ（下图）的薄

膜表面态结构示意图（ｓ↑和ｓ↓分 别 表 示 表 面 处 自 旋 向 上 和 自

旋向下的能态，ｉ↑和ｉ↓分 别 表 示 界 面 处 自 旋 向 上 和 自 旋 向 下

的能态）；（ｃ）低温（～１５０Ｋ）条件下测得的３ＱＬ薄膜的 ＡＲＰＥＳ

能带图；（ｄ）低温（～１５０Ｋ）条 件 下 测 得 的３ＱＬ薄 膜 的 ＡＲＰＥＳ

ＥＤＣ图（图片引自文献［１３］）

　　为了进一步理解这个结果，我们在图６（ａ）
中展示了理论计算 的５ＱＬ　Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜 表 面 态 的 实

空间的分布．图中绿色和蓝色的实线分别代表位于

表面和界面处的表面能带的成分．我们可以看到，能
隙之上表面态的外面两支和能隙之下表面态的里面

两支主要分布在界面处，而能隙之上表面态的里面

两支和能隙之下表面态的外面两支主要分布在表面

处．这 一 结 果 可 以 用 简 单 的 图 像 加 以 解 释：如 图６
（ｂ）所示，在薄膜厚度小于６ＱＬ时，原来表面和界面

的两个化学势不同的狄拉克型（图６（ｂ）上）的 表 面

态发 生 了 杂 化，其 结 果 就 是 出 现 了 能 隙 和 Ｒａｓｈｂａ
型的劈裂（图６（ｂ）下），而所观测到的上表面态外面

两支的强度随薄膜厚度增加而变弱，就是因为随着

薄膜厚度的增加，界面处的狄拉克表面态渐渐远离

·８３４·
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ＡＲＰＥＳ的探测深度．
薄膜界面和表面化学势的差别有两种可能性：

其一是由表面和界面不同的环境造成的；其二是薄

膜与衬底电荷转移导致薄膜内部的能带弯曲．在前

一种情况，表面和界面的化学势的差别随膜厚应该

基本不变；而在后一种情况，化学势的差别应该随膜

厚减小而减小．从拟合结果还可以看出，两个表面的

化学势差 和 Ｒａｓｈｂａ劈 裂 随 厚 度 减 小 而 逐 渐 变 小

（见表１）．对２ＱＬ的薄膜，几乎不能辨认出Ｒａｓｈｂａ
劈裂．这个结果表明，主要是衬底诱导的薄膜能带弯

曲造成了界面化学势和表面化学势的不同．
半导体表面附近的能带弯曲可以通过表面光伏

（ｓｕｒｆａｃｅ　ｐｈｏｔｏｖｏｌｔａｇｅ，ＳＰＶ）效应进行调控．光电子

能谱所用的 紫 外 光 可 以 在 能 带 中 激 发 电 子－空 穴

对．尚未复合的电子和空穴在空间电荷层电场的作

用下会在空间中分离，其结果是原本弯曲的能带会

变平［１６，１７］．由于 低 温 下 电 子－空 穴 复 合 效 率 降 低，
因此ＳＰＶ效应在低温的情况下更为显著．图６（ｃ）显
示了３ＱＬ样品在１５０Ｋ下 ＡＲＰＥＳ测量的结果，图

６（ｄ）显示了相应的ＥＤＣ曲线．我们发现，Ｒａｓｈｂａ劈

裂消失了．图５（ｂ）的实心红色数据点显示了室温和

低温下化学势随厚度的变化．我们发现，低温下表面

化学势随厚度的变化比室温下要小得多．这证明了

ＳＰＶ效应的存 在，并 证 明 了 所 观 测 到 的Ｒａｓｈｂａ自

旋轨道劈裂确实是由薄膜的能带弯曲造成的．由于

能带弯 曲 也 可 以 通 过 门 电 压 来 控 制，这 就 意 味 着

Ｒａｓｈｂａ型的自旋劈裂也可以通过门电压来控制，这
为我们设计一类新型的自旋场效应管器件提供了重

要的思路．
现在我们讨论薄膜的拓扑性质．三维拓扑绝缘

体的薄膜既有可能是普通绝缘体，也有可能是二维

拓扑绝 缘 体．Ｗ．Ｙ．Ｓｈａｎ等 人 提 出，这 两 种 不 同 的

拓扑相会反映在表面态色散关系公式（２）中．当公式

中的Ｂ和Δ具有相同的符号（正号或负号）时，薄膜

为二维拓扑绝缘体；具有相反符号时，薄膜为普通绝

缘体．我们 的 拟 合 结 果（见 表１）表 明，薄 膜 厚 度 在

２ＱＬ到６ＱＬ之间时，Ｂ和Δ 为同号，似乎都处于二

维拓扑绝缘 体 的 相．然 而 由 于 ＡＲＰＥＳ只 能 反 映 能

隙的大小而不是符号的差异，上面的判断并不是决

定性的．利用输运测量是否存在量子自旋霍尔效应，
或者利用ＳＴＭ测得是否存在边界态可以用来证明

这些薄膜是否为二维拓扑绝缘体．

４　总结与展望

我们利用分子束外延技术，成功地在６Ｈ－ＳｉＣ
（０００１）外延双层石墨烯衬底上生长出高质量的拓扑

绝缘 体Ｂｉ２Ｓｅ３ 单 晶 薄 膜，并 通 过 对 生 长 条 件 的 控

制，实 现 了 对 其 层 厚 的 精 确 控 制．通 过 原 位 的

ＡＲＰＥＳ研究，我们发现了在薄膜厚度小于６ＱＬ时，

Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜上下两个狄拉克表面态的杂化所导致的

能隙，并观测到由于两个表面化学势不同所导致的

Ｒａｓｈｂａ型自旋轨 道 劈 裂．ＭＢＥ生 长 的 量 子 薄 膜 也

在Ｂｉ２Ｔｅ３［１８］和Ｓｂ２Ｔｅ３［１９］材 料 中 实 现，并 观 测 到 类

似的有限尺寸效应．
拓扑绝缘体的量子薄膜的实现为探索诸多量子

现象提供了材料基础．例如，如果通过在材料中掺入

磁性杂质，将铁磁序引入Ｂｉ２Ｓｅ３ 拓扑绝缘体量子 薄

膜，将有可能观测到人们长期探寻的量子化反常霍尔

效应．这意味着不需要外磁场就可以观察到量子霍尔

效应，并将很容易地应用到电子器件之中．此外，人们

还在拓扑绝缘体量子薄膜中预言了巨大的热电效应

和激子凝聚等现象．拓扑绝缘体薄膜的这些独特的性

质加上其电子、自旋结构和拓扑性质的可调控性，使
其无论是在拓扑绝缘体相关问题的基础研究方面，还
是在未来的应用方面，都具有重要的意义．
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拓扑绝缘体薄膜生长与栅电压调控输运特性研究＊

吴克辉　　李永庆

（中国科学院物理研究所　北京　１００１９０）

摘　要　　文章讨论了三维拓扑绝缘体制备和输运性质研究方面的进展情况．首先介绍了拓扑绝缘体体材料和薄

膜的制备，并介绍了文章作者利用分子束外延方法，在硅 表 面 以 及 高 介 电 常 数 材 料 钛 酸 锶 表 面 生 长 高 质 量 拓 扑 绝

缘体Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的工作．然后介绍了拓扑绝缘体输运研究的现状，以及文章作者 在 栅 电 压 调 控 拓 扑 绝 缘 体 外 延 薄

膜的化学势和输运性质方面的研究成果．
关键词　　拓扑绝缘体，薄膜，电子输运，Ｂｉ２Ｓｅ３

Ｇｒｏｗｔｈ　ｏｆ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒ　ｔｈｉｎ　ｆｉｌｍｓ
ａｎｄ　ｇａｔｅ－ｃｏｎｔｒｏｌｌｅｄ　ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｔｒａｎｓｐｏｒｔ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ

ＷＵ　Ｋｅ－Ｈｕｉ　　ＬＩ　Ｙｏｎｇ－Ｑｉｎｇ

（Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｃｈｉｎｅｓｅ　Ａｃａｄｅｍｙ　ｏｆ　Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１００１９０，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ　　Ｗｅ　ｒｅｖｉｅｗ　ｔｈｅ　ｒｅｃｅｎｔ　ｐｒｏｇｒｅｓｓ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｇｒｏｗｔｈ　ａｎｄ　ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｔｒａｎｓｐｏｒｔ　ｓｔｕｄｉｅｓ　ｏｆ　３Ｄｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ
ｉｎｓｕｌａｔｏｒｓ（ＴＩｓ）．Ｔｈｅ　ｇｒｏｗｔｈ　ｏｆ　ｂｕｌｋ　ｃｒｙｓｔａｌ　ａｎｄ　ｔｈｉｎ　ｆｉｌｍ　ＴＩｓ　ｉｓ　ｄｉｓｃｕｓｓｅｄ，ｆｏｌｌｏｗｅｄ　ｂｙ　ａｎ　ｉｎｔｒｏｄｕｃｔｉｏｎ
ｔｏ　ｏｕｒ　ｒｅｃｅｎｔ　ｗｏｒｋ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｇｒｏｗｔｈ　ｏｆ　Ｂｉ２Ｓｅ３ｔｈｉｎ　ｆｉｌｍｓ　ｏｎ　Ｓｉ　ａｎｄ　ｈｉｇｈ　ｄｉｅｌｅｃｔｒｉｃ　ｃｏｎｓｔａｎｔ　ＳｒＴｉＯ３ｓｕｂｓｔｒａｔｅｓ．
Ｉｎ　ｔｈｅ　ｓｅｃｏｎｄ　ｐａｒｔ　ｗｅ　ｄｉｓｃｕｓｓ　ｔｈｅ　ｃｕｒｒｅｎｔ　ｓｔａｔｕｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｓｔｕｄｙ　ｏｆ　ＴＩ　ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｔｒａｎｓｐｏｒｔ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ，ａｎｄ　ｏｕｒ
ｒｅｃｅｎｔ　ｒｅｓｕｌｔｓ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｔｕｎｉｎｇ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｃｈｅｍｉｃａｌ　ｐｏｔｅｎｔｉａｌ　ａｎｄ　ｔｒａｎｓｐｏｒｔ　ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ　ｏｆ　ｅｐｉｔａｘｉａｌ　Ｂｉ２Ｓｅ３ｔｈｉｎ　ｆｉｌｍｓ
ｏｎ　ＳｒＴｉＯ３．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ　　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒ，ｔｈｉｎ　ｆｉｌｍ，ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｔｒａｎｓｐｏｒｔ，Ｂｉ２Ｓｅ３

＊　国家自然科 学 基 金（批 准 号：１０８７４２１０；１０９７４２４０）、国 家 重 点 基 础

研究发展计划（批准号：２００７ＣＢ９３６８００；２００９ＣＢ９２９１０１）资助项目

２０１１－０６－１０收到

 Ｅｍａｉｌ：ｋｈｗｕ＠ｉｐｈｙ．ａｃ．ｃｎ

 Ｅｍａｉｌ：ｙｑｌｉ＠ｉｐｈｙ．ａｃ．ｃｎ

１　引言

１９８０年，Ｋ．Ｖ．Ｋｌｉｔｚｉｎｇ发现将二维电子系统放

在磁场中时，样品的电导随磁场变化产生以ｅ２／ｈ为

单位的量子化 台 阶，其 精 度 可 达 到１０－８，这 就 是 著

名的量子霍尔效应（ＱＨＥ），它是一种在宏观尺度上

的量子效 应．１９８６年，崔 琦、Ｓｔｏｍｅｒ和Ｌａｕｇｈｌｉｎ又

发现电导随磁场变化产生ｅ２／ｈ分 数 倍 的 量 子 化 台

阶，即所谓分数量子霍尔效应（ＦＱＨＥ）．量子霍尔态

的研究对凝聚态物理学科的影响非常深远．这个领

域的研究已经产生出一大批有影响的新概念、新理

论和新方法．整数和分数量子霍尔效应的发现者分

别获得了１９８５年和１９９８年的诺贝尔物理奖．此外，

２０１０年的诺 贝 尔 物 理 奖 也 与 在 石 墨 烯（ｇｒａｐｈｅｎｅ）
中观察到量子霍尔效应有一定关系．美国物理学会

的凝聚态物理最高奖Ｂｕｃｋｌｅｙ奖也有至少１／４与在

该领域做出 过 重 要 贡 献 的 理 论 和 实 验 物 理 学 家 有

关．最近，关于量子霍尔物理的研究又直接推动了量

子自旋霍尔效应和拓扑绝缘体这两个重要新发现．
量子霍尔效应来源于在强磁场中二维电子气形

成的分立朗道能级．当费米面位于２个朗道能级之间

·０４４·
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时，样品内部实际上是绝缘的，但电子却可以绕着样

品的边界跳跃前进，正是这种边缘导电形成了量子化

电导．Ｔｈｏｕｌｅｓｓ等人的工作揭示出霍尔电导的精确量

子化与拓扑不变量（ＴＫＮＮ数或陈数）的直接联系．但
是，量子霍尔系统的形成需要外加磁场，所以它不是

固体本身的特征．人们自然想到，能否在不加外磁场

的条件下，通过固体自身的能带结构的作用来产生类

似的拓扑性质？从上世纪８０年代开始，就陆续有理

论家对此进行了研究，并在近几年取得了突破性进

展．２００５年，Ｋａｎｅ和 Ｍｅｌｅ提出了新的固体能带拓扑

理论［１］．２００６年，美国斯坦福大学的张守晟小组从理

论上预言，ＨｇＴｅ／ＣｄＴｅ量子阱结构是二维拓扑绝缘

体［２］，并 迅 速 为 德 国 伍 尔 兹 堡 大 学 的 研 究 组 所 证

实［３］．２００９年，中国科学院物理研究所的方忠、戴希研

究组 与 斯 坦 福 大 学 的 张 守 晟 等 人 合 作，预 言 了

Ｂｉ２Ｓｅ３，Ｂｉ２Ｔｅ３ 等三维强拓扑绝缘体材料［４］，并几乎同

时被普林斯顿大学的 Ｈａｓａｎ小组以及斯坦福大学的

沈志勋小组的实验验证［５，６］．随即，三维拓扑绝缘体迅

速成为凝聚态物理研究领域的爆发性热点．
对于拓扑绝缘体的研究最初是由理论推动的，在

过去几年中，关于拓扑绝缘体的理论研究得到了很大

发展．但实验研究只能是循序渐进的．在初期，实验上

最主要的目标是验证拓扑绝缘体的特殊能带结构．通
过角分辨光电子能谱（ＡＲＰＥＳ）对表面电子结构的直

接观察，人们已经观察到Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）的表面态及

其线性色散的Ｄｉｒａｃ锥结构 ［５—８］．通过使用扫描隧道

显微镜（ＳＴＭ）对Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）表面上电子受非磁性

杂质散射形成的驻波进行观察，也验证了表面态的线

性色散关系，以及由于表面态电子自旋－动量锁定造

成背散射被抑制的效果［９，１０］．另外，通过对强磁场下

表面电子形成的朗道能级的扫描隧道谱（ＳＴＳ）观察，
也证明了其有别于普通二维电子气，而有与石墨烯类

似的朗道能级能谱结构［１１，１２］．这些实验结果已可证明

关于拓扑绝缘体的基本物理图像的正确性．但令人感

到失落的是，关于拓扑绝缘体的重要物理效应的预

言，如 Ｍａｊｏｒａｎａ费米子［１３］、磁单极［１４］、量子化反常霍

尔效应［１５］等，迄今尚未得到证实．
虽然理论上关于拓扑绝缘体有种种令人激动的

预言，但当前实验上仍有两个非常基础的问题迫切

需要解决：首先是制备出高质量的拓扑绝缘体材料

特别是薄膜材料，其次是在输运实验中确认拓扑绝

缘体表面态的本征性质．本文将简要综述近年来拓

扑绝缘体生长和输运性质研究两方面的实验进展．
限于篇幅，本文主要围绕作者近年来在这两方面的

工作，以及我们所感兴趣的文献展开，因此并没有覆

盖所有的相关文献．本文第二节概述拓扑绝缘体的

材料制备的进展状况，主要包括体材料制备和外延

生长薄膜两部分．在第三节中，我们对拓扑绝缘体量

子输运研究的现状作一个概述，随后介绍我们在栅

电压调控拓扑绝缘体外延薄膜的输运性质方面的研

究进展．最后，基于作者的认识，对拓扑绝缘体领域

在实验上面临的困难和前景作一个概述．

２　拓扑绝缘体的制备

２．１　体材料的制备

Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）作 为 传 统 的 热 电 材 料 早 已 存

在，并广泛应用于半导体制冷器件中，针对其制备和

电子能带结 构 的 研 究 也 已 经 进 行 了 几 十 年．Ｂｉ２Ｓｅ３
（Ｂｉ２Ｔｅ３）是 Ｖ－ＶＩ族 化 合 物 半 导 体，具 有 斜 方 六 面

体结构，如图１所示．以Ｂｉ２Ｓｅ３ 为例，它的每个原胞

由五层（ｑｕｉｎｔｕｐｌｅ　ｌａｙｅｒ，ＱＬ）原子沿三重轴（ｃ轴），
按Ｓｅ－Ｂｉ－Ｓｅ－Ｂｉ－Ｓｅ交 替 密 排 的 方 式 堆 叠 而 成．在 原

胞内，Ｂｉ，Ｓｅ原子之间以共价键结合；在两个原胞之

间，Ｓｅ原子层 间 以 范 德 瓦 尔 斯 力 结 合，使 得 晶 体 容

易沿两个原 胞 之 间 解 理．制 备Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）单 晶

材料相对简单，只要将Ｂｉ与Ｓｅ（或Ｂｉ与Ｔｅ）两种材

料按适当化学配比混合，放置在密闭容器中长时间

恒温加 热，使 之 晶 化，再 缓 慢 降 温，就 可 以 获 得

Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）单晶．

图１　（ａ）拓扑绝缘体Ｂｉ２Ｓｅ３ 的原子结构示意图；（ｂ）使用分子束

外延方法在Ｓｉ（１１１）表面获得的原子级平整Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的典型形

貌，表面上不满层的Ｂｉ２Ｓｅ３ 形成三角形的岛；（ｃ）截面曲线测量得

到所有的岛的高度都是０．９５ｎｍ，对应于一个Ｂｉ２Ｓｅ３ 原胞的尺寸

对于热电应用而言，并不需要获得特别高的晶

体纯度，也不特别需要单晶薄膜．甚至人们有意将薄

膜制备成多晶或多层结构，以抑制薄膜中的声子的

热传导．因此，过去对于高质量的Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）单

晶体材料和薄膜材料的制备方面的努力远远不够．

·１４４·
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结果是，当人们因为发现这类材料是三维拓扑绝缘

体而兴奋不已时，却又沮丧地发现，这种所谓的“绝

缘体”根本不绝缘．由于Ｂｉ２Ｓｅ３ 中的Ｓｅ易于缺失而

产生空位，Ｓｅ空位本身是一种ｎ型的杂质，这导 致

未掺杂的Ｂｉ２Ｓｅ３ 总是具有良好电性的ｎ型半导体，

其体电子浓度常在１０１７ｃｍ－３到１０１９ｃｍ－３之间．而对

于Ｂｉ２Ｔｅ３ 而言，Ｂｉ原子与Ｔｅ原子却容易形成反位

缺陷而引入载流子．不绝缘的“拓扑绝缘体”在电输

运测量中产生很大的体电导背景，掩盖了本来就很

弱的表面态电导特征，给拓扑绝缘体的输运性质研

究带来严重的困难．
从２００９年开始，针对拓扑绝缘 体 研 究 的 需 求，

人们从单晶体材料和薄膜两方面着手进行材料制备

的研究．首先是试图提高单晶体材料的质量，如进行

ｐ型掺杂以降 低 体 电 子 浓 度，并 提 高 材 料 的 迁 移 率

等．这方面的例子包括：斯坦福大学的沈志勋小组在

Ｂｉ２Ｔｅ３ 中 掺 入 Ｓｎ，通 过 角 分 辨 光 电 子 能 谱

（ＡＲＰＥＳ）观察 到，随 着 掺 杂 浓 度 的 增 加，费 米 能 级

的位置从价带底移动到导带顶［６］；普林斯顿大学的

Ｃａｖａ和 Ｈａｓａｎ小组在Ｂｉ２Ｓｅ３ 中掺杂Ｃａ，也获得了

类似的费米能级移动以及表面态的Ｄｉｒａｃ锥的圆形

截面的观察［５］．这些工作说明，通过掺杂获得ｐ型的

Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）拓 扑 绝 缘 体 体 材 料 是 可 行 的．问 题

是，由于Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）的带隙很小，绝大多数ｐ掺

杂之后的样品仍然导电，电阻率通常在 ｍΩ·ｃｍ量

级．同时，由于未掺杂材料的电子浓度很高，需要进

行很高浓度的ｐ型掺杂才能获得明显的效果．例如，
在Ｂｉ２Ｓｅ３ 中 掺Ｃａ时，经 常 使 用 的 浓 度 在０．５％到

２％之间，而半导体Ｓｉ中的典型掺杂浓度为１０－７．这
样高浓度的掺杂会引入很多缺陷，严重降低材料的

载流子迁移率．而高迁移率对于观察一些量子输运

现象（如Ｓｈｕｂｎｉｋｏｖ－ｄｅ　Ｈａａｓ（ＳｄＨ）振荡和量子霍

尔效应等）是关键的．鉴于通过掺杂的方法获得高体

电阻的Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）单 晶 的 困 难，一 些 人 开 始 寻

找具有高体电阻的拓扑绝缘体新材料．美国斯坦福

加速器实验室的Ｆｉｓｈｅｒ小组在Ｂｉ２Ｓｅ３ 中掺入 大 量

Ｓｂ制备ＢｉｘＳｂ２－ｘＳｅ３，将 体 材 料 的 载 流 子 浓 度 降 低

到～１０－１６ｃｍ－３量 级［１６］．Ｓｂ在 材 料 中 取 代Ｂｉ，由 于

Ｓｂ是Ｂｉ的等电子杂质，因此Ｓｂ并不提供载流 子，
但Ｓｂ的存在有利于降低Ｓｅ空位的浓度，从而可以

降低体材料的载流子浓度．这使他们能够在脉冲强

磁场（６０Ｔ）下观察到具有二维特征的ＳｄＨ振荡．
基于类似的想法，最近，日本大阪大学的安藤阳

一小组 对 比Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）晶 体 中 的 缺 陷 形 成 机

制，制备出了Ｂｉ２Ｔｅ２Ｓｅ单晶材料［１７］．这种三元材料

具有与Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）完 全 一 致 的 层 状 构 型，只 是

将纯Ｂｉ２Ｓｅ３ 原胞中的Ｓｅ－Ｂｉ－Ｓｅ－Ｂｉ－Ｓｅ的层状交替排

列改变成Ｔｅ－Ｂｉ－Ｓｅ－Ｂｉ－Ｔｅ的层状排列．由于Ｓｅ原子

被两层Ｂｉ原 子 夹 在 原 胞 的 中 心，因 此 能 够 抑 制Ｓｅ
空位的产生．同时，由于Ｂｉ与Ｓｅ原子之间的键合很

强，使得Ｂｉ与Ｔｅ原子之间的反位缺陷也受到抑制．
此外，这种新材料具有完全有序的晶体结构，并不存

在Ｓｅ与Ｔｅ之间的替代无序性．安藤等人在这种材

料的解理薄片中测量到电阻率达到１Ω·ｃｍ．随后，
美国普林斯顿大学的Ｃａｖａ与Ｏｎｇ小组报道了这种

材料在低温下的电阻率可高达６Ω·ｃｍ［１８］．
２．２　薄膜的分子束外延生长

薄膜对于器件研究的重要性是不言而喻的，几

乎所有的半导体电子器件和发光器件都是以薄膜为

基础而制作的．与体材料相比，薄膜的优点在于：（１）
容易制成具有不同功能的多 层 结 构，如ｐ－ｎ结 和 异

质结等，而异质结构对于探索拓扑绝缘体－磁性材

料的拓扑磁电效应以及拓扑绝缘体－超导材料的近

邻效应等十 分 重 要［１９］．（２）可 以 利 用 栅 电 压 产 生 的

场效应对器件性质进行调控，如金属－氧化物－半

导体场 效 应 晶 体 管（ＭＯＳＦＥＴ）等．利 用 栅 电 压 调

节，可以实现对载流子浓度的调节，甚至可改变载流

子类型．更为重要的是，栅电压提供的连续而精确的

调节能力对于观察有关拓扑绝缘体的各种新奇物理

效应而言是极为重要的，例如理论上提出的量子化

的反 常 霍 尔 效 应 ［１５］、Ｍａｊｏｒａｎａ费 米 子 的 干 涉 效

应［１３］等实验，都需要把样品中的费米能级调节到体

带隙甚至是Ｄｉｒａｃ点附近．
实际上，基于提高热电优值的考虑，人们很早就

已经开始制 备Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）薄 膜，并 成 功 地 使 用

多种方法 获 得 薄 膜 样 品，如：电 沉 积［２０］、化 学 浴 沉

积［２１］、连 续 离 子 层 吸 附 反 应［２２］、热 蒸 发［２３］、反 应 蒸

发［２４］、ＭＯＣＶＤ［２５］、化合物蒸发［２６］，等等．但这些 针

对热电应用 制 备 出 的 样 品 都 是 比 较 粗 糙 的 多 晶 薄

膜．２００８年，方忠等人对Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）材料开展计

算，并发现其有可能是新型拓扑绝缘体时，我们推断

这类层状材 料 应 该 易 于 采 用 分 子 束 外 延（ＭＢＥ）方

法进 行 单 晶 薄 膜 制 备，并 很 快 在Ｓｉ（１１１）衬 底 上 使

用 ＭＢＥ方法制备出了Ｂｉ２Ｓｅ３ 单晶薄膜［２７］．
使用Ｓｉ（１１１）衬 底 是 基 于 两 方 面 考 虑：一 方 面

Ｓｉ是半导体工业中最重要的材料，使用以Ｓｉ为衬底

或许有利于将拓扑绝缘体器件与当前的半导体器件

技 术 集 成；另 一 方 面，Ｓｉ的（１１１）面 与 Ｂｉ２Ｓｅ３ 的

·２４４·
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（０００１）面具有相同的六方结构，且晶格常数相差不

大（ａＳｉ＝３．８４，ａＢ　ｉ２Ｓｅ３ ＝４．１４
），因 而 有 利 于 获 得

高质量的Ｂｉ２Ｓｅ３薄膜．由于清洁Ｓｉ（１１１）表面是７×７
再构的，其表面 原 子 起 伏 大，并 存 在 相 当 多 的Ｓｉ悬

挂键，所以我们在使用时，首先在Ｓｉ（１１１）７×７表面

上制备出Ｂｉ原子修饰的β槡 槡－３× ３－Ｂｉ再构表面，以消

除７×７的再构，使表面的Ｓｉ原子层恢复成体相的１
×１排列．实验表明，这个步骤对于获得高质量的单

晶Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜是相当重要的．
我们采用两种方法进行了Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的生长．

第一种方法是将适当配比的Ｂｉ和Ｓｅ同时蒸发到保

持在室温的衬底上，然后再进行退火处理，得到单晶

薄膜．我们 使 用 反 射 式 高 能 电 子 衍 射（ＲＨＥＥＤ）观

察到：在退火之前，薄膜只表现出非常弱的ＲＨＥＥＤ
图样，这表明 此 时 薄 膜 基 本 还 没 有 晶 化；而 在 退 火

后，ＲＨＥＥＤ图样转 变 为 高 质 量 单 晶 薄 膜 特 征 性 的

锐利直线．第二种方法是在衬底加温条件下共沉积

Ｂｉ和Ｓｅ，生长 过 程 开 始 后，ＲＨＥＥＤ图 样 迅 速 由Ｓｉ

（１１１）槡 槡－３× ３图样转变为Ｂｉ２Ｓｅ３的１×１图样，并可

以观察 到 清 晰 的 ＲＨＥＥＤ振 荡．无 论 采 用 哪 种 方

法，只要控制合适的Ｂｉ蒸发 量 和 衬 底 温 度，便 可 以

得到原子级平整的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜．图２显示我们在硅

表面得到的从１ＱＬ到４ＱＬ厚 度 的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜．在

不同厚度下均可实现原子级平整的薄膜．考虑到Ｓｅ
相对于Ｂｉ具有很高的蒸汽压，容易从加温的衬底上

脱附，在上述两 种 方 法 中 均 采 用 了 过 量 的Ｓｅ．实 验

结果表明，薄 膜 的 厚 度 仅 取 决 于Ｂｉ的 蒸 发 量 而 与

Ｓｅ的蒸发量无 关，所 以 过 量 的Ｓｅ应 该 在 加 温 的 过

程中从衬底上脱附掉了［２７］．

图２　在硅表面得到的从１ＱＬ到４ＱＬ厚度的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜（在不

同厚度下均可实现原子级平整的薄膜）

利用 ＳＴＭ 观 察 表 面 形 貌，我 们 还 发 现 了

Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜生长中的特征性的“５层原胞”生长模式

（见图１（ｂ））［２７］．对于不是完整层数的薄膜（即表面

上存在“岛”或者“孔洞”的情况），我们用ＳＴＭ 观察

了岛或孔洞的高度，发现对于所有的岛或孔洞，其高

度都是完全一致的，都等于９．５．我们知道，Ｂｉ２Ｓｅ３

的 晶 格 常 数ｃ＝２８．６３，而 Ｂｉ２Ｓｅ３ 的 原 胞 包 含

Ｓｅ－Ｂｉ－Ｓｅ－Ｂｉ－Ｓｅ五 原 子 层 单 元 （ｑｕｉｎｔｕｐｌｅ　ｌａｙｅｒ，

ＱＬ），这样可以得到一个ＱＬ的 厚 度 为９．５．这 说

明，Ｂｉ２Ｓｅ３ 的生长是以Ｓｅ－Ｂｉ－Ｓｅ－Ｂｉ－Ｓｅ五原子层为单

元进行的．这种特殊的生长模式为随后的大量工作

所验证，它也适用于Ｂｉ２Ｔｅ３ 单晶薄膜的情况．
近两年来，Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）单晶薄膜的 ＭＢＥ生

长研究在世界范围内得到了广泛重视．一些小组尝

试了在不同的衬底上生长Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）单晶薄膜

及原位的表面电子态观测研究．清华大学薛其坤小

组、中国科学院物理研究所的马旭村小组［２８］与日本

东京大学的长谷川修司小组［２９］也都利用 ＭＢＥ方法

在Ｓｉ衬底上生长Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜，用角分辨光电子能谱

观察到随薄膜厚度变化发生的表面态带隙打开的现

象．薛其 坤 小 组 还 在 碳 化 硅／石 墨 烯 衬 底 和 Ａｌ２Ｏ３
衬底上分别制备出高平整度的Ｂｉ２Ｓｅ３ 和Ｂｉ２Ｔｅ３ 薄

膜，并利用原位的ＡＲＰＥＳ和ＳＴＭ对表面态形成的

驻波、表面态电子在强磁场中的朗道量子化等进行

了深入的观察，为 确 证Ｄｉｒａｃ型 电 子 态 的 存 在 提 供

了重 要 证 据［９，３０］．此 外，Ａ．Ｒｉｃｈａｒｄｅｌｌａ等 人 亦 在

ＧａＡｓ上获得了单晶Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜［３１］．香港科技大学

的王建农小组采用ＺｎＳｅ为缓冲层，在ＧａＡｓ衬底上

外延Ｂｉ２Ｔｅ３ 薄膜，并与沈顺清、张富春等人合作，对

表 面 杂 质 对 薄 膜 的 电 输 运 性 质 的 影 响 进 行 了

研究［３２］．
虽然通过单晶解理的方法也可以比较容易地获

得厚度小于５０ｎｍ甚至是几纳米的薄膜［３３］，也有人

通过使用化学气相沉积等方法获得Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）

单晶薄片、纳 米 带 等［３４］，但 这 些 方 法 都 无 法 获 得 对

薄膜厚度和尺寸的准确控制．这些方法得到的适合

电场调控的超薄薄膜（厚度小于２０ｎｍ）的尺寸基本

上只有微米量级，重复性也有困难．相反，使用成熟

的 ＭＢＥ技术可 以 实 现 厚 度 均 一 的 大 面 积 薄 膜，非

常有利于基本物性研究及器件应用．特别需要指出

的是，ＭＢＥ方法生长的多种半导体材料异质结构中

的载流子迁移率，远远超过相应的体材料及化学方

法制备的低维材料，因此我们期待，经过努力，利用

ＭＢＥ有可能大大提高拓扑绝缘体薄膜的晶体质量．

·３４４·
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３　拓扑绝缘体输运研究

电子输运性质的测量在基础物理的研究以及器

件工作中都起着非常重要的作用．历史上，电输运的

研究在诸如整数和分数量子霍尔效应、量子自旋霍

尔效应以及近年来的研究热点石墨烯器件等领域都

扮演了主导的角色．在角分辨光电子能谱（ＡＲＰＥＳ）
得到充分发展之前（２０００年前），输运测量还是了解

固体的能带结构的主要手段之一．但在拓扑绝缘体

研究的早期，表面原位探测手段如ＡＲＰＥＳ，ＳＴＭ等

却起到了主要的作用．这主要是因为早期的拓扑绝

缘体样品体内导电，从而很难分辨出真正的表面态

电子输运性质．随着样品质量的提高和表面态调控

（如栅电压调节）手段的发展，拓扑绝缘体的输运的

研究也逐步取得进展．
３．１　单晶样品中的量子振荡

将一个三维固体材料置于磁场中，当材料的载流

子迁移率足够高时，材料的磁电阻会随磁场的倒数

１／В呈周期振荡，这就是ＳｄＨ振荡．类似地，材料的

磁矩 随 磁 场 的 倒 数１／В 的 周 期 振 荡 称 为ｄＨｖＡ
（ｄｅ　Ｈａａｓ－ｖａｎ　Ａｌｐｈｅｎ）效应．它们都来源于强磁场作

用下固体内电子形成分立的朗道能级．振荡的频率可

以表示成Ｏｎｓａｇｅｒ关系：Ｆ＝ １
Δ（１／В）＝

２
２πｅ
ＡＦＳ，其中

ＡＦＳ为垂直磁场В的费米面截面的极值面积．因此，变
化磁场并测量ＳｄＨ振荡，就可以推知相应的费米面

的信息．对于二维电子体系（２ＤＥＳ），ＳｄＨ 振荡只与

垂直于电子体系所在平面的磁场В⊥ 有关．因此，观

察倾斜磁场中ＳｄＨ 振荡的规律可以将二 维 体 系 的

信号与体振荡信号区分开来．
早在上世纪７０年代，Ｋｅｈｌｅｒ等人就详尽地研

究过Ｂｉ２Ｓｅ３ 与Ｂｉ２Ｔｅ３ 体材料的输运性质和量子振

荡．尽管当时并没有拓扑绝缘体的概念，但一些结果

至今仍有很好的借鉴意义［３５—３９］．在近年来的拓扑绝

缘 体 研 究 中，最 早 报 道 二 维 量 子 振 荡 的 实 验 是

Ｔａｓｋｉｎ和 Ａｎｄｏ等 人 报 道 的 Ｂｉ１－ｘＳｂｘ 合 金 中 的

ｄＨｖＡ振 荡［４０］．但 由 于 其 表 面 电 子 结 构 复 杂，

Ｂｉ１－ｘＳｂｘ体 系 在 研 究 和 应 用 上 价 值 有 限，人 们 更 为

关注的是Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）类第二代三维拓扑绝缘体

上的量 子 振 荡 行 为．Ｂｉ２Ｓｅ３（Ｂｉ２Ｔｅ３）单 晶 体 材 料 的

ＳｄＨ振荡的观 察 并 不 困 难，然 而，得 到 并 确 认 来 自

其表面态电子的二维量子振荡则要困难得多．至今

关于表面态的二维量子振荡的报道仍寥寥无几，并

仍有待进一步确证．尽管人们在努力提高拓扑绝缘

体单晶的质量，例如Ｂｕｔｃｈ等人将Ｂｉ２Ｓｅ３ 单晶的电

子浓度降低到１０１６ｃｍ－３，迁移率提高到２×１０４ｃｍ２／

Ｖｓ，但他们在输运测量中只观察到了来自体内的量

子振荡［４１］．他们 推 断，由 于 表 面 不 平 整 以 及 暴 露 在

空气中的原因，可造成的散射使得表面态的电子迁

移率小于体电子．
首先观察到第二代拓扑绝缘体表面量子振荡的

是斯 坦 福 加 速 器 实 验 室 的 Ｆｉｓｈｅｒ小 组．他 们 在

Ｂｉ２Ｓｅ３ 中掺入大 量Ｓｂ制 备ＢｉｘＳｂ２－ｘＳｅ３，将 体 材 料

的载流子浓度降低到～１０１６ｃｍ－３量级［１６］．在超高强

度的磁场（５５Ｔ）条 件 下，观 察 到 样 品 随 磁 场 的 垂 直

分量的倒数１／Ｂ⊥ 振荡的磁阻．同时，他们发现样品

长时间暴露大气后，该信号将大为减弱乃至消失，因
此推断振荡信号来自于表面电子．值得注意的是，由

ＳｄＨ振荡温度 依 赖 关 系 得 出 的 表 面 电 子 有 效 质 量

为０．１１ｍｅ，这与体材料导带的电子有效质量０．１２ｍｅ
十分接近［３７］．而 最 近Ｂｉａｎｃｈｉ等 人 利 用 ＡＲＰＥＳ观

察到Ｂｉ２Ｓｅ３ 表面 附 近 由 于 能 带 向 下 弯 曲 形 成 量 子

阱态，这些量子阱态具有抛物色散关系并且拓扑平

庸［４２］．人们有理由怀疑这些表面量子阱态是否在量

子振荡的测量中产生影响．
随后在Ｂｉ２Ｔｅ３ 单晶样品中，多个小组报道观察

到了二维量子振荡．例如普林斯顿大学Ｏｎｇ小组在

低温和倾斜磁场中测量了电阻率在４—１２ｍΩ·ｃｍ
的Ｂｉ２Ｔｅ３ 单晶样 品，并 认 为 其 观 察 到 的ＳｄＨ 振 荡

来源于表面［４３］．加州大学的Ｘｉｕ等人使用化学方法

合成的Ｂｉ２Ｔｅ３ 纳米带，测得了二维量子振荡，并 利

用ＳｉＯ２／Ｓｉ背栅对ＳｄＨ振荡进行栅电压调控．当栅

电压从２０Ｖ 变 化 到８０Ｖ 时，观 察 到 有 效 质 量 从

０．１１ｍｅ增加 到０．１３ｍｅ［４４］．这 个 变 化 趋 势 与 栅 电 压

变化时Ｄｉｒａｃ电子的费米面的变化趋势相一致．
由于最近日本大阪大学的安藤阳一小组制备出

了高电阻的Ｂｉ２Ｔｅ２Ｓｅ单晶材料，使得关于量子振荡

的观察得到了更多的进展．他们针对所合成的单晶

的测量表明，在低温下输运已经进入变程跃迁（ｖａｒ－
ｉａｂｌｅ　ｒａｎｇｅ　ｈｏｐｐｉｎｇ）区间．而倾斜磁场的实验 也 证

明量子振荡的信号来自于表面［１７］．普林斯顿大学的

Ｏｎｇ小组对电阻 率 为６Ω·ｃｍ的Ｂｉ２Ｔｅ２Ｓｅ单 晶 进

行了测 量，也 得 到 了 来 自 表 面 的 量 子 振 荡 的 有 力

证据［１８］．
３．２　拓扑绝缘体纳米带中的相干现象

在低温下，电子的波函数可以在经历多次弹性

散 射 之 后 仍 保 持 相 干 性．１９８１ 年，Ａｌｔｓｈｕｌｅｒ，

·４４４·
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Ａｒｏｎｏｖ和Ｓｐｉｖａｋ（ＡＡＳ）研究了在相同路径上沿着

相反方向运动的电子的相干问题．如果该闭合路径

中有一 个 磁 通 量Ф，则 根 据 Ａｈａｒｏｎｏｖ和Ｂｏｈｍ在

１９５９年 的 工 作，这 两 个 路 径 之 间 的 相 位 差 是

４πФ／Ф０，其中Ф０＝ｈ／ｅ是 磁 通 量 子．ＡＡＳ提 出，当

磁场 变 化 时，电 子 会 以ｈ／２ｅ为 周 期 发 生 增 强 干

涉［４５］．这种ＡＡＳ振 荡 很 快 在 镀 Ｍｇ玻 璃 纤 维 上 得

到了证实［４６］，之 后 更 在 碳 纳 米 管 中 也 观 察 到 该 现

象［４７］．而在拓扑 绝 缘 体 中，如 果 表 面 的 电 导 确 实 是

与体电导分离的话，在线状的拓扑绝缘体中也应当

观察到类似 的 ＡＡＳ振 荡，这 是 探 测 拓 扑 绝 缘 体 表

面输运的一个很好的手段．这方面的最早的实验报

道来自斯坦福大学的崔屹研究组，他们在Ｂｉ２Ｓｅ３ 纳

米带中观察到磁阻振荡，但令人惊讶的是，振荡的周

期是ｈ／ｅ而 非ｈ／２ｅ［４８］，其 中 的 原 因 目 前 尚 不 得 而

知．理论上有人提出了两个模型试图对此作出解释，
但这两个模型得到的以ｈ／ｅ为周期的振荡的极大值

都出现在磁通为ｈ／２ｅ的奇数倍处，而非实验上观察

到的偶数倍 处［４９，５０］．最 近，南 京 大 学 的 王 广 厚 研 究

组在Ｂｉ２Ｔｅ３ 纳米带中同时观察到了周期为ｈ／２ｅ与

ｈ／ｅ的振荡，通 过 观 察 不 同 条 件 下 两 种 振 荡 的 相 对

强度的变化，证明两种振荡具有不同的起源．他们的

证据表明，ｈ／２ｅ周 期 的 振 荡 来 自 于 表 面 态 电 子 的

ＡＡＳ振荡．值得 注 意 的 是，他 们 推 测 表 面 电 子 的 相

干长度达到几个微米的量级，可以与石墨烯中的电

子相干长度比拟．这或许能反映拓扑表面态的自旋

－动量锁定带来的抑制背散射的效果［５１］．
从理论上讲，由于拓扑绝缘体的表面态电子具

有自旋和动量锁定的特征［１—４］，电子沿一个闭合路

径运动一周时自旋会旋转２π，这样它的波函数会增

加一个相因子π，即所谓的Ｂｅｒｒｙ相位．直接的结果

就是两个相反路径上的电子的波函数会发生相消干

涉，因 此 磁 场 为 零 时 电 导 处 于 最 大 值．与 早 期 的

ＡＡＳ实验相似，在 拓 扑 绝 缘 体 纳 米 带 测 量 中，由 于

系综平 均 的 效 果，会 导 致ｈ／ｅ周 期 被 抑 制［５２］．因 此

实验上观察到的ｈ／ｅ周期的具体机理有待于更深入

的实验研究．此外，观察到具有理论预言特征的ｈ／

２ｅ振荡也许具有重要意义，但这要求对表面的化学

势和表面的无序强度进行更为细致的调控．
３．３　ＭＢＥ生长的拓扑绝缘体薄膜的栅电压调控

随着更多的研究组采用 ＭＢＥ方法获得单晶拓

扑绝缘体薄 膜，利 用 ＭＢＥ生 长 的 薄 膜 进 行 输 运 性

质研究的工作也得到了开展．但迄今为止得到的所

有不掺杂薄膜都表现出ｎ型导电性．由霍尔效应测

得 的 二 维 电 子 浓 度 在１×１０１３—１０×１０１３　ｃｍ－２范

围［５３－５５］．而 根 据 ＡＲＰＥＳ测 量 的 结 果 推 算，Ｂｉ２Ｓｅ３
薄膜的上下两个表面的表面态所能容纳的电子数最

多也就０．５×１０１３ｃｍ－２个（考虑费米能级达到导带底

的情况）［７，５６］．这说明，大多数样品中存在显著的体

电子．另外，实验获得的非线性的霍尔电阻曲线也表

明，材料中有多种载流子共存（见图３）．考虑薄膜具

有上下两个表面以及中间的体相，可以认为薄膜中

存在３个导电通道（上、下表面和体）．

图３　（ａ）在ＳＴＯ表面上使用 ＭＢＥ外延获得的原子级平整的单

晶Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜的典型形貌（膜厚３０ｎｍ）；（ｂ）ＳＴＯ上的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄

膜未加栅电压调控时获得的典型磁阻（ＭＲ）和霍尔电阻（Ｒｘｙ）曲

线（左上角插图显示我们制作的霍尔器件的光学显微镜照片，右

下插图显示零磁场附近±３Ｔ范围的磁阻曲线放大图）

前面提到，薄膜材料与体材料相比，一个重要优

势是可以使用栅电压来调节费米能级的位置．栅电

压调控可以有顶栅和背栅两种．考虑到许多实验要

求在拓扑绝缘体上制备超导、铁磁等其他材料的低

维结构，因而使用背栅极调控上表面的化学势更为

有利，而这需要在绝缘的衬底上生长拓扑绝缘体薄

膜．Ｓｉ衬底虽 然 在 低 温 下 绝 缘，但 其 击 穿 电 场 强 度

很低，无法用其实现有效地栅电压调节．我们选择钛

酸锶ＳｒＴＯ３（简写为ＳＴＯ）作为衬底，它具有很高的

介电强度［５７，５８］，这对于在输运测量时实现栅电压调

控极为有利．图３显示了我们在ＳｒＴＯ３（１１１）衬底上

生长的典型薄膜的形貌和输运特性曲线［５９—６１］．
图４（ｂ）显示我们在１０ｎｍ厚度的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜中

测得的不同栅电压下，薄膜的霍尔电阻（Ｒｘｙ）随磁场

的变化曲线．在这个样品中，我们获得了很高的载流

子调节范围．当栅电压从＋５０Ｖ变化到－８６Ｖ时，Ｒｘｙ
增加了 将 近１个 量 级，对 应 于 电 子 浓 度 从３×１０１３

ｃｍ－２变化到０．３×１０１３ｃｍ－２．在更低的电压（－１０５Ｖ

附近），磁阻率ρｘｘ 达到最大值，增加了近一个量级．根

据这些特征可以推断，在ρｘｘ 的最大值附近，薄膜中应

该出现了一定数量的空穴．我们看到，当电压降低到

－８６Ｖ以下时（图４（ｂ）上方），Ｒｘｙ曲线出现了显著的

非线性，而且Ｒｘｙ出现了反号．

·５４４·
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图４　（ａ）栅电压调控的霍尔器件的示意图；（ｂ）１０ｎｍ厚度

的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜在不同栅电 压 下 的 霍 尔 电 阻（Ｒｘｙ）随 磁 场 的

变化曲线；（ｃ）零磁场下，磁阻率ρｘｘ（实 心 方 块）以 及 霍 尔 系

数ｄＲｘｙ／ｄＢ在高磁场（１６—１８Ｔ）Ｒ
Ｈ
Ｈ（空心三角形）以及低磁

场Ｒ
Ｌ
Ｈ（空心圆）下的偏压依赖关系

由于薄膜具有一定的厚度，栅电压造成的能带

弯曲对上、下表面的影响是不同的．当背栅加负电压

时，薄膜的下表面的费米能级首先被拉低，并随着电

压的进一步增加向价带移动．当电压足够大，使下表

面的费米能 级 降 到 Ｄｉｒａｃ点 之 下 时，下 表 面 会 出 现

空穴．由此我们可以认为，通过栅电压的调节，我们

已经将下表面调节至Ｄｉｒａｃ点以下．但是，由于我们

还没有观察到霍尔系数的极小值（虽然有指向极小

值的迹象），上表面应该仍然处于Ｄｉｒａｃ点之上．
尽管Ｃｈｅｃｋｅｌｓｋｙ等人 利 用ＳｉＯ２／Ｓｉ衬 底，在 解

理获得的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜 中 观 察 到 了 类 似 的 栅 电 压 调

节效应［６２］，但他们获得的电阻率增强及载流子浓度

的变化幅度远低于我们在ＳＴＯ衬底上获得的结果．
利用背栅调节，我们在一些样品中获得了超过ｈ／ｅ２

的最大（二维）电阻率，说明体电导在负偏压条件下

能得到很大程度的抑制．
３．４　栅压调控薄膜的磁阻和反弱局域效应

前面我们提到，由于拓扑绝缘体的表面态电子

具有自旋和动量锁定的特征，其结果就是时间反演

对称的两个相反的闭合路径上的电子的波函数会发

生相消干涉．这使得表面电子的背散射受到抑制，从
而导致其特征性的“反弱局域化”（ｗｅａｋ　ａｎｔｉ－ｌｏｃａｌｉ－
ｚａｔｉｏｎ）输运现象．通过测量磁场下的输运，可以观察

反弱局域效应：由于施加垂直磁场将破坏时间反演

对称性而增加磁阻，故磁阻在零磁场下有一个极小

值．磁致电导率可以表示为以下方程：

Δσ（Β）α·ｅ
２

πｈ
［Ψ（１２＋

Ｂ
Ｂ
）－ｌｎ（ＢＢ

）］，

其中Ψ为ｄｉｇａｍｍａ函数，Ｂ＝／（４Ｄｅτ）为与电子退

相干时间τ 相关的特征场，Ｄ为扩散常数．常数α对

于拓扑绝缘体的一个表面取值为１／２．这个方程也适

用于具有很强自旋轨道耦合的普通二维电子体系（取

α＝１／２），例如Ａｕ，Ｐｔ，Ｂｉ等重金属薄膜［６３，６４］．
对于不同衬底上获得的Ｂｉ２Ｓｅ３ 和Ｂｉ２Ｔｅ３ 薄膜，

在不加负栅极偏压的情况下，其费米能级基本上处于

导带之中．我们最近的研究显示，二维浓度在一个很

宽范围（０．８×１０１３—８．６×１０１３ｃｍ－２）内的样品的磁电

导都可用上述公式描述，并且拟合获得的系数α接近

１／２．这个结果可以有两个可能的解释．其一是体电

子与表面电子存在很强的散射，导致所有的导电通道

都混合为一个导电通道．另一个解释是，样品中虽然

存在３个导电通道，但或许其中某个通道的退相干长

度远大于其他通道，以致于该通道在量子输运中占据

了主导地位．如果我们考虑拓扑绝缘体薄膜具有上下

２个表面，它们的电子输运是独立的并基本上是等价

的，则应该得到α＝１的结果．最近我们利用调控能力

强的Ｂｉ２Ｓｅ３ 样品获得了这种类型的输运［６１］．

图５　拟合获得的系数α随偏压的变化（当偏压由正变负并超过

－５０Ｖ时α发生从１／２到１的变化）

如图５所示，样品的反弱局域特征随栅极电压

显著改变，特 别 是 在 较 大 负 偏 压 时．当 未 施 加 栅 压

（电子浓度高）时，α接 近１／２，而 当 调 节 栅 电 压 使 得

体电导得到显著抑制（Ｖ＜－５０Ｖ）时，我们得到α拟

合值开始从１／２向１转变．这说明，当体电导被抑制

时，上下两 个 表 面 的 输 运 通 道 脱 离 耦 合．所 以 可 以

说，在这个区间中观察到的反弱局域输运性质主要

反映了表面的输运特征．
对于在低介电常数衬底上生长的拓扑绝缘体薄

膜，或者通过对单晶材料进行解理得到的薄膜，利用

顶栅进行调控也是一个可行的方案．最近美国马里

兰大学的Ｆｕｈｒｅｒ小组在超薄（＜１０ｎｍ）Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜

表面制作顶栅进行电场调控，也观察到薄膜的ｎ型

到ｐ型 的 转 变［６５］．美 国 麻 省 理 工 学 院（ＭＩＴ）的

Ｓｔｅｉｎｂｅｒｇ等 人 采 用 顶 栅 调 控 的 办 法，也 观 察 到

Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜中的输运通道分离的现象［６６］．

·６４４·
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４　存在的问题

拓扑绝缘体的研究普遍遇到的一个难题是表面

暴露大气后的退化现象．虽说理论上拓扑绝缘体的

表面态是强健的，只要有表面它就存在．但暴露大气

却可能带来表面氧化、吸附水等而导致表面化学势

的变化，从而 引 起 表 面 掺 杂 效 应 而 引 入 载 流 子［６７］．
另外，表面的粗糙化也会造成表面态在空间中的弥

散，以及表面电子迁移率的降低．当前对这个问题还

没有太好的解决办法．虽说在超高真空中进行原位

的表征可以避免退化问题，但将来总归是希望实现

拓扑绝缘体的器件应用，那么表面退化就是一个绕

不过去的问题．或许，从表面转向界面结构是将来解

决这个问题的一个途径．
虽然人们已经在单晶样品上观察到了量子振荡

并将其来源 归 于 表 面，但 遗 憾 的 是，至 今 所 有 使 用

ＭＢＥ方法获得的单晶拓扑绝缘体薄膜上都 没 有 观

察到ＳｄＨ振 荡．虽 然 几 个 小 组 获 得 的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜

的最好迁移率已经达到１０３ 以 上，但 也 没 有 观 察 到

振荡的迹象［６０，６８］．相 反，在 解 理 薄 膜 和 化 学 气 相 沉

积（ＣＶＤ）生长的纳米线中观察到了ＳｄＨ振荡．这说

明用 ＭＢＥ生长拓扑绝缘体薄膜的质量还有待进一

步提高．
随着栅电压调控能力的提高，人们有希望实现

拓扑绝缘体的费米能级的精确定位以及表面和体输

运的分离．目前还存在的问题是：由于使用单个栅调

节的时候，会在薄膜垂直方向上诱导出一个不对称

的能带弯曲，造成上、下表面费米能级在能带中的位

置不同．为了解决这个问题，同时对薄膜进行顶栅和

背栅的调节，从而实现对薄膜上、下表面的费米能级

的独立调控，这也许是必要的．

５　结束语

拓扑绝缘体的出现，为凝聚态物理注入了一股

新的活力．拓扑绝缘体与之前的研究热点石墨烯有

许多类似的地方，但拓扑绝缘体的可调控的手段及

其复杂性远远超过石墨烯，这也给基础研究和应用

提供了一个更广阔的平台．在本文讨论的范围之外

还有许多令 人 感 兴 趣 的 课 题，例 如 磁 掺 杂、异 质 结

构、拓扑绝缘体人工纳米结构、新型拓扑绝缘体等也

都十分吸引人．可以想见，这是一个会持续很久、并

不断产生新发现的领域．
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·物理新闻和动态·
地幔矿石的超塑性

超塑性是指某些材料在加热时可将自身的长度拉伸几倍左右．在地球地幔中的矿石一般是不能忍受这样的拉伸长度，但

最近日本Ｔｏｋｙｏ大学的Ｔａｋｅｂｉｋｏ　Ｈｉｒａｇａ教授和日本国家新材料研究所的Ｈｉｄｅｈｉｒｏ　Ｙｏｓｈｉｄａ教授所领导的研究组已找到了直

接的证据，证明地幔矿石都应是超塑性的．它们的特性 与 其 他 真 实 的 或 预 期 的 可 塑 性 材 料 一 样 是 一 种 多 晶 聚 集 结 构．研 究 组

将一些纳米大小的粉末烧结成两类相似的地幔矿石，这两种地幔矿石大部分是由镁橄榄石（Ｍｇ２ＳｉＯ４）所组成．在没有形变时，

一个超塑性材料通常是由纳米大小的颗粒成分所组成，其中散布着少量更小一些的颗粒成分．当材料在加热条件下发生形变

时，大颗粒与小颗粒成分都会与其周围的颗粒产生融合 生 长．这 个 反 应 保 证 了 相 邻 的 颗 粒 成 分 能 继 续 连 接，但 却 不 能 形 成 为

一个整块的镁橄榄石．分析样品结果显示，材料是由９０％的镁橄榄石（Ｍｇ２ＳｉＯ４）和１０％的方镁石（ＭｇＯ）所 组 成，它 们 能 承 受

高于５００％的形变．此外，两种电子诊断仪器，一种是反向散射衍射仪（ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｂａｃｋ－ｓｃａｔｔｅｒｅｄ　ｄｉｆｆｒａｃｔｉｏｎ），另 一 种 是 透 射 电 子

显微镜（ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ　ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｙ），它们都显示在地 幔 矿 石 中 的 颗 粒 结 构 与 已 知 的 超 塑 性 材 料 中 的 颗 粒 结 构 是 相 似

的，从而证明地幔矿石在一定温度与形变下可以具有超塑性．研究组估计，这种超塑性可 以 帮 助 地 球 地 幔 内 一 块２００ｋｍ厚 的

板层用６０００万年的时间在地球内穿透３０００ｋｍ．
（云中客　摘自Ｎａｔｕｒｅ，２０１０，４６８：１０９１）

大质量伙伴反转热木星
至今已发现５５０多颗太阳系外的行星．其中许多是所谓的热木星，因为这些行星的质量与木星相近，轨

道与它们的主恒星非常靠近．但是天文学家们不明白为什么这些外行星的四分之一都绕着与它们恒星的自

旋反方向的轨道运行．这与我们的太阳系不同，太阳系中的行星都绕着与太阳自旋相同的方向做轨道转动．
美国Ｎｏｒｔｈｗｅｓｔｅｒｎ大学的天文学家们建立了一个太阳系的物理模型：一个类似太阳的恒星被远处的一

个像木星那样大小的行星和更远处的大质量的物体（行星或棕矮星）所环绕．当这个模型运行时，物体间的引

力相互作用开始改变里面的那颗行星的轨道．这种极小的引力微扰在成百上千万年间使轨道发生的微小的

变化逐渐积累起来，最终使里面这颗行星的轨道由近乎圆形（类似我们太阳系的木星）改变成细长的椭圆形，
运行过程中有时会非常接近其主恒星．恒星的引力会使该行星受到挤压和加热，使其轨道运动能量减少，轨

道收缩．这一情况以前曾有人模拟过．
Ｎｏｒｔｈｗｅｓｔｅｒｎ大学的研究者在模拟中发现了新的现象：这种引力微扰还会引起轨道倾角的变化．倾角

是恒星自旋角动量与行星轨道角动量之间的夹角．在有些情况下，热木星太过于倾向其恒星，以致发生翻转，
并绕着另一个方向运行．

这里关键的物理量是角动量．角动量是守恒量，当内部的行星由圆形的轨道变成椭圆形轨道时，其角动

量急剧减少，反过来使外部的行星的角动量增加同样大小的数量．内部行星轨道角动量的减少使它非常容易

发生翻转．有关论文发表在Ｎａｔｕｒｅ　２０１１年第４７３卷第１８７—１８９页上．

（树华　编译自Ｐｈｙｓｉｃｓ　Ｗｏｒｌｄ　Ｎｅｗｓ，１２Ｍａｙ　２０１１）
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拓扑绝缘体表面态的ＳＴＭ研究＊

程　鹏１，　　张　童１，２　　何　珂２　　陈　曦１　　马旭村２　　薛其坤１，２

（１　清华大学物理系 低维量子物理国家重点实验室　北京　１０００８４）

（２　中国科学院物理研究所 表面物理国家重点实验室　北京　１００１９０）

摘　要　　文章主要介绍了利用扫描隧道显微镜对拓扑绝缘体表面态进行的一系列研究工作，包括拓扑绝缘体表面

态的电子驻波以及拓扑表面态的朗道量子化现象．这些工作对于拓扑绝缘体基本性质的确立以及深入理解具有十分

重要的意义．
关键词　　拓扑绝缘体，电子驻波，朗道量子化

Ｓｃａｎｎｉｎｇ　ｔｕｎｎｅｌｉｎｇ　ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｅ　ｓｔｕｄｉｅｓ　ｏｆ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒｓ

ＣＨＥＮＧ　Ｐｅｎｇ１，　　ＺＨＡＮＧ　Ｔｏｎｇ１，２　　ＨＥ　Ｋｅ２　　ＣＨＥＮ　Ｘｉ　１　　ＭＡ　Ｘｕ－Ｃｕｎ２　　ＸＵＥ　Ｑｉ－Ｋｕｎ１，２

（１　Ｓｔａｔｅ　Ｋｅｙ　Ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ　ｏｆ　Ｌｏｗ－Ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　Ｑｕａｎｔｕｍ　Ｐｈｙｓｉｃｓ　ａｎｄ　Ｄｅｐａｒｔｍｅｎｔ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｔｓｉｎｇｈｕａ　Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１０００８４，Ｃｈｉｎａ）

（２　Ｓｔａｔｅ　Ｋｅｙ　Ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ　ｆｏｒ　Ｓｕｒｆａｃｅ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｃｈｉｎｅｓｅ　Ａｃａｄｅｍｙ　ｏｆ　Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１００１９０，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ　　Ｗｅ　ｓｕｍｍａｒｉｚｅ　ｒｅｃｅｎｔ　ｓｃａｎｎｉｎｇ　ｔｕｎｎｅｌｉｎｇ　ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｅ　ｓｔｕｄｉｅｓ　ｏｆ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒｓ，ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ
ｔｈｅ　ｏｂｓｅｒｖａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｓｔａｎｄｉｎｇ　ｗａｖｅｓ　ａｎｄ　ｔｈｅ　Ｌａｎｄａｕ　ｑｕａｎｔｉｚａｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｓｕｒｆａｃｅ　ｓｔａｔｅｓ．Ｔｈｅｓｅ
ｗｏｒｋｓ　ｈａｖｅ　ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｅｄ　ｇｒｅａｔｌｙ　ｔｏ　ｏｕｒ　ｕｎｄｅｒｓｔａｎｄｉｎｇ　ｏｆ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒｓ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ　　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒｓ，ｅｌｅｃｔｒｏｎ　ｓｔａｎｄｉｎｇ　ｗａｖｅｓ，Ｌａｎｄａｕ　ｑｕａｎｔｉｚａｔｉｏｎ

＊　国家自然科学基金（批准号：１０７２１４０４）、科技部量子调控重大研

究计划（批准号：２００９ＣＢ９２９４００）资助项目

２０１１－０６－１３收到

　 通讯联系人．Ｅｍａｉｌ：ｃｈｅｎｇ－ｐ０７＠ｍａｉｌｓ．ｔｓｉｎｇｈｕａ．ｅｄｕ．ｃｎ

　　三维拓扑绝缘体是具有导电的并受时间反演对

称性保护的表面态，而其体态则是绝缘性的．在动量

空间中，表面态具有狄拉克锥（Ｄｉｒａｃ　ｃｏｎｅ）结构（见

图１）．三维拓扑绝缘体的带隙中只能存在奇数个狄

拉克锥．狄拉克锥的顶点称为狄拉克点．狄拉克点附

近的电子态 的 能 量 与 动 量 之 间 满 足 线 性 的 色 散 关

系，由狄拉克方程描述．狄拉克锥上的每一点只存在

一个自旋态，其自旋指向形成螺旋结构（见图１）．从

２００７年开始，一系列三维拓扑绝缘体在理论上和实

验上被预言和发现［１—７］．
目 前 研 究 最 多 的 三 种 三 维 拓 扑 绝 缘 体 材 料 是

Ｂｉ２Ｔｅ３，Ｂｉ２Ｓｅ３ 和Ｓｂ２Ｔｅ３．这 一 类 拓 扑 绝 缘 体 材 料

有着独特的优势：（１）晶体结构简单，有确定的化学

配比，易于合成；（２）能带结构简单，在带隙内只存在

一个狄拉克点，从而为理论及实验研究提供了一个

最理想的模型；（３）这类材料体能隙都比较大，特别

是Ｂｉ２Ｓｅ３ 的能隙可以达到０．３ｅＶ，为发展自旋电子

学器件创造了可能．实验上研究拓扑绝缘体的手段

主要有角分辨光电子能谱（ＡＲＰＥＳ）、扫描隧道显微

图１　三维拓扑绝缘体中的狄拉克锥

镜（ＳＴＭ）和输运 测 量．本 文 将 主 要 介 绍ＳＴＭ 方 面

的工作．
ＳＴＭ基于量子力学中的隧道效应，通过对针尖

与样品之间的隧道电流的测量和控制，可以获得达

到原子分辨的样品表面的形貌信息．更重要的是，它

·９４４·
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能 在 原 子 尺 度 上 探 测 空 间 局 域 电 子 态 密 度

（ＬＤＯＳ），称为扫描隧道谱技术（ｓｃａｎｎｉｎｇ　ｔｕｎｎｅｌｉｎｇ
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＳＴＳ）．它 可 以 用 于 分 析 包 括 金 属、半

导体、超导体等材料的局域态密度，获得更加丰富的

电子态分布信息．一些研究组相继开展了对拓扑绝

缘体表面态的ＳＴＭ研究，并取得了重要进展．这些

研究对于理 解 拓 扑 绝 缘 体 的 性 质 具 有 不 可 或 缺 的

作用．

１　拓扑绝缘体表面态的电子驻波

固 体 中 电 子 能 量 为ε的 本 征 态 由 Ｂｌｏｃｈ波

Ψｋ（ｒ）表示，ｋ为波矢．函数ε（ｋ）称为色散关系，可以

通过ＡＲＰＥＳ获得．与ＡＲＰＥＳ相比，ＳＴＭ可以在实

空间对样品表面进行原子级成像，但不能给出材料

在倒易空间的信息．然而如果在样品表面引入杂质

或者缺陷，它将导致准粒子发生弹性散射，从而将同

一等能面上不同波矢的本征态相互联系起来．如果

入射 波 的 波 矢 为ｋｉ，经 过 弹 性 散 射 之 后 变 为 波 矢

ｋｆ，它们之间的动量改变为ｑ＝ｋｆ－ｋｉ．在ＬＤＯＳ上

表现为波 长λ＝２π｜ｑ｜的 周 期 性 振 荡．这 一 现 象 在

ＳＴＭ的ｄＩ／ｄＶ 成像中将显示为像水的波纹一样的

驻波图样．通过测量不同能量下准粒子驻波的波长

大小，再结合式λ＝２π｜ｑ｜与ｑ＝ｋｆ－ｋｉ，即可得到准

粒子色散关系的一些信息．
电子驻波最早由ＩＢＭ 的Ｄ．Ｍ．Ｅｉｇｌｅｒ小组在

Ｃｕ单晶表面上观察到［８］，随后又在Ａｕ，Ａｇ等贵金

属、Ｂｅ（０００１）以及半导体ＩｎＡｓ等表面观察到．实际

上，这种表面干涉现象不仅适用于电子，同样也适用

于其他的表面准粒子，包括超导体中的波戈留波夫

准粒子等等．最 早 曾 在 普 通 超 导 金 属 Ｎｂ表 面 观 察

到了准粒子受表面杂质散射形成的驻波，之后在高

温超导体表面也观察到了同样的准粒子干涉条纹．
通过傅里叶变换，可以直观地获得表面电子驻波所

具有的周期性，也就是在倒易空间中波矢ｑ的大小

和方向，从而得到电子的能带色散关系的一些信息．
如今，这一技术已被广泛地应用于高温超导、单层石

墨烯等这样一些新奇量子材料当中，并从中分析出

有关费米面形状、色散关系以及一些特殊的散射过

程等非常丰富的物理信息．
对于拓扑绝缘体来说，它的表面态电子是自旋

极化的狄拉克费米子，且受时间反演对称性所保护．
这些性质都会体现在表面态电子的散射过程中，并

可以通过电子驻波进行研究．

我们以Ｓｉ（１１１）为 衬 底，通 过 采 用 二 元 半 导 体

化合物生长中经典的三温度法，利用分子束外延方

法（ＭＢＥ）制备出高质量的Ｂｉ２Ｔｅ３ 薄膜［９］．然后通过

测量ＳＴＳ谱，获 得 了Ｂｉ２Ｔｅ３ 薄 膜 表 面 的 局 域 态 密

度，观察到了与样品偏压近似呈线性关系的电子态

密度，这代表了表面态的贡献．在样品表面低温沉积

少量的Ａｇ原子 之 后，单 个 Ａｇ原 子 在Ｂｉ２Ｔｅ３ 薄 膜

表面呈现出类似三聚体的结构，据推测，这是由单个

Ａｇ原子替换了第二原子层的Ｂｉ原子 所 形 成 的．利

用ｄＩ／ｄＶ 成像技术对包含有Ａｇ原子的区域进行扫

描，在扫描的同时记录下某一偏压下每一个像素点

的ｄＩ／ｄＶ 值，得到的图像即可反映该能量处态密度

的空间分布．图２（ａ）—（ｆ）就是在Ａｇ原子周围区域

所作的不同偏压下的ｄＩ／ｄＶ　ｍａｐｐｉｎｇ图像，可以看

到围绕于 Ａｇ原子周围的电子干涉条纹，即表面 电

子驻波．电子驻波的出现，证明了Ｂｉ２Ｔｅ３ 薄膜 二 维

表面态的存在．虽说体态电子也能产生干涉，但由于

体态的三维能带结构，不同波矢的电子驻波相互交

叠在一起，很难观察到清晰的电子干涉条纹．只有表

面态电子的干涉才能产生清晰的电子驻波，并与偏

压具有确定 的 变 化 关 系．这 是 继 ＡＲＰＥＳ之 后 对 拓

扑绝缘体表面态存在的又一个有力证明．

图２　图２（ａ）—（ｆ）Ａｇ原 子 附 近 区 域 在 不 同 偏 压 下 的ｄＩ／ｄＶ

图像（扫描面积为２８ｎｍ×２８ｎｍ，图 像 分 辨 率 为１２８×１２８，扫 描

电流为０．１ｎＡ）

为了定量地研究表面电子驻波的波长与能量的

关系，需要将图２中一系列的ｄＩ／ｄＶ　ｍａｐｐｉｎｇ图像

进行傅里叶变换（见图３），可以发现，每幅傅里叶变

换图像都显示出围绕布里渊区的中心Г点的６个互

相对称的亮点，且每个亮点都位于Г－Ｍ方向上，而

Г－Ｋ方向则几乎看不到亮度．
为了解释傅里叶变换的图样，需要研究电子驻

波形成的机制．在动量空间中，ｋｉ 和ｋｆ 都处于一个

等能面上．各种初动量到末动量的散射都会发生，但

·０５４·
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图３　（ａ）—（ｆ）为 各 能 量 下 的ｄＩ／ｄＶ　ｍａｐｐｉｎｇ图 像 分 别 对 应 的

傅里叶变换（其中（ａ）中的黄线标出了根据原子分辨定出的表面

布里渊区（ＳＢＺ），红线表示的分别为ｋ空间中的Г－Ｍ和Г－Ｋ方

向．见《物理》网刊彩图）

是并不是所有的散射形成的驻波都能看到，绝大部

分的驻波由于相消干涉而不会出现．真正能够出现

在驻波中的散射的动量转移ｑ必须为极值，这类似

于光学中的费马定律．Ｂｉ２Ｔｅ３ 拓扑表面态的等能面

如图４所示．使ｑ取极值的散射有两种，其动量转移

分别为ｑ１和ｑ２，ｑ１沿Г－Ｋ方向，而ｑ２沿Г－Ｍ方向．

图４　散射过程示意图（散射主要发生在不同的Г－Ｋ方向之间，

ｑ１和ｑ２是两个可能的散射波矢）

沿Г－Ｋ方向的ｑ１正是入射波ｋｉ 所对应的背散

射动量转移，但ｑ１并没有出现在傅里叶变换的图样

中．这一现象正是由Ｂｉ２Ｔｅ３ 特有的拓扑表面态造成

的．三维拓扑绝缘体的表面态是有自旋手性的，动量

相反的态其自旋方向也是相反的．而自旋相反且动

量相反的两 个 态 可 以 用 时 间 反 演 算 符 直 接 关 联 起

来，也就是｜－ｋ↓〉＝Ｔ^｜ｋ↑〉，其中Ｔ^为时间反演算

符．对于费 米 子，满 足 Ｔ^２＝－１．Ａｇ原 子 是 非 磁 性

的，它所引起的 散 射 势 Ｕ^ 是 时 间 反 演 不 变 的，也 就

是说：^Ｔ^Ｕ^Ｔ－１＝^Ｕ．于是有：

〈－ｋ↓｜^Ｕ｜ｋ↑〉＝－〈ｋ↑｜^Ｕ｜ｋ↓〉＊

　　　　　　　＝－〈－ｋ↓｜^Ｕ｜ｋ↑〉＝０，
即动量相反且自旋相反的电子态之间的散射几率为

零．所以说，背散 射ｑ１ 的 缺 失 是 时 间 反 演 对 称 性 的

结果，这是拓扑表面态的特有性质［１０］．
普林斯顿大学的Ｙａｚｄａｎｉ研究组报道了他们对

Ｂｉ１－ｘＳｂｘ 合金（０．０７＜ｘ＜０．２２）的表面态进行的ＳＴＭ
研究 结 果［１１］，也 发 现 了 背 散 射 被 禁 戒 的 现 象．
Ｂｉ１－ｘＳｂｘ合金（０．０７＜ｘ＜０．２２）是先于Ｂｉ２Ｔｅ３ 被提出

的一种三维强拓扑绝缘体材料，其表面态由５个狄拉

克锥组成．对Ｂｉ１－ｘＳｂｘ 合金进行ｄＩ／ｄＶ ｍａｐｐｉｎｇ图像

扫描，同样发现存在着表面态电子干涉条纹．为了提

高信号强度，获得更精细的散射结构，他们并不是将

ｄＩ／ｄＶｍａｐｐｉｎｇ图像直接进行傅里叶变换，而是利用

所谓的ＦＴ－ＳＴＭ技术，将互为相反的偏压下的ｄＩ／ｄＶ
ｍａｐｐｉｎｇ 图 像 逐 个 像 素 点 相 除，得 到：

Ｚ（ｒ，Ｅ＝ｅＶ）＝ｇ（ｒ，＋Ｖ）／ｇ（ｒ，－Ｖ），然后再将该比值

进行傅里叶变换，得到倒易空间中的Ｚ（ｑ，Ｅ＝ｅＶ）．把
它 与 ＡＲＰＥＳ给 出 的 等 能 面 图 像 相 比 较，发 现

Ｂｉ１－ｘＳｂｘ合金的表面态电子存在８种不同方向的散射

矢量，但 是 惟 独 缺 少 背 散 射 矢 量．与 前 面 介 绍 的

Ｂｉ２Ｔｅ３ 表面的电子驻波所不同的是，这些散射矢量是

在不同的狄拉克锥之间散射形成的，而Ｂｉ２Ｔｅ３ 表面

的电子驻波是单个狄拉克锥内的散射．
除此之外，斯坦福大学的Ｋａｐｉｔｕｌｎｉｋ研究组在Ｓｎ

掺杂和Ｃｄ掺杂的单晶Ｂｉ２Ｔｅ３ 样品表面的台阶边缘

处同样观察到了清晰的电子驻波［１２］．从分析驻波的

振幅随距离的衰减关系也得出了背散射缺失的结论，
并且验证了其表面态等能面的六角雪花状结构．

上述实验都是在不含杂质或者包含非磁性杂质

的拓扑绝缘体表面进行的．理论预言，在拓扑绝缘体

中引入磁性杂质，能破坏拓扑绝缘体表面态的时间

反演对称性，从而观察到在非磁性杂质周围所缺失

的背散射．最近，波士顿学院的 Ｍａｄｈａｖａｎ研究组对

Ｆｅ掺杂的Ｂｉ２Ｔｅ３ 单晶材料表面进行ＳＴＭ 研究，取

得了新的进展［１３］．他们同样通过ｄＩ／ｄＶ　ｍａｐｐｉｎｇ图

像观察到了拓扑绝缘体表面态的电子驻波．进行傅

里叶变换之后发现，在能量高于１５０ｍｅＶ时，占主导

地位的散射矢量仍然集中于Г－Ｍ方向，与之前的报

道是一致的．然而在较低的能量范围内，却发现其中

包含了新的 散 射 通 道．通 过 与 ＡＲＰＥＳ获 得 的 能 带

结构相对比，该散射通道正是Г－Ｋ方向电子的背散

射所形成的散射矢量．

２　拓扑绝缘体表面态的朗道量子化

磁场下分立朗道能级的出现不仅是二维电子体

系的重要特征，也是产生量子霍尔效应的根源．在均

·１５４·
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匀磁场下，二维自由电子气将形成一系列等间隔的

分立能级，称为朗道能级．对于狄拉克费米子，其哈

密顿量 表 示 为 Ｈ＝－υＦｋ·σ，其 中ｋ ＝－ｉ＝

－ｉ　ｘ ｘ＋ｙ

（ ）ｙ ，υＦ 表 示 费 米 速 度，σ 是 Ｐａｕｌｉ矩

阵，σ＝σｘｘ ＋σｙｙ＋σｚｚ．在均匀磁场Ｂ下，狄拉克费

米子同样形成一系列分立能级，所不同的是，这些能

级 不 再 是 等 间 隔 的，而 是 由 Ｅｎ ＝ｓｇｎ（ｎ）

２｜ｎ｜ｅＢυ２槡 Ｆ，ｎ＝０，±１，±２…给 出（见 图５）．当

ｎ＝０时，Ｅ＝０，也就是说，在狄拉克点处存在一个朗

道能级．

图５　（ａ）二维自由电子气的朗道能级；（ｂ）二维狄拉克费米子的

朗道能级（其中虚线分别表示二者在零磁场下的态密度）

利用ＳＴＳ获得朗道能级峰最早是１９９８年由汉

堡大学 的 Ｗｉｅｓｅｎｄａｎｇｅｒ研 究 组 在ｎ－ＩｎＡｓ（１１０）表

面上实现的［１４］．２００５年，东 京 大 学 的Ｆｕｋｕｙａｍａ研

究组在高定向热解石墨（ＨＯＰＧ）上观察到了朗道能

级峰［１５］，并且利用ｄＩ／ｄＶ　ｍａｐｐｉｎｇ图像的方法观察

到了局域态与扩展态并存的状态，为之前在 ＨＯＰＧ
上测得的量子霍尔效应提供了又一个直接证据．之

后，罗格斯大 学 的 Ａｎｄｒｅｉ研 究 组 又 在 ＨＯＰＧ表 面

发现了两种不同的朗道能级峰相互叠加的现象，分

别由无质量 的 狄 拉 克 费 米 子 与 有 质 量 的 准 粒 子 产

生，并把这一现象归因于 ＨＯＰＧ材料不同的堆垛方

式［１６］．在２００４年石墨烯被发现之后，人们又开始寻

求狄拉克费米 子 体 系 中 的 朗 道 能 级．２００９年，美 国

国家标准局的Ｓｔｒｏｃｉｏ研究组利用ＳＴＳ在ＳｉＣ外延

生长的单层石墨烯表面成功地观察到了非常明锐与

清晰的朗道能级峰［１７］，一方面非常精确地验证了其

具有Ｅｎ∝ ｜ｎ｜槡 Ｂ的线性关系，证明了单层石墨烯内

狄拉克费米子的存在，另一方面也证实了单层石墨

烯内的电子迁移率很高的特性．拓扑绝缘体的表面

态同样具有狄拉克费米子的线性色散关系，因此利

用ＳＴＭ／ＳＴＳ技术，我们期望同样可以获得 类 似 于

石墨烯的朗道能级．
我们仍 然 采 用 了 ＭＢＥ的 生 长 办 法，以ＳｉＣ上

外延生长的石墨烯做衬底制备出了高质量的Ｂｉ２Ｓｅ３
薄膜［１８，１９］，然后利用ＳＴＭ／ＳＴＳ对在垂直于样品表

面的磁场作用下的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜进行了研究［２０］，发现

原本在零磁场 下 平 滑 的ＳＴＳ谱 上 叠 加 上 了 一 系 列

分立的电导峰，这正是量子化的朗道能级峰．图６（ａ）
是朗道能级与磁场之间的变化关系．在较高的磁场

下，可以清晰地看到１０个以上的朗道能级峰，相邻

峰之间的间距随能量增加而逐渐减小，这一点与一

般二维自由电子气的等间距的朗道能级完全不同，
而是与石墨烯的朗道能级相类似．在不同的磁场下，
狄拉克点处始终有一个不随磁场变化的电导峰，称

为零级朗道峰．以上这些特点都与之前提到的狄拉

克费米子的朗道能级所具备的特征相吻合．将不同

磁场下各个朗道能级峰进行高斯拟合，精确定出它

们分别对应 的 能 量 值，然 后 以 能 量 为 纵 坐 标，槡ｎＢ
为横坐标，得 到 能 量 值 与槡ｎＢ的 关 系．朗 道 能 级 在

费米面附近与槡ｎＢ基本满足线性关系，但是在远离

费米面的地方却偏离直线关系．这种偏离主要来源

于针尖诱导的电荷效应，这一效应经常出现于载流

子密度较低的半导体中．由 ＭＢＥ生长 的Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄

膜缺陷密度很小，费米面位于带隙之内，其表面载流

子密度很低，大约在１０１２ｃｍ－２量级 ．因此，在外电场

下的屏蔽和感应电子主要由表面态提供．将针尖与

样品形成的隧道结抽象为平板电容器模型，当针尖

与样品之间的偏压为Ｖ，距离为ｄ时，形成的静电场

为Ｖ／ｄ，这一静电场将使得样品表面产生诱导电荷，
其电 荷 密 度 可 粗 略 表 示 为ε０Ｖ／ｄ．若Ｖ～１００ｍＶ，

ｄ～１ｎｍ，那么 诱 导 电 荷 密 度 为１０１２ｃｍ－２量 级，与 表

面本征的载流子密度相当．因此电荷感应效应对拓

扑绝缘体的ＳＴＳ测量结果有很大影响．它使得朗道

能级相对于费米面整体向下移动．在费米面附近，由
于偏压很小，这一效应并不明显，而远离费米面时，
偏压越大，诱导电荷越多，这一效应就越明显．对每

一个朗道能级峰进行修正，以去除掉针尖诱导的电

荷效应，得到 本 征 的 朗 道 能 级 峰 的 位 置，能 量 值 与

槡ｎＢ满足很好的线性关系（见图６（ｂ））．通过直线的

斜率可定出υＦ＝３．４×１０５　ｍ／ｓ．朗道能级与槡ｎＢ的

正比关系有 力 地 证 明 了Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄 膜 的 表 面 态 具 有

线性狄拉克费米子的能带色散关系，同时，零级朗道

能级的存在为半整数量子霍尔效应的出现提供了实

验依据．
狄拉克点以下并没有出现任何朗道能级峰，这

一点 与 石 墨 烯 的 朗 道 能 级 有 所 不 同．根 据 ＡＲＰＥＳ
的实验结果，认为这是因为测量样品的狄拉克点接

近于价带，其下方的表面态与价带重叠，因此影响了

狄拉克点以下的朗道能级的观察．

·２５４·
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图６　（ａ）Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜 的 朗 道 能 级 随 磁 场 的 变 化；（ｂ）经 过 修 正

之后的朗道能级与槡ｎＢ基本成线性关系

二维电子的朗道能级对于表面缺陷散射十分敏

感．利用低温蒸镀的办法在Ｂｉ２Ｓｅ３ 表面沉积少量的

Ａｇ原子，以观 察 其 对 朗 道 能 级 的 抑 制 作 用．当 Ａｇ
原子密度很低时，如图７（ａ）所示，１１Ｔ磁场下的朗

道能级的强度基本上没有变化．逐渐增加 Ａｇ原 子

密度（见图７（ｂ）），可 以 看 出 朗 道 能 级 明 显 变 弱，只

有狄拉克点附近和费米面附近的峰可以分辨出来．
将Ａｇ原子密度增至更大时，朗道能级几乎被完 全

抑制（见图７（ｃ））．当杂质间的距离与电子在磁场中

的回旋半径可比拟时，杂质散射开始起到明显作用．
Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜表面的Ａｇ杂质原子对朗道能级的抑制

从另一个角度证明了朗道能级是由表面态产生的．

图７　Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜表面不同覆盖度的Ａｇ原子对朗道能级的

抑制

与此同时，日本的 Ｈａｎａｇｕｒｉ研究组报道了在拓

扑绝缘体Ｂｉ２Ｓｅ３ 上观察到的朗道量子化．他们所采

用 的 样 品 是 利 用 高 温 熔 融 的 办 法 获 得 的Ｂｉ２Ｓｅ３

单晶材料，在真空中解理之后进行低温强磁场下的

ＳＴＳ测量．他们在体材料上得到的朗道能级峰与在

Ｂｉ２Ｓｅ３ 薄膜上测得的结果是十分类似的［２１］．

３　展望

拓扑绝缘体的基本性质已经得到了根本确立，
并且获得了广泛认可．但是，拓扑绝缘体的独特魅力

远不止于此，理论物理学家们预言了一系列更加奇

妙的物理现象，例如表面态的量子反常霍尔效应、拓
扑磁电效应和磁单极、Ｍａｊｏｒａｎａ费米子与拓扑超导

体等，这些会对未来科学的发展具有重大的推动意

义，并有可能导致信息技术的革 命．ＳＴＭ 在 探 索 这

些新奇量子现象中将会继续发挥重要的作用．
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二维拓扑绝缘体退相干效应研究＊

江　华１，　　成淑光２　　孙庆丰３　　谢心澄１，４

（１　北京大学国际量子材料科学中心　北京　１００８７１）

（２　西北大学物理系　西安　７１００６９）

（３　中国科学院物理研究所　北京　１００１９０）

（４　美国奥克拉荷马州立大学物理系　奥克拉荷马州　７４０７８）

摘　要　　拓扑绝缘体是当前凝聚态物 理 研 究 的 热 点．退 相 干 效 应 对 该 体 系 的 影 响 的 研 究 不 仅 有 重 要 的 理 论 意

义，而且也是实现未来量子器件的不可或缺的前期工作．文 章 作 者 从 理 论 上 研 究 了 退 相 干 对 二 维 拓 扑 绝 缘 体 特 别

是量子自旋霍尔效应的影响．研究结果表明，作为量子自 旋 霍 尔 效 应 的 标 志 的 量 子 化 纵 向 电 阻 平 台 对 不 破 坏 自 旋

记忆的退相干效应（普通退相干）不敏感，但却对破坏自旋记忆的退相干效应（自旋退相干）非常敏感．因此，该量子

化平台只能在尺寸小于自旋退相干长度的介观样品中存在，从而解释了量子自旋霍尔效应实验中所观测到的结果

（见Ｓｃｉｅｎｃｅ，２００７，３１８：７６６）．同时，文章作者还定义了一个 新 的 物 理 量，即 自 旋 霍 尔 电 阻，并 发 现 该 自 旋 霍 尔 电 阻

也有量子化平台．特别是该量子化平台对两种类型的退 相 干 都 不 敏 感．这 说 明 在 宏 观 样 品 中 也 能 观 测 到 自 旋 霍 尔

电阻的量子化平台，因此更能全面地反映量子自旋霍尔效应的拓扑特性．
关键词　　拓扑绝缘体，量子自旋霍尔效应，退相干
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ｔｈｅｓｅ　ｑｕａｎｔｉｚｅｄ　ｐｌａｔｅａｕｓ　ｃａｎ　ｏｎｌｙ　ｓｕｒｖｉｖｅ　ｉｎ　ｍｅｓｏｓｃｏｐｉｃ　ｓａｍｐｌｅｓ　ｉｎ　ｗｈｉｃｈ　ｔｈｅ　ｓｐｉｎ　ｃｏｈｅｒｅｎｃｅ　ｌｅｎｇｔｈ　ｉｓ　ｓｍａｌ－
ｌｅｒ　ｔｈａｎ　ｔｈｅ　ｓａｍｐｌｅ　ｓｉｚｅ．Ｏｕｒ　ｒｅｓｕｌｔｓ　ａｒｅ　ｉｎ　ｅｘｃｅｌｌｅｎｔ　ａｇｒｅｅｍｅｎｔ　ｗｉｔｈ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ（Ｓｃｉｅｎｃｅ，２００７，３１８：７６６）．
Ｉｎ　ａｄｄｉｔｉｏｎ，ｗｅ　ｄｅｆｉｎｅ　ａ　ｎｅｗ　ｓｐｉｎ　Ｈａｌｌ　ｒｅｓｉｓｔａｎｃｅ　ｔｈａｔ　ａｌｓｏ　ｅｘｈｉｂｉｔｓ　ｑｕａｎｔｕｍ　ｐｌａｔｅａｕｓ，ｗｈｉｃｈ　ａｒｅ　ｒｏｂｕｓｔ　ａ－
ｇａｉｎｓｔ　ｂｏｔｈ　ｎｏｒｍａｌ　ａｎｄ　ｓｐｉｎ　ｄｅｐｈａｓｉｎｇｓ．Ｔｈｅｓｅ　ｎｏｖｅｌ　ｑｕａｎｔｕｍ　ｐｌａｔｅａｕｓ　ｃａｎ　ｔｈｕｓ　ｓｕｒｖｉｖｅ　ｉｎ　ｍａｃｒｏｓｃｏｐｉｃ　ｓａｍ－
ｐｌｅｓ　ａｎｄ　ｂｅｔｔｅｒ　ｒｅｆｌｅｃｔ　ｔｈｅ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｎａｔｕｒｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｑｕａｎｔｕｍ　ｓｐｉｎ　Ｈａｌｌ　ｅｆｆｅｃｔ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ　　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒ，ｑｕａｎｔｕｍ　ｓｐｉｎ　Ｈａｌｌ　ｅｆｆｅｃｔ，ｄｅｐｈａｓｉｎｇ

＊　国家自然科学基金（批准号：１０７３４１１０；１０９７４２３６））、中国博士后

基金（批准号：２０１００４８０１４７）资助项目

２０１１－０５－０６收到

　 通讯联系人．Ｅｍａｉｌ：ｊｉａｎｇｈｕａ０５＠ｐｋｕ．ｅｄｕ．ｃｎ

１　拓扑绝缘体与退相干效应简介

拓扑绝缘体及其相关物理现象是当前凝聚态物
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理中的一个研究热点，无论在基础物理研究还是无能

耗自旋电 子 器 件 设 计 方 面 它 都 具 有 举 足 轻 重 的 地

位［１，２］．拓扑绝缘体完全不能用传统的“绝缘体”来描

述；而要用一种全新的量子物质态来描述．它的体电

子态是有能隙的绝缘态；而它的表面（对三维体系）或
者边缘（对二维体系）电子态则是无能隙的金属态．这
种表面金属态的出现完全是由材料体电子态的数学

拓扑结构（拓扑序）决定．由于拓扑绝缘态的拓扑序需

要使用拓扑不变量来表征，这些拓扑不变量是离散的

整数或分数，它们不能连续地改变．因此拓扑绝缘体

的表面金属态与表面的具体结构无关，它能非常稳定

地存在，不受体系中的缺陷和杂质等的影响．
强磁场引起的量子霍尔效应是最早发现的拓扑

绝缘体体系［３］．在该体系中，霍尔电阻表现出不受外

界干扰所影响的量子化平台．它的发现对现代物理

学产生了深远的影响，并且有２次共４人因此而获

得诺贝尔物理学奖．近几年来，人们陆续预言并在实

验中证实了几种二维或三维材料能形成全新的拓扑

绝缘态［４—８］．这类拓扑绝缘态是由材料自身的强自

旋轨道耦合结合特殊的能带结构而产生的，是材料

的内在性质的反映．由于它不需要外加磁场，因此能

保 持 体 系 的 时 间 反 演 对 称 性．不 同 于 由 第 一 类

Ｃｈｅｒｎ数来表征 的 量 子 霍 尔 效 应 拓 扑 体 系［９］，这 类

拓扑绝缘态的拓扑序 使 用Ｚ２拓 扑 数［１０］来 表 征．量

子自旋霍尔效应是该类拓扑绝缘态在二维情况下的

表现形式．在量子自旋霍尔效应体系中，强自旋轨道

耦合会使得体能带打开一个带隙，并在带隙内建立

起螺旋（ｈｅｌｉｃａｌ）边缘态能带．这一独特的能带结构，
保证了当样品化学势位于体带隙中时，载流子只能

沿着边界传输，而且对于同一边界来说，不同自旋的

载流子的传输方向完全相反．这种边缘态输运方式

使得量子自旋霍尔效应体系的霍尔电阻为零，而纵

向电阻却表现出量子化平台．量子自旋霍尔效应最

早是在单层石墨烯样品中提出的，随后很快被推广

到其他二维 和 三 维 体 系［１，２］．特 别 是 张 首 晟 组 预 言

了在合适宽度的 ＨｇＴｅ／ＣｄＴｅ半导体量子阱中会形

成能带倒置结构，从而量子自旋霍尔效应能在该体

系中出现［５］．随后，他们的理论预测被德国的实验组

所证实．在实验中，他们测量了纵向电阻，并在零磁

场下的介观样品中观测到量子化的纵向电阻平台，
从而 间 接 证 实 了 量 子 自 旋 霍 尔 效 应 及 其 拓 扑 性

质［６］．尽管如此，该量子化平台仅仅出现在介观尺度

样品中；当样品尺度变大时，尽管平台属性还能够保

持，但是其值已经远远偏离了量子化值．与之相对应

的量子霍尔效应，它的量子化霍尔电阻平台能够在

宏观尺度很好保持．在考察了各种因素之后，我们提

出退相干可能会破坏量子自旋霍尔效应纵向电阻的

量子化平台．
在实际材料中，存在着各种各样的能导致波函

数相位随机化（波函数相位随机化称为退相干）的非

弹性散射机 制，它 们 大 致 可 以 分 为 两 类：在 第 一 类

中，载流子仅仅丢失相位记忆而保留自旋记忆，如电

子－电子相互作用，电－声子相互作用等等导致的

退相干过程都属于这一类，它们被称为普通退相干；
在另一类中，载流子不仅仅丢失相位记忆，而且丢失

自旋记忆，如由磁性杂质引起的自旋翻转的退相干

过程，核自旋涨落导致的退相干过程等属于这一类，
它 们 被 称 为 自 旋 退 相 干．在 理 论 上，可 以 通 过

Ｂüｔｔｉｋｅｒ虚 拟 导 线 的 方 法 来 模 拟 这 些 退 相 干 过

程［１１］．该方法的关键是在具有退相干的区域接上虚

拟导线．载流子从退相干区域流进虚拟导线，丢失相

位记忆后再回到退相干区域．在整个过程中，虚拟导

线中的静电流为零，而体系的相位相干则被破坏．

２　物理模型和研究方法

最近，我们研究了退相干对量子自旋霍尔效应

的影响［１２］．我们的研究集中在以下两个问题：（１）体

系中的退相干是如何影响实验上所观测到的量子化

纵向电导平台；（２）是否存在新的可观测物理量，它

们能够在宏观尺度的样品中，依然保持量子化平台

的特性，从而能更好地反映量子自旋霍尔效应的本

质．为了与实验结果进行对比，我们考虑与实验装置

相同的六端 口 体 系（见 图１（ａ）），体 系 哈 密 顿 量 Ｈ
可以写为

Ｈ ＝ＨＱＳＨＥ＋Ｈｖｉｒｔｕａｌ－ｌｅａｄ＋Ｈｃｏｕｐｌｅ ，
其中ＨＱＳＨＥ为量 子 自 旋 霍 尔 效 应 样 品 的 哈 密 顿 量．
ＨＱＳＨＥ的表述形 式 并 不 唯 一，它 和 所 选 用 的 计 算 模

型有关．选用 的 模 型 可 以 是 最 简 单 的 理 想 模 型［１２］，
也可 以 是 具 体 材 料 模 型，例 如，铁 磁 的 石 墨 烯 模

型［１３］，ＨｇＴｅ／ＣｄＴｅ量 子 阱 模 型［１４］．无 论 选 用 哪 种

模型，本文的主要计算结果都完全相同．为了方便，
下文只给出 ＨｇＴｅ／ＣｄＴｅ量 子 阱 模 型 的 计 算 结 果．
Ｈｖｉｒｔｕａｌ－ｌｅａｄ为Ｂüｔｔｉｋｅｒ虚拟导线的哈 密 顿 量，为 了 模

拟退相干，退相干区域每个格点都需要接上与轨道

数相同的虚拟导线．Ｈｃｏｕｐｌｅ为虚拟导线与量子自旋霍

尔体系的耦合项．
利用Ｌａｎｄａｕｅｒ－Ｂüｔｔｉｋｅｒ电 流 公 式 结 合 非 平 衡
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格林函数方法，我们可以计算每根实导线和虚拟导线

上的电流（具体计算公式见文献［１２］）．然后我们分析

这些导线的端口条件．图１（ａ）中的１和４端口为电压

端，我们在这两端口加上一小电压Ｖ，从而导致在纵

向有一电流Ｉ１４．对于普通退相干，载流子在进入虚拟

导线并从虚拟导线返回的过程中，仅仅丢失相位记忆

而保留自旋记忆．因此，任何一个格点ｉ的虚拟导线

电流均 满 足Ｊｉ ＝Ｊｉ ＝０，这 时Ｖｉ 一 般 不 等 于

Ｖｉ．对于自旋退相干，我们通过使每根虚拟导线满足

Ｖｉ＝Ｖｉ，Ｊｉ＋Ｊｉ＝０，来达到载流子既丢失相位记

忆，也丢失自旋记忆的要求．如果横向４个端口作为

电压探测端，端口条件满足总电流为零，即Ｊｐ＋Ｊｐ
＝０，并且自旋压Ｖｐ＝Ｖｐ＝Ｖｐ（ｐ＝２，３，５，６）．这时

就可以定义纵向电阻Ｒ１４，２３＝
Ｖ２－Ｖ３
Ｉ１４

，该纵向电阻与

文献［６］中实验测量的纵向电阻完全相同．我们也考

虑了横向４个端口为自旋压探测端的情形，这时每个

端口的条件是Ｊｐ＝Ｊｐ＝０；在这种情况下，我们可以

定义自旋霍尔电阻Ｒｓ＝Ｖｐ －ＶｐＩ１４
（即横向任一端

口 的 自 旋 压 差 除 以 纵 向 电 流）．利 用 Ｌａｎｄａｕｅｒ－
Ｂüｔｔｉｋｅｒ公式，并结合各导线的端口条件，就可以得到

每根实导线上的电压与电流，然后纵向电阻Ｒ１４，２３和

自旋霍尔电阻Ｒｓ 也可获得．

图１　（ａ）是一个六端的自旋霍尔 装 置 的 示 意 图；（ｂ）和（ｃ）显 示

纵向电阻Ｒ１４，２３与费米能级ＥＦ 的关系，不同曲线对应 于 不 同 的

退相干强度Γ（（ｂ）为 普 通 退 相 干，（ｃ）为 自 旋 退 相 干．样 品 尺 寸

为Ｌ＝２００ｎｍ，Ｗ＝２００ｎｍ，Ｍ＝２００ｎｍ．其他参数为 ＨｇＴｅ／ＣｄＴｅ

量子阱实际参数［１４］，其中体带隙为Δ＝－２０ｍｅＶ）

３　数值结果及讨论

我们首先研究退相干对纵向电阻的影响．图１（ｂ）
和１（ｃ）分别给出了在普通退相干和自旋退相干情况

下纵向电阻Ｒ１４，２３随着费米能ＥＦ 的变化关系．在没

有退相干的情况下，纵向电阻表现出量子化平台．当
有退相干存在时，量子化平台是否能保持还与退相干

类型有关：对于普通退相干，Ｒ１４，２３的平台能够很好保

持，即使在很大的退相干强度Γ下，平台值改变也很

小（见图１（ｂ）），基本维持在量子化平台值ｈ
２ｅ２

上；但对

于自旋退相干，尽管Ｒ１４，２３还能保持平台的样子，但它

的平台值大大偏离了量子化平台值ｈ
２ｅ２
，即便在自旋

退相干Γ很小的情况下，这个偏离量也非常大．我们

分析了这个现象背后的物理机制：对普通退相干来

说，载流子保持了自旋记忆，背散射仅仅发生在载流

子从样品的一条边界散射到与此样品边界相对的另

一边界时．因此除非样品非常窄，通常情况下的背散

射都非常弱，从而使量子化平台能够很好地保持；但
对自旋退相干来说，载流子的自旋可以翻转，背散射

可以在样品的同一条边界发生，所以纵向电阻Ｒ１４，２３
受到剧烈影响并严重偏离量子化平台值．在一个真实

的实验体系中，因为磁性杂质、核自旋涨落等存在，自
旋退相干就会不可避免地发生．当样品尺寸大于自旋

退相干长度时，自旋退相干对输运性质的影响将不能

被忽略，因此量子化纵向电阻平台只能在介观样品中

存在．这就解释了为什么在实验中对于宏观样品总观

测不到量子化的纵向电阻平台．而且，通过数值模拟，
我们还可以定量地获得实验上所观测到的纵向电阻

Ｒ１４，２３的所有特性．
下面我们研究在量子自旋霍尔效应体系中是否

有比纵向电阻Ｒ１４，２３更能很好反映其拓扑性质的物

理量．首先我们比较量子霍尔效应与量子自旋霍尔

效应的输运测量结果．在量子霍尔效应六端口输运

测量中，霍尔电阻表现出量子化平台，该量子化平台

几乎不受任何散射和任何退相干的影响［１５］．在量子

自旋霍尔效应中，每条边上的自旋电压差类似于霍

尔 电 压，如 果 我 们 定 义 自 旋 霍 尔 电 阻 Ｒｓ ＝
Ｖｐ －Ｖｐ
Ｉ１４

，它的物理性质应当类似 于 量 子 霍 尔 效

应中的霍尔电阻．图２（ｂ）和图２（ｃ）描述自旋霍尔电

阻Ｒｓ 在两种退 相 干 情 况 下 随 着 费 米 能 级ＥＦ 的 变

化．无论是自旋退相干还是普通退相干，Ｒｓ 都会 表

现出量子化的平台．例如，当Ｅ＝０和Γ＝５ｍｅＶ时，
纵向电阻Ｒ１４，２３的改变量超过２１０％（见图１（ｃ）），而
自旋霍尔电阻Ｒｓ 在自旋退相干（见图２（ｃ））和普通

退相干（见图２（ｄ））情况下改变量均不超过０．３％，
由此我们认为，Ｒｓ 的量子化平台在很强的退相干下

仍然 可 以 保 持．Ｒｓ 对 各 种 退 相 干 的 非 敏 感 性 与 量
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子霍尔效应中霍尔电阻对各种退相干非敏感性的物

理本质完全类似．借助自旋压沿着某一条边缘的分

布图（见图２（ａ）与 图２（ｂ）），我 们 可 以 得 到 有 关Ｒｓ
对各种退相干的非敏感性的物理本质的直观图像．
在 左 右 导 线，自 旋 压 为 自 旋 不 相 关 的，并 且 有

Ｖ１σ＝－Ｖ４σ＝Ｖ（σ表示自旋向上或自 旋 向 下）；在 中

心区，自 旋 压Ｖｐσ是 自 旋 相 关 的．在 没 有 退 相 干 时，
自旋向上的载流子无耗散地从左往右流，而自旋向

下的载流子无 耗 散 地 从 右 向 左 流（２，３端 口），所 以

有Ｖｐ＝－Ｖｐ＝Ｖ（见图２（ａ））．当体系存在自旋退

相干时，由于背散射效应，部分原自旋压为Ｖｐ 通道

的载流子会被散射到自旋压为Ｖｐ 的通道，从而使

得自旋压差Ｖｐ－Ｖｐ 减小（见图２（ｂ）），与此同时，
向右运动通道上的载流子被散射到相对的向左运动

通道，纵 向 电 流Ｉ１４会 相 应 地 减 小．这 种 自 旋 压 差

Ｖｐ－Ｖｐ 与纵向电流Ｉ１４的补偿效应使得即便存在

强自旋退相干情况下自旋霍尔电阻Ｒｓ 平台还依然

保持 不 变．Ｒｓ 对 各 种 退 相 干 的 非 敏 感 性 意 味 着 在

宏观尺度样品中观测到量子化的Ｒｓ 平台是可行的．

图２　（ａ）和（ｂ）分别为不存在自旋退相干（ａ）与存在自旋退相干

（ｂ）情况下自旋压Ｖｐσ沿着某一条边界 示 意 图．黑 色 实 线 与 箭 头

表示自旋向上，红色实线与箭头表示自旋向下．（ｃ）和（ｄ）为自旋

霍尔电阻Ｒｓ与费米能级ＥＦ 的关系，其中（ｃ）为普通退相干，（ｄ）

为自旋退相干

４　结束语

在本文中，我们研究了退相干对量子自旋霍尔效

应的影响．由于自旋退相干效应，原来理论预测的量

子自旋霍尔效应的标志———纵向量子化电阻平台只

在介观尺度的样品中存在，从而解释了最近量子自旋

霍尔效应输运实验的测量结果．同时，我们找到对任

何退相干都不敏感的新物理量———自旋霍尔电阻．它
的量子化平台能在宏观样品中观测到，从而能更好地

反映量子自旋霍尔效应的拓扑性质．
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拓扑绝缘体电子态的电场调控

常　凯

（中国科学院半导体研究所　半导体超晶格国家重点实验室　北京　１０００８３）

摘　要　　文章简要介绍了对拓扑绝缘体性质的 电 场 控 制，主 要 包 括 三 维 拓 扑 绝 缘 体 表 面 磁 性 的 电 场 控 制、电 子 在

ｐ－ｎ结中的类光输运行为以及拓扑绝缘体量子点的特性．
关键词　　拓扑绝缘体，ＲＫＫＹ相互作用，ｐ－ｎ结，量子点
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２０１１－０６－１０收到

　 通讯联系人．Ｅｍａｉｌ：ｋｃｈａｎｇ＠ｓｅｍｉ．ａｃ．ｃｎ

１　引言

标准的教科书告诉我们，自然界中的固态物质

大致分为两类：金属和绝缘体（或金属、半导体和绝

缘体）．绝缘体是个大家族，有普通的能带绝缘体、无
序导致的安德森绝缘体、电子－电子相互作用导致

的莫特绝缘体等．最近，这个家族里增添了一位新成

员———拓扑绝 缘 体［１，２］．拓 扑 绝 缘 体 是 由 能 带 的 拓

扑不变量Ｚ２ 来刻画的一类材料．这类材料中的电子

态具有以下奇妙的特性：（１）本征体材料内部是绝缘

体；（２）表面存在无能隙的金属态；（３）电子态的自旋

和动量方向是锁定的，即螺旋性．内部绝缘而边界导

电的体系早在半导体二维电子气的整数量子霍尔效

应中就发现了．在霍尔沟道的内部，形成朗道能级，

朗道能级之间存在正比于磁场强度的能隙．但是，霍
尔沟道的边界处则存在无能隙的边缘态，这是由磁

场的洛伦兹力造成的．其能带特性可以用一种拓扑

不变量（ＴＫＮＮ数）来刻画，因而是一种破坏时间反

演对称性的拓扑绝缘体．然而，最新的研究发现，由

自旋－轨道耦合导致的不破坏时间反演对称性的拓

扑绝缘体是一种新的量子物质态．当自旋轨道耦合

导致体系的能带反转时，在能隙中出现无能隙的边

缘态和表面态．这种物质态的实现无需外加磁场，因
而其边缘态和表面态受到时间反演对称性的保护，
能够抵抗无序效应和局域扰动而存在（前提是这些

扰动不能破坏时间反演对称性）．这类无能隙的边缘

态会导致一些新奇的输运特性，如量子自旋霍尔效

应．这 种 理 论 预 言 的 输 运 效 应 已 经 被 实 验 证 实

了［３—５］．目前 人 们 已 经 发 现 了 许 多 拓 扑 绝 缘 体，如

ＨｇＴｅ，ＢｉＳｅ，ＢｉＴｅ等［６—９］．
自旋轨道耦合是一种由相对论效应导致的电子

自旋和轨道运动之间的相互作用．对于常见的半导

体材料 来 说，如 闪 锌 矿 结 构 的 半 导 体 材 料 ＧａＡｓ，

ＩｎＡｓ和铅锌矿 结 构 的 材 料 ＧａＮ和ＺｎＯ，导 带 的 电

子大多是４ｓ态成分，其球状对称性导致自旋轨道耦

·８５４·
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合效应消失，但是其价带主要是３ｐ态成分，因而有

较强的自旋轨道耦合．当ｓ型的导带和ｐ型的价带

之间的能隙较小时，即两者之间的耦合较强时，导带

的电子可以通过和价带电子之间的强耦合而产生自

旋轨道耦合．但是通常的半导体材料中自旋轨道耦

合很弱，因而其主要物理效应是导致电子自旋的弛

豫以及电场调控．自旋轨道耦合强度由两方面的因

素决定：（１）构成半导体材料的元素的原子序数；（２）
导带和价带之间的能隙大小［１０］．前者决定了原子中

电子的相对论效应的强弱，因为在重原子中电子围

绕核运动的速度更快，更接近光速，因而相对论效应

（包括自旋轨道耦合）更强．能隙则决定了导带和价

带之间的耦合强弱．能隙越小，则耦合越强，因此导

带电子的自旋轨道耦合强度则越大．但是常见的半

导体材料的能隙较大，如ＧａＡｓ为１．５２ｅＶ，ＩｎＡｓ为

０．５ｅＶ，ＧａＮ和ＺｎＯ的 带 隙 都 大 于３．０ｅＶ．由 于 带

隙较大，因而 带 间 耦 合 较 弱，导 致 自 旋 轨 道 耦 合 较

弱．因此，我们应该在含有重元素的窄带隙半导体中

寻找强烈的自旋轨道耦合系统．很幸运的是，自然界

为人类准备了 这 样 的 一 类 材 料，如 ＨｇＴｅ，ＢｉＳｅ等．
这类材料含有重元素 Ｈｇ和Ｂｉ，同时带隙很窄，满足

以上我们提及的两个条件，因而是一种强烈的自旋

轨道耦合体系．而另一种新型的材料———石墨烯，虽
然带隙为零，但是碳原子太轻，因而自旋轨道耦合效

应很弱．

２　表面磁性的电控制

电子自旋的电控制是近年来自旋电子学领域内

人们孜孜以求的目标之一．我们研究了三维拓扑绝

缘体 表 面 上 局 域 自 旋 之 间 的 ＲＫＫＹ相 互 作 用（见

图１）．由于表 面 态 电 子 的 螺 旋 性，局 域 自 旋 之 间 的

ＲＫＫＹ相互作用不仅仅有海森伯项，还可以同时存

在扭曲的ＤＭ 项和伊辛项［１１］（见下面的（１）式）（值

得指出的是，这种行为在自旋轨道耦合系统中也存

在）．通过程函数的解析表达式可知，这三项的程函

数各不相同．有趣的是，海森伯项和伊辛项的程函数

可以几乎同时为零，这导致旋磁相的出现（见图２）．
通过调整栅极电压，可以改变局域自旋之间的相互

作用，实现不同的自旋模型，如各向异性的海森伯模

型、ＸＸＺ模型等．因此，三维拓扑绝缘体的表面磁性

十分丰富多彩，并可能为我们提供实现和研究各种

人工强关联体系的实验平台．

ＨＲＫＫＹ１，２ ＝Ｆ１（Ｒ，εＦ）Ｓ１·Ｓ２＋Ｆ２（Ｒ，εＦ）（Ｓ１×Ｓ２）ｙ

＋Ｆ３（Ｒ，εＦ）Ｓ
ｙ
１Ｓｙ２ ，　　　　　 （１）

其中Ｆ１，Ｆ２，Ｆ３ 分别是海 森 伯 项、ＤＭ 项 和 伊 辛 项

的程函数．

图１　（ａ）三维拓扑绝缘体（３ＤＴＩ）的表面磁离子构型示意图（底

部蓝色（见《物理》网刊 彩 图，下 同）部 分 是 底 电 极）；（ｂ）表 面 态

能带和自旋指向示 意 图（其 中２Δ是 磁 离 子 极 化 打 开 的 能 隙）；

（ｃ）考虑能带翘曲（ｗａｒｐｉｎｇ）效应的能带示意图

图２　ＲＫＫＹ相互作用程函数随（ａ）磁离子距离Ｒ和（ｂ）费米能

εＦ的变化（图中蓝色实线是海森伯项的程函数，红色和绿色虚线

分别对应ＤＭ项和伊辛项的程函数．图（ａ）中的插图是费米能位

于Ｄｉｒａｃ时的程函数）

３　类光的输运行为

相似性在物理学研究中发挥着重要的作用．通

过相似性，人们可以把不同的领域联系起来，互相借

用研究方法和概念．固体中的电子波与光波都表现

出相似的波动性，因而构造具有类光输运特性的电

子器件一直是电子器件领域内人们探索和期待的目

标．与普通材料中电子的抛物线型的能带不同，在拓

扑绝缘体和石墨烯中，表面态和边缘态的能带色散

关系是线性的，这使得实现类光的电子器件成为可

能．利用栅极电压和应变，人们理论上证明可以实现

电子 的 类 光 输 运 行 为，如 Ｖａｓｅｌａｇｏ透 镜、全 反 射、

Ｇｏｏｓ－Ｈａｃｈｅｎ效 应［１２］等．ＨｇＴｅ二 维 电 子 气 的 迁

移率目前仅次 于ＧａＡｓ二 维 电 子 气，这 也 是 为 什 么

能够在此种材料上首次观察到量子自旋霍尔效应的

原因．利用半导体中成熟的样品制备技术，我们可以

实现平面的ｐ－ｎ结结构［１３，１４］，并通过改变栅极电压，
可以在很大的范围内控制电子的布儒斯特角（见图

·９５４·
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３），而这点对光来说，由于材料的折射率是固定的，
因而较难于实现．如果考虑体系中存在电场导致的

Ｒａｓｈｂａ自旋轨道耦合，则通过恰当地调节电子入射

角，就可以完美地实现电子自旋分离器的功能，即自

旋向上的电子完美地透射，而自旋向下的电子被全

反射（见图３（ｃ））．对 于 较 高 的 栅 极 电 压，此 时 可 以

实现带间的电 子 隧 穿，ｐ型 区 域 对 电 子 透 射 的 表 现

类似于负折射率材料．我们相信应变也可以实现相

似的类光现象，从而实现全力学地控制电子输运．

图３　 （ａ）ＨｇＴｅ二维电子气ｐ－ｎ结示意图（阴影部分是栅极区

域，电子从量子点接触射入ｐ－ｎ结）；（ｂ）ｐ－ｎ结两侧 能 带 图 和 电

势构型图；（ｃ）电子透射率与入 射 角 度θ的 关 系（实 线 是 不 同 栅

压下的透射率，虚线是不同栅压下存在Ｒａｓｈｂａ自旋轨道耦合时

的电子透射率）；（ｄ）不同栅压下，特定角度入射时，电子透射率

与费米能ＥＦ 的关系

４　拓扑绝缘体量子点

相比于拓扑绝缘体体材料，其纳米结构则相对

研究较少，尤其是量子点方面．主要的原因是目前对

ＢｉＳｅ等三维拓 扑 绝 缘 体 的 生 长 和 制 备 还 存 在 很 多

问题，如 样 品 表 面 的 污 染、微 纳 结 构 的 刻 蚀 等．与

ＢｉＳｅ材料相比，ＨｇＴｅ材料 的 微 纳 结 构 制 备 技 术 目

前已经相当完善，人们能够采用刻蚀的方法制备此

类材料的微结构，如量子点等（见图４）．利用顶栅极

控制电子数目，侧栅极控制量子点的量子限制势．
图５是我们计算的量子点能谱［１５］．从图中可以

看出，对具有正带隙的量子点（Ｍ＞０），其能谱和普通

的量子点类似．但是负能隙量子点（Ｍ＜０）的能谱则

完全不同．体能隙中出现两组新的量子态，这类量子

态从价带一直延伸分布到导带，且出现了线性的色散

关系．这类新的量子态在实空间中分布在量子点的边

界附近，与起源于体带的量子态分布完全不同．
我们从图６可以看出，这些新量子态的能量和

图４　（ａ）刻 蚀 法 制 备 的 ＨｇＴｅ量 子 点 结 构 示 意 图；（ｂ）埋 有

ＨｇＴｅ量子点的ｐ－ｎ结结构示意图

图５　（ａ）和（ｂ）分 别 对 应 ＨｇＴｅ量 子 点 的 正 常 相 和 拓 扑 绝

缘体相的能 级 图（其 中 横 坐 标ｍ 是 角 动 量 量 子 数）；（ｃ）和

（ｄ）分别是量子点中体内态 和 边 缘 态 的 几 率 分 布 图（其 中Ｒ

是量子点半径）

量子点的半 径 成 反 比（∝１／Ｒ），普 通 的 量 子 态 则 正

比于１／Ｒ２．这些 特 性 可 以 理 解 如 下：对 于 普 通 的 量

子态，它 们 来 自 于 体 内 态 的 量 子 化，因 此 正 比 于

１／Ｒ２；而新的 量 子 态 则 起 源 于 边 缘 态，因 此 它 们 沿

着量子点的边缘量子化，所以正比于１／Ｒ．当施加外

磁场时，对于普通的量子点来说，人们通常观察到的

是量子点的磁能级，即Ｆｏｃｋ－Ｄａｒｗｉｎ能级．通常在

这类量子点中无法观察 到 持 续 电 流 和 Ａｈａｒｏｎｏｖ－
Ｂｏｈｍ振荡（ＡＢ振荡或ＡＢ效应）．而持续电流的振

荡过去在量子环和ＩＩ型量子点中已经看到过．这是

由量子环及其量子态的拓扑性质决定的．在普通的

量子点中，电子分布在量子点中心，因此人们从未观

察到持续电流及其 ＡＢ效应．在 拓 扑 绝 缘 体 量 子 点

中，由于电子分布在边界附近，呈现出环形分布，且

显示出螺旋的特征，即顺（逆）时针旋转的电子自旋

始终向上（向下）．这种特征受时间反演对称性的保

护表现出鲁棒性．因此人们可以期待看到持续电流

和ＡＢ振荡．拓 扑 绝 缘 体 量 子 点 中 持 续 电 流 的 ＡＢ
效应可以用来检测边缘态的存在．目前测量边缘态

·０６４·
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的实验手段 主 要 是 角 分 辨 光 电 子 谱（ＡＲＰＥＳ）和 量

子自旋霍尔 效 应．ＡＢ效 应 可 能 给 我 们 提 供 一 种 新

的检测边缘态的实验方法．更为重要的是，由于边缘

态是自旋极化且是光学暗态（见图６（ｃ）），因此可以

被用来构造量子信息的存储器件．

图６　（ａ）量子点能级能量Ｅ和（ｂ）能级差ΔＥ与 量 子 点 半

径Ｒ 的 关 系（图（ｂ）中 插 图 的 纵 坐 标 Ｅｇ 是 有 效 能 隙）；

（ｃ）边缘态电子自旋＜Ｓｚ＞与角动量量子数ｍ的关系

５　结束语

拓扑绝缘体是一种神奇的新型材料，正越来越

引起人们的注意．由于其独特的能带结构和手征特

性，表现出许多新奇的物性和现象．本文主要讨论了

拓扑绝缘体边缘态和表面态电子、类光输运行为、表
面磁性和纳米结构量子态的电控制．边缘态和表面

态的类光输运行为为我们构造类光的电子器件提供

了物理基础．利用栅极电压，我们可以有效地控制自

旋－自旋相互作用．其纳米结构中的边缘态所具有

的光学暗态的特性，为我们构造量子信息的存储器

提供了可能．拓扑绝缘体领域无疑正在快速增长，越
来越多不同研究背景的人们加入进来，人们可以期

待将会有越来越多的新奇的物理现象被发现．
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·物理新闻和动态·

决定行人行为和拥挤灾难的简单规律

随着聚众事件的规模和发生次数的增加，对拥挤灾 难 的 研 究 及 人 群 流 动 的 模 拟 成 为 重 要 的 研 究 领 域．但 是，即 使 那 些 成

功的模型方法（如由牛顿力模型发展起来的方法），仍 不 能 符 合 观 察 的 结 果．由 法 国、瑞 士 和 英 国 的 科 学 家 组 成 的 研 究 组 提 出

一种认知科学的方法，这种方法是建立在行为探索法的 基 础 上 的．他 们 认 为 行 人 根 据 视 觉 获 得 的 信 息，也 就 是 根 据 行 人 与 眼

前障碍物的距离，采取两种认知步骤来调整行人的行走 速 度 和 方 向．虽 然 这 种 模 型 比 以 前 的 模 型 简 单，但 所 预 言 的 个 人 行 走

轨迹以及集体人群的流动情况与大量的经验的和实验 的 数 据 符 合 得 很 好．这 个 模 型 预 言 了 自 组 织 现 象 的 出 现，例 如，自 发 地

形成单行线或停让一下再走的现象．此外，行人行为探 索 法 与 身 体 碰 撞 计 算 相 结 合，预 言 在 人 群 密 度 极 高 时 会 发 生 混 乱 的 拥

挤现象，这种现象正是近来所发生的拥挤灾难中所观察到的．研究人员所采用的方法是通过对多个人之间的相互作用进行积

分处理，克服了物理上的一些限制，提出了“对相互作用”模型．因此，通过认知探索法了解人群动力学不仅对于更好地安排安

全的聚众事件是极为重要的，而且可以为建立更现实的 描 述 集 体 社 会 行 为 的 模 型 开 辟 途 径．此 外，这 种 方 法 还 可 应 用 于 改 进

自控机器人的导航．

（树华　编译自Ｐｒｏｃｅｅｄｉｎｇｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　Ｎａｔｉｏｎａｌ　Ａｃａｄｅｍｙ　ｏｆ　Ｓｃｉｅｎｃｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　Ｕｎｉｔｅｄ　Ｓｔａｔｅｓ　ｏｆ　Ａｍｅｒｉｃａ，１８Ａｐｒｉｌ　２０１１）
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Ｚ２ 拓扑不变量与拓扑绝缘体＊

余　睿　　方　忠　　戴　希

（中国科学院物理研究所　北京　１００１９０）

摘　要　　文章回顾了几种Ｚ２ 拓扑数的计算方法，并详细介绍了一种用非阿贝尔贝里联络表示绝缘体Ｚ２ 不变量的

计算方法．这种方法可以确定出一般能带绝缘体 的 拓 扑 性 质，而 不 需 要 限 定 波 函 数 的 规 范．利 用 这 种 新 方 法，文 章 作

者计算了二维石墨烯（ｇｒａｐｈｅｎｅ）系统的Ｚ２ 拓扑数，得到了和以前研究相一致的结论．
关键词　　非阿贝尔贝里联络，拓扑绝缘体，Ｚ２ 拓扑数

Ｚ２ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｖａｒｉａｎｔ　ａｎｄ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒｓ

ＹＵ　Ｒｕｉ　　ＦＡＮＧ　Ｚｈｏｎｇ　　ＤＡＩ　Ｘｉ

（Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ　ｏｆ　Ｐｈｙｓｉｃｓ，Ｃｈｉｎｅｓｅ　Ａｃａｄｅｍｙ　ｏｆ　Ｓｃｉｅｎｃｅｓ，Ｂｅｉｊｉｎｇ１００１９０，Ｃｈｉｎａ）

Ａｂｓｔｒａｃｔ　　Ｗｅ　ｂｒｉｅｆｌｙ　ｒｅｖｉｅｗ　ｓｏｍｅ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｅｑｕｉｖａｌｅｎｔ　ｗａｙｓ　ｏｆ　ｄｅｔｅｒｍｉｎｉｎｇ　ｔｈｅ　Ｚ２ｉｎｖａｒｉａｎｔ　ｉｎ　２Ｄｉｎｓｕｌａｔｏｒｓ．
Ｗｅ　ｉｎｔｒｏｄｕｃｅ　ａ　ｎｅｗ　ｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎ　ｆｏｒ　ｔｈｉｓ　ｉｎｖａｒｉａｎｔ　ｉｎ　ｂａｎｄ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒｓ　ｕｓｉｎｇ　ｎｏｎ－Ａｂｅｌｉａｎ　Ｂｅｒｒｙ＇ｓ　ｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎ．
Ｔｈｅ　ｎｅｗ　ｅｘｐｒｅｓｓｉｏｎ　ｃａｎ　ｂｅ　ｕｓｅｄ　ｔｏ　ｄｅｔｅｒｍｉｎｅ　ｔｈｅ　ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｎａｔｕｒｅ　ｏｆ　ａ　ｇｅｎｅｒａｌ　ｂａｎｄ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒ　ｉｎ　ａ　ｗａｙ　ｔｈａｔ
ｄｏｅｓ　ｎｏｔ　ｒｅｑｕｉｒｅ　ａｎｙ　ｇａｕｇｅ　ｆｉｘｉｎｇ．Ｂｙ　ｔｈｉｓ　ｍｅａｎｓ，ｗｅ　ｈａｖｅ　ｒｅｃａｌｃｕｌａｔｅｄ　ｔｈｅ　Ｚ２ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｄｅｘ　ｆｏｒ　２Ｄｇｒａ－
ｐｈｅｎｅ　ｓｙｓｔｅｍｓ，ａｎｄ　ｈａｖｅ　ｏｂｔａｉｎｅｄ　ｒｅｓｕｌｔｓ　ｃｏｎｓｉｓｔｅｎｔ　ｗｉｔｈ　ｐｒｅｖｉｏｕｓ　ｓｔｕｄｉｅｓ．
Ｋｅｙｗｏｒｄｓ　　ｎｏｎ－Ａｂｅｌｉａｎ　Ｂｅｒｒｙ＇ｓ　ｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎ，ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｓｕｌａｔｏｒ，Ｚ２ｔｏｐｏｌｏｇｉｃａｌ　ｉｎｖａｒｉａｎｔ

＊　国家自然 科 学 基 金（批 准 号：１３１２１２５０３４１３；１０８２１４０３）、国 家

重点基础研究发展计划（批准号：２００７ＣＢ９２５０００）资助项目

２０１１－０６－２２收到

　 通讯联系人．Ｅｍａｉｌ：ｄａｉｘ＠ａｐｈｙ．ｉｐｈｙ．ａｃ．ｃｎ

１　引言

在上世纪８０年代以前，人们对物质状态进行分

类的主要依据是体系的对称性．朗道相变理论强调

了对称性的重要性，指出凝聚态物质中对称性的破

缺对应着相变的发生．对称性由序参量描述，对称性

破缺意味着序参量不为零的有序相的出现．但是在

发现整数量 子 霍 尔 效 应（ＩＱＨＥ）后，人 们 发 现 这 个

系统从平庸态变化到整数量子霍尔态并没有对称性

的变化，不存在局域序参量，对该物质态的描述需要

引入拓扑不变量的概念［１—３］．具有不同的拓扑有序

态的系统必须由不同的拓扑不变量来进行描述．这

个概念极大地提升了人们对凝聚态物质中量子现象

的认识，在凝聚态物理发展历史中具有里程碑式的

重要意义．
１．１　整数量子霍尔系统

１９８０年，冯·克利青在由半导体反型层所构成

的二维电子气中测量了强磁场下霍尔电阻随二维电

子气中电子浓度变化的关系，发现在浓度变化的过程

中，霍尔电导在一定浓度范围内保持不变，即出现霍

尔电导的平台，这些平台对应的数值为σｘｙ＝ｎｅ２／ｈ，
这里ｎ为 整 数．这 种 效 应 称 之 为 整 数 量 子 霍 尔 效

应［４］．其物理机制为：当系统的外加磁场足够强和温

度足够低时，材料体内的所有电子都被局域化到了

分立的朗道能级上，形成一个完全绝缘的体态．但是

材料的边界上会形成一些没有“背散射”的导电通道

（也就是不受杂质散射影响的理想导体），从而导致

量子霍尔效应的出现．随后人们发现这个整数ｎ与

系统占据态在布里渊区中的拓扑性质有关［１，２］：

ｎ＝ １２π∫ｄ２ｋＦ ， （１）

其中Ｆ＝×Ａ是贝里曲率，Ａ＝ｉ∑Ｍ
ｍ＝１〈ｕｍ（ｋ）｜ｋ｜
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ｕｍ（ｋ）〉是贝里联络，Ｍ是占据态的数目．在数学上整数

ｎ被称为第一陈数．整数量子霍尔系统的拓扑不变量就

由第一陈数来表征．从此拓扑学进入了凝聚态物理学

的研究领域．
１．２　拓扑绝缘体和Ｚ２ 拓扑不变量

当系统存在时间反演对称性时，系统不存在霍

尔电流，霍尔电 导 为 零，因 此 不 论 系 统 是 否 具 有 其

他的拓扑性质，第一陈数都等于零，这样就不能用第

一陈数来对具有时间反演对称性的系统进行拓扑分

类．２００５年，Ｋａｎｅ和 Ｍｅｌｅ提出了用Ｚ２ 拓扑数来表

征时间反演不变系统拓扑性质的方法［５］．按照他们

提出的方法，所有时间反演不变的二维绝缘体系统

可以用Ｚ２ 数 分 成 两 类：一 类 是 普 通 绝 缘 体，对 应

Ｚ２＝０；另一类是拓扑绝缘体，对应Ｚ２＝１．图１给出

了这种分类直观的解释［６］．这个概念还可以推广到

时间反演不变的 三 维 系 统［７—９］，这 时 需 要 用４个Ｚ２
拓扑数（１个强拓扑数，３个弱拓扑数）来描述系统的

拓扑性质［７，１０—１３］．按 照 这 种 分 类 方 法，三 维 时 间 反

演不变绝缘体系统可以分为平庸的普通绝缘体、弱

拓扑绝缘体和强拓扑绝缘体三类．其中强拓扑绝缘

体由于在所有方向的表面上都有狄拉克色散形式的

表面态，在理论和实验上都引起了广泛关注［１４—２５］．
确定一个具有时间反演对称性的绝缘体系统是否具

有非平庸的拓扑性质，最直接的方法是计算系统的

Ｚ２ 拓扑数．因此本文的主要目的是介绍几种Ｚ２ 拓

扑数的计算方法．

图１　 （ａ）普通绝缘体和（ｂ）拓扑绝缘体能带中贯穿能隙的边界

态（表面态）［６］（Γａ 和Γｂ 是时间反演不变点，这些点 上 的 能 级 是

２重简并的．图（ａ）中 费 米 面 和 边 界 态 相 交 次 数 是 偶 数 次，在 外

在扰动下，边界态可 以 被 拉 进 体 态 中．因 此 这 种 形 式 的 边 界 态

在拓扑上是不稳定的．图（ｂ）中费米面和边界态相交奇数次，外

在的扰动只要不使得系 统 能 隙 发 生 闭 合，能 隙 中 始 终 存 在 边 界

态，并且费米面和边界态相交奇数次．这种形式的边界态是稳定

的，受拓扑保护）

２　Ｚ２ 拓扑不变量的计算

我们考虑的系统具有时间反演对称性，因此布

里渊区可 以 分 成Ｂ＋ 和Ｂ－２个 部 分（见 图３）．这２
个部分的波函数可以通过时间反演算符θ^＝ｉσｙ 联

系起来（这里σｙ 是泡利矩阵，是复共轭算符）．因

此在后面的讨论中，我们只需要将讨论的范围限制

在半个布里渊 区Ｂ＋ 中．下 面 我 们 将 介 绍 几 种 等 价

的Ｚ２拓扑数的计算方法．
２．１　通过Ｐｆａｆｆｉａｎ方法计算Ｚ２ 拓扑数

在文献［２５］中，Ｋａｎｅ和 Ｍｅｌｅ引入了一个矩阵

ｍｉｊ＝〈ｕｉ（ｋ）｜^θ｜ｕｊ（ｋ）〉，这里｜ｕｊ（ｋ）〉＝ｅ－ｉ　ｋｒ｜Ψｊ（ｋ）〉
是布洛赫波的周期部分，^θ是时间反演算符，ｉ，ｊ＝１，

２…，Ｎ，Ｎ 是电子占据的能带数．容易证明ｍ（ｋ）满

足ｍＴ（ｋ）＝－ｍ（ｋ），是 反 对 称 矩 阵．对 反 对 称 矩

阵，我们可以计算它的Ｐｆａｆｆｉａｎ并定义方程Ｐ（ｋ）：

Ｐ（ｋ）＝ｐｆ［〈ｕｉ（ｋ）｜^θ｜ｕｊ（ｋ）〉］ ． （２）
如果Ｐ（ｋ）在布里渊区中的零点是离散的，那么系统

的Ｚ２ 拓扑数就 是 半 个 布 里 渊 区Ｂ＋ 中 零 点 个 数 的

奇偶性．如果Ｐ（ｋ）在布里渊区中的零点是连续的，
那么系统的Ｚ２ 拓扑数是沿着半个布里渊区的边界

上Ｐ（ｋ）符 号 改 变 次 数 一 半 的 奇 偶 性［２５］．这 两 种 情

况可以统一地写成下面的式子：

Ｚ２ ＝ １
２ｉπ

Ｂ＋

ｄｋ·ｋｌｏｇ［Ｐ（ｋ＋ｉδ）］ｍｏｄ２ ，

（３）
这里积分路径Ｂ＋ 沿着半个布里渊区Ｂ＋ 的边界，
引入δ可以避免积分发散．图２给出了不同参数下

石墨烯体系中Ｐ（ｋ）零点分别为离散和连续情况的

图例［５］．

图２　Ｐ（ｋ）的零点分布［５］（ａ）零 点 为 离 散 的 情 形；（ｂ）零 点 为 连

续的情形（其中Γ，Ｍ 是 布 里 渊 区 中 的 时 间 反 演 不 变 点，绿 色 曲

线Ｃ是绕着半个布里渊 区 边 界 的 环 路．图（ａ）中 的ｋ＊，－ｋ＊ 分

别为２个离散零点，图（ｂ）中 红 色 曲 线 为 连 续 零 点 所 在 的 位 置

（见《物理》网刊彩图，下同））

２００６年，Ｌ．Ｆｕ和Ｃ．Ｌ．Ｋａｎｅ提出了用时间反

演极化定义Ｚ２ 拓扑数的方法．他们证明了Ｚ２ 拓扑

数的数值等于系统在自旋泵送周期过程中，自旋反

演极化在泵送起始点和中点上的差值．他们给出了

如下的方法来计算Ｚ２ 不变量［１０］，对占据态定义矩

阵：

ωｉｊ（ｋ）＝ 〈ｕｉ（ｋ）｜^θ｜ｕｊ（－ｋ）〉 ． （４）
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在 布 里 渊 区 中 的 时 间 反 演 不 变 点 上，矩 阵 满 足

ωＴ（Γα）＝－ω（Γα）．时间反演不变点Γα 是布里渊 区

中满足关 系－ｋ＝ｋ＋Ｇ 的 点，这 里Ｇ 为 倒 空 间 基

矢．ω（Γα）也是一个反对称 矩 阵，对 反 对 称 矩 阵，它

的行列式等于它的Ｐｆａｆｆｉａｎ的平方，于是我们 可 以

定义一个数δα＝ ｐｆ［ω（Γα）］
ｄｅｔ［ω（Γα槡 ）］

，δα 的取值只能是±

１，然后通过下式我们可以计算出系统的Ｚ２ 拓扑数：

（－１）Ｚ２ ＝∏
４

α＝１

ｐｆ［ω（Γα）］
ｄｅｔ［ω（Γα槡 ）］

． （５）

需要注意的是，（５）式在形式上好像只和布里渊区

中的４个时间反演不变点处的占据态波函数有关．
但是在数值计算中，对每个时间反演不变点上满足

克拉默斯（Ｋｒａｍｅｒｓ）简 并 的 能 态，其 排 列 顺 序 的 改

变都 会 造 成 矩 阵 Ｐｆａｆｆｉａｎ符 号 的 改 变．因 此 要 使

（５）式有意义，必须使波函数 在 半 个 布 里 渊 区 中 连

续，使得这４个时间反演不变点的波函数在这个连

续规范下相互关联起来，这样才能得到确定的Ｚ２拓

扑数．这个波函数连续的要求给数值计算带来了不

少困难，但 是 当 系 统 具 有 空 间 反 演 对 称 性 的 时 候，

Ｚ２拓扑数的计算会得到很大简化．这时只需要计算

布里渊区中时间反演不变点处占据态波函数宇称的

乘积［１０］：

δａ ＝∏
Ｍ

ｍ＝１
ξ２　ｍ（Γα） ， （６）

这里占据态的数目为２　Ｍ，ξｉ 是Γα 点第ｉ个波函数

的宇称．Γα 点的波函数具有 Ｋｒａｍｅｒｓ二重 简 并，有

相同的宇称，所以求积中只取Ｋｒａｍｅｒｓ简并态中一

个波函数的宇称．系统的Ｚ２ 拓扑数由下式确定：

（－１）Ｚ２ ＝∏
４

α＝１
δａ ． （７）

２．２　通过贝里联络和贝里曲率计算Ｚ２ 拓扑数

Ｚ２ 拓扑数也可以按照类似计算陈数的方法，通

过 布 里 渊 区 中 的 贝 里 联 络 和 贝 里 曲 率 进 行 计

算［１２，２６，２７］．不过 现 在 由 于 系 统 存 在 时 间 反 演 对 称

性，这里的 积 分 只 需 要 限 制 在 半 个 布 里 渊 区 中（见

图３）．Ｌ．Ｆｕ和Ｋａｎｅ给出了计算Ｚ２ 拓扑数的如下

表达式［２８］：

Ｚ２＝ １２π
［
Ｂ＋

ｄｌ·Ａ（ｋ）－∫
Ｂ＋

ｄ２ｋＦ（ｋ）］ｍｏｄ２ ，（８）

其中Ｆ＝×Ａ是贝里曲率，Ａ＝ｉ∑Ｍ
ｍ＝１〈ｕｍ（ｋ）｜ｋ

｜ｕｍ（ｋ）〉是 贝 里 联 络，Ｍ 是 占 据 态 的 数 目，Ｂ＋ ＝
［－π，π］［－π，０］．如果波函数在Ｂ＋ 上光滑连续，
那么根据斯托克斯公式，（８）式等于０．因此要使得

图３　对二维系统的布里渊区进行格点化（由于系统具有时间反

演对称性，可以 把 布 里 渊 区（ＢＺ）分 成 图 中 所 示 的Ｂ＋（深 色 部

分）和Ｂ－（浅色部分）两个部分．Ｂ＋和Ｂ－中的波函数互为时间

反演态．蓝色圆点是时间反演不变点）

（８）式的计算结果有意义，需 要 给 波 函 数 加 上 如 下

规范限制条件：

｜ｕｉ（－ｋ）〉＝θ^｜ｕｉ（ｋ）〉 ． （９）

对具有非平 庸 拓 扑 性 质 的 系 统，不 可 能 找 到 在Ｂ＋

上光滑且同时满足限制条件（９）式这样的波函数．因
此，Ｚ２＝１表明系统存在一个拓扑阻塞．

为了便于数值计算，可以在布里渊区中取均匀

的离散格点，这样 （８）式中的贝里联络和贝里曲率

可以写成如下形式：

Ｆ（ｋｌ）＝Ｉｍ　ｌｏｇ［Ｕμ（ｋｌ）Ｕν（ｋｌ＋μ）Ｕ－１
μ （ｋｌ

＋ν）Ｕ－１
ν （ｋｌ）］ ，　　　　　 （１０）

Ａμ（ｋｌ）＝Ｉｍ　ｌｏｇＵμ（ｋｌ） ， （１１）
其中Ｕμ（ｋｌ）＝ｄｅｔ‖〈ｕｍ（ｋｌ）｜ｕｎ（ｋｌ＋μ）〉‖，μ，ν表

示离散布里渊 区 中 倒 格 矢Ｇ１，Ｇ２ 方 向 上 相 邻 格 点

间的距离矢量，式中ｌｏｇ的值限制在［－π，π］．这 样

在离散布里渊区上的每个方格中可以定义一个整数

场：

ｎ（ｋｌ）＝ １２π
｛［ΔνＡμ（ｋｌ）－ΔμＡν（ｋｌ）］－Ｆ（ｋｌ）｝ ．

（１２）

Ｚ２ 拓扑数由半个布里渊区Ｂ＋ 上这些整数场之和得

到：

Ｚ２ ＝ ∑
ｋｌ∈Ｂ

＋
ｎ（ｋｌ）ｍｏｄ２ ． （１３）

对波函数取不同的规范，整数场ｎ（ｋｌ）的分布 会 有

所改变，但是在半个布里渊区中，ｎ（ｋｌ）之和的奇偶

性与波函数的规范无关．
２．３　通过非阿贝尔贝里联络表示Ｚ２ 不变量的计算

方法
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下 面 我 们 介 绍 一 种 用 非 阿 贝 尔 贝 里 联 络 表 示

Ｚ２ 拓扑数的 计 算 方 法［２９］．这 个 方 法 只 需 要 用 到 满

足平移不变性的体材料波函数的信息，而且不需要

限制布里渊区中的波函数满足光滑连续的规范，从

而可以极大地简化计算．这个方法对满足和不满足

空间反演对称性的系统都适用．计算结果也非常直

观，很容易判断出系统的拓扑性质．同时，这种新方

法还把Ｚ２ 拓扑数跟非阿贝尔贝里联络联系在一起，

提供了一种直观地观测和理解Ｚ２ 拓扑数的崭新视

角，具有深刻的物理意义．
这种方法的主要思想是，计算等效一维系统的

瓦尼尔函数心的演化．我们将看到，系统的瓦尼尔函

数心的演化方式确定了系统的拓扑性质．下面我们

先给出这个方法的数学表达式和证明，然后基于这

种方法，在数 值 上 计 算 了 一 般 绝 缘 体 系 统 的Ｚ２ 拓

扑数．
２．３．１　等效一维系统的瓦尼尔函数心

三 维 系 统 的 拓 扑 性 质 可 以 通 过 降 低 维 度 变 成

２个二维系统来计算．举例来说，我们在由ｋｘ，ｋｙ，ｋｚ
张成的三维倒空间中，取ｋｚ＝０和ｋｚ＝π，得到２个

由ｋｘ 和ｋｙ 张成的 二 维 平 面．然 后 从 这２个 等 效 的

二维系统的拓扑性质就可以得到三维系统的拓扑性

质．因此，在后面的公式推导中，对三维系统我们默

认ｋｚ 等于０和π，并省略不写．对由ｋｘ，ｋｙ 构成的二

维系统，我们把其中一个维度的分量（本节 以ｋｙ 为

例）当成一个可以绝热变化的参数，这样我们进一步

把系统降低了维度，变成了一个由参数ｋｙ 控制的等

效一维系统．下面我们先给出这个等效一维系统占

据态瓦尼尔函数心的计算方法．下一节再给出通过

瓦尼尔函数心的演化方式来判断二维系统拓扑性质

的方法．
我们先定义布洛赫（Ｂｌｏｃｈ）基矢：

｜ｋατ〉＝ １
Ｎ槡 ｃｅｌｌ
∑
ｊ
ｅｉ　ｋ·（Ｒｊ＋τ）｜ｊατ〉 ， （１４）

其中ｊ标记实 空 间 中 原 胞 的 位 置，τ是 原 胞 内 不 等

价原子的位置，α是 轨 道 和 自 旋 指 标．｜ｋατ〉是 布 洛

赫基函数，｜ｊατ〉是实空间局域轨道基函数．具有平

移不 变 性 系 统 的 能 量 本 征 态 可 以 用 （１４）式 的

Ｂｌｏｃｈ基矢展开，ｃｎατ是展开系数：

｜Ψｎｋ（ｒ）〉＝∑
ατ
ｃｎατ｜ｋατ〉　　　　　　　　　　　

　＝ １
Ｎ槡 ｃｅｌｌ
∑
ｊατ
ｃｎατｅｉ　ｋ·（Ｒｊ＋τ）｜ｊατ〉 ． （１５）

我们定义算符

Ｘ^ ＝∑
ｊατ
ｅ－ｉδｋｘ·（Ｒｊ＋τ）｜ｊατ〉〈ｊατ｜ ， （１６）

其中δｋｘ＝２π／Ｎｘａｘ，Ｎｘ 是实空间中ｘ 方向原胞的

数目，ａｘ 是晶格常数．可以看到这个算符的相位有

实空间位置的物理意义．
系统的拓扑性质由占据态的电子决定，因此我

们定义投影算符：

Ｐ^ｋｙ ＝∑
ｍ∈ｏ
∑
ｋｘ

｜Ψｍｋｘｋｙ〉〈Ψｍｋｘｋｙ｜ ， （１７）

把系统投影到ｋｙ 固定的占据态中．上式中ｏ表示对

２　Ｎ 个占据 态 求 和．把 投 影 算 符 作 用 到 （１６）式 上，
我们得到了固定ｋｙ 的描述占据态的等效一 维 系 统

的位置算符：

Ｘ^Ｐ（ｋｙ）＝Ｐ^ｋｙ^Ｘ^Ｐｋｙ　　　　　　　　　　　　　　

　 ＝∑
ｍｎ∈ｏ
∑
α，ｋｘｋ＇ｘ

ｃ＊ｎα（ｋｘ）ｃｍα（ｋ＇ｘ）δ（ｋｘ＋δｋｘ

　 －ｋ＇ｘ）｜Ψｎｋｘｋｙ〉〈Ψｍｋ＇ｘｋｙ｜ ．　　 （１８）
为了方便，上式中我们把指标τ吸收到了α中．这个

算符可以写成更直观的矩阵形式：

Ｘ^Ｐ（ｋｙ）＝

０ Ｆ０，１ ０ ０ ０ ０
０ ０ Ｆ１，２ ０ ０ ０
０ ０ ０ Ｆ２，３ ０ ０
０ ０ ０ ０ ０ ０
０ ０ ０ ０ ０ ＦＮｘ－２，Ｎｘ－１

ＦＮｘ－１，０

熿

燀

燄

燅０ ０ ０ ０ ０

，

（１９）
其中

Ｆｎｍｉ，ｉ＋１ ＝∑
α
ｃ＊ｎα（ｋｘ，ｉ，ｋｙ）ｃｍα（ｋｘ，ｉ＋１，ｋｙ）　　　

　　 ＝ 〈ｎ，ｋｘ，ｉ，ｋｙ｜ｍ，ｋｘ，ｉ＋１，ｋｙ〉 ．　　　　
（２０）

是Ｕ（２　Ｎ）非阿贝尔贝里联络（ｎｏｎ－Ａｂｅｌｉａｎ　Ｂｅｒｒｙ＇ｓ
ｃｏｎｎｅｃｔｉｏｎ），ｋｘ，ｉ＝２πｉ／Ｎｘａｘ 是ｋｘ 方 向 上 的 离 散

点．｜ｍ，ｋｘ，ｉ＋１，ｋｙ〉是本征态布洛赫函数的周期部分．
我们把Ｆｉ，ｉ＋１首尾相接的连乘起来，定义如下的

一个Ｗ（ｋｙ）矩阵：
Ｗ（ｋｙ）＝Ｆ０，１Ｆ１，２Ｆ２，３…ＦＮｘ－２，Ｎｘ－１ＦＮｘ－１，０ ．

（２１）
Ｗ（ｋｙ）是在ｋｙ 固 定 时，由ｋｘ 的 取 值 构 成 一 个 闭 合

环路的Ｕ（２　Ｎ）威耳逊环路（Ｗｉｌｓｏｎ　ｌｏｏｐ）（见图４）．
容易证明，矩阵Ｗ（ｋｙ）的本征值和行列式是与环路

上各个ｋｘ 点 的 波 函 数 的 具 体 规 范 无 关 的．这 个 性

质给数值计 算 带 来 了 很 大 便 利．Ｗ（ｋｙ）矩 阵 有２　Ｎ
个本征值：

λｍ（ｋｙ）＝｜λｍ｜ｅｉｍ（ｋｙ），　　ｍ＝１，…，２　Ｎ ．
（２２）
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后面我们将看到｜λｍ｜＝１，本征值的相 位ｍ（ｋｙ）是

等效一维 系 统 占 据 态 的 瓦 尼 尔 函 数 心［３０］．绝 热 地

变化ｋｙ 的值，可以得到这个一维系统瓦尼尔函数心

的演化曲线．在下一节中，我们将详细讨论ｍ（ｋｙ）
演化曲线与系统拓扑性质的联系．

图４　布里渊区被分成Ｂ＋和Ｂ－两个区域．在Ｂ＋中，先把ｋｙ 固

定，让ｋｙ 沿着红色箭头 方 向 形 成 一 个 一 维 的 闭 合 环 路（因 为 布

里渊区具有周期性，ｋｙ＝－π和ｋｙ＝π处 的 状 态 是 相 同 的），按 照

（２１）式，可以定义一个Ｕ（２　Ｎ）威耳逊环路矩阵．这个矩阵本征

值的相位即为该等效一维系统占据态的瓦尼尔函数 心．然 后 让

ｋｙ 沿着黑色箭头从０变 化 到π，可 以 得 到 系 统 瓦 尼 尔 函 数 心 的

演化图像．布里渊区中红色点线（ｋｙ＝０和ｋｙ＝π）是满足时间反

演对称性的２个一维系统，可以证明这２个等效 一 维 系 统 的 瓦

尼尔函数心是２重简并的

２．３．２　Ｚ２ 拓扑不变量

上一节通过Ｕ（２　Ｎ）威耳逊环路给出了计算等

效一维系统瓦尼尔函数心ｍ（ｋｙ）的数学表达式，这

一节 中 我 们 将 给 出ｍ（ｋｙ）与Ｚ２ 拓 扑 不 变 量 的

联系．
因为系统存在时间反演对称性，积分限制在Ｂ＋

中，并且对布里渊区中的波函数作如下规范限制：

｜ｎ，－ｋ〉＝θ^｜ｎ，ｋ〉　（ｎ＝１，２，３…２　Ｎ） ，
（２３）

式中２　Ｎ 为系统占 据 态 的 数 目．因 为 系 统 处 于 非 平

庸拓扑相时会存在拓扑阻塞，使得不可能在整个布

里渊区上找到连续的、且满足上面限制条件的波函

数，所以我们把布里渊区分成两部分：Ｂ－ 和Ｂ＋，并

假设波函数在Ｂ－ 和Ｂ＋ 内部都连续，不连续性只发

生在Ｂ－ 和Ｂ＋ 的 交 界 线 上，即 图４中 所 示 的ｋｙ＝０
和ｋｙ＝π两条线．我们 先 把 贝 里 联 络 沿 着ｋｘ 方 向 积

分，定义一个Ｕ（１）威耳逊环路：

Φ（ｋｙ）＝
π

－π
ｄｋｘＡｘ（ｋｘ，ｋｙ） ． （２４）

这样 （８）式可以表示为

Ｚ２ ＝ １２π∫
π

０

ｄｋｙｋｙΦ（ｋｙ）－（Φ（π）－Φ（０［ ］）） ｍｏｄ２ ，

（２５）

　　下面 我 们 给 出 （２１）式 定 义 的Ｗ（ｋｙ）矩 阵 和

Φ（ｋｙ）的联系．在 （２０）式中，当δｋｘ２π时，

Ｆｎｍｉ，ｉ＋１ ＝ 〈ｎ，ｋｘ，ｉ，ｋｙ｜ｍ，ｋｘ，ｉ＋１，ｋｙ〉　　　　　　　
＝δｍｎ ＋〈ｎ，ｋｘ，ｉ，ｋｙ｜ｍ，ｋｘ，ｉ＋１，ｋｙ〉　　
－〈ｎ，ｋｘ，ｉ，ｋｙ｜ｍ，ｋｘ，ｉ，ｋｙ〉　　

＝δｍｎ －ｉ　ａｎｍｘ （ｋｘ，ｉ，ｋｙ）δｋｘ　　　　　

≈ｅ－ｉ　ａ
ｎｍ
ｘ （ｋｘ，ｋｙ）δｋｘ ，　　　　　　　　 （２６）

其中ａｎｍｘ （ｋｘ，ｉ，ｋｙ）＝

ｉ
〈ｎ，ｋｘ，ｉ，ｋｙ｜ｍ，ｋｘ，ｉ＋１，ｋｙ〉－〈ｎ，ｋｘ，ｉ，ｋｙ｜ｍ，ｋｘ，ｉ，ｋｙ〉

δｋｘ
是贝里联络矩阵的离散偏分形式．这样，（２１）式中

的Ｗ（ｋｙ）可以改写成

Ｗ（ｋｙ）＝∏
Ｎｘ－１

ｉ＝０
Ｆｉ，ｉ＋１（ｋｙ）＝∏

Ｎｘ－１

ｉ＝０
ｅ－ｉ　ａｘ（ｋｘ，ｉ，ｋｙ）δｋｘ

＝Ｐｅ
π
－π－ｉ　ａｘ（ｋｘ，ｋｙ）ｄｋｘ　　　　 （２７）

上式是连续模型下的Ｕ（２　Ｎ）威耳逊环路．
将 （２４）式 和（２７）式 代 入 到 大 家 熟 知 的 等 式

ｄｅｔ［ｅＱ］＝ｅＴｒ［Ｑ］（Ｑ为矩阵）中，得到

ｄｅｔ［Ｗ（ｋｙ）］＝ｅ－ｉΦ（ｋｙ） ， （２８）

Ｗ（ｋｙ）的本征值为ｅ－ｉｎ（ｋｙ），所以有

Φ（ｋｙ）＝－∑
２　Ｎ

ｎ＝１ｎ（ｋｙ）ｍｏｄ　２π ． （２９）

把 （２９）式代入 （２５）式，得到

Ｚ２＝１２π∑
２Ｎ

ｎ＝１∫
π

０

ｄｋｙｋｙｎ（ｋｙ）－（ｎ（π）－ｎ（０［ ］）） ｍｏｄ２ ．
（３０）

上式给出了等效一维系统瓦尼尔函数心ｎ（ｋｙ）与系

统Ｚ２ 拓扑数的联系．
相位ｎ（ｋｙ）有２π的不确定性，因此∑２　Ｎｎ＝１ｎ（ｋｙ）

有４　Ｎπ的不确定性，这使得（３０）式右边求和中有２　Ｎ
的不确定性，但是这不改变Ｚ２ 的奇偶性，因此 （３０）

式定义的Ｚ２ 拓扑数是良好的，即与相位的不确定性

无关．为了方便，我们限定ｎ（ｋｙ＝０）和ｎ（ｋｙ＝π）的

取值在［０，２π］区间，这样得到

∫
π

０

ｄｋｙｋｙｎ（ｋｙ）＝ｎ（π）－ｎ（０）＋２πＭｎ ，

（３１）

Ｍｎ 即为ｎ（ｋｙ）的缠绕数．把 （３１）式代入 （３０）式，
可得到本节最重要的公式：
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Ｚ２＝∑
２Ｎ

ｎ＝１Ｍｎｍｏｄ２ ， （３２）

即系统的Ｚ２ 拓扑数等于等效的一维系统瓦尼尔函

数心缠绕数之和模２．我们还可以证明这种方法 和

（５）式方法的等价性［２９］．
为了方便理解，在图５中，我们给出了占据态为

２，Ｍ １＝０，Ｍ ２分别等于０，１，２，３的一个例子．ｎ（ｋｙ
＝０）离开ｋｙ＝０的两重简 并 点 后 会 劈 开，到ｋｙ＝π
处再汇合．由于ｎ（ｋｙ）具有２π的周期性，在图５（ａ），
（ｃ），（ｅ），（ｇ）中给出了它的几种演化方式．为了方便

说明问题，在图５（ｂ），（ｄ），（ｆ），（ｈ）中，我们把＝０
和＝２π这两条线粘合到一起，这样在ｋｙ 和空间

中构成了一个圆柱体．随着ｋｙ 的变化，ｎ 的演化曲

线在圆柱体上缠绕，缠绕的圈数即为缠绕数．在图５
（ａ）中，１，２的缠绕数 都 为０，按 照 （３２）式 计 算 得 到

Ｚ２＝０．在图５（ｃ）中，１的缠绕数为０，２的缠绕数为

１，对应到图５（ｄ）中，可以看到１，２缠绕圆柱面正好

一圈，得到Ｚ２＝１．同样可以看出图５（ｆ）中缠绕数为

２．但在图５（ｆ）中，Ｐ点处的简并属于偶然简并，不

受时间反演对称性的保护，在外在扰动下，简并点会

打开（如图５（ｆ）中绿色线所示）．这样在拓扑结构上

图５（ｆ）就 和 图５（ａ）等 价 了，因 此Ｚ２＝０．同 样 的 道

理，图５（ｈ）的拓扑性质和图５（ｄ）是一样的，系统的

拓扑数Ｚ２＝１．对更多占据态的系统，可以通过计算

ｎ 穿过＝２π（或者其他任何一条方便的参考线）的

次数来确定系统的Ｚ２拓扑数．具体的例子见下一节

对真实材料系统的计算．
２．３．３　数值结果

本节我们把上面提出的方法用于真实材料的计

算中．现以二维ｇｒａｐｈｅｎｅ系统为例，通过 系 统 的 瓦

尼尔函数心的演化曲线来判断它们的拓扑性质．
Ｇｒａｐｈｅｎｅ具有二维的六角格子结构，它由２套

子格（Ａ子格和Ｂ子格）组合而成．Ｋａｎｅ和 Ｍｅｌｅ提

出了一个满足时间反演对称性、包含自旋轨道耦合

相互作用项的有效模型［６］：

Ｈ ＝ｔ∑〈ｉ，ｊ〉ｃ
＋
ｉｃｊ＋ｉλｓｏ∑《ｉ，ｊ》υｉｊｃ

＋
ｉｓｚｃｊ　　　　　　

＋ｉλＲ∑〈ｉ，ｊ〉υｉｊｃ
＋
ｉ（ｓ×ｄ^ｉｊ）ｚｃｊ＋λν∑

ｉ
ξｉｃ＋ｉｃｉ ，

（３３）
其中自旋指标吸收到 了 升 降 算 符 中．第１项ｔ是 最

近邻跃迁项．第２项λｓｏ是次近邻间的自旋轨道耦合

相互作 用 项．第３项 是 破 坏ｚ方 向 反 演 对 称 性 的

Ｒａｓｈｂａ项．第４项描述２套子格的在位能，这一项

破坏平面内的反 演 对 称 性．在ｋ空 间 中，哈 密 顿 量

图５　一个占据态为２的假想系统的例子．图（ａ），（ｃ），（ｅ），

（ｇ）给出了占据态的瓦尼尔函数心的几种演化方式．因为相

位有２π的周期性，为了方便讨论问题，我们把方 向 上

等于０和２π的线粘连起来构成一个圆柱，这样很容易看出

瓦尼尔函数心在圆柱上的缠绕数 分 别 为（ｂ）０，（ｄ）１，（ｆ）２，

（ｈ）３．在ｋｙ＝０和ｋｙ＝π处，由于时间反演对称性，ｎ（ｋｙ）是

双重简并的．但在（ｆ）和（ｈ）中 的 偶 然 简 并 点Ｐ不 受 时 间 反

演对称性保护，在外扰下简并破除，使得它们的拓扑性质分

别和（ｂ）和（ｄ）相同

可以写成

Ｈ（ｋ）＝∑
５

α＝１
ｄα（ｋ）Γα＋∑

５

α＜β＝１
ｄαβ（ｋ）Γαβ ，（３４）

其中Γ１，２，３，４，５＝（Ｉσｘ，Ｉσｚ，ｓｘσｙ，ｓｙσｙ，ｓｚ
σｙ），σ，ｓ分别是描述子 格 空 间 和 自 旋 空 间 的 泡 利 矩

阵，Γαβ＝
［Γα，Γβ］
２ｉ

，ｄα 和ｄαβ的形式见表１．

表１　（３４）式中非零系数的具体形式（其中ｘ＝ｋｘａ／２，ｙ 槡＝ ３ｋｘａ／２）

ｄ１ ｔ（１＋２ｃｏｓｘｃｏｓｙ） ｄ１２ －２ｔｃｏｓｘｓｉｎｙ

ｄ２ λν ｄ１５ ２λｓｏ（ｓｉｎ２ｘ－２ｓｉｎｘｃｏｓｙ）

ｄ３ λＲ（１－ｃｏｓｘｃｏｓｙ） ｄ２３ －λＲｃｏｓｘｓｉｎｙ

ｄ４ 槡－ ３λＲｓｉｎｘｓｉｎｙ　 ｄ２４ 槡２λＲｓｉｎｘｃｏｓｙ

文献［６］给 出 了ｇｒａｐｈｅｎｅ的 相 图：不 同 的λＲ，

λｓｏ，λν 参数值，可 以 使 系 统 处 于 普 通 绝 缘 体 相（ｉｎ－
ｓｕｌａｔｉｎｇ　ｐｈａｓｅ）或者量子自旋霍尔相（ｑｕａｎｔｕｍ　ｓｐｉｎ
ｈａｌｌ　ｐｈａｓｅ）（见图６）．

这里 我 们 取 普 通 绝 缘 体 相 的 一 组 参 数 值 为：

·７６４·
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图６　石墨烯（ｇｒａｐｈｅｎｅ）在不同参数下的相图［５］（曲线内部是量

子自旋霍尔态（ＱＳＨ），曲线外部是普通绝缘体相（Ｉ））

λＲ＝０．０５ｔ，λｓｏ＝０．０６ｔ，λν＝０．４ｔ．这里选ｔ作为能量单

位；取量子自旋霍尔态的一组参数值为：λＲ＝０．０５ｔ，λｓｏ
＝０．０６ｔ，λν＝０．１ｔ．我们用这个模型计算两种物相下

系统的 瓦 尼 尔 函 数 心 的 演 化 曲 线，得 到 的 结 果 如

图７所示．图７（ａ）是取量子自旋霍尔相参数值的情

形，图７（ｂ）是取普通绝缘体相参数值的情形．图中

红色虚线是选取的参考线．在图７（ａ）中，瓦尼尔函

数心和参考线相交一次，按照２．３．２节给出的判断

方法，这个系统的Ｚ２ 拓扑数等于１．在图７（ｂ）中，
瓦尼尔函数心和参考线相交零次，也可以向上移动

参考线，使相交次数为２次，但得到的Ｚ２ 拓扑数仍

然等于０．这样我们通过计算瓦尼尔函数心演化曲

线得到的Ｚ２ 拓扑数，跟以前通过其他方法计算得到

的结果完全一致．

图７　石墨烯（ｇｒａｐｈｅｎｅ）系 统 的 瓦 尼 尔 函 数 心 演 化 曲 线 （ａ）瓦

尼尔函数心演化曲 线（蓝 色 实 线）和 参 考 线（红 色 虚 线）相 交 一

次，可以判断出系统处于量子自旋霍尔态；（ｂ）瓦尼尔函数心 演

化曲线和参考线相交零次，可以判断出系统处于普通绝缘体态

３　结束语

本文我们回顾了几种满足时间反演不变性的绝

缘体系统的Ｚ２ 拓扑数的 计 算 方 法，并 给 出 了 一 种

通过Ｕ（２　Ｎ）非阿贝尔贝里联络表示Ｚ２ 拓扑数的计

算方法．这种方法的优势在于计算过程中不需要限

定波函数的规范，可以很方便地嵌入到数值计算的

程序中．基于这个方法，我们以石墨烯（ｇｒａｐｈｅｎｅ）系

统为例，计算了系统瓦尼尔函数心演化的图像，非常

直观地判断出了系统的拓扑性质，得到了和前面研

究相同的结论．
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