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Взаимосвязь магнетизма и топологии в MnBi2Te4
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При учете структуры трехслойки Te-Mn-Te, входящей в слоевую последовательность Te-Bi-Te-
Mn-Te-Bi-Te ван-дер-ваальсовcкого монокристалла MnBi2Te4, эффектов кристаллического поля, спин-
орбитального взаимодействия и процессов ковалентного смешивания электронных состояний ионов
Mn2+ с электронными состояниями ионов Te2− в режиме сильных электронных корреляций проанализи-
рована зависимость топологии спектра фермиевских возбуждений от магнитного состояния системы. В
ферромагнитной фазе, возникающей благодаря кинематическому взаимодействию фермионов Хаббарда,
число Черна равно 1, что соответствует нетривиальной топологии энергетической структуры трехслойки
Te-Mn-Te. В парамагнитной фазе число Черна равно нулю и топология тривиальна. Для построенных
спин-орбиталей магнитные моменты ионов Mn2+ ориентированы перпендикулярно слоям. При этом маг-
нитные моменты Mn2+ из ближайших слоев по механизму Андерсона упорядочены антиферромагнитно.
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1. Введение. Формирование дальнего магнитно-

го порядка в топологических изоляторах приводит к

ряду нетривиальных эффектов, таких как формиро-

вание щели в спектре возбуждений поверхностных

состояний и реализация квантового аномального эф-

фекта Холла [1–3]. Недавно нетривиальная тополо-

гия электронной структуры с формированием объ-

емных инвертированных зон, а также дираковского

конуса, соответствующего поверхностным состояни-

ям, при реализации дальнего антиферромагнитного

(АФМ) порядка были предсказаны в MnBi2Te4 на ос-

нове первопринципных расчетов [4–6], а также под-

тверждены с помощью ARPES [5, 7]. Таким образом,

MnBi2Te4 относится к АФМ топологическим изоля-

торам, описанным ранее [8].

Соединение MnBi2Te4 содержит последователь-

ность из семи слоев Te-Bi-Te-Mn-Te-Bi-Te (семислой-

ка), расположенных перпендикулярно оси z [9]. Каж-

дый слой обладает треугольной решеткой. Магнит-

ная структура Mn характеризуется наличием ани-

зотропии типа “легкая ось” перпендикулярно сло-

ям [10]. Внутри слоя реализуется ферромагнитное

упорядочение ионов Mn. Данные по неупругому рас-

сеянию нейтронов демонстрируют также наличие

конкурирующего АФМ обмена между следующими

за ближайшими соседями в слое с величиной обмен-

ной связи, близкой к критической, когда происходит

смена типа магнитной структуры [11]. Между сло-
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ями Mn формируется АФМ упорядочение типа A с

температурой Нееля 24 К.

Несмотря на наличие первопринципных расчетов

электронной структуры MnBi2Te4, получение эф-

фективной низкоэнергетической модели позволяет

существенно продвинуться в понимании и упроще-

нии описания топологических особенностей матери-

ала и поверхностных состояний. Ранее была сфор-

мулирована эффективная модель двухслоек Te-Bi с

учетом вкладов от магнитных ионов Mn [4]. В рам-

ках этой модели было показано, что поверхностные

состояния распространяются вглубь на расстояние,

соответствующее двум семислойкам [12].

Топологический инвариант принимает нетриви-

альные значения для пленок MnBi2Te4, содержащих

нечетное число семислоек [6, 13]. Таким образом, ин-

терес представляют соединения с нескомпенсирован-

ным магнитным моментом у поверхности. В этом

случае возникает щель в дираковском конусе поверх-

ностных состояний АФМ топологического изолято-

ра, сопровождаемая нарушением симметрии по отно-

шению к последовательному действию операции ин-

версии времени и примитивной трансляции. Извест-

но, что для разных образцов величина щели сильно

варьируется от исчезающе малой до десятков мэВ.

Возможные причины этого обсуждались в миниоб-

зоре [14].

Несмотря на отмеченные успехи в понимании

природы возникновения нетривиальной топологии

в MnBi2Te4, ряд вопросов остается проблематич-
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ным. Загадочной, в частности, представляется при-

чина формирования ферромагнитного упорядочения

в слоях ионов марганца при диэлектрическом харак-

тере основного состояния рассматриваемого соедине-

ния. Малоизученной является и причина происхож-

дения сильной одноосной анизотропии в слоях ионов

марганца. При рассмотрении этих тем первостепен-

ное значение приобретает вопрос о влиянии процес-

сов ковалентного смешивания спин-орбиталей ионов

марганца и теллура на энергетическую структуру си-

стемы и ее топологические свойства.

Эти вопросы обсуждаются в данной работе.

2. Базисные состояния Te-Mn-Te и гамиль-

тониан трехслойки в представлении Ванье.

Существенную роль в формировании нетривиаль-

ной топологии энергетической структуры топологи-

ческого магнетика MnBi2Te4 играют подсистемы из

трех слоев Te-Mn-Te. Они образованы из слоя ионов

Mn2+, выше и ниже которого находятся слои ионов

Te2−. В каждом слое ионы находятся в узлах тре-

угольной решетки. При этом узлы решеток теллу-

ра смещены относительно положения ионов марган-

ца так, как показано на рис. 1.

Рис. 1. (Цветной онлайн) Фрагмент кристаллической
структуры трехслойки Te–Mn–Te. Положения ионов
Mn2+, обозначенных темными кружками, образуют
треугольную решетку в средней плоскости трехслой-
ки. Над ними и под ними находятся ионы Te2−, упо-
рядоченные по схеме треугольной решетки. Проекции
центров верхних ионов Te2− на плоскость расположе-
ния Mn2+ показаны красными крестиками. Светлыми
кружками обозначены проекции на среднюю плоскость
положений ионов Te2−, лежащих в нижней плоскости
трехслойки

При построении базиса электронных состояний и

гамильтониана, отражающего структуру энергетиче-

ских зон, находящихся вблизи химпотенциала, будем

основываться на характере расщепления электрон-

ных конфигураций 3d5 ионов Mn2+ и 5p6 ионов Te2−

под влиянием кристаллического поля (КП) и спин-

орбитального взаимодействия (СОВ).

Ионы Mn2+ находятся в КП тригональной сим-

метрии (точечная группа D3d). Поэтому десятикрат-

но вырожденный (при учете спина электрона) 3d-

уровень в соответствие с теоремой Крамерса расщеп-

ляется на совокупность дублетов.

Применение теоремы Вигнера–Эккарта позволя-

ет установить взаимосвязь между расщепленными

уровнями энергий и видом спин-орбиталей на осно-

ве эквивалентного гамильтониана (ЭГ). Для группы

D3d этот гамильтониан записывается в виде [15]

H0 = B0
2Ô

0
2 +B0

4Ô
4
0 +B3

4Ô
3
4 − λ(Ls), (1)

где Ôm
n – операторы Стивенса [16], а L и s – вектор-

ные операторы орбитального момента и спина элек-

трона соответственно. Коэффициенты Bm
n являются

параметрами КП, λ – константа СОВ.

Поскольку главные эффекты расщепления связа-

ны с октаэдрическими компонентами КП, то боль-

шая часть состояний ЭГ сохраняет классификацию

по проекциям орбитального момента и спина.

При выполнении неравенств

5B0
4 < B0

2 < −(20/3)B0
4 , B0

4 < 0 (2)

реализуется ситуация, когда наполовину заполненно-

му дублету соответствуют спин-орбитали |Ψ(d)
fσ 〉 [17]

|Ψ(d)
f↑ 〉 = a|f ; +2 ↑〉+ b|f ;−1 ↑〉+ c|f ; 0 ↓〉,

|Ψ(d)
f↓ 〉 = a|f ;−2 ↓〉 − b|f ; +1 ↓〉 − c|f ; 0 ↑〉. (3)

При этом два других полностью занятых электро-

нами дублета обладают меньшими энергиями и для

дальнейшего рассмотрения становятся несуществен-

ными. Оставшиеся два дублета обладают значитель-

но большими энергиями и ими можно пренебречь.

Здесь и в дальнейшем принято, что ионы Mn2+

находятся в узлах, нумеруемых латинскими буква-

ми f, f ′, .... Положения этих ионов формируют F-

подрешетку. Правые части (3) представляют супер-

позицию состояний, каждое из которых в обозначе-

ниях кет-векторов характеризуется номером узла f ,

значением проекции орбитального момента d состо-

яния, а также проекцией спина. В расчетах исполь-

зовались значения параметров ЭГ: B0
2 = 0.3, B0

4 =

= −0.2, < B3
4 = 0.1, λ = −0.2. При этом |a| ≫

|b|, |c|.
Важность спин-орбиталей |Ψ(d)

fσ 〉 обусловлена тем,

что они образуют базисные функции, из которых

формируется коллективизированная зона, связанная
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с 3d состояниями ионов марганца и которая на-

ходится вблизи химпотенциала. Существенным для

дальнейшего является превалирующий вклад в спин-

орбитали состояний с наибольшими по абсолютной

величине значениями Jz = Lz + sz .

Используя этот базис, в схеме сильной связи за-

пишем гамильтониан Hd, отражающий подсистему

электронных состояний, находящихся на ионах Mn2+

Ĥd =
∑

f

[εdn̂f + Un̂f↑n̂f↓] +
∑

ff ′σ

tdff ′d+fσdf ′σ. (4)

Суммирование по индексам f, f ′ соответствует сум-

мированию по тем узлам решетки, в которых на-

ходятся ионы марганца. Фермиевские операторы

d+fσ(dfσ) используются для описания процессов рож-

дения (уничтожения) электронов на узлах f с проек-

цией спина σ = ±1/2, n̂fσ = d+fσdfσ – оператор числа

электронов на узле f с проекцией спина σ. Величина

εd обозначает энергию электрона на ионе Mn2+, энер-

гия хаббардовского отталкивания обозначена через

U , tdff ′ – интеграл перескока электрона между иона-

ми марганца, находящимися на узлах f и f ′. Видно,

что оператор Ĥd является гамильтонианом модели

Хаббарда [18] для треугольной решетки.

Для состояний, связанных с ионами Te2−, будем

использовать индексы g, g′, ... для ионов в слое, на-

ходящемся над слоем ионов марганца (красные кре-

стики на рис. 1). Индексами l, l′, ... будем нумеровать

положения узлов тех ионов Te2−, которые находятся

ниже слоя ионов марганца (синие кружки на рис. 1).

Спин-орбитали |Ψ(p)
gσ 〉 и |Ψ(p)

lσ 〉, возникающие при

расщеплении термов конфигураций 5p6 ионов Te2−,

находящихся в узлах g и l, под влиянием поля три-

гональной симметрии (точечная группа C3v) и СОВ,

как и в модели BHZ (Bernevig–Hughes–Zhang) [19–

22], записываются в виде

|Ψ(p)
g↑ 〉 = |g; 1 ↑〉, |Ψ(p)

g↓ 〉 = |g;−1 ↓〉,

|Ψ(p)
l↑ 〉 = |l; 1 ↑〉, |Ψ(p)

l↓ 〉 = |l;−1 ↓〉. (5)

В правых сторонах этих равенств кет-вектора

обозначают центрированную на узлах g или l

p-волновую функцию с заданными значениями

проекций орбитального момента ±1 и спина.

Учитывая, что спин-орбитали ионов Te2− образу-

ют две подсистемы электронных p состояний, запи-

шем для них гамильтониан Hp в виде

Ĥp =
∑

gσ

εpp
+
1gσp1gσ +

∑

lσ

εpp
+
2lσp2lσ +

+
∑

gg′σ

tpgg′p
+
1gσp1g′σ +

∑

ll′σ

tpll′p
+
2lσp2l′σ +

+
∑

glσ

{tpglp+1gσp2lσ + h.c.}. (6)

Здесь суммирование по индексам g и l означает сум-

мирование по узлам ионов теллура, находящихся

в верхней и нижней плоскости относительно плос-

кости ионов марганца соответственно. Операторы

p+1gσ(p1gσ) являются операторами рождения (уничто-

жения) p электрона на узле g с проекцией спина

σ = ±1/2. Аналогичное обозначение (при замене

индекса g на индекс l) используется для электро-

нов, занимающих спин-орбитали в нижней плоскости

ионов теллура. Энергия p спин-орбитали обозначена

посредством εp. t
p
gg′ (tpll′) – интегралы перескоков p

электрона между ионами теллура, находящимися в

верхней (нижней) плоскости и занимающими узлы с

номерами g, g′ (l, l′) соответственно. Интеграл пе-

рескока tpgl определяет интенсивность процессов пе-

ремешивания электронных спин-орбиталей, находя-

щихся на ионах теллура из разных слоев.

Важную роль в формировании нетривиальной то-

пологии энергетической структуры рассматриваемой

системы играют процессы ковалентного смешивания

(гибридизации) спин-орбиталей ионов Te2− и спин-

орбиталей ионов Mn2+. Интенсивность таких процес-

сов определяется интегралом перескока электронов

между отмеченными группами состояний. При этом

принципиальное значение приобретает не столько аб-

солютная величина отмеченных интегралов, сколько

их зависимость от направления перескока.

При учете процессов p − d гибридизации только

между ближайшими ионами Mn2+ и Te2− оператор

ковалентного смешивания запишется в виде

T̂pd =
∑

fδσ

{tσpd(δ)d+fσp1f+δσ + h.c.}+

+
∑

fγσ

{tσpd(γ)d+fσp2f+γσ + h.c.}. (7)

Здесь введены векторы δ и γ, соединяющие ионы

марганца с ближайшими ионами теллура, находящи-

мися в верхней и нижней плоскости рассматриваемой

трехслойки соответственно.

Параметрами гибридизации служат матричные

элементы оператора кинетической энергии T̂

tσpd(δ) = 〈Ψ(d)
fσ |T̂ |Ψ

(p)
f+δ,σ〉, (8)

tσpd(γ) = 〈Ψ(d)
fσ |T̂ |Ψ

(p)
f+γ,σ〉. (9)
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Вычисления показывают, что их зависимость от

векторов δ и γ имеет вид

tσpd(δ) = tpd











(1− iησ
√
3)/2, δ = (a1 − a2)/3,

−1, δ = (a1 + 2a2)/3,

(1 + iησ
√
3)/2, δ = −(2a1 + a2)/3,

(10)

tσpd(γ) = tpd











−(1 + iησ
√
3)/2, γ = (2a1 + a2)/3,

1, γ = −(a1 + 2a2)/3,

−(1− iησ
√
3)/2, γ = (a2 − a1)/3.

(11)

В этих формулах a1 и a2 вектора элементарных

трансляций, показанные на рис. 1.

Кроме процессов ковалентного смешивания p и

d состояний, существенным является учет обменной

связи между этими фермионами

Ĵpd = −
∑

fδσ

Jp+1f+δσ (Sfτ σσ′) p1f+δσ′ −

−
∑

fγσ

Jp+2f+γσ (Sfτσσ′ ) p2f+γσ′ , (12)

где J – параметр обменного взаимодействия, а Sf –

векторный квазиспиновый оператор, компоненты ко-

торого определяются выражениями

Sx
f = (X↑↓

f +X↓↑

f )/2, Sy
f = (X↑↓

f −X↓↑

f )/(2i),

Sz
f = (X↑↑

f −X↓↓

f )/2. (13)

Операторы Хаббарда Xnm
f [23–25] описывают пере-

ходы ионов в узлах с номерами f из состояния |f,m〉
в состояние |f, n〉. В (12) τσσ′ – вектор, компонента-

ми которого являются матричные элементы матриц

Паули τxσσ′ , τ
y
σσ′ , τzσσ′ .

Суммируя сказанное, получаем гамильтониан

трехслойки Te-Mn-Te

Ĥ = Ĥd + Ĥp + T̂pd + Ĵpd. (14)

3. Энергетическая структура Te-Mn-Te.

При нахождении спектра фермиевских состояний

трехслойки Te-Mn-Te и вычислении топологического

индекса получающейся энергетической структуры

примем во внимание известные свойства MnBi2Te4,

влияющие на выбор соотношений между парамет-

рами гамильтониана (14):

1. В пределах одного слоя магнитные моменты

ионов Mn2+ при низких температурах упорядочены

ферромагнитно, тогда как моменты этих ионов из

соседних слоев ориентированы противоположно по

отношению друг к другу.

2. Наличие фрустрированных обменных связей,

близких к критическим значениям [11], между иона-

ми марганца, находящимися в одном слое и не явля-

ющимися ближайшими соседями.

3. Диэлектрический характер основного состоя-

ния MnBi2Te4 при том, что электронная конфигура-

ция (3d5) ионов марганца характеризуется нечетным

числом электронов.

Если механизм прямого гейзенберговского обме-

на мог бы дать объяснение ферромагнитной связи

между ближайшими ионами Mn2+ из одного слоя,

то интерпретация второго свойства в рамках такой

концепции невозможна.

Обычный зонный подход представляется пробле-

матичным, если учитывается третье свойство.

Отмеченные затруднения обуславливают исполь-

зование подхода, основанного на предположении о

наличии сильных электронных корреляций (СЭК) в

подсистеме ионов марганца. В основу такого предпо-

ложения положены следующие утверждения:

1. Точный результат Нагаоки [26] о том, что в

модели Хаббарда в пределе U −→ ∞ основное со-

стояние системы с одной дыркой (число электронов

Ne = N − 1) является ферромагнитным.

2. Поскольку в Te-Mn-Te концентрация nd ≃ 1,

то ферромагнитное состояние в слое ионов Mn2+

реализуется по сценарию, соответствующему режи-

му сильных электронных корреляций U ≫ |tdff ′ |.
При этом возникновение фрустрированных связей

представляется вполне естественным, поскольку во

втором порядке теории возмущений по параметру

|tdff ′ |/U по механизму Андерсона возникает антифер-

ромагнитная связь.

3. Данные первопринципных расчетов [5, 6] по

электронной структуре MnBi2Te4 приводят к значе-

ниям параметра хаббардовского отталкивания для

электронов ионов марганца U ≃ (4−5) эВ.

Учитывая электрон-дырочную симметрию га-

мильтониана Хаббарда Ĥd, воспользуемся дырочным

представлением. Поскольку концентрация дырок nd

в d подсистеме в расчете на одну ячейку не превы-

шает 1, то в режиме СЭК, когда U ≫ |tdff ′ | [27–29],

актуальной является нижняя подзона фермионов

Хаббарда.

Состояния верхней хаббардовской подзоны обла-

дают большой энергией и их заселенность незначи-

тельна. Влияние процессов виртуальных переходов в

эти состояния можно учесть на основе теории воз-

мущений по параметрам малости |tdff ′ |/U ≪ 1 и

|tpd|/U ≪ 1. Ниже при решении задачи о спектре воз-

буждений и ферромагнитном состоянии магнитных
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моментов ионов марганца ограничимся приближени-

ем, когда отмеченные процессы не учитываются.

Переходя к представлению квазиимпульса

p1f+δσ =
1√
N

∑

k

eik(f+δ)p1kσ, (15)

p2f+γσ =
1√
N

∑

k

eik(f+γ)p2kσ, (16)

X0σ
f =

1√
N

∑

k

eikfXkσ, (17)

получим

Ĥd =
∑

kσ

(εd + tdk)X
+
kσXkσ,

Ĥp =
∑

kσ

[εp(k)(p
+
1kσp1kσ + p+2kσp2kσ)]−

−
∑

kσ

[t12(k)p
+
1kσp2kσ + h.c.], (18)

T̂pd = −
∑

kσ

(t1kσX
+
kσp1kσ + t2kσX

+
kσp2kσ + h.c.),

Ĵpd = −3J

N

2
∑

λ=1

∑

fkqσσ′

eif(q−k)p+λkσ (Sfτσσ′ ) pλqσ′ ,

где введены следующие обозначения

tdk = 6tdγ1k, εp(k) = −εp − 6tpγ1k,

γ1k = {cosk1 + cos k2 + cos (k1 + k2)}/3,
t12(k) = t12 {ϕ1k + ϕ2k + ϕ3k} , (19)

t1kσ = tpd {rσϕ1k − ϕ2k + r∗σϕ3k} , t2kσ = −t∗1kσ̄,
ϕ1k = exp [i(k1 − k2)/3], ϕ2k = exp [i(k1 + 2k2)/3],

ϕ3k = exp [−i(2k1 + k2)/3], rσ = (1 − iησ
√
3)/2.

Здесь td и tp – интегралы перескоков электронов

между спин-орбиталями ближайших ионов Mn2+ и

Te2−, находящихся в одном слое треугольной решет-

ки, соответственно.

Важная особенность фурье-образов интегралов

p − d гибридизации t1kσ и t2kσ заключается в том,

что значение спиновой переменной влияет на харак-

тер их квазиимпульсной зависимости. Это обстоя-

тельство в условиях перекрытия нижней дырочной d

подзоны с подзоной p состояний приводит к нечетно-

му значению числа Черна для энергетической струк-

туры и реализации нетривиальной топологии при на-

личии ферромагнитного упорядочения.

Квазиимпульсная зависимость интегралов

перескока электрона между ближайшими спин-

орбиталями из разных слоев ионов Te2− трехслойки

Te-Mn-Te описывается t12(k), при этом t12 – ампли-

туда отмеченного процесса.

Для вычисления энергетической структуры трех-

слойки, получения уравнений самосогласования и

определения ее топологических свойств введем трех-

компонентный оператор поля

Ψ̂+
kσ =

(

p+1kσ , X+
kσ, p+2kσ

)

(20)

и определим двухвременную запаздывающую [30, 31]

матричную функцию Грина (ФГ) D̂kσ(ω) в соответ-

ствии с преобразованием Фурье

〈〈Ψ̂kσ(t)|Ψ̂+
kσ(t

′)〉〉 =
∫

dω

2π
e−iω(t−t′)D̂kσ(ω). (21)

Операторы поля Ψ̂kσ и Ψ̂+
kσ берутся в гейзенбергов-

ском представлении в моменты времени t и t′.

Используя метод проецирования Цванцига–Мори

[32, 33], получим, что ФГ удовлетворяет уравнению

[

ωÎ − M̂σ(k)
]

D̂kσ(ω) = P̂σ, (22)

где P̂σ – диагональная матрица с элементами

(1, N0σ, 1), N0σ = 〈X00
f +Xσσ

f 〉.
В (22) Î – единичная матрица, а M̂σ(k) имеет вид

M̂σ(k) =







εpσ(k) −t∗1kσ −t12(k)
−N0σt1kσ εdkσ −N0σt2kσ

−t∗12(k) −t∗2kσ εpσ(k)






, (23)

где εpσ(k) = εp(k) − 2J0Mσ, J0 = 3J , σ = ±1/2,

M = 〈Sz
f 〉, εdkσ – энергия фермионов Хаббарда в

d подсистеме, ренормированная за счет кинематиче-

ского взаимодействия

εdkσ = εd +N0σtdk −
1

N0σN

∑

q

tq〈X+
qσ̄Xqσ̄〉. (24)

Из уравнения (22) находим три ветви спектра:

E1kσ = −Wkσ/2− λkσ − akσ/3,

E2kσ = −Wkσ/2 + λkσ − akσ/3, (25)

E3kσ =Wkσ − akσ/3.

Входящие в эти формулы функции квазиимпульса и

проекции спина:

Wkσ = Zkσ − Pkσ/Zkσ,

Zkσ =
(

√

Q2
kσ + P 3

kσ −Qkσ

)1/3

, (26)

λkσ =
√

−3Pkσ − 3W 2
kσ/4
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Рис. 2. (Цветной онлайн) Спектр фермиевских возбуждений для двух состояний: (a) – ненасыщенный ферромагне-
тизм (красные линии соответствуют ветвям спектра с σ = +1/2, синие линии для σ = −1/2); (b) – парафаза, ветви
вырождены по проекции спина. Вычисления проводились при значениях параметров: tp = 0.25, td = 0.15, tpd = 0.05,
J = 0.1, t12 = 0.075, ∆0 = 0.1 – параметр, определяющий перекрытие затравочных d и p зон. При этом nd = 0.97,
M = 0.28. Для феррофазы число Черна Q = 1 (топология энергетической структуры нетривиальна). Для парафазы
Q = 0 (топология энергетической структуры тривиальна)

связаны с исходными энергетическим величинами:

Pkσ = (bkσ − a2kσ/3)/3,

Qkσ = (ckσ + 2a3kσ/27− akσbkσ/3)/2,

akσ = −(2εpσ(k) + εdkσ), bkσ = 2εpσ(k)εdkσ +

+ ε2pσ(k)− |t12(k)|2 −N0σ(|t1kσ|2 + |t2kσ |2), (27)

ckσ = −ε2pσ(k)εdkσ +N0σ [t12(k)t1kσt
∗
2kσ + h.c.] +

+ εdkσ|t12(k)|2 + εpσ(k)N0σ

(

|t1kσ |2 + |t2kσ|2
)

.

Для замыкания уравнений самосогласования ис-

пользовались найденные из (22) компоненты ФГ:

Dσ
11(k, ω) =

(ω − εdkσ)(ω − εpkσ)−N0σ|t2kσ|2
detσ3 (k, ω)

,

Dσ
22(k, ω) = N0σ

(ω − εpkσ)
2 − |t12(k)|2

detσ3 (k, ω)
, (28)

Dσ
33(k, ω) = Dσ

11(k, ω),

где detσ3 (k, ω) – детерминант третьего порядка мат-

рицы [ωÎ − M̂σ(k)].

С помощью этих функций по спектральной тео-

реме получаем необходимые выражения для средних

Nσ = 〈Xσσ
f 〉 = N0σ

N

∑

q

(E1qσ − εpqσ)
2 − |t12(q)|2

λqσ(3Wqσ + 2λqσ)
,

Npσ =
2

N

∑

q

(E1qσ − εdqσ)(E1qσ − εpqσ)−N0σ|t2qσ|2
λqσ(3Wqσ + 2λqσ)

,

где Npσ – узельная концентрация дырок с проекци-

ей спина σ в p подсистеме, а nd = N↑ + N↓ – пол-

ная концентрация фермионов Хаббарда в расчете на

один узел.

Полученные уравнения позволяют проанализи-

ровать ферромагнитную и парамагнитную фазы

и установить изменение топологии энергетического

спектра при изменении магнитного состояния систе-

мы.

4. Топологический индекс энергетической

структуры фермионных состояний Te-Mn-Te.

Как известно, топологический индекс (число Черна)

определяется выражением

Q = − 1

2π

∫ π

−π

dk1

∫ π

−π

dk2B(k), (29)

в котором кривизна Берри B(k)

B(k) =
∂A2(k)

∂k1
− ∂A1(k)

∂k2
(30)

находится в результате дифференцирования по ква-

зиимпульсам величин A1(k) и A2(k), получаемых

в результате усреднения по блоховскому состоянию

операторов −i∂/∂k1 и −i∂/∂k2 соответственно [34]:

A1(2)(k) = −i〈ψk|
∂

∂k1(2)
|ψk〉. (31)

Для установления связи кривизны Берри с энер-

гетическими величинами решим задачу о нахож-
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дении собственных векторов Rkσ (см., например,

[35, 36])

Rkσ ≡ (ukσ, vkσ , zkσ) (32)

матрицы M̂σ(k), определенной в (23),

M̂σ(k)Rkσ = EkσRkσ. (33)

После несложных вычислений получаем выраже-

ние для кривизны Берри, соответствующей нижней

заполненной зоне

Bσ(k) = i

[

∂v∗kσ
∂k2

∂vkσ
∂k1

− ∂v∗kσ
∂k1

∂vkσ
∂k2

]

+

+ i

[

∂z∗kσ
∂k2

∂zkσ
∂k1

− ∂z∗kσ
∂k1

∂zkσ
∂k2

]

, (34)

где

vkσ =
Φkσ

√

1 + |Φkσ|2 + |Ψkσ|2
,

zkσ =
Ψkσ

√

1 + |Φkσ |2 + |Ψkσ|2
. (35)

Входящие в эти выражения функции определены

следующим образом

Φkσ = N0σ
t∗12(k)t2kσ − t1kσ(E1kσ − εdkσ)

D1kσ
, (36)

Ψkσ =
N0σt1kσt

∗
2kσ − t∗12(k)(E1kσ − εdkσ)

D1kσ
, (37)

Dkσ = (E1kσ − εdkσ)[E1kσ − εpσ(k)]−N0σ|t2kσ |2. (38)

Применение полученных выражений для ферро-

и парафазы показывает, что в первом случае топо-

логия энергетической структуры фермиевского спек-

тра является нетривиальной (Q = 1), тогда как во

втором случае Q = 0 и топология тривиальна.

Данный результат, продемонстрированный на

рис. 2, говорит о сильной взаимосвязи между

магнетизмом и топологией в MnBi2Te4.

5. Заключение. Показано, что в ван-дер-

ваальсовом материале MnBi2Te4 эффекты p − d

ковалентного смешивания спин-орбитальных элек-

тронных состояний ионов Mn2+ и Te2− в трехслойках

Te-Mn-Te имеют принципиальное значение для фор-

мирования нетривиальной топологии энергетической

структуры в условиях дальнего магнитного порядка,

если:

1. Совместное влияние кристаллического поля и

спин-орбитального взаимодействия приводит к та-

кой иерархии крамерсовских дублетов расщеплен-

ной 3d5 электронной конфигурации ионов Mn2+, что

наполовину заполненный спин-орбитальный дублет

характеризуется значениями: L̄z ≃ 2, s̄z ≃ 1/2 и

L̄z ≃ −2, s̄z ≃ −1/2.

2. Верхним спин-орбитальным дублетам, сфор-

мированным из электронных конфигураций 5p6

ионов Te2− под влиянием отмеченных выше вза-

имодействий, как и в модели BHZ, соответствуют

состояния |1 ↑〉 и | − 1 ↓〉.
3. Внутриатомное кулоновское отталкивание

электронов в ионах марганца достаточно сильно для

реализации режима сильных электронных корре-

ляций. В этом случае благодаря кинематическому

взаимодействию фермионов Хаббарда [37] в слое

ионов марганца устанавливается ферромагнит-

ное состояние, которое инициирует расщепление

спиновых p подзон. Это способствует реализации

условий, когда возникает перекрытие по энергии

верхней подзоны фермионов Хаббарда с p подзонами

фермионов, связанных со спин-орбиталями ионов

Te2−. При этом число Черна приобретает значение

+1, соответствующее нетривиальной топологии

энергетической структуры.

4. В парамагнитной фазе перекрытие зон исчеза-

ет и топология энергетической структуры становится

тривиальной. Эти факторы устанавливают взаимо-

связь между ферромагнитным упорядочением маг-

нитных моментов в слое ионов марганца c топологи-

ей энергетической структуры Te-Mn-Te.

Следует подчеркнуть, что в соответствие с ха-

рактером спин-орбиталей ионов марганца магнит-

ные моменты этих ионов в упорядоченной фазе ори-

ентируются перпендикулярно слоям. В этом слу-

чае анизотропия является сильной, что приводит к

изинго-подобному поведению магнитного слоя ионов

марганца. При этом процессы перескоков фермио-

нов между отмеченными слоями приведут по меха-

низму Андерсона к установлению антиферромагнит-

ной связи между магнитными моментами из разных

слоев. Отмеченная картина полностью соответствует

данным эксперимента.

Работа выполнена за счет гранта Рос-

сийского научного фонда # 23-22-10021,

https://rscf.ru/project/23-22-10021/ и Краснояр-

ского краевого фонда науки.
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