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 2010 £. 25  ¯°¥«¿�«¨¿­¨¥  ²®¬­®£® ±®±² ¢  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ­  ½«¥ª²°®­­»¥¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±®±²®¿­¨¿ ¢ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨µ ¨§®«¿²®° µ AV2 BVI3�. �. �°¥¬¥¥¢+�1), �.�.�®°®²¥¥¢+, �. �. �³«ª®¢4+�­±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¯°®·­®±²¨ ¨ ¬ ²¥°¨ «®¢¥¤¥­¨¿ �¨¡¨°±ª®£® ®²¤. ���, 634021 �®¬±ª, �®±±¨¿��®¬±ª¨© £®±³¤ °±²¢¥­­»© ³­¨¢¥°±¨²¥², 634050 �®¬±ª, �®±±¨¿4Donostia International Physics Center (DIPC), and CFM, Centro Mixto CSIC-UPV/EHU, Departamento de F��sica de Materiales,UPV/EHU, Apdo. 1072, 20080 San Sebasti�an, Spain�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 24 ´¥¢° «¿ 2010 £.�°¥¤±² ¢«¥­» °¥§³«¼² ²» ²¥®°¥²¨·¥±ª®£® ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿ ½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ¯®¢¥°µ­®±²¨ ±®¥¤¨-­¥­¨© AV2 BVI3 , ±®¤¥°¦ ¹¨µ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨ § ¹¨¹¥­­»¥ ±®±²®¿­¨¿. � ±±¬®²°¥­» ¨¤¥- «¼­»¥ ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Te3, Bi2Se3 ¨ Sb2Te3 ¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ± ®²±³²±²¢³¾¹¨¬ ¢­¥¸­¨¬ ±«®¥¬  ²®¬®¢µ «¼ª®£¥­ , ­ ¡«¾¤ ¾¹¨¥±¿ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­® ¢ ¢¨¤¥ ¬®­®±«®©­»µ ²¥°° ±. �®ª § ­®, ·²® ¨¬¥¾¹¥¥±¿° ±µ®¦¤¥­¨¥ ¬¥¦¤³ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨¬ ¯®«®¦¥­¨¥¬ ³°®¢­¿ �¥°¬¨ ¨ ­ ¡«¾¤ ¥¬»¬ ¢ ´®²®½¬¨±±¨®­­»µ ½ª±-¯¥°¨¬¥­² µ ¬®¦¥² ¡»²¼ ®¡º¿±­¥­® ­ «¨·¨¥¬ ±®±²®¿­¨© ²¨¯  \®¡®°¢ ­­®© ±¢¿§¨" ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ²¥°° ±,®¡° §®¢ ­­»µ  ²®¬ ¬¨ ¯®«³¬¥² «« . �¶¥­¥­  ¤®«¿ ² ª¨µ ²¥°° ± ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨.� ¯®±«¥¤­¥¥ ¢°¥¬¿ ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ­ ° ±² ¾¹¨©¨­²¥°¥± ª ­¥¤ ¢­® ®²ª°»²®¬³ ª« ±±³ ¬ ²¥°¨ «®¢:²°¥µ¬¥°­»¬ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¬ ¨§®«¿²®° ¬ (��) [1 { 5],¯°¥¤±ª § ­­»¬ ¥¹¥ ¢ ±¥°¥¤¨­¥ 80-µ £®¤®¢ [6]. � -«¨·¨¥ ±¨«¼­®£® ±¯¨­-®°¡¨² «¼­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿(���) ¬®¤¨´¨¶¨°³¥² § ¯°¥¹¥­­³¾ ¹¥«¼ ¢ ®¡º¥¬¥½²¨µ ª¢ ­²®¢»µ ¬ ²¥°¨ «®¢,   ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ¯®-°®¦¤ ¥² ®±®¡»¥ ±¯¨­-° ±¹¥¯«¥­­»¥ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥±®±²®¿­¨¿, ²®¯®«®£¨·¥±ª¨ § ¹¨¹¥­­»¥ ±¨¬¬¥²°¨¥©¢ ®²­®¸¥­¨¨ ®¡° ¹¥­¨¿ ¢°¥¬¥­¨ ®² ° ±±¥¿­¨¿ ­  ¤¥-´¥ª² µ. �²® ®¡³±«®¢«¨¢ ¥² ¢®§¬®¦­®±²¼ ¡¥±¯°¥¯¿²-±²¢¥­­®£® ¯¥°¥¬¥¹¥­¨¿ ½«¥ª²°®­®¢ ¢ ¯®¢¥°µ­®±²­»µ±«®¿µ ��, ±¢¿§ ­­³¾ ± °¥ «¨§ ¶¨¥© ª¢ ­²®¢®£® ±¯¨-­®¢®£® ½´´¥ª²  �®«« , ¢»° ¦ ¾¹¥£®±¿ ¢ ¤¨±ª°¥²­®±-²¨ ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ¨ ¢ ¯®¿¢«¥­¨¨ ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ¬ -²¥°¨ «®¢ ±¯¨­-¯®«¿°¨§®¢ ­­»µ ½«¥ª²°®­®¢ ¢ ®²±³²-±²¢¨¥ ¬ £­¨²­®£® ¯®«¿. �²¨ ±¢®©±²¢  �� ¬®£³² ­ ©-²¨ ¯°¨¬¥­¥­¨¥ ¢ ª¢ ­²®¢»µ ª®¬¯¼¾²¥° µ ¨ ±¯¨­²°®-­¨ª¥ [7, 8]. � ­ ±²®¿¹¥¥ ¢°¥¬¿ ³±² ­®¢«¥­®, ·²® ²°¥µ-¬¥°­»¬ �� ¿¢«¿¥²±¿ ²¢¥°¤»© ° ±²¢®° Bi1�xSbx [9],  ² ª¦¥ ±²¥µ¨®¬¥²°¨·¥±ª¨¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿ Bi2Te3, Bi2Se3¨ Sb2Te3 [10]. �¤¨­±²¢¥­­®¥ ¯®¢¥°µ­®±²­®¥ ±®±²®¿­¨¥½²¨µ ¬ ²¥°¨ «®¢ ®¡° §³¥² ¤¨° ª®¢±ª¨© ª®­³± ¢®ª°³£²®·ª¨ ��, £¤¥ ­ ¯° ¢«¥­¨¥ ±¯¨­®¢®£® ¬®¬¥­²  ®°²®£®-­ «¼­® ¢®«­®¢®¬³ ¢¥ª²®°³.�±¯®«¼§®¢ ­¨¥ �� ¢ ¯°¨¡®° µ ¯°¥¤¯®« £ ¥² ¢®§-¬®¦­®±²¼ ³¯° ¢«¥­¨¿ ¯®«®¦¥­¨¥¬ ³°®¢­¿ �¥°¬¨(EF) ®²­®±¨²¥«¼­® ¤¨° ª®¢±ª®£® ³§« . � ®¡»·­»µ±¨±²¥¬ µ ± ª¢ ­²®¢»¬ ½´´¥ª²®¬ �®««  ½²® ¤®±²¨-£ ¥²±¿ ¢­¥¸­¨¬ ¬ £­¨²­»¬ ¯®«¥¬. � �� ½²®² ¬¥-1)e-mail: eremeev@ispms.tsc.ru

²®¤ ­¥¯°¨¥¬«¥¬, ² ª ª ª ¬ £­¨²­®¥ ¯®«¥ ° §°³¸ ¥²±¨¬¬¥²°¨¾ ®¡° ¹¥­¨¿ ¢°¥¬¥­¨, ¨ ²®¯®«®£¨·¥±ª ¿ § -¹¨¹¥­­®±²¼ ¨±·¥§ ¥². � ­¨¯³«¨°®¢ ­¨¾ ¯®«®¦¥­¨-¥¬ EF ¬¥¸ ¾² ² ª¦¥ ¤¥´¥ª²» ¢ ®¡º¥¬¥ ¬ ²¥°¨ « ,¯®°®¦¤ ¾¹¨¥ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨¥ ³°®¢­¨ ¢ § ¯°¥¹¥­­®©¹¥«¨ ¨ § ª°¥¯«¿¾¹¨¥ ¯®«®¦¥­¨¥ EF. �¥£¨°®¢ ­¨¥®¡º¥¬  ¯®§¢®«¿¥² ³¤ «¨²¼ ½²¨ ±®±²®¿­¨¿. � ª¨¬ ®¡-° §®¬ ¡»«  ¯®«³·¥­  �� ´ §  ± ®¤¨­®·­»¬ ¤¨° ª®¢-±ª¨¬ ª®­³±®¬ ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Te3 [11] ¨ ¢±«¥¤ § ²¥¬ ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Se3 [12]. �¤­ ª® ¢ ¤ ­­»µ ¨¯®±«¥¤³¾¹¨µ ´®²®½¬¨±±¨®­­»µ ½ª±¯¥°¨¬¥­² µ ¯®«®-¦¥­¨¥ EF ®ª § «®±¼ ¢»¸¥ ¯°¥¤±ª § ­­®£® ¢ [10]. �®-±ª®«¼ª³ ±®¢¬¥¹¥­¨¿ ³§«  ¤¨° ª®¢±ª®£® ª®­³±  ± EF ¢Bi2Se3 ³¤ «®±¼ ¤®±²¨·¼ ²®«¼ª® ®± ¦¤¥­¨¥¬ NO2 [12],¿¢«¿¾¹¥£®±¿ ¯®¢¥°µ­®±²­»¬ ¤»°®·­»¬ ¤®­®°®¬, ²®° ±µ®¦¤¥­¨¥ ²¥®°¥²¨·¥±ª®£® ¨ ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­®£®¯®«®¦¥­¨© EF ²¥±­® ±¢¿§ ­® ± ¬®°´®«®£¨¥© ¨ ±®±² -¢®¬ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ¬ ²¥°¨ «®¢. �®-¯°®± ® ¢«¨¿­¨¨ ¬®°´®«®£¨¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ­  ¯®¢¥°µ-­®±²­»¥ ±®±²®¿­¨¿ ¢ �� ¬ ²¥°¨ « µ ­ · « ¨§³· ²¼±¿²®«¼ª® ¢ ± ¬®¥ ¯®±«¥¤­¥¥ ¢°¥¬¿ [13], ®¤­ ª® ¢ ¡®«¥¥° ­­¨µ ° ¡®² µ [14, 15] ¡»«® ¯®ª § ­®, ·²® ­  ¯®¢¥°µ-­®±²¿µ Bi2Te3 ¨ Bi2Se3 ­ °¿¤³ ± ²¥°° ± ¬¨ ± Te(Se)®ª®­· ­¨¥¬, ¬®£³² ­ ¡«¾¤ ²¼±¿ ²¥°° ±», ®ª ­·¨¢ -¾¹¨¥±¿ ¢¨±¬³²®¬.� ­ ±²®¿¹¥¬ ª° ²ª®¬ ±®®¡¹¥­¨¨ ¬» ° ±±·¨² «¨½«¥ª²°®­­³¾ ±²°³ª²³°³ ¨¤¥ «¼­»µ ¯®¢¥°µ­®±²¥© ²®-¯®«®£¨·¥±ª¨µ ¨§®«¿²®°®¢ Bi2Te3, Bi2Se3 ¨ Sb2Te3 ¨¯®¢¥°µ­®±²¥© ± ®²±³²±²¢³¾¹¨¬ ¢­¥¸­¨¬ ±«®¥¬  ²®-¬®¢ µ «¼ª®£¥­ . �®ª § ­®, ·²® ¨¬¥¾¹¥¥±¿ ° ±µ®¦-¤¥­¨¥ ¬¥¦¤³ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨¬ ¯®«®¦¥­¨¥¬ EF ¨ ­ -¡«¾¤ ¥¬»¬ ¢ ´®²®½¬¨±±¨®­­»µ ½ª±¯¥°¨¬¥­² µ ¬®-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 91 ¢»¯. 7 { 8 2010 419 5�



420 �. �. �°¥¬¥¥¢, �.�.�®°®²¥¥¢, �. �. �³«ª®¢

�¨±.1. �²®¬­ ¿ ±²°³ª²³°  ¢ °®¬¡®½¤°¨·¥±ª®¬ ¨ £¥ª± £®­ «¼­®¬ ¡ §¨± µ, §®­  �°¨««¾½­  ¤«¿ °®¬¡®½¤°¨·¥±ª®© ½«¥-¬¥­² °­®© ¿·¥©ª¨ ¨ ®¡º¥¬­»¥ §®­­»¥ ±¯¥ª²°» Bi2Te3, Bi2Se3 ¨ Sb2Te3 (±¯«®¸­»¥ «¨­¨¨ { ° ±·¥² ± ³·¥²®¬ ±¯¨­-®°¡¨² «¼­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿; ¯³­ª²¨°­»¥ { ° ±·¥² ¡¥§ ���)¦¥² ¡»²¼ ®¡º¿±­¥­® ­ «¨·¨¥¬ ±®±²®¿­¨© ²¨¯  \®¡®-°¢ ­­®© ±¢¿§¨" ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ²¥°° ±, ®¡° §®¢ ­­»µ ²®¬ ¬¨ ¯®«³¬¥² «« .�²°³ª²³°­ ¿ ®¯²¨¬¨§ ¶¨¿ ¨ ° ±·¥²» ½«¥ª²°®­-­®© ±²°³ª²³°» ¯°®¢¥¤¥­» ¢ ° ¬ª µ ´®°¬ «¨§¬  ²¥-®°¨¨ ´³­ª¶¨®­ «  ¯«®²­®±²¨, °¥ «¨§®¢ ­­®£® ¢ ¯°®-£° ¬¬­®¬ ª®¤¥ VASP [16, 17]. � ° ¬ª µ ¤ ­­®£® ¯«®±-ª®¢®«­®¢®£® ¯®¤µ®¤  ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ¬¥¦¤³ ¨®­­»-¬¨ ®±²®¢ ¬¨ ¨ ¢ «¥­²­»¬¨ ½«¥ª²°®­ ¬¨ ®¯¨±»¢ «®±¼¬¥²®¤®¬ ¯°®¥ª¶¨®­­»µ ¯°¨±®¥¤¨­¥­­»µ ¢®«­ [18,19]. �«¿ ®¯¨± ­¨¿ ®¡¬¥­­®-ª®°°¥«¿¶¨®­­®© ½­¥°£¨¨¨±¯®«¼§®¢ «®±¼ ®¡®¡¹¥­­®¥ £° ¤¨¥­²­®¥ ¯°¨¡«¨¦¥-­¨¥ [20]. � £ ¬¨«¼²®­¨ ­ ¡»«¨ ¢ª«¾·¥­» ±ª «¿°­®-°¥«¿²¨¢¨±²±ª¨¥ ¯®¯° ¢ª¨, ±¯¨­-®°¡¨² «¼­®¥ ¢§ ¨-¬®¤¥©±²¢¨¥ ³·¨²»¢ «®±¼ ¯® ¬¥²®¤³ ¢²®°®© ¢ °¨ -¶¨¨ [21].� ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»¥ ±®¥¤¨­¥­¨¿ AV2 BVI3 ¨¬¥¾² °®¬-¡®½¤°¨·¥±ª³¾ ±²°³ª²³°³ ± ¯¿²¼¾  ²®¬ ¬¨ ¢ ½«¥¬¥­-² °­®© ¿·¥©ª¥ [22] (°¨±.1), ª®²®°³¾ ² ª¦¥ ¬®¦­®¯°¥¤±² ¢¨²¼ ¢ ¢¨¤¥ £¥ª± £®­ «¼­®© ±²°³ª²³°» ± ¯¿²-­ ¤¶ ²¼¾  ²®¬ ¬¨ ¢ ½«¥¬¥­² °­®© ¿·¥©ª¥. �¤®«¼®±¨ z (²°¨£®­ «¼­ ¿ ®±¼)  ²®¬» ´®°¬¨°³¾² ª¢¨­²¥-±«®¨ (QL), ±®±²®¿¹¨¥ ¨§ ¯¿²¨  ²®¬­»µ ±«®¥¢ (Te-Bi-Te-Bi-Te) ± ¯°¥¨¬³¹¥±²¢¥­­® ¨®­­»¬¨ ¨ ª®¢ «¥­²-­»¬¨ ±¢¿§¿¬¨ ¢­³²°¨ QL ¨ ±¨« ¬¨ � ­ ¤¥° �  «¼± ¬¥¦¤³ ­¨¬¨ [23]. �  °¨±.1 ² ª¦¥ ¯°¨¢¥¤¥­  ±®®²-¢¥²±²¢³¾¹ ¿ §®­  �°¨««¾½­  (��) ¤«¿ °®¬¡®½¤°¨-·¥±ª®© ¿·¥©ª¨ ¨ ½«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ° ±±¬ ²°¨-¢ ¥¬»µ ¬ ²¥°¨ «®¢, ° ±±·¨² ­­ ¿ ª ª ± ³·¥²®¬, ² ª

¨ ¡¥§ ³·¥²  ���. �¨¤­®, ·²® ��� §­ ·¨²¥«¼­® ¨§¬¥-­¿¥² ½«¥ª²°®­­³¾ ±²°³ª²³°³ ±®¥¤¨­¥­¨©. �°¨ ½²®¬±®±²®¿­¨¿ ¤­  §®­» ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ (CBM), ®¡° §®¢ ­-­®© ¯°¥¨¬³¹¥±²¢¥­­® ±®±²®¿­¨¿¬¨ ¯®«³¬¥² ««  (Bi,Sb), ¨ ±®±²®¿­¨¿ ¯®²®«ª  ¢ «¥­²­®© §®­» (VBM), ®¡-° §®¢ ­­®© ¯°¥¨¬³¹¥±²¢¥­­® ±®±²®¿­¨¿¬¨ µ «¼ª®£¥-­  (Te, Se), ¨­¢¥°²¨°³¾²±¿, ¯°¨¢®¤¿ ª ¬®¤¨´¨ª ¶¨¨§ ¯°¥¹¥­­®© ¹¥«¨ [24].�  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ��� ¯°¨¢®¤¨² ª ¥¹¥ ¡®«¥¥ ±³-¹¥±²¢¥­­»¬ ¨§¬¥­¥­¨¿¬ ±¯¥ª²° . �±«¨ ¢ ±«³· ¥ ®²-±³²±²¢¨¿ ��� ½«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª²³°  ¯®¢¥°µ­®±²¨¨¬¥¥² ¯®«³¯°®¢®¤­¨ª®¢»© µ ° ª²¥°, ²® §  ±·¥² ���­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ¢ ²®·ª¥ �� ¢®§­¨ª ¥² ¯®¢¥°µ­®±²­®¥±®±²®¿­¨¥. �  °¨±.2 ¯°¥¤±² ¢«¥­  ½«¥ª²°®­­ ¿ ±²°³ª-²³°  ¯®¢¥°µ­®±²¨ (0001) Bi2Te3, Bi2Se3 ¨ Sb2Te3,° ±±·¨² ­­ ¿ ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬ ²°¨¤¶ ²¨±«®©­»µ (6QL) ¯«¥­®ª. �¨¤­®, ·²® ¢ ° ©®­¥ EF ­  ¯®¢¥°µ­®±-²¨ ¨¬¥¥²±¿ ®²¹¥¯«¥­­®¥ ®² ª° ¥¢ ¹¥«¨ ¯®¢¥°µ­®±²-­®¥ ±®±²®¿­¨¥, ° ±¹¥¯«¥­­®¥ ±¨«¼­»¬ ���. � ª² ®²-±³²±²¢¨¿ ¯®¢¥°µ­®±²­»µ ±®±²®¿­¨© ¢ ±«³· ¥ ¡¥§ ���¬®¦­® ¯®­¿²¼ ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬: ±¢¿§¼ ¬¥¦¤³ QL®±³¹¥±²¢«¿¥²±¿ ±¨« ¬¨ � ­ ¤¥° �  «¼± , ¨¬¥¾¹¨-¬¨ ¯®«¿°¨§ ¶¨®­­³¾ ¯°¨°®¤³, ¨ ¯®½²®¬³ ¯°¨ ±ª®«¥ª°¨±² ««  ¬¥¦¤³ ¤¢³¬¿ QL ­¥ ®¡° §³¥²±¿ \¡®«² ¾-¹¨µ±¿" ®°¡¨² «¥©, ª ª ½²® ¨¬¥¥² ¬¥±²® ¢ ±«³· ¥ ª®-¢ «¥­²­®© ±¢¿§¨.� ¯°¥¤»¤³¹¨µ ° ¡®² µ ®¡±³¦¤ «±¿ «¨¸¼ ± ¬ ´ ª²¯®¿¢«¥­¨¿ ¤ ­­®£® ¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±®±²®¿­¨¿, ®¤­ ª®­¥ ¨±±«¥¤®¢ «±¿ µ ° ª²¥° ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¥£® § °¿¤ .�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 91 ¢»¯. 7 { 8 2010



�«¨¿­¨¥  ²®¬­®£® ±®±² ¢  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ­  ½«¥ª²°®­­»¥ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±®±²®¿­¨¿ : : : 421

�¨±.2. �®­­»© ±¯¥ª²° ¯®¢¥°µ­®±²¨ (0001) ¢ Bi2Te3, Bi2Se3 ¨ Sb2Te3. �¥°»¬¨ ²®·ª ¬¨ ¯®ª § ­  ¯°®¥ª¶¨¿ ®¡º¥¬­»µ±®±²®¿­¨©, ±¯«®¸­»¬¨ «¨­¨¿¬¨ { ±¯¥ª²°, ° ±±·¨² ­­»© ¤«¿ 30-±«®©­»µ ¯«¥­®ª. �¨°­®© ¯³­ª²¨°­®© «¨­¨¥© ¯®ª § ­®¯®«®¦¥­¨¥ EF, ­ ¡«¾¤ ¥¬®¥ ¢ ´®²®½¬¨±±¨®­­®¬ ½ª±¯¥°¨¬¥­²¥ ¤«¿ Bi2Te3 [11] ¨ Bi2Se3 [12]. �  ¢±² ¢ª¥ ±µ¥¬ ²¨·­®¨§®¡° ¦¥­  ¯®¢¥°µ­®±²¼ �¥°¬¨, ±²°¥«ª ¬¨ ¯®ª § ­® ­ ¯° ¢«¥­¨¥ ±¯¨­ �§ °¨±.3a ¢¨¤­®, ·²® ¯®¢¥°µ­®±²­®¥ ±®±²®¿­¨¥ «®ª -«¨§®¢ ­® ¢ ¯®¢¥°µ­®±²­®¬ QL ¨ ¯° ª²¨·¥±ª¨ ¯®«­®±-²¼¾ § ²³µ ¥² ³¦¥ ¢® ¢²®°®¬ QL. �²® ±®±²®¿­¨¥ ®¡-
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�¨±.3. �°®±²° ­±²¢¥­­®¥ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥ § °¿¤®¢®©¯«®²­®±²¨ ¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±®±²®¿­¨¿ ¢ ²®·ª¥ �� ­  ¯®-¢¥°µ­®±²¨ Bi2Te3(0001) ¢ ¯«®±ª®±²¨ ±¥·¥­¨¿ (�1100) (a)¨ § °¿¤®¢ ¿ ¯«®²­®±²¼ ½²®£® ±®±²®¿­¨¿, ³±°¥¤­¥­­ ¿ ¯®¯«®±ª®±²¨ xy (b)

° §®¢ ­® ¯°¥¨¬³¹¥±²¢¥­­® pz ®°¡¨² «¿¬¨  ²®¬®¢ Bi¨ px;y ®°¡¨² «¿¬¨  ²®¬®¢ Te ¤¢³µ ¯ ° ª° ©­¨µ ±«®¥¢QL, ¶¥­²° «¼­»©  ²®¬ Te ¯° ª²¨·¥±ª¨ ­¥ ³· ±²¢³-¥² ¢ ¥£® ®¡° §®¢ ­¨¨. �°®¨­²¥£°¨°®¢ ­­ ¿ ¢ ¯«®±-ª®±²¨ xy § °¿¤®¢ ¿ ¯«®²­®±²¼ ¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±®±²®-¿­¨¿ (°¨±.3b) ¯®ª §»¢ ¥², ·²® ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¥ § °¿¤ ¯® z ¯°¥¤±² ¢«¿¥² ±®¡®© ±®¢®ª³¯­®±²¼ ·¥²»°¥µ ¯¨ª®¢¢ ¯°¥¤¥« µ ¢­¥¸­¥£® QL. �­¥¸­¿¿ ¯ °  ¯¨ª®¢ ¢ ¶¥-«®¬ ¬¥­¼¸¥ ¯¨ª®¢, «®ª «¨§®¢ ­­»µ ­  ¢­³²°¥­­¨µ±«®¿µ ¯®¢¥°µ­®±²­®£® QL ¨§-§  \¢»²¥ª ­¨¿" · ±²¨§ °¿¤  ¢ ¢ ª³³¬. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¢ ®²«¨·¨¥ ®² ®¡»·-­»µ ¸®ª«¨¥¢±ª¨µ ¯®¢¥°µ­®±²­»µ ±®±²®¿­¨©, ¤ ­­®¥¯®¢¥°µ­®±²­®¥ ±®±²®¿­¨¥ «®ª «¨§®¢ ­® ¯® ²¨¯³ ±®±²®-¿­¨¿ ª¢ ­²®¢®© ¿¬».�«¿ ¨§³·¥­¨¿ ¢«¨¿­¨¿ µ¨¬¨·¥±ª®£® ±®±² ¢  ²¥°-° ± ­  ½«¥ª²°®­­³¾ ±²°³ª²³°³ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ° ±-±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ±®¥¤¨­¥­¨© ¬» ° ±±·¨² «¨ 28-±«®©-­»¥ ¯«¥­ª¨ (ª° ©­¨¥ ±«®¨ µ «¼ª®£¥­  ¡»«¨ ³¤ «¥-­») ¨, ² ª¨¬ ®¡° §®¬, ¤ ­­»¥ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ¨¬¥«¨ Bi(Sb) ®ª®­· ­¨¥. �  °¨±.4a,b ¯°¨¢¥¤¥­» ¤¨±¯¥°±¨®­-­»¥ ª°¨¢»¥ ¤«¿ ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Te3(0001) ± ³·¥²®¬¨ ¡¥§ ³·¥²  ���. �§ °¨±.4a ¢¨¤­®, ·²® ¢ °¥§³«¼² ²¥³¤ «¥­¨¿ ±«®¿ Te ¨ ®¡° §®¢ ­¨¿ ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ²°¥µ®¡®°¢ ­­»µ ±¢¿§¥© ´®°¬¨°³¾²±¿ ²°¨ ¯®¢¥°µ­®±²­»µ±®±²®¿­¨¿. �¢  ¨§ ­¨µ «¥¦ ² ¢»¸¥ EF. �  ª° ¿µ ��¤ ­­»¥ ±®±²®¿­¨¿ «¥¦ ² ¢ ¹¥«¨. �¡«¨§¨ ¶¥­²°  ��®­¨ £¨¡°¨¤¨§¨°³¾²±¿ ± ®¡º¥¬­»¬¨ §®­ ¬¨,   ¢ ²®·-ª¥ �� ¯®¯ ¤ ¾² ¢ «®ª «¼­³¾ ¹¥«¼ ®¡º¥¬­®© ¯°®¥ª¶¨¨¨ ±² ­®¢¿²±¿ ¢»°®¦¤¥­­»¬¨ ¯°¨ ½­¥°£¨¨ � 0:4 ½�.�¨¦­¥¥ ¯®¢¥°µ­®±²­®¥ ±®±²®¿­¨¥, ¯°®±²¨° ¾¹¥¥±¿ ¢�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 91 ¢»¯. 7 { 8 2010



422 �. �. �°¥¬¥¥¢, �.�.�®°®²¥¥¢, �. �. �³«ª®¢

�¨±.4. �®­­»© ±¯¥ª²° ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Te3(0001), ®ª ­·¨¢ ¾¹¥©±¿ ¢¨±¬³²®¬: ° ±·¥² ¡¥§ ³·¥²  (a) ¨ ± ³·¥²®¬ (b) ���;(c) ±¯¥ª²° ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Se3(0001) ¡¥§ ¢­¥¸­¥£® Se  ²®¬­®£® ±«®¿ ± ³·¥²®¬ ���¹¥«¨ ¢¤®«¼ ¢±¥© ¯®¢¥°µ­®±²­®© ��, ¿¢«¿¥²±¿ ¯®«­®±-²¼¾ § ­¿²»¬. � ­­»¥ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±®±²®¿­¨¿ ¿¢-«¿¾²±¿ ®¡»·­»¬¨ ±®±²®¿­¨¿¬¨ ¸®ª«¨¥¢±ª®£® ²¨¯ ,®¡³±«®¢«¥­­»¬¨ ­ «¨·¨¥¬ ®¡®°¢ ­­»µ ±¢¿§¥© ­  ¯®-¢¥°µ­®±²¨. � ½²®¬ ª®­²¥ª±²¥ ¯®­¿²­  °®«¼ ¯®¢¥°µ-­®±²­®£®  ²®¬  ²¥««³°  ¢ ±¨±²¥¬¥ ± ¯®«­»¬ QL: ¥£®½«¥ª²°®­» ­ ±»¹ ¾² ®¡®°¢ ­­»¥ ±¢¿§¨, ³¤ «¿¿ ±®-®²¢¥²±²¢³¾¹¨¥ ¨¬ ±®±²®¿­¨¿ ¨§ ¹¥«¨, ¨ ¤¥« ¾² ¯®-¢¥°µ­®±²¼ ¨­¥°²­®©.\�ª«¾·¥­¨¥" ��� (°¨±.4b) ° ±¹¥¯«¿¥² ½²¨ ²°¨¯®¢¥°µ­®±²­»¥ §®­», ª ¦¤ ¿ ¨§ ª®²®°»µ ±®¤¥°¦¨²¯® ¤¢  ½«¥ª²°®­­»µ ±®±²®¿­¨¿ (±® ±¯¨­®¬ \¢¢¥°µ" ¨±® ±¯¨­®¬ \¢­¨§"), ­  ¸¥±²¼ §®­, ±®¤¥°¦ ¹¨µ «¨¸¼¯® ®¤­®¬³ ½«¥ª²°®­­®¬³ ±®±²®¿­¨¾. �°®¬¥ ½²®£® ¨§±° ¢­¥­¨¿ °¨±.4  ¨ b ¢¨¤­®, ª ª ±³¦ ¥²±¿ § ¯°¥¹¥­-­ ¿ ¹¥«¼ §  ±·¥² ±¯¨­-®°¡¨² «¼­»µ ½´´¥ª²®¢ ¢ ®¡º-¥¬­®© ®¡« ±²¨ ¯«¥­ª¨. � ­¿²®¥ ¯®¢¥°µ­®±²­®¥ ±®±²®-¿­¨¥, ° ±¹¥¯«¥­­®¥ ���, ¨§-§  ¬®¤¨´¨ª ¶¨¨ ¹¥«¨ ¢®ª°¥±²­®±²¨ ¶¥­²°  �� ¯®¯ ¤ ¥² ¢ ®¡« ±²¼ ®¡º¥¬­»µ±®±²®¿­¨©, ®¤­ ª® ¢ ± ¬®© ²®·ª¥ �� ¯°®¿¢«¿¥²±¿ ¢ ¢¥°-¸¨­¥ «®ª «¼­®© ®¡º¥¬­®© ¹¥«¨ (¯°¨ �0:4 ½�), £¤¥ ®¡¥¢¥²¢¨ ¢»°®¦¤¥­» ¯® ±¯¨­³. �®¤®¡­»¥ ¯® ¤¨±¯¥°±¨-®­­®© § ¢¨±¨¬®±²¨ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±®±²®¿­¨¿ ² ª¦¥­ ¡«¾¤ «¨±¼ ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi(111) [25].�¥±¬®²°¿ ­  ¤®¢®«¼­® §­ ·¨²¥«¼­®¥ ¨§¬¥­¥­¨¥½«¥ª²°®­­®© ±²°³ª²³°» ¯«¥­ª¨ Bi2Te3(0001) ¢ ®¡« ±-²¨ § ¯°¥¹¥­­®© ¹¥«¨, ±¢¿§ ­­®¥ ± ³¤ «¥­¨¥¬ ¯®¢¥°µ-­®±²­®£® ±«®¿  ²®¬®¢ ²¥««³° , ²®¯®«®£¨·¥±ª¨ § ¹¨-¹¥­­®¥ ¯®¢¥°µ­®±²­®¥ ±®±²®¿­¨¥ ¢ ²®·ª¥ �� ±®µ° ­¿-¥² ±¢®© µ ° ª²¥° ¨ «¨¸¼ ­¥§­ ·¨²¥«¼­® ±¬¥¹ ¥²±¿¯® ½­¥°£¨¨ §  ±·¥² ®²±³²±²¢¨¿ £¨¡°¨¤¨§ ¶¨¨ ± ³¤ -«¥­­»¬ ±«®¥¬ ²¥««³° : ³§¥« �¨° ª , «¥¦ ¹¨© ­ 

0.068 ½� ­¨¦¥ VBM ¢ ¨¤¥ «¼­®¬ ±«³· ¥, ²¥¯¥°¼ «¥-¦¨² ­  ³°®¢­¥ VBM. � «¨·¨¥ § ­¿²»µ ¯®¢¥°µ­®±²-­»µ ±®±²®¿­¨© �®ª«¨, ª ª ¨ ¢ ±«³· ¥ ¡¥§ ���, ±¤¢¨-£ ¥² EF ª CBM. �°¨ ½²®¬ ¯°®¨±µ®¤¨² § ¯®«­¥­¨¥¢¥°µ­¥£® ª° ¿ ª®­³±  ²®¯®«®£¨·¥±ª¨ § ¹¨¹¥­­®£® ±®-±²®¿­¨¿, ¢ °¥§³«¼² ²¥ ·¥£® ­  ¢¥°µ­¥© § ­¿²®© §®­¥±¯¨­-° ±¹¥¯«¥­­®£® ¯®¢¥°µ­®±²­®£® ±®±²®¿­¨¿ ¢ ±¥-°¥¤¨­¥ ­ ¯° ¢«¥­¨¿ �K ®¡° §³¥²±¿ ¤»°®·­»© ª °-¬ ­. �­ «®£¨·­ ¿ ª °²¨­  ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ¨ ­  ¯®-¢¥°µ­®±²¨ Bi2Se3(0001) ± ³¤ «¥­­»¬ ±«®¥¬ ±¥«¥­ (°¨±.4c).� ª ³¦¥ ®²¬¥· «®±¼ ¢»¸¥, °¥ «¼­ ¿ ¯®¢¥°µ­®±²¼±ª®«  ¤ ­­»µ ±®¥¤¨­¥­¨© ±®±²®¨² ¨§ ²¥°° ± ± ¢»±®-²®© ±²³¯¥­¨, ¢ ®±­®¢­®¬ ª° ²­®© QL, ­  ´®­¥ ª®-²®°»µ ­ ¡«¾¤ ¾²±¿ ²¥°° ±» (®±²°®¢ª¨), ®ª ­·¨¢ ¾-¹¨¥±¿  ²®¬ ¬¨ ¯®«³¬¥² «« . �®±ª®«¼ª³ ¤ ­­»¥ ®±²-°®¢ª¨ ¨¬¥¾² ª®­¥·­»¥ ° §¬¥°», ²® ¨§¬¥­¥­¨¿ ½«¥ª-²°®­­®© ±²°³ª²³°» ¯®¢¥°µ­®±²¨ ­®±¿² «®ª «¼­»©µ ° ª²¥° ¨ ­¥ ¡³¤³² ¯°®¿¢«¿²¼±¿ ¢ ´®²®½¬¨±±¨®­-­»µ ±¯¥ª²° µ, ¨§¬¥°¥­­»µ ¢ ®ª°¥±²­®±²¨ ²®·ª¨ ��. �¤°³£®© ±²®°®­», ­ «¨·¨¥ ­  ½²¨µ ®±²°®¢ª µ ¤®¯®«­¨-²¥«¼­®£® ¯®¢¥°µ­®±²­®£® § °¿¤  ±¤¢¨­¥² ¯®«®¦¥­¨¥EF ¢ ®¡« ±²¼ ¡®«¥¥ ¢»±®ª¨µ ½­¥°£¨©. �¥©±²¢¨²¥«¼-­®, ­ «¨·¨¥ § ¯®«­¥­­»µ ¯®¢¥°µ­®±²­»µ ±®±²®¿­¨© ¢¯«¥­ª µ ± ³¤ «¥­­»¬ ¢¥°µ­¨¬ ±«®¥¬  ²®¬®¢ µ «¼ª®-£¥­ , ±®¤¥°¦ ¹¨µ ¢ ±³¬¬¥ ¤¢  ½«¥ª²°®­ , ¨ ¯°¨¢®¤¨²ª ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥¬³ ±¤¢¨£³ EF. �  °¨±.2 ¦¨°­®©¯³­ª²¨°­®© «¨­¨¥© ¯®ª § ­® ¯®«®¦¥­¨¥ EF ¢ ´®²®-½¬¨±±¨®­­»µ ½ª±¯¥°¨¬¥­² µ [11, 12] ¤«¿ Bi2Te3(0001)¨ Bi2Se3(0001). �«¿ ¯®¢¥°µ­®±²¨ Sb2Te3(0001) ª ­ -±²®¿¹¥¬³ ¢°¥¬¥­¨  ­ «®£¨·­»µ ¤ ­­»µ ­¥ ®¯³¡«¨-ª®¢ ­®. �«¿ ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Te3(0001) ½ª±¯¥°¨¬¥­-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 91 ¢»¯. 7 { 8 2010



�«¨¿­¨¥  ²®¬­®£® ±®±² ¢  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ­  ½«¥ª²°®­­»¥ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±®±²®¿­¨¿ : : : 423² «¼­® ­ ¡«¾¤ ¥¬»© EF «¥¦¨² ­  � 0:18 ½� ¢»¸¥²¥®°¥²¨·¥±ª¨ ° ±±·¨² ­­®£® ¨ ¯¥°¥±¥ª ¥² ª° © §®-­» ¯°®¢®¤¨¬®±²¨. �­ «®£¨·­ ¿ ±¨²³ ¶¨¿ ­ ¡«¾¤ -¥²±¿ ¨ ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Se3(0001), £¤¥ ° §­¨¶  ¬¥¦-¤³ ´®²®½¬¨±±¨®­­»¬ EF ¨ ²¥®°¥²¨·¥±ª¨¬ ±®±² ¢«¿¥²� 0:20 ½�. �­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨© ¢ ®¡-« ±²¨ �Eexp�theor ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ Bi2Te3(0001) ¤ ¥²� 0:3 ½«¥ª²°®­ . � ª¨¬ ®¡° §®¬, ­  ¨¤¥ «¼­®© ¯®-¢¥°µ­®±²¨ ¤«¿ § ¯®«­¥­¨¿ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨ § ¹¨¹¥­-­®£® ±®±²®¿­¨¿ ¨ ­¨¦­¥£® ª° ¿ §®­» ¯°®¢®¤¨¬®±²¨ ¢®ª°¥±²­®±²¨ ²®·ª¨ �� ¤® ½ª±¯¥°¨¬¥­² «¼­® ­ ¡«¾¤ -¥¬®£® ³°®¢­¿ ¤®«¦­® ° §¬¥±²¨²¼±¿ 0.3 ½«¥ª²°®­ . �¤°³£®© ±²®°®­», ¯®¢¥°µ­®±²­ ¿ ½«¥¬¥­² °­ ¿ ¿·¥©ª ¯«¥­ª¨, ®ª ­·¨¢ ¾¹¥©±¿  ²®¬ ¬¨ Bi, ±®¤¥°¦¨² ¤¢ ½«¥ª²°®­ , ª®²®°»¥ ¨ ¯°¨¢®¤¿² ª ±¤¢¨£³ EF. �«¥-¤®¢ ²¥«¼­®, ¤®«¿ ²¥°° ± ± ¢¨±¬³²®¢»¬ ®ª®­· ­¨¥¬¤®«¦­  ±®±² ¢«¿²¼ � 15% ®² ¯«®¹ ¤¨ ¯®¢¥°µ­®±²¨ ±¨¤¥ «¼­»¬ ®ª®­· ­¨¥¬. � ­­ ¿ ®¶¥­ª  ª ·¥±²¢¥­­®±®£« ±³¥²±¿ ± ­ ¡«¾¤ ¥¬®© ¢ [14] ª °²¨­®©.� ª¨¬ ®¡° §®¬, ³±² ­®¢«¥­®, ·²® ª°®¬¥ ²®¯®«®-£¨·¥±ª¨ § ¹¨¹¥­­»µ ¯®¢¥°µ­®±²­»µ ±®±²®¿­¨©, ­ -¡«¾¤ ¾¹¨µ±¿ ­  ¨¤¥ «¼­»µ ¯®¢¥°µ­®±²¿µ, ­  ²¥°-° ± µ, ®ª ­·¨¢ ¾¹¨µ±¿ ±«®¥¬  ²®¬®¢ ¯®«³¬¥² «« ,®¡° §³¾²±¿ ¸®ª«¨¥¢±ª¨¥ ¯®¢¥°µ­®±²­»¥ ±®±²®¿­¨¿,®¡³±«®¢«¥­­»¥ ­ «¨·¨¥¬ ®¡®°¢ ­­»µ ±¢¿§¥©. �®ª § -­®, ·²® ¨¬¥¾¹¥¥±¿ ° ±µ®¦¤¥­¨¥ ¬¥¦¤³ ²¥®°¥²¨·¥±-ª¨¬ ¯®«®¦¥­¨¥¬ ³°®¢­¿ �¥°¬¨ ¨ ­ ¡«¾¤ ¥¬»¬ ¢ ´®-²®½¬¨±±¨®­­»µ ½ª±¯¥°¨¬¥­² µ ¬®¦¥² ¡»²¼ ®¡º¿±­¥-­® ­ «¨·¨¥¬ ¤ ­­»µ ±®±²®¿­¨© ­  ¯®¢¥°µ­®±²¨ ²¥°-° ±, ®¡° §®¢ ­­»µ  ²®¬ ¬¨ ¯®«³¬¥² «« . �°®¢¥¤¥­-­ ¿ ®¶¥­ª  ¯®¢¥°µ­®±²­®© ¤®«¨ ¤ ­­»µ ²¥°° ± ±®£« -±³¥²±¿ ± ½ª±¯¥°¨¬¥­²®¬. � ­¥±¥­¨¥ ½«¥ª²°®¯®«®¦¨-²¥«¼­»µ  ¤±®°¡ ²®¢ ¬®¦¥² ¯ ±±¨¢¨°®¢ ²¼ ²¥°° ±»,®ª ­·¨¢ ¾¹¨¥±¿ ¯®«³¬¥² ««®¬, ¨ ¯®§¢®«¨² ³¯° ¢-«¿²¼ ¯®«®¦¥­¨¥¬ ³°®¢­¿ �¥°¬¨ ¢ ¤ ­­»µ ±¨±²¥¬ µ.�¨±«¥­­»¥ ° ±·¥²» ¢»¯®«­¥­» ­  ±³¯¥°ª®¬¯¼¾-²¥°¥ SKIF-Cyberia (���).1. J. E. Moore, Nature Phys. 5, 378 (2009).2. S.-C. Zhang, Physics 1, 6 (2008).
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