
�¨±¼¬  ¢ ����, ²®¬ 96, ¢»¯. 5, ±. 352 { 356 c 2012 £. 10 ±¥²¿¡°¿�°¨°®¤»¥ ±¥°®±®¤¥°¦ ¹¨¥ ¬¨¥° «» ª ª ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥¨§®«¿²®°» ± ¸¨°®ª®© § ¯°¥¹¥®© ¹¥«¼¾�.�. �¨«ª¨�1), �. �.�¥¼¹¨ª®¢ �, �.�. �²°®ª®¢�, �. �. �°¥¬¥¥¢�+, �.�.�®°®²¥¥¢�+, �. �. �¥°£¨®°¨4�2),�.�.�³§¥¶®¢�, �. �. �³«ª®¢�����®¬±ª¨© £®±³¤ °±²¢¥»© ³¨¢¥°±¨²¥², 634050 �®¬±ª, �®±±¨¿+�±²¨²³² ´¨§¨ª¨ ¯°®·®±²¨ ¨ ¬ ²¥°¨ «®¢¥¤¥¨¿ �� ���, 634021 �®¬±ª, �®±±¨¿4Max-Planck-Institut fur Mikrostrukturphysik, Weinberg 2, D-06120 Halle, Germany�Donostia International Physics Center (DIPC),Paseo de Manuel Lardizabal, 4, 20018 San Sebastian/Donostia, Basque Country, Spain�Departamento de Fisica de Materiales, Facultad de Ciencias Quimicas, UPV/EHU and Centro de Fisica de Materiales, CFM-MPC,Centro Mixto CSIC-UPV/EHU, Apartado 1072, 20080 San Sebastian/Donostia, Basque Country, Spain�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 25 ¨¾«¿ 2012 £.�°¥¤±² ¢«¥» °¥§³«¼² ²» ²¥®°¥²¨·¥±ª®£® ¨±±«¥¤®¢ ¨¿ ½«¥ª²°®®© ±²°³ª²³°» ·¥²»°¥µª®¬¯®¥²-»µ ¯°¨°®¤»µ ¬¨¥° «®¢ PbBi2Te2S2 ( «¥ª±¨²), Pb2Bi2Te2S3 (± ¤¤«¥¡ ª¨²) ¨ PbBi4Te4S3 (´ §  C). �²¨±®¥¤¨¥¨¿ ¨¬¥¾² ±«®¨±²³¾ ±²°³ª²³°³:  «¥ª±¨² ¨ ± ¤¤«¥¡ ª¨² ´®°¬¨°³¾²±¿ ±¥¬¨±«®©»¬¨ ¨ ¤¥¢¿²¨-±«®©»¬¨ ¡«®ª ¬¨ ±®®²¢¥²±²¢¥®,   ´ §  C { ·¥°¥¤³¾¹¨¬¨±¿ ¯¿²¨- ¨ ±¥¬¨±«®©»¬¨ ¡«®ª ¬¨, ° §-¤¥«¥»¬¨ ¢ -¤¥°-¢  «¼±®¢»¬¨ ¯°®¬¥¦³²ª ¬¨. �®ª § ®, ·²® ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»¥ ¬ ²¥°¨ «» ¿¢«¿¾²±¿²°¥µ¬¥°»¬¨ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¬¨ ¨§®«¿²®° ¬¨ ± ¸¨°®ª®© § ¯°¥¹¥®© ¹¥«¼¾ ¢ ½«¥ª²°®®¬ ±¯¥ª²°¥ ¨ ®¡-« ¤ ¾² ¡®«¼¸®© ±¯¨®¢®© ¯®«¿°¨§ ¶¨¥©. �²® ¤¥« ¥² ¨µ ¯°¨¢«¥ª ²¥«¼»¬¨ ± ²®·ª¨ §°¥¨¿ ¯° ª²¨·¥±ª¨µ¯°¨«®¦¥¨©.�®¢®¥  ³·®¥  ¯° ¢«¥¨¥, ±¢¿§ ®¥ ± ¨±±«¥¤®-¢ ¨¥¬ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨µ ¨§®«¿²®°®¢ (��), ¿¢«¿¥²±¿®¤®© ¨§  ¨¡®«¥¥ ¤¨ ¬¨·® ° §¢¨¢ ¾¹¨µ±¿ ®¡« ±-²¥© ¢ ´¨§¨ª¥ ²¢¥°¤®£® ²¥«  [1{5]. �²® ±¢¿§ ® c ¯¥°-±¯¥ª²¨¢®© ¨±¯®«¼§®¢ ¨¿ ¤ »µ ¬ ²¥°¨ «®¢ ¢ ¯°¨-¶¨¯¨ «¼® ®¢»µ ¯°¨¡®° µ ±¯¨²°®¨ª¨ [6, 7] ¨ ª¢ -²®¢»µ ª®¬¯¼¾²¥° µ [8, 9]. � ²®·ª¨ §°¥¨¿ ´³¤ ¬¥-² «¼®©  ³ª¨ § ·¨²¥«¼»© ¨²¥°¥± ¯°¥¤±² ¢«¿¾²´¨§¨·¥±ª¨¥ ½´´¥ª²», ¢®§¨ª ¾¹¨¥ ¯°¨ ¢§ ¨¬®¤¥©-±²¢¨¨ �� ±® ±¢¥°µ¯°®¢®¤¨ª ¬¨ ¨ ´¥°°®¬ £¥²¨ª -¬¨ [10, 11].�±®¡¥®±²¼¾ �� ¿¢«¿¥²±¿  «¨·¨¥ ¯°®¢®¤¿¹¥©§®» ½«¥ª²°®»µ ±®±²®¿¨© ± «¨¥©®© ¤¨±¯¥°-±¨¥©, ´®°¬¨°³¾¹¥©±¿ ¡« £®¤ °¿ ±¨«¼®¬³ ±¯¨-®°¡¨² «¼®¬³ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¾   ¯®¢¥°µ®±²¨ ®¡º-¥¬®£® ¤¨½«¥ª²°¨ª . �²¨ ±®±²®¿¨¿ ®¡° §³¾²±¿ ¢¢¨¤¥ ª° ¬¥°±®¢±ª¨µ ¤³¡«¥²®¢, ²®¯®«®£¨·¥±ª¨ § ¹¨-¹¥»µ ±¨¬¬¥²°¨¥© ®¡° ¹¥¨¿ ¢°¥¬¥¨ ®² ®¡° ²-®£® ° ±±¥¿¨¿   «®ª «¼»µ ¨±ª ¦¥¨¿µ ¨ ±« ¡®¬¡¥±¯®°¿¤ª¥ ª°¨±² ««¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¨ [3{5]. �®±«¥¤-¥¥ ®§ · ¥², ·²® ½«¥ª²°®» ¢ ½²¨µ ±®±²®¿¨¿µ ¬®-£³² ¤¢¨£ ²¼±¿ ¢¤®«¼ ¯®¢¥°µ®±²¨ ®¡º¥¬®£® ¬ ²¥°¨- «  ¯®·²¨ ¡¥§ ¯®²¥°¨ ½¥°£¨¨.1)e-mail: igor�silkin83@mail.ru2)M.G.Vergniory.

�±®¢»¬¨ ª°¨²¥°¨¿¬¨ ¯°¨£®¤®±²¨ �� ¤«¿¯° ª²¨·¥±ª¨µ ¯°¨«®¦¥¨© ¿¢«¿¾²±¿ ¢»±®ª ¿ ±¯¨-®¢ ¿ ¯®«¿°¨§ ¶¨¿ ®±¨²¥«¥© § °¿¤  ¨ ¸¨°®ª ¿§ ¯°¥¹¥ ¿ ¹¥«¼ ¢ ¨µ ±¯¥ª²°¥. �  ¤ »© ¬®¬¥²¢  ¨¡®«¼¸¥© ±²¥¯¥¨ ½²¨¬ ²°¥¡®¢ ¨¿¬ ³¤®¢«¥²¢®-°¿¥² ±®¥¤¨¥¨¥ Bi2Se3 ± ¸¨°¨®© ¹¥«¨ � 300 ¬½�[4] ¨ ±¯¨®¢®© ¯®«¿°¨§ ¶¨¥© � 80% [12{14]. �¡®«¼¸¨±²¢  ¦¥ ¨§³·¥»µ �� § ¯°¥¹¥ ¿ ½¥°-£¥²¨·¥±ª ¿ ¹¥«¼ ±®±² ¢«¿¥² � 50�250¬½� [15{17],·²® § ²°³¤¿¥² ¨µ ¨±¯®«¼§®¢ ¨¥ ¢ ¯°¨¡®° µ ¯°¨ª®¬ ²»µ ²¥¬¯¥° ²³° µ. � «»© ° §¬¥° § ¯°¥-¹¥®© ¹¥«¨ ½²¨µ ¬ ²¥°¨ «®¢ ®¡³±«®¢«¥ £« ¢»¬®¡° §®¬ ±¨«¼»¬ ±¯¨-®°¡¨² «¼»¬ ¢§ ¨¬®¤¥©±²-¢¨¥¬, ° ±¹¥¯«¿¾¹¨¬ ±®±²®¿¨¿, ®¡° §³¾¹¨¥ ª° ¿¹¥«¨, ¨ ²¥¬ ± ¬»¬ ±³¦ ¾¹¨¬ ¥¥. � ²® ¦¥ ¢°¥¬¿¨¬¥® ±¨«¼®¥ ±¯¨-®°¡¨² «¼®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥®²¢¥²±²¢¥® §  ¨¢¥°²¨°®¢ ¨¥ ª° ¥¢ § ¯°¥¹¥®©¹¥«¨ ¬ ²¥°¨ «  ¨ ¯®¿¢«¥¨¥ ³ ¥£® ½«¥ª²°®»µ²®¯®«®£¨·¥±ª¨µ ±¢®©±²¢. � ¤ ®© ±¨²³ ¶¨¨ § ¬¥ · ±²¨ ²¿¦¥«»µ  ²®¬®¢   ¡®«¥¥ «¥£ª¨¥ ¨§®½«¥ª²°®-»¥   «®£¨ ¬®¦¥² ¯°¨¢¥±²¨ ª ³¢¥«¨·¥¨¾ ¸¨°¨»§ ¯°¥¹¥®© ¹¥«¨ ¬ ²¥°¨ « , ±®µ° ¿¿ ¯°¨ ½²®¬ ¥£®²®¯®«®£¨·®±²¼. �®½²®¬³ ¬» ±®±°¥¤®²®·¨«¨  ¸¨³±¨«¨¿   ¯®¨±ª¥ ®¢»µ ��, ¢ ª®²®°»µ ±«®¨ Te ¡»«¨¡» · ±²¨·® § ¬¥¹¥» ±«®¿¬¨ ¡®«¥¥ «¥£ª®£® ½«¥-¬¥²  S. � ª ·¥±²¢¥ \°®¤¨²¥«¼±ª¨µ" ±®¥¤¨¥¨© ¬»352 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



�°¨°®¤»¥ ±¥°®±®¤¥°¦ ¹¨¥ ¬¨¥° «» ª ª ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ¨§®«¿²®°» : : : 353¢»¡° «¨ µ®°®¸® ¨§¢¥±²»¥ �� PbBi2Te4, Pb2Bi2Te5,PbBi4Te7 [17{19]. � ¬¥  · ±²¨  ²®¬®¢ Te ¢ ½²¨µ¬ ²¥°¨ « µ    ²®¬» S ¤ ¥² ±®¥¤¨¥¨¿ PbBi2Te2S2,Pb2Bi2Te2S3, PbBi4Te4S3.� ¤ ®¬ ¯¨±¼¬¥ ¬» ¯°¥¤±² ¢«¿¥¬ ¯¥°¢®¯°¨-¶¨¯»¥ ° ±·¥²» ½«¥ª²°®®© ±²°³ª²³°» ¸¨°®ª® ° ±-¯°®±²° ¥»µ ¯°¨°®¤»µ ¬¨¥° «®¢ PbBi2Te2S2( «¥ª±¨²), Pb2Bi2Te2S3 (± ¤¤«¥¡ ª¨²) ¨ ±®¥¤¨¥¨¿PbBi4Te4S3 (± ³±«®¢»¬  §¢ ¨¥¬ \´ §  C") [20].�» ¯®ª §»¢ ¥¬, ·²® ¤ »¥ ¬ ²¥°¨ «» ¿¢«¿¾²±¿ ��± § ¯°¥¹¥®© ¹¥«¼¾ ¡®«¥¥ 300¬½� ¨ ±¯¨®¢®© ¯®«¿-°¨§ ¶¨¥© � 70�80%.� ±·¥²» ½«¥ª²°®®© ±²°³ª²³°» ¯°®¢®¤¨«¨±¼ ¢° ¬ª µ ´®°¬ «¨§¬  ²¥®°¨¨ ´³ª¶¨® «  ¯«®²®±-²¨ ¯®«®¯®²¥¶¨ «¼»¬ ¬¥²®¤®¬ «¨¥ °¨§®¢ »µ¯°¨±®¥¤¨¥»µ ¯«®±ª¨µ ¢®« [21], °¥ «¨§®¢ »¬¢ ¯°®£° ¬¬®¬ ª®¤¥ FLEUR [22]. �«¿ ®¯¨± ¨¿®¡¬¥®-ª®°°¥«¿¶¨®®© ½¥°£¨¨ ¨±¯®«¼§®¢ «®±¼ ®¡-®¡¹¥®¥ £° ¤¨¥²®¥ ¯°¨¡«¨¦¥¨¥ [23]. � £ ¬¨«¼-²®¨  ¡»«¨ ¢ª«¾·¥» ±ª «¿°®-°¥«¿²¨¢¨±²±ª¨¥ ¯®-¯° ¢ª¨. �¯¨-®°¡¨² «¼®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ³·¨²»¢ -«®±¼ ± ¬®±®£« ±®¢ »¬ ®¡° §®¬ [24]. � ¤¨³± mu�n-tin ±´¥°» ±¥°» ¡»« ¢»¡°  ° ¢»¬ 2.2 a².¥¤., ²¥«-«³°  { 2.7  ².¥¤., ±¢¨¶  { 3.0 a².¥¤.,   ¢¨±¬³²  {2.7 a².¥¤. � ° ¬¥²° ®¡°¥§ ¨¿ ¯«®±ª®¢®«®¢®£® ¡ §¨-±  kmax = 3:3 a².¥¤.�1. �«¿ ¢±¥µ ¨±±«¥¤³¥¬»µ ±®¥¤¨-¥¨© ¨§¢¥±²» ¯ ° ¬¥²°» ª°¨±² ««¨·¥±ª®© °¥¸¥²-ª¨ a ¨ c ¨ ¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼®±²¼ ³¯ ª®¢ª¨  ²®¬»µ ±«®-¥¢ [20]. �¤ ª® ®²±³²±²¢³¥² ¨´®°¬ ¶¨¿ ® ¬¥¦±«®¥-¢»µ ° ±±²®¿¨¿µ. � ¬¨ ¡»«  ¯°®¢¥¤¥  ®¯²¨¬¨§ ¶¨¿½²¨µ ° ±±²®¿¨© ¯°¨ ´¨ª±¨°®¢ »µ ½ª±¯¥°¨¬¥-² «¼»µ § ·¥¨¿µ ¯ ° ¬¥²°®¢ °¥¸¥²ª¨. �«¿ ®¯²¨-¬¨§ ¶¨¨ ¨±¯®«¼§®¢ «±¿ ¯±¥¢¤®¯®²¥¶¨ «¼»© ¬¥²®¤,°¥ «¨§®¢ »© ¢ ¯°®£° ¬¬®¬ ª®¤¥ VASP [25, 26].� ° ¬¥²°» °¥¸¥²®ª ¨ ®¯²¨¬¨§¨°®¢ »¥ ¬¥¦±«®¥-¢»¥ ° ±±²®¿¨¿ ¯°¨¢¥¤¥» ¢ ² ¡«. 1.�»¿¢«¥¨¥ ²®¯®«®£¨·¥±ª¨µ ´ § ¢ ¨±±«¥¤³¥¬»µ ±®-¥¤¨¥¨¿µ ¯°®¢®¤¨«®±¼ ± ¯®¬®¹¼¾ ° ±·¥²  ¨¢ °¨- ²  Z2 [3, 27].�®¥¤¨¥¨¿ Pb2Bi2Te2S3 ¨ PbBi4Te4S3 ª°¨±² «-«¨§³¾²±¿ ¢ £¥ª± £® «¼®© ±²°³ª²³°¥,   PbBi2Te2S2{ ¢ °®¬¡®½¤°¨·¥±ª®©. �®±ª®«¼ª³ °®¬¡®½¤°¨·¥±ª³¾±²°³ª²³°³ ¬®¦® ¯°¥¤±² ¢¨²¼ ¢ ¢¨¤¥ £¥ª± £® «¼-®©, ¤«¿ ³¤®¡±²¢  ±° ¢¥¨¿ ¯®«³·¥»µ §®»µ±¯¥ª²°®¢ ¬» ° ±±¬ ²°¨¢ «¨ ¢±¥ ²°¨ ±®¥¤¨¥¨¿ ¢£¥ª± £® «¼®© ±²°³ª²³°¥. �°¨±² ««¨·¥±ª ¿ °¥¸¥²-ª  ª ¦¤®£® ¨§ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ¬¨¥° «®¢ ¯°¥¤±² ¢-«¿¥² ±®¡®© ¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼®±²¼ ¬®£®±«®©»µ ¡«®-ª®¢, ° §¤¥«¥»µ ¢ -¤¥°-¢  «¼±®¢»¬¨ ¯°®¬¥¦³²ª -¬¨ (°¨±. 1). � ±®¥¤¨¥¨¨ PbBi2Te2S2 ½²¨ ¡«®ª¨ ¿¢-«¿¾²±¿ ±¥¬¨±«®©»¬¨,   ¢ ±®¥¤¨¥¨¨ Pb2Bi2Te2S3 {¤¥¢¿²¨±«®©»¬¨. � ±«³· ¥ PbBi4Te4S3 ¨¬¥¥²±¿ ¤¢ 

� ¡«¨¶  1�ª±¯¥°¨¬¥² «¼»¥ § ·¥¨¿ ¯ ° ¬¥²°®¢£¥ª± £® «¼®© °¥¸¥²ª¨ a ¨ c [20],   ² ª¦¥®¯²¨¬¨§¨°®¢ »¥ § ·¥¨¿ ¬¥¦±«®¥¢»µ ° ±±²®¿¨©di;i+1 ¤«¿ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ±®¥¤¨¥¨©; dvdW {¸¨°¨  ¢ -¤¥°-¢  «¼±®¢  ¯°®¬¥¦³²ª PbBi2Te2S2 Pb2Bi2Te2S3 PbBi4Te4S3a 4.230 4.230 4.241c 39.830 16.710 23.121dvdW 2.773 2.791 2.758d01 1.680 (Pb{S ) 1.698 (S{Pb) 1.678 (Pb{S )d12 1.754 (S {Bi) 1.680 (Pb{S ) 1.749 (S{Bi)d23 1.819 (Bi{Te) 1.759 (S{Bi) 1.818 (Bi{Te)d34 1.823 (Bi{Te) dvdW (Te{Te)d45 1.822 (Te{Bi)d56 1.736 (Bi{S )�±¥ § ·¥¨¿ ¯°¨¢¥¤¥» ¢ �A. �  \³«¥¢®©" (i = 0) ¢»¡°  ¶¥-²° «¼»© ±«®© ¡«®ª  (¢ ±«³· ¥ ´ §» C \³«¥¢»¬" ±·¨² «±¿¶¥²° «¼»© ±«®© ±¥¬¨±«®©®£® ¡«®ª ).
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S�¨±. 1. �°¨±² ««¨·¥±ª ¿ ±²°³ª²³°  ®¡º¥¬»µ ±®¥¤¨¥-¨© PbBi2Te2S2 (a), Pb2Bi2Te2S3 (b) ¨ PbBi4Te4S3 (c).�²®¬» Pb ¯®ª § » ·¥°»¬ ¶¢¥²®¬, Bi { ²¥¬®-±¥°»¬,Te { ±¢¥²«®-±¥°»¬, S { ¡¥«»¬²¨¯  ·¥°¥¤³¾¹¨µ±¿ ¡«®ª®¢: ¯¿²¨±«®©»¥ ¨ ±¥¬¨-±«®©»¥. � °¥§³«¼² ²¥ ½²®£® ¢®§¬®¦® ´®°¬¨°®¢ -¨¥ ¯®¢¥°µ®±²¥© ± ° §»¬¨ ®ª®· ¨¿¬¨.� ±·¥² ¨¢ °¨ ²  Z2 ¯®ª § «, ·²® ¢±¥ ²°¨ ¬ -²¥°¨ «  ¿¢«¿¾²±¿ ²°¥µ¬¥°»¬¨ ��. �  °¨±. 2 ¯°¥¤-±² ¢«¥» ½«¥ª²°®»¥ ½¥°£¥²¨·¥±ª¨¥ ±¯¥ª²°» ®¡º-¥¬»µ ª°¨±² ««®¢. �¨¤®, ·²® ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»¥±®¥¤¨¥¨¿ ¿¢«¿¾²±¿ ³§ª®§®»¬¨ ¯®«³¯°®¢®¤¨ª -¬¨. � ª, PbBi2Te2S2 ¨ PbBi4Te4S3 ¨¬¥¾² ¥¯°¿-¬»¥ § ¯°¥¹¥»¥ ¹¥«¨ ¸¨°¨®© 307 ¨ 318¬½� ±®®²-¢¥²±²¢¥®,   Pb2Bi2Te2S3 { ¯°¿¬³¾ ¹¥«¼ ¸¨°¨®©4 �¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012
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G G GM M MK K KG G GA A AL L LH H H�¨±. 2. �«¥ª²°®»¥ ±¯¥ª²°» ®¡º¥¬»µ ª°¨±² ««®¢ PbBi2Te2S2 (a), Pb2Bi2Te2S3 (b) ¨ PbBi4Te4S3 (c)

�¨±. 3. �«¥ª²°®»¥ ±¯¥ª²°» (·¥°»¥ «¨¨¨) ¨ ¯°®¥ª¶¨¨ ®¡º¥¬»µ ±®±²®¿¨©   ¤¢³¬¥°³¾ §®³ �°¨««¾½  (±¥°»¥«¨¨¨) ¯«¥®ª PbBi2Te2S2 ( ), Pb2Bi2Te2S3 (b), PbBi4Te4S3 ± ¯¿²¨±«®©»¬ ®ª®· ¨¥¬ (c) ¨ ±¥¬¨±«®©»¬ ®ª®· ¨¥¬(d). �  ¢±² ¢ª µ ¯®ª §   § ¢¨±¨¬®±²¼ ±¯¨®¢®© ¯®«¿°¨§ ¶¨¨ ®² ¢®«®¢®£® ¢¥ª²®°  ky234¬½�. �¥§³«¼² ²», ¯®«³·¥»¥ ± ¨±¯®«¼§®¢ ¨¥¬ª®¤®¢ FLEUR ¨ VASP, ¢ ¶¥«®¬ µ®°®¸® ±®£« ±³¾²±¿¬¥¦¤³ ±®¡®© (² ¡«. 2).� ±·¥²» ¯®¢¥°µ®±²®© ½«¥ª²°®®© ±²°³ª²³°»¨§³· ¥¬»µ ±®¥¤¨¥¨© ¯°®¢®¤¨«¨±¼ ¢ ¯«¥®·®© ¬®-¤¥«¨. �®«¹¨  ¯«¥®ª PbBi2Te2S2 ¨ Pb2Bi2Te2S3 ±®-±² ¢«¿«  35 ¨ 36  ²®¬»µ ±«®¥¢ ±®®²¢¥²±²¢¥®, ¢
²® ¢°¥¬¿ ª ª ¤«¿ PbBi4Te4S3 ° ±±¬ ²°¨¢ «¨±¼ ¤¢¥¯«¥ª¨ ± ° §«¨·»¬¨ ®ª®· ¨¿¬¨: ¯¿²¨±«®©»¬(29 ±«®¥¢) ¨ ±¥¬¨±«®©»¬ (31 ±«®©). � ±±·¨² »¥½«¥ª²°®»¥ ±¯¥ª²°» ¯®¢¥°µ®±²¨ (0001) ¯°¥¤±² ¢«¥-»   °¨±. 3. �¨¤®, ·²® ¢ § ¯°¥¹¥®© ¹¥«¨ ¨±±«¥¤³-¥¬»µ ¬ ²¥°¨ «®¢ ¨¬¥¥²±¿ ª®³± �¨° ª . � ®²«¨·¨¥®² ¡¨ °»µ �� Bi2Te3 ¨ Sb2Te3, ¢ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 5 { 6 2012



�°¨°®¤»¥ ±¥°®±®¤¥°¦ ¹¨¥ ¬¨¥° «» ª ª ²®¯®«®£¨·¥±ª¨¥ ¨§®«¿²®°» : : : 355� ¡«¨¶  2�¨°¨  § ¯°¥¹¥®© ¹¥«¨ (¬½�) ¢ ±¨¬¬¥²°¨·»µ²®·ª µ � ¨ A,   ² ª¦¥ ¢¥«¨·¨  ¬¨¨¬ «¼®©¥¯°¿¬®© ¹¥«¨ ®¡º¥¬»µ ª°¨±² ««®¢� A ¥¯°¿¬ ¿ ¹¥«¼PbBi2Te2S2 395 (440) 324 (418) 307 (341)Pb2Bi2Te2S3 234 (322) 602 (543) { (304)PbBi4Te4S3 427 (428) 400 (492) 318 (313)� ±ª®¡ª µ ¯°¨¢¥¤¥» § ·¥¨¿, ¯®«³·¥»¥ ª®¤®¬ VASP.±®¥¤¨¥¨¿µ ¢¥°µ¿¿ ¯®«®¢¨  ª®³±  �¨° ª  µ®°®-¸® ¨§®«¨°®¢   ®² ®¡º¥¬»µ ±®±²®¿¨©. � °¥§³«¼² -²¥ ¢ ¨µ ¡³¤¥² ®²±³²±²¢®¢ ²¼ ° ±±¥¿¨¥ ½«¥ª²°®®¢¨§ ¯®¢¥°µ®±²»µ ±®±²®¿¨© ¢ ®¡º¥¬»¥. � ±®¥¤¨-¥¨¿µ PbBi2Te2S2, Pb2Bi2Te2S3 ¨ PbBi4Te4S3 ± ±¥-¬¨±«®©»¬ ®ª®· ¨¥¬ ²®·ª  �¨° ª  «¥¦¨² § ¬¥²-® ¢»¸¥ ¯®²®«ª  ¢ «¥²®© §®»,   ¢ PbBi4Te4S3 ±¯¿²¨±«®©»¬ ®ª®· ¨¥¬ ®    9¬½� ¨¦¥, ¢ ®²«¨-·¨¥ ®² ±¨²³ ¶¨¨ ¢ °®¤±²¢¥®¬ ±®¥¤¨¥¨¨ PbBi4Te7[16]. �¶¥ª  £°³¯¯®¢®© ±ª®°®±²¨ ®±¨²¥«¥© § °¿¤ ¢ ¤¨° ª®¢±ª®¬ ª®³±¥ ¯®ª § « , ·²® ¢ Pb2Bi2Te2S3¥¥ ¢¥«¨·¨  ¯° ª²¨·¥±ª¨ ¨¤¥²¨·  ±«³· ¾ Bi2Se3,  ¤«¿ PbBi2Te2S2 ¨ PbBi4Te4S3 £°³¯¯®¢ ¿ ±ª®°®±²¼¥±ª®«¼ª® ¢»¸¥.�³¹¥±²¢¥®¥ ³¢¥«¨·¥¨¥ ¸¨°¨» § ¯°¥¹¥®©¹¥«¨ ¢ ±®¥¤¨¥¨¿µ PbBi2Te2S2, Pb2Bi2Te2S3 ¨PbBi4Te4S3 ¤ ¥² ¢®§¬®¦®±²¼ ¨±¯®«¼§®¢ ²¼ ¨µ ¢¡®«¼¸¥¬ ¤¨ ¯ §®¥ ²¥¬¯¥° ²³° ¯® ±° ¢¥¨¾ ± ¨§-¢¥±²»¬¨ �� PbBi2Te4, Pb2Bi2Te5 ¨ PbBi4Te7, £¤¥§ ¯°¥¹¥ ¿ ¹¥«¼ ¥ ¯°¥¢»¸ ¥² 200¬½� [17{19]. �²®¤¥« ¥² ¤ ®¥ ±¥¬¥©±²¢® ¬¨¥° «®¢ ¯°¨¢«¥ª ²¥«¼-»¬ ± ²®·ª¨ §°¥¨¿ ¯° ª²¨·¥±ª¨µ ¯°¨«®¦¥¨©.�  ¢±² ¢ª µ ª °¨±. 3 ¯°¨¢¥¤¥  § ¢¨±¨¬®±²¼ ±°¥¤-¥£® § ·¥¨¿ ®¯¥° ²®°  ±¯¨  ®² ¢®«®¢®£® ¢¥ª²®-°  k = (0; ky), ®°¨¥²¨°®¢ ®£® ¢¤®«¼  ¯° ¢«¥¨¿��{ �M . �¥«¨·¨  ª®¬¯®¥²» ky ½²®£® ¢¥ª²®°  ¨§¬¥-¿« ±¼ ®² 0 �A�1 (²®·ª  ��) ¤® § ·¥¨¿, ¯°¨ ª®²®°®¬±®±²®¿¨¿ ª®³±  �¨° ª  ¯®¯ ¤ «¨ ¢ ®¡« ±²¼ ®¡º¥¬-®£® ª®²¨³³¬ , ky � 0:1�A�1. �¨¤®, ·²® ¤«¿ ¨±-±«¥¤³¥¬»µ ¬¨¥° «®¢ ±¯¨®¢ ¿ ¯®«¿°¨§ ¶¨¿ ®¤¨ -ª®¢»¬ ®¡° §®¬ § ¢¨±¨² ®² ¢®«®¢®£® ¢¥ª²®°  ky. �¥¬ ª±¨¬³¬  µ®¤¨²±¿ ¢¡«¨§¨ ¶¥²°  §®» �°¨««¾½ ,  ¯°¨ ³¤ «¥¨¨ ®² ¥£® ±¯¨®¢ ¿ ¯®«¿°¨§ ¶¨¿ ³¬¥¼-¸ ¥²±¿, ¤®±²¨£ ¿ ±¢®¥£® ¬¨¨¬³¬  ¢¡«¨§¨ ¤  §®»¯°®¢®¤¨¬®±²¨. � ¨¡®«¼¸ ¿ ±¯¨®¢ ¿ ¯®«¿°¨§ ¶¨¿ ¢®ª°¥±²®±²¨ ��  ¡«¾¤ ¥²±¿ ¢ Pb2Bi2Te2S3 (� 80%),   ¨¬¥¼¸ ¿ { ¢ PbBi4Te4S3 ± ¯¿²¨±«®©»¬ ®ª®-· ¨¥¬ (� 70%). � ±®¥¤¨¥¨¿µ ¦¥ PbBi4Te4S3 ± ±¥-¬¨±«®©»¬ ®ª®· ¨¥¬ ¨ PbBi2Te2S2 ±¯¨®¢ ¿ ¯®-«¿°¨§ ¶¨¿ ¨¬¥¥² ¯°®¬¥¦³²®·®¥ § ·¥¨¥ (� 75%).�²®«¼ ¢»±®ª ¿ ±¯¨®¢ ¿ ¯®«¿°¨§ ¶¨¿ ¨ ¥¥ ±« ¡ ¿ § -¢¨±¨¬®±²¼ ®² ¢®«®¢®£® ¢¥ª²®°  ¿¢«¿¾²±¿ ¯®«®¦¨-
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