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В данной работе теоретически исследуются особенности электронных состояний на поверхности соб-
ственного антиферромагнитного топологического изолятора, содержащего дефекты. Наш подход учи-
тывает роль электростатического потенциала и вариацию ориентации магнитных моментов в приповерх-
ностных слоях. Описано изменение спектральных характеристик поверхностных состояний при транс-
формации намагниченности из равновесной антиферромагнитной фазы А-типа в ферромагнитную фа-
зу через неколлинеарную текстуру. Показано, что в антиферромагнитном топологическом изоляторе
с одноосной анизотропией, внешнее магнитное поле, приложенное вдоль легкой оси, может вызвать
значительную модуляцию величины обменной щели в спектре поверхностных состояний и даже инвер-
тировать ее знак. Моделируя влияние уединенного дефекта как возмущение поверхностного потенциала
на конечном масштабе, мы аналитически исследуем формирование связанного состояния и его пове-
дение в зависимости от силы потенциального и обменного рассеяния на дефекте и ширины обменной
щели. Продемонстрировано, что энергетический уровень связанного состояния испытывает резкий сдвиг
в окрестности спин-флоп перехода. Полученные теоретические результаты позволяют дать последова-
тельное объяснение недавних экспериментальных данных по сканирующей туннельной спектроскопии
антиузельных дефектов на поверхности прототипного антиферромагнитного топологического изолятора
MnBi2Te4 во внешнем магнитном поле.
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Введение. Исследования недавно открытого ан-

тиферромагнитного (АФМ) топологического изоля-

тора (ТИ) MnBi2Te4 [1] – первого в ряду мате-

риалов, сочетающих собственный магнитный поря-

док и нетривиальную топологию электронной зон-

ной структуры – значительно продвинуло и обога-

тило наше представление о квантовых эффектах в

твердом теле [2–7]. Кристаллическая структура это-

го уникального материала представляет последова-

тельность семислойных блоков (СБ) Te-Bi-Te-Mn-

Te-Bi-Te. В основном состоянии MnBi2Te4 магнит-

ные моменты на атомах марганца выстраиваются в

дальний АФМ порядок А-типа [1]. Комбинация сим-

метрии относительно обращения времени и транс-

ляционной симметрии магнитной решетки позволя-

ет классифицировать MnBi2Te4 как топологически
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нетривиальный материал с трехмерным инвариан-

том Z2 = 1 [8]. Нарушение комбинированной сим-

метрии на поверхности (0001) MnBi2Te4 должно при-

водить к открытию энергетической щели в спектре

топологического электронного состояния. Совмести-

мость собственного магнитного порядка с зонной то-

пологией в MnBi2Te4 служит основой для реализа-

ции целого ряда явлений в тонких пленках данно-

го материала, таких как квантовый аномальный эф-

фект Холла (КАЭХ) [4, 5], фаза аксионного изолято-

ра (АИ) [6] и другие эффекты, потенциально важ-

ные с точки зрения спинтронных приложений [2–7].

Более того, в пленках с четным числом СБ, поме-

щенных во внешнем магнитном поле, наблюдается

переход из состояния АИ в состояние КАЭХ [9, 10].

Важнейшей предпосылкой для достижения ре-

жима квантованной проводимости является наличие

в поверхностном спектре топологических состояний
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обменной щели, в пределах которой фиксируется хи-

мический потенциал [2]. Расчеты из первых прин-

ципов предсказывают довольно значительную вели-

чину щели до 88 мэВ [1]. Однако фотоэмиссионные

(ARPES) измерения спектров поверхностных состо-

яний в MnBi2Te4 дают противоречивые результа-

ты. Одни группы наблюдают в поверхностной элек-

тронной структуре щель, хотя и разной величины в

диапазоне несколько десятков мэВ [11–13], другие –

бесщелевое состояние [14–18]. Многие исследователи

склоняются к тому мнению, что модуляция обменной

щели в широких пределах связана со структурным

несовершенством поверхностной области исследуе-

мых образцов MnBi2Te4 [11–13, 19, 20]. Согласно экс-

периментальным и теоретическим данным [21–23] в

этом материале присутствуют антиузельные дефек-

ты: атомы Mn, занимающие узлы в слоях Bi (MnBi),

и атомы Bi, замещающие атомы Mn (BiMn) в сере-

дине СБ. В такой парадигме уменьшение величины

щели или ее отсутствие может быть связано с ростом

концентрации дефектов BiMn и MnBi [11, 20, 24], что

определяется условиями приготовления образцов.

Другая специфическая черта АФМ ТИ типа

MnBi2Te4 состоит в сравнительно слабой АФМ связи

между ферромагнитными (ФМ) слоями соседних СБ

и не сильно выраженной магнито-кристаллической

анизотропии вдоль легкой оси, перпендикулярной

базисной плоскости (0001). Поэтому внешнее маг-

нитное поле умеренной величины H < 5Тл спо-

собно перестроить магнитный порядок, часто про-

воцируя формирование сложных неколлинеарных

текстур как на поверхности толстых образцов [25],

так и в тонких пленках [26–30]. Изучая в пленках

MnBi2Te4 толщиной от 4 до 8 СБ топологический пе-

реход во внешнем поле между режимами КАЭХ и

АИ, авторы [10] обнаружили инверсию спектраль-

ной щели в области неколлинеарной фазы. В [31]

отмечается усиление флуктуаций магнитосопротив-

ления в тонких пленках MnBi2Te4 при метамагнит-

ном переходе между АФМ фазой и фазой со ско-

шенным (canted) АФМ порядком. В недавней рабо-

те [32] посредством сканирующей туннельной мик-

роскопии и спектроскопии показано существование

связанных состояний электронов на антиузельных

дефектах MnBi в приповерхностном СБ MnBi2Te4.

Примечательно, в процессе перемагничивания образ-

цов локальная плотность состояний вблизи дефекта

MnBi резко меняется, когда магнитные моменты ис-

пытывают спин-флоп переход.

Понимание поведения топологических электрон-

ных состояний в обменном поле со сложной ориен-

тационной и пространственной конфигурацией явля-

ется актуальной темой, которая развивалась в ряде

теоретических исследований. В статьях [33, 34] бы-

ли подробно описаны состояния, индуцированные на

поверхности ТИ коллинеарными магнитными домен-

ными стенками с различной текстурой. В [35] изуче-

ние связанных состояний было обобщено на случай

неколлинеарных доменных стенок. Вопрос о спек-

тральных свойствах поверхностных и краевых со-

стояний, а также состояний на доменных стенках, в

пленке собственного АФМ ТИ, подверженной пере-

ходу из режима АИ в режим КАЭХ, рассматривал-

ся в работе [36]. В настоящей статье мы аналитиче-

ски изучаем поведение связанных состояний, форми-

рующихся вблизи короткодействующего магнитного

дефекта на поверхности АФМ ТИ, испытывающе-

го трансформацию из АФМ фазы в ФМ фазу под

влиянием внешнего магнитного поля. Такая задача

весьма актуальна, поскольку объединяет два прин-

ципиальных для электронных свойств АФМ ТИ ти-

па MnBi2Te4 аспекта – неколлинеарную намагничен-

ность и собственные дефекты.

Модель для поверхностных состояний соб-

ственного АФМ ТИ. Кристаллическая структура

соединения MnBi2Te4 вдоль направления роста

ez формируется из СБ Te(1)-Bi(1)-Te(2)-Mn-Te(3)-

Bi(2)-Te(4), между которыми действуют слабые

ван-дер-ваальсовские силы. Топологические свой-

ства определяются четырьмя низкоэнергетическими

состояниями, сформированными из pz-орбиталей

атомов во внешних слоях СБ: связывающими

|Bi(1, 2), σ〉 и антисвязывающими |Te(1, 4), σ〉, ком-

бинациями, где индекс σ= ↑↓ обозначает проекцию

спина на ось квантования ez. Матричный элемент

A оператора скорости перемешивает состояния с

противоположной четностью и проекцией спина.

В базисе uΓ, сформированном из этих четырех

состояний, в окрестности Γ точки зоны Бриллюэна

k · p гамильтониан принимает вид [37]:

Ht(k) = (Ξ− Bk2)τz ⊗ σ0 + Aτx ⊗ (σ · k), (1)

где σα и τβ (α, β = 0, x, y, z) обозначают матри-

цы Паули в спиновом и орбитальном пространстве,

соответственно, Ξ и B определяют энергетическую

щель и кривизну зон в спектре объемных состоя-

ний при k = 0. Мы используем изотропную вер-

сию модели, удерживая квадратичные по импуль-

су k = (kx, ky, kz) слагаемые. При достаточно боль-

шой спин-орбитальной связи энергетические уров-

ни состояний |Bi(1, 2), σ〉 и |Te(1, 4), σ〉 инвертиро-

ваны вблизи Γ точки, что выражается условием

ΞB > 0, соответствующим нетривиальному инва-

рианту Z2 = 1.
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Во внутренних слоях Te2-Mn-Te3 каждого СБ

благодаря суперобменной связи моменты на 3d-

атомах выстраиваются ферромагнитным (ФМ) об-

разом. Намагниченности m(n) в соседних СБ на-

правлены антипараллельно друг к другу: m(n) =

= −m(n±1), n – индекс СБ. Дальний АФМ поря-

док A-типа с поляризацией, ортогональной базисной

плоскости (x, y), m(n) = (0, 0,m
(n)
z ), m

(n)
z ∼ (−1)n,

наблюдается в объеме MnBi2Te4 ниже температуры

Нееля TN ≈ 24K [1]. В известных АФМ ТИ энергия

магнито-кристаллической анизотропии относитель-

но невелика, поэтому внешнее магнитное поле уме-

ренной величины способно переориентировать маг-

нитные моменты относительно легкой оси ez, про-

воцируя подчас формирование сложных неколлине-

арных текстур [25]. Будем рассматривать только од-

нородные в плоскости (x, y) конфигурации намагни-

ченности, где компоненты m(n) = (m
(n)
x ,m

(n)
y ,m

(n)
z )

меняются от одного СБ к другому. В дополнение к

гамильтониану (1) мы вводим магнитное слагаемое

Hex, как сумму обменных энергий всех СБ в базисе

uΓ:

Hex(z) = c
∑

n

(

M
(n)
z M

(n)
−

M
(n)
+ −M

(n)
z

)

δ(z − zn), (2)

где M
(n)
z = diag(J1, J2)m

(n)
z , M

(n)
± = diag(J3, J4)m

(n)
± ,

m
(n)
± = m

(n)
x ± im

(n)
y , δ(z) – дельта-функция, z – про-

странственная координата вдоль направления роста

слоев. Обменный потенциал считаем локализован-

ным в середине n-го СБ при zn = nc−z0, c – толщина

СБ. Кроме того, в дальнейшем подразумеваем, что

амплитуда намагниченности включена в матричные

элементы обменных интегралов J1,2,3,4 и фиксирова-

на, |m(n)| = 1. Таким образом, вектор m(n) опреде-

ляет только ориентацию моментов в n-м СБ.

Рассмотрим образец собственного АФМ ТИ, за-

нимающий трехмерное полупространство z > 0. Учи-

тывая, что топологические электроны, определенные

в (1), помимо обменного поля (2) подвержены дей-

ствию электростатического поверхностного потенци-

ала (ПП) Hb(r) [20, 38, 39], запишем полный функци-

онал электронной энергии в виде:

Ω =

∫

drΘ+(r)[Ht(−i∇) + Hb(r) + Hex(z)]h(z)Θ(r),

(3)

где спинорные огибающие функции Θ(r) описывают

низкоэнергетические состояния, h(z) – функция Хе-

висайда, r = (x, y, z). Предполагая, что ПП локали-

зован вблизи границы образца с характерной длиной

∼ d, которая значительно короче пространственного

масштаба затухания огибающей волновой функции

Θ(r) ∼ exp(−qz), dq ≪ 1, можно использовать ап-

проксимацию, Hb(r) = U(x, y)dδ(z). Пространствен-

ные вариации ПП вдоль поверхности мы связыва-

ем с флуктуациями концентрации антиузельных де-

фектов [20, 24]. Кроме того, матрицу ПП представим

в диагональной форме U = diag{U1,U2,U3}. Сум-

мирование в Hex(z) (2) проводится по индексу СБ

n = 1, 2, 3 . . ., где отсчет начинается от выходящего

на поверхность СБ. Полагаем z0 = c/2, так что бли-

жайший к поверхности ФМ слой находится на рас-

стоянии z = z1 = c/2 от нее.

Поверхностные состояния АФМ ТИ с

неколлинеарной текстурой намагниченно-

сти. Сначала обсудим ситуацию с бесконечной

и однородной в плоскости (x, y) поверхностью,

другими словами, поверхностью с усредненным

ПП U = 〈U(x, y)〉 = const. В таком случае, варьи-

руя функционал (3), мы приходим к одномерной

граничной задаче:

[Ht(κ,−i∂z) + Hex(z)− E]Θ(κ, z) = 0, (4)

[

δHt(κ,−i∂z)

δ(−i∂z)
− 2dU

]

Θ(κ, z) = 0, (5)

где импульс κ = (kx, ky) играет роль параметра,

∂z = ∂/∂z. Нас интересуют собственные состояния

задачи (4)–(5), затухающие вдали от поверхности,

Θ(κ, z → ∞) = 0 и имеющие энергию внутри объем-

ной запрещенной зоны, ES(κ) < Ξ. В общем случае

вряд ли можно найти точное решение этой задачи.

Поэтому мы применим процедуру теории возмуще-

ний на редуцированном базисе [20, 38, 39], которая

позволяет исходную трехмерную модель АФМ ТИ

в полупространстве свести к эффективному двумер-

ному гамильтониану HS(κ). Подробности процедуры

изложены в [20]. Здесь выделим основные моменты.

В отсутствии обменного поля, Hex(z) = 0, урав-

нения (4)–(5) допускают точное решение при κ = 0.

Чтобы упростить вычисления, мы выберем следу-

ющее соотношение между матричными элементами

ПП: U1 = −U2 = U [20]. В таком случае легко опреде-

лить энергию, E0 = 0, и огибающую волновой функ-

ции, Θ0(z) = (1, i, 1,−i)tθ0(z), где t означает опера-

цию транспонирования. Пространственный профиль

поверхностного состояния

θ0(z) = D

[

exp(−q1z) +

√
λ− 1− Ũ√
λ− 1 + Ũ

exp(−q2z)

]

(6)

существенно зависит от величины и знака ПП, где

Ũ = dq0U
Ξ , q0 =

√

Ξ
B

, λ = A
2

4BΞ . В свою очередь, мас-
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штаб спада огибающей ∼ q−1
1,2 определяется парамет-

рами гамильтониана (1) как q1,2 = q0[
√
λ ±

√
λ− 1].

Нормировочная константа D удовлетворяет условию

2
∞
∫

0

dzθ20(z) = 1. Не ограничивая общность рассмот-

рения, далее остановимся на случае λ > 1.

Несложно убедиться, что пара спиноров Φ↑(z) =

= (1, i, 0, 0)tθ0(z) и Φ↓(z) = (0, 0, 1, −i)tθ0(z) состав-

ляет ортонормированный базис [20]. Рассчитывая в

этом базисе матричные элементы для возмущения

∼Hex и ∼κ, получаем поверхностный гамильтониан

HS(κ) = A(kxσy −kyσx)+J‖(Qxσx+Qyσy)+JzQzσz ,

(7)

где введены продольный Qx,y и поперечный Qz Q-

факторы

Qx,y,z = 2c

∞
∑

n=1

m(n)
x,y,zθ

2
0(zn), (8)

Jz = J1+J2

2 , J‖ = J3−J4

2 . Отвечающий гамиль-

тониану (7) поверхностный спектр E±
S (κ) =

= ±
√

J2
zQ

2
z + (Aky − J‖Qx)2 + (Akx + J‖Qy)2 имеет

форму дираковского конуса, который смещен

из центра зоны Бриллюэна на волновой вектор

κ0 =
J‖

A
(−Qy, Qx) и имеет в точке κ = κ0 энерге-

тическую щель 2∆ = 2JzQz. Щель 2∆ и смещение

κ0 имеют обменную природу, однако их величина

и знак определяются электростатическими усло-

виями на поверхности АФМ ТИ согласно явной

функциональной зависимости огибающей (6) от

силы ПП U . Отметим, что 2∆ и κ0 прямо связаны с

ориентацией намагниченности в СБ, m(n), которая

может меняться во внешнем магнитном поле.

Для прототипного АФМ ТИ MnBi2Te4 глубина

проникновения волновой функции топологического

поверхностного состояния внутрь объема материа-

ла, ∼ q−1
1,2, составляет один-два примыкающих к по-

верхности СБ [11, 12, 19]. Принимая во внимание этот

факт, можно оборвать суммирование по n в (8), удер-

жав первые два члена ряда. Вклад последующих СБ

с n ≥ 3 является пренебрежимо малым в силу экс-

поненциальной зависимости (6). Полагая для опре-

деленности m
(n)
y = 0 и вводя азимутальный угол ϑn

так, что m
(n)
x = sinϑn и m

(n)
z = cosϑn, перепишем

уравнение (8) в редуцированном виде:

Qx,z(ϑ1, ϑ2) = (9)

= 2c

[{

sinϑ1

cosϑ1

}

θ20

( c

2

)

+

{

sinϑ2

cosϑ2

}

θ20

(

3c

2

)

]

,

где верхняя строка дает ориентационную зависи-

мость продольного Q-фактора, нижняя – попереч-

ного. С физической точки зрения уравнение (9) кор-

ректно описывает, как спиновая степень свободы по-

верхностного состояния АФМ ТИ откликается на от-

клонение намагниченности от коллинеарной конфи-

гурации. Каждой паре углов ϑ1 и ϑ2 соответствует

энергетическая обменная щель 2∆ = 2JzQz(ϑ1, ϑ2) и

импульсное обменное смещение κ0 = ey
J‖

A
Qx(ϑ1, ϑ2)

в спектре поверхностных состояний E±
S (κ).

Внешнее магнитное поле H сравнительно ма-

лой амплитуды, направленное вдоль легкой оси на-

магничивания АФМ ТИ, слабо искажает полностью

компенсированную коллинеарную текстуру А-типа,

свойственную основному состоянию. С ростом поля

при критическом значении H = Hf происходит спин-

флоп переход с резким поворотом моментов в подре-

шетках. Затем моменты постепенно ориентируются

вдоль направления H и окончательно выстраивают-

ся строго параллельно при достижении поля насы-

щения Hs. Если же H направлено перпендикулярно

легкой оси, моменты в подрешетках изменяют ори-

ентацию от АФМ к ФМ постепенно с ростом поля во

всем диапазоне от 0 до Hs. Такое поведение m(n)(H)

экспериментально зарегистрировано как в MnBi2Te4
с легкой осью ez [28, 30, 32, 40, 41], так и в планар-

ном АФМ EuIn2As2, который обладает легкой плос-

костью (x, y) и поэтому рассматривается в качестве

кандидата в АИ [42].

На рисунке 1 представлена зависимость попереч-

ного Q-фактора от ориентации моментов в поверх-

ностных СБ, Qz(ϑ1, ϑ2), для частного случая с ха-

рактерными значениями параметров Ũ = −1, λ = 1.1

и c = 1. С ростом поля H магнитная подсисте-

ма АФМ ТИ трансформируется из равновесного со-

стояния при H = 0 в строго ФМ состояние при

H ≥ Hs, проходя через последовательность неколли-

неарных текстур {ϑ1(H), ϑ2(H)}. Оптимальная тра-

ектория такого перехода, {ϑ1(H), ϑ2(H)}O, опреде-

ляется минимумом энергии магнитной подсистемы

в пространстве возможных конфигураций. Зная оп-

тимальную траекторию, можно оценить зависимость

щели от внешнего поля, 2∆(H).

Рассмотрим подробно наиболее интересный слу-

чай, когда АФМ ТИ с одноосной анизотропией по-

мещен во внешнее поле H = Hez. Измерения намаг-

ниченности в образцах MnBi2Te4 [28, 30, 32, 40, 41, 43]

показывают резкий спин-флоп переход при H = Hf .

Микромагнитные симуляции для пленок MnBi2Te4,

выполненные в работах [28, 32], воспроизводят в ин-

тервале Hf < H < Hs магнитную фазу со ско-

шенной текстурой моментов подрешеток, для кото-

Письма в ЖЭТФ том 118 вып. 11 – 12 2023



840 В. Н. Меньшов, Е. В. Чулков

Рис. 1. (Цветной онлайн) Зависимость поперечного Q-
фактора от ориентации намагниченности в приповерх-
ностных СБ собственного АФМ ТИ с одноосной ани-
зотропией, представленная эквидистантными контур-
ными линиями, вдоль которых Qz(ϑ1, ϑ2) принимает
постоянные значения: 0 (черные кривые), ±0.2, ±0.4,
±0.6, ±0.8 (зеленые кривые). Функция Qz(ϑ1, ϑ2) моно-
тонно возрастает с уменьшением |ϑ1,2| и достигает мак-
симума в ФМ фазе при ϑ1,2 = 0. Четыре оптимальных
траектории {ϑ1(H), ϑ2(H)}O перехода из АФМ фазы в
ФМ фазу с ростом поля H = Hez (H > 0) изображены
красным цветом: непрерывная прямая линия ϑ1 = −ϑ2

соответствует САФМ конфигурации, существующей в
интервале Hf < H < Hs; пунктирные линии качествен-
но изображают изменение текстуры намагниченности
в слабом поле H < Hf ; крестиками обозначены точ-
ки спин-флоп перехода. Две оптимальных траектории
перехода из АФМ фазы в ФМ фазу с ϑ1 = ϑ2 = π

2

в поле H = Hex (H > 0) представлены голубой и си-
ней прямыми. Использованы безразмерные параметры:

Ũ = dU√
BΞ

= −1, c̃ = c

√

Ξ
B
= 1 и λ = 1.1

рой будем использовать аббревиатуру САФМ. Такая

текстура обладает нескомпенсированной поляриза-

цией вдоль внешнего поля, достигающей насыщения

при H = Hs. В нашем подходе ее можно описать

как ϑ1(H) = −ϑ2(H), где | sinϑ1(H)| ∼ Hs − H . На

рисунке 2 представлена зависимость поперечного Q-

фактора от силы ПП, Qz(U), для различных зна-

чений угла ϑ1, который задает отклонение момен-

тов от направления внешнего поля в САФМ фазе.

Можно видеть, что щель, 2∆(H), заметно возраста-

ет с уменьшением угла ϑ1, хотя при этом она может

быть как больше, так и меньше амплитуды равно-

весной щели 2|∆(H = 0)|. В свою очередь послед-

Рис. 2. (Цветной онлайн) Эволюция поперечного Q-
фактора для АФМ ТИ с одноосной анизотропией при
вариации неколлинеарной текстуры намагниченности
от АФМ фазы до полностью насыщенной ФМ фазы.
Угол ϑ1 для скошенной магнитной текстуры прини-
мает значения π

3
(коричневая линия), π

4
(зеленая), π

6

(синяя) при фиксированных параметрах: λ = 1.1 и

c̃ = c

√

Ξ
B

= 1. Намагниченность в примыкающем к

поверхности СБ (с n = 1) в основном состоянии на-
правлена параллельно, m(1)

z = 1 (красная линия), или
антипараллельно, m(1)

z = −1 (оранжевая), приложен-
ному внешнему полю H = Hez (H > 0). Вдоль го-
ризонтальной оси отложена безразмерная переменная
Ũ = dU√

BΞ

няя, 2∆(H = 0), меняет знак при критической силе

ПП U = U0 (Ũ0 ≈ 1.37 при заданных параметрах на

рис. 2), т.е. Qz(U0). Таким образом, стартуя из основ-

ного АФМ состояния {ϑ1 = 0, ϑ2 = ±π}, если U > U0

(или {ϑ1 = ±π, ϑ2 = 0}, если U < U0)), в области

слабых полей при некотором значении H
(1)
t < H

(1)
f

(или H
(2)
t < H

(2)
f ), система пройдет через неколли-

неарную конфигурацию {ϑ1(H
(1)
t ), ϑ2(H

(1)
t )}O (или

{ϑ1(H
(2)
t ), ϑ2(H

(2)
t )}O), которой отвечает бесщелевое

состояние поверхностных электронов с ∆(H
(1)
t ) = 0

(или ∆(H
(2)
t = 0). Очевидно, H

(1)
f 6= H

(2)
f и H

(1)
t 6=

6= H
(2)
t . Другими словами, когда в основном со-

стоянии АФМ ТИ моменты на поверхности с U >

U0 параллельны внешнему полю, m(1)(H = 0) ↑↑
H, или когда U < U0 и моменты антипараллель-

ны полю, m(1)(H = 0) ↓↑ H, может наблюдаться

поверхностный топологический переход, при кото-

ром число Черна, имеющее в рамках гамильтониа-
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на HS(κ) (7) вид C = sgn(∆)/2, совершает кванто-

ванный скачок единичной величины. Действительно,

на рис. 1 из четырех оптимальных траекторий две

пересекают линию Qz = 0 между АФМ и САФМ

фазами (эта часть траекторий показана пунктир-

ными линиями). Точное определение критических

значений H
(1,2)
f и H

(1,2)
t , а также конфигурации

{ϑ1(H
(1,2)
t ), ϑ2(H

(1,2)
t )}O является отдельной слож-

ной задачей. Заметим, что благодаря вырождению

по энергии допустима пара зеркально-симметричных

относительно оси ez траекторий, соответствующих

текстурам {ϑ1(H), ϑ2(H)}O и {−ϑ1(H), −ϑ2(H)}O.

На доменной стенке, разделяющей такие текстуры,

возможно формирование связанных состояний по-

верхностных электронов [35, 36].

Теперь рассмотрим ситуацию, когда планарный

АФМ ТИ помещен в поле H = Hex. В основном со-

стоянии, когда ϑ1 = −ϑ2 = ±π/2, а также в колли-

неарном ФМ состоянии, когда ϑ1 = ϑ2 = π/2, обмен-

ная щель отсутствует, ∆ = 0. Однако, внешнее поле

в интервале 0 < H < Hs провоцирует формирова-

ние неколлинеарной конфигурации с выходом маг-

нитных моментов из базисной плоскости (x, y) и, со-

ответственно, открывает спектральную щель конеч-

ной величины 2|∆(H)|. В результате спин-флоп пе-

рехода в интервале Hf < H < Hs возникает САФМ

фаза, в которой намагниченность можно описать как

ϑ2(H) = π − ϑ1(H), где | cosϑ1(H)| ∼ Hs − H . Ис-

пользуя такую связь между углами, мы описываем

на рис. 3 зависимость Qz(U) для скошенной текстуры

намагниченности при различных значениях угла ϑ1.

Как видим, размер обменной щели 2|∆(H)| падает с

полем, но в зависимости от силы ПП может менять

знак. Заметим также, что существуют две оптималь-

ных траектории c текстурами {ϑ1(H), π−ϑ2(H)}O и

{π − ϑ1(H), ϑ2(H)}O, зеркально-симметричными от-

носительно оси ex.

Поведение Q-фактора с силой ПП в фазе с САФМ

порядком, возникающем при 0 < H < Hs в случае,

когда одноосный АФМ ТИ помещен в поле H = Hex

(оптимальные траектории показаны на рис. 1), или

когда планарный АФМ ТИ помещен в поле H = Hez,

легко понять из рис. 3 или 2, соответственно. Так-

же несложно оценить импульсное смещение спектра

E±
S (κ) как функцию силы ПП, κ0(U), если обратить

внимание, что согласно уравнению (9) Qx(ϑ1, ϑ2) =

= Qz(ϑ1 − π/2, ϑ2 − π/2).

Короткодействующий дефект на поверхно-

сти АФМ ТИ с неколлинеарной текстурой на-

магниченности. Перейдем к изучению вопроса, как

дефект формирует связанное электронное состояние

Рис. 3. (Цветной онлайн) Эволюция поперечного Q-
фактора для АФМ ТИ с анизотропией в базисной плос-
кости при вариации неколлинеарной текстуры намаг-
ниченности от АФМ фазы до полностью насыщенной
ФМ фазы. Угол ϑ1 для скошенной магнитной тек-
стуры принимает значения π

3
(коричневая линия), π

4

(зеленая), π
6

(синяя) при фиксированных параметрах:

λ = 1.1 и c̃ = c

√

Ξ
B

= 1. Как в АФМ, так и в ФМ фа-

зе Qz = 0 (красная горизонтальная линия). Вдоль го-
ризонтальной оси отложена безразмерная переменная
Ũ = dU√

BΞ

на поверхности АФМ ТИ с неколлинеарной тексту-

рой намагниченности. Для этого необходимо решить

уравнение

[

HS

(

kx → −i
∂

∂x
, ky → −i

∂

∂y

)

+ HD(ρ)

]

×

×
(

f1

f2

)

= ED

(

f1

f2

)

, (10)

где в дополнение к поверхностному гамильтониа-

ну HS(κ) (7) введено слагаемое HD(ρ), описываю-

щее возмущение ПП, порождаемое дефектом в малой

окрестности точки ρ(x, y) = 0. Решение уравнения

(10) для спинорной функции f1((ρ), f2(ρ))
t обязано

затухать вдали от дефекта, f1,2(ρ) → 0 при ρ → ∞.

Соответствующий энергетический уровень ED дол-

жен лежать внутри обменной щели, |ED| < |∆|.
Чтобы адекватно учесть присутствие в поверх-

ностной области АФМ ТИ MnBi2Te4 антиузельного

дефекта MnBi или BiMn, которое связано с перерас-

пределением зарядовой и спиновой плотности, мы
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моделируем взаимодействие топологических элек-

тронов с дефектом в виде HD(ρ) = [vσ0+(µ ·σ)]g(ρ).
Это взаимодействие предполагается изотропным в

плоскости (x, y), g(ρ) = g(ρ). Компонента ∼ v связа-

на с потенциальным рассеянием электрона на уеди-

ненном дефекте. Другая компонента, зависящая от

спина, подразумевает наличие магнитного момента

µ = (µx, µy, µz), причем сила обменной связи с де-

фектом учтена в величине µ = |µ|. Специфика на-

шего рассмотрения состоит в сохранении конечного

радиуса ρ0 действия дефекта [44, 45]. В двумерной

системе силы потенциала, который моделируется с

помощью дельта-функции (т.е., когда ρ0 → 0), оказы-

вается недостаточно, чтобы связать частицу. Следуя

[44, 45], для пространственного распределения возму-

щения мы используем гауссиан g(ρ) = exp
(

− ρ2

ρ2
0

)

.

Предполагаем, что масштаб изменения связанно-

го состояния значительно превосходит радиус взаи-

модействия ρ0. В рамках принятых допущений полу-

чаем в явном виде (громоздкие выкладки опускаем)

огибающую волновой функции вне области действия

дефекта, т.е. когда ρ > ρ0:

f1,2(ρ) =
ρ20
2A2

{[

(ED ±∆)(v ± µz)K0(P) +

+ i
√

∆2 − E2
DK1(P)e

±iηµ±

]

f1,2(0) +

+
[

(ED±∆)µ∓K0(P)+i
√

∆2 − E2
DK1(P)e

±iη(v∓µz)
]

×

× f2,1(0)
}

exp(iκ0y), (11)

где верхний знак + или − в правой стороне уравне-

ния коррелирует с компонентой спинора f1 или f2,

соответственно; K0(P) и K1(P) – модифицированная

функция Бесселя нулевого и первого порядка [46] от

безразмерного аргумента P =
ρ
√

∆2−E2
D

A
, κ0 =

J‖Qx

A

(здесь имеется в виду, что Qy = 0), µ± = µx ± iµy,

tan η = x/y. Функция f1,2(ρ) испытывает в плоско-

сти (x, y) осцилляции с периодом 2π/κ0 вдоль на-

правления, ортогонального продольной компоненте

результирующего обменного поля, и затухает как

P−1 exp(−P) вдали от дефекта, где P ≫ 1. Амплиту-

да огибающей на дефекте f1,2(0) определяется усло-

вием нормировки, а связь между f1(0) и f2(0) следует

из системы уравнений:

f1,2(0) = ∓
[

(v ± µz)f1,2(0) + µ∓f2,1(0)
]

×

× ∆+ ED

4A2 ρ20 ln

(

∆2 − E2
D

4A2 ρ20

)

. (12)

Уравнения (12) записаны с учетом применимости

предложенного подхода, когда выполняется условие

ρ2
0

4
∆2−E2

D

A2 ≪ 1. Вытекающее из (12) секулярное урав-

нение определяет энергетические уровни связанных

состояний ED в зависимости от v, µ и ∆. Если маг-

нитный момент дефекта имеет только нормальную

компоненту, µ = ezµz, система (12) распадается на

два независимых уравнения. Первое из них дает ре-

шение f1(ρ) 6= 0 и f2(ρ) = 0 с энергией E
(1)
D , суще-

ствующее при условии (v + µz)∆ > 0. Другое дает

решение f1(ρ) = 0 и f2(ρ) 6= 0 с энергией E
(2)
D , ес-

ли (v − µz)∆ < 0. Энергии E
(1)
D и E

(2)
D как функции

потенциала дефекта v переходят друг в друга при

инверсии относительно начала координат, E
(2)
D (v) ↔

↔ −E
(1)
D (−v). Для немагнитного дефекта (µz = 0)

при любом v существует только одно связанное со-

стояние внутри щели. На рисунке 4 показана зави-

симость E
(1)
D = ED в случае µz = 0 при v > 0 для

Рис. 4. (Цветной онлайн) Зависимость энергии свя-
занного электронного состояния от силы потенциаль-
ного рассеяния на немагнитном короткодействующем
дефекте при различных величинах обменной щели в
спектре поверхностных состояний АФМ ТИ. Исполь-
зованы безразмерные величины: ẼD = EDρ0

2A
, ṽ = vρ0

2A
,

∆̃ = ∆ρ0
2A

, где ∆̃ принимает значения: 0.2 (черная ли-
ния), 0.1 (красная), 0.05 (синяя), 0.02 (коричневая),
0.01 (зеленая)

некоторых значений ∆ > 0. Можно видеть, что энер-

гия связанного состояния ED(v) сильно варьируется

с амплитудой обменной щели. Рисунок 5 демонстри-

рует, как зависимость ED(v) изменяется при вклю-

чении магнитного момента на дефекте. Компонента

µz сдвигает ветви E
(1)
D и E

(2)
D вдоль горизонтальной
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Рис. 5. (Цветной онлайн) Зависимость энергии связан-
ного электронного состояния от силы потенциального
рассеяния v при различных ориентациях магнитного
момента µ = (µx, 0, µz) короткодействующего дефекта
на поверхности АФМ ТИ, именно: µ̃x = 0, µ̃z = 3 (зе-
леные линии); µ̃x = 0, µ̃z = −3 (коричневые); |µ̃x| = 1,
|µ̃z | =

√
8 (синие); |µ̃x| = 3, |µ̃z | = 0 (красные). Для

сравнения черными линиями представлены уровни для
немагнитного дефекта с µx = µz = 0. Использова-
ны безразмерные величины: ẼD = EDρ0

2A
, ṽ = vρ0

2A
,

µ̃x,z =
µx,zρ0

2A
, ∆̃ = ∆ρ0

2A
, где ∆̃ = 0.1

оси в противоположных направлениях, не меняя их

форму. Таким образом: когда µz < 0, какое-либо свя-

занное состояние отсутствует в интервале |v| < |µz|;
в свою очередь, когда µz > 0, пара уровней одинако-

вой глубины и противоположного знака присутству-

ют в интервале |v| < |µz|. Если имеется продольная

компонента момента, µx 6= 0, система (12) имеет два

двухкомпонентных решения с f1(ρ) 6= 0 и f2(ρ) 6= 0,

которые соответствуют двум ветвям связанных со-

стояний. Как понятно из рис. 5, требуется относи-

тельно большая сила зависящего от спина рассеяния

∼µx,z, чтобы заметно повлиять на положение энер-

гетических уровней внутри щели.

Если радиус локализации связанного состояния,

∼A/
√

∆2 − E2
D, превышает среднее расстояние меж-

ду ближайшими дефектами, приближение уединен-

ного дефекта становится некорректным. Опираясь

на экспериментальные оценки [24], антиузельные де-

фекты MnBi на поверхности MnBi2Te4 можно рас-

сматривать как невзаимодействующие при их кон-

центрации ниже 4 %.

Обсуждение. Согласно вышеизложенным тео-

ретическим доводам, вариацию положения уровня

связанного состояния на антиузельном дефекте MnBi

в АФМ ТИ MnBi2Te4 под влиянием внешнего маг-

нитного поля H можно представить в виде

dED

dH
=

∂ED

∂m(n)

dm(n)

dH
+

∂ED

∂µ

dµ

dH
. (13)

Здесь первое слагаемое возникает из-за пере-

стройки магнитного порядка m(n), второе – из-за пе-

реориентации момента на дефекте MnBi. В поле уме-

ренной величины (до ∼ 10 Тл) эти два процесса кор-

релируют друг с другом, dm(n)

dH
≈ dµ

dH
, так как в каж-

дом СБ моменты на дефектах MnBi, ∼µ, проявляют

сильную АФМ связь с намагниченностью m(n) цен-

трального слоя, т.е. µ ↑↓ m(n) [43]. Кроме того, ре-

ально в середине СБ моменты Mn показывают фер-

римагнитный порядок из-за магнитных вакансий на

дефектах BiMn, поэтому в измерениях намагниченно-

сти наблюдают редуцированный средний момент от

2.66µB [32] до 3.9µB [43] на атом Mn. Именно образцы

с ферримагнитными слоями в СБ подвержены спин-

флоп переходу при Hf ≈ 3−4Тл и выстраиваются

параллельно при Hs ≈ 6−9Тл [1, 10, 28, 30, 40, 43].

Полная поляризация в MnBi2Te4, когда все момен-

ты – и на атомах MnMn и на дефектах MnBi – на-

правлены вдоль поля и показывают среднее значе-

ние 4.6µB на атом Mn, достигается в очень больших

полях H ≈ 60Тл [43]. Положение уровня ED, как

описано выше (рис. 5), слабо откликается на измене-

ние направления момента µ. К тому же, амплитуда

µ, как правило, не превышает силу потенциального

рассеяния v. С другой стороны, мы показали, что

переориентация намагниченности в поверхностных

СБ (при фиксированных v и µ) может существен-

но повлиять на размер обменной щели 2∆ (рис. 2).

В свою очередь, ∂ED

∂m(n) = ∂ED

∂∆
d∆

dm(n) , где изменение

энергии состояния на дефекте прямо связано с из-

менением размера щели, |ED| < ∆ (рис. 4). Таким

образом, основной вклад в dED

dH
вносит изменение

ориентации моментов в центральных слоях СБ m(n)

(первый член в (13)), которое наиболее выражено

в неколлинеарной фазе в окрестности критического

поля Hf . Причем величина поля спин-флоп перехода

определяется траекторией перехода из АФМ фазы в

ФМ фазу (или наоборот) и потому может принимать

различные значения, H
(1)
f или H

(2)
f , в зависимости

от взаимной ориентации моментов подрешеток m(n)

при H = 0 и приложенного поля H = Hez.

Связанное состояние порождает резкий пик плот-

ности состояний, центрированный при энергии ED

внутри щели, который должен проявиться в тун-
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нельной проводимости вблизи уровня Ферми. В ра-

боте [32] посредством низкотемпературной сканиру-

ющей микроскопии и спектроскопии на поверхности

(0001) АФМ ТИ MnBi2Te4 ниже TN было установ-

лено формирование вблизи антиузельных дефектов

MnBi связанных электронных состояний, локализо-

ванных на масштабе ∼ 2.0 нм. Авторы изучили эво-

люцию локальной плотности состояний вблизи де-

фекта с ростом внешнего магнитного поля, перпен-

дикулярного поверхности, от −8 до 8 Тл и обнару-

жили резкое изменение туннельных спектров в узкой

окрестности (шириной δH ∼ 2Тл) двух критических

полей – 2.0 и 4.0 Тл, которые ассоциируются с поверх-

ностными спин-флоп переходами. В остальной обла-

сти исследования, которую занимают коллинеарные

ФМ и АФМ фазы, изменение туннельных спектров

оказалось незначительным. Развитый выше теорети-

ческий подход по сути дела предлагает физический

механизм обнаруженного в [32] нетривиального яв-

ления и на качественном уровне воспроизводит его

основные черты.

Заключение. В данной работе мы аналитиче-

ски исследовали не только поверхностные тополо-

гические состояния, но также связанные состояния

на дефекте, свойственные собственному АФМ ТИ

с неколлинеарной текстурой намагниченности. Наш

подход основан на том характерном для собственных

АФМ ТИ типа MnBi2Te4 факте, что длина проник-

новения поверхностного топологического состояния

внутрь материала соизмерима с периодом АФМ по-

рядка, а профиль электронной и спиновой плотности

зависит от электростатического потенциала поверх-

ности. Поэтому поверхностный спин-флоп переход в

магнитной подсистеме, спровоцированный внешним

полем, проявляется в основных характеристиках то-

пологического состояния, в частности, в обменной

щели. Мы показали, что электронный отклик систе-

мы на короткодействующее возмущение поверхност-

ного потенциала проявляется как формирование свя-

занного состояния, энергетический уровень которого

определяется шириной обменной щели и силой воз-

мущения. Наши результаты позволяют не только со-

гласованно интерпретировать недавние эксперимен-

ты, но и вскрывают новые аспекты взаимосвязи маг-

нитного порядка и нетривиальных электронных со-

стояний в АФМ ТИ.
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