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按照导电性通常把晶体分为金属、半金属、

半导体和绝缘体四类，他们的导电性依次降低。

近些年来，一种新的晶体被发现，它的体内是绝

缘的而表面可以是金属态，这种特性是由贝里曲

率在布里渊区域的拓扑性质决定的，因此被称为

拓扑绝缘体。不同于普通绝缘体的能带，拓扑绝

缘体的表面态(或者边缘态)存在锥状能带[1]，这和

光子的色散关系相似[2]，这种能带物质代表一种

相对论准粒子，可以用狄拉克方程描述，因此被

称为狄拉克费米子[3]。

拓扑绝缘体因存在奇异的导电的表面态，近

年来在科学界引起了极大的关注。二维的拓扑绝

缘体在边缘态存在一维金属态，可以表现出自旋

量子霍尔效应，故又称为量子自旋霍尔绝缘体[4]。

二维的拓扑绝缘体在边缘态是背散射禁止的 [4]，

因此电阻比较小。在时间反演对称性不被破坏的

情况下，二维拓扑绝缘体在边缘态承载无电流的

自旋流(图1(a))，有望作为自旋电子器件材料。能

隙是拓扑绝缘体的最重要指标之一。拓扑绝缘体

如果体能隙小，在制备过程中带来的掺杂或者在

有限温度下的热激发会使其体内产生载流子，尽

管这不会破坏表面态但是会对表面的金属态的测

量和应用产生干扰。寻找大体能隙材料，一直是

拓扑绝缘体研究的一个努力方向[5]。按体能隙大

小可将拓扑绝缘体划分为不同的代：第一代以

BixSb1- x 为代表，体能隙大约 0.1 eV；第二代以

Bi2Se3 为代表，体能隙约为0.3 eV[6—8]。

最近北京大学的杨金波课题组、吕劲课题组

和北京理工大学姚裕贵课题组合作，通过第一性

原理计算，预测六角蜂巢状的功能化的Bi和 Sb

单层(BiX/SbX，X=H，F，Cl，Br)是稳定的拓扑

绝缘体，其体能隙最大达到1.08 eV，是目前拓扑

绝缘体的体能隙的最大值，有望成为第三代拓扑

绝缘体(图1(b))。

BiX/SbX单层结构和石墨烷类似，Bi/Sb 原子组

成一个六元环，存在不等价A，B 两个位置，占在

A，B晶格上的Bi/Sb 原子组不在同一平面内，存在

着起皱(h = 0.8—2.4 Å)(图2(a))。从热力学的角度来

看，这种二元结构的形成能相对Bi/Sb和H的单质

来说是正的，也就是说单质更稳定。但是BiH3/

SbH3 分子是存在的，而且形成能高于单层 BiH/

SbH，因此单层BiH/SbH(我们称之为铋烷/锑烷)也

可能是存在的。同时振动分析表明，单层 BiH/

SbH无虚频，这也证明单层BiH/SbH是动力学稳

图1 (a)单层蜂巢状量子自旋霍尔绝缘体的边缘态示意图；

(b) 拓扑绝缘体按体能隙的代划分示意图

       

图2 (a)单层Bi(Sb)X (X = H，F，Cl 和Br)晶体结构的俯视图

和侧视图（在一个单元晶胞中，Bi'X'/Sb'X' 原子是BiX/SbX原

子的空间反演结果）；(b) 单层BiX/SbX的第一布里渊区域和

高对称点；(c)单层BiH的声子谱

研究快讯

* 国家自然科学基金 (批准号：51371009，51171001，11174337，

11225418，50971003，11274016)资助项目

·· 527



研究快讯

· 44卷 (2015年) 8期

定的。分子动力学模拟表明，单层BiX能够承受

600 K的温度，单层SbX在300 K(室温)是稳定的。

单层BiX/SbX具有和明星材料石墨烯相似的

能带，当不考虑自旋轨道耦合时，在六角布里渊

区域角点(K和K')存在无带隙的狄拉克锥(对应着

一种无质量的狄拉克费米子)，它应该是一种半金

属。由于元素 Bi/Sb 的相对论效应很

强，不考虑自旋轨道耦合是不合理

的，在考虑自旋轨道耦合效应之后，

单层 BiX 在 K 和 K'点会出现约 1.2 eV

的局域带隙，导致整个材料成为具有

大约1 eV 间接带隙的半导体，这是目

前发现的最大带隙的拓扑绝缘体，是

Bi2Se3的三倍。单层BiX/SbX的能带在

K和K' 点主要由Bi/Sb的px和py轨道成

分构成(图 3)，低能模型显示，单层

BiX/SbX 在 K 和 K'点主要是在位型的

自旋轨道耦合。而石墨烯在K和K' 点

的能带由C的 pz成分构成，自旋轨道

耦合是跳跃式的。先前的理论表明，

px和 py轨道成分狄拉克费米子可以形

成拓扑平带，实现电子维格纳结晶

化 [9，10]。理论上来说应该存在两条拓

扑平带，事实上单层BiX/SbX的能带

只有一条拓扑平带 (费米面下第二

条)，另一条由于杂化作用而不存在。

一种绝缘体是否是拓扑绝缘体，最直接的方

法是，看其是否存在自旋锁定的边缘态，或者计

算布里渊区域的拓扑序参量(Z2)。 Z2 =0标志着普

通绝缘体， Z2 =1标志拓扑绝缘体。三维体系需

要用 4 个序参量来描述其拓扑性质，为简单起

见，这里仅介绍二维体系。序参量Z2定义为

Z2 = 1
2π

é

ë
êê

ù

û
úú∮∂B+ A(k)·dl - ∫

B+

F(k)d2k mod 2 ，

其中 F(k) 是贝里曲率， A(k) 为贝里联络，并且有

F(k) = ∇ × A(k) 。等式右边第一项的积分范围是半

个布里渊区域，第二项的积分范围则是在半个布

里渊区域的边界上。利用上式并不能直接计算出

Z2，必须将序参量按照类似计算陈数的方法转化成

整数场(n-场)来计算。计算结果[11，12]表明，所有单

层BiX/SbX都是拓扑非平凡的，也就是说，它们都

是拓扑绝缘体(图3(d))。进一步的计算表明，温度

引起的晶格畸变并不能改变这类材料的拓扑性质。

单层BiX/SbX由于其六角蜂巢状结构C3对称

性，时间反演关联的K和K' 是不等价的。K和K'

可以作为一个自由度的两个态， 这个自由度称为

图 3 不考虑自旋轨道耦合(灰线)和考虑自旋轨道耦合(红线)的单层BiX的能带

结构 (a)单层BiH；(b)单层BiF；(c)单层SbF(费米能级设定为零。费米能级处

的能带由px 和py电子轨道组成，线宽正比于px 和 py电子轨道权重)；(d)单层BiH

的 n-场构型(两个倒格矢G1和G2构成了 120°的夹角。空心圆和实心圆分别代表

n=1 和 n=-1，空白代表n=0。Z2拓扑不变量是通过对布里渊区域上的n求和并且

对2求余得到的)

图4 电场下倒空间的光圆极化度(反映K，K' 谷分别吸收左

旋和右旋的圆偏振光的程度)
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谷自由度，也就是说，K和K' 可以像自旋的上、下态那样作为信

息的载体，因此又称为谷赝自旋。在反演对称破缺的情况下，例

如在垂直电场的调控下，单层BiX/SbX存在谷磁矩，这种磁矩是

由于布洛赫波的旋转造成的，不同的谷所携带的谷磁矩方向相

反。在磁场的作用下，它们会有相反的响应。当K和K' 谷占据的

电子不对称时，体系就可表现出磁性。

密度泛函模拟表明，垂直加偏压的单层 BiX/SbX 具有谷选

择的圆二色性(图 4)，即 K 和 K' 附近分别只吸收左旋和右旋的

圆偏振光。这样我们就可以选择性地激发K或者K'，让K或者

K'以及它们附近的物理性质分别显示出来。K和K' 谷的贝里曲

率大小相等、方向相反，当面内电场存在时，贝里曲率像磁场

一样会在垂直于电场的方向上产生一个额外的电子速度(称为反

常速度)，因此在电子掺杂、空穴掺杂以及圆偏振光的激发情况

下，反演对称被破坏的单层BiX/SbX可以表现出谷的霍尔效应(称

为谷霍尔效应)。在电子掺杂、空穴掺杂情况下，产生谷流，而

不产生电流；在圆偏振光激发下，只存在电流(反常霍尔效应)；

在椭圆光的激发下可以同时产生电流和谷流[13]。

此外，单层BiX/SbX存在强烈而新奇的谷赝自旋和自旋的耦

合，这有利于研究自旋电子学和谷电子学的交叉领域。强烈而新奇

的谷赝自旋和自旋的耦合导致谷磁矩是自旋依赖的。BiX/SbX 的自

旋轨道耦合可受电场的调控，从而其谷赝自旋也要受到调控。基于

单层BiX/SbX 的电场响应特点，可以设计出谷场效应晶体管。值得

一提的是，在电场不足以引起单层BiX/SbX转变成金属(击穿)的情

况下，单层BiX/SbX依然是拓扑非平凡的，说明有电场存在时，单

层BiX/SbX是量子自旋霍尔绝缘体相和谷霍尔绝缘体相共存的。

该工作发表在材料顶级期刊NPG Asia Materials 上[14]。文章刊

出后，国内外其他课题组根据我们的预测开展了很多类似的工作。
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