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单轴压力下Ge2X2Te5 (X = Sb, Bi)薄膜拓扑
相变的第一性原理研究∗
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1)(北京师范大学物理系, 北京 100875)

2)(河南工程学院理学院, 郑州 451191)

( 2014年 10月 9日收到; 2014年 12月 15日收到修改稿 )

随着拓扑绝缘体的发现, 材料拓扑物性的研究成为凝聚态物理研究的热点领域. 本文基于第一性原理计
算, 研究了化合物Ge2X2Te5 (X = Sb, Bi) 的块体结构和二维单层和双层薄膜结构的拓扑物性, 以及单双层
薄膜在垂直方向单轴压力下的拓扑量子相变. 研究发现, A型原子序列排列的这两种化合物都是拓扑绝缘体,
其单层薄膜都是普通金属, 而双层薄膜都是拓扑金属, 单层和双层薄膜在单轴加压过程中都没有发生拓扑量
子相变; 这两种化合物的B型原子序列的晶体是普通绝缘体, 其所对应的薄膜, Ge2Sb2Te5单层是普通金属,
双层薄膜和Ge2Bi2Te5的单层和双层薄膜均为普通绝缘体, 但是在单轴加压过程中B 型原子序列所对应的单
层和双层薄膜都转变为拓扑金属.

关键词: 单轴压力, 拓扑金属, 拓扑量子相变
PACS: 73.20.At, 71.20.–b, 73.43.Nq DOI: 10.7498/aps.64.107301

1 引 言

拓扑绝缘体作为一种新的量子物态, 因其丰富
奇特的电子特性以及在未来电子技术中的应用前

景, 近年来对其研究发展迅速, 在寻找具有更高应
用价值的强拓扑绝缘体材料的同时, 许多新的拓扑
物性被预言和发现, 如拓扑半金属、拓扑金属和拓
扑超导体, 材料拓扑物性的研究也逐渐成为凝聚
态物理研究的一个热点领域 [1−5]. 为了判断一个
体系是否为拓扑绝缘体, 2005年, 宾夕法尼亚大学
Kane和Mele [6]提出可以通过计算含有时间反演

对称性体系的Z2 拓扑数来表征一个体系的拓扑性

质. 随后, Fu和Kane [7]又提出利用宇称准则来计

算一个含有空间反演对称性的体系的拓扑不变量

Z2. 他们认为可以用一个拓扑不变量Z2把具有时

间反演对称性的二维绝缘体分成两类: 一类是普通
绝缘体, 对应Z2 = 0; 另一类是拓扑绝缘体, 对应
Z2 = 1. 这个概念可以推广到三维时间反演不变性
的绝缘体系, 这时需要用 4个Z2拓扑数 (1个强拓
扑数, 3 个弱拓扑数)来描述体系的拓扑性质. 具有
时间反演对称性的三维绝缘体可以分为普通绝缘

体、弱拓扑绝缘体和强拓扑绝缘体这三类. 其中强
拓扑绝缘体的每个方向, 其表面都有狄拉克色散形
式的表面态, 在理论和实验上得到了广泛的关注.
上述理论也可以推广到拓扑金属的判断, 如果金属
体系具有局域能隙, 且其拓扑数Z2不为零, 就可以
认为该体系为拓扑金属.

近年来有研究者指出, 晶态的Ge2Sb2Te5在特
定的层堆垛情况下可以具有拓扑绝缘体性质, 并且
压力也可以在这种材料中诱导出拓扑绝缘态 [8,9].
Ge2Sb2Te5硫系化合物具有晶态和非晶态两种相,
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两相之间在光或电的作用下可进行快速可逆转换

并保持稳定, 这两种状态电阻率的倍数的差别能到
达 1000倍甚至更高, 非常适合用来制作非易失性
存储器. 基于硫系材料的相变存储器具有很多优
点, 如非易失性、读写速度快、数据保持时间长、使
用寿命长、功耗低等, 在高性能非易失存储器领域
有非常广泛的应用前景 [10−13]. 拓扑绝缘态的发现
更是为这类硫系化合物在量子信息计算和自旋电

子学领域的应用奠定了基础. 目前对该化合物的体
结构性质、能带结构、拓扑性质、光学性质等已有研

究 [8,9,14−19], 而其二维薄膜的拓扑性质仍然未知.
由于Ge2Bi2Te5 和Ge2Sb2Te5 具有相似的晶体结
构, 本文主要研究这两种化合物的二维单层和双层
薄膜结构的电子结构和拓扑性质, 同时探讨垂直薄
膜方向 (c方向)单轴加压对其电子结构和拓扑性质
的影响.

2 计算方法

本文的所有计算工作都是采用基于平面波赝

势方法的第一性原理计算软件VASP (Vienna ab-
initio simulation package)完成的 [20,21]. 计算中
采用Perdew-Burke-Ernzerhof广义梯度近似描述
电子之间交换关联相互作用, 所用的原子赝势分
别选用元素Ge的 4s24p2、元素Sb和Bi的 5s25p3、

元素Te的 5s25p4 的电子构型. 平面波展开的截
断能量为 400 eV, 离子弛豫的能量收敛标准小于
1×10−4 eV,电子弛豫的能量收敛标准小于1×10−5

eV. 薄膜性质的计算采用 9 × 9 × 1的Monkhorst-
Pack的K点网格, 为了避免相邻周期性单元之间
的影响, 所建的单层和双层薄膜结构的真空层都在
15 Å以上. 考虑到这两种化合物存在范德瓦耳斯
键, 而传统的密度泛函理论 (DFT)不能较好地处理
晶体中的范德瓦耳斯键, 在做晶体结构优化与弛豫
时, 引入含有范德瓦耳斯力校正的DFT-D2方法来

弛豫优化晶体结构 [22].

3 计算结果

3.1 结构弛豫

硫系化合物Ge2Sb2Te5是一种典型的层状相
变材料, 其结构中包含有拓扑绝缘体Sb2Te3结构
单元 [14]. 该类化合物在常温常压下有两种晶体结
构, 亚稳态的立方相和稳态的三角相. 稳态结构的

晶格常数为a = 4.200 Å, c = 16.960 Å, α = 90◦,
β = 90◦, γ = 120◦, 空间群是P 3̄m1 [15]. 初基晶胞
中含有 9层原子, 每层只含有一种类型的原子, 原
子沿着晶胞的 [001]方向依次堆垛. 在这 9 层原子
之间, 不同种类原子在相邻层之间以较强的共价
键结合, 可以形成层错的蜂窝状六角双层格子, 而
同种类相邻的原子层之间由作用较弱的范德瓦尔

斯键结合. 由于这类化合物中含有范德瓦耳斯键,
因此很容易从范德瓦耳斯键处解理, 获得与之对
应的层状薄膜. 硫系化合物Ge2Sb2Te5 的稳态体
结构含有三种不同原子堆垛序的晶体结构 [23−26],
前两种分别用字母A 和B表示, 第三种堆垛方式
可由A型和B型组合得到, 其物理性质也可相应
外推得到. 本文只讨论A型和B型两种堆垛结构.
A型晶体结构中原子的排列序列为 -Te-Sb-Te-Ge-
Te-Te-Ge-Te-Sb-, B型晶体结构中的原子堆垛序列
为 -Te-Ge-Te-Sb-Te-Te- Sb-Te-Ge-, A型与B型晶
体结构的主要区别仅在于Sb原子与Ge 原子互换
位置.

Te

Sb/Bi

Ge

(a) (b) (c)

A
HL

Γ

M K

图 1 (网刊彩色) 化合物Ge2Sb2Te5 和Ge2Bi2Te5 的
A型晶体结构 (a), B 型的晶体结构 (b), 体结构的简约布
里渊区图 (c)
Fig. 1. (color online) The A type structure (a), B
type structure (b) of Ge2Sb2Te5 and Ge2Bi2Te5 com-
pounds and the reduced Brillouin zone of bulk struc-
ture.

本文从Ge2Sb2Te5的实验结构出发 [23,27], 构
造了与其对应的A型和B型晶体结构, Ge2Bi2Te5
的A型晶体为实验结构, B 型晶体为类比

Ge2Sb2Te5而构建. 二维薄膜的构建以体结构为
基础, 在较弱的范德瓦耳斯键 (Te—Te)处截断, 获
得相应的二维单层和双层薄膜, 并对这些薄膜结
构中的原子坐标进行优化得到其稳定的平衡结构.
图 1 (a)和 (b)分别是这两种化合物的A 型、B 型
晶体结构示意图. 在这两种化合物中, 相邻原子
层为相同原子的两层之间靠较弱的范德瓦耳斯键
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(Te—Te)结合, 不同种类的相邻原子层间通过较
强的共价键 (Ge—Te, Sb/Bi—Te)结合. 因此, 这
类材料很容易从其较弱的范德瓦耳斯键处解离,
获得与之相对应的二维单层或多层薄膜晶体结

构. 这两种化合物的二维单层、双层薄膜晶体结
构与体结构相似, 具有相同的对称性, 原子沿 c轴
按A型或B型序列依次堆垛形成层状薄膜. 其中
A型原子系列的晶体所对应的二维单层薄膜结构
有 9层原子, 原子的堆垛序列为 -Te-Ge-Te-Sb/Bi-
Te-Sb/Bi-Te-Ge-Te-; 双层薄膜结构有 18层原子,
原子的堆垛序列为 -Te-Ge-Te-Sb/Bi-Te-Sb/Bi-Te-
Ge-Te-Te-Ge-Te-Sb/Bi-Te-Sb/Bi-Te-Ge-Te-. 相应

地, 它的B型原子序列的单层和双层薄膜晶体结
构, 只需把A型结构中的Sb/Bi原子与Ge 原子互
换位置. 图 1 (c)为体结构的布里渊区, 二维薄膜结
构的布里渊区为竖直方向 (A-Γ方向)的俯视图. 我
们对Ge2X2Te5 (X = Sb, Bi)的体结构进行优化,
包括晶格参数和每个原子位置的优化, 获得它们的
能量最低结构, 优化后得到晶格参数列于表 1 . 为
了对比, 我们也列出这两种化合物的实验晶格常
数. 由表 1可以看出, 计算值与实验值符合得较好,
比实验值偏大约 1%—3%, 反映出DFT-D2方法很

好地描述了Ge2X2Te5 (X = Sb, Bi)化合物中的范
德瓦耳斯作用.

表 1 用DFT-D2方法优化的Ge2Sb2Te5和Ge2Bi2Te5化合物的A, B 型体结构晶格常数
Table 1. The lattice constants of Ge2Sb2Te5 and Ge2Bi2Te5 calculated with DFT-D2 method.

Ge2Sb2Te5 Ge2Bi2Te5

DFT-D2 Experiments DFT-D2 Experiments

a/Å c/Å a/Å c/Å a/Å c/Å a/Å c/Å

A型 4.200 17.469 4.200 16.960 4.410 17.638 4.300 17.366

B型 4.200 17.299 4.200 16.960 4.368 17.808

注: Ge2Sb2Te5 的A型和B型实验结构分别来自参考文献 [27]和 [23], Ge2Bi2Te5的A型实验结构来自文献 [28].
Note: The A and B type structures of Ge2Sb2Te5 are from Ref. [27] and [23], the A type structure of
Ge2Bi2Te5 is from Ref. [28]

3.2 电子结构和拓扑性质

我们首先研究Ge2Sb2Te5和Ge2Bi2Te5 这两
种化合物的A 型和B 型体结构、二维单层和双层
薄膜结构的电子结构性质. 考虑到这两种化合物中
都含重元素, 计算时引入自旋轨道耦合 (SOC) 作
用. 图 2是Ge2Sb2Te5 的A 型和B型的二维单层
薄膜、双层薄膜、体结构的电子能带图, 其体结构
的能带结构与已有的研究结果一致 [9,16]. 从图 2中
可以看到, Ge2Sb2Te5化合物的A型结构的能带图,
没加SOC 作用时, 单层薄膜是有一小带隙的半导
体, 引入SOC 作用后, 带隙消失, 表现出金属性的
行为; 双层薄膜不管有没有SOC作用时, 都是无能
隙的, 表现金属性的特性; 其体结构没有SOC作用
时, 其带隙为 0, 引入SOC作用后, 带隙打开. 对
于Ge2Sb2Te5 化合物的B型原子序列的晶体, 没
加SOC时, 二维单层薄膜、双层薄膜、体结构都有
一定的带隙, 引入SOC作用后, 单层薄膜有能带穿
过费米面, 具有金属性, 双层薄膜和体结构的能隙
都比没加SOC作用时减小. 已有的对Ge2Sb2Te5
化合物体结构的研究表明, A型序列的三维晶体

是拓扑绝缘体, B型序列的三维晶体是普通的绝
缘体 [8]. 我们的计算结果中A 型序列的体结构存
在SOC作用打开的能隙, 也预示着拓扑绝缘相可
能存在. 图 3 是Ge2Bi2Te5化合物的A型和B型
的二维单层薄膜, 双层薄膜, 体结构的电子能带
结构图, 其能带变化规律和Ge2Sb2Te5相似, 不再
赘述.

为了研究体系的拓扑性质, 我们采用Kane的
计算方法, 分别计算这两种化合物相应体结构, 单
层和双层薄膜结构的Z2 拓扑数

[29]. Ge2Sb2Te5的
A 型序列的晶体, 体结构的Z2为 (1 : 000), 对应
拓扑绝缘体, 与已有计算结果完全一致; 二维单层
结构的Z2 为 0, 对应普通金属; 二维双层结构的
Z2 为1, 但是在它的能带图 2 (c)中, 没有全局能隙,
只有局域能隙, 因此对应为拓扑金属. 这里, 拓扑
绝缘体与拓扑金属的区别在于, 拓扑绝缘体具有
全局能隙, 而拓扑金属的能隙是局域的. 同样, 其
B类型序列的晶体, 体结构的Z2 为 (0 : 000), 对
应普通绝缘体; 二维单层和双层薄膜结构的Z2 都

是 0, 分别对应普通金属和普通绝缘体. 图 3 是
Ge2Bi2Te5化合物的A 型和B型的二维单层薄膜、
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双层薄膜、体结构的电子能带图, 我们也计算了
Ge2Bi2Te5化合物的二维单层、双层薄膜和体结构
的拓扑数, 发现该化合物的A型序列的晶体, 体结
构的Z2 为 (1 : 000), 对应拓扑绝缘体; 二维单层结

构的Z2 为0, 对应普通金属; 二维双层结构的Z2为

1, 对应拓扑金属; 其B型序列的晶体, 体结构的Z2

为 (0 : 000), 对应普通绝缘体; 二维单层和双层结
构的Z2也都是0, 对应普通绝缘体.
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图 2 (网刊彩色) Ge2Sb2Te5的二维单层薄膜、双层薄膜、体结构的能带结构 (a), (c), (e)图是A型原子序列的单层薄膜、双层薄
膜、体结构的能带结构; (b), (d), (f)图是B型原子序列的单层薄膜、双层薄膜、体结构的能带结构; 图中黑色曲线是没加 SOC 作用,
红色曲线是加了 SOC作用, 其中纵坐标表示能量, EF = 0 eV
Fig. 2. (color online) The band structure of monolayer, bilayer and bulk structure of Ge2Sb2Te5: (a), (c) and (e) corre-
sponding to monolayer, bilayer and bulk structure of A type crystal; (b), (d) and (f) are the same for B type crystal. The
red and black bands are calculated with and without SOC respectively, the Fermi level is set to zero.
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图 3 (网刊彩色) Ge2Bi2Te5的单层薄膜、双层薄膜、体结构的能带结构 (a), (c), (e)图是A型原子序列的单层薄膜、双层薄膜、体
结构的能带结构; (b), (d), (f)图是B型原子序列的单层薄膜、双层薄膜、体结构的能带结构; 图中黑色曲线是没加 SOC 作用, 红色
曲线是加了 SOC作用, 其中纵坐标表示能量, EF = 0 eV
Fig. 3. (color online) The band structure of monolayer, bilayer and bulk structure of Ge2Bi2Te5: (a), (c) and (e) corre-
sponding to monolayer, bilayer and bulk structure of A type crystal; (b), (d) and (f) are the same for B type crystal. The
red and black bands are calculated with and without SOC respectively, the Fermi level is set to zero.
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3.3 c方向单轴加压对其拓扑物性的影响

研究发现, 虽然Ge2Sb2Te5 B序列的体结构是
普通绝缘体, 但给其加压或掺杂, 可以使其转变成
拓扑绝缘体 [8,9],也就说在加压的过程中,发生了从
普通绝缘体到拓扑绝缘体的拓扑量子相变 [30−33].
我们把发生拓扑相变的这一压强称为临界压强PC,
当P < PC时, 体系是普通的绝缘体, 当P > PC

时, 体系是拓扑绝缘体/金属. 一个体系发生拓扑量
子相变有三个标志: 1)在发生拓扑相变时, 体系的
带隙闭合, 也就是说, 当压强达到临界压强时, 体系
的能隙消失; 2)当压强P > PC, 布里渊区中时间反
演不变点处导带和价带的轨道成分交换, 形成反带
结构; 3)在拓扑相变前后, 它们的Z2 拓扑不变量的

值不相同. 本文中, 我们比较关心的是这两种化合
物的二维晶体结构在加压下是否会发生拓扑量子

相变. 首先, 研究和讨论Ge2Sb2Te5 化合物的B型

原子序列所对应的二维单层和双层薄膜晶体结构

在单轴加压下, 不同压缩强度下其电子结构性质的
变化. 图 4是Ge2Sb2Te5的B型原子序列所对应的
单层薄膜在不同压缩强度下的电子能带结构图. 图
上方的负号表示压缩, 大小表示压缩 c轴的百分比,
其中上半部分是没加SOC 的情况, 下半部分是加
了SOC的情况. 随着压缩强度的增加, 体系的带隙
慢慢减小, 没加SOC 压缩为 3%时, 带隙减小为 0,
继续增大压力即转变为金属; 而考虑SOC后, 压缩
3%时已经转变为金属态, 由此可见单层薄膜在加
压过程中发生了由绝缘体变到金属的转变. 图 5是
Ge2Sb2Te5的B 型原子序列所对应的双层薄膜结
构在不同压缩强度下的电子能带结构图. 同单层结
构的能带变化类似, 随着压缩强度增加也发生了由
绝缘体到金属的转变. 需要注意的是单层或双层薄
膜在压缩到8%时仍然具有非常小的局域能隙.
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图 4 Ge2Sb2Te5化合物B类型单层薄膜结构在 c方向不同的压缩强度下的能带图 (a), (b), (c)的上半部分表示没加
SOC 的情况, 下半部分表示引入 SOC 作用的情况, 其中纵坐标表示能量, EF = 0 eV
Fig. 4. The band structure of B type Ge2Sb2Te5 monolayer film under different compression which along c axis.
The upper part of (a), (b) and (c) are calculated without SOC while the lower part are calculated with SOC, the
Fermi level is set to zero.
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图 5 Ge2Sb2Te5化合物B类型双层薄膜结构在 c方向不同的压缩强度下的能带图 (a), (b), (c)的上半部分表示没加
SOC 的情况, 下半部分表示引入 SOC 作用的情况, 其中纵坐标表示能量, EF = 0 eV
Fig. 5. The band structure of B type Ge2Sb2Te5 bilayer film under different compression which along c axis. The
upper part of (a), (b) and (c) are calculated without SOC while the lower part are calculated with SOC, the Fermi
level is set to zero.

为了进一步分析体系的拓扑性是否发生了变

化, 我们也计算了这两种化合物的拓扑不变量Z2.
因为这两个晶格体系具有空间反演对称性, 我们
采用前面提到的宇称法则, 计算了各个时间反演
不变点的波函数宇称, 根据公式 (−1Z2) =

∏b
i=1 δi

得到体系的拓扑不变量Z2. 表 2列出了Ge2Sb2Te5
化合物的B原子序列所对应的二维单层和双层薄
膜结构在单轴加压、不同的压缩情况下, 这四个时
间反演不变点的宇称值和拓扑不变量Z2 的数值.
从表 2 中可以看出, Ge2Sb2Te5的B型序列的二维
单层薄膜结构, 在压缩到 6%后, 其拓扑不变量Z2

由原来的 0变到 1, 在临界压缩强度前后, 拓扑不
变量Z2 的数值不一样, 结合前面图 2中的能隙变
化, 我们可以得出结论, 在压缩过程发生了从普通
绝缘体到金属再到拓扑金属的量子相变; 其双层薄
膜结构压缩到 4%之后, 其拓扑不变量Z2也由原来

的 0变到 1, 同样发生了向拓扑金属相的转变. 采
用类似的方法, 我们也计算了Ge2Bi2Te5的B型原

子序列所对应的二维单层和双层晶体结构在单轴

加压下, 不同压缩强度下各结构的电子能带结构
和时间反演不变点处的宇称值, 以及总的拓扑不
变量Z2, 也发现加压使Ge2Bi2Te5 的B 型原子序
列的发生拓扑量子相变. 对其二维单层晶体结构,
当压缩到 6%之后, 其拓扑不变量Z2由原来的 0 变
到 1; 对其双层晶体结构, 压缩到 5%之后, 其拓扑
不变量Z2也由原来的 0变到 1. 之后我们分别计算
了Ge2Sb2Te5和Ge2Bi2Te5 的A型序列的二维单
层和双层晶体结构在不同的压缩强度下其电子结

构和物性的变化. 图 6 给出了这两化合物的A和B
型晶体的单层和双层结构在单轴加压下的Z2值的

变化. 从图 6 (a)和 (b)可以看到, 这两种化合物的
A型原子序列所对应的二维单层晶体结构, 从压缩
1%到8%的这个过程中, 其拓扑不变量始终都是0,
表现普通金属的特性; 同样, 对双层结构也从1%压
缩到 8%, 各种压缩状态下, 它们的拓扑不变量始终
都是1, 表现拓扑金属的特性. 也就是说, 这两化合
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图 6 (网刊彩色)不同的压缩情况下的两化合物Z2值的变化 (a), (c) 分别是 Ge2Sb2Te5的A型、B型晶体薄膜结构的
Z2 变化; (b), (d) 分别是 Ge2Bi2Te5的A型、B型晶体薄膜结构的Z2 变化; 其中黑色的三角表示单层薄膜结构, 红色的三
角表示双层薄膜结构

Fig. 6. (color online) Z2 of the two compounds under different compression: (a) and (c) corresponding to A and B
type films of Ge2Sb2Te5, while (b) and (d) corresponding to A and B type films of Ge2Bi2Te5, respectively. The
black triangle indicates monolayer and red triangle indicates bilayer.

表 2 Ge2Sb2Te5的B原子序列的二维单层 (1NL)、双层
(2NL)结构在不同压缩强度下, 每个时间反演不变点处的
宇称值和总的拓扑不变量Z2 值. 其单层 (1NL)压缩到
5%时的Z2 拓扑不变量的值是 0, 6%时的Z2拓扑不变量

的值是 1; 其双层 (2NL)压缩到 3%时的Z2 拓扑不变量

的值是 0, 4%时的Z2拓扑不变量的值是 1, 其中 0和 1分
别表示普通绝缘体和拓扑金属

Table 2. The parity at every time reversal point and
Z2 of monolayer and bilayer film of B type Ge2Sb2Te5
under different compression. The Z2 of monolayer is
0 under 5% compression while turn to be 1 under 6%
compression. The Z2 of bilayer is 0 under 3% com-
pression while turn to be 1 under 4% compression. Z2

is 0 or 1 corresponding to conventional insulator and
topological insulator, respectively.

1NL 2NL

δ1 δ2 δ3 δ4 Z2 δ1 δ2 δ3 δ4 Z2

−2% −1 −1 −1 −1 0 −2% +1 +1 +1 +1 0

−3% −1 −1 −1 −1 0 −3% +1 +1 +1 +1 0

−4% −1 −1 −1 −1 0 −4% −1 +1 +1 +1 1

−5% −1 −1 −1 −1 0 −5% −1 +1 +1 +1 1

−6% +1 −1 −1 −1 1 −6% −1 +1 +1 +1 1

物的A 型晶体的二维单层和双层结构, 在单轴压
缩至 8%的过程中都没有发生拓扑量子相变, 而加
压对B类型结构的单层和双层结构物性的影响较
大. 图 6 (c)和 (d)分别是Ge2Sb2Te5 和Ge2Bi2Te5
B型结构的单层和双层薄膜的拓扑数Z2随压缩强

度的变化, 在不同的压缩强度下均发生了向拓扑金
属相的转变.

4 结 论

本 文 主 要 讨 论 和 研 究 了Ge2Sb2Te5和
Ge2Bi2Te5这两种化合物的二维薄膜结构的相
关性质. 首先, 研究了它们的块体晶体结构, 分别
计算了A 型和B 型原子堆垛结构的单层和双层晶
体能带结构和拓扑性质; 其次, 研究了加压对其单
层和双层结构电子结构及拓扑性质的影响. 所得结
论如下: 1)对于这两种化合物的A型原子堆垛序列
的单层薄膜结构, 没加SOC时是有带隙的半导体,
引入SOC 作用后表现为金属特性, 其拓扑数是 0,
对应普通金属; 其双层薄膜结构, 不管有没有SOC
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作用时, 它们都表现为无能隙的金属性特征, 拓扑
数为 1, 对应拓扑金属; 对Ge2Sb2Te5的B型原子
堆垛序列的结构, 没加SOC 时, 单层和双层薄膜都
有一定的带隙, 引入SOC 作用后, 单层变为金属
态, 双层带隙有所减小, 其拓扑数都是 0, 分别对应
普通金属和普通绝缘体; 对Ge2Bi2Te5的B序列的
二维单双层薄膜和体结构, 不管加不加SOC作用
都有能隙, 其拓扑不变量Z2 = 0, 对应普通绝缘体;
2)研究了 c方向单轴加压对这两种化合物A型和B
型原子堆垛序列的单层和双层薄膜结构物性的影

响, 这两种化合物的A型原子堆垛序列的的单层和
双层薄膜在加压过程中并没有拓扑量子相变产生,
而B型原子堆垛序列的结构的单层和双层薄膜结
构在压缩的过程中发生了拓扑量子相变.

感谢北京理工大学姚裕贵教授的指导和讨论.
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Abstract
Since the topological insulator was discovered, the investigation of topological properties has become the hot spot

in condensed matter physics. In this paper, we study topological properties of chalcogenide compounds Ge2X2Te5
(X = Sb, Bi) crystals and their monolayer and bilayer films as well as the vertical uniaxial pressure induced topological
quantum phase transitions in monolayer and bilayer films. The results show that for A-type crystal, the bulk structures
of these two compounds are topological insulators, the monolayer structures of these two compounds are conventional
metals, and bilayer structures are topological metals. There is no topological quantum phase transition in monolayer
nor bilayer film under the uniaxial compression. While for B-type crystal, the bulk structures of these two compounds
are conventional insulators, the monolayer Ge2Sb2Te5 is conventional metal, its bilayer structure as well as monolayer
and bilayer of Ge2Bi2Te5 films is conventional insulator. All the B-type monolayer and bilayer films each undergo a
topological quantum phase transition to the topological metals under the uniaxial compression.
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