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(1̄10)

拓扑材料中丰富的拓扑电子性质对材料的实际应用具有重要指导意义. 本文基于第一性原理计算, 研究

了三元硼化物W2CoB2 的拓扑电子结构性质. 计算结果表明, 在不考虑自旋-轨道耦合作用时, W2CoB2 是拓

扑节线半金属, 其布里渊区内存在分别由镜面对称性以及空间反演和时间反演对称性联合保护的两种节线.

这些节线在自旋-轨道耦合作用下全部打开了能隙, 体系由节线半金属转变为 Z2 拓扑指标为 (1; 000)的强拓

扑绝缘体, 并且在   面上出现了一个受拓扑保护的无能隙表面狄拉克锥. 该材料的拓扑相在应变下始终

稳定, 当对体系施加–5%—5%的大范围等轴应变时, 在不考虑自旋-轨道耦合作用时, 体系依旧呈现出节线半

金属相且节线的形状和数量保持不变. 当考虑自旋 -轨道耦合作用时 , 体系仍保持强拓扑绝缘体相 , 其

G→X 方向上狄拉克锥处的能隙大小随着应变的增大而先减小后增大. 当应变增大至 5%时, 该能隙增大至最

大值 15 meV. 本研究系统揭示了三元硼化物W2CoB2 中鲁棒的非平庸拓扑电子结构性质, 为拓扑节线半金属

的研究以及低能耗自旋电子器件设计提供了良好的基础.
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 1   引　言

近年来, 拓扑量子材料成为备受关注的研究方

向之一 [1–4]. 继成功实现二维拓扑绝缘体并观测量

子自旋霍尔效应之后, 三维拓扑绝缘体的理论预测

与实验验证成为拓扑电子材料研究的又一重大突

破 [5–7]. 三维拓扑绝缘体在体能隙中存在无能隙的

二维拓扑表面态, 根据表面态的性质, 三维拓扑绝

缘体可以进一步分为强、弱拓扑绝缘体 [8]. 强拓扑

绝缘体 (strong topological insulator, STI)在任意

表面均存在自旋分辨的、具有狄拉克型线性色散关

系的表面态. 这种表面态对保持时间反演对称性的

无序扰动展现出鲁棒性 [9]. 而弱拓扑绝缘体 (weak
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topological insulator, WTI)因依赖于晶体平移对

称性而易受无序影响, 其表面态只出现在特定表面

上, 实验观测难度较大 [10,11]. 因此, STI在自旋电

子器件和量子计算领域更具应用潜力. 随后, 研

究者们将拓扑的概念推广至半金属体系, 由此产

生了拓扑半金属. 拓扑半金属包括狄拉克半金属

(Dirac semimetal, DSM)[12–16]、外尔半金属 (Weyl

semimetal, WSM)[17–22] 和节线半金属 (nodal line

semimetal, NLSM)[23–26] 等. 与具有离散能带交点

的 DSM和WSM不同, NLSM费米能级附近的能

带交点在布里渊区 (Brillouin zone, BZ)内连续分

布形成节线. 当体系中同时存在多个节线时, 节线

间可能相互连接形成节链 [27]、节网 [28] 等复杂结构.

目前已有研究报道了多种材料在不考虑自旋-轨道

耦合 (spin-orbit coupling, SOC)作用时 , 具有由

不同对称性保护的节线, 这些节线通常会受 SOC

的影响而退化成节点或完全打开能隙 [18,21,29–31]. 例

如, Yu等 [21] 提出 HfC中受镜面对称性保护的节

环在考虑 SOC的作用后退化成 30对外尔点; Chang

等 [31] 提出Mg3Bi2 中存在由空间反演对称性 (space-

inversion symmetry, P)和时间反演对称性 (time-

reversal symmetry, T)共同保护的节环 , 该节环

在 SOC作用下完全打开能隙. 此外, Chan等 [32,33]

的研究表明 NLSM有望表现出表面磁性或超导

性 [32] 以及长程库仑相互作用 [33] 等新奇的物理特

性, 已引起众多研究人员的关注.

(1̄10)

近年来, 三元硼化物 W2CoB2 凭借极高的硬

度 [34]、出色的导热性 [35] 和良好的化学稳定性 [36] 等

性能已作为耐磨材料广泛应用, 但其独特的电子结

构和潜在的非平庸拓扑性质仍有待深入探索 [37].

本文通过第一性原理计算, 详细探讨了三元硼化

物W2CoB2 的电子结构与拓扑性质. 计算结果表

明, 在不考虑 SOC的情况下, W2CoB2 呈现 NLSM

相, 在其 BZ中存在由镜面对称性和 PT对称性两

种不同对称性保护的节线. 考虑 SOC后, 这些节

线打开能隙, 体系转变为 Z2 拓扑指标为 (1; 000)

的 STI, 并在   面上存在一个受拓扑保护的无

能隙表面狄拉克锥. 目前已有多项研究表明, 施加

应变是调控材料电子结构的有效方法之一 [38–41],

同时也可为材料的实际应用提供理论预测与指导.

因此, 本文进一步研究了对体系施加–5%—5%范

围内的等轴应变时的情况. 当对体系施加应变且不

考虑 SOC时, 体系保持 NLSM相且节线的形状、

数量均未发生变化. 考虑 SOC后, 节线依旧打开

了能隙, 其中 G→X 方向上狄拉克锥处的能隙大小

随着应变的增大而先减小后增大, 当拉伸应变增大

至 5%时, 该能隙增大至最大值 15 meV. 与此同

时, 体系在–5%—5%的应变范围内依旧保持 STI

相, 展现出鲁棒的拓扑性质. 本研究表明W2CoB2
可作为研究多类型节线结构的良好材料平台, 同时

也在自旋电子学中具有潜在的应用价值.

 2   计算方法

ε = (l − l0)/l0 l0

本文计算通过 VASP (Vienna ab initio simu-

lation package)软件包 [42,43] 完成. 计算中采用投影

缀加平面波 (projector-augmented wave, PAW)[44,45]

方法处理电子-离子相互作用, 通过广义梯度近似

(generalized gradient approximation, GGA)下的

PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof)泛函描述电子间

相互作用的交换关联能 [46]. 在自洽计算中, 平面波

截止能量为 400 eV, 并采用以 G 点为中心的 24×

24×24的 k 点网格. 为探究体系的基态, 分别使用

LDA和PBE泛函对Co原子 3d轨道进行Hubbard

U 计算测试 [47]. 为研究体系的拓扑性质, 以W原

子和 Co原子的 d轨道、B原子的 p轨道为基矢构造

出最大局域化Wannier函数 (maximally localized

Wannier functions, MLWF)[48,49], 并通过Wannier-

Tools[50] 进一步计算体系的表面态等拓扑性质. 等

轴应变定义为   × 100%, l 和   分别

表示施加和未施加应变时体系在 3个方向上的晶

格常数, e > 0时为拉伸应变, e < 0时为压缩应变.

 3   结果与讨论

 3.1    晶体结构

(1̄10) (001)

如图 1(a), (b)所示, 三元硼化物W2CoB2 属于

体心正交结构, 其对应的空间群为 Immm (No.71).

体系具有空间反演对称性和分别垂直于 x, y, z 轴

的镜面对称性.  W原子位于 4f  (0.205,  0.5,  0),

Co原子位于 2a (0, 0, 0), B原子位于 4h (0, 0.3, 0.5).

W2CoB2 已在实验上成功制备, 本文在计算中采用

其实验晶格参数: a = 7.075 Å, b = 4.564 Å, c =

3.177 Å, a = b = g = 90°[35,51,52]. 图 1(c)所示为

W2CoB2 的第一 BZ,    和   面的投影表

面 BZ.
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 3.2    能带结构

为探究体系的基态, 分别使用 LDA和 PBE泛

函对 Co原子的 3d轨道进行了 Hubbard U 计算测

试. 当考虑 SOC时, 体系在不同计算方法及参数

下 (LDAUTYPE = 1, U = 3, 4 eV, J = 1 eV以及

LDAUTYPE = 2, U = 0, 2, 3 eV, J = 0 eV)处

于非磁 (NM)、铁磁 (FM)和反铁磁 (AFM)构型,

初始磁矩为 4μB 且方向分别沿 x, y, z 轴方向时计

算得到的总磁矩和能量的计算结果如附录表 A1

所示.  附录图 A1展示了当初始磁矩沿 z 轴时 ,

W2CoB2 的不同磁构型. 从表 A1可以看出, 采用

LDA泛函时, 体系的总磁矩十分接近 0; 而采用

PBE泛函时, 体系处于 NM, FM和 AFM等不同

磁构型下的能量差异极小, 且总磁矩均小于 1μB 此
外, 通过对现有文献的调研, 我们注意到目前尚无

关于W2CoB2 磁性的实验报道, 且在本文中 U 值

并未影响体系的基态以及拓扑性质. 结合以上计算

以及实验结果, 在本文的计算中选择基于不考虑

U 值的 PBE泛函计算所得到的 NM态结果作为体

系的基态, 以进一步研究其电子结构与拓扑性质.

本文首先探讨了未施加应变时W2CoB2 的能

带结构. 如图 2(a)所示, 当不考虑 SOC时, 体系的

能带在 G→X→F2, G→Y0, U0→X 和 R→W 方向

线性交叉, 形成了 5个 I型狄拉克点, 这些狄拉克

点分别用蓝色、粉色和绿色点标记在图中, 此时体

系表现出半金属的特征. 通过计算轨道分辨能带结

构发现, 这些狄拉克点主要由 Co的 d轨道和 W

的 d轨道构成. 此外, 波函数分析表明, 沿着 G→

X→F2, G→Y0 和 U0→X 方向的狄拉克点由 C2v 点

群保护,  而沿着 R→W 方向上的狄拉克点则由

C2 点群保护, 具体的不可约表示已标记在图 2(a)

中. 当考虑 SOC后, 如图 2(b)所示, 这些交点打

开了能隙, 体系可以看作是定义在弯曲费米面上的

绝缘体, 其中 G→X 方向上狄拉克锥处的直接能隙

值为 5.6 meV. 此时体系转变为三维 STI.

对体系施加–5%—5%等轴应变的结果如

图 2(c)—(h)所示 .  从图 2(c),  (e),  (g)可以看出 ,

当不考虑 SOC时 ,  体系沿着 G→X→F2, G→Y0,

U0→X 以及 R→W 方向的能带依旧相交, 且形成

交点能带的不可约表示与未施加应变时相同, 体系

依旧呈现半金属相. 当考虑 SOC之后, 如图 2(d),

(f),  (h)所示 ,  这些交点依旧打开了能隙 , 其中

G→X 方向上狄拉克锥处的能隙随着应变的增大而

先减小后增大. 如图 2(f)所示, 当施加–2.2%的应

变时该能隙达到最小值 0.63 meV, 而当应变增大

至 5%时, 从图 2(h)可以看出, 该能隙增大至最大

值 15 meV. 与此同时, 体系在–5%—5%的大范围

应变内依旧保持三维 STI相, 展现出了鲁棒的拓

扑性质.

 3.3    节线结构

当不考虑 SOC时, W2CoB2 在费米能级附近

存在多个能带交点, 这意味着此时体系中可能存在

节线结构. 在对能带进行详细计算之后, 我们发现

在W2CoB2 的 BZ中存在许多不同形状和不同对

称性保护的拓扑节线, 结果如图 3(a)—(d)所示.

图 2(a)中蓝色, 粉色和绿色交点分别位于图 3中

对应颜色的节线上. 从图 3可以看出, 位于 kx = 0

面的 2个粉色节环和位于 ky = 0面上的蓝色节环,
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图 2    处于不同应变下W2CoB2 的能带结构　未施加应变 (a) 不考虑 SOC的轨道分辨能带图和 (b) 考虑 SOC时的能带结构; 处

于–5%应变下 (等轴压缩) (c) 不考虑 SOC和 (d) 考虑 SOC的能带结构 ; 处于–2.2%应变下 (等轴压缩) (e) 不考虑 SOC和 (f) 考

虑 SOC的能带结构; 处于 5%应变下 (等轴拉伸) (g) 不考虑 SOC和 (h) 考虑 SOC的能带结构

Fig. 2. Band structures  of  W2CoB2 under  different  strain:  (a)  Non-SOC orbital-resolved  band structure  and (b)  SOC band structure

without strain;  (c)  non-SOC and (d)  SOC band structures  with –5% strain (equiaxial  compression);  (e)  non-SOC and (f)  SOC band

structures with –2.2% strain (equiaxial compression); (g) non-SOC and (h) SOC band structures with 5% strain (equiaxial tension).
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分别由 Mx 和 My 镜面对称性保护. 2个橙色节环

和沿 x 方向延伸穿越整个 BZ的 4条绿色节线虽

然相对于 3个镜面对称, 但是它们在 BZ中是起伏

的,  并不位于任何一个平面上 ,  这些节线受到

PT对称性的保护. 值得注意的是, 绿色节线和粉

色节环在 kx = 0的平面上相交形成节链结构. 此

外, 我们还研究了当对体系施加–5%—5%等轴应

变时的节线结构. 计算结果表明, 当对体系施加应

变时, 节线的形状和数量与未施加应变时相比均未

发生变化 (附录图 A2), 这表明W2CoB2 中的节线

结构具有鲁棒性.

 3.4    拓扑性质

我们进一步绘制了当考虑 SOC之后 G→X 方

向上狄拉克锥处的能隙随应变的变化情况, 结果如

图 4(a)所示. 从图 4可以看出, 能隙大小随着应变

的增大而先减小后增大. 当施加–5%应变时, 体系

的能隙为 7.0 meV; 当应变增至–2.2%时, 能隙减

小至最小值 0.63 meV; 而当应变进一步增大至 5%

时, 能隙增大到最大值 15 meV. 我们计算并绘制

了体系总能随等轴应变的变化曲线, 从附录图 A3

中可以看到, 体系处于自由状态时总能最低, 且总

能随应变的变化呈现出抛物线型曲线,  并且在

–2.2%应变值附近, 曲线光滑连续, 这排除了计算

dx2−y2

d

dx2−y2

dyz

误差导致在该应变下出现最小能隙的可能性. 为了

对该能隙的变化进行进一步分析, 我们绘制了体系

在–5%—0%应变下在 G→X 方向上狄拉克锥处能

带的轨道投影能带图, 结果如附录图 A4所示. 从

图中可以看到, 随着应变从–5%增大至–2.2%时,

狄拉克锥的价带顶附近代表W原子的  轨道

的绿色圆圈逐渐变大, 而代表 Co原子的   yz 轨道

的红色圆圈逐渐变小, 且绿色和红色圆圈之间的重

叠部分逐渐减小, 这意味着这两个轨道之间的杂化

逐渐减弱; 当应变从–2.2%进一步增大时, 绿色圆

圈逐渐变小, 红色圆圈逐渐变大, 并且绿色和红色

圆圈的重叠部分逐渐增加, 这说明这两个轨道间的

杂化逐渐增强. 因此, 应变改变了W原子的 

和 Co原子的   轨道间的杂化强弱, 从而导致了

能隙的变化.

由于W2CoB2 具有空间反演对称性且在考虑

SOC之后体系中的节线打开了能隙, 因此可以通

过计算 8个时间反演不变动量点上占据态的宇称

乘积来确定其 Z2 拓扑不变量 [5], 时间反演不变动

量点的位置由 3个原胞倒格子基矢确定, 计算结果

如图 4(b)所示. 从图中可以看出处于不同应变下

的W2CoB2 的 Z2 拓扑指标始终为 (1; 000), 这表明

在–5%—5%的大应变范围内, 体系均保持 STI相,

展现出鲁棒的拓扑性质.
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图 3    不考虑 SOC时, W2CoB2 第一 BZ中节线结构　(a)三维视图; (b)沿 ky 轴侧视图; (c)沿 kx 轴的侧视图; (d)沿 kz 轴的俯视

图; 粉色和蓝色节环分别由 Mx 和 My 镜面对称性保护, 橙色节环和绿色节线则由 PT对称性保护

Fig. 3. In the absence of SOC, the nodal line structures in the first BZ of W2CoB2: (a) 3D view; side views along the (b) ky axis and

(c) kx axis; (d) top view along the kz axis; the pink and blue nodal rings are protected by the Mx and My mirror symmetry respec-

tively, while the orange nodal rings and green nodal lines are protected by PT symmetry.
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为了进一步验证体系的拓扑性质, 通过Wilson

loop[53,54] 方法计算了体系在未施加应变时Wannier

电荷中心 (WCC)在 g3 = 0和 g3 = p 平面上的演

化情况. 从图 5(a), (b)可以看出, WCC(黑线)在

g3 = 0和 g3 = p 平面上分别与红色参考线相交

奇数次和偶数次, 这表明体系的 Z2 拓扑指标为

(1; 000), 与通过宇称计算得到的结果相同, 证实了

体系此时的确是 STI.

(1̄10) (001)

(1̄10) Γ̄

(001) S̃ Γ̃ R̃

我们分别计算了 W2CoB2 在   和   面

上的表面态.  从图 5(c),  (d)可以看出 ,  体系在

 面的  处出现了一个受拓扑保护的表面狄拉

克锥, 在   面的   ,    和   处各出现了一个狄

拉克锥, 这与 STI的表面态具有奇数个狄拉克锥

的特点相符 [8]. 这些狄拉克锥的两个分支分别连接

价带和导带, 形成了无能隙的表面态. 这再次证明

了体系此时的确处于拓扑非平庸的 STI相. 接下来
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图 4    (a)考虑 SOC时 , W2CoB2 在 G→X 方向上狄拉克锥处的能隙随应变的变化图 ; (b)处于–5% (等轴压缩) , –2.2% (等轴压

缩) , 0% (未施加应变)和 5% (等轴拉伸)应变下的W2CoB2 在时间反演不变动量点 (TRIM)处占据态的宇称乘积

Fig. 4. (a) Variation of band gap at Dirac cone along the G→X direction vs. strain for W2CoB2 with SOC; (b) parity product of oc-

cupied  states  at  the  time-reversal  invariant  momenta  (TRIM)  for  W2CoB2  under  strains  of  –5%  (equiaxial  compression),  –2.2%

(equiaxial compression), 0% (without strain) and 5% (equiaxial tension).
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图 5    考虑 SOC时 , 未施加应变时W2CoB2 中的拓扑性质 Wannier电荷中心 (WCC)在 (a) g3 = 0和 (b) g3 = p 平面上的演化 ,

g2 和 g3 分别代表原胞的倒格子基矢; (c)   面的表面态, 在   处出现了一个受拓扑保护的表面狄拉克锥 (以黑色虚线方框标

记); (d)   面的表面态, 在   ,   和   处各出现了一个受拓扑保护的表面狄拉克锥 (以黑色虚线方框标记)

(1̄10)

Γ̄ (001)

S̃ Γ̃ R̃

Fig. 5. The  topological  properties  of  W2CoB2  without  strain  in  the  presence  of  SOC:  Evolution  of  the  Wannier  charge  centers

(WCC) in (a) g3 = 0 and (b) g3 = p planes, where g2 and g3 stand for reciprocal vectors of the primitive lattice; (c) the   sur-

face states, a topologically protected surface Dirac cone appears at the   point (marked by a black dotted square); (d) the  

surface states, a topologically protected surface Dirac cone appears at each of the    ,    and    points (marked by black dotted

squares).
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(010), (100), (001), (1̄10)

(1̄10)

(001)

(1̄10) (001)

(101̄0)

(101̄0)

(1̄10) (001)

我们计算了    面的解理能,

结果如附录表 A2所示. 从表中可以看到,   面

和  面的解理能比其余两个面的解理能更低,

相较之下这两个面将更易于在实验上解理. 此外,

通过文献调研我们发现  和   面的解理能

数值低于 a-Al2O3  面解理能的理论计算值

(7.18 J/m2)[55], 且已有研究表明 a-Al2O3 的 

面能通过双悬臂梁解理技术获得 [56],  这意味着

W2CoB2 的  面和  面有望在实验上解理.

为了进一步考虑非等轴应变对体系拓扑性质

的影响, 我们计算了沿 z 轴方向对体系施加–5%—

5%单轴应变时的情况. 考虑 SOC之后的能带结

果如附录图 A5所示. 从图 A5(a)—(c)中可以看出,

当对体系施加 5%—–3.99%的应变时, 体系在 X 点

处的能隙逐渐减小, 此时体系保持与未施加应变时

相同的 STI相; 当处于–3.99%的应变时, X 点处的

能隙闭合, 这意味着此时体系处于拓扑相变的临界

点; 而当应变进一步减小时, X 点处的能隙逐渐增

大, 此时体系转变为WTI. 为了全面地展示体系拓

扑相变的过程, 我们绘制了 X 点处能隙随应变的

变化情况以及对应的拓扑相图, 结果如图 A5(d)所

示. 从图中可以看到, 体系在–3.99%—5%的压力范

围内始终保持 STI相, 这表明体系具有鲁棒的拓

扑性质.

 4   结　论

(1̄10)

本文通过第一性原理计算,  对三元硼化物

W2CoB2 的电子结构和拓扑性质进行深入研究. 计

算结果表明, W2CoB2 在不考虑 SOC时呈现NLSM

相, 其 BZ中存在分别由镜面对称性和 PT对称性

保护的两种节线且部分节线相交形成节链结构. 在

考虑 SOC后, 这些节线打开了能隙, 体系转变为

Z2 拓扑指标为 (1; 000)的 STI, 并在  面上存在

一个无能隙表面狄拉克锥. 当对体系施加–5%—
5%的等轴应变且不考虑 SOC时, 体系依旧呈现

NLSM相且节线的形状和数量均保持不变. 当考

虑 SOC后, 这些节线打开了能隙, 其中 G→X 方向

上狄拉克锥处的能隙大小随着应变的增大而先减

小后增大. 当应变增大至 5%时, 该能隙增大至最

大值 15 meV. 宇称计算结果表明, 体系在–5%—5%
的较大等轴压力范围内始终保持 STI相, 而对体

系施加沿 z 轴方向的单轴应变的计算也表明体系

在–3.99%—5%的压力范围内始终保持 STI相, 展

现出鲁棒的非平庸拓扑性质. 本研究深化了对三元

硼化物 W2CoB2 拓扑性质的理解, 为其后续的理

论探索与实际应用提供了新的研究思路与方向.

 附录 A
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(a)

图 A1　初始磁矩沿 z 轴方向时W2CoB2 不同磁构型示意图　(a) NM; (b) FM; (c) AFM

Fig. A1. Schematic  of  different  magnetic  configurations  of  W2CoB2 with  the  initial  magnetic  moment  along  the  z  axis:  (a)  NM;

(b) FM; (c) AFM.
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图 A2    不考虑 SOC时, 处于 (a) –5%(等轴压缩)和 (b) 5%(等轴拉伸)应变的W2CoB2 第一 BZ中节线结构的三维视图

Fig. A2. When SOC is excluded, the 3D views of the nodal line structures in the first BZ of W2CoB2 under (a) –5% (equiaxial com-

pression) and (b) 5% (equiaxial tension) strain.
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表 A1    使用 LDA以及 PBE泛函计算得到的W2CoB2 初始磁构型为 AFM, FM构型与 NM构型的自洽总磁矩及总能量差
Table A1.    Self-consistent total magnetic moments and the total energy differences between the AFM, FM, and NM initial

configurations for W2CoB2, calculated using the LDA and PBE functions.

Parameters
Magnetic

configuration

LDA PBE

Magnetic moment/μB DE/eV Magnetic moment/μB DE/eV

No U

NM — 0 0 0 0

FM

s // x 0 1.0×10–8 0 –1.0×10–8

s // y 0 1.0×10–8 0 0

s // z 0 1.0×10–8 0 –1.0×10–8

AFM

s // x 0 1.0×10–8 0 0

s // y 0 1.0×10–8 0 0

s // z 0 1.0×10–8 0 0

LDAUTYPE = 2
J = 0 eV

U = 2 eV

NM — 0 0 0 0

FM

s // x 0 0 0 –1.0×10–8

s // y 0 1.0×10–8 0 0

s // z 0 3.0×10–8 0.01 6.0×10–8

AFM

s // x 0 1.0×10–8 0 –2.0×10–8

s // y 0 0 0 –1.0×10–8

s // z 0 0 0 –6.0×10–8

U = 3 eV

NM — 0 0 0 0

FM

s // x 0.06 –5.1×10–5 0.54 –7.6×10–4

s // y 0.06 –5.5×10–5 0.55 –1.4×10–3

s // z 0.06 –7.7×10–5 0.76 –2.4×10–3

AFM

s // x 0 1.0×10–8 0 –2.0×10–6

s // y 0 0 0 –1.7×10–6

s // z 0 2.0×10–8 0 –2.5×10–6

LDAUTYPE = 1
J = 1 eV

U = 3 eV

NM — 0 0 0 0

FM

s // x 0 0 0 0

s // y 0 –1.0×10–8 0 0

s // z 0 0 0.01 –3.0×10–8

AFM

s // x 0 –1.0×10–8 0 –1.5×10–7

s // y 0 0 0 –1.4×10–7

s // z 0 0 0 –2.2×10–7

U = 4 eV

NM — 0 0 0 0

FM

s // x –0.05 –2.8×10–5 0.78 –3.4×10–3

s // y –0.05 –3.0×10–5 0.75 –4.2×10–3

s // z –0.05 –2.7×10–5 0.81 –5.4×10–3

AFM

s // x 0 3.0×10–8 0 –2.7×10–5

s // y 0 2.0×10–8 0 –2.0×10–5

s // z 0 2.0×10–8 0 –1.8×10–5

 

表 A2    W2CoB2 不同表面的解理能
Table A2.    Cleavage energies of W2CoB2 for different surfaces.

Surface Ecl/(J·m–2) Surface Ecl/(J·m–2)

(010) 8.36 (100) 7.20

(001) 7.08 (1̄10) 7.08
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图 A3    体系总能量随应变的变化情况

Fig. A3. Total energy of the system as a function of strain.
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图 A4    当考虑 SOC时, 处于不同应变下的W2CoB2 在 G→X 方向上的轨道投影能带图

Fig. A4. When SOC is included, the orbital-projected band structures of W2CoB2 along the G→X direction under different strains.
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图 A5    考虑 SOC时, W2CoB2 处于 (a) –5%; (b) –3.99%; (c) 5%单轴应变时的能带结构; (d)单轴应变驱动的拓扑相变图, 蓝色
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Fig. A5. The SOC band structures of W2CoB2 under (a) –5%; (b) –3.99%; (c) 5% uniaxial strain; (d) topological phase transition

diagram driven by uniaxial strain, the blue dots represent the variation of the gap at the X point with strain.
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Abstract

Topological  electronic  materials  have  become a  prominent  research  frontier  in  condensed  matter  physics.

Using first-principles calculations, we study the topological electronic properties of the ternary boride W2CoB2.

After detailed Hubbard U calculation tests, we select the non-magnetic state as the ground state of the system.

Firstly,  we  calculate  the  band  structures  of  this  material.  When  the  spin-orbit  coupling  (SOC)  is  ignored,

several nodal lines appear in the first Brillouin zone of W2CoB2, and the material shows a topological nodal line

semimetal phase. These nodal lines are protected by the mirror symmetry or the combined space-inversion and

time-reversal symmetry. Some nodal lines form closed nodal rings, which intersect with the infinite nodal lines

extending throughout the whole Brillouin zone,  forming nodal  chains.  All  of  the nodal  lines are gapped when
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(1̄10) (001)

dx2−y2 dyz

SOC is included, and the system transitions into a strong topological insulator with Z2 invariant of (1; 000). An

odd number of gapless surface Dirac cones appear on the both   and   surfaces, with the two branches

connecting  the  valence  and  conduction  bands  respectively,  confirming  the  nontrivial  topological  properties  of

W2CoB2.  The cleavage energies of these two surfaces are approximately 7.08 J/m2,  indicating the potential of

these  surfaces  for  experimental  cleavage.  The  topological  phase  of  this  material  remains  stable  under  strain.

After applying –5% to 5% equiaxial strain, the shape and number of nodal lines are not affected, and the system

still  shows  the  topological  nodal  line  semimetal  phase  in  the  absence  of  SOC.  When  SOC is  considered,  the

system remains in the strong topological insulator phase. Specifically, the band gap at the Dirac point along the

G→X  direction  first  decreases  and  then  increases  with  increasing  strain.  It  decreases  to  a  minimum value  of

0.63 meV under the strain of –2.2% and then reaches the maximum value of 15 meV when the strain increases

to 5%. The band gap variation is  attributed to the hybridization between the W-  and Co-  orbitals.

This hybridization initially weakens as the strain increases from –5% to –2.2%, but strengthens as the strain is

further increased. Furthermore, when the uniaxial strain along z-axis ranging from 5% to –3.99% is applied, the

band gap at  the X point  gradually  decreases,  and the  system remains  the  strong topological  insulator  phase.

When the uniaxial strain reaches –3.99%, the band gap at the X point closes, indicating the topological phase

transition  critical  point.  With  the  further  decrease  of  strain,  this  band  gap  opens  again,  and  the  system

transitions into a weak topological insulator. This study systematically reveals the robust nontrivial topological

electronic properties in the ternary boride W2CoB2, laying the foundation for the research on topological nodal

line semimetal and the design of low-dissipation spintronic devices.

Keywords: topological nodal line semimetal, topological insulator, strain
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