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铁磁绝缘体间的极薄 Bi2Se3薄膜的相变研究
*
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研究一个极薄三维拓扑绝缘体 Bi2Se3 薄膜处于两个铁磁绝缘体层之间,其铁磁层的磁化方向都处于竖直平面,

系统拓扑性质随磁化方向夹角的变化. 从表面态电子低能有效哈密顿量出发计算系统的 Chern数,和运用一个具有

Armchair边界的单层六角晶格带的紧束缚模型模拟系统的体能带和边缘态,来确定系统所处的拓扑相.发现两个铁

磁层的磁化方式从平行转到反平行的某一临界角度,系统经历从反常量子霍尔相到普通绝缘相的转变.
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1 引 言

拓扑绝缘体 (TI) 是一类由时间反演对称性保
护的量子自旋霍尔态 (QSH).它和普通绝缘体一样
存在着带隙,但是电子的自旋轨道耦合作用和时间
反演对称性会产生穿过体能隙的无能隙边缘态 (二
维) 或表面态 (三维). 具有狄拉克型色散关系的边
缘态是由时间反演对称性保护的,并且可以无耗散
或低耗散地输运电流和自旋流 [1−5].
分子束外延 (molecular beam epitaxy, MBE) 是

一种在晶体基片上生长高质量的晶体薄膜的新技

术,可以在单原子层的精度上实现对薄膜厚度的控
制,通过优化生长条件,实现薄膜的逐层生长. 最近,
利用该方法已经成功合成很薄的三维拓扑绝缘体

Bi2Se3薄膜
[6−8],这使得三维拓扑绝缘体 (3DTI)薄

膜获得广泛关注. 实验 [7] 和理论 [9,10] 研究表明,当
Bi2Se3 薄膜的厚度降到只有几个纳米时,薄膜上下
两个表面的耦合作用会使得中心在 Γ 点 (k = 0)的
狄拉克锥打开一个有限的能隙.杂化能隙可以用杂
化参数 B和 ∆ 来表示,并且可以通过调节薄膜的厚
度来调控.根据 B ·∆ > 0或 B ·∆ < 0,薄膜可以成为
具有边缘态的二维拓扑绝缘体或者普通绝缘体 [8].
研究发现,由磁近邻效应产生的有效交换场可

以使薄膜系统进入反常量子霍尔相 (QAH)[11,12]. 因
此, 可以在极薄的 3DTI薄膜上下两个表面分别加
上铁磁绝缘体层 (FI)(图 1(a)). 这样产生的交换场作
用,在不外加磁场的情况下,可由近邻效应影响 TI
的表面态,进而实现自旋器件的调控.

图 1 (a) FI/TI/FI结构; (b) 竖直平面内两铁磁磁化方向夹

角示意图

在实际应用中一个铁磁层可以选取磁化方向

被固定的硬磁,另一个选取磁化方向可以通过弱磁
场来改变的软磁. 最近研究发现, 在处于上下铁磁
层 (具有竖直磁化方向)之间的 3DTI薄膜中,可以
产生 100%的巨磁阻效应 [13]. 对应于平行磁化和反
平行磁化,该系统分别处在反常量子霍尔相和普通
绝缘相,霍尔电导分别为 e2/h和 0.
本文研究上下铁磁层磁化方向在竖直平面内

更为一般的情况,特别是相对磁化方向从平行转到
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反平行的过程中,系统可能经历的相变并寻找相变
的临界夹角.

2 系统模型哈密顿量描述

对于这样的 FI/TI/FI “三明治” 结构的系统,
Bi2Se3 薄膜表面态电子的低能有效哈密顿量为

H = H0 +H1, (1)

其中 H0是孤立 Bi2Se3薄膜表面态的电子哈密顿量

H1 是铁磁引起的交换场项. H0 可写成
[9,14]

H0 =E0(k)+ vf(kyσ̂x − kxσ̂y)

+

(
∆
2
−Bk2

)
τ̂zσ̂z, (2)

(2)式的前两项代表孤立的上下表面态电子哈密顿
量, 其中 E0(k) = E0 −Dk2 k 是相对狄拉克点 Γ 的
电子动量, vf 是费米速度, σi(i = x,y,z)是描述电子
自旋的泡利矩阵; (2) 式的第三项代表薄膜上下两
个表面态的耦合作用, τz = 1(−1)代表杂化成键态
(反键态). 参数 E0,D,B,∆ 以及 vf 依赖于薄膜的厚

度,并且已经被理论计算过 [9,14]. 在本文讨论中,选
取 B < 0, ∆ > 0,此时若不考虑交换场, Bi2Se3 薄膜

在普通绝缘相 [9]. 下面推导交换场项 H1 的表达式.
耦合前系统低能有效哈密顿量基矢为

[|P1+z , ↑⟩, |P2−z ,↑⟩, |P1+z ,↓⟩, |P2−z ,↓⟩]T, 其中 P1z 和

P2z 分别代表 Bi和 Se的 pz 轨道,上标 +(−)代表

偶 (奇)宇称,指标 ↑ (↓)代表自旋向上 (下)[1]. 耦合

后的基矢为 [ψBS
↑ , ψBS

↑ , ψABS
↓ , ψABS

↓ ]T, 这里的上标
BS (ABS)代表杂化成键态 (反键态). 两基矢之间的
关系为 

ψBS
↑

ψBS
↓

ψABS
↑

ψABS
↓

=U


|P1+z ,↑⟩

|P2−z ,↑⟩

|P1+z ,↓⟩

|P2−z ,↓⟩

 ,

其中

U =
1√
2


1 1 0 0

0 0 1 1

1 −1 0 0

0 0 1 −1

 . (3)

在竖直平面内 (X-Z 平面),固定一个铁磁层磁化方
向为 Z 方向, 另一个铁磁层磁化方向与 Z 方向夹
角为 θ (图 1(b)). 耦合前在基矢 [|P1+z ,↑⟩, |P2−z ,↑⟩,
|P1+z ,↓⟩, |P2−z ,↓⟩]T 中哈密顿量表示为

H
1耦合前 = g


1 0 0 0

0 cosθ 0 sinθ

0 0 −1 0

0 sinθ 0 −cosθ

 . (4)

耦合后,变换到基矢 [ψBS
↑ , ψBS

↑ , ψABS
↓ , ψABS

↓ ]T 有

H
1耦合后 =UH

1耦合前U+ =
g
2


1+ cosθ sinθ 1− cosθ −sinθ

sinθ −(1+ cosθ) −sinθ −(1− cosθ)

1− cosθ −sinθ 1+ cosθ sinθ

−sinθ −(1− cosθ) sinθ −(1+ cosθ)

 . (5)

将 (5)式和 (2)式代入表达 (1)式,便可得到总哈密顿量表达式.

3 数值计算与分析

本节将基于以上模型,讨论系统的状态以及具有的拓扑性质,并讨论磁化方式从平行转到反平行的过程
中,系统可能经历的相变并寻找发生相变的临界夹角.
求解总哈密顿量 (1)能量本征值,可得:

E = E0(k)±

√√√√√√√√√
g2 +

(
∆
2
−Bk2

)2

+ v2
f k2 +gvfky sinθ

+2τ
∣∣∣∣gcos

θ
2

∣∣∣∣
√(

∆
2
−Bk2

)2

+
1
2
(1− cosθ)v2

f k2
y

, (6)
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其中 ±分别对应于导带和价带, τ = 1(−1)对应于杂化成键态 (反键态). 由 (6)式可得导带价带间能隙 ∆E 为

∆E = 2

√√√√√√√√√
g2 +

(
∆
2
−Bk2

)2

+ v2
f k2 +gvfky sinθ

+2τ
∣∣∣∣gcos

θ
2

∣∣∣∣
√(

∆
2
−Bk2

)2

+
1
2
(1− cosθ)v2

f k2
y

. (7)

下面按 0 < g < ∆/2和 g > ∆/2两种情况对系
统进行讨论.
图 2 给出了能隙 ∆E 随 θ 变化的图像. 当

0 < g < ∆/2 时, 无论 θ 取何值 ∆E 总为正值, 如
图 2(a) 所示, 能隙一直存在且不关闭. 那么 θ 在
[0,π]间变化时,系统总处在同一种相,不发生相变.
同样我们算出系统在该情况下的拓扑不变量 —–
Chern数 (C)[15,16],得到C = 0,这说明系统总是处于

普通绝缘相.
当 g > ∆/2 时, θ 从 0 变化到 π 过程中, 如图

3(b) 所示, 能隙会经历一个关闭再打开的过程. 能
隙关闭时的夹角为 θc(图中约为 1.208),并且因交换
场在平面分量不为零引起能隙闭合点相对 Γ 点有
ky 的偏移 (此时约为 −0.189). 当 θ < θc 时,经计算
得到 Chern数 C = 1,系统处在反常量子霍尔相.而
θ > θc 时, C = 0系统处于普通绝缘相.

图 2 ∆ 取 0.2, g取不同值 ∆E -θ 曲线 (a) g = 0.1; (b) g = 0.3

于是得到:当 g> ∆/2时,从平行磁化转到反平
行磁化的过程中,系统经历一个能隙关闭又打开的
过程中,并伴随着从反常量子霍尔相到普通绝缘相
的转变,相变的临界夹角为能隙关闭时的夹角 θc.
接下来我们再研究 θc 与 g, ∆ 的关系.分别取

∆ = 0.2, 0.4, 0.8 做出 θc-g 曲线如图 3 所示. 从图
3 很明显得到: 1) ∆ ̸= 0 时, 只有当 g 大于某个阈
值 gc 才有临界角度 θc,并且此阈值 gc = ∆/2; 2)在

图 3 ∆ 分别取 0.2, 0.4, 0.8时, θc-g

g > gc 时随着 g 增加, θc 先单调增加至最大值, 且
其最大值随 ∆ 增大而减小, 然后继续增加 g, θc 单

调递减,当 g ≫ ∆ 时, θc → 0.

4 紧束缚模型对系统的模拟

为模拟系统的表面态,我们在二维六角晶格上
构造出紧束缚模型 [13,17]. 令 H ′ = H −E0(k),则

H ′ =− t ∑
⟨i, j⟩,τ

e iτK·Ri j c+iτ c jτ + t2 ∑
⟨⟨i, j⟩⟩,τ

σc+iτ c jτ

+(V −6t2)∑
i,τ

σc+iτ ciτ +H1, (8)

其中 τ =±1代表每个格点上的两自旋, σ =±1对
分别对应于 i 取子格 A 和 B, Ri, j 代表从 i 子格指
向 j 子格的矢量; ⟨i, j⟩ 代表近邻跳跃. 近邻跳跃

相位 τK ·Ri j = 0, ±τ
2
3
π, 是为了限定在一个狄拉

克点附近讨论,这样就与 3DTI单狄拉克锥相对应.
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≪ i, j ≫ 代表次近邻跳跃. 这里用不同的子格 A,
B 来模拟 (2) 式中电子的自旋, 称为赝自旋; 分别
用每个格点上的上下自旋来模拟 (2) 式中的成键

态和反键态. 已经证明 [13]: 当 V = ∆/2, B =
9
2

a2t2,

vf =
3
2

at 时,紧束缚模型哈密顿量 ((8)式)在长波极

限下就与原哈密顿量 ((2)式)等效. 将交换场项 H1

转换到格点表象,基矢为 [A ↑, B ↑, A ↓, B ↓]T,变换矩

阵为

T =


i 0 0 0

0 −1 0 0

0 0 0 i

0 0 −1 0

 .

于是有:

H1格点态 = TH1耦合后T+ =
g
2


cosθ +1 −i sinθ −sinθ −i(1− cosθ)

i sinθ −cosθ −1 −i(1− cosθ) −sinθ

−sinθ −i(cosθ −1) −cosθ −1 −i sinθ

−i(cosθ −1) −sinθ i sinθ cosθ +1

 .

在六角晶格格点表象中二次量子化形式为

H1 =
g
2

{
∑
iτ
(1+ cosθ)σzτzc+iτ ciτ

− i sinθ
3 ∑

⟨i, j⟩τ
c+iτ c jτ +

[(
− sinθ ∑

i
c+i+ci−

− i(1− cosθ)
3

)
∑
⟨i, j⟩

c+i+c j−

)
+H.c

]}
. (9)

为了得到该二维系统的边缘态,我们考虑一个

x 方向上无限长的 Armchair 边界的单层六角晶格

带,在 y方向取 128个原子并选择开放边界条件.因

为系统有 x方向上的平移不变性,所以 kx 是一个好

量子数. 取晶格常数 a = 1与 t = 1作为能量单位,

其它参数设定为 t2 =−0.2, V = ∆/2 = 0.2.

当 0 < g <V 时,无论 θ 取何值,系统总处在普

通绝缘相, 没有边缘态. 取 g = 0.1, θ 分别取 0, 和

π,给出系统能带结构 (图 5).

图 4 g = 0.1时 E-ky 色散关系曲线 (a) θ = 0; (b) θ =π

当 g>V 时,取 g= 0.4,分别给出 θ < θc, θ = θc

和 θ > θc 三种情况下的能带结构 (图 5). 当 θ < θc

时, (图 5(a), (b)),存在边缘态,系统处于反常量子霍

尔相,并且当 θ ̸= 0时狄拉克点有偏移 (图 5(b)). 当

θ = θc 时 (图 5(c)),能隙关闭,图中的小能隙是由于

计算模型的宽度有限而造成的,如果带宽取的足够

大,小能隙将消失.当 θ > θc 时 (图 5(d)),边缘态消

失,系统处于普通绝缘相.

最后我们使用 Landauer-Büttiker 公式 Gxx =

(e2/h)T (E) 来计算系统的电导, 公式中电子输运
T (E)可以用非平衡态格林函数方法求得 [17]. 假设
费米能级处在体能隙间,当 g > V 时,若 θ < θc,则
G = e2/h. 这种量子化的电导是由边缘态的导电通
道产生的. 若 θ > θc,则 G = 0. 而当 0 < g < V 时,
G总为 0. 因此可将文献 [13]中的巨磁阻效应进行
推广,定义

MR = (Gθ<θc −Gθ>θc)/(Gθ<θc +Gθ>θc),

那么当 g >V 时就能获得 100%的巨磁阻效应.
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图 5 g = 0.4时 E-ky 色散关系曲线 (a) θ = 0; (b) θ =π/6; (c) θ ≈ θc = 1.3; (d) θ =π

5 结 论

对于上下加铁磁绝缘体层的极薄三维拓扑绝

缘体 Bi2Se3 薄膜系统,当两个铁磁磁化方向均处于
竖直平面时,磁化方向从平行情况转到反平行过程
中,若 0 < g < ∆/2,系统一直处在普通绝缘相,不发
生相变;若 g > ∆/2,系统会经历从反常量子霍尔相

到普通绝缘相的转变,发生相变时的夹角 θc为系统

体能隙关闭时的夹角, θc的大小和 g以及 ∆ 的取值
有关.
基于以上相变过程,通过改变铁磁层的磁化方

向来调控极薄的 Bi2Se3 薄膜,获得巨磁阻效应,这
在自旋电子器件中有很大的应用前景.
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Abstract

For an ultra-thin Bi2Se3 film sandwiched between two ferromagnetic insulators (FIs), we investigate how its topological properties

change with the angle between the magnetizations of the two FIs. The Chern numbers are calculated from the low-energy effective

Hamiltonian for electrons in the surface states, and the bulk energy band and the edge states are simulated from the tight-binding model

of a long ribbon with armchair edges on a two-dimensional honeycomb lattice, from which the topological phase of the system can be

determined. It is found that with the magnetizations of the FIs varying from parallel to antiparallel, there appears a topological phase

transition from the anomalous quantum Hall phase to the trivial insulating one at a critical angle.
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