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Работа посвящена экспериментальному исследованию и симметрийному анализу колебательных

мод активных в рамановском рассеянии ван-дер-ваальсовских топологических изоляторов MnBi2Te4 ·

n(Bi2Te3), где n представляет количество пятислойных пакетов Te-Bi-Te-Bi-Te между двумя соседни-

ми семислойными пакетами Te-Bi-Te-Mn-Te-Bi-Te. Mетодом конфокальной рамановской спектроскопии

исследуются кристаллическиe структуры с n = 0, 1, 2, 3, 4, 5, 6 и ∞. Проводится сравнение эксперимен-

тальных частот колебательных мод одинаковой симметрии с изменением n. Параллельно, теоретически

рассматривается динамика решетки свободных пленок, состоящих из одного, трех и четырех пятислой-

ных пакетов, а также обьемных Bi2Те3 (n = ∞) и МnBi2Те4 (n = 0). Колебательные моды последних

двух систем имеют одинаковую симметрию, но разные поля смещений, которые, в случае активности

моды в рамановском рассеянии, не содержат смещений атомов марганца для любого конечного n. По-

казывается, что две колебательные моды, в низкочастотной области спектра (35–70 cм−1) структур с

n = 1, 2, 3, 4, 5 и 6 практически отвечают динамике решетки n-го количества свободных пятислойных

пакетов Bi2Те3. По этой причине остальные две колебательные моды, которые наблюдаются в высоко-

частотной области спектра (100–140 cм−1) и которые экспериментально неразличимы в смысле принад-

лежности к тому или иному пакету или к обоим пакетам одновременно, следует также предписывать

колебаниям в пятислойных пакетах при неподвижных атомах семислойных пакетов.

DOI: 10.31857/S1234567822120084, EDN: imxnfw

1. Ведение. До открытия первого собственно-

го антиферромагнитного топологического изолято-

ра MnBi2Te4 с температурой Нееля 25.4 K [1] рас-

сматривались разные возможности создания магнит-

ной щели в точке Дирака и реализации фазы кван-

тового аномального эффекта Холла (КАЭХ). Са-

мый простой способ решения такой задачи был ре-

ализован, как теоретически [2, 3], так и эксперимен-

тально [4], путем допирования магнитными атома-

1)e-mail: n.mamedov.physics@bsu.edu.az;
evguenivladimirovich.tchoulkov@ehu.eus

ми немагнитного топологического изолятора (ТИ).

Однако из-за неоднородного распределения магнит-

ных атомов в реальных ТИ магнитная щель нере-

гулярно менялась вдоль поверхности [5], что обу-

словливает низкую температуру реализации КАЭХ.

Другой способ, так называемый эффект магнитной

близости, формирующийся вблизи границы разде-

ла ТИ/ферромагнитный полупроводник, приводит в

общем случае к смещению топологического поверх-

ностного состояния в глубь ТИ и соответственно к

ослаблению магнитного эффекта [6, 7]. Этот недоста-
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Таблица 1. Пространственная группа симметрии, параметры решетки и последовательность чередования пятислойных и семи-
слойных пакетов для каждого члена серии MnBi2Te4 · n(Bi2Te3)

MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) n Пространственная Параметры Последовательность

группа решетки атомных пакетов

a (Å) c (Å)

Bi2Te3 ∞ R-3m 4.386 30.497 -5-

MnBi2Te4 0 R-3m 4.3304(1) 40.956(2) -7-

MnBi4Te7 1 P -3m1 4.3601(1) 23.798(2) -5-7-

MnBi6Te10 2 R-3m 4.3685(2) 101.870(7) -5-5-7-

MnBi8Te13 3 R-3m 4.3927(8) 132.336(24) -5-5-5-7-

MnBi10Te16 4 P -3m1 4.3701(7) 54.304(9) -5-5-5-5-7

MnBi12Te19 5 R-3m 4.377 199.410 -5-5-5-5-5-7-

MnBi14Te22 6 R-3m 4.379 223.908 -5-5-5-5-5-5-7-

ток удается преодолеть в значительной степени при

нанесении на поверхность немагнитного ТИ ультра-

тонкой пленки ферромагнитного изолятора, облада-

ющего кристаллической структурой и атомным со-

ставом, подобными таковым в исходном ТИ [6, 8–11].

Появление MnBi2Te4 во многом сняло проблему со-

здания магнитной щели в спектре поверхностных то-

пологических состояний и, одновременно, дало старт

началу исследований целой серии кристаллических

аналогов MnBi2Te4, известных сегодня как MnBi2Te4
n(Bi2Te3), где n представляет количество пятислой-

ных пакетов Te-Bi-Te-Bi-Te (ПСП) между двумя со-

седними семислойными пакетами Te-Bi-Te-Mn-Te-Bi-

Te (ССП) в структуре с данным n [12].

Важность исследований этой серии, как есте-

ственных гетероструктур была впервые подчеркнута

в работе, посвященной поверхностным топологиче-

ским состояниям, магнитным и транспортным свой-

ствам MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) [13] и, в дальнейшем, на-

шла отражение во многих работах [12, 14–24], вклю-

чая работы по рамановскому рассеянию [12, 19–24].

Однако динамика решетки, равно как и другие свой-

ства структур с n выше трех остаются до сих пор

неисследованными. Открытым пока остается и во-

прос о существенном несоответствии между количе-

ством мод, активных в рамановском рассеянии, ко-

торое должно наблюдаться в рамках симметрийного

анализа объемного кристалла, и таковым наблюдае-

мым для структур с n = 1, 2, и 3. Следует отметить,

что хотя структуры MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) при ком-

натной температуре являются парамагнитными, их

топология остается нетривиальной и в этом случае

[25, 26].

В настоящей работе представлены результаты

исследований рамановского рассеяния для тополо-

гических изоляторов MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) с n =

= 0, 1, . . . , 6,∞. Параллельно, теоретически рассмот-

рена динамика решетки одного, трех и четырех

ПСП Bi2Те3, а также объемных Bi2Те3 (n = ∞)

и МnBi2Те4 (n = 0). В совокупности, полученные

результаты позволили установить весьма необыч-

ную динамику решетки топологически нетривиаль-

ных систем MnBi2Te4 · n(Bi2Te3), которая позволяет

объяснить вышеупомянутое несоответствие.

2. Получение и рентгеновский анализ об-

разцов. Монофазныe образцы каждого члена серии

скалывались под оптическим микроскопом из кри-

сталлических слитков MnBi2Te4 · n(Bi2Te3), выра-

щенных методом Бриджмена–Стокбаргера из пред-

варительно синтезированных поликристаллических

фаз каждого состава. Процедура синтеза и условия

выращивания отличались от таковых для MnBi2Te4
[12] только процентным содержанием начальных

компонент и небольшим изменением температуры

выращивания, в соответствии с требуемым n. Ди-

фрактограммы от плоскостей (000l), подтверждаю-

щие соответствие структуры каждого из исследован-

ных образцов требуемому n были получены исполь-

зуя рентгеновский дифрактометр BRUKER XRD D2

Phaser (Cu, Kα1; 5 ≤ 2θ ≤ 100◦). Фазовый состав и

структурный анализ образцов проводился с исполь-

зованием программных пакетов EVA и TOPAS-4.2.

Структурные данные, полученные по каждому чле-

ну серии приведены в табл. 1.

3. Методика экспериментальных и тео-

ретических исследований рамановского рас-

сеяния. Рамановское рассеяние исследовалось с

помощью конфокальной установки Nanofinder 30

(Tokyo Instruments, Japan) с дифракционной решет-

кой 1800 штрих/мм и спектральным разрешением

0.5 см−1. Рассеяние возбуждалось на длине волны

532 нм излучением второй гармоники Nd : YAG

лазера с максимальной мощностью 10 мВт. Диаметр

лазерного пятна на образце не превышал 4 мкм.

Детектирование сигнала проводилось в режиме

счета фотонов CCD камерой, охлажденной до тем-
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Таблица 2. Полное колебательное представление для каждого члена n серии MnBi2Te4 · n(Bi2Te3). N – количество атомов в
элементарной ячейке. В скобках после спектроскопического обозначения дана теоретико-групповая симметрия каждого пред-
ставления в точке Γ (центр зоны Бриллюена). Колебания Eu и Eg дважды вырождены

Полное колебательное представление MnBi2Te4 · n(Bi2Te3)

n N Оптическая часть Акустическая

Инфракрасные Рамановские часть

моды моды

∞ 5
2A2u(Γ

−

2 )

+2Eu(Γ
−

3 )

2A1g(Γ
+
1 )

+2Eg(Γ
+
3 )

A2u(Γ
−

2 )

+Eu(Γ
−

3 )

0 7
3A2u(Γ

−

2 )

+3Eu(Γ
−

3 )

3A1g(Γ
+
1 )

+3Eg(Γ
+
3 )

A2u(Γ
−

2 )

+Eu(Γ
−

3 )

1 12
6A2u(Γ

−

2 )

+6Eu(Γ
−

3 )

6A1g(Γ
+
1 )

+6Eg(Γ
+
3 )

A2u(Γ
−

2 )

+Eu(Γ
−

3 )

2 17
8A2u(Γ

−

2 )

+8Eu(Γ
−

3 )

8A1g(Γ
+
1 )

+8Eg(Γ
+
3 )

A2u(Γ
−

2 )

+Eu(Γ
−

3 )

3 22
11A2u(Γ

−

2 )

+11Eu(Γ
−

3 )

11A1g(Γ
+
1 )

+11Eg(Γ
+
3 )

A2u(Γ
−

2 )

+Eu(Γ
−

3 )

4 27
13A2u(Γ

−

2 )

+13Eu(Γ
−

3 )

13A1g(Γ
+
1 )

+13Eg(Γ
+
3 )

A2u(Γ
−

2 )

+Eu(Γ
−

3 )

5 32
16A2u(Γ

−

2 )

+16Eu(Γ
−

3 )

16A1g(Γ
+
1 )

+16Eg(Γ
+
3 )

A2u(Γ
−

2 )

+Eu(Γ
−

3 )

6 37
18A2u(Γ

−

2 )

+18Eu(Γ
−

3 )

18A1g(Γ
+
1 )

+18Eg(Γ
+
3 )

A2u(Γ
−

2 )

+Eu(Γ
−

3 )

пературы −100 ◦C. Временной промежуток сбора

сигнала не превышал 1 мин, а сам сигнал отфиль-

тровывался с использованием краевых фильтров

LP03-532RU-50 (SemrockCompany). Расположение

фильтров (https://www.semrock.com/filter-spectra-

at-non-normal-angles-of-incidence.aspx) позволяло

регистрировать 100 % рамановского сигнала в обла-

сти 40–5000 см−1 и не менее 50 % сигнала в области

35–40 см−1. Измерения проводились в геометрии об-

ратного рассеяния. Полученные спектры приводятся

в работе в нормализованном виде.

Теоретические расчеты проводились в рамках

теории возмущений функционала плотности. В слу-

чае MnBi2Te4 использовался псевдопотенциальный

метод в рамках кода ABINIT [27] с базисом плоских

волн. Для Bi2Te3 мы использовали псевдопотенци-

альный подход и смешанный базис [28, 29], в кото-

ром валентные состояния представлены в виде ком-

бинации плоских волн и локальных орбиталей s- и

p-типа в узлах Bi и Te, что позволило уменьшить

энергию обрезания для плоских волн до 10 Ry без по-

тери точности. Для обменно-корреляционного функ-

ционала использовалось PBE приближение [30]. Все

рассчитанные величины получены с учетом спин-

орбитального взаимодействия [31]. При интегрирова-

нии по зоне Бриллюэна мы использовали неоднород-

ную сетку k-точек, очень плотную 96×96 вблизи цен-

тра зоны (для малых диапазонов импульса) и круп-

ную 12× 12 для остальной части зоны Бриллюэна.

Полное колебательное представление для каждо-

го члена n серии MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) приведено в

табл. 2.

4. Результаты и обсуждение. Соединения с

n = ∞ и n = 0 являются концевыми членами серии

MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) и их структуры содержат либо

только пятислойные, либо только семислойные атом-

ные пакеты, ПСП и ССП, соответственно (табл. 1, по-

следняя колонка). Спектры рамановского рассеяния

этих членов приведены на рис. 1.

Идентификация мод для MnBi2Te4 (рис. 1, розо-

вая кривая) основана на сравнении эксперименталь-

ныx спектрoв с расчетными частотами и симметрией

фононов в точке Γ (рис. 2) и согласуется c данными

недавней работы [24], где дополнительно проведены

измерения поляризации наблюдаемых фононов. Для

Bi2Te3 (рис. 1, голубая кривая) наблюдаемые моды

идентифицированы на основе сравнения с расчетны-

ми частотами и симметрией мод, представленыx на

рис. 3.

Как видно из рис. 2 и 3, при одинаковой симмет-

рии колебательных мод, поля смещений в MnBi2Te4
и Bi2Te3, равно как и во всех остальных членах серии

разные. На обоих рисунках горизонтальные смеще-

ния атомов происходят в плоскости слоев, а верти-
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Рис. 1. (Цветной онлайн) Частоты и симметрия фо-

нонных мод, наблюдаемых в Рамановском рассеянии

MnBi2Te4 (розовая кривая) и Bi2Te3 (голубая кривая)

Рис. 2. (Цветной онлайн) Поля смещений раман-

активных колебательных мод MnBi2Te4. Наблюдаемые

частоты в см−1 приведены внизу каждой моды, вместе

с расчетными, указанными после наклонной (/)

Рис. 3. (Цветной онлайн) Поля смещений раман-

активных колебательных мод Bi2Te3. Наблюдаемые

частоты в см−1 приведены внизу каждой моды, вме-

сте с расчетными, указанными после наклонной (/)

кальные перпендикулярно этой плоскости. Для про-

стоты указаны только направления смещения каж-

дого атома. Aтомы Мn не участвуют в колебаниях,

активных в рамановском рассеянии.

Как видно из табл. 2, ожидаемое количество мод в

спектрах рамановского рассеяния членов MnBi2Te4 ·

n(Bi2Te3) с n = 0 (MnBi2Te4) и n = ∞ (Bi2Te3) со-

ставляет 6 и 4, соответственно. В спектрах же, при-

веденных на рис. 2, наблюдаются только 5 из 6 и 3 из

4 ожидаемых рамановских мод, соответственно. Как

следует из сопоставления данных на рис. 1 и табл. 2,

недостающей модой для каждого материала являет-

ся мода Eg симметрии.

Проявление этой низкочастотной моды в рама-

новском рассеянии объемного Bi2Те3 затрудняется

инструментальными ограничениями (см. предыду-

щий раздел) и при определенной интенсивности сиг-

нала ее регистрация оказывается невозможной. По

крайней мере, в целом ряде работ [32–37], эта мо-

да не наблюдалась. В то же время существуют ра-

боты [38–41], которые сообщают о наблюдении в

Bi2Те3 моды с Eg симметрией и частотой 36.5 cм−1. В

MnBi2Te4 низкочастотная Eg мода с расчетной час-

тотой 28.2 cм−1 (рис. 2, E1
g ) ни в одной из опублико-

ванных до сих пор работ не наблюдалась. Поэтому

в дальнейших рассуждениях мы будем пользоваться

расчетным значением частоты этой моды.

На рисунке 4 приведены спектры рамановского

рассеяния всех членов серии MnBi2Te4 · n(Bi2Te3).

Как следует из этого рисунка, наиболее значитель-

ные изменения в спектре происходят при переходе

от MnBi2Te4 (n = 0) к MnBi4Te7 (n = 1).

Cпектры MnBi4Te7 (n = 1) и MnBi2Te4 (n = 0)

представлены на рис. 5 (черные точки) вместе с ре-

зультатами разложения этих спектров на составляю-

щие (сплошные зеленые линии).

Обратимся к самым низкочастотным модам на

рис. 2 (E1
g , A

1
1g) для MnBi2Te4 и рис. 3 (E1

g , A
1
1g) для

Bi2Te3 с синфазными смещениями атомов Bi и Те

и сравним их с самыми низкочастотными модами

в спектрax MnBi4Te7 и MnBi2Te4 (рис. 5, верхний

и нижний спектры, соответственно), которые также

легко идентифицируются как E1
g и A1

1g моды.

В MnBi4Te7 эти моды оказываются сдвинутыми

(более чем на 20 %) в сторону больших частот по

сравнению с MnBi2Te4. Такое существенное увели-

чение частоты при заменe одного ССП в MnBi2Te4
на один ПСП Bi2Te3 явно связано с уменьшением

количества атомов, участвующих в синфазных сме-

щениях, что имеет место при переходе от MnBi2Te4
к Bi2Te3 (сравни E1

g и A1
1g моды нa рис. 2 и 3).
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Рис. 4. Эволюция рамановских спектров MnBi2Te4 ·

n(Bi2Te3) с изменением n. Пунктирные линии 1, 3, 5

и 6 соединяют моды одинаковой симметрии и пересе-

кают нижнюю и верхнюю горизонтальные оси следу-

ющим образом: 1 – 38 и 41 см−1; 3 – 57.4 и 61 см−1;

5 – 101 и 101 см−1; 6 – 139 и 133 см−1 соответственно.

Пунктирные линии 2 и 4 пересекают нижнюю горизон-

тальную ось при 45.8 и 65.4 см−1 соответственно. (Мода

с частотой 110 см−1 в MnBi2Te4 на рис. 4 не указана)

Как свидетельствуют результаты разложения

спектров на компоненты (рис. 5, сплошные зеле-

ные линии), вопреки ожидаемому количество мод,

наблюдаемых для MnBi4Te7 (n = 1) явно меньше,

чем для MnBi2Te4 (n = 0). При этом полностью

отсутствует какое-либо дополнительное уширение

основных мод, обусловленное ростом количества

атомов в элементарной ячейке и появлением с

ростом n большeго количества мод (табл. 2, вторая и

четвертая колонки, соответственно). Суперпозиция

таких близких по частоте мод должна была бы

привести к уширению основных линий. Как пока-

зывают результаты разложения и анализ уширения

Рис. 5. (Цветной онлайн) Сравнение данных настоящей

работы для структур с n = 1 (верхний спектр) и n = 0

(нижний спектр). Результаты разложения спектров на

составляющие показаны сплошными зелеными линия-

ми. Вертикальная прерывистая линия показывает рас-

четное положение самой низкочастотной моды E1
g в

MnBi2Te4 [12]

составляющих компонент, проведенный для всех

спектров на рис. 4, начиная с n = 1, с ростом n

количество мод в спектрах MnBi2Te4 · n(Bi2Te3)

не изменяется и составляет 4. Примечательно, что

количество мод для MnBi4Te7 (n = 1) могло бы

достигать 12-ти, а для MnBi14Te22 36-ти (табл. 2,

данные для n = 1 и n = 6 в четвертой колонке).

Таким образом, если количество мод в экспери-

ментальных спектрах MnBi2Te4 полностью согласу-

ется с данными симметрийного анализа для объем-

ного кристалла, то на первый взляд их количество в

MnBi2Te4 ·n(Bi2Te3) с n > 0 противоречит этим дан-

ным. Это противоречие снимается, если предполо-

жить, что колебательные моды в MnBi2Te4·n(Bi2Te3)

с n > 0 полностью или почти полностью вырождены

по частоте.
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Таблица 3. Частоты Раман-активных колебательных мод, наблюдаемых для разного количества ПСП в MnBi2Te4 ·n(Bi2Te3) –
первые пять колонок, и их расчетные частоты для разного количества ПСП Bi2Te3 – следующие пять колонок

ПСП Eg A1g Eg A1g ПСП Eg A1g Eg A1g

MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) см−1 Bi2Te3 см−1

1 38 57 100.5 134 1 36.0 50.5 102 136.5

2 38.5 60 101.5 134 2 – – – –

3 40 60.5 101.5 134 3 36.5 53.0 102.4 136.1

4 41 61 101 134 4 37.2 56.2 101.2 137.2

5 41∗) 61 101 133 5 – – – –

6 41∗) 61 102.5 135 6 – – – –

∞ 41∗) 61 100 133 ∞ 39.3 63.1 101.9 132.3

∗)Не наблюдается и принята равной частоте для n = 4.

Низкочастотные моды E1
g и A1

1g в MnBi2Te4 ·

n(Bi2Te3) с n > 0 соответствуют E1
g и A1

1g колеба-

ниям n-гo числа ПСП Bi2Te3, что согласуется с дан-

ными наших расчетов, проведенных выборочно для

одного, трех и четырех ПСП Bi2Te3 и приведеныx в

табл. 3.

Действительно, как видно из табл. 3, расчетные

значения частот этих мод для одного ПСП Bi2Te3
практически совпадают с наблюдаемыми частотами

мод с аналогичной симметрией в MnBi2Te4 ·n(Bi2Te3)

с n = 1. Частоты этих мод с повышением количества

ПСП Bi2Te3 от 1 до 4 имеют тенденцию к повыше-

нию, аналогично наблюдаемой для низкочастотных

мод в MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) при изменении n от 1 до

4 (рис. 4).

Таким образом, совокупность полученных дан-

ных по колебательным модам, активным в раманов-

ском рассеянии свидетельствует о том, что часть ди-

намики решетки MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) с n > 0, свя-

занная, по крайней мере с низкочастотными мода-

ми, определяется динамикой решетки n-го количе-

ства ПСП Bi2Te3.

С этим хорошо согласуются и данные экспери-

ментальных исследований рамановского рассеяния

сверхтонких пленок Bi2Te3, выращенных газотранс-

портным методом на подложках Si/SiO2 или флу-

рофлогопитовой слюды [41]. Аналогично описанной

выше низкочастотной Eg моде в MnBi2Te4 ·n(Bi2Te3)

с n > 0, низкочастотная Eg мода наблюдалась для

двух ПСП Bi2Te3 (минимальное количество ПСП, ис-

следованных в работе [41]) и ее интенсивность стре-

мительно падала с дальнейшим увеличением числа

ПСП. Разница в ∼ 2 см−1 между частотами этой мо-

ды для случая n = 2 в MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) (табл. 3,

38.5 см−1) и двух ПСП Bi2Te3 (36.5 см−1 [37]), види-

мо, обусловлена технологическим фактором. В пер-

вом случае подложка, необходимая для получения

одного (двух и т.д.) ПСП Bi2Te3 (второй случай)

отсутствует и полученная структура свободна от ее

влияния. Точно так же, как для MnBi2Te4 ·n(Bi2Te3)

с n > 0, в случае одного и более слоев Bi2Te3, поло-

жение низкочастотной A1g моды испытывает неболь-

шой сдвиг в сторону больших частот с увеличением

числа ПСП Bi2Te3. Полное сравнение наших данных

по MnBi2Te4 ·n(Bi2Te3) с n, отличным от нуля и дан-

ных [41] по Bi2Te3 с разным количеством ПСП при-

ведено на рис. 6. Ясно видно, что влияние подложки,

заметное для случая n = 2, быстро убывает с ростом

n и для n > 3 практически не наблюдается.

Согласно расчетам (табл. 3, девятая колонка) вы-

сокочастотнaя модa Eg в Bi2Te3 не испытываeт дис-

персию частоты при изменении числа ПСП Bi2Te3,

аналогично подобным модам в MnBi2Te4 · n(Bi2Te3)

на рис. 4, частота которых (101 см−1) с ростом n

не изменяется. Хотя и имеется совпадение частоты

(101 см−1) мод с симметрией Eg, соединенных пре-

рывистой линией 5 на рис. 4, ставить знак равен-

ства между этими модами и относить их к колеба-

ниям, связанным с ССП MnBi2Te4 или ПСП Bi2Te3
в MnBi4Te7 нельзя. В рамках имеющихся экспери-

ментальных данных эти моды неразличимы.

Похожая ситуация наблюдается и для самой вы-

сокочастотной моды A1g как для Bi2Te3 (табл. 3, де-

сятая колонка), так и для подобных мод на рис. 4.

Высокочастотные моды, имеющие одинаковую сим-

метрию A1g, но разные частоты 139 (MnBi2Te4) и

136 см−1 (MnBi4Te7) и соединенные прерывистой ли-

нией 6 на рис. 4, строго говоря, также неразличимы с

точки зрения принадлежности к ССП MnBi2Te4 или

ПСП Bi2Te3 или к обоим одновременно. Небольшое

(2 %) уменьшение частоты этой высокочастотной мо-

ды при появлении одного ПСП Bi2Te3 в MnBi2Te4
(n = 0) и образовании MnBi4Te7 (n = 1) не мо-

жет быть решающим для выбора какого-то одного из

вышеприведенных вариантов принадлежности этой

моды. Тем не менее, факт наличия низкочастотных
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Рис. 6. Сравнение данных настоящей работы для

MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) с n = 2, 3, 4, 5, 6 и ∞ (сплошные

кривые) с данными [41] (кружки) для объемного Bi2Te3
и двух (2QL), трех (3QL)), четырех (4QL), пяти (5QL),

шести (6QL) ПСП Bi2Te3

мод, связанных с колебаниями именно в пятислой-

ных пакетах, диктует необходимость появления и вы-

сокочастотных мод этих пакетов. По этой причине,

высокочастотные моды также следует отнести к ко-

лебаниям атомов Bi и Те в пятислойных пакетах при

неподвижных атомах в семислойных пакетах. Этого

же требует предельный переход к спектру Bi2Te3, ко-

торый в противном случае окажется невозможным.

3. Заключение. Колебательные моды, актив-

ные в рамановском рассеянии системы MnBi2Te4 ·

n(Bi2Te3) с n > 0 в исследованной области спектра

оказываются практически вырожденными по часто-

те. Вследствие этого, количество наблюдаемых мод

ограничено и равно четырем, как в случае Bi2Te3.

Вырождение охватывает как низкочастотные моды

с синфазными смещениями атомов, так и высокоча-

стотные с антифазными смещениями атомов. В обо-

их случаях колебательные моды отвечают смещени-

ям атомов Bi и Те в ПСП при неподвижных или по-

чти неподвижных атомах в ССП. Отметим, что непо-

движность атомов Bi и Те в ССП никак не связана с

симметрией, в отличие от центрального Мn, который

в силу симметричности своего положения не участ-

вует в колебаниях, активных в рамановском рассея-

нии для любого n в MnBi2Te4 · n(Bi2Te3).

В целом, реализуется интересная ситуация, в ко-

торой ССП MnBi2Te4 практически “молчaт”, но это

молчание не связано с симметрией и не имеет ника-

кого отношения к “молчанию” так называемых “silent

modes”, неактивных как в pамановском рассеянии,

так и в ИК (инфракрасном) отражении (поглоще-

нии) и имеющих отличные от нуля смещения атомов.

Нам неизвестны примеры подобного поведения коле-

бательных мод в слоистых кристаллах.

Отсутствие вклада магнитных атомов Мn в ра-

мановские спектры решеточных колебаний указы-

ваeт на необходимость исследований ИК спектров

MnBi2Te4 ·n(Bi2Te3). Согласно нашим оценкам, верх-

няя граница частот дипольных колебаний с участием

Мn составляет приблизительно 200 см−1.

В контексте данной работы, которая основана на

данных, полученных при комнатной температуре,

связь между колебательными модами и магнитны-

ми фазовыми переходами отсутствует. Однако такая

связь может вскрыться при низкотемпературных ис-

следованиях всей серии MnBi2Te4 · n(Bi2Te3) и дан-

ные настоящей работы послужат отправной точкой

для анализа полученных результатов. Работа в этом

направлении нами уже начата.
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