
ЖЭТФ, 2025, том 167, вып. 6, стр. 846–856 © 2025

ФЛУКТУАЦИОННЫЙ МЕХАНИЗМ ОДНОИОННОЙ
АНИЗОТРОПИИ ТОПОЛОГИЧЕСКОГО ИЗОЛЯТОРА MnBi2Te4

В. В. Вальков*, А. О. Злотников, А. Гамов

Институт физики им. Л.В. Киренского,

ФИЦ КНЦ Сибирского отделения Российской академии наук

660036, Красноярск, Россия

Поступила в редакцию 20 декабря 2024 г.,
после переработки 20 февраля 2025 г.

Принята к публикации 10 марта 2025 г.

Показано, что зарядовые флуктуации, инициируемые перескоками электронов, при учете спин-

орбитального взаимодействия снимают шестикратное вырождение орбитального синглета 6S иона Mn в

топологическом изоляторе MnBi2Te4 и приводят к одноионной анизотропии. При решении задачи введено

мультиплетное представление для операторов рождения фермионов атомных состояний через операторы,

описывающие переходы между многоэлектронными функциями. Во втором порядке операторной формы

теории возмущений получены выражения для заселенностей nM состояний ионов Mn при различных

значениях проекции спина M терма 6S и определены константы одноионной анизотропии. Из вычис-

лений следует, что флуктуационный механизм обеспечивает возможность реализации анизотропии типа

«легкая ось», которая имеет место в MnBi2Te4. При этом интервал значений константы анизотропии D2,

получающийся при варьировании исходных параметров модели, включает значение D2 = −0.0095 мэВ,

необходимое для получения критического поля спин-флоп-перехода Hsf , известного из эксперимента.

Предложенный механизм имеет широкую область применимости для описания анизотропии соединений,

в которых основное состояние магнитоактивного иона в схеме слабого кристаллического поля описыва-

ется орбитальным синглетом.

DOI: 10.31857/S0044451025060100

1. ВВЕДЕНИЕ

Экспериментальные данные по магнитным свой-
ствам антиферромагнитного топологического изо-
лятора (АФМ ТИ) MnBi2Te4 [1–4] показывают, что
в низкотемпературной области значение g-фактора
двухвалентных ионов Mn близко к 2, а величина
спина S = 5/2. Поскольку номинальному состоя-
нию иона Mn2+ в отмеченном соединении соответ-
ствует электронная конфигурация 3d5, приведен-
ные значения g-фактора и спина говорят о реали-
зации режима слабого кристаллического поля [5,6].
В этом случае внутриатомное кулоновское взаи-
модействие электронов превалирует над межузель-
ным взаимодействием. Поэтому основному состоя-
нию иона Mn2+ соответствует терм 6S [7] с орби-
тальным моментом L = 0.

* E-mail: vvv@iph.krasn.ru

Равенство нулю орбитального момента для ос-
новного терма иона марганца приводит к тому, что
в линейном по параметру спин-орбитального взаи-
модействия (СОВ) приближении одноионной анизо-
тропии (ОА) в MnBi2Te4 не должно быть.

Между тем магнитные свойства этого соедине-
ния в антиферромагнитной фазе говорят об обрат-
ном. В частности, наблюдение в низкотемператур-
ной области спин-флоп-перехода при возрастании
магнитного поля, приложенного вдоль тригональ-
ной оси, указывает на наличие достаточно сильной
одноосной анизотропии типа «легкая ось» [1, 3, 8, 9].
Этот вывод коррелирует также и с результатами
других экспериментальных исследований [10].

Проблема микроскопического описания ОА для
ионов с орбитальным синглетом обсуждалась в тео-
рии электронного парамагнитного резонанса [11,12].
Один из сценариев возникновения ОА связан с при-
мешиванием к терму 6S терма высокоэнергетиче-
ской конфигурации 3d44s1, для которого орбиталь-
ный момент отличен от нуля [11]. При таком подходе

846



ЖЭТФ, том 167, вып. 6, 2025 Флуктуационный механизм одноионной анизотропии. . .

предполагается, что влияние окружения рассматри-
ваемого иона можно свести к анализу его энергети-
ческого спектра во внешнем поле. В действитель-
ности же ион, находясь в кристаллической решет-
ке, из-за перескоков электронов способен отдавать и
принимать электроны. Благодаря таким зарядовым
флуктуациям на ионе будет наводиться орбиталь-
ный момент. При учете СОВ это приведет к частич-
ному снятию вырождения орбитального синглета.

В работе [13] методом теории функционала плот-
ности (density functional theory, DFT) проводились
расчеты параметра ОА при различных значениях
интенсивности СОВ в ионах Mn и Te. Основной вы-
вод сводился к тому, что нужное значение констан-
ты ОА появлялось лишь в том случае, когда СОВ
учитывалось одновременно на ионах Te и Mn. При
этом механизм формирования ОА связывался с из-
менением распределения электронной плотности на
ионах Mn, индуцированной модификацией зарядо-
вого распределения на ионах Te, возникающего при
учете СОВ электронов.

В электронном ансамбле, сконденсированном в
форме многоэлектронных состояний ионов Te и Mn,
характерная энергия кулоновского взаимодействия
фермионов значительно превышает среднюю энер-
гию СОВ. В этих условиях зарядовые флуктуа-
ции становятся более существенными и приводят
к изменению электронных конфигураций отмечен-
ных ионов, инициируя примешивание состояний, в
которых орбитальные моменты отличны от нуля.
Благодаря СОВ это вызывает частичное снятие вы-
рождения орбитального синглета иона Mn2+ и обес-
печивает появление ОА. Описанный сценарий пе-
реноса заряда между ионами Mn и Te составляет
основу флуктуационного механизма индуцирования
ОА в MnBi2Te4. Развитие теоретических представ-
лений в этом направлении составляет предмет дан-
ной работы.

Результаты работы изложены следующим обра-
зом. В разд. 2 описывается рассматриваемая си-
стема и формулируется гамильтониан в атомном
представлении, включающий наиболее существен-
ные взаимодействия фермионов. В разд. 3 вводится
мультиплетное представление для фермиевских опе-
раторов через многоэлектронные функции. Раздел 4
содержит результаты применения операторной фор-
мы теории возмущений в мультиплетном представ-
лении. Раздел 5 посвящен выводу дополнительного
правила отбора, обусловленного учетом симметрии
кристаллической структуры. Ренормированные вы-
ражения для чисел заполнения одноионных состо-
яний с разными значениями проекций спина ионов

Рис. 1. Фрагмент кристаллической структуры трехслой-

ки Te–Mn–Te. Положения ионов Mn2+, обозначенных тем-

ными кружками, образуют треугольную решетку в сред-

ней плоскости трехслойки. Над и под ними находятся ио-

ны Te2−, упорядоченные по схеме треугольной решетки.

Проекции центров верхних ионов Te2− на плоскость рас-

положения Mn2+ показаны красными крестиками. Свет-

лыми кружками обозначены проекции на среднюю плос-

кость положений ионов Te2−, лежащих в нижней плоско-

сти трехслойки

Mn приведены в разд. 6. Здесь же обсуждены полу-
ченные зависимости константы ОА от параметров
спин-орбитальной связи в ионах теллура и марган-
ца. Итоги проведенных исследований подводятся в
Заключении.

2. ГАМИЛЬТОНИАН ЭЛЕКТРОННОЙ
ПОДСИСТЕМЫ «ТРЕХСЛОЙКИ» Te–Mn–Te

В MnBi2Te4 слой ионов Mn находится между
двумя слоями ионов Te. В каждом из таких слоев
ионы упорядочены по типу треугольной решетки.
Ионы Te, находящиеся в слое, расположенном над
(под) слоем ионов Mn, смещены относительно поло-
жения ионов Mn так, как показано на рис. 1.

Решение задачи о флуктуационном механизме
ОА проведем при учете электронных состояний
ионов Mn и Te, входящих в трехслойку Te–Mn–Te, а
также основных взаимодействий. Гамильтониан си-
стемы запишем в виде

H = H0 + Vmix, (1)

где слагаемое

H0 =
∑

f

∑

m
d
σ

(ε
d
− µ)d

†

fm
d
σdfmd

σ + V d
c +Hd

SO+

+
1

2

∑

fδ

∑

mpσ

(ε
p
− µ)p

†

f+δ,mpσ
pf+δ,mpσ

+Hp
SO (2)
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описывает невзаимодействующие между собой элек-
тронные подсистемы ионов Mn и Te, ε

d
— энер-

гия d-уровня, µ — химический потенциал системы,
dfmdσ (d

†

fm
d
σ) — оператор уничтожения (рождения)

d-электрона на ионе Mn, находящегося в узле с но-
мером f , в состоянии с проекцией орбитального мо-
мента md (m

d
= −2,−1, 0, 1, 2) и проекцией спина σ

(σ = ±1/2).
Оператор кулоновского взаимодействия d-

электронов V d
c индуцирует расщепление уровня

энергии заданной электронной конфигурации [7].
В результате для 3d5-конфигурации нижний по
энергии терм соответствует орбитальному синглету
6S, тогда как для электронной конфигурации 3d6

наименьшей энергией обладает терм 5D с орбиталь-
ным моментом L = 2 и спином S = 2. Состояния
этих двух термов будут учитываться в дальнейшем.

Оператор СОВ для ионов марганца, перешедших
в состояние с электронной конфигурацией 3d6 (терм
5D) записывается в виде

Hd
SO = −

∑

f

λ
d
(LfSf ), (3)

где Lf — оператор орбитального момента (Ld = 2),
Sf — оператор спина (Sd = 2), для отмеченного вы-
ше терма иона Mn, находящегося в узле f .

Четвертое слагаемое в (2) соответствует уче-
ту электронов, занимающих 5p-состояния ионов Te,
расположенных в узлах с номером l = f + δ, где δ —
вектор, соединяющий ион Mn с ближайшим ионом
Te (δ принимает 6 значений в соответствии с тем,
как показано на рис. 1). В этом слагаемом ε

p
— энер-

гия 5p-орбитали иона Te2−, p
lmpσ (p

†

lmpσ
) — опера-

тор уничтожения (рождения) электрона, находяще-
гося в состоянии с проекцией орбитального момента
m

p
= ±1, 0 и проекцией спина σ = ±1/2 на ионе Te,

занимающего положение с номером l.
Оператор спин-орбитальной связи для подсисте-

мы ионов Te1−, находящихся в электронной кон-
фигурации 5p5, терм 2P c орбитальным моментом
Lp = 1 и спином Sp = 1/2 записывается аналогично
оператору для ионов марганца:

Hp
SO = −

∑

l

λ
p
(LlSl). (4)

Параметры λ
d

и λ
p

определяют интенсивности спин-
орбитальных связей ионов Mn и Te для отмеченных
термов соответственно.

В рассматриваемом механизме формирования
ОА важное значение имеют зарядовые флуктуации,

обусловленные гибридизацией p- и d-электронных
состояний, описываемые оператором

Vmix=
∑

fδ

∑

mpmd
σ

[
tm

d
mp

(δ)d
†

fm
d
σpf+δ,mpσ

+H.c.
]
, (5)

в котором матричный элемент tm
d
mp

(δ) определя-
ет амплитуду интенсивности перехода электрона из
p-состояния |m

p
σ〉 на ионе Te, занимающего поло-

жение с номером f + δ, в d-состояние |m
d
σ〉 на ионе

Mn, находящегося в узле с номером f .

3. ГАМИЛЬТОНИАН ТРЕХСЛОЙКИ В
ПРОСТРАНСТВЕ МУЛЬТИПЛЕТНЫХ

СОСТОЯНИЙ

Переход электрона с иона Te на ион Mn изменя-
ет состояние этого иона: 6S → 5D. Поскольку состо-
яния терма с фиксированными значениями проек-
ции орбитального момента и спина при включении
СОВ не являются собственными состояниями га-
мильтониана, описывающего изолированные ионы,
для применения теории возмущений для вырожден-
ного уровня необходимо перейти к хорошо известно-
му описанию, в котором состояния иона отражаются
мультиплетным базисом [7].

Такое описание осуществляется на основе
атомного представления [14], при котором га-
мильтониан невзаимодействующих между собой
электронных подсистем ионов Mn и Te, но с учетом
спин-орбитальной связи принимает диагональную
форму:

H0 =
∑

f

{
5/2∑

M=−5/2

(Ed
5 − 5µ)ZM ;M

f +

+
∑

J
d

∑

M
J

[Ed
6 (Jd

)− 6µ]Z
J
d
M

J
;J

d
M

J

f

}
+

+
∑

l

{
(Ep

6 − 6µ)X0;0
l +

+
∑

Jp

∑

m
J

[Ep
5 (Jp

)− 5µ]X
JpmJ

;JpmJ

l

}
. (6)

В этом выражении оператор Хаббарда

ZM ;M
f = |f,M〉〈 f,M |

является проекционным оператором на состояние
орбитального синглета 6S иона Mn, находящегося
в узле f , с проекцией спина Sz =M , принимающей
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значения −5/2,−3/2, ..., 5/2. Вектор |f, 5/2〉 опреде-
ляется выражением

|f, 5/2〉 = d†2↑d
†
1↑d

†
0↑d

†

1↑
d†
2↑
|f, 0〉, (7)

в котором |f, 0〉 — вакуумное состояние, m = −m.
Пять других состояний с M = 3/2, 1/2, ...,−5/2

описываются векторами, получающимися из
(7) посредством последовательного применения
оператора

S−
f =

2∑

m=2

d†fm↓dfm↑

к вектору |f, 5/2〉 при учете соотношения

S−
f |f,M〉 =

√
(5/2 +M)(5/2−M + 1) |f,M − 1〉.

В (6) энергия шестикратно вырожденного терма
6S обозначена Ed

5 .
Второе слагаемое в первых фигурных скобках

оператора H0 (6) соответствует учету состояний
ионов Mn, находящихся в конфигурации 3d6 с ор-
битальным моментом L = 2 и спином S = 2. При-
нято во внимание, что за счет СОВ 25-кратно вы-
рожденный терм 5D расщеплен на пять мультипле-
тов. Каждый мультиплет характеризуется полным
моментом J

d
= 4, 3, 2, 1, 0 и энергией

Ed
6 (Jd

) = E6(
5D)− λ

d
[J

d
(J

d
+ 1)/2− 6] , (8)

где E6(
5D) — энергия терма 5D конфигурации 3d6.

Диагональные операторы Хаббарда

Z
J
d
M

J
;J

d
M

J

f = |f ; J
d
M

J
〉〈 f ; J

d
M

J
|

реализуют проецирование векторов гильбертова
пространства на мультиплетное состояние иона
Mn, имеющего электронную конфигурацию 3d6,
орбитальный момент L = 2, спин S = 2, полный
момент Jd и проекцию этого момента M

J
.

Слагаемые H0, стоящие во вторых фигурных
скобках в (6), отражают наличие ионов Te, имею-
щих электронные конфигурации 5p6 и 5p5. Энергия
синглетной конфигурации обозначена посредством
Ep

6 . Оператор

X0;0
l = |l, p6〉〈l, p6|

проецирует вектор гильбертова пространства
на состояние иона Te с полностью заполненной
5p-оболочкой:

|l, p6〉 = p†l1↑p
†
l1↓p

†
0↑p

†
0↓p

†

1↑
p†
1↓
|0〉.

Второе слагаемое, стоящее во вторых фигурных
скобках в гамильтониане (6), учитывает состояния
ионов Te, появляющиеся при переходе на ион Mn
одного электрона из состояния |5p6〉. Возникающее
при этом на узле l состояние |l; J

p
m

J
〉 характеризу-

ется полным моментом J
p
, который может прини-

мать два значения: J
p
=3/2 и J

p
=1/2, а также его

проекцией m
J
.

Энергия мультиплета с заданным значением J
p

определяется выражением

Ep
5 (Jp

) = Ep
5 − λ

p

[
J

p
(J

p
+ 1)/2− 11/8

]
.

Введем мультиплетное представление для опера-
торов d

†

fmσ,

d
†

fmσ =
∑

JM

Dmσ(J ;M)ZJ,M+m+σ;M
f , (9)

которое позволяет процесс появления электрона на
ионе Mn2+ рассматривать как когерентную супер-
позицию парциальных переходов этого иона из со-
стояния |f ;M〉 в состояние |f ; JM

J
〉. Каждый из та-

ких переходов в атомном представлении описывает-
ся недиагональным оператором Хаббарда

Z
JM

J
;M

f = |f ; JM
J
〉〈f ;M |.

Параметры представления (9) могут быть записаны
в виде произведения

Dmσ(J ;M) = Γσ(M)CJ (m,M + σ) (10)

функции

Γσ(M) = −2σ

√
1

2
− 2Mσ

5
(11)

и коэффициента Клебша – Гордона CJ (m,M+σ) [7],
который является матричным элементом, определя-
ющим разложение базисных функций терма 5D по
базисным функциям мультиплетов:

|m,M + σ〉 =
∑

J

CJ (m,M + σ)|J,M +m+ σ〉. (12)

Оператор уничтожения электрона на ионе Te, на-
ходящегося в узле с номером l, из состояния с проек-
цией орбитального момента m = ±1, 0 и проекцией
спина σ имеет более простую форму мультиплетно-
го представления:

plmσ =
∑

Jp

KJp
(m,σ)X

Jp ,m+σ;0

l . (13)
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В этом выражении оператор

X
Jp,m+σ;0
l = |l; Jp,m+ σ〉〈l, 0| (14)

описывает изменение состояния иона Te на узле l

из электронной конфигурации 5p6 (такому состо-
янию ставится в соответствие вектор гильбертова
пространства |l, 0〉) в мультиплет с полным момен-
том J

p
= 3/2, 1/2 и его проекцией m+σ, относящий-

ся к электронной конфигурации 5p5.
Коэффициенты в (13) определяются выражениями

K3/2(m,σ) =

√
2 + 2mσ

3
,

K1/2(m,σ) = −2σ

√
1− 2mσ

3
.

(15)

Использование полученных выражений позволя-
ет записать оператор Vmix в мультиплетном пред-
ставлении, необходимом для применения оператор-
ной формы теории возмущений для вырожденного
уровня:

Vmix =
∑

fδ

∑

mpmd
σ

∑

J
d
JpM

{
tmpmd

(δ)×

× Γσ(M)CJ
d
(m

d
,M + σ)KJp

(m
p
, σ)×

× Z
J
d
,M+m

d
+σ;M

f X
Jp ,mp+σ;0

f+δ +H.c.
}
. (16)

4. РАСЩЕПЛЕНИЕ СОСТОЯНИЙ
ОРБИТАЛЬНОГО СИНГЛЕТА 6

S ИОНА Mn2+

Основному состоянию гамильтониана H0 (6) со-
ответствуют номинальные значения зарядов ионов
Mn2+, Te2−. При этом уровень энергии Ed

5 каждо-
го иона марганца шестикратно вырожден. Следова-
тельно, учет зарядовых флуктуаций можно прове-
сти только в рамках теории возмущений для вырож-
денного уровня [7]. С этой целью удобно использо-
вать операторную форму теории возмущений [15].

Введем проекционный оператор

P =



∏

f

∑

M

ZMM
f



(
∏

l

X0;0
l

)
, (17)

осуществляющий проецирование гильбертова про-
странства изучаемой системы на подпространство
номинальных состояний гамильтониана H0.

Рассматривая Vmix как возмущение, получим,
что во втором порядке теории возмущений эффек-
тивный гамильтониан трехслойки Te–Mn–Te запи-
шется в виде

Heff =
∑

f

5/2∑

M=−5/2

Ed
5Z

M ;M
f +

∑

l

Ep
6X

0;0
l +H

(2)
eff , (18)

где вклад второго порядка, определяемый
выражением

H
(2)
eff = −PVmix

(
1

H0 − E0

)
VmixP, (19)

приводит к частичному снятию вырождения терма
6S, которое в соответствии с теоремой Вигнера – Эк-
карта может быть описано в терминах ОА.

Для получения гамильтониана ОА в явном виде
подставим в (19) оператор гибридизации в мульти-
плетном представлении (16) и учтем выражение для
оператора проецирования. Опуская простые проме-
жуточные вычисления, находим оператор H(2)

eff :

H
(2)
eff = −

∑

f

∑

M ′M

V
(2)

M ′M
ZM

′
M

f , (20)

где матричные элементы имеют вид

V
(2)

M ′M
=
∑

mpmd

∑

m′

p
m′

d

{
∑

δ

t∗
m′

d
m′

p

(δ)tm
d
mp

(δ)

}
×

×
∑

JpJd
σσ′

Γσ′ (M
′

)Γσ(M)KJp
(m

′

p
, σ

′

)KJp
(m

p
, σ)

∆dp + Ed
SO(Jd

) + Ep
SO(Jp

)
×

× CJ
d
(m

′

d
,M

′

+ σ
′

)CJ
d
(m

d
,M + σ)×

×∆
(
m

′

p
+ σ

′ −m
p
− σ

)
×

×∆
(
m

′

d
+M

′

+ σ
′ −m

d
−M − σ

)
. (21)

В этом выражении

∆dp = E(5D)− Ed
5 + Ep

5 − Ep
6

определяет энергию возбуждения при переходе
электрона с иона Te на ион Mn без учета спин-
орбитального взаимодействия, ∆(x − x′) — символ
Кронекера.

Величины Ed
SO(Jd

) и Ep
SO(Jp

) обозначают энер-
гии СОВ для ионов марганца и теллура соответ-
ственно:

Ed
SO(Jd

) = −λ
d
[J

d
(J

d
+ 1)/2− 6] ,

Ep
SO(Jp

) = −λ
p

[
J

p
(J

p
+ 1)/2− 11/8

]
.
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5. ТРИГОНАЛЬНАЯ СИММЕТРИИ И
ДОПОЛНИТЕЛЬНЫЕ ПРАВИЛА ОТБОРА

Отмеченное ранее упорядочение ионов теллура
и марганца по типу треугольной решетки, а также
их взаимное расположение (см. рис. 1), приводят к
важным симметрийным свойствам интегралов пере-
скока tm

d
mp

(δ). Для описания этих свойств введем
следующие обозначения. Три вектора, соединяющие
ион Mn с тремя ближайшими ионами Te, находящи-
мися в плоскости, расположенной над плоскостью
ионов Mn, будем обозначать как δ1, δ2 и δ3. Возрас-
тание номера вектора соответствует движению про-
тив часовой стрелки.

Три других вектора, соединяющих ион Mn с тре-
мя ближайшими ионами Te, расположенными под
плоскостью ионов Mn, будем обозначать символами
δ
′

1, δ
′

2, δ
′

3. Соответствие между номером вектора δ
′

i и
его ориентацией такое же, как и для векторов δi.

Законы преобразований для сферических функ-
ций при поворотах вокруг оси третьего порядка при-
водят к тому, что

tm
d
mp

(δn)=exp

{
−2πi

3
(md −mp)(n− 1)

}
tm

d
mp

(δ1),

tm
d
mp

(δ
′

n)=exp

{
−2πi

3
(md −mp)(n− 1)

}
tm

d
mp

(δ
′

1),

(22)

где n = 1, 2, 3. Эти соотношения дают дополнитель-
ные «правила отбора», поскольку

2

Z

∑

δ

t∗
m′

d
m′

p

(δ)tm
d
mp

(δ) =

=

[
t∗
m′

d
m′

p

(δ1)tm
d
mp

(δ1) + t∗
m′

d
m′

p

(δ
′

1)tmd
mp

(δ
′

1)

]
×

×
[
∆(m

d
−m

′

d
−m

p
+m

′

p
+ 3NP )

]
, (23)

где Z = 6 — число ближайших соседей для иона мар-
ганца, NP = 0,±1,±2, ... Случай, когда NP 6= 0, со-
ответствует учету процессов переброса, происхожде-
ние которых, как обычно, является следствием дис-
кретной группы преобразований. В нашем рассмот-
рении эти процессы вклада не дают.

6. ИНТЕГРАЛЫ ПЕРЕСКОКА

Известно, что первопринципные расчеты элек-
тронной структуры на основе методов DFT позво-
ляют получить набор блоховских функций ψnk(r) и
энергетический спектр системы в K-пространстве.
С их помощью можно определить набор функций

Ванье φmR(r), в которых R задает координаты цен-
тра локализации этих функций. На основе такого
базиса рассчитываются параметры перескока как
средние DFT-гамильтониана по базису φmR и опре-
деляется эффективный гамильтониан в приближе-
нии сильной связи. Однако нахождение функций
φmR затруднительно для многозонной электрон-
ной структуры в связи с наличием пересекающих-
ся зон, а также с тем, что существует неопределен-
ность в выборе фазового множителя для различ-
ных функций ψnk при фиксированном k. В результа-
те полученные функции Ванье, вообще говоря, мо-
гут не являться локализованными. Чтобы преодо-
леть это, был предложен численный метод, в рам-
ках которого функции Ванье находятся на основе
определенных комбинаций функций ψnk, обеспечи-
вающих максимальную локализацию φmR вблизи R

(см. обзоры [16,17]).
Для MnBi2Te4 максимально локализованные

функции Ванье использовались при расчетах элек-
тронной структуры поверхностных состояний и
топологических инвариантов [1, 18, 19] (в том числе
с помощью программного пакета для топологиче-
ских материалов, представленного в [20]), а также
холловской проводимости [21, 22] и коэффициента
линейного магнитоэлектрического эффекта [23].
Отметим, что зачастую построенные эффективные
гамильтонианы для MnBi2Te4 учитывают только
p–p-перескоки между ионами Te–Te, Bi–Bi, а также
ионами Te–Bi [19,22], так как именно эти состояния
существуют вблизи уровня Ферми и важны для
описания отмеченных выше свойств. Однако, на-
сколько нам известно, расчет на основе описанных
подходов параметров p–d-перескоков для MnBi2Te4,
которые играют определяющую роль при формиро-
вании магнитного упорядочения в нем (см. также
работу [24]), не проводился.

При нахождении интегралов перескока
tm

d
mp

(δ1) и tm
d
mp

(δ
′

1) примем во внимание, что
функции Блоха электронных состояний ионов трех-
слойки Te–Mn–Te задаются решениями уравнения
Шредингера с гамильтонианом

ĥ = − ~
2

2m
△+ Veff (r), (24)

в котором m — масса электрона, △ — оператор Ла-
пласа, Veff (r) — эффективный периодический по-
тенциал, создаваемый ионными остовами и само-
согласованным полем, возникающим из-за кулонов-
ского взаимодействия электронов.

Используя метод сильной связи, примененный
впервые Вильсоном для анализа расщепления вы-
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Таблица 1. Значения интегралов перескока tmdmp (δ1) в

электронвольтах между ионом Mn и ближайшим ионом Te

в верхней плоскости трехслойки Te–Mn–Te, занимающим

положение, характеризуемое вектором δ1

md\mp 1 0 −1

2 −0.31 + 0.54i 0.05 − 0.03i −0.06

1 −0.37i 0.20 − 0.35i 0.07 − 0.04i

0 −0.13 − 0.22i 0.53i −0.13 + 0.22i

−1 −0.07 − 0.04i 0.20 + 0.35i −0.37i

−2 −0.06 −0.05 − 0.03i −0.31 − 0.54i

рожденных электронных p-уровней [25], получим,
что интеграл перескока между ионом марганца и
ионом теллура, занимающим по отношению к иону
Mn позицию, характеризуемую вектором δ, опреде-
ляется выражением

tm
d
mp

(δ) =

∫
Φ∗

dm
d
(r)ĥΦpmp

(r − δ)dr, (25)

где Φ∗
dm

d
(r) — функция Ванье, соответствующая

d-состоянию иона Mn, находящегося в начале си-
стемы координат с проекцией орбитального момен-
та md, Φpmp

(r − δ) — функция Ванье, соответству-
ющая p-состоянию иона Te, находящегося в узле,
определяемом вектором δ, с проекцией орбитально-
го момента mp.

Поскольку входящие в определение интеграла
перескока периодический потенциал и функции Ва-
нье могут быть найдены лишь приближенно, в даль-
нейшем воспользуемся аппроксимационной схемой.
В соответствии с ней в качестве функций Φ∗

dm
d
(r) и

Φpmp
(r−δ) будут использоваться водородоподобные

функции для 3d- и 5p-состояний электронов, участ-
вующих в заполнении электронных оболочек ионов
марганца и теллура соответственно. При этом в ка-
честве Veff (r) применяется среднеполевой потенци-
ал, создаваемый ионными остовами и потенциалом
кулоновского отталкивания электронов.

Следует подчеркнуть, что получаемые при та-
ком подходе величины tm

d
mp

(δ) могут соответство-
вать истинным значениям лишь с точностью до ко-
эффициента порядка единицы. Существенно, одна-
ко, что при изменении этого коэффициента возни-
кающий интервал значений параметра одноионной
анизотропии соответствует значению, известному из
экспериментальных данных по спин-флоп-переходу.
Важно и то, что применяемый метод вычисления в
полной мере сохраняет отмеченные выше симмет-
рийные свойства интегралов tm

d
mp

(δ).

Таблица 2. Значения интегралов перескока tmdmp(δ′1) в

электронвольтах между ионом Mn и ближайшим ионом Te

в нижней плоскости трехслойки Te–Mn–Te, занимающим

положение, характеризуемое вектором δ′1

md\mp 1 0 −1

2 0.31 + 0.54i 0.05 + 0.03i 0.06

1 0.37i −0.20 − 0.35i 0.07 + 0.04i

0 0.13 − 0.22i −0.53i 0.13 + 0.22i

−1 −0.07 + 0.04i −0.20 + 0.35i 0.37i

−2 0.06 −0.05 + 0.03i 0.31 − 0.54i

В табл. 1 приведены интегралы перескока
для различных значений md и mp, если δ = δ1.
В декартовой системе координат с осью x, на-
правленной вдоль вектора a1, (см. рис. 1) и
осью z, ориентированной перпендикулярно слою
ионов Mn, этот вектор определяется выражением
δ1 = (a/2, −a/(2

√
3), h), где a = 4.28 Å — расстоя-

ние между ближайшими ионами Mn, h = 1.66 Å —
расстояние между плоскостями ионов Mn и Te.

Значения интегралов перескока для вектора
δ′1 = (a/2, a/(2

√
3), −h) приведены в табл. 2.

Значения tmd,mp
(δ) для других δ удовлетворяют

отмеченным выше условиям (22).

7. КОНСТАНТА ОДНООСНОЙ
АНИЗОТРОПИИ И РЕНОРМИРОВКА

ЭНЕРГИИ ТЕРМА 6
S

При учете дополнительного правила отбора (23)
оператор H(2)

eff диагонален по индексам M и M
′

:

H
(2)
eff =

∑

f

∑

M

E
(2)
M ZMM

f ,

где

E
(2)
M = −Z

2

∑

σσ′

Γσ′ (M)Γσ(M)
∑

mpmd

T σ,σ′

m
d
mp

×

×
∑

JpJd

{
KJp

(m
p
+ σ − σ′, σ′)KJp

(m
p
, σ)

∆dp + Ed
SO(Jd

) + Ep
SO(Jp

)
×

× CJ
d
(m

d
+ σ − σ′,M + σ′)CJ

d
(m

d
,M + σ)

}
. (26)

В этом выражении T σ,σ′

m
d
mp

— комбинация произведе-
ний интегралов перескоков

T σ,σ′

m
d
mp

= t∗m
d
+σ−σ′,mp+σ−σ′(δ1)tm

d
,mp

(δ1)+

+ t∗m
d
+σ−σ′,mp+σ−σ′(δ′1)tmd

,mp
(δ′1). (27)
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Из свойств симметрии коэффициентов Клебша –
Гордона, функции Γσ(M) и интегралов перескока
tm

d
mp

следует, что E(2)
M = E

(2)
−M . Это соответствует

картине расщепления терма с S = 5/2 в поле одно-
осной анизотропии.

Принимая во внимание правило сумм
∑

M

ZMM
f = 1,

получим, что операторное выражение

Rf =
∑

M

E
(2)
M ZMM

f

может быть представлено в виде

Rf = ∆E(2)Î6f +B0
2O

0
2f +B0

4O
0
4f , (28)

где

O0
2f = 3

(
Sz
f

)2 − S(S + 1),

O0
4f = 35

(
Sz
f

)4 − [30S(S + 1)− 25]
(
Sz
f

)2
+

(29)

+3S2(S + 1)2 − 6S(S + 1)

— операторы Стевенса [26], применяемые при описа-
нии анизотропии на основе эквивалентного гамиль-
тониана [27]. Посредством Î6f обозначена единич-
ная матрица размером 6 × 6, относящаяся к узлу
с номером f .

Флуктуационный сдвиг ∆E(2) определяет ренор-
мировку энергии терма 6S, возникающую во втором
порядке теории возмущений и приводящую к пони-
жению энергии этого терма. Его величина, а также
значения параметров ОА B0

2 и B0
4 связаны с энерги-

ями E(2)
M линейными уравнениями:

∆E(2) = (E
(2)
1/2 + E

(2)
3/2 + E

(2)
5/2)/3,

B0
2 = (5E

(2)
5/2 − 4E

(2)
1/2 − E

(2)
3/2)/84, (30)

B0
4 = (E

(2)
5/2 + 2E

(2)
1/2 − 3E

(2)
3/2)/840.

Использование данных табл. 1 и 2, а также
выражений (26) и (30) позволяет найти зависи-
мости величины D2 (этот параметр соответству-
ет записи оператора энергии анизотропии в виде
HA = D2(S

z)2, при этом имеет место следующее со-
отношениеD2 = 3B0

2) от констант спин-орбитальной
связи λd и λp. Величина ∆dp = 10 эВ.

Результаты вычислений представлены в графи-
ческой форме на рис. 2 и 3. На первом из них пока-
заны зависимости величины D2 от константы спин-
орбитальной связи λd при трех значениях параметра
СОВ λp = −0.02, 0, 0.02 эВ.

−0.2 −0.1 0 0.1 0.2
−0.06

−0.05

−0.04

−0.03

−0.02

−0.01

0

0.01

λ
d
, eV

D
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Рис. 2. Зависимости параметра анизотропии D2 от λd при

трех значениях λp. Черная сплошная линия построена для

λp = 0. Красная штрихпунктирная линия соответствует

значению λp = 0.02 эВ. Штриховая синяя линия построе-

на для λp = −0.02 эВ. Горизонтальная штриховая линия

обозначает значение D2 = −0.0095 мэВ, соответствующее

значению параметра ОА MnBi2Te4, определенному из дан-

ных по спин-флоп-переходу

Если λp = 0, то при всех допустимых λd реали-
зуется только анизотропия типа «легкая ось», ко-
гда D2 < 0. Зависимость D2(λd) для этого случая
показана на рис. 2 черной линией. Штриховая го-
ризонтальная линия на этом рисунке соответствует
значению D2 = D

(exp)
2 = −0.0095 мэВ, которое полу-

чается из обработки экспериментальных данных по
спин-флоп-переходу в MnBi2Te4 [1, 3, 8–10, 28]. Две
точки пересечения этой линии и черной кривой ука-
зывают на то, что требуемое для эксперимента зна-
чение D2 < 0 имеет место как при λd > 0, так и при
λd < 0. Заметим, что в данном случае отмеченные
пересечения имеют место при достаточно большой
величине абсолютного значения λd.

При включении даже слабого СОВ для возбуж-
денного терма иона Te (|λp| = 0.02 эВ) происходит
качественное изменение зависимости D2(λd). Преж-
де всего исчезает симметрия относительно смены
знака λd, поскольку возникает смещение кривой от-
носительно начало координат.

При положительном λp график смещается вверх
и вправо (красная штрихпунктирная линия на
рис. 2). Это приводит к значительной модификации
фазовой диаграммы системы, поскольку в правой
окрестности точки λd = 0 появляется интервал
изменения λd, в пределах которого реализуется
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Рис. 3. Зависимости D2(λd) при пяти значениях парамет-

ра λp: λp = −0.1 эВ (красная штрихпунктирная линия),

λp = −0.05 эВ (красная сплошная линия), λp = 0.05 эВ

(синяя сплошная линия), до λp = 0.1 эВ (синяя штриховая

линия). Черная сплошная линия соответствует значению

λp = 0. Горизонтальная штриховая линия имеет тот же

смысл, что и на рис. 2

анизотропия типа «легкая плоскость». При этом
анизотропия типа «легкая ось» имеет место, лишь
начиная с некоторого значения λd > 0.

В области отрицательных λd реализуется анизо-
тропия типа «легкая ось» при всех λd. Для практи-
ческих целей существенно, что в этом случае значе-
ние D2 = D

(exp)
2 достигается при меньшем по срав-

нению со случаем λd = 0 значением |λd|.
При отрицательном λp (синяя штриховая линия

на рис. 2) график смещается вверх и влево. Нетруд-
но видеть, что в этом случае появляется неболь-
шой интервал отрицательных значений λd, в преде-
лах которого реализуется анизотропия типа «легкая
плоскость». За пределами этого интервала имеет ме-
сто анизотропия типа «легкая ось».

Как и в первом случае, имеет место следующая
закономерность: если произведение λdλp < 0, то зна-

чение D2 = D
(exp)
2 достигается при меньших |λd|.

Если же λdλp > 0, то для получения требуемого зна-
чения D2 = D

(exp)
2 необходимо брать большие |λd|.

Модификация зависимостей D2(λd) при зна-
чительной интенсивности СОВ на возбужденных
состояниях ионов Te показана на рис. 3. Глав-
ный вывод заключается в том, что для значений
|λp| ≃ 0.1 эВ анизотропия типа «легкая ось» реа-
лизуется только при выполнении условия λdλp < 0,
поскольку вторая ветвь параболы пересекает линию

D2 = 0 при нереально больших константах |λd|.
Представленные результаты коррелируют с вы-

водами, полученными на основе численных расчетов
методом DFT [13]. В этой работе отмечалось, что со-
ответствие с экспериментальными данными возни-
кает в том случае, когда одновременно отличны от
нуля как λp, так и λd. В нашем случае такой вывод
приходится делать потому, что при λp = 0 значение
λd, при котором получается D2 = −0.0095 мэВ име-
ет слишком большую величину. В то же время для
λp 6= 0 необходимое значение параметра анизотро-
пии достигается при значительно меньших λd.

Параметр B0
4 = 0, так как в теории возмущений

второго порядка неприводимые слагаемые четвер-
той степени не возникают.

Флуктуационный сдвиг ∆E(2), соответствую-
щий уменьшению одноионной энергии во втором по-
рядке теории возмущений, при выбранных значени-
ях параметров системы оказывается порядка −1 эВ.

8. ПАРАМЕТР D2 И СДВИГ ∆E
(2) ПРИ

∆dp ≫ ESO

При реальных значениях ∆dp, λd, λp отношение

|Ed
SO(Jd

) + Ep
SO(Jp

)|/∆dp ≡ ǫ≪ 1 (31)

образует параметр малости. Поэтому знаменатель
выражения (26) можно разложить в ряд по ǫ. По-
сле этого суммирование по σ, σ′, Jp и Jd удается
провести в явном виде.

Принимая во внимание соотношения ортонор-
мированности коэффициентов Клебша – Гордона,
их симметрийные свойства, а также равенство
|tmdmp

(δ)| = |tmdmp
(δ′)|, справедливость которого

нетрудно установить на основе данных табл. 1 и
2, получим, что зависимости величин E

(2)
M от кон-

стант спин-орбитальной связи с квадратичной по
параметру ǫ точностью определяются выражениями

E
(2)
5/2 = −A−Bλ2p + Cλpλd − F5/2λ

2
d,

E
(2)
3/2 = −A−Bλ2p + Cλpλd/5− F3/2λ

2
d, (32)

E
(2)
1/2 = −A−Bλ2p − Cλpλd/5− F1/2λ

2
d,

где

A = Z
∑

m
d
mp

|tm
d
mp

|2

∆dp
, B =

A

2∆2
dp

,

C = 4Z

(
|t1,1|2 − |t−1,1|2 + 2|t2,1|2 − 2|t−2,1|2

∆3
dp

)
,
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а зависящие от M коэффициенты FM представимы
в виде

F5/2 =
6Z

∆3
dp

∑

mp

(
6|t2,mp

|2 + 3|t1,mp
|2 + |t0,mp

|2
)
,

F3/2 =
6Z

5∆3
dp

∑

mp

(18|t2,mp
|2 + 21|t1,mp

|2 + 11|t0,mp
|2),

F1/2 =
12Z

5∆3
dp

∑

mp

(6|t2,mp
|2 + 12|t1,mp

|2 + 7|t0,mp
|2).

Использование соотношения (30), а также по-
лученных выражений для FM позволяет получить
простую формулу для параметра анизотропии

D2 = −Fλ2d +
C

5
λpλd, (33)

в которой

F =
9Z

5∆3
dp

∑

mp

(
2|t2,mp

|2 − |t1,mp
|2 − |t0,mp

|2
)
. (34)

Поскольку коэффициенты при слагаемых λ2p в
(32) одинаковые, то, согласно (30), D2 не зависит от
λp. Однако такие слагаемые дают вклад в ренорми-
ровку энергии терма 6S, которая может быть запи-
сана в виде

∆E(2) = −A
(
1 +

1

2

λ2p
∆2

dp

+ 12
λ2d
∆2

dp

)
+
C

3
λpλd. (35)

Из табл. 1 и 2 видно, что для рассматриваемого
случая

|t1,1| ≫ |t−1,1|, |t2,1| ≫ |t−2,1|. (36)

Поэтому величина

C ≃ 4Z

(
|t1,1|2 + 2|t2,1|2

∆3
dp

)
≃
(

4Z

∆3
dp

)
0.91 (37)

заведомо положительна.
С другой стороны, для величины F вклад сла-

гаемых с отрицательными знаками в (34) являет-
ся соизмеримым с вкладом положительных слагае-
мых. В результате происходит компенсация таким
образом, что в выражении для F возникает малый
множитель:

F ≃ 9Z

5∆3
dp

· 0.089. (38)

Из сравнения выражений (37) и (38) следует нера-
венство C ≫ F , которое объясняет корреляцию по-
лученных результатов с результатами вычислений

параметра D2 методом DFT [13]. В [13] отмечалось,
что для получения необходимого значения парамет-
ра одноосной анизотропии необходимо, чтобы λd и
λp были отличны от нуля.

В нашем случае при λp = 0 параметр одноосной
анизотропии определяется выражениемD2 = −Fλ2d.
Поскольку величина F относительно мала, необхо-
димое значение D2 возникает лишь при больших
значениях λd.

Иная ситуация складывается при λp 6= 0, ко-
гда включается второе слагаемое в (33). Поскольку
C ≫ F , нужное значение параметра D2 даже при
сравнительно небольших λp достигается при значи-
тельно меньших значениях λd.

Проведенный анализ аналитических выражений
полностью соответствует результатам работы [13],
а также представленным выше графикам, опреде-
ляющим зависимости D2 от λp и λd, которые были
получены на основе численных расчетов без исполь-
зования отмеченного выше разложения в ряд. За-
метим также, что полученные аналитические фор-
мулы позволили детально проследить за влиянием
параметров спин-орбитальной связи на область ре-
ализации анизотропии типа «легкая ось» и «легкая
плоскость».

Следует подчеркнуть, что значения величин F и
C в (33) существенно зависят от интегралов пере-
скоков, которые в свою очередь меняются при изме-
нении геометрического расположения ионов по от-
ношению друг к другу.

Полученные результаты позволяют говорить о
возможности более широкого применения пред-
ложенного флуктуационного механизма формиро-
вания ОА в диэлектриках с магнитоактивными
ионами, находящимися в состоянии орбитального
синглета.

9. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Предложенный в работе флуктуационный меха-
низм одноионной анизотропии в АФМ ТИ MnBi2Te4
основан на использовании следующих положений.

1. Состояниям с номинальной валентностью
ионов Mn2+ и Te2− отвечают электронные конфи-
гурации 3d5 и 5p6 с термами 6S и 0S соответственно.
При этом терм 6S шестикратно вырожден.

2. Перескоки электронов между ионами Te и
Mn инициируют зарядовые флуктуации. В резуль-
тате возникает примешивание к состояниям основ-
ных термов отмеченных ионов состояний возбуж-
денных термов с не равными нулю орбитальными
моментами.
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3. Для учета этих процессов применена опера-
торная форма теории возмущений с привлечени-
ем атомного представления, позволяющего записать
мультиплетные состояния в диагональном виде. Во
втором порядке теории возмущений получен эффек-
тивный гамильтониан, в котором частичное снятие
вырождения терма 6S соответствует возникновению
одноионной анизотропии.

4. При использовании малого параметра получе-
ны простые аналитические выражения, описываю-
щие зависимость константы одноионной анизотро-
пии от параметров спин-орбитальных взаимодей-
ствий для ионов Te и Mn.

5. Важными для применений оказалось то, что
интервал значений константы анизотропии, возни-
кающий при варьировании исходных параметров
модели, включает то значение D2, которое требует-
ся для интерпретации экспериментальных данных
по спин-флоп-переходу в MnBi2Te4.

6. Рассмотренный в работе флуктуационный ме-
ханизм ОА принципиально не ограничивается при-
менением только для MnBi2Te4, а может быть оче-
видным образом адаптирован для других соедине-
ний, содержащих магнитоактивные ионы с орби-
тальным синглетом в качестве основного терма.
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