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Обычно считается, что в топологических изоляторах (ТИ) спектр поверхностных состояний имеет бесщелевой линейный (ультрарелятивистский) спектр в центре зоны Бриллюэна. Такой спектр действительно получается в простейших моделях при использовании “открытых граничных условий” [1], т.е. граничных условий зануляющих все компоненты эффективной волновой функцию на границе. Однако, известно, что эффективная волновая функция, описывающая электроны в кристалле, не обязана зануляться на границе [2]. Теория ТИ, а точнее “принцип соответствия граница-объем”, предсказывает наличие поверхностных состояний в объемной щели, но не электронный спектр, который должен зависеть от свойств и микроструктуры поверхности, что не учитывается открытыми граничными условиями. В нашей работе проанализированы возможные граничные условия  и спектры поверхностных состояний в 2D ТИ на основе квантовых ям CdHgTe и в 3D ТИ Bi2Se3 [3]. Показано, что поверхностные состояния могут иметь существенно не линейный спектр или вовсе отсутствовать в центре зоны Бриллюэна. В последнем случае в рамках модели сильной связи они перемещаются к краю зоны Бриллюэна, рис. 1.
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Рис. 1. Электронный спектр  E(ky) полубесконечной квантовой ямы CdHgTe, полученный в рамках модели сильной связи для нулевых (сплошная кривая) и ненулевых (пунктирная или штрих-пунктирная кривая) граничных условий, a - расстояние между ближайшими атомами в решетке.









