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拓扑物理学领域可能即将迎来爆发。拓扑物理学领域可能即将迎来它的爆发。2月28日凌晨，来
自中科院物理所、南京大学和美国普林斯顿大学的3个研究组分别在《自然》杂志发布了最新相
关研究成果。

他们的研究表明，数千种已知材料都可能具有拓扑性质，即自然界中大约24%的材料可能具有拓
扑结构。

这个数字让人震惊。因为在这之前，科学家知道的拓扑材料只有几百种，其中被详细研究过的只
有十几种。

当物理遇见拓扑：打开一扇窗

拓扑，描述的是几何图形或空间在连续改变形状后还能保持不变的性质。对于普通人来说，这可
能是让人云里雾里的科学名词。但当拓扑这一数学概念被引入物理学领域后，一方面推动了基础
物理学研究的发展，另一方面也促使大量新颖拓扑材料出现。

上世纪80年代初，物理学家第一次把宏观的观测量——霍尔电导和数学上的拓扑不变量联系起来
，给出了量子霍尔效应的拓扑诠释。

在南京大学物理学院教授万贤纲看来，这为物理学打开了一扇全新的窗户。2016年诺贝尔物理学
奖，就授予了在拓扑物理学方面有开创性贡献的3位理论物理学家。

20多年间，科学家进一步发现在不同的维度和对称性下，还存在着各种各样的描述电子波函数结
构的宏观量子数，即拓扑不变量。而具有非零的拓扑不变量的材料，就被称为拓扑材料。

拓扑材料都有着新奇的表面态。中科院物理所研究员方辰介绍说。

比如，二维拓扑绝缘体的表面态被称为螺旋表面态，当电子处在这样的状态时，它在前进过程中
不会被杂质散射，因此原则上利用这一特点可以实现无能耗的传输。这让拓扑材料成为实现超低
功耗电子元件的候选者。

又如具有拓扑性质的超导材料(简称拓扑超导体)，这类材料的边界态被称为马约拉纳零模。它们
在量子统计上具有特殊性质，被认为是实现量子计算机的可能的物理基础。

                                                   1 / 3



 

越来越多的科学家开始意识到，拓扑材料可能比预期的更加普遍和新奇。它们近在眼前，只是没
想到好的方法去寻找它们。

从几百种到几千种：算法的突破

拓扑材料的核心属性是具有非零的拓扑不变量。方辰表示，大多数新发现的拓扑不变量并不对应
着量子化的一个可观测量，直接的观测相当困难，而实验的观测基本上都是间接的。

鉴于在实验上观测拓扑性质是一项比较耗时耗力的工作，一般认为比较有效率的方法是先用计算
物理的方法去计算材料的拓扑不变量。当在理论上发现该不变量确实不为零之后，再去生长材料
、做实验。

于是，发现拓扑材料的第一步成了在计算上确认该材料的拓扑不变量。然而，由于很多拓扑不变
量的表达式非常繁难，使得这样的计算需要在此方面有所专攻的计算物理专家耗费相当长的时间
才能完成。

我们采取了‘曲线救国’的思路，大大化简了不变量的计算。方辰研究组放弃不变量原本的复杂
表达式，转而去计算材料能带的对称性数据，然后根据之前建立的从对称性信息到拓扑不变量的
映射关系，推导出材料的拓扑不变量的信息。

计算是全自动完成的，没有任何人为调节的参数，有着百分之百的可重复性。用这种方法，他们
找到了8000个以上的拓扑材料。

万贤纲等则放弃了计算拓扑不变量这一传统方案，通过分析占据能带对称性在原子绝缘体基组下
展开系数是否为整数，判断材料的拓扑性质。在笔记本电脑上，半小时可构造230个空间群的原
子绝缘体基组，不仅速度快了很多，可操作性也非常大。

工作是在我们课题组以及实验室的计算机上完成的，并不需要超级计算机，大概花了一个多月的
时间系统搜索了整个材料数据库，找到了几千种拓扑材料。万贤纲说。

这令实验物理学家兴奋不已，这给接下来的实验工作提供了大量的线索和机会。

从数据库到新材料：交叉研究的产生

科学家将他们的算法集成到了可检索的数据库中。只需输入材料的组分名称，点击一下，就可以
知道这种材料是否存在拓扑结构。

方辰研究组的数据库提供的拓扑材料数超过8000个，包括材料的晶体结构三维图、拓扑不变量列
表等几乎所有重要的基本信息，同时考虑了自旋轨道耦合可忽略/不可忽略两种情况。

万贤纲研究组的数据库则是经过了一定的人工拣选，虽然目录中的材料数目略少，但是从某些角
度看来，如作为拓扑材料的特异性等物理性质是相对更好的。

普林斯顿数据库的优势，是其考虑了晶体材料合成的难易程度，排除了一些无法在实验中完成单
晶合成的材料，因此被称为高质量拓扑材料库。
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不过，万贤纲坦言，目前的研究仍然是有限的。现在找的都是非磁材料，他想把已有的方法进一
步发展，用来找磁性材料，因为这些材料也可能具有拓扑性质。

方辰也表示，从更长远的角度来看，应该以一种合适的方式引入带磁性的拓扑材料。这需要在理
论上更好地理解磁性材料中的拓扑不变量，并确定在磁性材料中处理电子强关联效应的计算方法
。这两件事情都有着相当的难度，尤其是后者。

我们只是做了第一步，提供了一些拓扑材料‘候选人’，‘好不好用’还要靠实验物理学家去探
索。万贤纲说。

方辰最希望看到的，则是交叉研究的产生。比方说，本来知道某个材料是超导体，通过他们的数
据库发现它又有拓扑性质。这对于科学家来说，可能一下就开辟了新的研究角度，能提出新的问
题。

更多 科学进展 请访问 https://www.iikx.com/news/progress/
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