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Topological Insulators



Topology



Topology in chemistry

Molecules with different chiralities can have
different physical and chemical properties

Topologically interesting compounds are 4n aromatics with Möbius
t h l 4 d ti tigeometry, whereas normal 4n compounds are anti‐aromatic



Universe – particles – condensed matter

Theoretician – from model to 
materials predictionsmaterials predictions 



Family of quantum Hall effects
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Trivial and topological insulators 
Trivial semiconductor

CdS
Topological Insulator
Without spin orbit coupling

Topological Insulator
Withspin orbit coupling



Topological insulator

First prediction in graphene by Kane  
Kane and  Mele, PRL 95, 146802 (2005)

B i t l S i 314 1757 (2006)Bernevig, et al., Science 314, 1757 (2006)
Bernevig, S.C. Zhang, PRL 96, 106802 (2006)

König, et al. Science 318, 766 (2007)



First success

-

-
-

+
3D: Dirac cone on the surface
2D: Dirac cone in quantum well



3D Topological Insulators

Theory and experiment
3D Topological Insulators
Bi‐Sb alloys
Bi2Se3 and relativesBi2Se3 and relatives

Moore and  Balents, PRB 75, 121306(R) (2007)
Fu and Kane, PRB 76, 045302 (2007)
Murakami, New J. Phys. 9, 356 (2007), y , ( )
Hsieh, et al., Science 323, 919 (2009)
Xia, et al., Nature Phys. 5, 398 (2009); Zhang, et al., Nature Phys. 5, 438 (2009)



Materials 

Claudia Felser and Xiao‐Liang Qi , Guest Editors, MRS Bull. 39 (2014) 843.Impossible d'afficher l'image. Votre ordinateur manque peut-être de mémoire pour ouvrir l'image ou l'image est endommagée. Redémarrez l'ordinateur, puis ouvrez à nouveau le fichier. Si le x rouge est toujours affiché, vous devrez peut-être supprimer l'image avant de la réinsérer.Impossible d'afficher l'image. Votre ordinateur manque peut-être de mémoire pour ouvrir l'image ou l'image est endommagée. Redémarrez l'ordinateur, puis ouvrez à nouveau le fichier. Si le x rouge est toujours affiché, vous devrez peut-être supprimer l'image avant de la réinsérer.

Tl+1 Sn2+ Bi+3

Inert pair effect



Rewriting the text book: Au

Binghai Yan at al., Nature Communication 6 (2015) 10167



Rewriting the text book: Au

Cs+Au‐

Binghai Yan at al., Nature Communication 6 (2015) 10167 

Cs Au



Heusler compounds 
Diamond ZnS           Heusler XYZ C1b X2YZ L21

Graf T, Felser C, Parkin SSP, IEEE TRANSACTIONS ON MAGNETICS 47 (2011) 367
Graf T, Felser C, Parkin SSP, Progress in Solid State Chemistry Chemistry 39  (2011) 1



Predicting new compounds

LaPtBi

S. Chadov et al., Nat. Mater. 9, 541 (2010).
H. Lin et al., Nat. Mater. 9, 546 (2010).



Predicting new compounds

ScNiSb

LaPtBiLaPtBi

S. Chadov et al., Nat. Mater. 9, 541 (2010).
H. Lin et al., Nat. Mater. 9, 546 (2010).



Electronic structure

CdTeCd e

HgTe

ScPtSb

ScPtBi

Chadov, Qi, Kübler, Zhang, Felser Nature Mat. 9 (2010) 541, arXiv:1003.0193



Electronic structure

S. Chadov et al., Nat. Mater. 9, 541 (2010).
H. Lin et al., Nat. Mater. 9, 546 (2010).



ARPES of LnPtBi

Z. K. Liu et al. Nature Com.  7 (2016) 12924 



Dirac and Weyl semimetals

Paul KleePaul Klee



Hunting Majorana
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The nontrivial Josephson couplingThe nontrivial Josephson coupling 
leads to a current‐flux relation with 
a half period in a superconducting 
quantum interference device 
geometrygeometry

R. Klett, K. Rott, G. Reiss, C. Shekhar,  W. Wernsdörfer D. Ebke,  C. Felser, in preparation



YPtBi



Structure to Property

HgTe

Ag2Te
LaPtBi

AuTlS2
 Ag2Te

KHgSbLi2AgSb



Honeycomb from sp3 to sp2

Band inversion is found in the heavier
compounds
No surface state?  Why ?

Interaction between the two
layers in the unit cell and two Dirac 
Cones

Zhang, Chadov,  Müchler,  Yan, Qi,  Kübler,  Zhang, Felser, Phys. Rev. Lett. 106 (2011) 156402 arXiv:1010.2195v1



)a)

b)



Honeycomb from sp3 to sp2

KZnP

LiAuTe

KHgSb

Zhang, Chadov,  Müchler,  Yan, Qi,  Kübler,  Zhang, Felser, Phys. Rev. Lett. 106 (2011) 156402  arXiv:1010.2195v1



Honeycomb: Weak TI

Yan, Müchler, Felser, Physical Review Lett.  109 (2012) 116406



Hourglass 

Wang et al. Nature 2016



Weyl Semimetals
Breaking symmtery TaAsBreaking symmtery ‐ TaAs



Dirac and Weyl semimetals

Paul KleePaul Klee



Dirac semimetals

Bohm‐Jung Yang and Naoto Nagaosa,  arXiv:1404.0754



Weyl semimetals



Weyl semimetals in non centro NbP
NbP NbAs TaP TaAsNbP, NbAs, TaP, TaAs

NbP is a topological Weyl semimetal
• with massless relativistic electrons
• extremely large magnetoresistance of 850,000% at 1.85 K, 9T  (250% at room temperature) 
• an ultrahigh carrier mobility of 5*106 cm2 / V s 

Weng, et al. Phys. Rev. X 5, 11029 (2015)
Huang . et al.  preprint arXiv:1501.00755

Yang, et al. Nature Phys. 11 (2015) 728, preprint arXiv:1507.00521v1
Shekhar, et al. , Nature Physics 11 (2015) 645, 
Frank Arnold, et al. Nature Communication 7 (2016) 11615



NbP quantum oscillations

Shekhar, et al. , Nature  Physics 11 (2015) 645,  preprint arXiv:1502.04361



NbP, TaP, TaAs

TaPNbAs

Z. K. Liu et al., Nature Mat. 15 (2016) 27  

TaP



MoS2 : crystal field
Mo4+ (d2)

2 H 1T 1T’ Td

Mo4+ (d2)
S2‐ (s2p6)

2 H 1T 1T’, Td

dxy dx2 y2
dxz, dyz dz2,   dx2‐y2 dz2

dx2‐y2

dz2

dxy, dx2‐y2
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Semiconductor Metal  Semimetal 



Td-MoTe2

Y. Qi et al. Nature Com.  7 (2016)  11038,   arXiv:1508.03502 (2015).



MoTe2: Weyl Semimetal?

Weyl points similar to WTe2

J. Jiang, Z. K. Liu, Y. Sun, H. F. Yang, R. Rajamathi, Y. P. Qi, L. X. Yang, C. Chen, H. Peng, C.‐C. Hwang, S. Z. Sun, S.‐K. Mo, I. Vobornik, J. 
Fujii, S. S. P. Parkin, C. Felser, B. H. Yan, Y. L. Chen, preprint: arXiv: 1604.00139



MoTe2

1T’1T’

Td

Y. Qi et al. Nature Com.  7 (2016)  11038,   arXiv:1508.03502 (2015).



Magnetic Weyl Semimetals
InducedInduced 
Intrinsic 



REPtBi …multifunctional topologic insulators

REPt Bi

Multifunctional properties
• RE: Gd Magnetism and TI

• Antiferromagnetism with GdPtBi REPt

10 + 3 (+fn) + 5 = 18

Bi• Antiferromagnetism with GdPtBi
• RE: Ce

• complex behaviour of the Fermi 
surface

• RE: Yb Kondo insulator and TI
• YbPtBi is a super heavy fermion withYbPtBi is a super heavy fermion with 

the highest  value

S. Chadov et al., Nat. Mater. 9, 541 (2010).
H. Lin et al., Nat. Mater. 9, 546 (2010).



Weyl semimetals

We need time reversal symmetry breaking
(Dirac points are at high symmetry points 
Weyl points are not at high symmetry points)y p g y y p )
‐ Structural distortion 
‐ Application of magnetic field or 

magnetism 

3D topological Weyl semimetals ‐ breaking Time reversal
symmetry – by transport

1. Intrinsic anomalous Hall effect

2. Chiral anomaly

S. L. Adler, Phys. Rev. 177, 2426 (1969)
J S Bell and R Jackiw Nuovo Cim A60 47 (1969)J. S. Bell and R. Jackiw, Nuovo Cim. A60, 47 (1969)
AA Zyuzin, AA Burkov ‐ Physical Review B (2012)
AA Burkov, L Balents, PRL 107 12720 (2012) 



GdPtBi is magnetic
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GdPtBi is an Antiferromagnet below 10 K
However it is very soft and the spins can 
be tuned in a magnetic field
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0H (T) C. Shekhar et al., arXiv:1604.01641, (2016).



Weyl GdPtBi in a magnetic field

C. Shekhar et al., arXiv:1604.01641, (2016).
M. Hirschberger et al.,. Nature Mat. Online arXiv:1602.07219, (2016).



GdPtBi – Anomalous Hall Effect

In ferromagnets an AHE scales with the magnetic momentIn ferromagnets an AHE scales with the magnetic moment
Antiferromagnet show no AHE 
A Hall angle of 0.2 is exceptional – 1 would be the Quantum AHE

T. Suzuki,… & J. G. Checkelsky, Nature Physics (2016) doi:10.1038/nphys3831
Shekhar et al., arXiv:1604.01641, (2016)



Chiral Anomaly – neg. quadratic MR

C. Shekhar et al., arXiv:1604.01641, (2016).
M. Hirschberger et al. Nature Mat. online, arXiv:1602.07219, (2016).



Magnetic Heusler compounds with and without inversion
La partie de l'image avec l'ID de relation rId7 n'a pas été trouvé dans le fichier.

La partie de l'image avec l'ID de relation rId9 n'a pas été trouvé dans le fichier.



Magnetic Heusler compounds with and without inversion
26 Valence electrons26 Valence electrons 

Zhijun Wang, et al., arXiv:1603.00479
G i Ch t l Xi 1603 01255Guoqing Chang et al., arXiv:1603.01255

Ouardi et al., Phys. Rev. Lett. 110 (2013) 100401Barth et al. PRB 81, 064404 2010



AHE in half metallic ferromagnets

Kübler, Felser, PRB 85 (2012) 012405
Vidal et al Appl.Phys.Lett. 99 (2011) 132509 
Kübler, Felser, Europhys. Lett. 114 (2016) 47005



AHE in half metallic ferromagnets

calc.  S/cm 1800xy

Giant AHE  in Co2MnAl

meas.  S/cm 2000xy

xy



Weyl points are the origin for a large
Kübler, Felser, PRB 85 (2012) 012405
Vidal et al Appl.Phys.Lett. 99 (2011) 132509 
Kübler, Felser, Europhys. Lett. 114 (2016) 47005. 

Weyl points are the origin for a large 
Berry phase and a Giant AHE



Application Spin Hall Effect



Structural distortion of Heusler

P63/mmc (D019)I4/mmm (D022) Fm3m  (L21)

tetragonal cubic hexagonal



Hexagonal Antiferromagnet

Chen, Niu, and MacDonald, Phys. Rev. Lett., 112 (2014) 017205
Kübler and Felser EPL 108 (2014) 67001



Non-collinear AFM in metallic Mn3Ge 

The anomalous Hall conductivities are 
normally assumed to be proportional to
magnetizationg

Kübler and Felser EPL 108 (2014) 67001



Non-collinear AFM Mn3Ge/Mn3Sn 

Nayak et al. preprint: arXiv:1511.03128, Science Advances in print
Kiyohara, Nakatsuji, preprint: arXiv:1511.04619,  Nakatsuji, Kiyohara, & Higo, Nature, doi:10.1038/nature15723



Fermiarcs in the Weyl AFM

Hao Yang, et al. , preprint: arXiv:1608.03404



Universe – applying a lattice 

Carlo Beenakker Commentary 
Heisenberg (1930): We observe space as a continuum, but we might 
entertain the thought that there is an underlying lattice and that 
space is actually a crystal. Which particles would inhabit such a 
lattice world? Werner Heisenberg Gitterwelt (lattice world) hosted 
electrons that could morph into protons photons that were notelectrons that could morph into protons, photons that were not 
massless, and more peculiarities that compelled him to abandon 
“this completely crazy idea”



New Fermions 

Fermions in condensed-matter systems 
are not constrained by Poincare symmetry. 
Instead, they must only respect the crystal 
symmetry of one of the 230 space groups. 
Hence, there is the potential

Ag3Se2Au, Ba4Bi3

to find and classify free fermionic
excitations in solid-state systems that
have no high-energy counterparts.

Science, 353, 6299, (2016)

g3 2 , 4 3

What comes next? Magnetic Space groups 



Can we do something useful- Catalysis

• Dirac and Weyl semimetals
• Linear bands – electron and
holes with high mobilties

• High mobility of electrons and• High mobility of electrons and
holes – reduces the probabilty
of recombination of electron
hole pairs in redox reaction

• Toplogical connection between 
h fthe two surfaces via Fermi arcs



Catalysis 
Hydrogen evolution reaction



Weyl and catalysis



Materials Gibbs free energy 1200 0.20

Comparison with other catalysts
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Summary

Solid State Chemistry can have an impact on topological effects

• Topological insultors (Oxides, correlated systems) 
• Weyl and Dirac semimetals 
• ..

Applications in 

• Electronics AHE SHE QAHE
• chemistry (catalysis)

Graf, Felser, Parkin, IEEE TRANSACTIONS ON MAGNETICS 47 (2011) 367
Graf, Felser, Parkin, Progress in Solid State Chemistry 39 (2011) 1


