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拓扑物质形态，如具有拓扑序的量子霍尔态

以及拓扑绝缘体，是近年来凝聚态物理领域最大

的进展之一[1—6]。在拓扑绝缘体中加入电子之间的

强关联相互作用，研究可能涌现的新的拓扑物

态，以及拓扑物态之间由于相互作用驱动的拓扑

相变，是人们关心的问题[7—29]。前期拓扑绝缘体

的理论和实验研究，主要集中于无相互作用或弱

相互作用系统，而对于强关联电子系统中的拓扑

相变和拓扑不变量的精确计算却付之阙如，并且

往往存在把无相互作用系统中的拓扑不变量计算

方法[30—34]简单推广到相互作用系统中，造成概念

和实践上的混乱等现象。因此，如何正确计算相

互作用电子系统中的拓扑不变量，探测相互作

用驱动的拓扑相变和拓扑物态，是十分基础的

问题。
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团队，在相互作用拓扑绝缘体中拓扑不变量的数

值计算方面，开展了系统的工作[35，36]。该团队首

先发展了计算相互作用电子系统的拓扑不变量的

数值方法，并运用大规模量子蒙特卡罗计算在常

见的拓扑绝缘体模型中进行了数值实现 [35]；随

后，他们找到并严格计算了几种相互作用驱动

的、没有对称性自发破缺的拓扑量子相变，发现

目前被大量使用的、通过单粒子格林函数计算拓

扑不变量的方法[33，34，37]对于这类拓扑相变完全失

效，指出了现有的拓扑不变量理论在向强关联电

子系统拓展时，不能依靠单粒子格林函数来计

算，而需要在系统的集体激发中寻找拓扑信息，

澄清了理论上的混乱和误区[36]。

如图 1和图 2所示，在上述研究工作的前半

部分中 [35]，该团队运用相互作用系统中的零频

率单粒子格林函数，设计了准确计算 Z2不变量

和自旋陈数的计算方法。由于量子蒙特卡罗方

法都是计算有限尺寸的系统，自旋陈数因为有限

尺寸效应得到的都是非整数的结果，该团队借

鉴了团簇动力学平均场理论中的周期化方法，

提出一种针对周期函数的差值方案，有效地克

服了自旋陈数结果的有限尺寸效应，使得即使

对于有限尺寸系统也能计算得到整数化的自旋

陈数。

如图 3和图 4所示，在上述研究工作的后半

部分中[36]，该团队使用自己发展的计算自旋陈数

的方法探测了一些相互作用驱动的、没有对称性

自发破缺的拓扑量子相变，发现在某些直积态(拓

扑平庸态，自旋霍尔电导率为0)系统中，数值计

算得到了非零的自旋陈数。显然，这个非零自旋

陈数并不对应物理上可观测的自旋霍尔电导率，

因为后者在直积态为 0。这说明用单粒子格林函
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图1 (a)相互作用拓扑绝缘体中的 Kane—Mele—Hubbard

模型，系统具有最近邻跃迁 t，自旋轨道耦合λ，三近邻跃

迁 t3，以及可以驱动系统进入能带绝缘体的最近邻跃迁 td，

和库仑相互作用U；(b)系统的布里渊区
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数构造的自旋陈数在这样的直积态中失效，而该

团队发现这样的直积态的共同特点是，没有无相

互作用的能带绝缘体能与之不经历相变地、没有

对称性破缺地连接。

这样现象背后的原因在于，在无相互作用电

子系统中，拓扑不变量有确定的物理意义，即

对应系统可观测的(自旋)霍尔电导率。但是在

相互作用电子系统中，用单粒子格林函数构造

的拓扑不变量并不对应于系统中真实的(自旋)

霍尔电导率。长期以来人们一直有这样的怀

疑，但是并没有找到真正的例子。该团队的研

究工作首次通过严格的数值计算给出了用单粒

子格林函数构造的拓扑不变量在相互作用拓扑绝

缘体中失效的证据，给出了用单粒子格林函数构

造的拓扑不变量的适用条件，指出了在一大类相

互作用的拓扑物态中需要在系统的集体激发中

寻找拓扑信息。

从现有的研究工作来看，相互作用电子系统

中拓扑不变量的构造和分类还远不完备，需要使

用什么样的拓扑不变量来描述相互作用量子相的

拓扑性质是正在快速发展的领域。该团队这一系

列工作推动了相互作用拓扑物态中拓扑不变量的

数值计算和拓扑相变的研究。该系列工作分为两

篇长文[35，36]，背靠背地连载在最近的Physical Re-

view B上。

图3 相互作用拓扑绝缘体的双层 Kane—Mele—Hubbard—

Heisenberg 模型，模型中层间电子的海森伯 J相互作用将会

导致新型的相互作用驱动的拓扑相变，相变中没有对称性

自发破缺，系统进入拓扑平庸的二聚绝缘体直积态。这样

的拓扑相变是用单粒子格林函数构造的拓扑不变量所无法

描述的，系统的拓扑信息要在集体激发中寻找

图2 由三近邻跃迁 t3/t导致的系统拓扑相变 (a)Z2不变量

的变化，(b)和(c)显示系统自旋陈数的变化。在自旋陈数的

变化中，L=12 和 L=18 的数据为有限尺度蒙特卡罗计算的

结果，可以看到有限尺度系统的自旋陈数并没有整数化；

而(b)和(c)中的插值结果为我们提出的周期函数差值所得的

拓扑不变量，可以看到有限尺度效应被克服，系统自旋陈

数整数化
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图 4 相互作用拓扑绝缘体双层 Kane—Mele—Hubbard—

Heisenberg 模型中，层间电子的海森伯 J相互作用导致的拓

扑相变，单粒子格林函数所构造的自旋陈数在相变的左右

两边都是整数化的，而在大J的二聚绝缘体相中，系统的自

旋霍尔电导率应该为零，故其物理的自旋陈数应该为零。

这就说明了，在这个相互作用驱动的拓扑相变中，单粒子

格林函数不能正确反应系统的自旋霍尔电导率
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