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拓扑绝缘体打开了电子能带拓扑性质研究的大门，揭示了电子能带更深层

次的物理意义及其新奇量子现象。作为固体电子结构计算的主要手段，第

一性原理计算在拓扑物态的计算研究和材料预言方面起到了重要的作用，

成功预言了多个实际材料，推动了实验进展。在这个报告中，我将从能带

拓扑理论出发，讲述如何通过第一性原理计算来研究拓扑量子态并预言其

实现材料，包括三维拓扑半金属的三个主要成员：Weyl半金属，Dirac半
金属和Node-line半金属，以及关联拓扑绝缘体，大能隙二维拓扑绝缘体等。
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