
第 ４１ 卷第 １ 期

２０１８ 年 ３ 月

南京师大学报(自然科学版)
ＪＯＵＲＮＡＬ ＯＦ ＮＡＮＪＩＮＧ ＮＯＲＭＡＬ ＵＮＩＶＥＲＳＩＴＹ(Ｎａｔｕｒａｌ Ｓｃｉｅｎｃｅ Ｅｄｉｔｉｏｎ)

Ｖｏｌ􀆰 ４１ Ｎｏ􀆰 １
Ｍａｒꎬ２０１８

　 收稿日期:２０１７－０４－１７.
　 基金项目:国家自然科学基金(１０９４７００４) .
　 通讯联系人:刘红ꎬ教授ꎬ研究方向:低维凝聚态物理理论. Ｅ￣ｍａｉｌ:ｌｉｕｈｏｎｇ３＠ ｎｊｎｕ.ｅｄｕ.ｃｎ

ｄｏｉ:１０.３９６９ / ｊ.ｉｓｓｎ.１００１－４６１６.２０１８.０１.００９

锯齿型石墨烯纳米带边界态

胡　 边ꎬ刘　 娜ꎬ刘　 红

(南京师范大学物理科学与技术学院ꎬ江苏 南京 ２１００２３)

[摘要] 　 基于 Ｋａｎｅ￣Ｍｅｌｅ 紧束缚模型ꎬ在包含自旋轨道耦合作用和塞曼作用项后ꎬ我们又引入更为合理的自洽

在位库仑相互作用ꎬ分析研究各相互作用项对边界带的能带结构和电子分布特征的影响. 研究结果表明ꎬ自旋轨

道耦合作用导致自旋简并劈裂出现非常小的能隙ꎬ自洽在位库仑相互作用可使能隙增加ꎬ边界带范围增加ꎬ而塞

曼效应却能保护边界带原有的拓扑属性ꎬ使边界带穿过能隙ꎬ同时也保护边界态在局域边界的自旋极化特征ꎻ
４ 个边界能带由左右两组边界子能带系构成ꎬ各边界子能带系在费米能处形成左右能隙和费米波矢ꎬ其自旋量

子霍尔系统构型属于 Ｂ 型.
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单层石墨烯的出现在科学界激起了巨大的波澜[１]ꎬ成为凝聚态物理领域内的一个新型潜能材料. 实

验上很快在单层石墨烯上进行自旋电输运测量[２－３]ꎬ特别是量子自旋霍尔效应的测量[４－５]ꎬ随后人们对各

种石墨烯纳米带的电子能带结构和电输运性质进行了大量理论研究. 早期理论研究不含自旋劈裂因子的

能带结构和量子输运ꎬ提出了无质量 Ｄｉｒａｃ 粒子色散关系[６－１３]ꎬ发现二维窄石墨烯纳米带的能带带隙和零

能边态[１４－１９] . 紧接着 Ｓｏｎ Ｙ Ｗ 等人注意到锯齿型石墨烯纳米带的第一性原理计算能带是存在能隙的ꎬ遂
在单电子单参数的半经验紧束缚能带模型基础上引入自洽格点在位库仑能[２０－２２] . 在特别低偏压低温下

Ｂａｒｉｎｇｈａｕｓ Ｊ 等人[２３－２４]精确测量不同长度和宽度的石墨烯纳米带的量子电导ꎬ发现零偏压下量子电导的

整数随着长度的增加从 ２ 变到 ０[２３] . 低温下长度 Ｌ ＝ ６ ｎｍ 宽度 Ｗ ＝ ２ ｎｍ 的石墨烯纳米压缩中似 Ｆａｒｂｙ￣
Ｐｅｒｏｔ 共振透射探测显示出 １ 个 ５ ｍｅＶ 输运能隙[２４] .

另一个引起能带自旋劈裂的因素是自旋轨道耦合效应ꎬ５０ 多年前人们已经知道在石墨中存在自旋轨

道耦合效应[２５－２６] . 在石墨烯中有两种自旋轨道耦合ꎬ一种是来源碳原子内部的内禀自旋轨道耦合作

用[２５]ꎬ另一种是外电场引起的 Ｒａｓｈｂａ 自旋轨道耦合[２６] . 最近ꎬＹａｏ 运用紧束缚方法和第一性原理计算估
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算碳原子内禀自旋轨道耦合仅有 １ μｍＶ[２７] . Ｋａｎｅ￣Ｍｅｌｅ[２８－２９]在紧束缚理论的基础上引入描述内禀自旋轨

道耦合作用和 Ｒａｓｈｂａ 自旋轨道耦合作用的作用项. 他们发现自旋轨道耦合使石墨烯能带打开一个能隙ꎬ
并且有限宽度的 Ｚｉｇｚａｇ 石墨烯条带的能带结构中存在 ４ 条无散射的边界带和拓扑性非平庸量子自旋霍尔

态. 盛利等[３０－３１]从 Ｋａｎｅ￣Ｍｅｌｅ 模型出发证明在时间反演对称被破坏的情况下量子自旋霍尔体系的非平庸

拓扑性质仍然可以存在ꎬ提出通过人工消除边界态反演对称性ꎬ将边界态的一般性质和体能带的拓扑性质

联系起来从而实现稳定的自旋霍尔效应ꎬ盛利研究结果表明边界带能否穿越费米能ꎬ对应的量子霍尔体系

也将不同(详见文献 ３１ 综述) . 在与石墨烯结构类似的硅烯中ꎬ改变自旋轨道耦合强度ꎬＥｚａｗａ[３２－３４] 采用

Ｋａｎｅ￣Ｍｅｌｅ 模型对硅烯纳米带受拓扑保护的边界态和量子自旋霍尔系统的相变做了详细研究. 因此ꎬＫａｎｅ￣
Ｍｅｌｅ 模型已成功地用于研究和分析各种自旋轨道耦合作用导致的各种新奇性质和效应ꎬ特别是量子自旋

霍尔效应. 特别是最近ꎬＢａｒｉｎｇｈａｕｓ Ｊ 等人精确测量了不同长度和宽度下石墨烯中ꎬ低偏压和低温下的量子

电导[３５－３６]ꎬ在零偏压时ꎬ量子化电导的整数随着长度的增加ꎬ能从 ２ 减弱为零[３５]ꎬ探测长 ６ ｎｍ 宽 ２ ｎｍ 石

墨烯的 Ｆａｒｂｙ￣Ｐｅｒｏｒ 类共振透射显示 １ 个 ５ ｍｅＶ 输运禁带[３６] . 但是石墨烯中自旋轨道耦合作用强度非常

弱[３７－３８]ꎬ新奇的自旋极化量子输运很难在锯齿型石墨烯纳米带中获得. 因此人们提出和发展了很多方法

打开能隙[１３ꎬ３１ꎬ３３ꎬ３９]和增强自旋轨道耦合强度[４０－４４] .
边界带能带结构对格点在位库仑作用非常敏感ꎬ在位库仑作用引入后ꎬ边界带的结构会发生很大的变

化ꎬ系统会从量子自旋霍尔体系转变为普通的量子霍尔体系[１３ꎬ３１ꎬ３３ꎬ３９] . Ｗａｎｇ[４５] 等人加入格点在位能后ꎬ
边界带结构与盛利等人的研究结果有很大的差别. 许多理论工作研究了在位库仑相互作用在量子输运和

能带结构上的影响ꎬ例如掺杂格点上的库仑作用[１３]、位错晶格库仑作用[３１ꎬ３３]和常数在位库仑作用[３９] . 然

而ꎬ这些类型的库仑作用都没有考虑自旋劈裂因子ꎬ不能与第一性原理的能带结构比较[２２] . 相较而言ꎬ自
洽在位库仑作用[２３ꎬ２４]能提供有带隙的合理的能带结构. 据我们所知ꎬ还未有人将自旋轨道耦合、Ｚｅｅｍａｎ
效应和自洽在位库仑作用一起考虑来研究边界态的能带结构. 在本文中我们将试图做这样一个工作ꎬ首
先在描述自旋轨道耦合的紧束缚 Ｋａｎｅ￣Ｍｅｌｅ 模型的基础上ꎬ我们在哈密顿量中分别引入自洽格点在位库

仑作用项和外加磁场导致的塞曼作用项ꎬ并采用不同强度参数ꎬ研究这两项在锯齿型石墨烯纳米带的电子

结构中ꎬ对边界带及其上状态电子的空间分布中的影响. 发现在系统中存在库仑作用 Ｕ项时ꎬ塞曼作用项

在保持边界带穿过费米能和边界态自旋和边界局域化特征上具有非常重要的作用. 进一步ꎬ我们分析认

为ꎬ在 ｋ空间的周期边界处的能量色散关系ꎬ穿过费米能的两类边界带能量相等ꎬ自旋方向不变ꎬ但是空间

分布发生相互转换ꎬ类似于数学中的莫比乌斯(Ｍｏｂｉｕｓ)带.

１　 石墨烯纳米带的理论研究方法

石墨烯纳米带可以看作准一维材料ꎬ我们用原胞内的原子数目表示其宽度. 本文中我们只对窄宽度

为 Ｎ＝ ８ 的锯齿型石墨烯纳米带进行研究ꎬ其几何结构和原胞见图 １ 所示.

虚线矩形框内区域表示原胞ꎬ其中整数标记原胞内各格点

图 １　 宽度为 ８ 的锯齿型石墨烯纳米带几何结构

Ｆｉｇ􀆰 １　 Ｇｅｏｍｅｔｒｉｃ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ＺＧＮＲｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｗｉｄｔｈ ８. Ｔｈｅ ｒｅｇｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ｄｏｔｔｅｄ ｒｅｃｔａｎｇｌｅ ｒｅｐｒｅｓｅｎｔｓ
ｔｈｅ ｐｒｉｍｉｔｉｖｅ ｃｅｌｌ. Ｔｈｅ ｉｎｔｅｇｅｒｓ ｄｅｎｏｔｅ ｔｈｅ ｓｉｔｅ ｉｎｄｉｃｅｓ ｏｆ ａｔｏｍｓ ｉｎ ｐｒｉｍｉｔｉｖｅ ｃｅｌｌ

基于紧束缚 Ｋａｎｅ￣Ｍｅｌｅ 模型ꎬ本文中系统的哈密顿量表示如下[５ꎬ１２]:

Ｈ＝ ∑
< ｉꎬｊ >

( ｔｃ＋ｉ ｃｊ＋ｈ.ｃ.)＋ＨＵ＋ＨＳＯ＋ＨＺꎬ (１)

式中ꎬＨＵ、ＨＳＯ、ＨＺ 的表示式如下
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ＨＵ ＝ ∑
ｉꎬσ
Ｕ ‹ｎｉ􀭺σ›－

１
２

æ

è
ç

ö

ø
÷ ｎｉσꎬ

Ｈ^ＳＯ ＝ ｉＶＲ ∑
‹ ｉꎬｊ›
ｃ＋ｉ ｅｚ􀅰(σ×ｄｉｊ)ｃｊ＋ｉＶＳＯ

２
３
∑
‹‹ ｉꎬｊ››

ｃ＋ｉ σ􀅰(ｄｋｊ×ｄｉｋ)ｃｊꎬ

ＨＺ ＝ｇ∑
ｉ
ｃ＋ｉ σｚｃｉ .

其中第一项表示最近邻格点之间的跃迁项ꎬＨＵ 表示自洽在位库仑能. ＨＳＯ表示内禀自旋轨道耦合项和

Ｒａｓｈｂａ 自旋轨道耦合项(ＳＯＣｓ)ꎬＨＺ 可以理解为外加磁场引起的塞曼(Ｚｅｅｍａｎ)效应ꎬｇ 是该效应强度参

数.∑
‹ ｉꎬｊ›

表示对最近邻格点求和ꎬｃｉ ＝(ｃｉ↑ 　 ｃｉ↓) Ｔ 表示第 ｉ个格点上 π 电子的湮灭算符ꎬｔ 表示最近邻格点

间的跃迁系数ꎬ在本文中取为 ｔ＝ －２.６ ｅＶ.∑
« ｉꎬｊ»

表示对次近邻格点求和ꎬｄｋｊ表示位置 ｊ到位置 ｋ的矢量ꎬσ是

泡利矩阵. ＶＳＯ和 ＶＲ 分别是內禀自旋轨道耦合和 Ｒａｓｈｂａ 自旋轨道耦合的强度参数ꎬ本文中取 ＶＳＯ ＝ ０.０２ｔꎬ
ＶＲ ＝ ０.０１ｔ[３１]ꎬ而我们先根据参考文献选取 ｇ＝ ０.０２ ｅＶ[３０－３１]ꎬ为突出显示塞曼效应的影响ꎬ本文中我们又取

较大值 ｇ＝ ５ ｅＶ 来进行比较分析.
特别要说一下ꎬ自洽在位库仑相互作用项 ＨＵ 中的粒子数算符 ｎｉσ ＝ ｃ†ｉσｃｉσ表示在原胞中第 ｉ个格点上 π

轨道自旋为 σ粒子数. Ｕ≈２.７５ ｅＶ[２３－２４]是根据自旋不受约束的局域密度泛函计算得到的结果. ‹ｎｉ↑(↓) ›
是用自洽的方法来计算ꎬ方法如下:

‹ｎｉ↑(↓)› ＝ ∫ ｄＥｇｉ↑(↓)(Ｅ) ｆ(Ｅ－ＥＦ)ꎬ (２)

式中ꎬｇｉ↑(↓)(Ｅ)表示能量为 Ｅ的态在格点 ｉ处其自旋向上(向下)占据几率ꎬｆ(Ｅ－ＥＦ)是费米分布函数ꎬ其
中 ＥＦ 费米能. 公式(２)是 Ｆｕｊｉｔａ 等人[４６]研究 Ｚｉｇｚａｇ 石墨烯时ꎬ根据 Ｈａｒｔｒｅｅ￣Ｆｏｃｋ 近似和 Ｈｕｂｂａｒｄ 模型[４７]

而引入的在位电子库仑相互作用项. 本文中取 Ｕ＝ ０ 和 ４ ｅＶ 两个值分析在位库仑作用对边界带的影响.

图 ２　 锯齿型石墨烯纳米带在各种哈密顿系统下的能带结构. (ｂ－ｅ)含自旋轨道耦合ꎬ参数都为 ＶＳＯ ＝０.０２ｔꎬＶＲ ＝０.０ １ｔ. (ａ)含 Ｕ＝４ ｅＶꎬ

但是不含自旋轨道耦合和塞曼效应项ꎬ(ｂ)Ｕ＋ＳＯꎬＵ＝４ ｅＶꎬ不含塞曼(Ｚ)项ꎬ(ｃ)ＳＯ＋Ｚꎬ 且 ｇ＝０.０２ ｅＶꎬ但是不含 Ｕꎬ(ｄ)ＳＯ＋Ｕ＋Ｚꎬ
其中 Ｕ＝４ ｅＶꎬｇ＝０.０２ ｅＶ. (ｅ)ＳＯ＋Ｕ＋Ｚꎬ塞曼效应增强 ｇ＝５ ｅＶ. 图中曲线表示边界带ꎬ整数表示边界带指标

Ｆｉｇ􀆰 ２　 Ｔｈｅ ｂａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｚｉｇｚａｇ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎ ｉｎ ｖａｒｉｏｕｓ Ｈａｍｉｌｔｏｎｉａｎ ｓｙｓｔｅｍｓ. (ｂ－ｅ) Ｉｎｖｏｌｖｉｎｇ ｔｈｅ ＳＯＣｓꎬ ｔｈｅ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ｔｗｏ
ＳＯＩｓ ａｒｅ ＶＳＯ ＝０.０２ｔꎬＶＲ ＝０.０１ｔ. (ａ) Ｗｉｔｈ ｔｈｅ Ｕ ｔｅｒｍꎬ ｂｕｔ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ ＳＯ ｔｅｒｍｓ ａｎｄ ｔｈｅ Ｚｅｅｍａｎ ｔｅｒｍ. (ｂ) Ｗｉｔｈ ｔｈｅ Ｕ ａｎｄ ｔｈｅ ＳＯ ｔｅｒｍｓꎬ

ｂｕｔ ｗｉｔｈｏｕｔ Ｚｅｅｍａｎ ｔｅｒｍ. (ｃ)Ｗｉｔｈ ｔｈｅ ＳＯ ｔｅｒｍｓ ａｎｄ ｔｈｅ Ｚｅｅｍａｎ ｔｅｒｍꎬ ｂｕｔ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ Ｕ ｔｅｒｍ. (ｄ)Ｗｉｔｈ ａｌｌ ｔｅｒｍｓ ｉｎ Ｅｑ.(１). (ｅ)Ｂａｓｅｄ ｏｎ
ｔｈｅ (ｄ)ꎬ ｔｈｅ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｏｆ Ｚｅｅｍａｎ ｅｆｆｅｃｔ ｉｓ ｌａｒｇｅｒ ｇ＝５ ｅＶ. Ｔｈｅ ｃｕｒｖｅｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｉｎｔｅｇｅｒｓ ｄｅｎｏｔｅ ｔｈｅ ｅｄｇｅ ｂａｎｄｓ’ ｉｎｄｉｃｅｓ ｆｏｒ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ

２　 结果与讨论

首先我们计算哈密顿量分别含有公式(１)中各项时ꎬ及不同强度下的能带结构ꎬ见图 ２ 所示. 只含动

能项的哈密顿系统的能带结构前人已做了很详细的研究[６－１０ꎬ４８] . 在图 ３ 中ꎬ我们画出图 ２ 中对应能带结构

中在费米能附近 ４ 个边界带上各态电子在空间格点的占据几率.

—４４—
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在没有自旋轨道耦合作用情况下ꎬ自洽在位库仑相互作用确实打开了能隙ꎬ见图 ２(ａ) . 能带相对 ０.５
是对称的ꎬ有两个费米波矢 ｋ＝ ０.４３ 和 ｋ＝ ０.５７ꎬ能隙为 Δ＝ ０.４１０ ｅＶꎬ而在 ｋ＝ ０.５ 处时ꎬ能带劈裂 Δ０≈０.４１６
ｅＶꎬ与第一性原理计算的能带结构一致[２２] . 加入自旋轨道耦合作用后ꎬ能隙由 ４１０ ｍｅＶ 减小为 ９７ ｍｅＶꎬ见
图 ２(ｂ)ꎬ另一个显著不同是能带不对称ꎬ说明不仅自旋简并被破坏ꎬ而且时间反演对称性也被破坏ꎬ只有

１ 个费米波矢 ｋ＝ ０.５６. 相对应的电子空间分布图 ３(ａ１)和(ａ２)中ꎬ导带上电子主要分布在边界格点 １ 上ꎬ
而价带电子则主要分布在相反边界格点 ８ 上ꎬ呈现出非常清晰的边界局域特征ꎬ特别是在 ｋ ＝ ０.５６ 处两个

自旋向上和向下简并的导带和价带的边界态电子 １００％地集中在同一边界处. 在本文中ꎬ电子 ５０％以上是

分布在边界格点 １ 或 ８ 上的态ꎬ我们称为边界态.

图 ３　 图 ２中 ４个边界带上各态电子在空间格点的占据几率. (ａ１~ ａ２)含 Ｕ＝４ ｅＶꎬ但是不含 ＳＯ＋Ｚꎬ导带和价带上各态电子的空间分布几率

(ｂ１~ ｂ２)含 Ｕ＋ＳＯꎬ不含塞曼项时ꎬ导带和价带上各态电子的空间分布几率. (ｃ１~ ｃ４)含 ＳＯ＋Ｚꎬ且 ｇ＝０.０２ ｅＶꎬ但是不含 Ｕ 时. (ｄ１~ ｄ４)
ＳＯ＋Ｚ＋Ｕꎬｇ＝０.０２ ｅＶ. (ｅ１~ ｅ４)ＳＯ＋Ｚ＋Ｕꎬ但塞曼效应作用强度为 ｇ＝５ ｅＶ. 图中正负值表示自旋向上 /向下的占据几率ꎬ

其中整数表示纳米带原胞中格点的指标

Ｆｉｇ ３　 Ｔｈｅ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ ａｔ ｓｐａｃｉａｌ ｓｉｔｅｓ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏｎｓ ｉｎ ｔｈｅ ｓｔａｔｅｓ ｂｅｌｏｎｇｉｎｇ ｔｏ ｔｈｅ ｆｏｕｒ ｅｄｇｅ ｂａｎｄｓ ｉｎ Ｆｉｇ􀆰 ２. (ａ１~ ａ２)ｗｉｔｈ ｔｈｅ Ｕ
ｔｅｒｍꎬｂｕｔ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ ＳＯ＋Ｚꎬｔｈｅ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎ ａｎｄ ｖａｌｅｎｃｅ ｂａｎｄｓ. (ｂ１~ ｂ２)ｗｉｔｈ ｔｈｅ Ｕ＋ＳＯꎬｂｕｔ
ｗｉｔｈｏｕｔ Ｚｅｅｍａｎ ｔｅｒｍꎬｔｈｅ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ｃｏｎｄｕｃｔｉｏｎ ａｎｄ ｖａｌｅｎｃｅ ｂａｎｄｓ. (ｃ１~ ｃ４)ｗｉｔｈ ｔｈｅ ＳＯ＋Ｚꎬｇ＝０.０２ ｅＶꎬ
ｂｕｔ ｗｉｔｈｏｕｔ ｔｈｅ Ｕ ｔｅｒｍ. (ｄ１~ ｄ４)ｗｉｔｈ ａｌｌ ｔｅｒｍｓ ＳＯ＋Ｕ＋Ｚ ｉｎ Ｅｑ.(１)ꎬｇ＝０.０２ ｅＶ. (ｅ１~ ｅ４)ｗｉｔｈ ａｌｌ ｔｅｒｍｓ ＳＯ＋Ｕ＋Ｚꎬｔｈｅ ｓｔｒｅｎｇｔｈ ｏｆ

Ｚｅｅｍａｎ ｅｆｆｅｃｔ ｉｓ ｇ＝５ ｅＶ. Ｔｈｅ ｐｏｓｉｔｉｖｅ / ｎｅｇａｔｉｖｅ ｖａｌｕｅｓ ｄｅｎｏｔｅ ａｓ ｔｈｅ ｓｐｉｎ￣ｕｐ / ｓｐｉｎ￣ｄｏｗｎ ｏｃｃｕｐｉｅｄ ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ ａｔ ｓｉｔｅｓꎬ
ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ. Ｔｈｅ ｉｎｔｅｇｅｒ ｎｕｍｂｅｒｓ ｅｘｐｒｅｓｓ ｔｈｅ ｓｉｔｅ ｉｎｄｉｃｅｓ ｉｎ ｐｒｉｍｉｔｉｖｅ ｃｅｌｌ

图 ３(ｂ１)和(ｂ２)与图 ３(ａ１~ ａ２)完全不同ꎬ加入自旋轨道耦合作用后ꎬ除能带结构的变化之外ꎬ电子

的空间分布也发生了很大的变化. 在小于费米波矢 ｋ ＝ ０.５６ 的区域ꎬ导带中电子分布不再局域一个边界ꎬ
而是根据电子自旋不同分别局域在两个边界上ꎬ两个边界上电子之间呈反铁磁耦合特征ꎬ而同一边界上的

电子间是铁磁耦合. 在大于费米波矢 ｋ＝ ０.５６ 的区域ꎬ特别是导带底和价带顶附近ꎬ边界态的自旋和局域

分布都开始发生混合ꎬ边界态特征消失ꎬ说明库仑作用 Ｕ破坏了原有边界态特点ꎬ因此我们认为该系统的

边界带不能穿越费米能.
紧接着我们来看图 ２(ｃ)和 ３(ｃ１~ ｃ４)ꎬ含自旋轨道耦合和塞曼作用项ꎬ而不含在位库仑相互作用时ꎬ

系统的能带结构图 ２(ｃ)与盛利等人的研究结果一致[３０－３１]ꎬ盛利等人已对该系统的能带结构做过大量研

究. 能带是对称的ꎬ有两个费米波矢 ｋ＝ ０.４８９ ８５ 和 ０.５１０ １５ꎬ能隙非常小为 ０.４ ｍｅＶꎬ是图 ２(ａ)中能隙的千

分之一. 在费米波矢处ꎬ边界能带色散关系是线性的. 根据图 ３(ｃ１ ~ ｃ４)ꎬ费米能附近的 ４ 个边界带 ７ ~ １０
的空间几率分布ꎬ我们认为可以根据自旋不同分成两个子能带系:分别局域在 １ 和 ８ 格点的 ７ 带和 ９ 带自

旋向下ꎬ相交在费米能下面的－２０ ｍｅＶ 处ꎬ而自旋向上的 ８ 带和 １０ 带相交于费米能上面的 ２０ ｍｅＶ 处. 在

０.５ 波矢处ꎬ能量位于 ２０ ｍｅＶ 的两个自旋向上的边界态电子 １００％地位于相反的两个边界格点上ꎬ且群速

—５４—
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度大小相等ꎬ但是方向相反ꎬ这将导致在该能量处ꎬ自旋向上的两个边界态电子输运贡献总和为零ꎬ即没有

自旋向上电子输运ꎬ系统的总电导几乎少一个单位的 ｅ２ / ｈꎬ边界态区域的波矢范围为 ｋ∈[０.４０４ꎬ０.５９６] .
但是我们也发现根据局域边界格点不同ꎬ而分成两个相对于 ０.５ 波矢对称的子边界能带系:自旋相反

的 ７ 带和 １０ 带上的边界态电子主要分布在边界格点 １ 上ꎻ而自旋相反的 ８ 带和 ９ 带上的边界态电子主要

分布在相反边界格点 ８ 上. 进一步ꎬ局域在同一边界格点的两个自旋相反的边界带在费米波矢处因强烈

的库仑排斥ꎬ而发生自旋混合ꎬ自旋简并破坏ꎬ而打开 １ 个很小的能隙ꎬ这个自旋混合态出现的波矢区域很

窄ꎬ很快恢复为纯自旋态. 见图 ３(ｃ１~ ｃ４)所示ꎬ电子几率在费米波矢处发生部分反转后很快恢复ꎬ因此ꎬ
虽有能隙ꎬ我们认为该系统的 ４ 个边界带仍然是穿过费米能的能带.

我们在图 ２(ｃ)的研究基础上ꎬ加入自洽在位库仑相互作用 Ｕ 项ꎬＳＯ 各参数同前所述ꎬ其中 Ｕ ＝ ４ ｅＶꎬ
ｇ＝０.０２ ｅＶꎬ能带结构和各边界带对应电子态上电子的空间分布见图 ２(ｄ)和 ３(ｄ１~ ｄ４) . 与图 ２(ｃ)比较ꎬ
图 ２(ｄ)能带结构中的费米能在零以下ꎬ而且随 ｋ 增大ꎬ能带的自旋劈裂程度增加ꎬ在 ｋ ＝ ０.５ 处达到最大ꎬ然
后随 ｋ增加又逐渐减小ꎬ在费米波矢 ｋ＝０.４３４ ８ 和 ０.５６５ ２ 处能量随波矢的变化不再是清晰的线性关系ꎬ在费

米波矢处能隙为ΔＥ≈５.４ ｍｅＶꎬ比图 ２(ｃ)中的能隙大 １０ 倍. 比较图 ３(ｄ１~ｄ４)与图 ３(ｃ１~ｃ４)ꎬ两种情况下的

边界态电子空间分布变化不大ꎬ只是自旋混合态所对应的费米波矢更远离 ０.５. 两个子能带系中ꎬ有一组自旋

相反的两个边界带 ７ 和 １０ 的电子主要分布在边界格点 ８ 上ꎬ而另一组 ８ 和 ９ 带电子主要分布在相反的边界

处. 在费米波矢处ꎬ出现电子自旋方向反转的现象ꎬ在同一边界格点处两个自旋相反的边界态出现混合ꎬ打开

了能隙ꎬ但是混合程度和变化速度都减弱. 我们认为能带虽有能隙ꎬ但是这些边界带仍然穿越了费米能ꎬ该系

统仍然具有较高的电迁移率. ｋ∈[０.３９６ꎬ０.６０４]都属于边界态. 量子电导的计算结果显示ꎬ在 ０.５ 波矢处ꎬ能
量位于 ０.１５ ｍｅＶ 的两个自旋向上的边界态电子 １００％地位于相反的两个边界格点上ꎬ且群速度大小相等ꎬ但
是方向相反ꎬ这将导致在该能量处ꎬ自旋向上的两个边界态电子输运贡献总和为零ꎬ即没有自旋向上电子输

运ꎬ系统的总电导几乎少 １ 个单位的 ｅ２ / ｈꎬ而且沿两个边界相反方向传导的电子会产生磁矩ꎬ同样在－０.１７ ｅＶ
处ꎬ沿两个边界相反方向传导的自旋向下电子输运相消ꎬ而且产生相反方向的磁矩[４９] .

最后ꎬ我们加大塞曼作用项的强度ꎬ能带中不同自旋方向的能带线性地朝能量的不同方向移动ꎬ自旋

向上 /向下的能带向上 /向下移动ꎬ取 ｇ＝ ５ ｅＶꎬ使得 ４ 个边界带远离费米能ꎬ而且自旋向上 /向下的边界带

高于 /低于相反自旋的能带ꎬ边界态处于无其他本征体态区域ꎬ见图 ２(ｅ)中的能带图ꎬ且没有了原导带与

价带在费米能处的自旋简并ꎬ也就没有了自旋混合的边界态ꎬ见图 ３(ｅ１ ~ ｅ４) . 虽然增加塞曼作用强度能

获得更大范围的纯自旋边界态ꎬ但是实际应用中塞曼效应很难达到这样的强度.

图 ４　 在两倍周期 ｋ 空间ꎬ图 ２(ｄ)的 ４ 个边界带的色散曲线

Ｆｉｇ􀆰 ４　 ｋ ｓｐａｃｅ ｈａｖｉｎｇ ｔｗｏ ｐｅｒｉｏｄｉｃ ｌｅｎｇｔｈｓꎬｗｉｔｈ ｔｈｅ
ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｆｏｕｒ ｅｄｇｅ ｂａｎｄｓ ｉｎ Ｆｉｇｕｒｅ ２(ｄ)

根据以上研究的能带结构ꎬ我们注意到边界能带在

倒格子空间的周期边界处的连续性特点与体能带不

同. 图 ２(ｃ) ~(ｅ)中每个边界带在一维 ｋ空间周期的两个

边界处ꎬ能量一正一负ꎬ因此ꎬ在边界处每个边界带并不

能按周期连续重合. 为了说明这点ꎬ也为了搞清楚边界带

在 ｋ空间的周期特征ꎬ我们特意绘制了两个周期 ｋ∈[０ꎬ
２]的边界能带结构ꎬ见图 ４ 所示. 因能带结构在 ｋ空间具

有周期性特征ꎬ在 ｋ＝１.０ 处能量本征值的连续性ꎬ自旋向

下的 ７ 带与 ９ 带的本征能量相等ꎬ自旋向上的 ８ 带与 １０
带的本征能量相等. 显然在周期边界处ꎬ自旋向下的 ７ 带

与 ９ 带互换ꎬ而自旋向上的 ８ 带与 １０ 带互换.
如果我们从前面能带结构分析来看ꎬ能带由两个子能带系构成:局域在边界格点 １ 上的 ７ 带和 １０ 带ꎬ

局域在另一边界格点 ８ 上的 ８ 带和 ９ 带. 显然ꎬ在 ｋ空间周期边界处ꎬ两个局域在不同边界的子能带系之

间发生交换. 以 ７ 带转换 ９ 带为例ꎬ将 ７ 带在边界 ｋ＝ １.０ 处的电子空间分布ꎬ与 ９ 带在 ｋ ＝ ０.０ 处的电子空

间分布比较ꎬ整个电子在各格点的占据几率都转换为相反边界格点对应的边界态上. 由图 ４ 所示ꎬ在 ｋ ＝
１.０ 处ꎬ空间分布转换突然发生ꎬ这种空间转换类似于数学中莫比乌斯带(Ｍｏｂｉｕｓ) [５０]ꎬ将一个带的首尾两

头反转 １８０°粘接. 但是能量连续变化ꎬ即随 ｋ 的增加ꎬ自旋方向不变的情况下ꎬ电子可以不需要任何能量

从一个边界转换到另一边界上.
—６４—
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３　 总结

上述各种哈密顿系统下的能带结构和边界态的空间电子分布的计算结果和讨论说明ꎬ在只有动能项

的基础上ꎬ虽增加 １ 个很小的自旋轨道耦合相互作用项或者在位库仑相互作用项ꎬ边界态的能带结构和空

间分布都会发生巨大变化ꎬ同时所对应的量子霍尔效应也不同. 特别是在描述 ＳＯ 自旋轨道耦合的紧束缚

Ｋａｎｅ￣Ｍｅｌｅ 模型基础上ꎬ再引入自洽在位库仑相互作用项和塞曼效应作用项ꎬ自洽在位库仑相互作用破坏

了原来由 ＳＯ 自旋轨道耦合产生的穿过费米能的边界带[３１]ꎬ打开较大的能隙[５１]ꎬ而塞曼效应的加入却重

新恢复了边界带穿过费米能的特性ꎬ显示外加磁场引起的塞曼效应作用在保护边界带穿过费米能的性质

上有着非常重要的作用. 对该系统的 ４ 个边界能带进行分析ꎬ我们认为 ４ 个边界带是由两个分别位于不同

边界的边界子能带系构成ꎬ每个子能带系由自旋相反的两个边界带组成. 每组边界子能带系在各自的费

米波矢处自旋状态混合ꎬ打破自旋简并ꎬ出现 １ 个很小的能隙. 边界态上电子空间分布随 ｋ 变化的分析结

果揭示此微小能隙并不能改变边界带穿过费米能. 最后ꎬ在 ｋ 空间周期边界处ꎬ两个子能带系中具有相同

自旋方向的子能带相互转换ꎬ其电子的空间分布也相应地转变到相反的边界格点上ꎬ即随 ｋ增加而流动的

电子自旋方向是不变的ꎬ不需要任何能量ꎬ从一个边界态的空间分布转换到另一边界态的空间分布.
在仅考虑直接跃迁的光学偶极跃迁研究中ꎬ对于两个子能带系ꎬ子能带系内的 ７ 带和 １０ 带间的电子

激发而产生的电子－空穴激发对会形成自旋单重的电子激发对态ꎬ即电子和空穴的自旋方向向下ꎬ而且都

位于同一个边界格点 １ꎬ因此这种激子尺寸小ꎬ束缚能大ꎬ这与文献报道是一致的[５２] . 而从另一个子能带

系内的 ８ 带和 ９ 带间激发的激子也是自旋向上单重激子态ꎬ却局域在相反的边界处. 这两个子能带系内激

发的自旋相反的单重激子态是自旋简并的ꎬ分别处在不同的边界上ꎬ两个自旋简并激子态间的干涉会减

弱. 因此ꎬ在激子其主要作用的光学激发材料中ꎬ特别是低维的石墨烯类材料中的光致能量输运研究中ꎬ
显然这种激子的边界局域分布会提高光致激发的激子能量输运效率.
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