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锯齿型石墨烯纳米窄带中量子霍尔体系的

电场调控

刘娜1) 胡边2) 魏鸿鹏1) 刘红1)†

1)(南京师范大学物理科学与技术学院, 南京 210023)

2)(安徽省铜陵市第一中学, 铜陵 244000)

( 2018年 2月 1日收到; 2018年 3月 19日收到修改稿 )

应用含自洽格点在位库仑作用的Kane-Mele模型, 研究锯齿型石墨烯纳米窄带平面内横向电场对边界带
能带结构和量子自旋霍尔 (QSH)体系的影响. 研究结果显示, 当电场强度较弱时, 外加电场的方向可以调控
自旋向下的两个边界带一起朝不同方向移动, 导致波矢q = 0.5处自旋向下的两个纯边界态的能量简并劈

裂方向可由电场调控; 当电场强度进一步增强到超过 0.69 V/nm, 自旋向下的两个边界带出现较大带隙, 能
带反转, 而自旋向上的电子结构无能隙, 系统呈现半金属性, 同时QSH体系不再是B 类. 特别当电场强度为
1.17 V/nm时, 在自旋向下能带的能隙中, q = 0.5处存在自旋向上的纯边界态, 意味着在 8格点边界处可以
产生自旋向上的纯边界电流. 当电场强度持续增加时, QSH系统从B类到C类经历 3个阶段的变化. 当电场
强度超过 1.42 V/nm后, 自旋向上的两个边界带也出现能带反转, 分别成为导带和价带, 系统成为C类的普
通量子霍尔体系.

关键词: 窄锯齿型纳米带, 能带结构, 边界带, 量子自旋霍尔效应
PACS: 73.22.Pr, 73.22.–f, 73.20.–r DOI: 10.7498/aps.67.20180249

1 引 言

由于石墨烯具有非传统的物理学性质 [1,2], 以
及在纳米电子学中的潜在应用价值, 最近几年引
起越来越多研究者的关注. 人们对石墨烯纳米带
的能带结构和电输运性质进行了大量的理论研究.
早期理论研究不含自旋劈裂因子和量子输运, 单
层石墨烯具有无质量Dirac粒子色散关系 [3,4], 二
维窄石墨烯纳米带出现了零能隙和零能边界态 [5].
2005年, Kane和Mele [6,7]引入两种不同的自旋轨

道耦合, 即碳原子的内禀自旋轨道耦合作用 [8]和外

电场引起的Rashba自旋轨道耦合作用 [9−12], 发现
了窄锯齿型石墨烯纳米带的能带结构中 4条无散
射的边界带和拓扑性非平庸的量子自旋霍尔态 [13],
开创了新型二维材料拓扑保护边界态理论研究的

先河. 近年来, 各种新型二维拓扑材料被相继发现,
其中受拓扑保护的各种边界态的研究激起物理学

家、材料学家的广泛兴趣, 涌现出大批研究成果.
虽然石墨烯独特的物理学性质在电子学器件

中有很大的应用前景, 但是其零能隙的特点限制了
它的广泛应用. 为此, 人们不断地探寻打开石墨烯
能带的方法. 石墨烯打开带隙的方法分为两种类
型 [14], 一类是直接破坏石墨烯的化学结构, 导致电
子结构受到影响打开带隙, 包括掺杂、吸附原子、引
入周期性破缺等; 另一类是间接破坏石墨烯的结构
对称性, 引入外场、衬底、自旋轨道耦合作用等打开
带隙. Zhang等 [15]在双层石墨烯垂直方向加电场,
通过调节电场的大小, 石墨烯从零能隙慢慢出现带
隙. 2006年, Son等 [16]采用平面内横向电场, 使纳
米带两边界的静电势不同, 破坏两端自旋态的能量
简并, 导致一种自旋态出现在费米能级处, 而另一
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种自旋态不在费米能级处, 呈半金属性, 出现单一
方向自旋极化电导.

引入自旋轨道耦合作用能打开一个很小的带

隙 [6,7], 而另一个能够打开带隙的哈密顿量是格点
在位库仑能. Wang等 [17]和Sheng 等 [18]分别引入

了不同的格点在位库仑能, 前者采用AB子格点具
有不同在位库仑能, 而后者则是根据格点距离纳米
带边界的远近取不同的在位库仑能, 二者计算结果
显示的边界带结构有很大不同. 这说明格点在位
库仑能对边界带的结构影响很大. 理论上, 格点在
位库仑能的大小与格点被电子占据的几率成正比.
对于电子空间分布明显不均的边界态来说, 应该采
用更为合理的、与电子空间分布有关的格点在位库

仑能, 即自洽在位库仑能 [19,20]. 采用自洽在位库仑
能, 我们已经详细研究了锯齿型窄纳米带的能带结
构和电导 [21,22].

本文基于含自旋轨道耦合作用的紧束缚Kane-
Mele模型, 并采用自洽格点在位库仑能, 考虑在锯
齿型石墨烯纳米窄带平面内加入横向电场, 希望能
通过电场调控边界带的能带结构, 控制自旋电流,
改变系统的量子自旋霍尔体系. 计算结果与分析都
表明, 随电场的强度增强, 系统能够从B类量子自
旋霍尔体系逐步变为C类普通的量子霍尔体系.

2 理论方法

在以往研究工作的基础上 [21,22], 加入平面内
横向电场, 系统的哈密顿量 Ĥ表示为 [18−20,23]:

Ĥ = Ĥ0 + ĤSO + ĤZ + ĤU + ĤE, (1)

其中

Ĥ0 =
∑
⟨i,j⟩

tijc
+
i cj ,

ĤSO = iVR

∑
⟨i,j⟩

c+i ez · (σ × dij) cj

+ iVSO
2√
3

∑
⟨i,j⟩

c+i σ · (dkj × dik) cj ,

ĤZ = g
∑
i

c+i σzci,

ĤU =
∑
i,σ

U(⟨niσ̄⟩ −
1

2
)niσ,

ĤE =
∑
i,σ

−eE(yi − yc)niσ.

Ĥ0是最近邻格点之间的跃迁项; c+i =
(
c+i↑, c

+
i↓
)

(ci = (ci↑, ci↓)
T)是电子在格点 i上的产生 (湮没)

算符; tij = −2.6 eV是最近邻格点之间的跃迁系
数; σ是泡利矩阵, dik 是从格点k到格点 i的单位

矢量, 这里格点k是格点 i与格点 j的共同最近邻;
ĤSO包含原子内部的内禀自旋轨道耦合作用和外

电场引起的Rashba自旋轨道耦合作用; ĤZ是垂

直纳米带平面的外磁场引起的塞曼效应; ĤU是自

洽格点在位库仑相互作用 [19,20]; 其中niσ = c+iσciσ

表示在原胞中第 i格点上自旋为σ的粒子占据数,
⟨niσ⟩是考虑温度效应后, 在格点 i上自旋为σ的平

均粒子占据数; ĤE是平面内沿 y方向上施加的一

横向均匀电场的哈密顿作用量, yi是格点 i的坐标

y分量, yc是纳米带中心的坐标 y分量; E为外电场
强度参数, 文中电场强度的单位是V/nm, 取值范
围为0—2.0 V/nm. 在本文中,其他参数与文献 [18,
21, 22]一致, U = 4 eV, VR = 0.01t0, VSO = 0.02t0,
g = 0.02 eV. 而且我们仍然以仅含 8个原子的窄锯
齿型石墨烯纳米带为研究对象, 其宽度为 0.71 nm,
几何结构见图 1 .

x

y

E
O

图 1 锯齿型石墨烯纳米窄带结构示意图 宽度是 8个
原子, 沿 x方向周期平移; 虚框内为原胞结构, 其中整数
1—8是原胞内碳原子的格点指标, 垂直向上红色箭头表
示外加电场方向

Fig. 1. Geometric structure of the narrow zigzag
graphene nanoribbon (ZGNR) with the width of 8
atoms. Periodic translational direction is along the
x-axis. The shadow cube denotes the primitive cell,
in which the integers 1–8 denote the site indices of
C-atoms. The red vertical arrow denotes the applied
electric field.

3 结果与讨论

首先研究电场方向对石墨烯纳米带边界带能

带结构的影响, 见图 2 . 图 2中, E为能量, ∆为带
隙, a为晶格常数, q为波矢 (单位为 2π/a), N为边
界带的指标, VE为电场强度. 可以看出, 当外加电
场强度较小时, 7带和 9带交叉点的移动方向随电
场方向的不同而不同: 当电场为负方向时, 它向右
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移动至 q = 0.541; 当电场为正方向时, 它向左移动
至 q = 0.459; 原 7 带和 9带交叉点处能级简并, 此
时发生劈裂, 出现较大的带隙, 为 22.31 meV, 因该
处的能量低于费米能, 故它不是系统的能隙. 进
一步发现左右费米波矢处的能量和带隙随外加电

场方向的变化而变化, 原左右能隙成为带隙: 当电
场为负方向时, 左费米波矢的能量高于右费米波
矢的能量, 左带隙大于右带隙; 而当电场为正方向
时, 左费米波矢的能量低于右费米波矢的能量, 左

带隙小于右带隙. 接着, 我们从图 2 (a1)—(a4) 和
图 2 (b1)—(b4)电子占据几率的空间分布中发现,
无论所加外电场为正向还是反向, 能带结构中自
旋向上的 8带和 10带的空间占据几率分布基本不
变, 而自旋向下的 7带和 9带发生较大变化. 比较
图 2 (a1)与图 2 (a3)中 q = 0.541 附近、图 2 (b1)与
图 2 (b3)中 q = 0.459 附近, 原7带与 9带上自旋向
下的电子分别分布在不同边界 1与 8格点上, 但在
引入电场后, 7带与9带交叉点处, 7带与9带都不
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图 2 电场强度分别为±0.05 V/nm时 4个边界带的能带结构及相应能带上的状态中电子在空间格点占据几率 (a) VE =

−0.5 V/nm的能带结构; (b) VE =0.5 V/nm的能带结构; (a1) VE = −0.5 V/nm, 能带N = 7时电子在空间格点占据几率;
(a2) VE = −0.5 V/nm, 能带N = 8时电子在空间格点占据几率; (a3) VE = −0.5 V/nm, 能带N = 9时电子在空间格点占据几

率; (a4) VE = −0.5 V/nm, 能带N = 10时电子在空间格点占据几率; (b1) VE = 0.5 V/nm, 能带N = 7时电子在空间格点占据

几率; (b2) VE = 0.5 V/nm, 能带N = 8时电子在空间格点占据几率; (b3) VE = 0.5 V/nm, 能带N = 9时电子在空间格点占据

几率; (b4) VE = 0.5 V/nm, 能带N = 10时电子在空间格点占据几率; 图中整数代表各带的指标, 箭头代表各带的自旋方向
Fig. 2. The band structures of four edge bands and the occupied probabilities at spacial sites of electrons in the edge states
under the corresponding electric fields ±0.05 V/nm: (a) Band structure under VE = −0.5 V/nm; (b) band structure under
VE = 0.5 V/nm; (a1) occupied probabilities at spacial sites of electrons for the edge band N = 7 under VE = −0.5 V/nm;
(a2) occupied probabilities at spacial sites of electrons for the edge band N = 8 under VE = −0.5 V/nm; (a3) occupied
probabilities at spacial sites of electrons for the edge band N = 9 under VE = −0.5 V/nm; (a4) occupied probabilities at
spacial sites of electrons for the edge band N = 10 under VE = −0.5 V/nm; (b1) occupied probabilities at spacial sites of
electrons for the edge band N = 7 under VE = 0.5 V/nm; (b2) occupied probabilities at spacial sites of electrons for the edge
band N = 8 under VE = 0.5 V/nm; (b3) occupied probabilities at spacial sites of electrons for the edge band N = 9 under
VE = 0.5 V/nm; (b4) occupied probabilities at spacial sites of electrons for the edge band N = 10 under VE = 0.5 V/nm.
The integers denote the band indices and the gray vertical arrows denote the spin directions of bands.
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再是单一局域一个边界格点的边界带, 两个带的空
间几率分布发生混合, 原能级简并消除; 且随波矢
的变化, 混合效应逐渐消失; 同样的情况也发生在
8带和 10带交叉处, 也出现两个不同边界格点的几
率分布发生混合的情况, 但相对于 7 带与 9带的混
合, 其强度非常弱, 而且很快消失. 另外, 在左右费
米波矢处, 即 8带与 9 带、7带与 10带的交叉处, 原
来因自旋简并劈裂而导致的电子几率是两个不同

自旋方向的几率的混合, 现在电场的加入使得这个
混合效应增强, 几乎完全反转, 但是随 q的变化会

迅速恢复.
同时, 虽然 7带与 9带交叉点随电场方向的不

同而朝不同方向发生移动, 但是在边界格点上, 电
子空间占据几率最大达到 100%的边界态仍然位于
q = 0.5处, 见图 2 (a1)—(a4)和图 2 (b1)—(b4). 在
没有外电场时, 7带与 9带交叉点在 q = 0.5处, 其
上两个自旋向下电子分别局域在不同的边界格点

上, 但是速度方向相反, 因此在该能量处, 两个边
界带自旋向下电子贡献的电导总和为零 [23]. 当加
入平面内横向电场后, 在 q = 0.5处, 7带与 9带的

能级简并消失, 两个局域在不同边界格点的两个
边界态电子在能量上分开, 见图 2 (a)和图 2 (b). 在
q = 0.5处, 当电场为−0.5 V/nm时, 9带的能量大
于 7带的能量. 故在高能量时, 100%在边界格点 8
上的 9带边界态电子贡献自旋向下的正向边界电
流; 而在低能量处, 100%在格点 1上的 7带边界态
电子提供自旋向下的反向边界电流. 相反, 当电场
为 0.5 V/nm时, 7带的能量高于 9带的能量, 故在
高能量时, 边界格点 1处的 7 带边界态电子提供自
旋向下的反向边界电流; 而在低能量处, 在边界格
点 8上贡献自旋向下的正向边界电流. 因此, 在高
(或低)能量处, 可以通过调控电场方向产生不同方
向的自旋电流, 并且调控自旋向下的电流在不同边
界处出现.

紧接着, 研究电场强度对石墨烯纳米带边界
带的能带结构的影响.当电场强度逐渐增强时,可
以看到 4个边界能带中有一个明显变化,自旋向下
的 7带与 9带的交叉点不断向左移动. 随电场强度
继续增加, 7带与 9带交叉处的带隙不断增加.为显
示 4 个不同阶段时的能带结构, 在图 3 (a)—(d)中,
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图 3 不同电场强度值下石墨烯纳米带 4个边界带的能带结构 (a) VE = 0.80 V/nm; (b) VE = 1.00 V/nm; (c) VE = 1.17 V/nm;
(d) VE = 2.00 V/nm; 图中的整数是带指标, 箭头代表各带的自旋方向
Fig. 3. The band structures of four edge bands in the narrow ZGNR under the different strength of the applied electric
field: (a) VE = 0.80 V/nm; (b) VE = 1.00 V/nm; (c) VE = 1.17 V/nm; (d) VE = 2.00 V/nm. The integers express the band
indices, the gray vertical arrows denote the spin directions of bands.
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电场强度分别为 0.80, 1.00, 1.17和 2.00 V/nm. 当
电场强度超过 0.69 V/nm 时, 带隙值达到 50 meV,
本文中带隙值大于 50 meV, 即大于室温时热电子
能量 25 meV的 2倍, 我们认为 7带与 9带不能交叉
穿越带隙, 即能带发生反转, 见图 3 (a); 当电场强
度超过 0.93 V/nm 时, 自旋向下的导带 9带能量
值越过了穿过费米能的 8带, 见图 3 (b); 而当电场
强度继续增强, 超过 1.17 V/nm时, 自旋向下的价
带 7带越过费米能以下的 8带, 见图 3 (c); 当电场
强度大于 1.42 V/nm后, 8带与 10带的带隙值大于
50 meV, 8带与 10带不能交叉穿越带隙, 即能带反
转, 10带成为自旋向上导带, 8 带成为自旋向上的
价带, 见图 3 (d)所示.

下面具体分析讨论上述不同电场强度范围

内的 4种能带结构图. 外电场 0.80 V/nm时, 如
图 3 (a)所示, 7带与 9带的带隙为 64.21 meV, 大于

50 meV, 因此 7带与 9带的走向不同于图 2 (b), 能
带反转, 7带不再与 10带交叉, 而是 9带与 10带交
叉, 7 带成为动量空间中一个完整的不与任何带交
叉及连接的独立价带; 虽然9带与10带和8带交叉,
但是在整个动量空间中9带也是独立的导带. 显然,
此时自旋向下的电子结构能带存在能隙, 而自旋向
上的电子是无能隙的, 系统呈现对自旋向上电子
导电, 而自旋向下电子禁止的半金属性, 这结果也
正如Son等 [16]理论预言的结论一致. 因为自旋向
下的 7带和 9带在整个动量空间是独立的导带和价
带, 自旋向下电子的量子自旋霍尔效应消失, 不再
是文献 [18]中的B型量子自旋霍尔体系, 而是只有
自旋向上电子的量子自旋霍尔效应, 但是该效应并
不在自旋向下电子的能量禁带区域, 如图 4中 I图
所示.
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图 4 波矢和带隙随电场强度的变化关系 (a)左费米波矢 qF (qF单位为 2π/a, a为晶格常数)随 VE的变化关系;
(b) 7带与 9带的带隙Egap随 VE的变化关系, 右列为从QSH(B) 向QSH(C)过渡中的 I, II, III 电子态流动示意
图; 其中为了比较, 加入B类和C类电子态流动图; QSH (quantum spin Hall)即量子自旋霍尔
Fig. 4. The left Fermi wave vector and the gap between band 7 and 9 with increasing strength of the electric
field: (a) Left column, the Fermi wave vector with increasing strength of the electric field; (b) middle column:
the gap between band 7 and 9 with increasing strength of the electric field; the schematic flow diagram of
electron state in the right column; there are three processes (I–III) from QSH(B) to QSH (C); the flow
diagrams of the type B and the type C are for comparison. QSH i.e. quantum spin Hall.

电场强度为 1.00 V/nm时, 图 3 (b)中自旋向
下的导带 9带能量值越过了 8带, 不再与 8带交叉,
同时7带与9带的能隙增大为84.98 meV,系统仍然

是半金属性的, 而且相对于图 3 (a), 在该能隙间隔
中的 8带电子态在边界格点的占据几率更高, 呈现
更强的边界态特性, 因此, 可以预期在自旋向下电子
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的禁带区域, 有纯的自旋向上量子自旋霍尔效应.
进一步分析系统量子自旋霍尔体系中的电子态流

动图, 在整个动量空间, 在布里渊区边界处, 8带与
9带连接, 9带与 10 带连接, 所以与图 4中 I图不同
的是, 原 8带到 10带的电子态流动变成 8带流向 9
带和9带流向10带两部分, 见图 4中 II图.

当电场强度为 1.17 V/nm时, 与图 3 (b)相比,
自旋向下 7带的能量越过 8带, 7 带顶与 9带底
所在波矢 q位于 0.445, 带隙增加为 91.04 meV,
但是此时 8带与 10带在 q = 0.538处的带隙仅为

14.34 meV, 仍然小于 50 meV, 自旋向上的 8带和
10带交叉穿过带隙, 自旋向上电子的能带是无能隙
的; 并且在 q = 0.5处 100%位于边界格点 8的自旋
向上边界态正好处于自旋向下电子的禁带区域, 因
此在此区域导电电子是完全沿边界格点8的自旋向
上电子, 具有最纯的单一自旋向上电子的高效量子
霍尔效应. 进一步分析此时系统的量子自旋霍尔体
系中的电子态流动图, 显然, 由于边界 7带越过了
8 带导致电子态流动发生了变化, 此时自旋向下的
7带不再是一个独立的价带, 在布里渊区的边界处,
7带与 8带连接, 8带与 9带连接, 9带与 10带连接,
电子态流动图如图 4 中 III图所示.

当电场继续增强, 边界 8带与 10带之间的带
隙越来越大. 当电场强度为 2.00 V/nm时, 在
q = 0.563处带隙达到 154.55 meV, 大于 50 meV,
此时自旋向上的8带与10带不能交叉穿过, 因此自
旋向上电子的能带结构不同于图 3 (a)—(c), 10带
成为导带, 8带成为价带. 故此带隙成为自旋向上
电子能带结构中的能隙, 能带结构如图 3 (d)所示,
而自旋向上的 7带与 9带在 q = 0.437处能隙也达

到 154.32 meV, 此时系统不再是半金属性的. 处于
边界格点 1上自旋向下 9带与自旋向上 10带构成
导带, 而处于边界格点 8上自旋向下 7带与自旋向
上 8带构成价带. 分析电子态的流动, 在布里渊区
的边界处, 导带和价带内的带各自连接形成流动,
在禁带区域没有电子流动, 见图 4中C图, 体系完
全成为C类 [18]量子自旋霍尔体系.

4 总 结

通过对锯齿型石墨烯纳米窄带平面内加入横

向电场, 在自洽格点在位库仑能的基础上, 用电场
控制空间各格点上电子的电势能分布. 研究结果显

示, 可以用电场调控 4个边界带的能带结构, 控制
自旋电流, 改变系统的量子自旋霍尔体系. 当电场
强度较弱时, 外加电场的方向不同, 在 q = 0.5处自

旋向下的处于不同边界格点的两个边界带朝不同

能量方向分开, 因此, 在高 (或低)能量处, 可以通过
调控电场方向, 产生不同方向的纯自旋电流, 并且
调控自旋向下的电流在不同边界处出现. 随着电场
强度的增强, 平面内横向电场确实可以使系统从量
子自旋霍尔体系B类变为C类, 这个过程中经历了
3个不同的量子自旋霍尔体系. 特别是当电场强度
介于1.17—1.42 V/nm时, 在 q = 0.5 处100% 位于
边界格点8的自旋向上边界态正好处于自旋向下电
子的禁带区域, 导电电子是完全沿边界格点 8的自
旋向上的电子, 具有纯自旋向上的边界电流.
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Abstract
Using the tight binding Kane-Mele model including the self-consistent on-site Coulomb interactions (O-CIs), we

study the influence of transverse electric field in the narrow zigzag graphene nanoribbon (ZGNR) plane on the edge
band structure in order to investigate the way to control the type of quantum spin Hall (QSH) system in the ZGNR.
The theoretical results show that when applying weak electric field intensity, the direction of electric field can adjust
these two spin-down edge bands moving along the different directions in one-dimensional q space, which leads to the
two different types of degenerative breakdown of two pure spin-down edge states at q = 0.5. When applying positive
electric field the energy of spin-down edge band at edge site 1 is higher than that at edge site 8. On the contrary, when
applying negative electric field the energy of spin-down edge band at edge site 8 is higher than that at edge site 1. It
shows that we can use the direction of electric field to control the two spin-down edge currents occurring at two different
energies. Further, when the electric field intensity increases above 0.69 V/nm, the increased large band gap between
the two spin-down edge bands leads to the inversion of these two spin-down edge bands. That is to say, there is a
spin-down band gap, however, there is not a band gap for spin-up edge band in the region of spin-down band gap. Thus
the system becomes half-metallic, and the QSH does not belong in the type B any longer. Specially, when the electric
field intensity reaches 1.17 V/nm in the region of spin-down band gap, the pure spin-up edge state appears at q = 0.5,
which shows that the strong pure spin-up edge current along the edge site 8 can occur. With increasing the intensity of
electric field, the QSH system undergoes three processes from the type B to the type C. When the electric field intensity
is more than 1.42 V/nm, the two spin-up edge bands also present band inversion and turn into the conduction band
and the valence band, respectively. Thus the system becomes semiconducting and the QSH system does not belong in
the type C, ordinary quantum Hall system. Finally, according to the results discussed above, we can expect that using
the direction and the intensity of the transverse electric field in plane we can adjust the properties of edge current, and
control the type of QSH system varying from the type B to the type C.

Keywords: narrow zigzag graphene nanoribbon, band structure, edge band, quantum spin Hall effect
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