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对于新型拓扑材料 BaMnSb2, 研究了从 7 K到常温下温度依赖的宽频红外光谱特性. 随着温度的降低,

绝对反射谱中等离子体极小值有着明显的蓝移, 表明载流子浓度存在随温度变化的行为. 在光电导谱的实部

中存在两段随着频率线性增加的响应, 它们的线性外延不经过原点, 表明 BaMnSb2 的费米能级附近有打开能

隙的 Dirac型色散 . 此外 , 在低温下还发现了一段不随频率变化的光电导 , 且无法用传统的 Drude-Lorentz

模型拟合. 因此本文引入了一个恒定的光电导分量, 得到了满意的拟合结果. 通过计算和分析, 我们认为恒定

光电导分量可能来自于拓扑材料 BaMnSb2 的表面态响应.
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1   摘　要

近几年, 拓扑材料因其丰富的物理性质, 在量

子材料和凝聚态物理领域引起了广泛的关注. 根据

动量空间中的能带是否存在能隙以及简并的情况,

可将拓扑材料大致分为拓扑绝缘体 [1,2]、Dirac半金

属 [3−6] 和Weyl 半金属 [7,8]. 对于拓扑绝缘体, 体态

在费米能级附近存在能隙, 表现为绝缘态, 而表面

态在费米能级上是能带交叉的, 表现出金属态. 对

于 Dirac半金属, 费米能级附近的导带和价带具有

线性色散并且交叉形成 Dirac点, 在三维动量空间

中形成 Dirac锥状的分布. 当 Dirac半金属的时间

反演或者空间反演被破坏时, Dirac点会劈裂成一

对具有相反手性的Weyl点, 材料演变成Weyl半

金属. 由于拓扑材料有着丰富的量子特性 [9−11], 研

究这类材料有助于进一步理解拓扑相变以及拓扑

相理论.

I4/mmm

I4/mmm

研究发现, 在三维动量空间的电子态分布中,

Bi和 Sb与 Mn的化合物在费米能级附近容易形

成各向异性的线性色散. 由于Mn元素具有反铁磁

序 , 科学家们对新型磁性拓扑材料 AMnBi2 和

AMnSb2 (A=Ca, Sr, Ba, Eu和 Yb)进行了大量

研究 [12−26], 希望能在其中发现新奇的拓扑特性. 文

献 [27]通过理论计算预言在 AMnSb2 系列中, 只

有当晶体空间群为   时, 材料才会表现出

Dirac费米子行为 . 对于满足   晶体群的

BaMnSb2 材料, 戎洪涛等 [28] 报道了通过 ARPES

观测到了宽能量范围的连续 Dirac费米子行为, 但

理论计算 Dirac点在费米能级附近有能隙打开, 与

实验观测不同. 为了解决这一矛盾, 我们对拓扑材

料 BaMnSb2 进行了细致的红外光谱研究 . 由于

BaMnSb2 与 YbMnSb2 结构相同, 利用红外光谱

技术也将帮助我们判断在 BaMnSb2 中是否也存
 

†  通信作者. E-mail: xgqiu@iphy.ac.cn

© 2022 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 71, No. 10 (2022)    107201

107201-1

http://doi.org/10.7498/aps.71.20220011
mailto:xgqiu@iphy.ac.cn
mailto:xgqiu@iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


在 Dirac nodal-line的行为.

σ1(ω)

不同的拓扑特性在红外光谱学中有不同的光

学响应. 对于拓扑材料, 由于费米能级附近的特殊

电子态分布, 会使得光电导的实部  在低频波

段随着频率 w 出现特殊的线性分布: 

σ1(ω) ∝
(
ℏω
2

)d−2

,

σ1

σ1(ω)

其中 d 表示拓扑系统的维度 [29−31]. 对于二维拓扑

材料 (d = 2), 光电导的实部  会表现出不随频率

w 变化的特性; 对于三维拓扑材料 (d = 3),   

会随着 w 线性增加, 且低频线性外延经过原点. 而

对于具有 nodal-line结构的 Dirac半金属, 如 ZrSi

S[32−34],  NbAs2[35] 和 YbMnSb2[25], 由于具有特殊

的 Dirac点分布, 已经在红外光谱研究中发现了具

有不随 w 变化的恒定光电导分量. 因此, 利用红外

光谱学可以非常有效地帮助我们判断 BaMnSb1 的

拓扑特性: 当线性外延通过原点时, 证明存在连续

的 Dirac费米子 ; 当线性外延不经过原点 , 证明

Dirac型色散有打开的能隙.

σ1(ω)

σ1(ω)

σ1(ω)

本文通过对 BaMnSb2 进行详细的红外光谱学

研究, 发现在光电导的实部  中有两段随频率

线性增加的   , 其线性外延均不经过原点, 证

明费米能级附近有打开能隙的 Dirac型色散. 与文

献 [28]对比, 发现两段线性光电导的起始频率与能

带图中电子态的能隙大小一致, 进一步证明了第一

性理论计算的正确. 此外, 在低频波段发现了一段

恒定的   分量, 通过计算和分析, 猜想这段恒

定组分可能来自 BaMnSb2 的表面态. 

2   实　验

R(ω)

R(ω)

σ1(ω) ω <

利用自助熔的方法成功烧制出了高质量的层

状单晶材料 BaMnSb2[28]. 借助原位镀金的技术 [36]

和 Bruker Vertex 80v傅里叶红外光谱仪, 测得了

BaMnSb2 在 ab 面上不同温度下 (7—295 K共

14个温度点)连续的反射谱  , 频率从 50 cm–1

到 15000 cm–1. 对于可见光和紫外波段 (15000—

30000 cm–1), 利用 Avaspec 2048 × 14光纤光谱仪

测量室温下的绝对反射谱. 通过 Kramers–Kronig

(KK)变换, 由  可以计算出描述联合态密度的

实部光电导谱  . 在计算过程中, 对于  50 cm–1

使用 Hagen–Rubens模型进行外推; 30000 cm–1 <

ω−4

w < 12.4 eV部分假设为恒定分量; w > 12.4 eV

部分则认为是自由电子响应 (  ). 

3   结　果
 

3.1    反射谱

R(ω)

R(ω)

R(ω)

R(ω)

图 1给出了 BaMnSb2 在 5个不同温度下频

率 0—3000 cm–1 的绝对反射率  . 在w = 100200,

和 400 cm–1 附近可以发现 3个非常明显的红外活

性声子 [37]. 当频率接近零频,    迅速升高并接

近 1; 在 w = 700 cm–1 附近存在非常陡峭的等离子

边, 体现了材料的半金属特性. 随着温度降低, 等

离子体边逐渐向高频移动. 此外, 在该波段  的

最低点—等离子极小值随着温度的降低有明显

的蓝移行为. 对于 w 大于 3000 cm–1 的高频波段,

 几乎完全重合, 且从图 1的插图中可以观察

到多个明显的鼓包, 表明 BaMnSb2 在高频存在带

间跃迁.
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图  1    BaMnSb2 在 5个温度点 50—3000 cm– 1 范围内的

反射率. 插图为室温下到 30000 cm–1 的反射谱

Fig. 1. Reflectivity  of  BaMnSb2  at five  representative   tem-

peratures between 50–3000 cm–1. The inset displays the re-

flectivity up to 30000 cm–1 at room temperature. 

3.2    光电导谱

σ1(ω)

σ1(ω)

σ1(ω)

R(ω)

基于 KK变换, 可以算出图 1反射谱对应的光

电导谱的实部   , 如图 2所示. 可以看出,在低

频   有非常明显的 Drude峰 , 随着温度升高

Drude峰逐渐变宽. 图 2中的插图展现了直到 w =

30000 cm–1 的  , 可以发现 Drude分量在整个

光电导谱中占比很小, 说明 BaMnSb2 的载流子浓

度低, 与  中观察到的半金属特性一致.
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ω > 2400 cm−1

σ1(ω)

对于   的高频波段, 有两段非常

明显的随频率线性增加的   , 分别是 2650—

3500 cm–1 和 3500—5000 cm–1, 如图 3的虚线所

示, 说明电子态在费米能级附近存在 Dirac型的

色散 . 对这两段线性光电导进行线性低频外延 ,

发现均不过原点 , 证明 BaMnSb2 的 Dirac型色

散存在能隙, 与理论计算的结果相符 [28]. 两段线性

部分的起始频率 2650 cm–1 和 3500 cm–1, 分别对应

0.33 eV和 0.434 eV的带间跃迁.

σ1(ω)

σ1(ω)

在文献 [28] 的理论计算中, M-Y 的方向上存

在一个打开能隙的 Dirac型电子态分布, 能隙大小

约 为 0.38 eV; 而 在 G 点 处 带 隙 的 大 小 约 为

0.48 eV, 由于 G 点附近导带和价带的分布是准线

性的, 其带间跃迁在  中同样会贡献一段线性

分量. 因此, 在合理的误差范围内,    中观测到

的两段线性光电导与理论计算相符 , 即 2650—

3500 cm–1 的线性光电导响应对应了 M-Y 的 Dirac

型带间跃迁, 而 3500—5000 cm–1 的线性响应对应

了 G 点附近的带间跃迁. 通过线性外延粉色虚线

与横坐标的交点, 可以得到 Dirac能隙随温度变化

的依赖关系, 如图 3中的插图所示.

σ1(ω)为进一步分析  的低频部分 (0—2000 cm–1),

引入经典的 Drude-Lorentz模型: 

σ1(ω) =
2π
Z0

[∑
k

Ω2
p,k

τk(ω2 + τ−2
k )

+
∑
j

γjω
2Ω2

j

(ω2
j − ω2)2 + γ2

jω
2

]
,

Ω

1/τ

Ωp

m∗ Ωp =
√
4πne2/m∗

ωj γj Ωj

其中 Z0 = 377    为真空阻抗. 括号内第一部分对

应自由载流子的 Drude响应, 其中  为载流子的

散射速率,   为等离子体频率, 与载流子浓度 n 和

有效质量   的数量关系为   . 括

号内第二部分对应 Lorentz振荡, 描述了带间的电

子激发, 其中  为谐振频率,   为谐振宽度,   为

谐振强度.

σ1(ω)

σ1(ω) Ω−1 · cm−1

S(ω) =∫ ω

0

σ1(ω
′)dω′

σ1(ω)

σ1(ω)

须知道 , 在利用 Drude-Lorentz模型分析

 时应尽量少地引入模型个数. 在拟合的过程

中我们分别尝试了 (i) 1个 Drude+2个 Lorentz

分量; (ii) 2 个 Drude+1个 Lorentz分量, 但都无

法很好地拟合出低温时 400—1200 cm–1 的光电导

谱. 有趣的是, 我们意识到在低频波段存在一段恒

定的  , 其值大约为 450   , 如图 4的

虚线所示. 计算 7 K温度时光电导的谱重  

 , 如图 4中的插图所示, 很明显, 在频

率为 350—1150 cm–1 的范围内,   随着 w 线性

增加, 这进一步证明了  在低频存在一段恒定

的光电导, 与YbMnSb2 的红外光谱结果非常相似 [25].

σ1(ω)

σ1(ω)

根据以上的讨论, 我们尝试在 Drude-Lorentz

模型中引入一个恒定光电导分量, 并成功拟合出了

所有温度下的  . 图 5给出了 3个温度下的拟

合曲线, 如蓝色虚线所示, 证明了不同温度下 
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图  2    通过 Kramers-Kronig计算得到相应的光电导的实

部. 插图为室温下到更高频率的光电导谱
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Fig. 2. The  corresponding  real  part  of  optical  conductivity

   is calculated  through  Kramers-Kronig   transforma-

tion. The inset shows     over a broad frequency range

at room temperature. 
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图  3    蓝色实线为 7 K时 BaMnSb2 在高频波段的光电导

谱, 粉色虚线和黑色虚线分别示意了两段线性增加的光电

导. 插图是不同温度下粉色虚线线性外延与横坐标的交点,

对应了 Dirac能隙随温度变化的关系

σ1(ω)

σ1(ω)

Fig. 3. The blue solid curve is      for BaMnSb2 at 7 K

in high-frequency range. The pink and dark dashed lines de-

note  two  range  of  linearly-increased    . The  inset   ex-

hibits extrapolation of the pink dashed line to zero conduct-

ivity at finite frequency, corresponding to the temperature-

dependent Dirac gap. 
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147 Ω−1 · cm−1

在 300 —1200 cm– 1 范 围 内 ,  都 有 一 段 值 为

 的恒定光电导分量. 这种不寻常的

光电导响应通常出现在二维狄拉克系统中, 如石墨

烯 [38−40], 但 BaMnSb2 是三维层状材料. 因此合理

猜想 BaMnSb2在费米能级附近可能存在 nodal-

line 的 Dirac分布, 就像 ZrSiS[32,41] 和 YbMnSb2[25]. 

3.3    讨　论

文献 [28]通过角分辨光电子能谱和理论计算,

细致讨论了三维 Dirac材料 BaMnSb2. 在根据第

一性原理计算的能带结构中, 只观察到在 M-Y 的

方向上存在一个 Dirac型电子态分布. 此外, 恒定

的光电导分量起始频率为 300 cm–1, 在能带结构中

没有对应的带间跃迁. 因此从能带结构中, 没有发

现 BaMnSb2 材料在费米能级附近存在 nodal-

line型的 Dirac分布.

σ1(ω) ≈ 340 Ω−1 · cm−1

Ω−1 · cm−1

ωconstant

σ1(ω)

σ1(ω)

关于产生恒定光电导分量的原因 , 排除了

nodal-line型 Dirac分布的可能性, 另一个猜想是由

BaMnSb2 材料的表面态引入的 . 在 YbMnSb2 中

恒定光电导的  
[25], 而 BaMn

Sb2 中只有 147   , 低于YbMnSb2 中的值.

分别计算两种材料的恒定光电导谱重 S(  )

与相应频率  的谱重 S(w)的比值, 发现 YbMn

Sb2 的恒定光电导分量占比为 0.58, 而 BaMnSb2
的占比只有 0.3. 由于 BaMnSb2 的恒定光电导分

量非常小, 且在体能带中没有对应的带间跃迁, 所

以我们猜想该分量代表的电子激发可能来自于表

面态. 我们知道三维 Dirac材料的表面态是拓扑非

平庸态, 在费米能级上具有二维 Dirac的电子态分

布, 表现在  中为一段随频率恒定不变的光电

导. 因此我们认为 BaMnSb2 的恒定光电导分量来

自于表面态的二维 Dirac分布. 

4   结　论

ω = 700 cm−1

σ1(ω) 2650—

3500 cm−1 3500—5000 cm−1

σ1(ω)

本文从 7 K到室温对拓扑材料 BaMnSb2 进

行了细致的红外光谱学研究. 我们发现在反射谱中

 附近有非常陡的等离子边, 且其随着

温度降低逐渐向高频转移. 等离子体边极小值随着

温度降低也明显蓝移. 基于 KK关系, 计算得到了

对应的光电导谱的实部   , 发现在  

  和   存在两段随频率线

性增加的  , 证明电子态在费米能级附近存在
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图 4    BaMnSb2 在 7 K时的   , 其中黑色虚线注明了

恒定光电导组分. 插图为   的谱重随频率变化的关系,

其中黑色虚线表明在 350—1150 cm–1 范围内谱重随频率

线性增加

σ1(ω)

S(ω)

S(ω)

Fig. 4.     for  BaMnSb2  at  7 K.  The  dark  dashed  line

denotes  the  frequency-independent  component.  The  inset

portrays  the  spectral  weight      at  7 K,  and  the  dark

dashed  line  represents      follows  an w  behavior  in  the
range between 350–1150 cm–1. 
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σ1(ω)图 5      在 0—2500 cm–1 范围内的拟合结果, 拟合的

组分为一个绿色的 Drude 分量 , 一个粉色的 Lorentz分量 ,

和一个深黄色的恒定分量 . 对于 100和 200 cm–1 附近的红

外活性声子暂不讨论

σ1(ω)Fig. 5. Fitting  results  for      in  0–2500 cm–1  frequency

range,  which  is  decomposed  into  one  Drude  term  (green

dashed  line),  one  Lorentz  term  (pink  dashed  line),  and  a

constant component  (dark  yellow  dashed  line).  The   in-

frared-active phonons near 100 and 200 cm–1 are ignored. 
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Dirac型色散; 由于其线性外延均不经过原点, 说

明 Dirac型色散存在能隙; 通过与理论计算对比,

我们发现两段线性光电导的起始频率与能带结构

中的能隙大小一致, 进一步证明了第一性理论计算

的正确. 最后, 在低频波段还发现了一段恒定的光

电导分量, 通过计算和分析, 我们认为这段恒定光

电导来自 BaMnSb2 的表面态.
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Abstract
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A  detailed  infrared  optical  spectrum  of  the  new  topological  material  BaMnSb2  has  been  measured  at

temperatures ranging from 7 K to 295 K. As the temperature decreases, the plasma minimum has a clear blue

shift in reflectivity spectrum, indicating that the carrier density changes with temperature. In the real part of

the  optical  conductivity    ,  two  linearly-increased  components  can  be  identified,  but  neither  of  their

extrapolation  pass  through  the  origin,  which  proves  that  BaMnSb2  has  a  gapped  Dirac  dispersion  near  the

Fermi level. Comparing with the theoretical calculation by using first-principles methods, the onset of these two

linearly-increased components are in good agreement with the band structures. In addition, a range of constant

optical conductivity is found in    , which cannot be described well by the Drude-Lorentz model. Therefore,

we introduce a  frequency-independent  component to  fit      successfully.  However,  different  from the Dirac

nodal-line  semimetal  YbMnSb2  which  shares  same  fitting  results  as  well  as  crystal  structure,  the  constant

component  in  BaMnSb2  has  a  small  proportion  of    .  Through  calculation  and  analysis,  we  attribute  the

constant component to the surface state of BaMnSb2.
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