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黑磷烯具有各向异性且独特的光电性能被广泛研究. 应变、电压等常用来调制能带结构, 进而调制其光

电特性. 本文采用紧束缚近似哈密顿量, 考虑施加垂直磁场、电场、面内面外应变条件下的黑磷烯能带结构,

进一步利用 Kubo公式研究了黑磷烯光电导率在多个调制因子下的特征, 并从能带结构进行了机理分析. 垂

直磁场使能带劈裂, 产生多通道带间跃迁, 光电导率表现出多个峰. 随着面内拉伸应变增加能隙增加, 光电导

峰位依赖于能隙. 而面外拉伸应变对能隙的调制区别于面内应变, 能隙表现出非单调变化. 电场通过带隙的

变化, 调制光电导率峰值位置. 综合不同的调制因子, 能带和光电导表现出丰富的调制效果, 为研究基于黑磷

烯光电器件的应用提供理论支持.
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1   引　言

二维材料是指具有原子级厚度的平面材料, 其

电子仅可在两个维度的纳米尺度 (1—100 nm)进
行运动, 具有新颖的物理、化学性质. 自从石墨烯

成功在实验室中制备出来后 [1], 二维材料已成为材

料科学与技术中一个备受关注的领域. 一方面, 石

墨烯由于其带隙为零, 具有很高载流子迁移率, 对

光的吸收范围没有选择性, 很容易光饱和. 另一方

面, 零带隙的性质也为石墨烯的光电器件设计带

来了一些限制. 过渡金属硫化物 (transition metal

dichalcogenides, TMDs)[2] 二维纳米材料是继石墨

烯后又一类重要的二维半导体纳米材料, 虽然二硫

族化合物电荷载流子迁移率低于石墨烯, 但其较宽

的带隙以及较好的开关电流比使其在开发新型光

电功能器件方面具有独特优势 . 黑磷烯 (black

phosphene, BP)是近年来被广泛研究的一种二维

层状半导体材料, 其不仅有着介于石墨烯和过渡金

属硫化物之间的带隙 [3], 还有远超过渡金属二硫化

物的高载流子迁移率 (约为 1000 cm2/V)[3]、高开

关比 (最高可达 105)[4,5] 等特性, 这使得其在光电、

热电 [6] 以及场效应晶体管等领域有着广泛的应用

前景.

本征状态下的二维材料在应用中往往无法达

到所需要的带隙范围, 为了更好地实现二维材料的

应用, 研究人员提出了许多方案来对其带隙以及光

电性能进行调控. 其中主要包括层数堆叠、掺杂、机

械应变、外加电场以及外加磁场等方法. Qiao等 [7] 通

过密度泛函理论 (density functional theory, DFT)

计算了 1—5层黑磷的带隙, 从理论上证明了直接

带隙、高载流子迁移率和高输运各向异性均可通
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过层厚来调节. Ezawa[8] 基于紧束缚近似模型分析

了黑磷烯的能带结构 , 得到黑磷烯的带隙值为

1.52 eV.  Tran等 [9] 通过第一性原理 GW-Bethe-

Salpeter方程模拟不同层数黑磷的能带结构. 研究

者考虑了自能校正和电子-空穴激子结合能, 计算

得到单层的黑磷带隙值约为 2.0 eV. 随着层数的增

加, 带隙值呈幂函数规律递减, 块状黑磷的带隙值

约为 0.3 eV. Li等 [10] 直接利用光致发光技术测量

单层到块状黑磷的带隙为 1.73—0.35 eV. 原子掺

杂是一个广泛用于改变材料性质的方法. Kim等 [11]

使用原位表面掺杂技术在少层黑磷中进行钾掺杂

实现了广泛可调的带隙. 应变可以使二维材料的晶

格发生畸变, 影响能带结构, 从而调控材料的带隙

大小. 黑磷烯的面内褶皱蜂窝结构, 使其具有相当

的柔韧性, Peng等 [12] 通过第一性原理计算得出黑

磷烯最高可承受 30%的应变 , 其卓越的机械柔

韧性打开了柔性器件应用的大门. Rodin等 [13] 采

用 DFT和紧束缚近似模型研究了面外应变对于黑

磷烯电子结构的影响, 随着压缩应变的增大, 黑磷

烯由直接带隙半导体 (0%应变)变为间接带隙半

导体 (6%应变), 应变增大到 25%时, 黑磷烯转变

为金属相, 当施加压缩应变在 25%—30%时, 可视

为半金属相. Fei等 [14] 通过施加面内单、双轴应变

调控能带, 模拟了应变对黑磷烯各向异性电子迁移

率的控制. 施加电场改变了二维材料内部的原子间

距和原子间的相互作用, 能带结构被调整, 带隙大

小发生变化. Dai和 Zeng等 [15] 采用 DFT方法对

垂直方向上施加电场的双层黑磷烯结构进行研究,

结果显示, 在较强的电场下双层黑磷带隙由 0.78 eV

降至 0.56 eV. Chen等 [16] 通过垂直电场将 5 nm

厚的黑磷光电探测器的响应范围从 3.7 μm扩展到

7.7 μm, 这表明了黑磷烯具有实现紧凑、可集成

中红外光电探测器、调制器和光谱仪材料的潜力.

黑磷的电子结构在磁场中展现出许多新奇的

特点, Li等 [17] 构建了特殊的黑磷场效应晶体管,

通过施加强磁场首次观察到了整数量子霍尔效应,

他们还发现分裂的朗道能级在一定角度的磁场中

产生交叉. Pereira等 [18] 研究了单、双层黑磷的朗

道能级谱随磁场强度的变化, 对于双层黑磷, 偏置

磁场能够闭合带隙, 这一结果可作为可调门控电子

器件的基础. Zhou等 [19] 在理论上研究了垂直磁场

下黑磷薄膜的朗道能级和磁光导电性, 研究发现朗

道能级与磁场和能级指数之间呈次线性关系. 外加

磁场引起朗道能级之外, 载流子自旋在磁场下相互

作用引起塞曼效应. Phuong等 [20] 研究了黑磷烯考虑

塞曼效应的能级分裂. Keshtan和 Esmaeilzadeh [21]

利用平衡格林函数法并应用 Landauer-B̈uttiker公
式, 研究了零温度下锯齿方向上黑磷烯纳米带的自

旋相关电子传输特性. 其他类似MnB、碳氮化合物

片 (carbon nitride sheets, CNs)的二维材料, 室温

铁磁性也是二维材料应用于自旋电子器件的研究

重点 [22–24].

黑磷烯具有面内褶皱的六边形晶体结构, 在

沿 x 方向的扶手椅方向 (armchair, AC)和沿 y 方

向的锯齿方向 (zigzag, ZZ)体现出强烈的面内各

向异性, 结构上的各向异性直接导致了黑磷烯在电

学和光学等多方面物理性质的各向异性 [6]. Li和

Appelbaum[25] 通过群论对远离布里渊中心的 k·p

微扰进行简化处理, 揭示了黑磷烯 sp3 杂化下载流

子有效质量各向异性的起源和不同方向上的光学

跃迁规则. Le等 [26] 运用 Kubo公式, 计算了紧束

缚近似下施加栅极电压的黑磷烯光电导, 并进一步

估计了圆偏振光在单层黑磷中的反射率、透射率、

吸收率和偏振度, 展示了垂直电场下电磁波通过单

层磷烯传播的情况. Qiao 等 [7] 计算了单层到 5层

黑磷烯和块体黑磷材料的光吸收谱, 结果显示从单

层黑磷烯增加层数到块体的黑磷过程中, AC 方向

和 ZZ 方向的光吸收带边均随层数增加而降低, 沿

AC 方向的下降速率比沿 ZZ 方向更高.

本文在施加垂直磁场、垂直电场、单轴以及三

轴应变的条件下, 采用紧束缚近似研究黑磷稀的能

带, 利用 Kubo公式研究和计算黑磷烯光电导. 具

体分析了不同磁场、电场下的单轴/三轴应变对黑

磷烯光电导调制规律及其机制. 本文对光电导的调

制结果与结论可以为黑磷烯柔性光电子器件在外

场作用下的应用提供理论基础. 

2   理论模型

采用紧束缚近似, 考虑电场磁场作用下黑磷烯

哈密顿量表示为 [20,27,28]
 

H =
∑
⟨i,j⟩

∑
s

tijc
†
i,scj,s +

1

2

∑
i

∑
sl

Gslc
†
i,slci,sl

+ gµBB
∑
i

c†i,↑ci,↓ + H.c.. (1)
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t1

t2 c†i,s/cj,s

Gsl

gµBB g

µB B

ai

ai

黑磷烯的晶格结构如图 1所示, (1)式考虑了

5个最邻近格点对同一个原子的作用. ti 为不同原

子之间的跃迁能, 也称作跳变参数. 其中参数  和

 为最邻近跃迁能, 对能带起到关键作用.  

是在 i/j 格点处自旋为 s 的电子产生/湮灭算符，只

考虑最邻近原子之间的相互作用 (如图 1中的

A/B, C/D原子).   代表施加在原胞层顶部和底

部之间的垂直电场.   代表磁场作用项,   是朗

德因子,   是玻尔磁子,   为磁感强度. a, b 对应

x, y 轴方向的晶格常数 , 其值分别为 4.42936 Å,

3.27 Å,   表示最邻近原子之间的距离在 x 轴方向

上的投影值. ti 及  的具体数值见表 1[27,28].

ri γ = {x, y, z}
εγ r̃i = [1+∑

γ
αγ
i εγ ]ri αγ

i =

(riγ/ri)
2

ti ∝ ri
−2

t̃i ≈[
1− 2

∑
γ
αγ
i εγ

]
ti

引入应变因子后 , 跳变参数 ti 将发生改变 .

晶格中初始位置坐标   的原子受到  

方向的应变   作用后其位置表示为  

 
[29,30], 其 中 拉 伸 应 变 的 系 数  

 , 具体值见表 2[29,30]. 根据 Harison规则

(  )跃 迁 能 与 应 变 分 量 的 关 系 为  

 
[29,30].

通过求解哈密顿量 H, 在考虑了垂直磁场、电

场及应变作用下的黑磷烯能带表示为 

Es
±(k) = f(k)±

√
V 2
/
4 + g∗(k)g(k)∓ sgµBB, (2)

式中, 

f(k) = t̃4f4(k), (3a)
 

g(k) = t̃1f1(k) + t̃2f2(k) + t̃3f3(k) + t̃5f5(k). (3b)

f1(k) = 2e−ikxa1 cos(kyb/2) f2(k) = eikxa2

f3(k) = 2e−ikxa3 cos(kyb/2) f4(k) = 4 cos(kxa/2)×
cos(kyb/2) f5(k) = e−ikxa5 kx ky

这里 ,    ,    ,

 ,   

 ,    .    和   分别表示 x

和 y 方向的波矢, s = ±1代表自旋向上或自旋向下.

在 Γ点 (ky = 0, kx = 0)的能隙为该点处导带

与价带之差: 

εg

= 2

√
V 2/4 + (2t̃1 + t̃2 + 2t̃3 + t̃5)2 − 2gµBB. (4)

ε0g = 2(2t1 + t2 + 2t3+

t5) = 1.52

本征状态下的黑磷烯带隙为 

  eV.

E(ω, t)

H = H(k) +Hint

Hint = J ·A,J = σE σ

A = ∂E/∂t

利用 Kubo公式计算黑磷烯外加光场  

后的黑磷烯带间光电导 (interband optical cond-

uctivity, IOC), 此时, 考虑光场和费米子之间相互

作用的总哈密顿量变为   , 作用项

 是与光电导张量  相对应的

电流密度, 矢势   , 黑磷烯 AC和 ZZ方

向的纵向带间光电导表示为 [28]
 

σinter
u,u (ω)

= i
σ0

ℏω
∑

k∈FBZ

(βu
k)

2

[(
fs
k,+ − fs′

k,−

ℏω + (Es
+ − Es′

− ) + iδ

)

−

(
fs
k,+ − fs′

k,−

ℏω − (Es
+ − Es′

− ) + iδ

)]
, (5)

σ0 = e2
/
ℏ

{αu
k, β

u
k}

式中 u = x 或 y,    , δ是能级展宽大小 ,

本文中 δ = 0.08 eV, 系数  见附录 A. 由于
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图 1    黑磷烯晶格结构示意图　(a) 三维; (b) 二维

Fig. 1. Schematic diagram of lattice structure of BP: (a) Three-dimensional; (b) two-dimensional.

 

表 1    黑磷烯的跳变参数与晶格常数 [27,28]

Table 1.    Hopping  energy  and  lattice  parameter  of

BP[27,28].

ti 具体数值/eV ai 具体数值/Å

t1 –1.22 a1 1.41763

t2 3.665 a2 0.79732

t3 –0.205 a3 3.01227

t4 –0.105 a4 2.21468

t5 –0.055 a5 3.63258

 

表 2    黑磷烯的应变系数 [29,30]

Table 2.    Strain coefficient of BP[29,30].

g αγ
1 αγ

2 αγ
3 αγ

4 αγ
5

x 0.4460 0.0992 0.7505 0.3976 0.7530

y 0.5571 0 0.2461 0.2280 0

z 0 0.9052 0 0.3722 0.2538

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 13 (2024)    137803

137803-3

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
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


σx,y = σy,x = 0 βx
k βy

k

βu
k

T fs
k,± = 1/[exp (εsk,± − µ)/kBT ]

µ

结构的对称性 , 本征状态下黑磷烯的霍尔电导

 . (5)式中的  和  对应黑磷烯中

的费米子速度, 沿两个方向的  分布差异决定了

黑磷烯的各向异性光电导. kB 是玻尔兹曼常数, 温

度   取 10 K.    是在

化学势  处的费米-狄拉克分布函数.
 

3   计算结果与分析
 

3.1    磁场、电场及应变作用下的黑磷烯
能带结构

ε0g

首先研究不同磁场、栅极电压和面内 x 轴单

轴应变下的黑磷烯能带变化. 本文施加磁场对应

的能量范围为 [0 eV, 0.76 eV], 应变施加范围选为

[–20%, +20%], 分别用符号+和–来表示拉伸应变

和压缩应变, 垂直电压对应的能量范围为 [–3 eV,

+3 eV], 本征状态下 (未施加任何外场)的带隙值

 为 1.52 eV.

图 2(a)展示了施加磁场下黑磷烯能带变化情

况 , 未施加磁场时 , 本征黑磷烯自旋简并 , 能级

m m = gµBB ε0g
/
2

ε↓k,+ ε↑k,+ ε↑k,− ε↓k,−

ε↓k,− → 1 ε↑k,− → 2 ε↑k,+ → 3 ε↓k,+ → 4

1 → 4 ε0g + 2m

1 → 3 ε0g 2 → 3

ε0g − 2m 2 → 4

ε0g

为导带和价带两条, 外加磁场, 能级分裂为 4条.

当磁场因子   (  )增至   时, 能级为

 ,    ,    和     , 为方便表示 , 分别用

 ,   ,   和  来指代.

由于能带的分裂, 价带与导带之间出现 4种跃迁,

分别表示为  (Γ点处的能隙大小为  ),

 (Γ点处的能隙大小为   ),    (Γ点处的

能隙大小为  )和  (Γ点处的能隙大小

为  ). 图 2(b), (c)分别展示了施加电场和面内应

变下黑磷烯能带变化情况, 可以看出施加电场和应

变时能带不分裂. 随着电场逐渐增大, 黑磷烯的导

带和价带逐渐远离, 带隙变大. 施加面内压缩应变

时, 带隙减小; 相反地, 施加面内拉伸应变时, 带隙

增大.

εx/y = 20%

t̃4

图 3展示了同时施加垂直磁场和单轴应变下

的黑磷烯带隙变化. 在磁场大小不变的情况下, 施

加沿 x 或 y 轴方向的应变 (图 3(a), (b)), 应变由

–20%增加到+20%的过程中带隙值单调增大, 当

施加拉伸应变  时带隙最大. 由 (4)式可

知, 带隙取决于除  之外的所有跃迁能. 在这些跃
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图 2    黑磷烯能带示意图　(a) 磁场下; (b) 电场下; (c) x 轴应变下

Fig. 2. Energy band structure of BP in the presence: (a) Magnetic field; (b) electric field; (c) x-axis strain.
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图 3    同时施加磁场和应变下的黑磷烯带隙 (虚线 1.52对应的是本征带隙的位置)　(a) 施加 x 轴应变 ; (b) 施加 y 轴应变; (c) 施加 z 轴

应变

Fig. 3. Bandgap of BP in the presence of the magnetic field and strain applied along (Dashed line corresponds to the position of the

intrinsic band gap): (a) x-axis; (b) y-axis; (c) z-axis.
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t̃2 t̃1

t̃1 t̃1 t̃2

αx
1 αx

2 t̃1

αy
1

αx
1 αy

2

εz = 12% αz
1 =

0 αz
2

t̃1 t̃2

2t̃1 + t̃2

|2t̃1 + t̃2| 2t̃1 + t̃2 + 2t̃3 + t̃5

|2t̃1 + t̃2|

迁中,   和  分别是幅度最大和第二大的跃迁能,

并且对带隙的影响最重要. 当 x 轴方向拉应变增加

时,    增大 (  为负值, 其绝对值减小),    减小,

由于应变系数   较   大得多, 带隙变化由   主

导, 这使得带隙随着单轴 x 拉伸/压缩应变的增大

而增加/减小. y 方向施加应变时带隙变化情况与

x 方向类似. 因为 y 方向的应变系数  大于 x 方向

的   , 且   为 0, 所以施加 y 轴应变时的带隙变

化幅度比 x 轴应变大. 施加相同的 x 或 y 轴应变

时, 带隙随着磁场的增大逐渐减小. 相较于 x 和

y 轴应变下带隙的单调变化, z 轴应变下的带隙在

 存在一极小值. z 方向上的应变系数 

 , 而   的值较大, 所以施加 z 方向上的应变时,

 不变, 主要改变的是  . 当 z 轴拉伸应变由 0开

始增大时 ,    的值变小 , 拉伸应变增大到

12%时, 绝对值  约为 0,  

近似为 0, 能带开始发生交叠, 此时带隙为零, 继续

施加拉伸应变, 绝对值  开始增大, 能带交

叠变大, 上下能带发生逆转, 产生负带隙. 对黑磷

烯施加相同大小的单轴应变时, 带隙随磁场的增大

而减小.

V V

εz = 12%

图 4展示的同时施加垂直电场和单轴应变下

的黑磷烯带隙变化. 由 (2)式可知, 黑磷烯的带隙

值是电场   的偶函数, 其对称轴为   = 0. 在施加

相同单轴应变的情况下, 随着正向/反向偏压的增

大, 带隙值单调增大. 施加相同大小电压时, 带隙

随面内 x/y 轴应变减小而减小, 随着面外 z 轴应变

先减小后增大, 在拉伸应变   时能隙达极

小值.
 

3.2    磁场与应变的光电导

能带的调制和载流子状态与光学性质直接相

关, 下文具体从磁场下的单轴应变、三轴应变对黑

磷光电导调制情况来研究其光学性质. 在研究黑磷

稀光电导受应变影响时, x, y 方向的应变施加范围

为 [–20%, +20%], z 方向的应变施加范围为 [–10%,

+10%]. 黑磷烯光电导的实部对应着能带中的跃迁

与光吸收, 实部值越大光吸收越强, 光电导的虚部

与光场中能带间的电子散射相关. 当入射光能量大

于能隙时, 黑磷烯的总光电导率由带间光学跃迁主

导, 当入射光能量低于能隙时, 总光电导率由带内

光学跃迁主导. 本文着重考虑带间跃迁对于黑磷烯

光电导的影响.

sp3

p̂AC

p̂ZZ

带间光电导率随单轴应变和磁场变化情况如

图 5—图 8所示. 图中红色虚线、黑色实线和蓝色

点线曲线分别代表压缩应变、无应变和拉伸应变情

况下的黑磷烯光电导率, (a), (b)展示了未施加磁

场的情况, (c), (d)展示了施加磁场的情况. 光电导

起源于载流子的带间跃迁, 黑磷烯的光电导表现出

各向异性. 本征状态下 (黑色曲线), AC方向光电

导率峰值边缘的入射光能量约为 1.52 eV, ZZ方向

光电导率峰值边缘的入射光能量约为 7.6 eV. Li

和 Appelbaum [25] 从电子能带结构对称性出发, 解

释了黑磷稀光学跃迁的选择规则和各向异性的起

源. 他们的研究表明  杂化下黑磷稀 AC方向的

面内动量矩阵元   在布里渊区中心处对于对称

波函数形式的双简并第一激发态耦合后不为零, 载

流子在此处的跃迁概率较大, 允许直接跃迁, 故光

电导率峰值出现在带隙处. ZZ方向的面内动量矩

阵元  对双简并第一激发态耦合后为零, 带隙处
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图 4    同时施加电场和应变下的黑磷烯带隙 (虚线 1.52对应的是本征带隙的位置)　(a) 施加 x 轴应变; (b) 施加 y 轴应变; (c) 施加 z 轴

应变

Fig. 4. Bandgap of BP in the presence of the electric field and strain applied along (Dashed line corresponds to the position of the

intrinsic band gap): (a) x-axis; (b) y-axis; (c) z-axis.
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图 5    AC方向的带间光电导率在不同 x 轴应变条件下随入射光能量的变化　(a), (c) 不同磁场下的光电导实部; (b), (d) 不同磁

场下的光电导虚部. 黑色、红色和蓝色曲线分别表示无应变、压缩应变和拉伸应变下的结果

Fig. 5. Interband optical conductivity along the AC direction as a function of the incident photon energy at different x-axial strain:

(a), (c) Real part under different magnetic fields; (b), (d) the imaginary part under different magnetic fields. Black, red, and blue

curves represent the results with no strain, compressive strain, and tensile strain, respectively.
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图 6    ZZ方向的带间光电导率在不同 x 轴应变条件下随入射光能量的变化　(a), (c) 不同磁场下的光电导实部; (b), (d) 不同磁

场下的光电导虚部

Fig. 6. Interband optical conductivity along the ZZ direction as a function of the incident photon energy at different x-axial strain:

(a), (c) Real part under different magnetic fields; (b), (d) the imaginary part under different magnetic fields.
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图 7    带间光电导率实部在不同 y 轴应变条件下随入射光能量的变化　(a), (c) 不同磁场下 AC方向的结果 ; (b), (d)不同磁场

下 ZZ方向的结果

Fig. 7. Real  part  of  the  interband  optical  conductivity  as  a  function  of  the  incident  photon  energy  at  different  y-axial  strain:

(a), (c) Results along the AC direction under different magnetic fields; (b), (d) the results along the ZZ direction under different

magnetic fields.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 73, No. 13 (2024)    137803

137803-6

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
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


p̂ZZ

ℏω ≈
5ε0g

禁止直接跃迁, 在考虑四重简并后,    能与更高

激发态进行非零耦合, ZZ方向在远紫外处 ( 

 )允许跃迁. 本文结果与文献中结果相吻合.

εx

εy

首先研究单轴应变下的黑磷烯光电导实部变

化情况 (图 5—图 8). 在未施加磁场时 (m = 0), 对

单层黑磷烯施加沿 x 轴方向应变   , 沿 AC方向

和 ZZ方向的光电导率峰值均随压缩/拉伸应变的

增大而增大/减小. 同时 AC方向光电导峰的位置

会随着压缩/拉伸产生红移/蓝移; 沿 ZZ方向的偏

移方向与 AC方向相反. 施加同样大小的 y 轴应变

 对光导率峰值的大小调制更为明显, 且光导率

峰值随着压缩/拉伸的变化趋势类似于 x 轴应变的

情况. 值得注意的是, ZZ方向出现光电导率峰值的

位置几乎不受 y 轴应变的影响. 在沿 z 轴方向施

加±10%单轴应变时, 沿 AC方向的光电导率峰值

会随压缩/拉伸应变的增大而减小/增大, 同时峰的

位置发生蓝移/红移. 沿 ZZ方向的光电导率峰值

随 z 轴应变的变化规律与沿 AC方向类似. 整体而

言, z 轴应变对光电导率峰值的调制与 x/y 轴应变

相反, 并且在 ZZ方向上, z 轴应变能够对光电导率

峰值的位置进行有效调制, 而 x/y 轴应变的调制主

要体现在峰值的大小上. 光电导的实部对应着能带

中的跃迁通道, 其峰值直接受到带隙影响. 图 3和

图 4说明了在 [–20% , +20%]应变范围内, 带隙随

着 x/y 轴应变的增大而增大, 在 [–10% , +10%]应

变范围内, 带隙随着 z 轴应变的增大而减小, 在未

施加外场的情况下, 光电导率峰值的位置随着单轴

应变发生相应变化.

m = εg/2

m = 0

2 → 3

1 → 3 2 → 4

1 → 4

施加磁场 (  )后, 黑磷烯带间光电导

率的实部在 AC方向和 ZZ 方向均分裂为 3个峰,

这源于电子自旋分裂导致的能带分裂 (图 2). 本征

状态下 (  ), AC方向的光电导率峰值出现在

1.52 eV附近. 施加磁场后, 本征光电导率峰值两

侧出现新的峰值. 其中, 第 1个峰值位于 0 eV附

近, 这是因为此时的带隙大小为 0, 对应于  

跃迁; 第 2个峰值位于本征峰值 (1.52 eV)处, 对

应于   和   跃迁; 第 3个峰值位于 3.2 eV

附近, 对应于   跃迁. 施加磁场后本征峰值两

侧出现了新的峰值, 而且各峰值大小较未施加磁场

时出现了明显下降. 结果表明, 同时施加磁场和应

变能明显提高 AC方向低能量区域的光电导率, 黑

磷烯的带间光电导峰值比本征条件下弱, 光电导的

峰值数目增加.

对于光电导率虚部变化情况, 由 Kramers-Kr

onig关系可知, 光电导率虚部峰/谷出现的位置与

实部峰值相同, 调制规律与实部类似, 如图 5和

图 6(b), (d)所示. 在低能量区域, AC方向光电导

率虚部出现了向下凹陷的情况, 下凹的位置反映了

带隙的情况. 在高能量区域光电导率虚部出现了

由“–”到“+”的符号变化, 虚部的正负情况可用于

表面等离激元 (surface plasmon polariton, SPP)

的横电 (transverse electric, TE)、横磁 (transverse

magnetic, TM)传输模式的研究 [31].

同时施加 20%的 x 和 y 轴、10%的 z 轴应变

下的 AC和 ZZ方向黑磷烯光电导如图 9(a), (b)

所示. 三轴应变的调制机制为面内应变与面外应变

的竞争结果. 沿 AC方向, 由于面内 x-y 轴应变对
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图 8    带间光电导率实部在不同 z 轴应变条件下随入射光能量的变化　(a), (c)不同磁场下 AC方向的结果; (b), (d)不同磁场下

ZZ方向的结果

Fig. 8. Real  part  of  the  interband  optical  conductivity  as  a  function  of  the  incident  photon  energy  at  different  z-axial  strain:

(a), (c) Results along the AC direction under different magnetic fields; (b), (d) results along the ZZ direction under different mag-

netic fields.
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于峰值位置以及峰值大小的调制均与面外 z 轴应

变相反, 故在三轴应变下 AC方向的光电导率峰值

调制情况取决于面内和面外应变的大小. 沿 ZZ方

向, x-y 轴应变主要调制光电导率峰值的大小, z 轴

应变能够对光电导率峰值的位置进行有效调制, 综

合 3种调制情况, ZZ方向的光电导率峰值大小依

赖于面内调制, 峰值位置依赖于面外调制. 通过三

轴应变, 能够对黑磷烯的光学性质进行有效调制.

光电导峰值源于结构变化对带隙大小和跃迁

概率的影响, 光电导峰值增大/减小意味着黑磷烯

在该入射光能量附近能吸收更多/更少的光能. 峰

值蓝移/红移表明黑磷烯吸收更高/更低能量跃迁

概率增大.
 

3.3    电场与应变的光电导

V

ε0g ε0g + V /2

ε0g ε0g

ε0g ε0g

垂直电场对带隙的调制呈现出较强的对称性,

接下来分析正向垂直电场下的黑磷烯光电导变化.

图 10展示了外加电场对黑磷烯光电导的调制情

况, 本征状态下施加能量大小为   的电场后, 黑

磷烯带隙由   变为   , 当垂直电场能量为

3 eV时, AC方向的光电导率峰值边缘由 1.52 eV

(  )蓝移至 3.2 eV(  +1.5 eV), ZZ方向光电导

率峰值边缘由 7.6 eV(5  )蓝移至 7.93 eV(5  +

0.33 eV), AC方向和 ZZ方向的光电导率峰值偏

移量对垂直电场的响应系数分别为 1/2和 1/10[32],

AC方向的光电导率峰值位移对垂直电场的响应

远大于 ZZ方向. 从图 10还可以看出, 随着垂直电
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图  9    带间光电导率实部在三轴应变条件下随入射光能量的变化　(a), (c)不同磁场下 AC方向的结果 ; (b), (d)不同磁场下

ZZ方向的结果

Fig. 9. Real  part  of  the  interband  optical  conductivity  as  a  function  of  the  incident  photon  energy  at  different  triaxial  strains:

(a), (c) Results along the AC direction under different magnetic fields; (b), (d) the results along the ZZ direction under different

magnetic fields.
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图 10    带间光电导率实部在三轴应变条件下随入射光能量的变化　(a), (c) 不同电场下 AC方向的结果 ; (b), (d) 不同电场下

ZZ方向的结果

Fig. 10. Real  part  of  the  interband  optical  conductivity  as  a  function  of  the  incident  photon  energy  at  different  triaxial  strains:

(a), (c) Results along the AC direction under different electric fields; (b), (d) the results along the ZZ direction under different elec-

tric fields.
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场的增大, AC方向和 ZZ方向的光电导率峰值大

小均有所降低, 当垂直电场强度较大时, AC方向

对应变的响应较小, ZZ方向仍保持较大的响应. 

4   结　论

采用紧束缚近似方法探究了应变、垂直磁场和

垂直电场对于黑磷烯能带结构的调制. 通过使用线

性响应理论, 研究了沿 AC和 ZZ方向的黑磷纵向

光电导率. 进而研究了黑磷烯光电导受应变、电

场、磁场的调制情况.

研究结果表明施加单轴面内应变, 带隙随拉伸

应变增大而单调增大, 施加单轴面外应变, 当拉伸

应变为 12%时带隙为 0; 能带在垂直磁场作用下发

生分裂, 且磁场越大带隙越小, 直至能带交叠; 施

加垂直电场强度越大, 带隙越大. 能带的调制直接

反映在光电导特征上, 沿 x 和 y 轴方向的单轴应变

对于光电导具有相似的调制机制, 施加拉伸/压缩

应变, AC方向光电导峰发生蓝/红移, 峰值降低/

升高, ZZ方向光电导峰发生红/蓝移, 峰值降低/升

高, 但 y 轴的应变对 ZZ方向光电导峰位的调制不

明显. 因 z 轴拉伸应变为 12%时带隙为 0, 沿 z 轴

的单轴应变对于光电导的调制效果与面内应变调

制结果不同, 表现出一临界应变, 非单调变化, 在

–10%—+10%应变区单调变化. 同时施加不同大

小的三轴应变时 ZZ方向光电导峰红 /蓝移较

AC方向更明显. 施加磁场时黑磷烯光电导出现多

个光电导峰, 不同的峰源于能带分裂产生的不同跃

迁. 施加电场时黑磷烯光电导峰值随电压的增大

而减小, 同时出现明显蓝移.

探究电场、磁场、不同轴向应变条件下能带调

制以及光电导对此的响应变化, 对新型黑磷烯光电

子器件设计有重要指导意义. 

附录 A

{αu
k, β

u
k}黑磷烯的光电导 ((5)式)相关的系数  如下: 

αx
k = 2t1a1 sin(kxa1 + θk) + t2a2 sin(kxa2 − θk)

+2t3a3 cos(kyb/2) sin(kxa3 − θk)

+ 2t4a sin(kxa/2) cos(kyb/2)

+ t5a5 sin(kxa5 + θk)， (A1)
 

αy
k = bt1 sin(kyb/2) cos(kxa1 + θk)

+ bt3 sin(kyb/2) cos(kxa3 + θk)

+ 2t4b cos(kxa/2) sin(kyb/2)， (A2)
 

βx
k = − 2t1a1 cos(kyb/2) cos(kxa1 + θk)

+ t2a2 cos(kxa2 − θk)

− t5a5 cos(kxa5 + θk)， (A3)
 

βy
k = b sin(kyb/2)[t1 sin(kxa1 + θk)− t3 sin(kxa3 − θk)]， (A4)

 

eiθk =
√

gk/g∗k. (A5)
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Abstract

Black  phosphorene  (BP)  has  been  widely  investigated  for  its  anisotropic  and  unique  photoelectric
properties. Strain, voltage and so on are commonly used to modulate the energy band structure and accordingly
its  photoelectric  characteristics.  In  this  study,  we  consider  the  energy  band  structure  of  BP  in  the  vertical
magnetic  field,  electric  field,  and  in-plane/out-of-plane  strains  by  using  the  tight-binding  approximate
Hamiltonian.  The anisotropic frequency-dependent interband optical  conductivity (IOC) of  BP is  investigated
by  using  the  Kubo  formula  in  these  modulation  factors.  Inherent  asymmetry  in  band  dispersion  along  the
armchair (AC) direction and the zigzag (ZZ) direction leads to anisotropic IOC. The introduction of a vertical
magnetic  field  induces  band splitting,  thereby generating multiple  interband transition channels.  In this  case,
the  IOC  along  both  the  AC  direction  and  the  ZZ  direction  exhibits  three  peaks  around  the  original  peak
position, and the magnitudes of the peaks are also modulated. With the increase of in-plane strain (from –20%
to 20%),  the band gap increases monotonically,  and both the position and magnitude of  the peaks vary with
band gap changing. However, the band gap of BP undergoes a non-monotonic change under out-of-plane strain
(from  –20%  to  20%),  which  is  different  from  the  change  under  in-plane  strain.  The  band  gap  reaches  a
minimum value when a tensile strain of 12% is applied. Along the AC direction, the modulation of the IOC by

in-plane strain is opposite to the modulation of out-of-
plane strain (εz < 12%), indicating a competitive effect
when  triaxial  strains  are  applied.  Along  the  ZZ
direction, in-plane strain primarily modulates the peak
magnitude,  while  out-of-plane  strain  effectively
modulates not only the peak position but also the peak
magnitude  obviously.  The  modulation  of  the  IOC  by
forward and reverse electric fields are symmetrical. The
coefficient for the peak position shift due to the vertical
electric field is 1/2 in the AC direction and 1/10 in the
ZZ  direction.  By  integrating  various  modulation
factors,  we  achieve  versatile  control  over  the  energy
band and IOC of BP, providing theoretical support for
the application of BP in optoelectronic devices.

Keywords: black phosphorene, band modulation, anisotropy, optical conductivity
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