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摘要　在外加垂直磁场的石墨烯系统中，基于格林函数方法以自能的形式理论研究了电荷杂质散射和光学声子散

射中心对朗道能谱的影响，采用久保（Ｋｕｂｏ）公式研究了单层石墨烯的磁光电导谱以及跃迁选择定则。具体计算中

电子 杂质库仑相互作用考虑了介电环境的屏蔽效应，对由散射引起的自能以及单粒子格林函数做自洽计算，另外

在强磁场下单杂质散射是一个很好的近似模型。理论计算结果表明电荷杂质散射引起朗道能级对称展宽；同时考

虑电荷杂质和光学声子两类散射后态密度表现为非对称的展宽。研究结果表明磁光电导谱的峰值和强度强烈依

赖于填充因子和态密度。
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１　引　　言

石墨烯（Ｇｒａｐｈｅｎｅ）是单层六角原胞碳原子紧

密堆积成二维蜂窝状晶格结构的一种炭质新材料，

这种石墨晶体薄膜是构建其他维数炭质材料（如零

维富勒烯、一维碳纳米管和三维石墨）的基本单元，

具有极好的结晶性及电学性质。在理论方面，１９４７

年 Ｗａｌｌａｃｅ
［１］理论计算了石墨烯的能带结构，预言了

石墨烯中相对论现象的存在。直到２００４年，曼彻斯

０１２６００１１
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特大学Ｇｅｉｍ等
［２］发现了一种简单易行的制备石墨

烯的新方法：机械剥离法。首次把石墨一层一层地

剥离，得到只有几层乃至一层的二维碳原子晶体，即

石墨烯。随后２００５年 Ｇｅｉｍ等
［３，４］在 Ｎａｔｕｒｅ上发

表的介绍石墨烯物性的两篇文章为石墨烯的研究拉

开了序幕。石墨烯在布里渊区犓 和犓′点附近的色

散关系近似成线性，这与传统的二维电子气的抛物

状能谱结构有本质的区别。正因为此特殊的能量 波

矢关系使得在垂直方向外加磁场（犅）后的朗道能级

表现为犈狀 ＝± 槡狀珔犺ωＢ，其中狀为朗道能级指标，

ωＢ 为回旋频率。朗道能级正比于槡狀犅 以及非等

间距的分布规律使得对石墨烯的霍尔效应［３，４］和吸

收谱［５］的测量中观测到反常现象。

实验理论方面对无外加磁场的石墨烯的光导进

行了大量的研究［６～１１］。通过对光导的研究，其实部

可以提供电磁吸收以及拉曼（Ｒａｍａｎ）信号的信息。

在无外加磁场条件的光导研究中，其散射源主要考

虑了短程杂质、库仑杂质、声学声子以及光学声

子［６～８］，Ｇｒｕｓｈｉｎ等
［９］考虑了由库仑相互作用引起的

载流子之间的散射，Ｐｅｒｅｓ等
［１０］采用Ｔ矩阵的方法

和 Ｍｏｒｉｍｏｔｏ等
［１１］采用玻恩近似方法分别研究了局

域和扩展的缺陷对光导的影响。另一方面对长波光

学声子的研究发现可引起频率的偏移和能谱的展

宽［１２，１３］。在无外磁场的光导研究中，发现考虑光学

声子散射在入射光能量小于２倍的费米能级时导致

电磁吸收谱强度的增强效应［７］。另外实验方面观测

到的电导对载流子浓度的依赖呈线性或近似线性的

关系表明电荷杂质散射对电子的输运性能有很重要

的作用［１４，１５］。由于在实际体系中介电环境对电、光

性质有重要的影响［１６，１７］，因此对库仑相互作用的处

理必须考虑介电屏蔽效应。

本文利用格林函数的Ｋｕｂｏ公式理论研究了在

外磁场作用下石墨烯体系的磁光电导谱。分析了来

自于电荷杂质和光学声子的散射对磁光电导谱的作

用。电荷杂质无规、均匀地分布于ＳｉＯ２ 衬底中，因

此电子和杂质之间是库仑相互作用。在具体计算

中，考虑了屏蔽效应去除了库仑相互作用在小狇点

的奇异性。另外考虑磁场足够强、杂质势相对较弱

的情况，所以单杂质散射是一个很好的近似。对光

学声子的处理采用了在Γ点处的长波近似来具体

计算。对石墨烯磁光电导谱的研究有助于加强对此

体系中光电性能的理解及潜在的应用［１８］。

２　理论计算

假设石墨烯沿狓狔平面，垂直于石墨烯平面外

加磁场。在考虑了电荷杂质散射以及光学声子耦合

后的系统总的哈密顿量为

犎 ＝犎０＋犎ｐｈ＋犎ｅ－ｉ＋犎ｅ－ｐｈ，

其中犎０（犎ｐｈ）是裸的电子（声子）哈密顿量，犎ｅ－ｉ＝

∑
犻

犲２

κ１ 犚－犚犻
是电子 杂质库仑相互作用项，κ１ 是

静态介电常量，犎ｅ－ｐｈ 是电子 长波光学声子相互作

用项［１３］。解析求解在外磁场作用下的自由载流子的

哈密顿量犎０，给出单粒子波函数和能谱

α〉＝ψ狀，狓０（狉）＝

犆狀ｅｘｐ（－ｉ狔狓０／犾
２
Ｂ）
犛狀犺 狀 －１（狓－狓０）

犺 狀 （狓－狓０
［ ］） ，（１）

犈α ＝犈狀 ＝犛狀 槡狀珔犺ωＢ， （２）

式中α＝（狀，狓０）代表载流子态指标，狉＝ （狓，狔）是石

墨烯平面的空间坐标，犆狀 ＝ （１＋δ狀，０）／槡 ２，（狀＝０，

±１，…）为朗道能级指标，狓０＝犽狔犾
２
Ｂ是好量子数，犾Ｂ＝

珔犺／槡 犲犅，珔犺ωＢ＝槡２γ／犾Ｂ，γ是带参数。波函数中的犺狀 ＝

（犻狀／ ２狀狀！槡π犾槡 Ｂ）ｅｘｐ（－狓
２／２犾２Ｂ）犎狀（狓／犾Ｂ），犎狀（狓）为厄

米多项式。当狀＞０时犛狀 ＝１，当狀＜０时犛狀 ＝－１，

当狀＝０时犛狀 ＝０。犇０ ＝１／（２π犾
２
Ｂ）为朗道能级的简

并度。

利用上面给出的波函数构造场算符Ψα（狉）＝

犪αψα（狉）和Ψ

α（狉）＝犪


αψ


α （狉），犪


α，犪α 为 α〉态的产生

和湮灭算符。在二次量子化表象中表示的各哈密顿

量为

犎０ ＝∑
α

犈狀犪

α犪α， （３）

犎ｐｈ＝∑
狇，μ

珔犺ω狇（犫

狇，μ犫狇，μ＋１／２）， （４）

犎ｅ－ｉ＝∑
犻，狇

狏犻狇ｅｘｐ（－狇犱）ｅｘｐ（ｉ狇·狉犻）∑
α，α′

犉犻α，α′（狇）犪

α犪α′，

（５）

犎ｅ－ｐｈ＝－犵γ∑
狇，μ

（犫狇，μ＋犫

－狇，μ
）∑
α，α′

犪α犪α′犉
狆犺
α，α′（狇，μ），

（６）

式中狏犻狇 ＝２π犲
２／κ１狇，犱为杂质与石墨之间的平均有

效距离，犉犻α，α′（狇）＝〈αｅｘｐ（－ｉ狇·狉）α′〉，犫

狇，μ
，犫狇，μ为

声子的产生和湮没算符，μ＝犾（狋）为声子的纵（横）

模式，犵是电声子耦合系数，犵和ω狇→０＝ω０取值如文

献［１３］。取长波极限狇→０时，

犉ｐｈα，α′（狇，μ）＝犆狀犆狀′犆μ 犛狀′ｅｘｐ（ｉφ狇）δ 狀 ， 狀′ －１［ 

犛狀ｅｘｐ（－ｉφ狇）δ 狀 －１， ］狀′ ，

０１２６００１２
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φ狇是狇与狓轴之间的夹角。对纵模声子犆犾＝１，并取

负号，对横模声子犆犾 ＝犻，并取正号。

对电子 杂质，电声子相互作用的处理以自能的

形式表示。定义单粒子格林函数，在自洽玻恩近似

下计算的电子 杂质和电声子相互作用的自能为

Σ
犻
狀（犈）＝∑

狇，狀′

犆犻狀，狀′（犾
２
Ｂ狇
２／２）狀犻［犞

犻
狇ｅｘｐ（－狇犱）］

２犌狀′（犈）， （７）

Σ
ｐｈ
狀 （ｉω）＝－（犵γ）

２

∑
μ，α′

犆ｐｈ狀，狀′
１

β∑ｉω狀
犇０（ｉω狀）犌

０
α′（ｉω＋ｉω狀）， （８）

式中犆犻狀，狀′（狓）＝犆
２
狀′犆

２
狀 犖！／（犖＋犑）［ ］！ｅｘｐ（－狓）狓

犑
犔犑犖（狓）＋犛狀′犛狀

犖＋犑

槡犖
犔犑犖－１（狓［ ］）

２

，犖 ＝ｍｉｎ 狀′ ，（ ）狀 ，

犑＝ 狀′ － 狀 ，犔犑犖（狓）是连带Ｌａｇｕｅｒｒｅ多项式。狀犻是杂质的浓度。具体计算中将裸的电子杂质库仑相互作用

狏犻狇用考虑了屏蔽效应的有效的库仑相互作用犞
犻
狇 ＝狏

犻
狇／ε（狇）来表示

［１１］。β＝
１

犽Ｂ犜
，犆ｐｈ狀，狀′ ＝犆

２
狀犆
２
狀′（犛

２
狀′δ 狀 ， 狀′ －１＋

犛２狀δ 狀 －１， 狀′ ），犇
０（ｉω狀）是声子格林函数，对声子自能中的电子格林函数可分别采用犌

０
α 和犌α计算。

在狓方向外加一高频电场，利用Ｋｕｂｏ公式计算此系统中的光导为

σ（ω）＝－
ｉ

珔犺ω

１

犛∫
β

０

ｄτｅｘｐ（ｉωτ）〈犜τ犼（τ）犼（０）〉， （９）

式中犜τ是时序算符，犛是二维平面的面积，流算符犼表示为

犼＝∑
狀，狓

０

∑
狀

犲
γ
珔犺
犆狀犆狀′ 犛狀′δ 狀 ， 狀′ －１＋犛狀δ 狀 －１，［ ］狀′ 犪狀，狓

０
犪狀′，狓

０
， （１０）

在Ｈｅｉｓｅｎｂｅｒｇ表象中满足犼（τ）＝ｅｘｐ（τ犎）犼ｅｘｐ（－τ犎）。解析计算后的光导的实部表示为

σ（ω）＝σ０
犵狊犵狏
２π犾

２
Ｂ

γ
２

珔犺ω∑狀，狀′
犆２狀′犆

２
狀 犛

２
狀′δ 狀 ， 狀′ －１＋犛

２
狀δ 狀 －１，［ ］狀′ ×

∫
∞

－∞

ｄ犈

π
狀犉（犈）－狀犉（犈＋珔犺ω［ ］）Ｉｍ犌狀（犈）Ｉｍ犌狀′（犈＋珔犺ω）， （１１）

式中

犌狀（犈）＝ 犈－犈狀－Σ狀（犈［ ］）－１， （１２）

相比自由电子的格林函数犌０狀（犈）＝ ［犈－犈狀 －

ｉδ］－
１，犌狀（犈）是考虑了电子 杂质相互作用和电声子

耦合后的载流子格林函数。σ０ ＝犲
２／珔犺。从（１１）式可

以看出，与传统的二维电子气类似，磁光电导谱由相

邻的朗道能级之间跃迁产生，但同时带间的跃迁对

磁光导也有贡献。当条件珔犺ω＝ 犈 狀 ±１－犈 狀 满

足时即可观察到回旋共振效应。Σ狀（犈）＝Σ
犻
狀（犈）＋

Σ
ｐｈ
狀 （犈）＝Δ狀（犈）－ｉΓ狀（犈）是第狀个朗道能级的自能

总和，实部代表能量的偏移，虚部代表能带的展宽。

相应的第狀个朗道能级的态密度为

犇狀（犈）＝犵狊犵狏犇０ －
１（ ）π Ｉｍ犌狀（犈）． （１３）

　　从上面的解析结果可以看出格林函数与自能相

关，而自能来源于屏蔽的电子 杂质相互作用和电声

子耦合两项贡献，由于屏蔽长度依赖于格林函数，所

以在具体计算中需要做自洽计算［１９］。随着能量接近

于朗道能级Σ
犻
狀（犈）的虚部逐渐增大，表明态密度的

主要贡献来源于朗道能级附近。在单杂质近似条件

下，（７）式中相同朗道能级之间（狀＝狀′）的散射起主

要的贡献。由于电子杂质的自能项对能级的展宽起

主要贡献。在具体的数值计算中，只对电子杂质相

互作用的自能项和格林函数做自洽计算。

３　数值计算与讨论

考虑电子 杂质散射以及电声相互作用对朗道

能级的展宽，计算了二维石墨烯中的磁光电导谱。

带参数γ＝０．６５ｅＶ·ｎｍ，典型的电子浓度狀ｅ 约为

１０１２ｃｍ－２，大小可以通过门电压调节，计算中假设

在ＳｉＯ２ 衬底中的杂质与电子间的平均距离犱约为

１ｎｍ，杂质浓度为狀犻约为１０
１１ｃｍ－２，κ１＝４．２５。

图１给出了杂质浓度狀犻＝１０
１１ｃｍ－２以及磁场

强度犅＝５Ｔ一定的条件下，光导的实部随光子能量

ω／ωＢ 的关系，实线表示只考虑电子 杂质散射作用，

虚线和点线是考虑了电荷杂质和光学声子两类散射

作用，并且在声子自能Σｐ
ｈ
狀 （犈）中的格林函数分别用

０１２６００１３
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犌０α和犌α计算的结果。从图中可以观测到几个跃迁吸

收峰。（１１）式表明与传统二维电子气相似，光跃迁

发生在相邻朗道能级之间，回旋共振效应可以通过

珔犺ω＝犈狀＋１－犈狀获得。众所周知在传统二维电子气中

犈狀＋１－犈狀 ＝珔犺ω犮 是一恒定量，所以实验上只能观测

到单一的吸收峰。相比较在二维石墨烯中犈狀＋１－犈狀

能量跃迁的差值依赖于朗道能级指标，从而导致在

磁光电导谱或吸收谱中会出现一系列的振荡峰。如

图１，２所示：在电子浓度狀ｅ＝１０
１２ｃｍ－２，外磁场犅＝

５Ｔ时，狀＝２的朗道能级部分填充，费米能级位于狀

＝２的朗道能级上。带内的两个允许的跃迁犈２→犈３

和犈１ →犈２ 之间的能量差值相差较小，在磁光吸收

谱中表现为第一个展宽的吸收峰。第二个吸收峰来

源于犈－１→犈２带间的跃迁。在随后的吸收峰都是来

源于两个带间朗道能级间跃迁的总贡献。如第三个

吸收峰是由犈－２→犈３和犈－３→犈２的两个跃迁的贡

献，在这两个跃迁中能量的差值是相同的。因此除了

第一个带间的跃迁吸收峰以外，其余所有的带间跃

迁峰都是成对出现的。另一方面，载流子吸收光子能

量从低占据的朗道能级跃迁到高非占据的朗道能

级，不同的跃迁通道有不同有跃迁几率，在费米面附

近电子吸收能量更容易产生跃迁。相应的允许的带

图１ 在杂质浓度和磁场一定的条件下，光导的实部随

光子能量ω／ωＢ 的关系

Ｆｉｇ．１ Ｒｅａｌｐａｒｔｏｆｏｐｔｉｃａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙａｓａｆｕｎｃｔｉｏｎｏｆ

ｒａｄｉａｔｉｏｎ ｐｈｏｔｏｎｆｒｅｑｕｅｎｃｙ ω／ωＢ ａｔｔｈｅｆｉｘｅｄ

ｍａｇｎｅｔｉｃｆｉｅｌｄ犅＝５Ｔａｎｄｉｍｐｕｒｉｔｙｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ

　　　　　　　狀犻＝１０
１１ｃｍ－２

内和带间的跃迁通道如图２（ａ）所示。当其他条件

不变，将电子浓度提高到狀ｅ＝１．５×１０
１２ｃｍ－２时［如

图１（ｂ）］，狀＝３的朗道能级部分填充，费米能级提

高到位于狀＝３的朗道能级上。此时，原先犈１ →犈２

跃迁被禁止，犈３→犈４和犈２→犈３的两个带内的跃迁

取代第一个吸收展宽峰，并向低能方向移动。第一个

带间犈－１→犈２的跃迁也不再发生。值的注意的是第

三个吸收峰强度减半，这是因为此时只有犈－２ →犈３

的带间跃迁仍然满足条件，而犈－３→犈２间的跃迁由

于两个状态都被填满而不能发生吸收跃迁。在随后

的跃迁吸收峰几乎没有发生变化，相应的跃迁通道

如图２（ｂ）所示。

图２ 犅＝５Ｔ时，电子浓度分别为（ａ）狀ｅ＝１０
１２ｃｍ－２和（ｂ）

狀ｅ＝１．５×１０
１２ｃｍ－２时电子吸收能量引起的带内和

带间跃迁通道图。水平方向的（ａ）虚线和（ｂ）点线

　　　　　　分别表示相应的费米能级

Ｆｉｇ．２Ｃｈａｎｎｅｌｏｆａｌｌｏｗｅｄｉｎｔｅｒｂａｎｄａｎｄｉｎｆｒａｂａｎｄｔｒａｎｓｉｔｉｏｎｓ

ｂｅｔｗｅｅｎ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ＬＬｓ ｆｏｒ ｔｈｅ ｔｗｏ ｅｌｅｃｔｒｏｎ

ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ（ａ）１０１２ｃｍ－２ａｎｄ（ｂ）１．５×１０１２ｃｍ－２．

ＴｈｅｄａｓｈｅｄａｎｄｄｏｔｔｅｄｈｏｒｉｚｏｎｔａｌｌｉｎｅｓｓｈｏｗｔｈｅＦｅｒｍｉ

　　　　　　　ｅｎｅｒｇｙｌｅｖｅｌａｔ犅＝５Ｔ

在只考虑长程电荷杂质散射对朗道能级的展宽

效应计算得到的磁光电导谱与在玻恩近似下考虑短

程杂质散射计算的结果［１１］和假定散射率为常数的

计算结果［５］类似，与单层石墨烯中观测到的磁光吸

收谱结果一致［２０～２３］。对比只考虑电子 杂质散射和

同时考虑电子 杂质散射以及电声子相互作用的结

果，可以看出光学长波声子对光电导谱的影响不明

显，主要是对第一个带间朗道能级间的跃迁有一定

的影响。当提高外磁场的强度，声子能量与跃迁共

振能量偏离更大时，对磁光电导谱的影响更小。计

算结果表明朗道能级狀＝０，１间的跃迁是可以获得

的，区别在文献［１０］中采用Ｔ矩阵近似考虑短程杂

质散射时，狀＝０和１的朗道能级展宽很大，致使与

０１２６００１４
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狀＝０相关的跃迁被湮没。事实上，在远红外跃迁谱

的实验中观测到了包含狀＝０朗道能级的跃迁。

４　结　　论

主要研究了在外磁场作用下二维石墨烯系统的

磁光吸收谱和跃迁选择定则。与传统的二维电子体

系类似，跃迁来源于相邻朗道能级的跃迁，但同时还

来源于带间朗道能级间的跃迁。由于石墨烯的朗道

能级正比于朗道指标绝对值的平方根，呈不等间距

分布，使得磁光吸收谱中表现为一系列的跃迁吸收

峰。分析可知，１）带内的跃迁吸收强度远远大于带

间的跃迁吸收强度；２）第一个带间跃迁是由单一的

跃迁通道贡献，其他的带间跃迁通道都是成对出现

的，因此通过调节电子浓度或外磁场强度使填充情

况发生改变时可以观测到第一个带间吸收峰强度减

半的现象；３）电子和长波光学声子相互作用对磁光

吸收谱的贡献很小。
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