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摘要：考虑外加磁场导致的量子化朗道能级以及邻近效应诱导产生的交换作用，采用无规相近似（Random-phase 
approximation，RPA）下的介电函数对单层二硫化钼（Monolayer molybdenum disulfide，ML-MoS2）的纵向磁光电导率

进行理论研究。探究了磁场、邻近效应诱导产生的交换作用等因素对纵向磁光电导率的影响。在太赫兹

（Terahertz， THz）频段，可以看到由导带内电子跃迁所贡献的两个磁光吸收峰。在可见光频段，可以观察到从价带

到导带电子跃迁所贡献的多个磁光吸收峰。研究结果表明，邻近效应诱导产生的交换作用和磁场强度对纵向磁光

电导率有重要的影响，单层二硫化钼可应用于可见光到太赫兹频段的自旋电子学和谷电子学磁光器件。
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The study of magneto-optical conductivity of monolayer MoS2
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Abstract： The longitudinal magneto-optical conductivity of monolayer molybdenum disulfide （ML-MoS2） has been the‐

oretically investigated under the quantizing Landau levels induced by applied magnetic field and proximity-induced ex‐

change interaction via using the random-phase approximation （RPA） dielectric function approach.  The effects of the 

proximity-induced exchange interaction and magnetic field on the longitudinal magneto-optical conductivity are exam‐

ined.  There are two magneto-optical absorption peaks induced by the transitions processes within the conduction band in 

Terahertz （THz） frequency range.  The inter-band transitions between conduction and valence bands result in a series of 

magneto-optical absorption peaks in the visible frequency range.  The results indicate that the magnetic field and proximi‐

ty-induced exchange interaction could have important influence on the longitudinal magneto-optical conductivity of ML-

MoS2 and it could be applied in promising magneto-optics devices for spintronics and valleytronics working from visible 

to THz frequency range.
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引言

近年来，以单层二硫化钼（Monolayer Molybde⁃
num Disulfide，ML-MoS2）为代表的单层过渡金属硫

化 物（Monolayer Transition Metal Dichalcogenides， 
ML-TMDs）以其优异的物理性质［1］和极其广泛的潜
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在应用价值［2-3］而引起研究者的关注。单层二硫化

钼由两层硫原子中间夹着一层钼原子形成三明治

结构，具有较强的本征自旋轨道耦合。随着层数的

增加，其将由单层的直接带隙变为多层的间接带隙

半导体。相比于其他二维层状材料如石墨烯、硅

烯、黑磷等，单层二硫化钼的直接带隙较大且具有

独特的自旋和谷极化特性，使得单层二硫化钼具有

更多的调控自由度和更独特的光电响应特性。这

些特有的性质使其展现出优异的物理特性［4-5］，如荧

光发射［3］、良好的磁光响应特性［6］、较高的开光比［7］、

以及高迁移率［8］等。

当在垂直于二维电子气系统平面方向外加均

匀磁场将构成二维量子化朗道系统，并在该系统将

能观测到许多有趣的物理现象［9］，如整数量子霍尔

效应、分数量子霍尔效应、舒布尼科夫-德哈斯

（Shubnikov-de Hass， SdH）效应和德哈斯-范阿尔芬

（de Haas-van Alphen， dHvA）效应等。单层二硫化

钼在强磁场下的磁光输运研究也是单层二硫化钼

最重要的研究方向之一。早在 2007年，C.  H.  Yang
等人就采用无规相近似（Random-phase Approxima⁃
tion， RPA）下的介电函数研究了自旋劈裂二维电子

气的磁光吸收谱，发现在二维电子气中Rashba自旋

轨道耦合能产生新的磁光跃迁通道［10］。M.  Tahir等
人研究了单层二硫化钼的量子磁输运特性，发现自

旋轨道耦合、磁场和塞曼场的联合作用下允许朗道

能级之间的跃迁并且导致产生新的量子霍尔平

台［6］。2018 年，C.  V.  Nguyen 等人研究了单层二硫

化钼的线性及非线性磁光性质，在对磁光吸收系数

的研究中发现带间电子跃迁能产生一系列吸收峰，

而带内电子跃迁只有一个吸收峰出现［11］。H.  M.  
Dong 等人在太赫兹（Terahertz， THz）频段实验研究

了磁场下单层二硫化钨在不同衬底上的磁光性质，

发现在弱磁场中磁光电导呈现近线性响应，而在强

磁场中磁光电导出现由衬底中较强的杂质散射等

相互作用引起的非线性响应［12］ 。目前，有多种实验

测量电子材料磁光吸收特性的方法。例如，P.  
Plochocka 等人通过磁光透射谱测量研究了多层石

墨烯在强磁场中的磁光吸收 ［13］，Z.  Wang 等人利用

手性分辨反射光谱实验研究了单层二硒化钨中的

磁光带间跃迁，并得到了自旋和谷极化的朗道能级

结构［14］。此外，R.  Pisoni 等人制备了高质量 n-型单

层二硫化钼样品来研究磁输运特性，在实验上观察

到谷和自旋劈裂的朗道能级并研究了自旋轨道耦

合和电子-电子相互作用对朗道能级的影响［15］。

随着对二维电子气材料磁光吸收特性实验研

究的不断增加，对相关理论研究的需求也日益突

出。在本论文中，将对单层二硫化钼的磁光电导率

进行理论计算。在此之前对单层二硫化钼等新型

二维电子气材料的磁光性质研究大多采用 Kubo公
式、玻尔兹曼方程等方法。本文利用RPA理论下的

介电函数和磁光电导之间的关系分析得到纵向磁

光电导率。在磁场以及由衬底引入的邻近诱导交

换作用下，研究自旋和谷极化对 n-型单层二硫化钼

中的朗道能级（Landau Levels， LLs）和磁光电导率

的影响。

1　理论方法

在本研究中，我们考虑图 1 所示的实验样品和

实验测量情形：（1）单层二硫化钼置于介电衬底上；

（2）一个线偏振光（取偏振沿 x-方向）垂直（也即沿

z-方向）入射到单层二硫化钼表面；（3）沿 z-方向外

加磁场 B，形成样品、入射光场、磁场的法拉第几何

结构（Faraday Geometry）。考虑单层二硫化钼与衬

底间相互作用时产生的邻近效应，并且存在本征自

旋轨道耦合、自旋及谷塞曼场的情况下，单层二硫

化钼在磁场作用下的单电子哈密顿量表示为［16-18］：

H τ = vF(τπx σ̂x + πy σ̂y ) + ∆σ̂z + τs (λc σ̂+ + λv σ̂-) -
s (Bc σ̂+ + Bv σ̂-) + sMz - τMv ，　（1）

其中，vF 为费米速度，τ = ±和 s = ±分别为谷和自旋

指数。磁场下正则动量 π = p + eA并取朗道规范

A = (0，Bx，0)。泡利矩阵 σ̂i表示赝自旋，σ̂± = ( σ̂0 ±
σ̂z )/2， σ̂0 为 2×2 的单位矩阵。∆ 为带隙参数，λc/λv
分别为导带/价带本征自旋轨道耦合参数。Bc 和 Bv
分别是邻近诱导的交换作用下导带和价带中电子

所受的有效塞曼场。此外，Mz和Mv具有相同的形式

M j = gj μB /2，其中 j=z， v分别表示自旋和谷塞曼场，

玻尔磁子μB = eℏ/2me， gz = ge + gs'，ge = 2为自由电

子 g因子。将哈密顿量H τ 对角化后，可以得到能量

本征值（朗道能级）：

Eτs
βn = β [ nℏ2 ω2c + ∆τs 2 ]1 2 + Oτs + sMz - τMv， （2）

这里，n 为朗道指数，β = ±1 分别表示导带和价带，

回旋频率ωc = vF 2 /l，l = (ℏ/eB ) 1 2是磁场长度。∆τs =
∆ + τs (λc - λv )/2 - s ( Bc - Bv )/2，Oτs = τs (λc + λv )/2 -
s ( Bc + Bv )/2。由式（1），通过求解薛定谔方程分别得

到 K 和 K' 谷 在 α = (τ，s，β，n，ky ) 态 的 本 征 波

函数ψτs
βnky

：
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ψ+s
βnky

= eiky y

Ly
(A+s

βnΦn - 1 ( x̄ )
B+s

βnΦn ( x̄ ) ) ，　（3）
和

ψ-s
βnky

= eiky y

Ly
( -A-s

βnΦn ( x̄ )
B-s

βnΦn - 1 ( x̄ ) ) ，　（4）
在式（3）和（4）中，x̄ = x - x0，x0 = l2 ky，Φn ( x ) 是谐振

子 波 函 数 ，ky 为 y 方 向 上 的 电 子 波 矢 。 Aτs
βn =

[ ( β [ nℏ2 ω2
c + ∆τs

2 ]1 2 + ∆τs )/2β [ nℏ2 ω2
c + ∆τs

2 ]1 2 ]1 2，
Bτs

βn = [ ( β [ nℏ2 ω2
c + ∆τs

2 ]1 2 - ∆τs )/2β [ nℏ2 ω2
c +

∆τs
2 ]1 2 ]1 2。

由电子数守恒定律得到电子浓度Ne表达式：

Ne = 1
2πl2 ∑τ,s,n f (Eτs

βn ) ，　（5）
这里，电子的费米 - 狄拉克分布函数为 f (E ) =
1/ [1 + exp (E - μ ) /kBT ]，其中 μ 为 n-型样品中电子

的化学势（或是在绝对零温情况下的费米能量）。

介电函数包含了系统对外界扰动的响应特性，

通过电子的密度-密度关联函数，在 RPA 近似理论

下可得到RPA介电函数表达式：

ϵ (q,ω ) = 1 - vc (q )Π(q,ω ) ，　（6）
其中，vc (q ) = 2πe2 /κq是库仑势的二维傅里叶变换，

κ 为高频介电函数。密度-密度关联函数由下式

给出：

Π(q,ω ) = 1
S0

∑τ,s∑βn,β'n'∑ky, ky'
Dτs

βnky, β'n'ky' (q )
× f (Eτs

βn ) - f (Eτs
β'n' )

Eτs
βn - Eτs

β'n' + ℏω + iδ
，　（7）

其中，Dτs
βnky，β'n'ky' (q ) = | α' || e-iq∙r α |2

是电子-电子交

互作用项的形状因子，S0为所考虑系统的面积。

纵向磁光电导可由Kubo公式得到［10］：

σxx ( ω ) = lim
q → 0 κω

2πq
Imϵ (q,ω ) ，　（8）

利用狄拉克等式 1/ ( x ± iσ ) = P (1/x ) ∓ iπδ ( x )，P 代

表主值部分，纵向磁光电导可写为：

σxx ( ω ) = lim
q → 0 πℏωσ0

l2 q2 ∑τ,S∑βn,β'n'
Dτs

βnky, β'n'ky' ×
[ f (Eτs

βn ) - f (Eτs
β'n' ) ] δ (Eτs

βn - Eτs
β'n' + ℏω ) ，（9）

其中，n' = n ± 1 为跃迁选择定则，σ0 = e2 /h 是量子

化电导率。这里利用洛伦兹分布 δ ( x ) → Γ/π/ ( x2 +
Γ2 )来替换 δ函数，其中Γ为能量展宽。

2　结果和讨论

在本研究中，将 n-型单层二硫化钼置于一个能

引起邻近效应诱导产生的交换作用的介电衬底上。

在数值计算过程中，采用了典型的单层二硫化钼参

数［16］：费 米 速 度 vF = 5. 3 × 105 m/s，∆ = 830 meV，

2λc = -3 meV，2λv = 148 meV，gv = 3. 57，gs' = 0. 21。
此外，由于有效塞曼场Bc 和Bv 以及磁场能通过实验

进行调控，我将其设置为可变参数。

根据式（2）和式（5）可以分别得到该系统的朗

道能级以及给定电子浓度下的费米能级（Fermi Lev⁃
els）。如图 2所示，朗道能级劈裂随磁场线性增加，

与报道过的未考虑邻近效应诱导产生的交换作用

下的单层二硫化钼研究结果一致［6，16］。邻近效应诱

导产生的交换作用能打破谷简并，增大自旋劈裂。

此外，有效塞曼场 Bc = 30 meV 和 Bv = 20 meV 分别

导致在导带和价带内自旋劈裂的增加。我们发现

设定电子浓度下的费米能级随磁场的变化呈锯齿

形，且随着磁场的增大而减小。这是因为随着磁场

增大，朗道能级能量增加，导致费米能级提高，当磁

场增加到一定程度后，电子会脱离高指数朗道能级

并只能占据低指数能级，由于低指数朗道能级上电

子占据态的增加，会导致费米能级下降。总的来

说，随着磁场强度增加，朗道能级简并度不断增大，

所以费米能级总趋势是下降的。

图3给出一定条件下n-型单层二硫化钼导带内

朗道能级间电子跃迁所贡献的纵向磁光电导随光

子能量的变化情况。在太赫兹频段，不同磁场下纵

向磁光吸收光谱中都有两个吸收峰出现。与之前

报道过的在太赫兹频段内有且仅有一个磁光吸收

峰有所不同［11］，这是因为邻近效应诱导的交换作用

能够消除谷简并，形成谷能级劈裂，并通过谷间电

子跃迁产生两个吸收峰。由于磁光吸收是通过电

子跃迁产生，在较低温度下电子跃迁只发生在费米

图1　理论模型所考虑的样品和实验测量示意图

Fig.  1　Schematic diagram of theoretical consideration of the 

sample and experimental measurement
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能级附近的朗道能级之间。在所讨论的电子浓度

和磁场下，费米能级位于 K谷和 K'谷自旋向上的子

带能级上，也就是说在较高能量的 K谷和 K'谷自旋

向下的电子子带上几乎没有电子填充，吸收峰只能

由 K谷和 K'谷自旋向上子带中的电子跃迁所贡献，

因而图 3中只出现两个磁光吸收峰。此外，随着磁

场强度的增加，磁光吸收峰出现蓝移且吸收峰的强

度减弱。这是因为回旋共振频率 ℏωc 与 B 成正

比，从图 2中可以看到，随着磁场的增大，朗道能级

之间的能级差也随之增大，导致磁光吸收峰的蓝

移。同时，能量展宽Γ随着磁场增加将使吸收峰的

强度减弱。

为了探究邻近效应诱导产生的交换作用对纵

向磁光电导率的影响，图 4给出了一定温度、电子浓

度、磁场强度、以及不同有效塞曼场下纵向磁光电

导率随光子能量的变化。与图 3中的结果一样，可

以看到磁光吸收谱中出现两个吸收峰。图 4中在右

侧区域强度较大的三个吸收峰由不同有效塞曼场

下的 K谷自旋向上的电子跃迁贡献，而左侧区域较

小的吸收峰则由在 K'谷自旋向上的电子跃迁所贡

献。我们发现随着有效塞曼场Bc和Bv 的增大，吸收

峰会出现蓝移。也就是说，n-型单层二硫化钼样品

的纵向磁光吸收可以通过改变有效塞曼场 Bc 和 Bv
的大小来进行有效的调节。

图 5给出一定温度、电子浓度、有效塞曼场以及

磁 场 下 从 满 占 据 的 价 带 到 电 子 浓 度 Ne = 3 ×

图 2　单层二硫化钼随磁场强度变化的朗道能级以及载流

子浓度 Ne = 3 × 1012 cm-2 时对应的费米能级，有效塞曼场强

度为 Bc = 30 meV 和 Bv = 20 meV。顶部和底部分别为导带

和价带

Fig.  2　 The LLs and Fermi level as a function of magnetic 

field strength B for a carrier density Ne = 3 × 1012 cm-2 in ML-

MoS2.  The effective Zeeman fields are Bc = 30 meV and Bv =
20 meV.  The top and bottom panels correspond to the conduc‐

tion and valence bands， respectively

图 3　在一定温度、电子浓度和有效塞曼场，不同磁场强度

下 n-型单层二硫化钼导带内不同朗道能级间电子跃迁所贡

献的纵向磁光电导率随光子能量ℏω的变化

Fig.  3　 The magneto-optical conductivity induced via the 

transitions processes within the conduction band LLs as a func‐

tion of photon energy ℏω at fixed temperature， electron densi‐

ty， and effective Zeeman fields for different magnetic field 

strengths in n-type ML-MoS2

图 4　在一定温度、电子浓度以及磁场强度，不同有效塞曼

场下 n-型单层二硫化钼导带内不同朗道能级间电子跃迁所

贡献的纵向磁光电导率随光子能量ℏω的变化

Fig.  4　 The magneto-optical conductivity induced via the 

transitions processes within the conduction band LLs as a func‐

tion of photon energy ℏω at fixed temperature， electron densi‐

ty， and magnetic field strength for different effective Zeeman 

fields in n-type ML-MoS2
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1012 cm-2 的导带朗道能级间电子跃迁前六个通道所

贡献的带间纵向磁光电导率随光子能量的变化。

可以看到，在可见光频段有多个磁光吸收峰出现。

与之前报道过的二硒化钨在可见光区域的磁光反

射光谱实验［14］以及理论［11，17］结果相符合。值得一提

的是，在研究中，由衬底引入的邻近效应诱导产生

的交换作用能够打破电子系统中的谷简并使得在

单层二硫化钼的带间磁光电导谱中出现更多的磁

光吸收峰。在低频区域的磁光吸收峰由K谷自旋向

上以及K'谷自旋向下的电子跃迁所贡献，高频区域

由K谷自旋向下以及K'谷自旋向上的电子跃迁所贡

献。说明磁场下的单层二硫化钼在可见光区域有

着丰富的磁光吸收性质。

3　结论

在本项研究中，考虑外加磁场导致的量子化朗

道能级以及邻近效应诱导产生的交换作用，通过低

能区单电子哈密顿量和RPA近似下的介电函数，研

究了单层二硫化钼中电子的朗道能级以及 n-型单

层二硫化钼导带内、价带到导带间的电子跃迁所贡

献的纵向磁光电导率。进一步探究了磁场、邻近效

应诱导产生的交换作用对纵向磁光电导率的影响。

研究表明，邻近效应诱导产生的交换作用能够提升

单层二硫化钼的自旋和谷极化；对于 n-型单层二硫

化钼样品，导带内电子跃迁纵向磁光电导率谱在太

赫兹频段出现两个吸收峰；从满占据的价带到电子

浓度Ne = 3 × 1012 cm-2 的导带间的电子跃迁贡献的

纵向磁光电导率谱在可见光频段出现一系列吸收

峰；磁场强度和邻近效应诱导产生的交换作用均能

有效地调节磁光吸收峰的位置。研究结果表明，单

层二硫化钼作为一个新型二维半导体材料，可应用

于太赫兹到可见光频段的自旋电子学和谷电子学

磁光材料和器件，且可通过改变外加磁场和邻近效

应诱导产生的交换作用的方法来调控材料的磁光

响应性质，进而拓展材料潜在的器件应用领域。
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