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外尔半金属薄膜的介电张量及色散性质研究
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摘 要 外尔半金属(WSM)是一种以外尔费米子为准粒子的新型拓扑材料,具有优异的物理

和光学特性。在光与 WSM 相互作用的过程中,材料的介电函数起到十分关键的作

用。从修正的电位移矢量和电场强度关系出发,通过介电函数张量比较了不同费米能

级情况下
 

WSM介电常数的变化。在此基础上,引入4×4
 

的磁光矩阵来求解麦克斯

韦方程组,得到菲涅尔反射系数,研究波矢的色散方程。研究结果表明,WSM 的色散

在短波矢处具有线性色散,而在长波矢极限近似具有恒定频率。当 WSM厚度的持续

增大时,能够支持更多的模式分支。
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Abstract Weyl
 

semimetals
 

(WSMs)
 

are
 

novel
 

topological
 

materials
 

with
 

Weyl
 

fermions
 

as
 

quasiparticles,
 

which
 

have
 

excellent
 

physical
 

and
 

optical
 

properties.
 

The
 

dielectric
 

function
 

of
 

the
 

material
 

plays
 

a
 

crucial
 

role
 

in
 

the
 

interaction
 

between
 

light
 

and
 

WSM.
 

Based
 

on
 

the
 

rela-
tion

 

between
 

the
 

modified
 

electric
 

displacement
 

vector
 

and
 

the
 

electric
 

field
 

intensity,
 

the
 

change
 

of
 

the
 

dielectric
 

constant
 

of
 

WSM
 

under
 

different
 

Fermi
 

energy
 

levels
 

is
 

compared
 

through
 

the
 

dielectric
 

function
 

tensor.
 

On
 

this
 

basis,
 

a
 

4×4
 

magneto-optical
 

matrix
 

is
 

intro-
duced

 

to
 

solve
 

Maxwell􀆳s
 

equations,
 

to
 

obtain
 

the
 

Fresnel
 

reflection
 

coefficients
 

and
 

to
 

study
 

the
 

dispersion
 

equations
 

of
 

the
 

wave
 

vector.
 

The
 

research
 

results
 

show
 

that
 

the
 

dispersion
 

of
 

WSM
 

has
 

a
 

linear
 

dispersion
 

at
 

the
 

short
 

wavevector
 

and
 

an
 

approximate
 

constant
 

frequency
 

at
 

the
 

longer
 

wavevector
 

limit.
 

As
 

the
 

thickness
 

of
 

the
 

WSM
 

continues
 

to
 

increase,
 

more
 

mode
 

branches
 

can
 

be
 

supported.
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  最近以外尔半金属(Weyl
 

semimetal,
 

WSM)
为代表的新型拓扑材料引起了极大的关注[1-

 

3]。
其表现出许多新奇的物理现象,比如特异的表面

态、低耗散的输运行为、无色散的朗道能级、手征

磁效应以及极大磁阻等。揭示并理解 WSM 材料

所呈现的新颖光学效应是目前极具吸引力的研究

方向之一[4]。WSM 以无质量的外尔费米子为准

粒子,具有拓扑非平庸的能带结构,其中外尔费米

子附近能带的线性色散关系又使得 WSM 成为一

种相对论性的电子系统。因此,WSM 也被称为

“三维的石墨烯”[5,
 

6]。WSM 能够在较宽能量范

围内保持较强的光学各向异性,有望应用在基于

各向异性的光学元件和光电器件中,在图像信息

处理、交换以及传感等方面发挥重要的作用,尤其

是为开发下一代高度集成化、响应时间短以及光

敏感强的光电器件提供一个理想的材料平台。

2016年,山东大学张怀金教授研究团队与中科院

物理所王刚研究员团队合作,研究了 Weyl费米子

与拓扑费米弧的线性和非线性光学响应,揭示了

光场下 Weyl费米子与光子相互作用的物理过程,
通过分析 WSM 的电子传输和光吸收性质(反射

率,折射率,光电导),证实了TaAs具有各向异性

的超高的电子迁移率[7]。最近,中山大学杨国伟

教授团队报道了一种基于 WSM 的太赫兹探测

器,其光响应率为5.7×104
 

V/W,探测率为2.9×
109

 

Jones,在室温下具有1年的空气稳定性。同

时该器件还显示出巨大的本征各向异性电导和太

赫兹响应,为实现非制冷和高灵敏度的太赫兹探

测器开辟了一条新途径[8]。

WSM的光学各项异性意味着其对光场的响

应在不同方向和偏振下是不同的。此时的介电函

数不再是一个常数,而是一个二阶张量。电位移

矢量和电场强度之间的关系发生了变化,以往在

推导涉及各向同性介质的亥姆霍兹方程也不再适

用。首先研究 WSM 的介电张量,分析介电函数

与频率以及费米能级之间的关系,在此基础上求

解电磁场在各向异性介质中传播时的方程,得到

菲涅尔反射系数并研究其色散性质。

1 WSM 的介电张量

WSM的能带结构包含偶数个非退化能带接

触点(Weyl
 

节点)。此处考虑一种最简单的情况,

其中
 

WSM
 

包含两个具有相反手性的
 

Weyl
 

节

点,且在动量空间的间隔为由波矢
 

2b 表示,实验

已经证实了这种 WSM 的存在。相应的电位移矢

量和电场 强度之间的关系 服 从 修 正 后 的 本 构

关系[9]

D=ε0εdE+i e2
2π2  ω

b×E (1)

其中,ε0 是真空的介电常数,εd 是当b=0
 

时对应

的狄拉克半金属的相对介电常数。i是虚数单位,
 

e代表电子电荷,
 

 ,ω 分别是约化普朗克常数和

角频率。
在这种情况下,基于D=ε0􀭱εE 定义的 WSM

的介电函数张量写为[10]

􀭱ε=

εd iεa 0

-iεa εd 0
0 0 εd

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁

􀭠

􀭡

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁 (2)

其中,非对角线项是符号相反的纯虚数,εa由下式给出

εa=
be2

2π2  ωε0
(3)

介电函数中非对角线不对称项的存在打破了洛伦

兹互易,因此可能突破传统的基尔霍夫定律。对

角线项是相同的,可以通过使用双波段的
 

Kubo-
Greenwood公式获得

εd=εb+i
σ
ωε0

(4)

其中,εb 是背景介电函数,σ是由下式给出的体电

导率[10]

σ=
ε0rsgEF

6 ΩG EFΩ/2  +i
ε0rsgEF

6π  Γ+Δ  

Γ=
4
Ω 1+

π2

3
kBT
EF  

2􀭠
􀭡

􀪁
􀪁 􀭤

􀭥

􀪁
􀪁

Δ=8Ω∫
ξc

0

GξEF  -G EFΩ/2  
Ω2-4ξ2

ξdξ (5)

在式(5)中,rs=e2/4πε0  νF 是由费米速度νF 定义

的有效精细结构常数,g 为外尔节点数目,EF 是

费米能级,Ω=  ω+iτ-1  /EF 是个复数归一化

频率,τ-1 代表散射速率。而G(E)=n(-E)-
n(E),其中n E  ={exp E-EF  /kBT  +1}-1

是费米 狄拉克分布函数,kB 为玻尔兹曼常数。ξc=
Ec/EF 是归一化截止能量,在这个能量之外,频率

色散关系就不再是线性的。
本工作中使用的参数取自Zhao等人的工作。

εb=6.2,ξc=3,τ=1000fs,g=2,b=2×109m-1,
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νF=8.3×104m/s
[10]。相对磁导率μ 取为1,这一

假设已被用于处理磁光效应。EF 是温度的函数,
可以根据Ashby和Carbotte给出的公式计算,在我

们的研究中使用EF=0.15eV为室温下的默认值。
在图1中,我们比较了不同费米能级情况下

WSM介电常数的变化。εd 的实部随着波长变大

而逐渐减小,直至为负值。图1(a)、图1(b)和图1
(c)分别为 EF=0.05eV、EF=0.15eV 和 EF=
0.3eV对应的介电常数曲线。它们对应的临界波

长分别为17.558μm、8.541μm和4.183μm。

图1 WSM在不同费米能级下的介电常数曲线

(a)
 

EF=0.05eV对应的介电常数曲线;
 

(b)
 

EF=0.15eV对应的

介电常数曲线;
 

(c)
 

EF=0.3eV对应的介电常数曲线

2 WSM 薄膜的色散性质

考虑如图2所示的结构,由 WSM薄膜和一个

图2 WSM和衬底组成的结构示意图

介电常数为ε3 的衬底组成,外界为空气,即ε1=1。
当一束光入射时,在界面处发生反射。由于 WSM
中的电磁极化分离,传统的传输矩阵方法不适用

于求解反射系数。我们引入一个4×4的磁光矩

阵来解决这个问题[11]。首先,我们从麦克斯韦方

程组出发研究波矢的色散方程。在区域2和区域

3,麦克斯韦方程组可以写成

�×Ei=iωμ0Hi
→

�×Hi=-iωDi

(6)

其中,i=2,3,通过使用波向量k2 来代替空间导

数,方程(6)可以简化为k2×E2=ωμ0H2 和k2×

H2=-ωμ0
􀭱εE2。利用同样的处理方法可以得到

k2 和E2 之间的关系

k2× k2×E2  =-k20􀭱εE2 (7)
根据k2=k2xx+k2zz,方程(7)可以写成如下矩阵

的形式

k20εd -k22z
-ik20εa

k2zk0x

-ik20εa

k2⊥-k20εd

0

k2zk0x
0

k20εd -k20x  Ex2

Ey2

Ez2  =0
(8)

其中,k⊥= k22z+k22x,k0=ω/c。该方程存在非

零解的条件是式(8)的系数矩阵的模为零,可以得

到如下表达式

εdk20-k2⊥  ε2dk20-εdk20x-εdk22z  +

k20 k20x -εdk20  ε2a =0 (9)
求解方程(9),我们即可以研究 WSM的色散性质。

为了研究结构的反射系数,我们引入了4×4
琼斯反射矩阵

M = D(1)  -1D(2)P 2  D(2)  -1D(3) (10)
上标(1)、(2)和(3)分别代表空气、WSM和衬底区

域。在区域1不同的模式相互独立,所以
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D(1)  -1

= 2N(1)cosθ  -1

N(1)cosθ
N(1)cosθ
0
0

1
-1
0
0

0
0

N(1)

N(1)

0

-cosθ
cosθ

􀭠

􀭡

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁

(11)

D(2)=

D11

D21

D31

D41

D11

-D21

D31

-D41

D11

D23

D33

D43

D11

-D23

D33

-D43

􀭠

􀭡

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

(12)

其中矩阵中的相应元素是:

D11=iεa εd-N2
x  ,

D21=iεaNz+ εd-N2
x  ,

D23=iεaNz- εd-N2
x  ,

D31=εd-N2
x  εd-N2

x-N2
z+  ,

D33=εd-N2
x  εd-N2

x-N2
z-  ,

D41=-Nz+εd εd-N2
x-N2

z+  ,

D43=-Nz-εd εd-N2
x-N2

z-  ,

Nx=sinθ,Nz±=k±/k0。此外,WSM 薄膜中的

光束传播矩阵表示为:

P(2)=

expi
ω
cNz+d  
0
0
0

0

exp-i
ω
cNz+d  
0
0

0
0

expi
ω
cNz-d  
0

0
0
0

exp-i
ω
cNz-d  

􀭠

􀭡

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁
􀪁􀪁

(13)

最终我们可以得到光学结构对应的传输矩阵 M
的表达式和反射系数,在此基础上研究 WSM 的

色散性质。反射系数可由下式获得[12]

rsp =
Er
0s

Ei
0p

=
M11M23-M21M13

M11M33-M13M31
(14)

rpp =
Er
0p

Ei
0p

=
M11M43-M41M13

M11M33-M13M31
(15)

rss =
Er
0s

Ei
0s

=
M21M33-M23M31

M11M33-M13M31
(16)

rps =
Er
0p

Ei
0s

=
M41M33-M43M31

M11M33-M13M31
(17)

  图3绘制了不同厚度的 WSM 薄膜在空气界

面处的色散关系。当厚度为500nm时,色散曲线

是退化的,形式上只有一条曲线,如图3(a)所示。
但是当 WSM薄膜厚度增大到1000nm时,薄膜的

上下表面对应的色散是不同的,表现为分散的曲

线,如图3(b)所示,当厚度持续增大时,能够支持

更多的模式色散,正式图3(c)所表现出的情形。
总的来说,WSM 的色散在短波矢处具有线性色

散,而在长波矢极限近似具有恒定频率。另外,必
须指出的是,WSM中的表面等离激元并不能直接

激发,必须提供额外的波矢补偿。

3 结语

WSM奇异的电学、热学、光学等性质无论在

  

图3 二氧化硅衬底上不同厚度的 WSM薄膜的色散性质

(a)
 

500nm;
 

(b)
 

1000nm;
 

(c)
 

2000nm
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理论上还是实验上都已经得到初步证实。相关研

究极大地丰富了拓扑物态,不仅扩展了人们对凝

聚态物理领域中拓扑系统的认识,也拓展了 WSM
在光电子器件中的应用。通过各向异性的介电函

数张量,比较了不同费米能级情况下
 

WSM 介电

常数的变化。同时基于四阶传输矩阵求解麦克斯

韦方程组,得到菲涅尔反射系数,描述电磁波的传

输,研究波矢的色散曲线。研究结果表明,WSM
的色散在短波矢处具有线性色散,而在长波矢极

限近似具有恒定频率。当 WSM 厚度的持续增大

时,能够支持更多的模式分支。
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有近似性。最后引用弗伦奇教授的一句话来结束

本文是适宜的,那就是:“重要的事情是,用相当简

单的方法,我们证实了二分点的进动(岁差)确能

用牛顿的动力学原理去理解。”[1]
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