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二维Ｊａｎｕｓ ＬｕＣｌＩ的铁谷特性研究
朱靖欣，郭三栋

（西安邮电大学电子工程学院，西安　 ７１０１２１）

摘　 要：铁谷材料由于其固有的铁磁性质，可以产生自发谷极化，从而实现谷自由度的操纵 不同的谷极
化状态为铁谷材料在信息传递领域的应用提供了可能性 在本文的工作中，采用了可靠的第一性原理计
算方法，证明了Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的动力学、力学和热力学稳定性 发现Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ是一种有潜力的
铁谷材料，它有着５０ ９２７ ｍｅＶ的谷劈裂 当Ｌｕ原子磁矩方向（平面外）发生颠倒时，可以实现谷极化翻
转． 还计算了Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ在布里渊区中的Ｂｅｒｒｙ曲率分布，主要集中在－ Ｋ和Ｋ谷，可以实现反常谷
霍尔效应 当电子关联强度比较小时，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的易磁化轴将指向面内，从而失去自发谷极化 尽
管如此，利用应变调控可以使磁化方向从面内转向面外，从而产生谷极化 此外，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ同时具
有面内和面外压电响应，计算得到的面内压电应变系数ｄ１１大于大部分已有二维材料的计算值，而面外压
电系数ｄ３１非常小 这为通过压电效应调控谷载流子提供了可能性
关键词：铁谷材料；压电；第一性原理计算
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１　 引　 言
固体材料的能带结构中存在一些局域的能量

极值点，人们称之为能谷，能谷在动量空间中相
距甚远，谷电子之间必须借助声子或者杂质散射
才能够进行跃迁，这就使得能谷具有了鲁棒性，
也使得能够将能谷视为一种除了电荷和自旋之外
的新的自由度［１］ 并且由于谷自由度同样具有二
进制逻辑状态，使谷材料在信息传递、运输与操
控等领域有着巨大的潜力［２］
２００４年，单层石墨烯被成功剥离出来［３］ 研

究者们发现，在缺少空间反演对称性的石墨烯中，
导带或价带中能谷处的能量虽然简并，但在动量
空间中已经不等价了 但是由于石墨烯同时受到
时间反演对称性和空间反演对称性的保护，在实
验上很难区分能谷 后来，研究者们发现以ＭｏＳ２
单层为代表的过渡金属二硫族化合物，由于较重
的过渡金属原子的存在，自旋轨道耦合效应明显，
在能谷处产生方向相反自旋劈裂，自旋自由度和
谷自由度耦合在一起 过渡金属二硫族化合物具
有与石墨烯相似的六角晶格结构，它的空间反演
对称性天生破缺，在实验上可以观察到谷霍尔效
应和谷锁定的光学选择定则［４］ 为了实现能谷极
化，可以采用光学泵浦［５ － ７］、外加磁场［８ － １１］、磁
衬底［１２，１３］或磁性原子掺杂［１４ － １６］等方法 ２０１６
年，有研究者提出了铁谷材料和反常谷霍尔效应
的概念，铁谷材料是一种时间反演对称性和空间
反演对称性同时破缺的材料，它在居里温度以下
可以实现自发能谷极化［１７］ 除此之外，铁谷材料
的谷极化可以通过外场来调制

目前已经发现的铁谷材料有ＦｅＣｌＢｒ［１８］，ＦｅＸ２
（Ｘ ＝ Ｃｌ，Ｂｒ和Ｉ）［１９，２０］，ＶＣｌＢｒ［２１］，ＬａＢｒＩ［２２］和
ＧｄＸ２（Ｘ ＝ Ｆ，Ｃｌ，Ｂｒ）［２３，２４］等等，但是它们在实
验和实际应用中都有着一定的局限性，因此亟需
探索和发现新的有着更好谷极化特性的铁谷材料．
最近，Ｈｕ、Ｗｕ和Ｌｉｕ等人预测了过渡金属二卤
族化物ＬｕＸ２（Ｘ ＝ Ｃｌ，Ｂｒ，Ｉ）是一种本征大谷极
化材料，由于ＬｕＸ２具有自旋轨道耦合和本征铁磁
性，导致它产生了５５ ～ １４８ ｍｅＶ的巨大谷极
化［２５］． 这些发现为谷电子学实验和后续应用提供
了一个有前途的铁谷材料体系 在本工作中，我
们构建了Ｊａｎｕｓ结构ＬｕＣｌＩ，它与２Ｈ － ＭｏＳＳｅ有着
相同的晶体结构［２６］，空间反演对称性和镜像对称
性天生破缺 我们主要研究了Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的

谷特性和压电特性
本文接下来将从以下几个部分展开论述：在

下一部分中，将给出计算细节和计算方法；接下
来，将介绍Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的第一性原理计算结
果，具体包括：结构与稳定性、电子结构和谷极
化、谷霍尔效应、电子关联效应对其物理性质的
影响以及压电特性；最后，对本文的研究内容进
行总结
２　 计算细节

采用投影缀加平面波方法和密度泛函理
论［２７，２８］在ＶＡＳＰ（Ｖｉｅｎｎａ ａｂ ｉｎｉｔｉｏ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｐａｃｋ
ａｇｅ）［２９ － ３１］中进行第一性原理计算 交换关联泛函
采用Ｐｅｒｄｅｗ － Ｂｕｒｋｅ － Ｅｒｎｚｅｒｈｏｆ的广义梯度近似
（ＰＢＥ － ＧＧＡ）［３２］ 截断能设置为５００ ｅＶ，总能量
收敛标准为１０ －８ ｅＶ 力的收敛标准设置为小于
０ ０００１ ｅＶ ? －１每原子 真空层设置为大于１８ ?
以避免相邻两层之间的相互作用 １８ × １８ × １的
Ｍｏｎｋｈｏｒｓｔ － Ｐａｃｋ ｋ点网格用于对布里渊区进行采
样以计算电子结构和弹性性质，７ × １３ × １的
Ｍｏｎｋｈｏｒｓｔ － Ｐａｃｋ ｋ点网格用于计算压电特性 由
于Ｌｕ原子最外层的５ｄ轨道是局域的，因此采用
Ｄｕｄａｒｅｖ等人提出的旋转不变方法，考虑了Ｈｕｂ
ｂａｒｄ修正参数［３３］Ｕｅｆｆ，其中Ｕｅｆｆ设置为３ ｅＶ［２５］ 能
带结构计算时考虑了自旋轨道耦合作用 弹性刚
度张量Ｃ ｉｊ用应变－应力关系计算，压电应力张量
ｅｉｊ用密度泛函微扰理论［３４］确定 二维弹性系数
Ｃ２Ｄｉｊ 和压电应力系数ｅ２Ｄｉｊ 被重新归一化为Ｃ２Ｄｉｊ ＝ Ｌｚ
Ｃ３Ｄｉｊ 和ｅ２Ｄｉｊ ＝ Ｌｚ ｅ３Ｄｉｊ ，其中Ｌｚ是沿ｚ方向的晶胞长
度． 在５ × ５ × １的超胞中，采用有限位移法的
Ｐｈｏｎｏｐｙ代码［３５］得到了单层ＬｕＣｌＩ的声子色散谱
温度控制在３００ Ｋ的条件下，对一个４ × ４ × １超
胞进行了８ ｐｓ的从头算分子动力学模拟，时间步
长为１ ｆｓ Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的Ｂｅｒｒｙ曲率是基于
ＶＡＳＰＢＥＲＲＹ代码［３６］的Ｆｕｋｕｉ方法［３７］，由计算得
到的波函数直接计算得到
３　 结果与讨论
３ １　 结构与稳定性

Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的晶体结构和标注出高对称
点的布里渊区绘制在了图１中 从图１（ａ）和（ｂ）
中可以清楚地看到，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ由Ｃｌ － Ｌｕ －
Ｉ三层组成，可以通过用Ｃｌ原子替换ＬｕＩ２单层中
-
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两个Ｉ层中的一个来构建 由于垂直镜像对称性
破缺，ＬｕＣｌＩ单层的空间群为Ｐ３ｍ１（编号１５６），

与ＭｏＳＳｅ具有相同的对称性

图１　 Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ晶体结构的（ａ）俯视图和（ｂ）侧视图，黑色框标记的是菱形原胞（ｃ）标注出高
对称点的布里渊区（ｄ）Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的声子色散谱（ｅ）３００ Ｋ下８ ｐｓ从头算分子动力学模拟
的总能量演化 插图显示了Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ晶体的初始和最终结构

Ｆｉｇ． １　 （ａ）Ｔｏｐ ｖｉｅｗ ａｎｄ （ｂ）ｓｉｄｅ ｖｉｅｗ ｏｆ ｔｈｅ ｃｒｙｓｔａｌ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ Ｊａｎｕｓ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ＬｕＣｌＩ，ａｎｄ ｔｈｅ ｒｈｏｍ
ｂｕｓ ｐｒｉｍｉｔｉｖｅ ｃｅｌｌ ｉｓ ｍａｒｋｅｄ ｂｙ ｔｈｅ ｂｌａｃｋ ｆｒａｍｅ （ｃ）Ｔｈｅ Ｂｒｉｌｌｏｕｉｎ ｚｏｎｅ ｗｉｔｈ ｈｉｇｈ － ｓｙｍｍｅｔｒｙ
ｐｏｉｎｔｓ ｌａｂｅｌｅｄ （ｄ）Ｐｈｏｎｏｎ ｄｉｓｐｅｒｓｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ Ｊａｎｕｓ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ＬｕＣｌＩ （ｅ）Ｅｖｏｌｕｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ
ｔｏｔａｌ ｅｎｅｒｇｙ ｆｒｏｍ ｔｈｅ ８ ｐｓ ａｂ ｉｎｉｔｉｏ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ａｔ ３００ Ｋ Ｔｈｅ ｉｎｓｅｔｓ ｓｈｏｗ ｔｈｅ ｉｎ
ｉｔｉａｌ ａｎｄ ｆｉｎａｌ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ ｏｆ Ｊａｎｕｓ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ＬｕＣｌＩ ｃｒｙｓｔａｌ

　 　 计算了Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ分别为铁磁体和反铁
磁体时的能量，分别为－ ２２ ３７ｅＶ和－ ２２ ３４ｅＶ，
铁磁体时的能量更低，因此，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的
基态是铁磁态 通过考虑自旋轨道耦合相互作用，
ＬｕＣｌＩ单层的磁各向异性能定义为磁化方向分别采
取平面内和平面外时的能量之差，其值为５１ μｅＶ
每Ｌｕ原子，平面外的磁化稳定能低于平面内，因
此，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的易磁化轴沿平面外方向

Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的声子色散谱如图１（ｄ）所
示，从图中可以看到声子谱没有虚频，证明了其
动力学稳定性 为了证明单层ＬｕＣｌＩ的机械稳定
性，计算了其弹性系数 基于Ｐ３ｍ１空间群，使
用Ｖｏｉｇｔ表示法，弹性张量可以简化为

Ｃ ＝
Ｃ１１ Ｃ１２ ０

Ｃ１２ Ｃ１１ ０

０ ０ （Ｃ１１ － Ｃ１２）／









２

（１）

　 　 Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的独立Ｃ１１和Ｃ１２分别计算为
４５ ４７１ Ｎ·ｍ －１和１３ ６２２ Ｎ·ｍ －１ 这些弹性系数
满足机械稳定性的Ｂｏｒｎ标准［３８］：Ｃ１１ ＞ ０和Ｃ１１ －
Ｃ１２ ＞ ０，证明了其机械稳定性

在３００ Ｋ温度下对Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ进行了８
ｐｓ的从头算分子动力学模拟，结果如图１（ｅ）所
示． 从图中可以发现，在整个模拟过程中，总能
量波动不大，晶体结构也没有明显的破坏，表明
Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ在室温下具有较强的热稳定性
３ ２　 电子结构和谷极化

Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的能带结构如图２所示 计
算结果表明，单层ＬｕＣｌＩ是一种间接带隙半导体，
它的价带最大值和导带最小值分别由向上和向下
的自旋提供，并且分别位于± Ｋ和Ｍ高对称点
这说明Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ是一种双极磁性半导体
从图２（ａ）中可以看到，在不考虑自旋轨道耦合
;
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时，价带中的－ Ｋ和Ｋ的高对称点处有一对简并
的能量极值 图２（ｂ）和（ｃ）考虑自旋轨道耦合作
用之后，可以很明显地看到能带的简并被打破了．
这说明Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ是一种本征铁谷材料，有
着高达５０ ９２７ ｍｅＶ的谷劈裂，这与ＶＣｌＢｒ（７０
ｍｅＶ）［３９］、ＬａＢｒＩ （５９ ｍｅＶ）［４０］和ＶＳｉ２ Ｐ４ （４９ ４
ｍｅＶ）［４１］的谷劈裂值相似 固有磁交换场和强自

旋轨道耦合的综合作用导致其产生自发谷极化
在图２（ｂ）中，Ｋ谷处的能量高于－ Ｋ谷 在图２
（ｃ）中，随着Ｌｕ原子的磁矩从＋ ｚ方向变为－ ｚ方
向，谷极化发生反转， － Ｋ谷处的能量高于Ｋ
谷，这意味着操纵磁化方向是调整Ｊａｎｕｓ单层Ｌｕ
ＣｌＩ能谷特性的有效方法

图２　 Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的能带结构（ａ）不考虑自旋轨道耦合效应；（ｂ）和（ｃ）考虑自旋轨道耦合，Ｌｕ
原子的磁矩分别沿着＋ ｚ方向和－ ｚ方向（平面外） 自旋向上和自旋向下分别用紫色和红色
显示 （ｄ）－（ｆ）是（ａ）－（ｃ）在费米能级附近价带的放大图

Ｆｉｇ． ２　 Ｔｈｅ ｂａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ Ｊａｎｕｓ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ＬｕＣｌＩ （ａ）Ｓｐｉｎ － ｏｒｂｉｔａｌ ｃｏｕｐｌｉｎｇ ｉｓ ｎｏｔ ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ （ｂ）
ａｎｄ （ｃ）Ｓｐｉｎ － ｏｒｂｉｔａｌ ｃｏｕｐｌｉｎｇ ｉｓ ｃｏｎｓｉｄｅｒｅｄ，ｂｕｔ ｔｈｅ ｍａｇｎｅｔｉｃ ｍｏｍｅｎｔ ｏｆ Ｌｕ ａｔｏｍ ａｌｏｎｇ ｔｈｅ ｐｏｓｉ
ｔｉｖｅ ａｎｄ ｎｅｇａｔｉｖｅ ｚ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ （ｏｕｔ － ｏｆ － ｐｌａｎｅ），ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ Ｓｐｉｎ － ｕｐ ａｎｄ ｓｐｉｎ － ｄｏｗｎ ａｒｅ
ｓｈｏｗｎ ｉｎ ｐｕｒｐｌｅ ａｎｄ ｒｅｄ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ （ｄ）－（ｆ）Ｅｎｌａｒｇｅｄ ｖｉｅｗｓ ｏｆ ｔｈｅ ｖａｌｅｎｃｅ ｂａｎｄｓ ｎｅａｒ ｔｈｅ
Ｆｅｒｍｉ ｌｅｖｅｌ ｆｏｒ （ａ）－（ｃ）

　 　 根据图３可知，ｄｘ２－ｙ２ ／ ｄｘｙ 轨道主导－ Ｋ和Ｋ
能谷，这是产生谷极化的关键 自旋轨道耦合引
起的谷极化主要是由于原子内相互作用)

Ｈ０ＳＯＣ （相
同自旋态之间的相互作用） 对于平面外磁化，

)

Ｈ０ＳＯＣ可以表示为：［１７，４２，４３］

)

Ｈ０ＳＯＣ ＝ α

)

Ｌｚ （２）

式中)

Ｌｚ为沿ｚ方向的轨道角矩，α为耦合强度． Ｋ
和－ Ｋ谷处产生的能量可表示为：

Ｅτ ＝ 〈Φτ )

Ｈ０ＳＯＣ Φ
τ〉 （３）

式中， Φτ〉表示Ｋ和－ Ｋ谷的轨道基，上标τ表
示谷指数（τ ＝ ± １） 如果Ｋ和－ Ｋ谷主要来自
ｄｘ２－ｙ２ ／ ｄｘｙ轨道，则Ｋ和－ Ｋ点的谷劈裂Δ ＥＶ 可
写成：
0
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图３　 利用ＧＧＡ ＋ Ｕ（Ｕ ＝３ ｅＶ）得到Ｌｕ － ｄ轨道特征
能带，包括自旋向上和自旋向下方向

Ｆｉｇ． ３　 Ｔｈｅ Ｌｕ － ｄ － ｏｒｂｉｔａｌ ｃｈａｒａｃｔｅｒｓ ｏｆ ｅｎｅｒｇｙ ｂａｎｄｓ
ｂｙ ｕｓｉｎｇ ＧＧＡ ＋ Ｕ（Ｕ ＝３ ｅＶ），ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ ｓｐｉｎ
－ ｕｐ ａｎｄ ｓｐｉｎ － ｄｏｗｎ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ

Δ ＥＶ ＝ Ｅ
Ｋ － Ｅ－Ｋ ＝ ４α （４）

　 　 如果Ｋ和－ Ｋ谷由ｄｚ２ 轨道主导，则谷劈裂
Δ ＥＶ 表示为：

Δ ＥＶ ＝ Ｅ
Ｋ － Ｅ－Ｋ ＝ ０ （５）

　 　 对于ｄｘ２－ｙ２ ／ ｄｘｙ主导的－ Ｋ ／ Ｋ谷，一般磁化方
向下，Δ ＥＶ ＝ ４αｃｏｓθ ［４３］（θ ＝ ０ ／ ９０°，表示面外／面
内方向） 当磁晶方向指向面内时，ＬｕＣｌＩ的谷劈
裂为零
３ ３　 谷霍尔效应

谷霍尔效应可以用Ｂｅｒｒｙ曲率来描述 由于
空间反演对称性和时间反演对称性同时破缺，Ｊａ
ｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ在－ Ｋ和Ｋ谷将产生谷对比特征
在考虑自旋轨道耦合的情况下，Ｌｕ原子的磁矩分
别沿着＋ ｚ方向和－ ｚ方向，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的
Ｂｅｒｒｙ曲率在二维布里渊区中的分布如图４所示
从图４（ａ）中可以看到－ Ｋ和Ｋ谷处的Ｂｅｒｒｙ曲率
绝对值不相等，且符号相反 在图４（ｂ）中，当
Ｌｕ的磁矩方向从＋ ｚ变为－ ｚ时， － Ｋ和Ｋ谷处
的符号没有变但数值翻转

图４　 考虑自旋轨道耦合时，二维布里渊区中Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的Ｂｅｒｒｙ曲率分布，Ｌｕ原子的磁矩分
别沿着（ａ）＋ ｚ方向和（ｂ）－ ｚ方向（平面外）

Ｆｉｇ． ４　 Ｗｉｔｈ ｓｐｉｎ － ｏｒｂｉｔａｌ ｃｏｕｐｌｉｎｇ，Ｂｅｒｒｙ ｃｕｒｖａｔｕｒｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ Ｊａｎｕｓ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ＬｕＣｌＩ ｉｎ ｔｈｅ ２Ｄ Ｂｒｉｌ
ｌｏｕｉｎ ｚｏｎｅ，ｆｏｒ ｔｈｅ ｍａｇｎｅｔｉｃ ｍｏｍｅｎｔ ｏｆ Ｌｕ ａｔｏｍ ａｌｏｎｇ ｔｈｅ （ａ）ｐｏｓｉｔｉｖｅ ａｎｄ （ｂ）ｎｅｇａｔｉｖｅ ｚ ｄｉｒｅｃ
ｔｉｏｎｓ （ｏｕｔ － ｏｆ － ｐｌａｎｅ），ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ

　 　 Ｂｅｒｒｙ曲率在动量空间中可以等效为赝磁场，
将使处于其中的布洛赫电子获得反常速度ｖ，其
大小与Ｂｅｒｒｙ曲率成正比［４４］ 适当的空穴掺杂可
以使费米能级落在－ Ｋ和Ｋ谷之间，这导致只有
一个谷有掺杂的空穴 当施加平面内电场时，空
穴载流子将朝着材料的一边聚集，产生反常谷霍
尔效应 如图５所示，当Ｋ谷中掺杂空穴时，在
面内电场存在的情况下，正Ｂｅｒｒｙ曲率将驱动自
旋向上的空穴在样品右侧聚集 当磁化反向时，
－ Ｋ谷中掺杂了空穴，由于－ Ｋ谷的负Ｂｅｒｒｙ曲
率，自旋向下的空穴将向样品的左侧移动 这种
效应在实验中可以通过测量霍尔电压来验证

３ ４　 电子关联效应
假设易磁化轴始终指向面外方向，考虑电子

关联效应对Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ谷特性的影响 在图
６（ａ）中，绘制了反铁磁态和铁磁态之间的能量差
ΔＥ随着Ｕ值从０ ～ ５ ｅＶ变化时的变化规律 从中
可以得出结论：Ｕ值在０ ～ ５ ｅＶ变化时，铁磁态
的能量始终低于反铁磁态 在图７中给出了考虑
了自旋轨道耦合后，对Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ施加不同
电子关联强度Ｕ（０ ～ ５ ｅＶ）对能带结构产生的影
响． 在图６（ｂ）和（ｃ）中，分别绘制了能带隙、在
价带－ Ｋ和Ｋ谷处的谷劈裂随着Ｕ值的变化规
律． 结合图７可以得到：随着电子关联效应的不断
/
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图５　 平面内电场Ｅ作用下（ａ）Ｋ和（ｂ）－ Ｋ谷处空
穴掺杂Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的反常谷霍尔效应示
意图 箭头表示自旋向上或自旋向下的状态

Ｆｉｇ． ５ 　 Ｓｃｈｅｍａｔｉｃ ａｎｏｍａｌｏｕｓ ｖａｌｌｅｙ Ｈａｌｌ ｅｆｆｅｃｔ ｆｏｒ ｔｈｅ
ｈｏｌｅ － ｄｏｐｅｄ Ｊａｎｕｓ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ＬｕＣｌＩ ａｔ ｔｈｅ （ａ）
Ｋ ａｎｄ （ｂ）－ Ｋ ｖａｌｌｅｙｓ ｕｎｄｅｒ ａｎ ｉｎ － ｐｌａｎｅ ｅ
ｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｅｌｄ Ｅ Ｔｈｅ ａｒｒｏｗｓ ｓｔａｎｄ ｆｏｒ ｔｈｅ ｓｐｉｎ －
ｕｐ ｏｒ ｓｐｉｎ － ｄｏｗｎ ｓｔａｔｅｓ

增强，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ始终是间接带隙半导体，
并且随着Ｕ值的增加，能带隙单调递增而谷劈裂
单调递减 这与在单层ＬｕＩ２中计算得到的规律
一致［２５］

除此之外，还计算了磁各向异性能随电子关
联强度Ｕ值变化，绘制在图６（ｄ）中 发现在Ｕ
小于约２ ５ ｅＶ时，易磁化轴方向由面外转变为面
内，此时的Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ不具有自发谷极化
以电子关联强度Ｕ等于２ ｅＶ为例，此时的能带结
构如图８所示，在导带或价带的Ｋ和－ Ｋ能谷处
并未产生谷劈裂 之前就有研究者通过对单层
ＧｄＣｌ２施加应变来改变材料性质，使它具有了铁谷
特性［４５］ 基于此，对Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ施加一个５
％的压缩应变，计算它的易磁化轴是否变为面外
方向 经过计算得到，当施加５ ％的压缩应变时，
面外方向的磁化稳定能比面内方向小了５７ μｅＶ，
易磁化轴重新指向面外 并且计算得到它的磁基
态依然是铁磁态的，因此，在５ ％应变下有可能

图６　 Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ（ａ）反铁磁态和铁磁态之间的能量差ΔＥ，（ｂ）能带隙，（ｃ）谷劈裂和（ｄ）磁各
向异性能随Ｕ值变化的函数

Ｆｉｇ． ６　 （ａ）Ｔｈｅ ｅｎｅｒｇｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｃｅ ΔＥ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ａｎｔｉｆｅｒｒｏｍａｇｎｅｔｉｃ ａｎｄ ｆｅｒｒｏｍａｇｎｅｔｉｃ ｓｔａｔｅｓ，（ｂ）ｅｎｅｒｇｙ
ｂａｎｄ ｇａｐ，（ｃ）ｖａｌｌｅｙ ｓｐｌｉｔｔｉｎｇ ａｎｄ（ｄ）ｍａｇｎｅｔｉｃ ａｎｉｓｏｔｒｏｐｙ ｅｎｅｒｇｙ ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ Ｕ ｖａｌｕｅｓ ｆｏｒ Ｊａ
ｎｕｓ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ＬｕＣｌＩ
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图７　 Ｕ值从０到５ ｅＶ变化时Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ的能带结构
Ｆｉｇ． ７　 Ｔｈｅ ｂａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ Ｊａｎｕｓ ｍｏｎｏｌａｙｅｒ ＬｕＣｌＩ ｗｈｅｎ ｔｈｅ ｖａｌｕｅ ｏｆ Ｕ ｖａｒｉｅｓ ｆｒｏｍ ０ ｔｏ ５ ｅＶ

图８　 易磁化轴分别沿着平面内（ａ）ｘ和（ｂ）ｙ方向
时的能带结构图（Ｕ ＝ ２ ｅＶ）

Ｆｉｇ． ８　 Ｂａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ｏｆ ｅａｓｙ ｍａｇｎｅｔｉｚａｔｉｏｎ ａｘｉｓ ａｌｏｎｇ
ｔｈｅ ｉｎ － ｐｌａｎｅ （ａ）ｘ ａｎｄ （ｂ）ｙ ｄｉｒｅｃｔｉｏｎｓ ｒｅ
ｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ （Ｕ ＝ ２ ｅＶ）

改变材料的谷特性，使之成为铁谷材料
图９中绘制了Ｕ等于２ ｅＶ时，５ ％压缩应变

下的能带结构 分析计算数据可以得到，此时价
带Ｋ谷处的能量比－ Ｋ谷处高，谷劈裂计算为

４ ５２８ ｍｅＶ，能带隙计算为０ ３５６ ｅＶ 由此可以得
出结论，当Ｕ小于２ ５ ｅＶ左右时，易磁化轴变为
平面内方向，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ不再具有能谷特
性，要想重新获得能谷特性，可以对它施加应变，
就可以使它的易磁化轴方向变为面外方向，在价
带的Ｋ和－ Ｋ谷处产生谷劈裂，成为铁谷材料
３ ５　 压电特性

最近我们提出通过压电效应产生电场调控铁
谷材料的载流子，从而实现反常谷霍尔效应［４５］
因此，我们研究了ＬｕＣｌＩ的压电特性 Ｊａｎｕｓ单层
ＬｕＣｌＩ缺乏反演对称性，因此它是压电材料 在施
加单轴面内应变时，对于ＬｕＩ２单层仅存在面内压
电极化，而对于Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ同时允许面内和
垂直压电极化存在，这与Ｊａｎｕｓ单层ＭｏＳＳｅ相同
当受到双轴面内应变时，面内压电极化将消失，
而面外压电极化仍然存在

与单层ＭｏＳＳｅ类似［４６］，Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ具
有Ｐ３ｍ１的空间群对称性，仅考虑面内应变和应
4



第４２卷 原　 子　 与　 分　 子　 物　 理　 学　 报 　 第２期 　

.-<../

　

图９　 （ａ）５ ％压缩应变下的能带结构，（ｂ）费米能
级附近的价带放大图（Ｕ ＝ ２ｅＶ），Ｌｕ原子的
磁矩方向沿着＋ ｚ方向（平面外）

Ｆｉｇｕｒｅ ９ 　 （ａ）Ｂａｎｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ａｔ ５ ％ ｃｏｍｐｒｅｓｓｉｏｎ
ｓｔｒａｉｎ，（ｂ）ｅｎｌａｒｇｅｄ ｖｉｅｗ ｏｆ ｖａｌｅｎｃｅ ｂａｎｄ
ｎｅａｒ Ｆｅｒｍｉ ｌｅｖｅｌ （Ｕ ＝ ２ｅＶ），ｔｈｅ ｍａｇｎｅｔｉｃ
ｍｏｍｅｎｔ ｏｆ Ｌｕ ａｔｏｍ ａｌｏｎｇ ｔｈｅ ｐｏｓｉｔｉｖｅ ｚ ｄｉ
ｒｅｃｔｉｏｎ （ｏｕｔ － ｏｆ － ｐｌａｎｅ）

力，采用Ｖｏｉｇｔ表示法，单层ＬｕＣｌＩ的压电应力和
应变张量可简化为：［４７］

ｅ ＝
ｅ１１ － ｅ１１ ０

０ ０ － ｅ１１
ｅ３１ ｅ３１









０

（６）

ｄ ＝
ｄ１１ － ｄ１１ ０

０ ０ － ２ｄ１１
ｄ３１ ｄ３１









０

（７）

　 　 当施加单轴面内应变时，会产生面内和面外
压电极化（ｅ１１ ／ ｄ１１≠ ０，ｅ３１ ／ ｄ３１≠ ０） 当施加双轴
面内应变时，面内压电极化将消失（ｅ１１ ／ ｄ１１ ＝ ０），
而面外压电极化仍然存在（ｅ３１ ／ ｄ３１≠ ０） 由公式
ｅｉｋ ＝ ｄｉｊＣ ｊｋ可以推导出两个独立的ｄ１１和ｄ３１：

ｄ１１ ＝
ｅ１１

Ｃ１１ － Ｃ１２
，ｄ３１ ＝ ｅ３１

Ｃ１１ ＋ Ｃ１２
（８）

　 　 通过构建正交超胞，使用密度泛函微扰理论
的方法，单层ＬｕＣｌＩ的压电应力系数ｅ１１计算为－
１ ５７４ × １０ －１０ Ｃ ／ ｍ，其中离子部分为－ ２ ０５９ ×
１０ －１０ Ｃ ／ ｍ，电子部分为０ ４８５ × １０ －１０ Ｃ ／ ｍ，相应
的压电应变系数ｄ１１为－ ４ ９４１ ｐｍ ／ Ｖ ｅ３１计算为－
０ ０４９ × １０ －１０ Ｃ ／ ｍ，其中离子部分为０ １４８ ×
１０ －１０Ｃ ／ ｍ，电子部分为－ ０ １９７ × １０ －１０ Ｃ ／ ｍ，相
应的压电应变系数ｄ３１为－ ０ ０８３ ｐｍ ／ Ｖ 它的面内
压电应变系数ｄ１１ 值比ＭｏＳ２ （３ ７３ ｐｍ ／ Ｖ）、
ＭｏＳｅ２（４ ７２ ｐｍ ／ Ｖ）、ＷＳ２ （２ １９ ｐｍ ／ Ｖ）、ＷＳｅ２
（２ ７９ ｐｍ ／ Ｖ）、ＷＴｅ２（４ ６０ ｐｍ ／ Ｖ）［４８］的值大或者

与他们的值相当，然而它的面外压电响应很微弱．
这为通过压电效应调控谷载流子提供了可能性
４　 结　 论

总的来说，通过第一性原理计算研究了Ｊａｎｕｓ
单层ＬｕＣｌＩ的铁谷特性和压电性质 计算结果表
明Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ是动力学、热力学和力学稳定
的 Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ具有沿着平面外方向的易磁
化轴，从而具有本征的自发谷极化，可以实现反
常谷霍尔效应 我们也考虑了电子关联对谷特性
的影响，计算结果显示当电子关联强度小于大概
２ ５ ｅＶ时，易磁化轴的方向将变为面内，失去自
发谷极化 尽管如此，可以通过应变工程实现磁
化方向从面内到面外的转变，从而诱导自发谷极
化 Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ同时具有面内和面外压电响
应，计算得到的压电应变系数ｄ１１为－４ ９４１ ｐｍ ／ Ｖ，
大于大部分已有二维材料的面内压电系数，这为
通过压电效应调控谷载流子提供了可能性 综上，
Ｊａｎｕｓ单层ＬｕＣｌＩ是一种潜在的二维铁谷和压电
材料
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