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在没有相互作用或者只存在弱相互作用的体系中，能带理论能够很好地描述材料的电子结构，并
据此区分金属（部分填充）和绝缘体（全空或全满）。然而，这种理解并不完整，因为多体相互
作用可能导致能带理论的失效，典型案例即为Mott绝缘体。在能带理论中，半填充的能带应表现
为金属态。然而，由于强电子-电子相互作用，实际上呈现为绝缘态，即Mott绝缘体。

从Mott绝缘体出发，可以引发许多有趣的强关联物理现象，如高温超导、量子自旋液体和巨磁阻
效应。理解Mott物理的最基础模型是单带Hubbard模型，该模型仅考虑由单轨道构成的单带上的
电子。然而，实际Mott绝缘体材料中的低能激发通常很复杂，使得实验验证和理论分析都面临挑
战和争议。因此，寻找具有最简单自由度的Mott绝缘体对Mott物理的理论和实验研究具有重要意
义。

近日，中国科学院物理研究所/北京凝聚态物理国家研究中心研究员钱天、翁红明、石友国等与
中国人民大学教
授雷和畅合作，在“呼吸型”Kag
ome结构的范德瓦尔斯材料Nb3Cl8

中明确发现了这类Mott绝缘体，可用单带Hubbard模型完美描述。

在高温相（α相），层间耦合可以忽略不计。不考虑电子关联效应的单粒子近似下的理论计算显
示，在费米能级处存在一支半填充的平带。在平带中电子动能被强烈抑制，在电子-电子相互作
用下平带劈裂成上下Hubbard带，费米能级位于它们之间。由于这支源自单轨道的半填充能带孤
立于其他能带，α-Nb3Cl8

是单带Hubbard模型的理想实现。随着温度的降低，体态发生结构相变（β相），层间耦合显著
增强，导致Hubbard带发生成键-反键劈裂，从顺磁态转变成非磁态，但系统的绝缘行为仍然由M
ott物理主导。这一发现为研究Mott物理及其诱导的关联电子态提供了简单而重要的模型系统，
有助于增强人们对相关物理现象的理解，具有未来技术应用的潜力。

相关研究成果发表在《物理评论X》（Physical Review
X）上。研究工作得到科学技术部、国家自然科学基金委和中国科学院的支持。
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图1 α-Nb3Cl8中的单轨道成分的半填充平带
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图2 角分辨光电子能谱和光致发光谱实验确定费米能级处的带隙
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图3 结合DMFT计算确认α-Nb3Cl8中的单带Mott绝缘体态
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图4 电子结构从高温α相到低温β相的变化
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