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纳米材料按照维度的发展



与三维块材，零维的团簇，一维的纳米线和管，二维材料是人认识最少的维度材料

2D 材料
石墨烯，BN， 硅

烯，石墨炔，
MoS2

二维原子晶体

最大的表面积，高的探测效率

用堆积造出新的结构

狄拉克锥 非常高的载流子迁移率 快
速装置

做场效应管 短沟道效应受抑制
平面结构易于

加工成需要的平板电路

2D的拓扑绝绝体
可以有量子自旋
霍尔效应
反常量子霍尔效应
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1        电子结构
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层数依赖
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强烈的自旋轨道耦合
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自旋轨道耦合的层数依赖的能带
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LDA单做电子近似，与实验值比起，通常低估能隙 30‐50%，
考虑多体效应可以有效修正

低维系统 电子较少，屏蔽减弱，电子间库仑作用增强，多体效应更加明显
能带修正更大

GW‐‐‐‐‐‐ 准粒子方法（G格林函数，W屏蔽作用）
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低维系统 电子‐空穴作用变强

激子效应增强（激子能量更加低于导带底部）

光学吸收性质由激子决定！

激子

光吸收图解
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多体效应
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多体效应

问题:1 其他材料MoS2？
WSe2?激子效应。

2       衬底的效应？
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谷磁矩
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挑战：目前的计算机晶体管尺寸已经缩
短到20 nm。下一个十年晶体管的沟道长
度要小于10个纳米。但块材硅做沟道的晶
体管在10纳米以下的尺度由于显著的短沟
道效应实际已经不能可靠工作了。
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2 FET

1 可以改进硅的结构，

2 低维材料

可能的解决方案

摩尔定律：集成电路上可容纳的晶体管数
目，约每隔18个月便会增加一倍。

2D材料

优势：门可控性好 ，削弱短沟道效应 无侧向的悬挂键，没有界面陷阱

1D nanotube



电子器件 光电器件 谷电子学 自旋电子学

载流子迁移率：
200 cm2/V•s  
沟道 L = 50 nm 

问题：1 MoS2-金属界面不是很清楚！
DFT肖特基势垒理论和实验对不上
Ti-单层: DFT欧姆 实验很大SBH

2  亚10nm FET能否很好工作？
20



Interfacial band  structure 
Monolayer MoS2 on metal Bilayer MoS2 on metal 

 The band structure of MoS2 is identifiable clearly for MoS2 on Au surface

 is  slightly destroyed by Pt and Ag surfaces

 destroyed seriously by Sc, Ti, and Ni surfaces,
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2. MoS2的能隙1.8 (DFT) ‐2.8 eV （GW）
能带做GW修正

1. 区分两种界面 肖特基势垒

单层:  大的 SBH   NO Ohmic contact     

双层:  Sc Ohmic, Ti small SBH 71 meV
单层： MoS2-Ti: larger  SBH
双层 MoS2-Ti: with SBH ~ 65 meV
at low temperature

(Appl. Phys. Lett. 2012, 100, 123104.)

理
论

实
验

单层

双层

Ef

新方案

这套计算肖特基势垒方案是普适的。
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亚10nmMoS2  FET 
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Category Lch (nm) Ion 
(mA/mm) Ion/Ioff

SS 
(mV/dec)

MoS2 FET 10 1030 1.0×104 62

CNT 9 630 1.0×104 94
Si nanowire 10 300 1.0×104 89

Si Fin 10 138 1.0×103 125 

UTSOI 8 41 1.0×104 83

FET Lch (nm) Ion (μA/μm) Ion/Ioff

MoS2 FET 10 2929 2.9 × 104

ITRS HP transistor  2018 10.2 1610 1.6 × 104

与国际半导体线路图（ITRS）2018 年的要求对比

与其他FET 对比（相同的供应电压）
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3  光电器件
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Pt

问题: 1 同质MX2  不用门 能否实现p‐n 结？

2.  实现TFET（隧穿场效应管）？
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4   谷电子学自旋电子学器件
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光学选择性的起源
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MoS2 的在整个布里渊区的旋光选择性 以及实验的观测
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门压对发光谱的控制
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偏压方向改变，璇光性也改变
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双层MoS2 的谷极化

单层
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双层加电场引起自旋劈裂
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旋光伏特效应（CPGE)
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谷霍尔效应 自旋霍尔效应
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问题: 1     证明是自旋流
2 双层WS2加垂直电场 也应该观察谷霍尔效应
3 谷轨道磁矩霍尔效应？
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Silicene on metals
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(a) STM characterization of multi-oriented silicene domains on Ag(111)
(b) Sequence of ball models

Adv. Mater. 24, 5088-5093 (2012)
Phys. Rev. Lett. 108, 155501 (2012)
Phys. Rev. Lett. 107, 076802 (2011)

Ag index 

5   其他2D 材料 硅烯



Absence of Dirac cone: (3×3) silicene on (4×4) 
Ag phase

43PRL 110, 076801 (2013)

scanning tunneling 
spectra (STS)

No Landau levels 
(LLs)

LLs appear in the HOPG
（Highly Ordered Pyrolytic Graphite)

No Ag substrate With Ag substrate

Red color: Si orbitals

PRB 88, 035432 (2013)



Absence of Dirac cone: other phases

44Red line: Silicon compenent



Absence of Dirac cone on ZrB2 and MoS2 substrates

Fig. 4：Silicene on MoS2
Adv. Mater., 26, 2096-2101 (2014).

Fig. 3：Silicene on ZrB2:
Phys. Rev. Lett., 108, 245501 (2012).

Question :  Is there growth substrate that does not
destroy the Dirac cone of silicene? 

Dirac cone of silicene can be kept on graphene, BN et al 
Unsuitable as growth substrate



Ideal novel substrates for silicene growth ——Group III MonoChalcogenide (G3MC)
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Lattice constant：3.6~4.3 Å
Silicene：3.8~3.9  Å

configuration of silicene on 
G3MC (GaSe )

Band structure of silicene on GaSe. The color indicates the 
projection of Si atoms.

G3MC Gap of silicene Eg (eV)
GaS* 0.034
GaSe 0.14
GaTe 0.18
InSe 0.14

Table 1 Bandgap of silicene on several G3MCs. * indicates 
indirect bandgap. 



硅烯FET
硅烯具有极高的载流子迁移率 1×104 cm2/V•s, 能隙0

硅烯双门FET

这是国际上最先意识到硅烯具有电场可调能隙
倪泽远 吕劲 Nano Lett 12， 113 （2012），被引200次
12/1099 

主要缺点：实验最大电场下能隙太小 0.1 eV
双门
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问题：供应电压太大，功耗太大

屈贺 吕劲 Scientific Reports 2：853（2012
47
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Silicene Nanomesh
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Table Comparison of Performance Metrics Between Sub-10nm Silicene Nanomesh  (SNM), 
Advance Si, carbon nanotube (CNT) Transistors under Vbias=0.5V and Vgate=0.5V.

Channel Lch (nm) Ion(μA/μm) Ion/Ioff
Subthreshold swing SS

(mV/dec)
SNM dual-gated 7.8 607 1.6×104 72

Si nanowire 10 300 1.0×104 89 (Vbias=1.0V)

Si Fin 10 138 1.0×103 125 (Vbias=1.2 V)

ETSOI 8 41 1.0×104 83 (Vbias=1.2 V)
CNT 9 630 1.0×104 94

Scientific Reports, in revision



3   石墨炔
研究动机： 石墨炔有高的载流子迁移率(1×105 cm2/V•s)

和合适的能隙(0.5 eV (DFT)     1.1 eV   (GW)

50石墨炔与金属接触的能带图
界面结构
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1   Al 欧姆接触 Ag, Cu 准欧姆

其他金属有大的肖特基势垒。

石墨炔FET 界面

2    Al Ag  Cu  Pd Au  n-type

Ir, Pt,  Ni     P-type 



52This device exhibits an on-off ratio up to 104 and a sub-threshold swing of 117 mV/dec in a 10 nm channel 

length.                                          潘圆圆 王洋洋 吕劲

石墨炔FET

Al, Cu 石墨炔欧姆接触！
李玉良 等 Chem. Commun., 2010, 46, 3256

Al

实验
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1 石墨烯三明治

屈贺 吕劲等 被引60 次
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4  石墨烯 室温载流子迁移率： 1.5×104 (SiO2做衬底) — 2×105 cm2/V•s (悬浮)

郑家新 王洋洋 吕劲

2 原子单面吸附 3  与金属接触

屈贺 吕劲等

问题：能隙不超过0.4  eV



石墨烯与硅烯垂直结构FET

王洋洋 吕劲等 Advanced Functional Materials, in press

旋转的石墨烯双层能隙存在

旋转不变能隙

能隙 1.3 eV
开关比 107
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全金属
All‐metallic  FET 

不需要打开能隙

利用不同层的狄拉克锥

之间迁移禁止的特点





双层的MoS2 旋转后可以
观察到圆偏振光的选择性



黑磷





Black Phosphorus‐Monolayer MoS2 van der Waals Heterojunction p‐n Diode1

1. Deng, Y. et al. ACS Nano 8, 8292–8299 (2014).

.

可能发展:
1 门的控制p‐n 结

2 同质的材料



总结

1    多体效应可期待在更多的MX2上观测。衬底的影响值得进一步研究。

2   MoS2还可以满足ITRS 10 nm 器件的要求。可以继续缩小FET。

3 光电器件可以进一步简化。努力实现TFET.

4 谷电子学-自旋电子学耦合在一起， 显示了丰富的物理。
双层MoS2 的谷霍尔效应应该在加垂直电场时候可以实现。

5 自旋流尚待测观。谷轨道磁矩流和霍尔效应也应存在.

6 层间旋转会带来新的调控。
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