物理学院吕劲参与申报“2019年陕西高等学校科学技术奖励”项目公示信息
项目名称：二维材料的界面性质和器件的量子输运性能研究
完成单位：陕西理工大学、北京大学
完成人：潘峰、郭颖、任亚杰、徐永生、孟豪、姚彬彬、吕劲
一、项目简介
此次申报的成果是在陕西省教育厅专项科研计划项目《铋烯的界面性质以及器件的输运性质》（17JK0138）的资助下完成的，属于物理学基础理论的研究范围。
采用第一性原理计算了类石墨烯二维(2D)材料的界面性质。系统的研究了硅烯、锗烯、锡烯、蓝磷烯、黑磷烯、砷烯、铋烯、单层(ML) GaN、ML MoS2等2D材料与金属形成异质结后的界面性质，包括界面原子结构变化、能带结构、电子态密度分布、界面势垒的大小和形成原因分析；构建2D半导体器件原理结构，用零门压零偏压下器件局域态密度分析器件的垂直和水平界面的特性，研究肖特基势垒的大小和对量子输运性质的影响；讨论分析降低或者消除肖特基型接触界面的方法。硅烯、锗烯和锡烯的能带特点为具有狄拉克锥或者类似狄拉克锥结构，可用无质量的狄拉克费米子描述电子特点，本征带隙过小，但是硅烯在氢化和挖孔以后、锡烯在考虑自旋轨道耦合(SOC)效应以后都可以打开明显的带隙；2D半导体材料(蓝磷烯、黑磷烯、砷烯、铋烯、单层(ML) GaN和ML MoS2)是延续摩尔定律将器件尺寸缩小到亚10nm的最佳沟道材料。但是在形成器件时与金属电极易形成肖特基型接触的水平界面，通过插层法（在界面处插入石墨烯或者BN）或者用二维材料(石墨烯)做电极法可以有效的降低或者消除掉肖特基型势垒。
采用量子输运算法模拟研究了二维半导体器件的电子结构和量子输运性质。半氢化硅烯的基态表现为铁磁性半导体，构建了半氢化硅烯FET，器件电流自旋极化过滤效率通过门压控制可达到100%；硅烯纳米网能隙大小由孔大小和孔间硅链数决定，最高可达到0.68 eV，构建了单门硅烯纳米网场效应管，计算了器件的电流转移曲线，结果明显优于其它高级Si FET和碳纳米管器件FETs参数值。
二、 代表性论文
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三、主要完成人情况
1.郭颖：副教授，工作单位，陕西理工大学。项目的总体设计和组织实施。利用第一性原理计算了考虑自旋轨道耦合效应以后锡烯、铋烯与体金属接触的界面特性；研究了ML GaN FET器件的界面性质。参与研究了锗烯、黑磷烯、蓝磷烯、砷烯和ML MoS2等2D材料与金属形成异质结后的界面性质，包括界面原子结构变化、能带结构、电子态密度分布、界面势垒的大小和形成原因分析。代表论文[1-9]为本研究内容的主要成果。
2.潘峰：副教授，工作单位，陕西理工大学。采用第一性原理计算了半氢化硅烯、硅烯纳米网的电子结构，构建了半氢化硅烯自旋过滤器件和硅烯纳米网场效应管，计算了器件的输运性质。代表论文 [11]、[12]为本研究内容的主要成果。
3.任亚杰：教授，工作单位，陕西理工大学。参与完成论文[3]，作为通讯作者与孟豪共同完成论文[15]。
4.徐永生：讲师，工作单位，陕西理工大学。实验研究了氮化镓:锰纳米粒子磁化的量子隧穿效应；发现了一维AlN:Co纳米线优良的光磁特性，这些性能对于扩大AlN基的半导体具有非常大的价值，并且将有利于在自旋电子学中操纵和集成这类器件。代表论文 [13]、[14] 为本研究内容的主要成果。
5.孟豪：副教授，工作单位，陕西理工大学。研究超导-铁磁异质结中电荷流和自旋流随非共线铁磁体的磁矩强度、铁磁层厚度、磁矩偏转角、结构对称性变化的物理过程和规律。代表论文[15]为本研究内容的主要成果。
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7.吕劲：副教授，工作单位，北京大学。指导课题组提出研究思路和实施办法，作为通讯作者完成论文[1]-[12] 为本研究内容的主要成果。
四、完成单位
陕西理工大学作为项目依托单位在该项目策划与立项中给予了大量的支持与帮助。在项目的实施中能积极解决项目组成员遇到的困难，协调职能部门的关系，提供了开展项目研究的技术、仪器设备和人员条件，保证了项目组成员有较为充足的精力投入和研究学习。学校能积极开展项目进展年度检查，督促项目组按计划开展研究工作，指导项目的扩展与延伸研究，对项目进行了科学、合理的组织与管理，这些都是项目得以顺利结题的重要保证。
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