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基于石墨烯电极ＴＣＮＱ分子结热／电输运性质理论研究
刘仪伟，邱乙峰，张　 蓓

（新疆大学物理科学与技术学院，乌鲁木齐　 ８３００４６）

摘　 要：本文采用密度泛函理论和非格林平衡函数，对基于石墨烯电极的７，７，８，８ －四氰基苯醌二甲烷
（Ｔｅｔｒａｃｙａｎｏｑｕｉｎｏｄｉｍｅｔｈａｎｅ，ＴＣＮＱ）分子结热／电输运性质进行系统研究 研究结果表明：随着中心ＴＣＮＱ
分子个数的增加，声子透射系数明显降低，即声子透射行为受到极大抑制 与此同时，电子透射系数也有
一定程度的减小 在热／电参数的协同作用下，伴随分子数量的增加分子结热电转换性能呈上升趋势，
１ＴＣＮＱ热电优值（ＺＴ）为０ ０１６，而２ＴＣＮＱ则上升了１个数量级，ＺＴ值达到０ １１ 最后，我们对分子结依赖
于分子结构个数的自旋输运性质进行研究，发现ＴＣＮＱ分子结具有显著的自旋过滤效应，其过滤能力随着
ＴＣＮＱ分子数量的增加而增加 该工作可为实验制备分子热电器件提供理论依据和数据支持
关键词：锯齿状石墨烯纳米带；ＴＣＮＱ分子；自旋输运性质；自旋过滤效应
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１　 引　 言
从古至今，无论是普罗米修斯盗火还是燧人

氏钻木取火，很早就体现了人类文明对于能源发

展的迫切需求 随着时代进步，化石燃料已经成
为现代社会发展中不可或缺的一部分，但长期以
来由于化石燃料的过度使用，随之而来的环境问
题也开始慢慢浮现 废热排放ＣＯ２导致温室效应，
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而温室效应，还会导致更多的环境问题：诸如全
球气候变暖、冰川融化、海平面上升、生物种类
的灭绝等等 基于此，洁净可再生能源的研发已
刻不容缓 现阶段，大量研究表明能源利用率的
不足严重阻碍了新能源的大规模普及，工业生产
中大约三分之二的一次能源以废热的形式耗散在
空气之中［１］ 在此背景下，热电材料的出现，为
人类清洁能源发展提供了一个崭新方向 热电材
料可有效收集工业制备、电信号输送过程中的废
热，并直接将其转化为环保清洁的电能［２ － ４］
１８２１年，德国物理学家托马斯·约翰·塞贝

克首次在金属材料中发现塞贝克效应，随后他提
出概念［２］，即当材料的两端处于不同温度的环境
时，存在温度梯度ΔＴ，温差驱使材料内部载流子
从高温端流向低温端，继而产生一个内电场 基
于材料两端的电势差，可得到塞贝克系数Ｓ的表
达式：Ｓ ＝ － ΔＶ# ΔＴ，式中Ｓ代表塞贝克系数，
也被称为热功率或者热电动势 要综合考量一类
材料的热电性能，需引入评价材料热电性能的无
量纲参数———热电优值（ＺＴ） 材料的ＺＴ值越大，
代表材料的热电性能越好，能量转换效率越高
单一材料的热电优值被定义为［２，５，６，］：ＺＴ ＝ Ｓ２σＴ
# κ，其中σ表示电导，其与Ｓ２的乘积为功率因
子，它的大小决定了热电装置的输出功率，κ为

总热导，由电子热导κｅｌ和声子热导κｐｈ两部分构
成；Ｔ为绝对温度

当前，作为热点研究对象的低维纳米材料中，
石墨烯以其卓越的物理化学特性毫无争议成为了
其中的佼佼者 石墨烯具有较大的比表面积、独
特的光学性能、超高的载流子迁移率以及优异的
电学和热力学性能 在室温下，石墨烯的电导率
可达到１０６ Ｓ·ｃｍ －１［７］，塞贝克系数最大达到８０
ｍＶ ／ Ｋ［８］ 但是，其高热导率（在室温下可以到达
４８４０ － ５３００ Ｗ·ｍＫ －１）［９］，致使纯石墨烯在热电
领域的应用受到限制［１０］ 有研究显示，对石墨烯
进行化学掺杂，通过引入原子或分子实施替代、
吸附等手段协同优化其热／电输运性质是非常有效
的调控策略 ７，７，８，８ －四氰基苯醌二甲烷
（ＴＣＮＱ）是一种有着优异电子亲和性的有机分
子［１１，１２］，有研究发现它可以有效对石墨烯进行Ｐ
型掺杂［１３，１４］，在保留石墨烯高电子迁移率的同
时，还能够较好改善石墨烯的热传导［１５］ 到目前
为止，基于改变ＴＣＮＱ分子数目调控分子结器件
热电性能的研究却鲜于报道 本文，我们拟采用
石墨烯带作为两端电极，通过增加中心ＴＣＮＱ分
子数目以构置强耦合分子结体系 研究表明，分
子结的长度的增加，对分子器件热／电以及自旋输
运性能都有显著影响

图１　 （ａ）图为１ＴＣＮＱ，（ｂ）图为２ＴＣＮＱ的分子结模型．
Ｆｉｇ． １　 Ｔｈｅ ｍｏｄｅｌｓ ｏｆ ｔｈｅ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｊｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ（ａ）１ＴＣＮＱ ａｎｄ （ｂ）２ＴＣＮＱ．

２　 计算方法
采用锯齿状石墨烯纳米带（Ｚｉｇｚａｇ － ｇｒａｐｈｅｎｅ

ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎ，ＺＧＮＲ）［１６，１７］做为电极材料 选用ＴＣ

ＮＱ作为中心散射分子，构建中心区域为１个ＴＣ
ＮＱ分子的分子结（文中标记为１ＴＣＮＱ）和中心区
域为两个ＴＣＮＱ 分子的分子结（文中标记为
２ＴＣＮＱ），分子结模型如图１所示 选用Ａｔｏｍｉｓｔｉｘ
-
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ＴｏｏｌＫｉｔ（ＡＴＫ）软件完成所有数值模拟 基于密度
泛函理论（ＤＦＴ）进行结构优化计算和自旋极化输
运计算 计算收敛标准设置为每个原子最大受力
小于０ ０１ ｅＶ ／ ? 交换关联泛函采用极化广义梯度
近似（ＳＧＧＡ）下的Ｐｅｒｄｅｗ － Ｂｕｒｋｅ － Ｅｒｎｚｅｒｈｏｆ
（ＰＢＥ）处理［１８］，电子自洽迭代循环收敛标准设定
为１０ －５ ｅＶ 实空间网格截断能量为７５ Ｈａｒｔｒｅｅ，
Ｍｏｎｋｈｏｒｓｔ － Ｐａｃｋ Ｋ点ｘｙｚ方向设置为１ × １ × １０１
为避免周期性近邻体系相互作用，ｘ、ｙ方向真空
层设置为１５ ?

由于分子器件尺寸接近于几个纳米，接近于
电子和声子的平均自由程，本征载流子行为呈现
波动特性，量子输运占据主导，采用基于量子场
理论发展起来的非平衡格林函数可以很好的处理
２Ｄ纳米器件中的载流子问题 基于非平衡格林函
数，计算分子结电子传输透射谱公式如下：
Ｔｅｌ（Ｅ）＝ ｔｒ［ΓＬ（Ｅ）ＧＲ（Ｅ）ΓＲ（Ｅ）ＧＡ（Ｅ）］（１）

式中ＧＲ／ Ａ分别为推迟格林函数和超前格林函数，
ΓＬ ／ Ｒ为左／右电极的展宽函数 Ｌｏｒｅｎｚ函数表示
为［１９，２０］：

Ｌｎ（μ，Ｔ）＝ ２ｈ ∫
＋
&

－
&

ｄＥＴｅｌ（Ｅ）（Ｅ － μ）ｎ

（－ ｆ（Ｅ，μ，Ｔ）
Ｅ

）（ｎ ＝ １，２，３） （２）
式中ｆ（Ｅ，μ，Ｔ）为化学势μ和温度Ｔ的Ｆｅｒｍｉ － Ｄｉ
ｒａｃ分布函数 基于上式，可以给出电子热导κｅｌ ，
电导σ，塞贝克系数Ｓ的计算公式：

σ（μ）＝ ｅ２Ｌ０（μ，Ｔ） （３）

Ｓ（μ，Ｔ）＝ － １ｅＴ
Ｌ１（μ，Ｔ）
Ｌ０（μ，Ｔ） （４）

κｅｌ（μ，Ｔ）＝ １Ｔ Ｌ２（μ，Ｔ）－
Ｌ１

２（μ，Ｔ）
Ｌ０（μ，Ｔ[ ]） （５）

类比电子透射谱的计算，采用Ｃａｒｏｌｉ公式得出声
子透射系数：
Ｔｐｈ（ω）＝ ｔｒ［ΓＬ（ω）ＧＲ（ω）ΓＲ（ω）ＧＡ（ω）］（６）

基于Ｂｏｓｅ －Ｅｉｎｓｔｅｉｎ分布函数，声子热导计算公式为：
κｐｈ ＝

１
ｈ ∫

&

０

ｄω
２πω

Ｔｐｈ（ω）ｆＢＥ（ω，Ｔ）Ｔ
（７）

　 　 最后，我们对分子结自旋极化传输性质进行
了研究 自旋极化透射谱计算公式如下［２１，２２］：
Ｔα（ε）＝ ｔｒ［ΓＬα（ε）ＧＲα（ε）ΓＲα（ε）ＧＡα（ε）］（８）

式中α ＝ ↑ｏｒ↓代表自旋方向
３　 结果与讨论
３ １　 中心分子个数增加对ＴＣＮＱ分子结热电性

质的影响
　 　 首先，讨论分子器件声子传输特性随中心分
子个数增加的变化情况 图２（ａ）给出了声子透射
系数随频率的变化曲线图 可以看出，无论是
１ＴＣＮＱ还是２ＴＣＮＱ，其声子透射行为都限制在
５０（ＴＨｚ）以下，可见，两种体系声子输运均为低频
传输 值得关注的是，１ＴＣＮＱ的声子透射系数明
显大于２ＴＣＮＱ 这是由于伴随分子个数的增加，多
出１个中心散射区分子间连接节点，于此同时增长
了声子扩散距离，致使２ＴＣＮＱ分子结产生较大的
声子散射，从而极大的抑制了其声子透射行为

图２　 （ａ）图为１ＴＣＮＱ与２ＴＣＮＱ分子结的声子透射谱，（ｂ）图为１ＴＣＮＱ与２ＴＣＮＱ的声子热导（κｐｈ），电子
热导（κｅｌ）以及总热导（κｔｏｌ）．

Ｆｉｇ． ２　 （ａ）Ｐｈｏｎｏｎ ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｐｏｒ１ ａｎｄ ｐｏｒ２，（ｂ）ｐｈｏｎｏｎ ｔｈｅｒｍａｌ ｃｏｎｄｕｃｔａｎｃｅ （κｐｈ），ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｔｈｅｒ
ｍａｌ ｃｏｎｄｕｃｔａｎｃｅ（κｅｌ）ａｎｄ ｔｏｔａｌ ｔｈｅｒｍａｌ ｃｏｎｄｕｃｔａｎｃｅ （κｔｏｌ）ａｓ ａ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｏｔｅｎｔｉａｌ ｆｏｒ ｐｏｒ１ ａｎｄ
ｐｏｒ２．
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　 　 为进一步理解该传输特性，我们计算了室温
下１ＴＣＮＱ和２ＴＣＮＱ的电子热导，声子热导以及
总热导 如图２（ｂ）所示，在费米能级附近２种分
子结声子热导均起主导作用 １ＴＣＮＱ分子结声子
热导（３７０ ｐＷ ／ Ｋ）明显高于２ＴＣＮＱ分子结（２４５
ｐＷ ／ Ｋ），这与图２（ａ）呈现的趋势一致 此外，费
米能级附近１ＴＣＮＱ的电子热导也高于２ＴＣＮＱ，
致使单分子器件的总热导值显著大于双分子体系．
这可以说明，随着ＴＣＮＱ分子数量的增加，器件
的声子传输以及电子传输行为均不同程度受到
抑制

分子器件热电转换性能是电、热传输协同调
控的综合反映 接下来，我们将系统讨论随中心

分子数增加，１ＴＣＮＱ以及２ＴＣＮＱ的热电转换性
质 如图３（ａ）所示，在费米能级附近，１ＴＣＮＱ的
电导要高于２ＴＣＮＱ，这是由于分子数增加加长了
电子传输距离，致使电导率降低 在图３（ｂ）中，
２种体系塞贝克系数相差较大，在费米能级附近，
１ＴＣＮＱ的塞贝克系数为－ ０ ０３５ ｍＶ ／ Ｋ，而２ＴＣＮＱ
却达到了－ ０ １ ｍＶ ／ Ｋ，约为１ＴＣＮＱ的三倍左右
依据功率因子（Ｓ２σ）公式，塞贝克系数的激增，
使２ＴＣＮＱ的功率因子高出１ＴＣＮＱ一个数量级（如
图３（ｃ）所示） 结合费米能级附近２种体系的热
导趋势（２ＴＣＮＱ总热导明显小于１ＴＣＮＱ），２ＴＣＮＱ
分子结热电ＺＴ值达到０ １１，比１ＴＣＮＱ高出约１
个数量级（ＺＴ ＝ ０ ０１６）

图３　 （ａ）图为１ＴＣＮＱ与２ＴＣＮＱ的电导（σ），（ｂ）图为ＰＦ功率因子（Ｓ２σ），（ｃ）图为塞贝克系数（Ｓ），
（ｄ）图为热电优值（ＺＴ）．

Ｆｉｇ． ３　 （ａ）Ｅｌｅｃｔｒｉｃａｌ ｃｏｎｄｕｃｔａｎｃｅｓ（σ），（ｂ）Ｐｏｗｅｒ ｆａｃｔｏｒｓ （Ｓ２σ），（ｃ）Ｓｅｅｂｅｃｋ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ（Ｓ），ａｎｄ（ｄ）
Ｔｈｅｒｍｏｅｌｅｃｔｒｉｃ ｆｉｇｕｒｅｓ ｏｆ ｍｅｒｉｔ（ＺＴ）ｏｆ １ＴＣＮＱ ａｎｄ ２ＴＣＮＱ ｊｕｎｃｔｉｏｎｓ．

３ ２　 中心分子个数增加对ＴＣＮＱ分子结自旋输
运性质的影响

　 　 中心分子数目的增加对于分子器件自旋输运
行为存在一定影响［２３］，接下来我们进一步研究
１ＴＣＮＱ以及２ＴＣＮＱ分子结的自旋输运性质 分
子结随中心分子个数增加自旋传输性质变化图谱
在图４ 中给出 可以看到，在费米能级附近
１ＴＣＮＱ以及２ＴＣＮＱ自旋向上透射率都非常低，

即在费米能级附近的自旋向上传输行为被抑制，
而自旋向下的透射率则达到一个比较高的数值 ２
种体系均呈现出较强的自旋过滤效应（Ｓｐｉｎ ｆｉｌｔｅｒｉｎｇ
ｅｆｆｅｃｔ，ＳＦＥ） Ｓ的大小正比于电子透射谱在费米能
级附近的斜率（基于公式（４）），图（４）中２ＴＣＮＱ自
旋向上曲线的斜率要明显大于１ＴＣＮＱ，这也就说
明Ｓ＿ （２ ＴＣＮＱ）＞ Ｓ＿ （１ＴＣＮＱ） 该结论极好的验证了图３
（ｂ）中两种体系塞贝克系数所表现出来的特性

0
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图４　 １ＴＣＮＱ与２ＴＣＮＱ分子结依赖于自旋的电子透射谱，红（黑）线为自旋向下（上）电子透射谱．
Ｆｉｇ． ４　 Ｓｐｉｎ － ｐｏｌａｒｉｚｅｄ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ １ＴＣＮＱ ａｎｄ ２ＴＣＮＱ，ｔｈｅ ｒｅｄ （ｂｌａｃｋ）ｌｉｎｅ ｉｎｄｉ

ｃａｔｅｓ ｓｐｉｎ ｄｏｗｎ （ｓｐｉｎ ｕｐ）ｅｌｅｃｔｒｏｎｓ．

　 　 进一步理解该现象（ＳＦＥ），我们计算了
１ＴＣＮＱ分子结以及２ＴＣＮＱ分子结能量本征传输
图谱，结果如图５所示 对于１ＴＣＮＱ体系，从图
５（ａ）可以看到，自旋向上波函数能量点呈局域分
布，主要聚集在左电极以及中心散射区、以及中
心分子侧支处 而在右侧电极处，波函数能量点
湮灭 可见，基于自旋向上轨道电子传输行为无
法从左电极经过中心分子输运至右侧电极 相反，
观察１ＴＣＮＱ分子结自旋向下传输本征图谱（图５
（ｃ）），可以看到其波函数能量点从左侧电极贯穿
中心分子到达右侧石墨烯纳米带电极，其分布呈
现非局域态势

对于２ＴＣＮＱ体系，如图５（ｂ）所示，其自旋
向上能量传输本征波函数被抑制在第一个ＴＣＮＱ
分子处，致使在第二个ＴＣＮＱ分子以及右侧的石
墨烯电极处均无能量点分布，整体呈现局域分布
的趋势 而其自旋向下能量传输本征波函数（如
图５（ｄ）所示），和１ＴＣＮＱ体系类似，能量点从左
电极贯穿两个ＴＣＮＱ分子到达右侧电极，但在右
侧石墨烯电极上能量点有逐渐离散的趋势 可以
看出ＴＣＮＱ分子结对自旋输运行为有明显的过滤效
应 伴随中心分子个数的增加，对不同自旋方向上
传输抑制趋势也越发明显 这一特性极好的验证了
这２种分子结在图４中呈现的自旋过滤行为

图５　 １ＴＣＮＱ ［（ａ），（ｃ）］及２ＴＣＮＱ ［（ｂ），（ｄ）］分子结依赖于自旋本征值图谱，（ａ）和（ｂ）图为自
旋向上，（ｃ）和（ｄ）图为自旋向下．

Ｆｉｇ． ５　 Ｓｐｉｎ ｒｅｓｏｌｖｅｄ ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ ｅｉｇｅｎｓｔａｔｅｓ ｆｏｒ １ＴＣＮＱ ［（ａ），（ｃ）］ａｎｄ ２ＴＣＮＱ ［（ｂ），（ｄ）］ｊｕｎｃｔｉｏｎ，
（ａ）ａｎｄ （ｂ）ｉｓ ｓｐｉｎ ｕｐ ｃｈａｎｎｅｌｓ，（ｃ）ａｎｄ （ｄ）ｉｓ ｓｐｉｎ ｄｏｗｎ ｃｈａｎｎｅｌｓ．

４　 结　 论
本文基于密度泛函理论结合非平衡格林函数

方法系统研究了ＴＣＮＱ分子结基于石墨烯电极热／
电输运性质以及自旋极化传输特性 随着中心分
子的个数的增加，ＴＣＮＱ分子结的热电性质得到
/
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一定提升 ２ＴＣＮＱ在费米能级附近的ＺＴ值达到
０ １１左右，较之１ＴＣＮＱ（ＺＴ ＝ ０ ０１６）增加了１个
数量级 与此同时，ＴＣＮＱ分子结具有较好自旋
过滤效应，且自旋向下透射率的抑制效果随着中
心ＴＣＮＱ分子增加而增加 本研究对于推动ＴＣ
ＮＱ分子结在热电材料和分子自旋电子器件的设
计应用具有重要的理论指引作用
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ｔｙｐｅ ｄｏｐｉｎｇ ｏｆ ｅｐｉｔａｘｉａｌ ｇｒａｐｈｅｎｅ ［Ｊ］ ＪＡＣＳ，２００７，
１２９：１０４１８

［１３］　 Ｃｏｌｅｔｔｉ Ｃ，Ｒｉｅｄｌ Ｃ，Ｌｅｅ Ｄ Ｓ，ｅｔ ａｌ Ｃｈａｒｇｅ ｎｅｕｔｒａｌｉｔｙ
ａｎｄ ｂａｎｄ － ｇａｐ ｔｕｎｉｎｇ ｏｆ ｅｐｉｔａｘｉａｌ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｏｎ ＳｉＣ ｂｙ
ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｏｐｉｎｇ ［Ｊ］ Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ Ｂ，２０１０，８１：
２３５４０１

［１４］　 Ｚｈａｎｇ Ｊ Ａ，Ｔｉａｎ Ｊ Ｌ，Ｚｈａｎｇ Ｑ Ｗ，ｅｔ ａｌ Ｃｈｅｍｉｃａｌ ｄｏ
ｐｉｎｇ ｏｆ ｇｒａｐｈｅｎｅ ［Ｊ］ Ｊ Ｃｈｏｎｇｑｉｎｇ Ｕｎｉｖ Ｔｅｃｈ：
Ｎａｔ Ｓｃｉ，２０２２，３６：１１１ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［１５］　 Ｚｈａｎｇ Ｙ，Ｚｈａｎｇ Ｈ，Ｚｈａｎｇ Ｙ，ｅｔ ａｌ Ｓｕｒｆａｃｅ ｓｙｎｔｈｅｓｉｓ
ｏｆ ｈｅｔｅｒｏａｔｏｍｓｄｏｐｅｄ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎｓ ［Ｊ］ Ｐｒｏｇ
Ｃｈｅｍ，２０２３，３５：１０５ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［１６］　 Ｐａｎ Ｃ Ｎ，Ｈｅ Ｊ，Ｚｈｏｎｇ Ｃ Ｌ Ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅｒｍｏｅｌｅｃｔｒｉｃ
ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｇｒａｐｈｅｎｅ ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎｓ ［Ｊ］ Ｊ Ｈｕｎａｎ
Ｕｎｉｖ Ｔｅｃｈ，２０１６，３０：６８ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）

［１７］　 Ｙａｎ Ｈ Ｒ，Ｈｕｏ Ｘ Ｘ，Ｗａｎｇ Ｃ，ｅｔ ａｌ Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ
ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｚｉｇｚａｇ － ｇｒａｐｈｅｎｅ ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎ（７
－ ＺＧＮＲ）［Ｊ］ Ｍｉｃｒ Ｔｅｃｈ，２００９，４６：４６３ （ｉｎ Ｃｈｉ
ｎｅｓｅ）

［１８］　 Ｊｏｈｎ Ｐ Ｐ，Ｋｉｅｒｏｎ Ｂ，Ｍａｔｔｈｉａｓ Ｅ Ｇｅｎｅｒａｌｉｚｅｄ ｇｒａｄｉｅｎｔ
ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ ｍａｄｅ ｓｉｍｐｌｅ ［Ｊ］ Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ Ｌｅｔｔ，
１９９６，７７：３８６５

［１９］　 Ｎｏｚａｋｉ Ｄ，Ｓｅｖｉｎｃｌｉ Ｈ，Ｌｉ Ｗ，ｅｔ ａｌ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ ｔｈｅ
ｆｉｇｕｒｅ ｏｆ ｍｅｒｉｔ ａｎｄ ｔｈｅｒｍｏｐｏｗｅｒ ｉｎ ｓｉｎｇｌｅ － ｍｏｌｅｃｕｌｅ
ｄｅｖｉｃｅｓ ｃｏｎｎｅｃｔｅｄ ｔｏ ｓｅｍｉｃｏｎｄｕｃｔｉｎｇ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅｓ ［Ｊ］
Ｐｈｙｓ Ｒｅｖ Ｂ，２０１０，８１：２３５４０６

［２０］　 Ｌａｕｒａ Ｒ Ｇ，Ｃｈａｒａｌａｍｂｏｓ Ｅ，Ｇａｂｉｎｏ Ｒ Ｂ，ｅｔ ａｌ Ｔｈｅｒ
ｍｏｐｏｗｅｒ ｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｓ ｉｎ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｊｕｎｃｔｉｏｎｓ ［Ｊ］．
Ｃｈｅｍ Ｓｏｃ Ｒｅｖ，２０１６，４５：４２８５

［２１］　 Ｗｕ Ｄ，Ｃａｏ Ｘ Ｈ，Ｃｈｅｎ Ｓ Ｚ，ｅｔ ａｌ Ｐｕｒｅ ｓｐｉｎ ｃｕｒｒｅｎｔ
ｇｅｎｅｒａｔｅｄ ｉｎ ｔｈｅｒｍａｌ ｄｒｉｖｅｎ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｍａｇｎｅｔｉｃ ｊｕｎｃ
ｔｉｏｎｓ：ａ ｐｒｏｍｉｓｉｎｇ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｆｏｒ ｔｈｅｒｍｏｅｌｅｃｔｒｉｃ ｃｏｎ
ｖｅｒｓｉｏｎ ［Ｊ］ Ｊ Ｍａｔｅｒ Ｃｈｅｍ Ａ，２０１９，７：１９０３７

［２２］　 Ｚｈａｎｇ Ｂ，Ｚｈａｎｇ Ｓ Ｄ，Ｌｏｎｇ Ｍ Ｑ Ｍａｇｎｅｔｏｔｈｅｒｍｏｅｌｅｃ
ｔｒｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ Ａｌ － ｐｏｒｐｈｙｒｉｎ ｓａｎｄｗｉｃｈｅｄ ｂｙ ｇｒａ
ｐｈｅｎｅ ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎ ｅｌｅｃｔｒｏｄｅ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｑｕａｎｔｕｍ ｉｎｔｅｒｆｅｒ
ｅｎｃｅ ［Ｊ］ Ｐｈｙｓｉｃａ Ｅ，２０２２，１３９：１１５１８９

［２３］　 Ｙａｎｇ Ｌ Ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｔｈｅ ｓｐｉｎ ｔｒａｎｓｐｏｒｔ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｇｒａ
ｐｈｅｎｅ ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎｓ ａｎｄ ｔｈｅ ｄｅｒｉｖｅｄ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｓ ［Ｄ］
Ｎａｎｊｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ Ｐｏｓｔｓ ａｎｄ Ｔｅｌｅｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓ，
２０２２ （ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ）
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