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锯齿形氮化铝纳米带负阻器件电子输运性质研究
黄绛雪，黄启俊，何　 进，王　 豪，常　 胜

（武汉大学物理科学与技术学院，武汉　 ４３００７２）

摘　 要：低维纳米带材料因为其结构的特异性而呈现出新奇的物理性质 修饰纳米带的边缘能够调制其
电子性质 本文运用基于密度泛函理论（ＤＦＴ）的第一性原理计算方法，探究了锯齿形氮化铝纳米带
（ＺＡｌＮＮＲ）单边氟化、单边氯化以及单边氢化的电子结构和输运特性 研究表明：锯齿型氮化铝纳米带可
以通过以上手段实现能带结构的半导体－金属转换 计算电子输运特性，我们发现三种边缘修饰的器件
均呈现出负微分电阻效应，其中ＡｌＮ － Ｆ器件有最大峰谷电流比（ＰＶＣＲ），达到了１ ７８ × １０７，是硅烯纳米器
件以及黑磷纳米器件的１０６倍 值得一提的是，相比于Ｈ － ＡｌＮ － Ｃｏｖｅ纳米器件，ＡｌＮ － Ｆ器件能够在更小的
偏压范围内实现高ＰＶＣＲ 该结果为锯齿形氮化铝纳米带在低功耗纳米器件中的应用提供了广泛的前景
关键词：锯齿形氮化铝纳米带；电子输运；负微分电阻效应；第一性原理
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１　 引　 言
自石墨烯被发现以来，二维纳米材料因其在

纳米电子学中的前景而受到广泛的关注［１ － ３］ 这
也引发了研究者探索氮基二维材料的兴趣 与石
墨烯纳米带相比，此类材料表现出更优异的性能．
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由于氮基材料具有较高的表面积体积比、较高的
热稳定性以及高热导率，常用于医学器件、光电
子器件以及传感器等［４ － ６］

氮化铝有容易制备，原料丰富、无毒无污染
等优点，因此成为近年来的研究热点 Ｓｕｉｋｏｎｇ
Ｈａｒｋ等人以铝粉和氨为原料，采用气相输运法成
功制备了氮化铝纳米片［７］ 此后Ｓａｈｉｎ等人在理论
上首次预测了二维氮化铝纳米带的稳定性［８］
Ｓａｕｒａｂｈ Ｋｈａｒｗａｒ等人发现凹边氮化铝纳米带具有
金属性，其电子输运呈现出负微分电阻效应［９］
然而，在实验上制备凹边氮化铝纳米带有一定的
难度 因此，研究人员把重点聚焦在边缘修饰的
纳米带 这种纳米带在实验上更容易制
Ｒａｄｈａｋｒｉｓｈｎａｎ等人用全氟聚合物对氮化硼纳米带
进行扩展，减小氮化硼纳米带的带隙，得到稳定
的氟化氮化硼纳米带［１０］ 根据理论研究，边沿修
饰可以改变纳米带的电子性质，并使其具有更高
的热稳定性和化学稳定性［１１，１２］ Ｌｏｐｅｚ等人研究了
氧原子和硫原子修饰锯齿形氮化硼边缘，预测氧
原子和硫原子修饰能够改变其电子学性质，使其
能带结构转变为金属性［１３］ Ｄｉｎｇ等人对氟化硅烯
以及氢化硅烯的结构和性能进行了研究，发现施
加应力可以调节氟化硅烯的直接带隙的大小，同
样施加应力可以使氢化的硅烯间接带隙变成直接
带隙［１４］ 但实验上制备的硅烯纳米带结构仍不稳
定［１５］ 氮化铝纳米带的平面结构，使其相较于硅
烯纳米带更加稳定 Ｌｕ等人用氧原子修饰扶手椅
型氮化铝纳米带实现了能带结构半导体－半金属
性的转变［１６］ 近年来，研究人员用氢原子和卤素
原子修饰纳米带边缘，发现卤素原子修饰比氢原
子修饰的氮基纳米带更稳定［１７］

现阶段，研究人员大多通过双边修饰以及边
缘缺陷等方法调制氮化铝纳米带的性质，关于单
边修饰的研究鲜有报道． 因此本文利用基于密度
泛函理论的第一性原理计算方法，探究单边氢化、
氟化以及氯化的氮化铝纳米带的电子结构以及电
输运性质
２　 模型和方法

本文以宽度为８的ＺＡｌＮＮＲ为研究对象，研
究单边氟化、单边氯化以及单边氢化锯齿型氮化
铝纳米带的电子输运 如图１所示，整个器件由
左电极、中间散射区、右电极以及过渡区组成
左右电极是半无限长周期性结构，中间散射区包

括若干电极原子作为缓冲层，它使得电极与中心
区边界保持物理量的连续 我们用Ｘ表示修饰
ＺＡｌＮＮＲ边缘的原子，Ｘ － ＡｌＮ表示用Ｘ原子修饰
铝边缘，ＡｌＮ － Ｘ表示用Ｘ原子修饰氮边缘 按
这种命名方式图１（ａ）中器件可被称为ＡｌＮ － Ｘ，
图１（ｂ）中器件可被称为Ｘ － ＡｌＮ

图１　 单边修饰的锯齿形氮化铝纳米带
Ｆｉｇ １　 Ｓｉｎｇｌｅ － ｓｉｄｅｄ ｍｏｄｉｆｉｅｄ ｚｉｇｚａｇ ａｌｕｍｉｎｕｍ ｎｉｔｒｉｄｅ

ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎｓ

整个计算过程采用基于密度泛函理论和非平
衡格林函数的计算程序Ｑｕａｎｔｕｍ ＡＴＫ完成 我们
选取（ＧＧＡ － ＰＢＥ）来描述电子交换关联泛函，考
虑到原子极化的影响，通过对所有原子使用ＤＺＰ
基组扩展了波函数 在布里渊区，计算电子输运
Ｋ点采样的选择为１ × １ × ５０，截断能设置为
７０Ｒｙ，弛豫计算能量收敛标准为１０ －５ ｅＶ，以达到
计算效率和精度的平衡

通过器件的电流可以由Ｌａｎｄａｕｅｒ公式计算
得到
Ｉ（Ｖｂ）＝ ２ｅｈ ∫

μＲ

μＬ
［ｆ（Ｅ － μＬ）－ ｆ（Ｅ － μＲ）］Ｔ（Ｅ）ｄＥ

（１）
式中，ｅ为电子的电量，ｈ为普朗克常数，ｆ为费米
-
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函数，μＬ，μＲ是左右电极的化学势，［μＬ，μＲ ］是
电流的能量积分区间，Ｔ（Ｅ）为体系的透射系数
３　 结果与讨论

体系的电子结构是研究电子输运特性的基础．
为了便于比较，我们计算了各个体系的带隙，发
现本征锯齿形氮化铝纳米带有较宽的带隙，为
３ ５０ ｅＶ，与先前的研究一致［９］ 单边的氢化以及
氯化都可以让ＺＡｌＮＮＲ实现从半导体到金属的
转换

表１　 边缘修饰氮化铝纳米带的带隙
Ｔａｂｌｅ １　 Ｂａｎｄ ｇａｐｓ ｏｆ ｅｄｇｅ － ｍｏｄｉｆｉｅｄ ａｌｕｍｉｎｕｍ ｎｉｔｒｉｄｅ ｎａ

ｎｏｒｉｂｂｏｎｓ

Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ Ｅｇ

Ｈ － ＡｌＮ － Ｈ ３ ５０ ｅＶ

ＡｌＮ － Ｘ（Ｘ ＝ Ｈ，Ｃｌ，Ｆ） Ｍｅｔａｌｌｉｃ

Ｘ － ＡｌＮ（Ｘ ＝ Ｈ，Ｃｌ，Ｆ） Ｍｅｔａｌｌｉｃ

为了研究不同原子单边修饰ＺＡｌＮＮＲ电子输
运性质，分别计算了单边氟化、单边氯化以及单
边氢化的ＩＶ曲线 因为本征ＺＡｌＮＮＲ带隙较大，
电子难以通过纳米带，从而导致在有限偏压下的
通过本征ＺＡｌＮＮＲ电流可以忽略不计，因此我们
没有计算本征ＺＡｌＮＮＲ的电子输运 我们考虑的
偏压范围由０到２Ｖ，这是由于ＡｌＮＮＲ有较宽的
能隙 由图２可知单边修饰的ＩＶ曲线均表现出负
微分电阻现象 ＡｌＮ － Ｆ，Ａｌ － Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ器件
的电子输运性质都有相似之处；同样ＡｌＮ － Ｆ，Ａｌ
－ Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ器件也有相似之处 通过ＡｌＮ － Ｆ，
ＡｌＮ － Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ双端器件的电流都在０ ６Ｖ时
达到最大值，通过ＡｌＮ － Ｆ器件的电流最大达到
２７ ９４ μＡ 在所加偏压到１ ２Ｖ时，电流减小到几
乎为０ 偏压增大时，电流减小 这表明器件有负
微分电阻现象

为了进一步分析器件负微分电阻现象，分别
计算了其峰谷电流比（ＰＶＣＲ），器件的最大电流，
即峰电流（Ｉｐｅａｋ） 峰电流所对应的偏压为Ｖｐｅａｋ；器
件的最小电流，即谷电流（Ｉｖａｌｌｅｙ），此时的偏压为
Ｖｖａｌｌｅｙ ＰＶＣＲ定义为峰电流与谷电流之比，直接
反映了器件负微分电阻现象的强弱

ＰＶＣＲ ＝ Ｉｐｅａｋ ／ Ｉｖａｌｌｅｙ （２）
　 　 如图２所示，ＡｌＮ － Ｆ，Ａｌ － Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ器
件的Ｖｐｅａｋ都为０ ６Ｖ，所对应的Ｉｐｅａｋ分别为２７ ９４
μＡ、２６ ３２ μＡ、０ ９７ μＡ；Ｖｖａｌｌｅｙ都为１ ２Ｖ，所对
应的Ｉｖａｌｌｅｙ都接近于０，因此ＡｌＮ － Ｆ器件的ＰＶＣＲ

图２　 器件Ｉ － Ｖ曲线
Ｆｉｇ ２　 Ｃｕｒｒｅｎｔ － Ｖｏｌｔａｇｅ （Ｉ － Ｖ）ｃｕｒｖｅｓ

最大，为１ ７８ × １０７  ＡｌＮ － Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ器件的
ＰＶＣＲ分别为２ ９０ × １０６、６ ７０ × １０５ 同样的方法
我们计算了Ｆ － ＡｌＮ，Ｃｌ － ＡｌＮ，Ｈ － ＡｌＮ器件的
ＰＶＣＲ在表２，发现卤素原子单边修饰锯齿型氮化
铝纳米带氮边缘时，得到的ＰＶＣＲ更大

表２　 器件的峰谷电流比
Ｔａｂｌｅ ２　 Ｔｈｅ ｃｏｍｐｕｔｅｄ ＰＶＣＲｓ ｏｆ ｔｈｅ ｄｅｖｉｃｅｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅｉｒ ｐｅａｋ

ｃｕｒｒｅｎｔ ｖｏｌｔａｇｅｓ （ＶＰｅａｋ）ａｎｄ ｖａｌｌｅｙ ｃｕｒｒｅｎｔ ｖｏｌｔａｇｅｓ
（ＶＶａｌｌｅｙ）

Ｄｅｖｉｃｅ Ｖｐｅａｋ Ｖｖａｌｌｅｙ ＰＶＣＲ

ＡｌＮ － Ｆ ０ ６ Ｖ １ ２ Ｖ １ ７８ × １０７

ＡｌＮ － Ｃｌ ０ ６ Ｖ １ ２Ｖ ２ ９０ × １０６

ＡｌＮ － Ｈ ０ ６ Ｖ １ ２ Ｖ ６ ７０ × １０５

Ｆ － ＡｌＮ ０ ２ Ｖ ０ ６ Ｖ ７５ ３７

Ｃｌ － ＡｌＮ ０ ２ Ｖ ０ ６ Ｖ ３８２ ８８

Ｈ － ＡｌＮ ０ ２ Ｖ ０ ６ Ｖ ２４２ １８９

电子的输运特性与电子的透射谱密切相关
为了理解这六种器件的负微分电阻现象，我们展
示了其在Ｖｐｅａｋ和Ｖｖａｌｌｅｙ的透射谱，其中费米能级设
置为０ 通过双端器件的电流的大小可以通过计算
透射曲线在偏压窗口内的积分面积得到［１８］ 图３
和图４分别为不同原子修饰铝原子边缘和氮原子
边缘的透射谱

由图３可知，ＡｌＮ － Ｆ，ＡｌＮ － Ｃｌ器件在偏压
为０ ６Ｖ时，在偏压窗口内有两个投射峰且最大
透射系数达到１，与能量区间围成的积分面积较
大，因此产生较大的电流 而ＡｌＮ － Ｈ器件在偏
压窗口内只有较小的投射峰因此电流较小 随着
偏压的增大，透射系数减小，在偏压为１ ２Ｖ时，
三种器件的偏压窗口内的透射系数减小到几乎为
０，与能量区间围成的面积较小，产生很小的电流．
因此两个偏压下的电流之比较大，即ＰＶＣＲ较大

图４给出Ｆ － ＡｌＮ，Ｃｌ － ＡｌＮ，Ｈ － ＡｌＮ器件在
;
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偏压为０ ２Ｖ时的透射谱，在小偏压窗口内有较
小的透射峰，因此电流较小 当偏压增大到０ ６Ｖ
时，透射系数减小到几乎为０，使得偏压窗口内
透射曲线与能量区间的积分几乎为零，电流接近
于０

图３　 ＡｌＮ － Ｆ，ＡｌＮ － Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ器件在０ ６Ｖ和
１ ２Ｖ偏压下的透射谱

Ｆｉｇ ３ 　 Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ＡｌＮ － Ｆ，ＡｌＮ － Ｃｌ，
ＡｌＮ － Ｈ ｄｅｖｉｃｅｓ ａｔ ０ ６Ｖ ａｎｄ １ ２Ｖ

图４　 Ｆ － ＡｌＮ，Ｃｌ － ＡｌＮ，Ｈ － ＡｌＮ器件在０ ２Ｖ和
０ ６Ｖ偏压下的透射谱

Ｆｉｇ ４　 Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ Ｆ － ＡｌＮ，Ｃｌ － ＡｌＮ，Ｈ
－ ＡｌＮ ｄｅｖｉｃｅｓ ａｔ ０ ２Ｖ ａｎｄ ０ ６Ｖ

为了进一步分析ＡｌＮ － Ｆ，ＡｌＮ － Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ
器件的负微分电阻现象 图５展示了偏压为０ ６Ｖ
下，ＡｌＮ － Ｆ，ＡｌＮ － Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ三种器件在能量
为０ １６ ｅＶ处的透射本征态 由于在偏压为１ ２Ｖ
时，偏压窗口内的透射系数几乎为零，该能量区
间内器件没有出现本征态分布，因此我们没有展
示１ ２Ｖ时的透射本征态 图中ＡｌＮ － Ｆ，ＡｌＮ － Ｃｌ
器件的透射本征态在未修饰的铝原子边缘分布均
匀且连续，这表明入射电子以及波函数能更好地
克服接触势垒［１９］从左电极传入右电极，因此电流
较大，有较大的ＰＣＶＲ 对于ＡｌＮ － Ｈ器件，透射
本征态分布离散且局域于器件左部分，透射系数
很小，相应的电流较小

表３我们将ＡｌＮ － Ｆ器件与现有的纳米带负

图５　 偏压为０ ６Ｖ下，ＡｌＮ － Ｆ，ＡｌＮ － Ｃｌ，ＡｌＮ － Ｈ
器件的透射本征态

Ｆｉｇ ５　 Ｔｒａｎｓｍｉｓｓｉｏｎ ｅｉｇｅｎｓｔａｔｅｓ ｏｆ ＡｌＮ － Ｆ，ＡｌＮ － Ｃｌ，
ａｎｄ ＡｌＮ － Ｈ ｄｅｖｉｃｅｓ ａｔ ０ ６Ｖ

阻器件的ＰＶＣＲ相比较 与硅烯纳米带以及黑磷
相比，氮化铝纳米ＺＡｌＮＮＲ具有平面结构，稳定
性更高并且ＰＶＣＲ是它们的１０６倍；在相同的偏压
范围内，ＡｌＮ － Ｆ器件的ＰＶＣＲ是磷烯纳米器件的
６ × １０２倍；与Ｈ － ＡｌＮ － Ｃｏｖｅ器件相比，ＡｌＦ － Ｆ
器件能够在更小的偏压范围内（０ ２ － ０ ６Ｖ）实现
高ＰＶＣＲ
４　 结　 论

本文通过基于密度泛函理论的第一性原理计
算方法，讨论了六种单边修饰的ＺＡｌＮＮＲ 从计算
结果可以看出，单边修饰的ＺＡｌＮＮＲ都是金属性．
由此构建ＺＡｌＮＮＲ双端器件，从计算结果看出设
计器件的Ｉ － Ｖ曲线均有负微分电阻现象 单边修

0
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表３　 不同器件对比
Ｔａｂｌｅ ３　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｄｅｖｉｃｅｓ

Ｎａｎｏｄｅｖｉｃｅｓ Ｖｐｅａｋ Ｖｖａｌｌｅｙ ＰＶＣＲ

Ｓｉｌｉｃｅｎｅ ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎ［２０］ ０ ３ Ｖ ０ ７ Ｖ ３ ０９

Ｂｌａｃｋ ｐｈｏｓｐｈｏｒｕｓ［２１］ ０ ７ Ｖ ０ ９ Ｖ ９

Ｐｈｏｓｐｈｏｒｅｎｅ ｎａｎｏｒｉｂｂｏｎ［２２］ ０ ２ Ｖ ０ ６ Ｖ ２ ７５ × １０４

Ｈ － ＡｌＮ － Ｃｏｖｅ ｎａｎｏｄｅｖｉｃｅ［９］ ０ ３ Ｖ １ ２ Ｖ １ ２３ × １０７

ＡｌＮ － Ｆ（Ｏｕｒ ｗｏｒｋ） ０ ２ Ｖ ０ ６ Ｖ １ ７８ × １０７

饰氮原子边缘时，ＰＶＣＲ更大，其中ＡｌＮ － Ｆ器件
的ＰＶＣＲ达到１ ７８ × １０７，相比于其他纳米器件，
ＡｌＮ － Ｆ器件能在更小偏压范围内实现更高的
ＰＶＣＲ 这一结果为基于ＺＡｌＮＮＲ的负阻器件的设
计提供了理论指导，这对未来基于锯齿形氮化铝
纳米带的振荡器、整流器、存储器以及快速开关
器件的设计有重要的意义

致　 谢　 本文的数值计算仿真得到了武汉大学超
级计算中心的支持和帮助
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