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磁调控对硅烯器件光电输运性质的影响

商晓菲，曹如凤，薛 俊，李月君，周艳红*

( 华东交通大学理学院，江西 南昌 330013)

摘要:基于第一性原理方法，该文研究了硅烯器件对外部磁场的响应及其光电输运性质．根据左右电极自
旋磁构型特点，构建了 2种硅器件结构: 左右电极磁矩方向平行的 P 构型和磁矩方向反平行的 AP 构型．
研究发现: 通过调节磁场，器件电子透射率可以在导电态和绝缘态之间切换．此外，这 2 种器件在光学伽
伐尼效应下获得了不同的光电流．在 AP 构型中，纯自旋流既不依赖于光子的能量，也不受入射光偏振角
影响，而 P 构型则不是．通过调整轨道对称性实现电导切换以及通过磁场调制产生纯自旋流的方法可以
用于硅烯电子器件的设计．
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0 引言

自首次成功通过机械分离得到石墨烯以来［1］，

无论是在实验上［1-2］还是在理论上石墨烯都激发了

研究者极大的研究热情．因为石墨烯具有独特的性
质，如狄拉克费米子行为［3］、高迁移率［1］和反常量
子霍尔效应［4］等，所以石墨烯是未来电子器件一种

很有前途的候选材料．石墨烯的发现也激发了人们
对硅等其他元素形成的 2 维蜂窝状结构的研究兴
趣，如硅烯、二硫化钼等．硅烯是一种单原子厚的 2
维硅晶体，具有六角形晶格结构．硅烯作为一种与石
墨烯有相似结构的材料，它的原子键不是平坦的，

而是存在一个屈曲．它在布里渊区中的 K 点具有像
狄拉克的电子弥散，并表现出比石墨烯更优越的特

性，如电可调带隙［5］、半氢化下的铁磁性［6］等 ．与
石墨烯纳米带( GNＲs) 类似，硅烯纳米带也可以
分为锯齿状 ( ZSiNＲs ) 和扶手椅型硅烯纳米带
( ASiNＲs) 2 种类型 ．对于 ASiNＲs 的电子结构，随

着纳米带的带宽度的增加，带隙振荡周期为 3［7］．
而对于 ZSiNＲs，它们具有稳定的反铁磁( AFM )
结构，并且在外部横向电场下，能带结构可以调

整为具有半金属特性［7］．此外，像 ZGNＲ 一样，原
始 ZSiNＲs 也表现出依赖于对称性的输运性
能［8］，其连接到 2 个半无限长硅烯电极的 ZSiNＲs
中拥有巨大的磁电阻［9］．这表明 ZSiNＲs在硅基自
旋电子技术中有广阔的应用前景 ．通过在 Ag
( 111 ) 表面沉积硅的方法，研究人员成功制备出
了硅烯［10］．此外，第一性原理计算预测了硅烯和
锗烯最稳定的结构是屈曲结构［11］．
鉴于锯齿形石墨烯( ZGNＲ) 显示出许多独特的

输运性质［12-13］，ZSiNＲ 的输运性质也是一个非常有
趣的话题．如 ZSiNＲ 的输运行为是强烈依赖于对称
性的，偶数条硅链和奇数条硅链构成的 ZSiNＲs具有
不同的电流-电压关系，这可以归因于它们费米能级
附近的波函数在 Cs 对称操作下相对于中心轴具有
不同奇偶性，是否存在镜像对称平面对输运至关重

要［13］，且若纳米带宽度较小则构成的器件较不稳



定，因此考虑纳米带的宽度取 8 为宜．由于硅烯很可
能与目前的硅基半导体产业兼容，基于 ZSiNＲ 的纳
米器件很有应用前景，所以目前相应的器件设计值

得探讨．
光电效应是指在不施加偏置电压的情况下，光

照射在缺乏空间反转对称性的材料中产生有限的

直流电流的一种现象，由于其自供电功能的巨大优

势，所以它在光电器件领域中具有很大的潜力［14-17］．
这一重要概念首先由 G．E．Piku 等［14-15］预测，然后在
实验［16］中被观察到，自那以后涌现了大量关于光电

效应的研究［17］．在自旋电子学中，产生完全自旋极
化的电流和不伴随净电荷流的纯自旋流是开发未

来自旋器件的基础，也是关键任务［18］．到目前为止，
2维材料的理论和实验的研究进展也引发了很多关
于光电效应诱导的光电输运的研究［19］．此外，以往
的研究多数集中在石墨烯磁性材料上，一个自然的

问题是: 是否能在类石墨烯材料中产生不受任何特

定光子能量或偏振角度限制的纯自旋流?

本文通过第一性原理的计算，主要研究了 8-
ZSiNＲ在不同磁场下的电子传输特性．研究发现: 通
过调节磁场，器件可以在导电态和绝缘态之间切换．
此外，这 2种结构在光照下有不同的光电流特性，在
平行的磁构型中，纯自旋流只在具有特定偏振角

( 0°，90°或 180°) 的入射光照射下才能产生，而反平
行的磁构型的纯自旋流非常稳健，既不依赖于光子

的能量，也不受光子偏振角影响，且在反平行磁构

型中可以获得一个较大的纯自旋流．

1 模型构建和计算细节

如图 1 所示，构建硅烯纳米带结的模型结构的
方法如下: 首先选择一个无限长的 8-ZSiNＲ，然后分
为左电极、中心区和右电极 3 个部分．图 1 ( a) 为它
的结构俯视图．图 1 ( b) 为它的前视图．光照射在整
个中心区上，入射光为偏振光，光子能量为ħ ω，偏振
角为 θ．A是电磁矢量势，e1 = z和 e2 = －x是确定偏振
光入射方向的 2 个偏振矢量．e1 和 A 之间的角度 θ
被定义为偏振角．点虚线表示镜像平面，粗虚线框表
示应用偏振光的区域，O表示空间反演对称中心．沿
y方向的边缘原子为氢原子，其余的为硅原子．左、
右电极区域采用阴影标识．将左边磁矩设置为自旋
向上，当右边磁矩方向也设置自旋向上时称它为 P
构型，当右边磁矩方向设置反向( 即当自旋向下) 时

则称它为 AP 构型．应用磁场［20］或横向电场［21］可使

左右电极的 FM 态更加稳定．在这项工作中，磁场的
作用只是迫使铁磁溶液处于基态，因此可以通过简

单地将所有边缘碳原子上的磁矩平行于外部磁场

的方向来模拟［13，20］．x 方向的宽度包含 8 条锯齿形
硅链．左右电极延伸到±∞，选取 10．5 个单元格作为
中心区域，电极超级单体由 3 个原始单胞组成．边缘
碳原子的悬空键被氢原子钝化，以避免边缘重构．光
电流由线偏振光( LPL) 照射到整个中心区域产生
( 见图 1( b) ) ．基于密度广义泛函理论( DFT) ，结合
非平衡格林泛函形式计算光电流．根据线性响应近
似，注入左电极的光电流［22-23］为

JphL =ieTr( Γ L( G
＜( ph) +fL( E) ( G

＞( ph) －G＜( ph) ) ) ) dE/h，( 1)
其中 G＞( ph) ( E) ( G＜( ph) ( E) ) 是考虑电子-光子相互作
用的一个大( 小) 格林函数． fL 是左电极中电子的费
米-狄拉克分布函数．关于光电流计算的更多细节可
参见文献［22］．本文给出的相关结果用光响应函数
( 归一化电流) 表示［23］为

Ｒα，s = J
ph
α，s

/ ( eIω ) ，

其中 Ｒ的单位是 a2
0·光子

－1，a2
0 表示玻尔半径，α=

( L，Ｒ) 和 s= ( ↑，↓) 分别表示电极和自旋方向．Jph
α，s

和 e分别表示式( 1) 中定义的光电流和电子电荷，Iω
定义为单位时间内单位面积上的光子数．因此，电荷
流和自旋流可以定义为 Ic = Ｒ↑ +Ｒ↓和 Is = Ｒ↑ －Ｒ↓ ．
其中 Ｒ↑和 Ｒ↓分别表示自旋向上和自旋向下的光
响应．
采用基于第一性原理计算的 Nanodcal 软件

包［24］来进行模拟计算．所有原子均采用模守恒赝势
形式的局域原子轨道，以 DZP 为基组，截止能量设
为 50 Ｒy，交换关联势采用广义梯度近似的水平上
Perdew-Burke-Ernzerhof( PBE) ［25］．将倒空间 K 设置
为 1×1×100和 1×1×1，分别用于该光电器件的电极
自洽性和电子输运计算．密度矩阵和哈密顿量矩阵
收敛准则都设置为 1×10－4 a．u．
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图 1 由沿 x轴具有 8条硅链构造的 8-ZSiNＲ
双探针器件结构示意图
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2 结果与讨论

2．1 轨道对称性实现电导开关

如图 2( a) 所示，P 构型费米能级附近不存在电
导间隙，透射系数为 1，是量子化的．在电子能量为 0．
25 eV和－0．25 eV附近存在 2 个不同自旋极化方向
的量子化透射平台，透射系数为 3．额外的 2 个透射
单位来自位于布里渊区 1 /3区域的 2个电极的价带
边缘态或导带之间的电子传输．但在 AP 构型中，费
米能级附近可以观察到一个电导间隙，在［－0. 25，
0．25］eV整个范围内透射系数为 0( 见图 2( b) ) ，产
生这一现象的原因将在后面讨论．这表明: 在 AP 构
型中，在费米能级附近，在每个自旋通道中，来自左

边子带的电子永远不会被传输到右边子带．为了更
好地理解，详细地分析了这些子带的特征． 图 2( a)

为 P 构型的左右电极，图 2( b) 为 AP 构型左电极的
能带结构．图 3( c) 和图 3( d) 显示的分别是图 3( a)

和图 3( b) 中 A态和 B 态的波函数．z 表示沿纵向方
向的对称轴．空心圆和实心圆分别表示 A态和 B 态．

在 P 构型和 AP 构型中，无论自旋通道如何，在磁场
向上的 ZSiNＲs中，价带中的 B 态具有奇对称性( 见
图 3( c) 的 B) ，而导带中的 A态具有偶对称性( 见图
3( c) 的 A) ．然而，在磁场向下的 ZSiNＲs 中，费米能
级附近的价带和导带的波函数对称性正好与磁场

向上的 ZSiNＲs相反．因此，由于左右电极的轨道对

称性不匹配，所以在 AP 构型中自旋向上和自旋向
下的通道在［－0．25，0．25］eV 范围内的透射为 0，而
由于在 P 构型中左右电极的轨道对称性匹配，所以
此时透射不为 0( 见图 4) ．图 4 ( a) 为 P 构型左右电
极的能带结构以及透射谱; 图 4( b) 为 AP 构型左右
电极的能带结构以及透射谱．由此可知，施加相反的
磁场可以使器件在绝缘状态和导电状态之间切换．

9
8
7
6
5
4
3
2
1
0-1.0 -0.5 0 0.5 1.0

9
8
7
6
5
4
3
2
1
0-1.0 -0.5 0 0.5 1.0

Tr
an
sm

iss
io
n

UP
DN

E/eVE/eV
Tr
an
sm

iss
io
n

（a） （b）UP
DN

图 2 不同构型的透射函数

1.5
1.0
0.5
0

-0.5
-1.0
-1.5

A B

A B

G X

Z

(d)(b)

(a) (c)

Z

XG

B
AE(

eV
)

E(
eV

)
1.5
1.0
0.5
0

-0.5
-1.0
-1.5

UP
DN

UP
DN

B

A

图 3 不同构型的电极能带结构以及

A态和 B态的波函数

（a） P 构型

A
B

A
B

A
B

（b）

E/
eV

G X
Transmission

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 G X

B
A

UP
DN

AP 构型

G X
Transmission

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9XG

1.5

1.0

0.5

0

-0.5

-1.0

-1.5

1.5

1.0

0.5

0

-0.5

-1.0

-1.5

UP
DN

UP
DN

UP
DN

E/
eV

图 4 不同构型左右电极的能带结构以及透射谱

974第 5期 商晓菲，等: 磁调控对硅烯器件光电输运性质的影响



2．2 在光学伽伐尼效应中实现光电流

用 8-ZSiNＲ构建的光电器件模型如图 1 ( a) 所
示．对于光电器件，产生电流的驱动力是光子能量为
ħ ω、偏振角为 θ的线偏振光( LPL) 对中心区域进行
照射．接下来，研究了线偏振光在 P 和 AP 构型中诱
导的光电流．当偏振角为 θ = 0°时，2 个构型的自旋
光电流随光子能量变化分别如图 5( a) 和 5( c) 所示．
在一定光子能量范围内，构型的 2 个自旋分量的光
电流不同．在 P 构型中，对于自旋相关的电荷密度，2
个自旋通道( ρ↑和 ρ↓ ) 相对于器件模型中的黑色虚
线表现出镜像对称( Cs 对称) ( 见图 6( a) ) ，但没有
反转对称，这意味着它们在每个自旋组件本身的空

间反转操作下不是不变的．已经证明了在具有 Cs对
称性和无反转对称性的系统中，光电效应可以产生

有限光电流．这意味着: 尽管系统在结构上具有空间
反演对称性，但当每个自旋的电荷密度的反演对称

性被打破时，光电效应可以诱导自旋相关光电流．事
实上，数值结果证实了这一推测．
图 5( b) 展示了在光子能量为 0．55 eV 的线偏

振光照射下，自旋向上( Ｒ↑ ) 、自旋向下( Ｒ↓ ) 以及总
电荷流( Ic = Ｒ↑ +Ｒ↓ ) 随偏振角的变化关系．研究发
现: 2个自旋光电流 Ｒ↓和 Ｒ↓在线偏振光的照射下
与偏振角 θ呈现正弦关系，即 I∝sin( 2θ) ，这符合具
有对称性材料的光电效应特征［26］．另外，尽管 8-
ZSiNＲ的结构具有空间反演对称性，但当光的偏振
方向不垂直也不平行于镜像面( 图 1( a) 中黑色虚线)
时，各个自旋的光电流并不为 0，并且 2种自旋通道的
光电流的大小不相等，方向相反，从而形成电荷流Ic =
Ｒ↑+Ｒ↓和自旋流 Is =Ｒ↑－Ｒ↓始终不为 0的光电流．这
种光致自旋流现象依赖于光的偏振角度．

接下来，进一步分析这些光电流的形成．在偏振
光照射下( 大于光子能量) ，中心区价带的电子被激

发到中心区的导带上．然而，由于中心区与左、右电
极电子分布处于非平衡状态，所以激发到导带的电

子进一步流向左电极和右电极．此时，左、右电极的
相同能量的价带电子流入中心区以填充由于光激

发过程而形成的空穴．对于每个电极，净光电流是由
流入、流出这 2 个过程的电流分量之和所决定的．在
一定程度上，光的偏振方向决定着电子从左、右电
极流入中心散射区( 或者中心区的电子流向左、右
电极) 的相对概率［27］．当光的偏振方向平行或者垂
直于图 1( a) 的镜像对称平面( 也就是 θ为 0°、90°或
180°) 时，整个输运体系依然保持对称性，因此每个
自旋通道的电子进入( 离开) 左、右电极的相对概率
是相等的，从而导致每个自旋通道在光电流产生过

程中的净电流为 0，这也与以前的理论研究
一致［28-29］．
紧接着，研究在 AP 构型下 8-ZSiNＲ 的自旋极

化的光学伽伐尼效应，其结果如图 5( c) 和图 5( d)
所示．研究发现: 自旋向上的光电流 Ｒ↑和自旋向下
的光电流 Ｒ↓都不为 0．但 2 种自旋通道的光电流都
不再与 2θ呈现完美的 sin( 2θ) 正弦关系，而是呈现
±asin( 2θ+b) ±c 关系．同时也注意到，尽管 a 和 b 的
大小对于线偏振光的情况是不同的，但从图 5( d) 可
以看出，Ｒ↑和 Ｒ↓的大小总是相等而符号却总是相
反，这意味着产生了纯自旋流，而纯自旋流的出现

不依赖于光的偏振角．其鲁棒性的原因在于体系的
自旋密度具有空间反演反对称性．图 6为在 P 和 AP
构型下自旋密度差 Δρ( r) ．对于“P”构型，如图 6( a)
所示，发现 Δρ( r) 因引入了 2个大小和方向
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相同的磁场而表现出镜像对称性，这表明反演对称

性被打破并进一步转换为 Cs对称，而每个自旋分量
( ρ↑和 ρ↓ ) 的电荷密度仍然保持 Cs 对称．与 P 构型
相反，AP 构型呈现出不同的情况．如图 6 ( b) 所示，
Δρ( r) 是反对称的，这意味着当引入 2 个反平行磁
场时，自旋密度的反演反对称保持不变．这 2 个体系
获得不同的光电流结果区别在于自旋密度的对称

性不同．从图 6 ( b) 的自旋密度分析可以看出: 由于
自旋依赖的电荷密度为 ρ↑( r) = ρ↓( －r) 和 ρ↓( r) =
ρ↑( －r) ，所以 AP 构型的自旋密度( Δρ( r) ) 是反对
称的，即 Δρ( r) = －Δρ( －r) ，相对于空间反演中心 O
的任意 2 个原子都是反铁磁耦合的［30］．因此，一个
自旋方向的电子所经历的势能，将与另一个自旋方

向相反的电子所经历的势能高度完全相同，这必然

会产生纯自旋流．相反，在具有 Cs对称的 P 构型中，
没有Δρ( r) = －Δρ( －r) ，一个自旋在一个方向上的电
流通常不等于另一个自旋在相反方向上的电流，除

非偏振角度 θ为 0°，90°和 180°．由此可知，“AP”构
型比“P”构型更适合自旋电子学．

（a）P 构型 （b）AP 构型
图 6 在不同构型下的自旋密度

3 结论

综上所述，在磁场调控和光电效应下构造了 8-
ZSiNＲ的硅烯开关器件和光电纯自旋流器件．通过
磁场调控来改变器件的轨道对称性，进而实现电导

开关．若锯齿形硅链为奇数，则器件没有镜像对称平
面，A和 B带也没有确定的对称性．可知镜像对称平
面是否存在对 ZSINＲ 的输运特性至关重要．研究发
现: 在 P 构型硅烯器件中，在费米能级附近不存在
电导间隙．当对整个结构施加反平行磁场( AP 构
型) 时，虽然左右电极都处于导电状态，但整个器件

仍然是绝缘的，这可以通过费米能级附近的电导间

隙表现出来．这种差别是由在左右电极中的轨道对
称性不匹配造成的．过去的研究工作认为自旋态密
度具有中心反演反对称是产生纯自旋流的重要因

素．但是研究表明，轨道对称性在某些情况下是至关
重要的．除此之外，通过以 8-ZSiNＲ 构成的自旋光电
器件为例，发现 P 构型和 AP 构型可以获得不同的
光电流结果，有趣的是在 AP 构型中获得了不依赖
于光子能量和偏振角的纯自旋流．因此，这种通过调

整轨道对称性实现电导切换的机制以及通过磁场

调控产生纯自旋流的方法可以在未来基于硅烯的

电子器件的设计中加以考虑．
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The Effect of Magnetic Modulation on the
Transport Properties of Silicene Devices

SHANG Xiaofei，CAO Ｒufeng，XUE Jun，LI Yuejun，ZHOU Yanhong*

( College of Science，East China Jiaotong University，Nanchang Jiangxi 330013，China)

Abstract: Based on a first principles approach，we have investigated the response of silicane devices to external
magnetic fields and their optoelectronic transport properties． Two silicon device structures have been constructed
based on the spin-magnetic configuration of the left and right leads: a P configuration with parallel magnetic
moments and an AP configuration with anti-parallel magnetic moments． It is found that by adjusting the magnetic
field，the device's electron transmission could be switched between the conducting and insulating states．In addition
to this，the two devices obtain different photocurrents under the photogalvani effect． Interestingly，the pure spin
current in the AP configuration is neither dependent on the energy of the photon nor is it affected by the angle of
polarization of the incident light，whereas the P configuration is not． Mechanisms to achieve conductance switching
by adjusting orbital symmetry and methods to generate pure spin currents through magnetic field modulation could
be considered in the design of future electronic devices from silicane．
Key words: photogalvani effect; spatial inversion symmetry; orbital symmetry; spin density

( 责任编辑:冉小晓)

284 江西师范大学学报( 自然科学版) 2023年


