
 

辐照损伤石墨烯纳米带器件的输运特性
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石墨烯纳米带在纳米级半导体器件领域有巨大应用潜力, 人们在制备高性能石墨烯纳米带场效应管上

做了许多尝试. 本文基于非平衡态格林函数方法和紧束缚模型, 研究辐照环境下, 高能粒子在石墨烯纳米带

中产生随机空位点缺陷, 对石墨烯纳米带场效应晶体管输运特性的影响. 结果表明: 辐照诱导的位移损伤会

破坏石墨烯纳米带的平移对称性, 使体系产生结构无序并进一步引发 Anderson局域化现象; 随着辐照引入

的点缺陷数量增加, 器件输运性能快速衰减, 开关效应受到显著抑制, 当结构无序程度达到局域化阈值后, 后

续辐照对器件性能的影响趋于平缓. 此外, 研究发现相同数量的点缺陷中, 聚合分布形式对器件输运特性的

破坏作用显著弱于随机分布形式.
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 1   引　言

石墨烯是一种二维材料, 由排列为蜂窝网格形

状的单层碳原子组成, 自 2004年首次成功制备 [1]

以来,  它展现出很多优异的性质 ,  例如 Klein隧

穿 [2]、狄拉克颤动 [3]、极高的电子迁移率 [4,5] 等, 在

电子学领域得到了广泛的研究 [6,7], 也在电子器件

领域吸引了浓厚的研究兴趣 [8,9]. 但它零带隙的特

性限制了其在新型纳米器件领域的进一步应用, 为

解决这一关键问题, 研究者提出了多种能带工程策

略以诱导石墨烯打开带隙. 其中, 石墨烯纳米带作

为一种准一维纳米结构, 通过精确控制石墨烯的边

缘构型与宽度, 利用量子限域效应成功实现了可调

控的能带带隙, 为石墨烯基纳米电子器件的发展提

供了有效途径 [10,11]. 根据边缘构型, 石墨烯纳米带

可以分为扶手椅型石墨烯纳米带和锯齿型石墨烯

纳米带. 锯齿型石墨烯纳米带始终表现为零带隙 [12],

而扶手椅型石墨烯纳米带根据纳米带宽度决定带

隙宽度 [13].
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石墨烯纳米带是一种在宽度方向受到量子限

域约束、而在传输方向保持周期性的准一维纳米材

料. 该结构既保留了石墨烯高载流子迁移率等特

性, 又因边缘效应和量子限域作用而展现出可调控

的电子能带结构、整流现象以及负微分电阻现象等

性质 [14,15]. 石墨烯纳米带可以通过掺杂等方式来调

整或优化性能 [16,17]. Niu等 [16] 建模了四种掺氮和

硼掺杂的锯齿型石墨烯纳米带异质结, 探究了边缘

氢化与非氢化条件下掺杂原子对电子输运特性的

影响机制. 研究表明, 非氢化体系展现出卓越的自

旋过滤性能, 而氢化体系则表现出显著的整流行

为. Fu等 [17] 系统探究了四种氮/硼掺杂锯齿型石

墨烯纳米带 PN结的量子输运特性. 理论计算表

明, 掺杂体系的载流子迁移率显著低于非掺杂体

系, 原因在于掺杂诱导的杂质势场导致电子态发生

强局域化, 并且在对掺杂氮/硼原子进行边缘氢化

处理后, 体系展现出的最大整流比为   量级, 也

呈现显著的负微分电阻效应. 经过性能改善的石墨
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烯纳米带可以被广泛应用于经典和量子电子学相

关的各类器件 [18–23]. 石墨烯纳米带在制备时, 以及

器件在辐照环境中会产生缺陷. Islam等 [24] 用能量

略高于撞击阈值的电子束, 人为实现对石墨烯纳米

带中缺陷的控制. 丁锦廷等 [25] 讨论了三种 4—8环

线缺陷对石墨烯纳米带电输运的影响, 发现线缺陷

的引入, 会在费米能级处打开透射能隙.

理论研究表明, 缺陷会影响石墨烯纳米带的带

隙宽度和输运性能 [26–28], 而在辐照环境中, 高能

辐射会对材料、器件带来位移损伤, 表现为空位点

缺陷, 进而影响器件性能、寿命. 本文通过非平衡

态格林函数和紧束缚理论, 构建了扶手椅型石墨烯

纳米带场效应管 (graphene nanoribbon field-effect

transistor, GNRFET)模型. 计算了在辐照环境中,

GNRFET的电输运性能的变化, 以及空位点缺陷

的分布对 GNRFET整体的影响. 结果表明, 随着

缺陷浓度的上升, GNRFET的性能会有显著的下

降, 但缺陷分布成团簇或是分布于石墨烯纳米带边

缘, 对 GNRFET性能影响较小.

 2   模型与方法

在非平衡格林函数理论框架下, 器件模型由三

个区域构成: 左侧半无限大源极、右侧半无限大漏

极以及中间的散射区域, 如图 1所示. 该模型基于

开放量子系统理论, 其中散射区域与外部电极形成

非平衡耦合. 在典型工作条件下, 源极接地 (0 V),

漏极施加正向偏压, 导致电子从源极经散射区域流

向漏极 [29]. 散射区域作为非平衡开放系统, 其与电

极的相互作用通过自能项 S 进行量化描述.

GR
D gRs

gRd

按图 1所示的示意图, 可以写出中间沟道格林

函数 (  )、源极格林函数 (  )和漏极格林函数

(  )为 
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其中 I 代表单位矩阵; 下标 s, D, d分别代表源极、

中间沟道、漏极三个部分;    ,    ,    分别对应

沟道、源极和漏极的哈密顿量;   代表开放系统引

入的耗散;   和  就是代表器件沟道与源

极、漏极耦合作用的自能项  和  ;   和  分别

代表源极、漏极与沟道的耦合项.

T (E) Ids

利用 (1)式可得到 GNRFET的电子传输函数

 , 并进一步得出源漏极间的电流  为 [30]
 

T (E) = Tr(ΓsG
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  表征入射能量为 E 的电子能够在GNRFET

中流通的概率. 其中  是超前格林函数;  

和  分别是源漏极的自能项对应的展宽函数 

 ;  e 是电子

电荷量;   和  分别代表源漏极中能量为 E

的电子的费米-狄拉克分布函数, 

f(E) = 1
/[

1 + exp
(
E − EF

kBT

)]
.

∇2U = e(n− n0)/ε

n0

G<

此外, 在计算体系的电流时, 还需结合泊松方程

 自洽求解, n 是沟道格点的电荷

密度,    则是石墨烯纳米带本身带有的背景电荷

密度, e 是材料的介电常数. 对于格点处的电荷密

度, 可以通过计算沟道小于格林函数  得到 [31]: 

n = −
∫ ∞

−∞

dE
2π [iG<(E)], (6)

 

G< = i[GR
D(Γsfs + Γdfd)G

A
D]. (7)
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对于扶手椅型石墨烯纳米带的紧束缚建模, 如

图 2所示, 基于紧束缚模型将它分为超原胞矩阵

 和耦合矩阵  部分, 具体的哈密顿量形式以及

超原胞矩阵  为
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R
D

Rd
Drain

Rs
Source
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氧化物绝缘体

GR
D τs τd
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图 1    GNRFET结构示意图, 左侧为源极, 右侧为漏极, 沟

道区域由石墨烯纳米带构成, 由格林函数   描述,   和  

分别代表源极、漏极与沟道的耦合项, 顶部和底部的氧化物

绝缘体层用于实现栅极调控,   为施加在栅极上的电压

GR
D τs τd

Ugate

Fig. 1. GNRFET  structure  diagram.  The  left  side  repres-

ents the source, while the right side is the drain. The chan-

nel region is composed of a graphene nanoribbon, character-

ized by the  retarded Green’s  function  .     and     de-

note  the  coupling  terms between the  source/drain  and the

channel,  respectively.  The  top  and  bottom  oxide  insulator

layers are utilized for gate control, with     representing

the voltage applied to the gate electrode.
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[β] [α]

d = 0 t = 2.7

耦合矩阵  与  类似, 它描述两个超原胞矩

阵间的联系. 计算中, 石墨烯纳米带中电子在位能

设为   eV, 相邻格点间跃迁能设为   eV.

另外, 我们在石墨烯纳米带的上下方分别覆盖了一

层氧化物绝缘体和栅极, 以模拟一个石墨烯纳米带

场效应晶体管.

G =

1.43× 10−5

辐照环境的模拟使用实验测量得到的数据.

2 MeV的质子辐照下的石墨烯缺陷产生率  

 个/ion[32]. 通过随机选取石墨烯纳米带

沟道中的格点, 产生单空位点缺陷来模拟辐照环境

下辐射粒子对 GNRFET产生的位移损伤. 设置特

定的点缺陷分布模拟缺陷的演化. 通过载流子输运

特性评估辐照对 GNRFET产生的影响.

 3   结果与讨论

Ids Ugate

Uds

根据上述理论方法, 我们模拟了有 60个格点

的超原胞矩阵 (如图 2所示), 长度为 6个超原胞矩

阵, 共计 360个 C原子构成的单层石墨烯纳米带沟

道, 并计算了该 GNRFET的电流-电压性能, 结果

如图 3所示. 其中  为源漏极电势差下电流,  

为栅极电压,   表示两端源漏极电势差. 栅极电压

是通过改变沟道的哈密顿量对角元来影响GNRFET

传输, 而源漏极电势差也会相应地改变两端电极哈

密顿量的对角元.

GNRFET的电流会受到栅极电压和源漏极电

势差的共同影响. 图 3(a)为在不同源漏极电势差

下, 电流随栅极电压的变化, 图 3(b)则是在不同栅
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图 2    石墨烯纳米带示意图, 耦合矩阵   表示相邻超原

胞矩阵   间的耦合关系, x 方向代表电流传输方向

[βi]

[αi]

Fig. 2. Schematic  diagram  of  graphene  nanoribbons,  the

coupling  matrix      represents  the  coupling  relationship

between adjacent supercell matrices    , and the x direc-

tion represents the direction of current transmission.
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Ids Ugate Uds图 3    电流   与栅极电压   和源漏极电势差   的关系　(a)在不同源漏极电势差下, 电流随栅极电压的变化; (b)在不同栅

极电压下, 电流随源漏极电势差的变化

Ids Ugate UdsFig. 3. Relationship between current     and gate voltage     as well as the source-drain potential difference    : (a) The cur-

rent as a function of gate voltage under different source-drain potential differences; (b) the current as a function of source-drain po-

tential difference under different gate voltages.
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Ion/Ioff

极电压下, 电流随源漏极电势差的变化. 从图 3(a)

可以看出: 在模拟的栅极电压范围内, GNRFET

电流-电压特性表现出开关效应, 可以通过控制栅

极电压的大小来实现对 GNRFET导通的控制; 同

时随着两端电势差增大, 会不断缩小栅极关闭状态

的区间, 开关比   在三类源漏极电势差中均

为 10左右, 与实验测量趋势一致 [23]. 可以看出, 随

着源漏极电势差的增大以及栅极电压的调整, 源漏

极间的电流有明显的增强.

n = 2,

5, 10 [α1]

[α2]

为了分析 GNRFET的电子输运特性, 计算其

电子透射谱, 如图 4所示, 其中 n 为沟道中的空位

点缺陷数量. 为模拟辐照环境下高能粒子对器件产

生的位移损伤, 计算了随机缺陷个数分别为 

 的三种情况. 以图 2中  中的 1号格点为沟

道 1号格点,   中的 1号格点为沟道 61号格点,

以此类推. 随机选取的空位缺陷格点位置为沟道 3,

184,  44,  143,  65,  197,  274,  86,  126,  342号格点 ,

n 代表取前 2, 5, 10个格点坐标进行后续计算.

图 4(a)为 n 取不同个数时的传输函数 T 随能

量 E 的变化曲线. 可以看出, 当中间沟道为无缺陷

的石墨烯纳米带时, 整个材料由于自身的空间平移

对称性, 传输函数呈现对称的阶梯状. 而对于具有

随机缺陷的三种情况, 可以发现传输函数不再呈现

阶梯状, 这是由于随机的空位点缺陷破坏了材料的

平移对称性. 同时随机点缺陷产生的结构无序会引

发 Anderson局域化 [25]. 入射电子在 GNRFET中

传输时, 会受到点缺陷的随机散射, 阻碍载流子传

输. 所以随着缺陷数量的增加, 传输函数整体被不

εL εR

断抑制, GNRFET传输能力下滑. 图 4(b)则展示

了源漏极电压、栅极电压以及点缺陷之间的联合

作用, 其中   和   分别表示左右电极. 由 (5)式

可知, 传输函数在偏压窗中与能量区间围成面积大

小是与 GNRFET中的电流成正比. 图 4(a)中没有

外加电场, 所以 GNRFET中存在透射能隙, 使得

GNRFET处于截止状态. 从图 4(b)可知: 黑色实

线表示源漏极电势差 1 V击穿了 GNRFET的透

射能隙, 使 GNRFET导通; 红色虚线表明附加栅

极电压进一步增强了 GNRFET的载流子输运特

性, 与图 3的结果一致; 蓝色点线展示了当随机点

缺陷数量为 10时, GNRFET仍然导通, 但性能受

到了极大的抑制.

如图 5(a)所示, 模拟计算了 GNRFET中存在

不同数量缺陷时的电流变化曲线. 栅极电压选择

0.4 V, 使 GNRFET处于开启状态, 电流更大, 相

比于关闭状态, 更能反映缺陷对 GNRFET性能的

影响. 可以看出, 随着缺陷数量增加, 电流逐渐下

降, 并且在缺陷数量达到 10后出现显著下滑. 如

图 5(b)所示 ,  计算了石墨烯纳米带在栅极电压

0.4 V、源漏极电压 0.1 V时费米能级处的部分局

域态密度 (partial local density of states, PLDOS).

图中黑色叉号标记了单空位缺陷的位置, 彩色散点

表示各格点对总态密度的相对贡献, 颜色深浅由

PLDOS值大小决定, 数值越大表明该原子对电子

态的局域化贡献越显著. 可以看出, 缺陷周围的

最近邻及次近邻碳原子表现出较高的 PLDOS值,

说明缺陷导致电子态在这些区域发生强烈局域化,
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图 4    传输函数图像　(a)未施加栅极电压和源漏极电压, 缺陷个数不同时的传输函数; (b)源漏极电势差为 1 V时, 缺陷个数分

别为 0和 10、栅极电压分别为 0和 0.4 V的传输函数对比

Fig. 4. Transfer function graphs: (a) Transfer functions with different numbers of defects and no applied gate voltage and source-

drain voltage; (b) comparison of transfer functions with 0 and 10 defects and 0 and 0.4 V gate voltages when the source-drain po-

tential difference is 1 V.
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形成局域态. 这种局域态的存在破坏了系统的周期

性, 成为载流子传输过程中的强散射中心. 随着缺

陷数量的增加, 体系的无序程度显著增强, 导致载

流子在沟道内的相干传播受到抑制, 散射效应加

剧, 从而显著降低器件的电导性能.

N = DGS

考虑到在辐照环境中, 沟道中会随着辐照剂量

的增加, 产生新的缺陷, 所以我们也计算了持续辐

照下 GNRFET的性能变化, 如图 6所示. 栅极电

压选择 0.4 V, 源漏极电压选择 0.1 V, 横轴则是总

注量, 左侧纵轴是电流, 右侧纵轴是 GNRFET辐

照产生的随机空位点缺陷个数. 点缺陷个数可以通

过  求得, 其中 S 是石墨烯纳米带的辐照

面积. 图中紫色点划线展示了随注量增加, 体系中

缺陷数量的累积过程, 表明缺陷密度随辐照剂量呈

近似线性增长. 黑色实线、红色虚线和蓝色点线分

别是在初始时缺陷数量为 0, 2和 5时的电流变化

曲线. 所有初始条件下的电流均呈现明显的下降趋

势, 表明位移损伤导致载流子散射增强, 电子输运

受到严重抑制. 在高注量区域, 各曲线趋于收敛,

最终电流降幅均达到约 80%, 说明器件整体性能遭

受显著退化. 值得注意的是, 在辐照初期, 电流下

降速率较快; 当注量达到一定阈值后, 电流衰减速

率明显减缓, 趋于饱和. 这一现象可归因于体系中

结构无序度的逐渐饱和——随着缺陷积累, 局部态

密度局域化程度已达极限, 后续引入的新缺陷对

电子波函数的扰动趋于有限, 难以进一步加剧散

射效应. 此外, 结合实际应用环境中的辐照剂量

1×106—1×1010  ion/(cm2·s),  在此剂量的辐照下 ,

GNRFET性能至少可以在 2×107 s内不受影响.

此外, 辐照不仅会产生新的缺陷, 新的缺陷也

会与旧的缺陷存在相互作用, 从而导致缺陷位置发

生迁移, 甚至发生聚合效应, 形成一个较大的缺陷

团簇 [33]. 这种缺陷演化过程显著改变了材料的局

部电子结构, 进而影响载流子输运行为. 为探究缺

陷聚合效应对 GNRFET性能的影响 , 构建了由

6个单空位缺陷组成的聚合团簇模型, 并计算其在

栅极电压为 0.4 V、源漏极电压为 0.1 V条件下的

电子结构 (如图 7(a)和图 7(b)所示, 其中黑色叉

号表示空位缺陷位置),  以及在栅极电压 0.4 V

下的电流电压特性 (如图 7(c)所示).

如图 7(a)所示的 PLDOS分布图为聚合在沟

道中央的团簇, 其中黑色叉号代表的 6个空位点缺

陷位置为 150, 151和 153—156号格点. 从 PLDOS

分布可见, 尽管缺陷团簇周围区域的态密度显著增

强, 表明电子态在此处发生强烈局域化, 但其影响

范围主要局限于团簇周边的少数格点, 空间扩展性
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E = 0图 5    GNRFET电流变化曲线及石墨烯纳米带的 PLDOS分布　(a)不同缺陷数量下电流变化曲线; (b)   eV, 10个随机缺

陷时的 PLDOS分布
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Fig. 5. GNRFET current variation curve and PLDOS distribution of graphene nanoribbons: (a) Current variation curves under dif-

ferent defect quantities; (b) PLDOS distribution when    eV and 10 random defects.
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图 6    随辐照总注量变化的电流曲线

Fig. 6. Current as a function of total irradiation flux.
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有限. 这与图 5(b)中分散缺陷体系中多中心散射的

特征存在明显差异. 此时的电流电压特性如图 7(c)

所示, 其中紫色点划线为存在聚合缺陷时的电流曲

线, 而黑色、红色和蓝色电流则与图 5中对应缺陷

数量的电流相同. 当缺陷聚合在沟道中央时, GNR-

FET的电导性能较初始状态下降幅度较小, 且其

整体输运行为与含 2个随机点缺陷的情形相当, 远

优于含 5个分散缺陷的情况. 表明缺陷聚合后对载

流子的散射效应反而减弱, 其物理机制可归结为空

间局域性增强和无序度降低, 聚合缺陷将原本分散

的散射中心集中于一个有限区域, 有效减少了对整

个沟道的非均匀扰动, 并且相较于同等数量随机分

布的离散缺陷, 聚合缺陷对系统长程结构有序性的

破坏程度明显降低. 在离散缺陷体系中, 广泛分布

的缺陷点会形成贯穿整个沟道的无序网络, 严重干

扰电子的弹道输运, 而聚合缺陷则将结构扰动局域

化于有限区域, 使沟道中大部分区域仍保持原始晶

格的周期性排列.

此外, 我们还考虑空位点缺陷聚合在GNRFET

的边缘, 如图 7(b) PLDOS分布图所示, 黑色叉号

为聚合在边缘的 6个点缺陷, 位于 178, 179和 1—4
号格点. 图 7(c)中绿色点划线为 GNRFET中边缘

聚合缺陷时的电流曲线. 对比随机缺陷分布、中央

缺陷分布和边缘缺陷分布的电流曲线, 表明边缘缺

陷对载流子传输的阻碍效应较小. 该差异一方面是

由于缺陷聚合本身已导致体系结构无序度降低, 如

前所述, 局域化的散射中心减少了对长程电子输运

的随机扰动. 另一方面, 边缘区域的电子态密度相

对较低, 导致通过该区域的载流子通量较小. 因此,

即使存在缺陷团簇, 其对整体电流的贡献也受限于

有限的载流子通道. 相比之下, 沟道中心区域是主

要的载流子传输路径, 其高态密度和强相干性使其

对缺陷更为敏感.

 4   结　论

本文采用非平衡态格林函数方法, 结合紧束缚

模型, 研究了辐照下产生随机空位点缺陷的石墨烯

纳米带场效应晶体管的电子输运性能变化. 计算结

果表明: 辐照带来的位移损伤会破坏 GNRFET中

石墨烯纳米带的平移对称性, 给系统带来结构无序

进一步引发 Anderson局域化现象. 随着辐照引入

的空位点缺陷的增加, GNRFET的输运性能会快

速降低, 开关效应也被抑制, 随着系统结构无序程

度提高, 体系达到局域化阈值, 进一步辐照的影响

较小. 同时发现, 当点缺陷分布呈现聚合的状态时,

其对 GNRFET性能的影响会显著小于同数量的

随机点缺陷. 本研究为评估 GNRFET在辐射环境

中的可靠性提供了理论依据. 未来工作将结合辐照
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图 7     缺陷聚合的 PLDOS分布及相应电流 -电压曲线

(a), (b)分别是缺陷团簇分布在 GNRFET的中央和边缘的

PLDOS分布 (E = 0 eV); (c)不同的缺陷团簇分布对应的

电流-电压曲线

Fig. 7. PLDOS  distribution  of  defect  aggregation  and  the

corresponding  current-voltage  curves:  (a),  (b)  The  PLDOS

distribution of defect clusters distributed in the center and

edge of GNRFET, respectively (E = 0 eV); (c) the current-

voltage curves corresponding to different defect cluster dis-

tributions.
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实验与拉曼光谱表征, 验证理论预测; 同时扩展至

更复杂的缺陷类型与多物理场耦合效应研究, 为石

墨烯纳米带器件的设计提供指导.
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Abstract

Graphene  nanoribbons  hold  great  promise  for  next-generation  nanoscale  semiconductor  devices,  yet  their

performance  in  radiation  environments  is  critically  compromised  by  displacement  damage  induced  by  high-

energy  particles.  In  this  work,  we  employ  the  non-equilibrium  Green’s  function  formalism  combined  with  a

tight-binding  model  to  systematically  investigate  how  irradiation-induced  monovacancy  defects  influence  the

transport  characteristics  of  armchair-edged  graphene  nanoribbon  field-effect  transistors  (GNRFETs).  We

compute current-voltage characteristics under varying gate and drain-source biases for devices containing 0, 2,

5,  and  10  randomly  distributed  vacancies.  Moreover,  we  further  compare  the  effects  of  two  distinct  spatial

configurations at identical defect concentrations: one in which vacancies are randomly dispersed throughout the

ribbon  and  another  in  which  they  form  aggregated  clusters.  Complementary  analysis  of  the  projected  local

density of states (PLDOS) provides microscopic insight into the electronic origins of transport degradation. Our

results  show  that  vacancy  defects  break  the  translational  symmetry  of  the  nanoribbon  lattice,  introduce

structural disorder, and trigger Anderson localization. As the number of defects increases, the ON-state current

drops sharply, the ON/OFF ratio deteriorates significantly, and switching functionality is severely suppressed.

PLDOS maps confirm the emergence of localized electronic states near the Fermi level, directly linking spatial

disorder  to  conductance  collapse.  Beyond  a  critical  disorder  threshold,  the  rate  of  performance  degradation

slows markedly, indicating saturation of the localization effect. Most importantly, the aggregated defects cause

substantially less degradation than randomly distributed ones at the same concentration: PLDOS reveals that

clustered  vacancies  confine  electronic  perturbations  to  localized  regions,  preserving  extended  conducting

pathways  elsewhere  in  the  ribbon,  whereas  random  vacancies  induce  pervasive  state  localization  across  the

entire channel. This study establishes that the spatial distribution of defects, rather than merely their number,

is a decisive factor governing radiation tolerance in GNRFETs.
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