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石墨烯线缺陷在谷电子学中有非常重要的应用. 实验发现, 线缺陷附近存在局域形变. 当前研究普遍认

为, 由于形变较小, 对近邻跳跃能的影响小于 5%, 局域形变对谷输运性质的影响可以忽略不计. 基于第一性

原理计算和非平衡格林函数方法, 本文研究了局域形变对两种不同构型线缺陷谷输运性质的影响. 结果发现,

对于 58环线缺陷, 在较低能量下, 局域形变对谷隧穿系数的影响并不明显, 然而, 在较高能量下局域形变的

影响非常明显, 谷隧穿系数最大值并没有随着能量升高而减小, 而是在很大能量范围内都保持不变. 进一步

研究表明, 该效应是由与线缺陷相连的 C—C键长发生改变造成的. 通过构建两个平行线缺陷, 可以在很大的

角度范围内都实现 100%谷过滤效果. 相比之下, 局域形变对 57环线缺陷谷隧穿系数的影响非常小.
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 1   引　言

105

7.7× 105

单层石墨烯由碳原子按平面六角蜂窝状结构

排列而成, 由于具有奇特的能带结构和电子性质,

近年来受到大量关注 [1,2]. 理论研究表明, 石墨烯

是零带隙半金属, 价带和导带相交于 Dirac点, 且

在 Dirac点附近具有线性色散关系 [3]. 石墨烯具有

很高的载流子迁移率 [4], 常温下即便存在杂质散射

时也能达到   cm2·V–1·s–1 量级, 虽然有些半导体

中报道的载流子迁移率可达到   cm2·V–1·s–1

(如 InSb), 但这是干净样品得到的结果. 所以, 石

墨烯是优良的导电材料. 石墨烯布里渊区顶点上有

K ′两个简并但不等价的Dirac点, 也称为 K 和  谷 [5],

它们具有相同的能量但是在动量空间的位置并不

重合, 两个谷态的波函数互为共轭 [6]. 类似于自旋

电子学中的自旋自由度, 谷自由度也可以作为信息

载体, 并产生了谷电子学 [5]. 石墨烯是非常优秀的

谷电子学材料, 研究人员构建了各种理论模型, 比

如施加应力 [7−9]、磁场 [10,11]、极化光 [12−14] 等手段来

实现谷极化和分离.

大块二维材料 (石墨烯、硅烯、过渡金属硫化

物等)在生长的过程中通常会出现多晶结构 [15−20].

多晶二维材料由晶粒和连接晶粒的晶界构成. 不同

于原始构型, 它们晶界两侧晶粒的晶格基矢不再相

同, 而是有一定夹角, 导致晶界两侧特定谷在动量
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空间的位置发生偏离, 所以, 谷电子在穿过晶界时

会呈现出奇特的散射现象 [21−23]. 通常, 在晶界附

近, 晶格结构会发生变形. 石墨烯线缺陷是一种典

型的多晶结构, 线缺陷两侧  子格互换, 晶格基

矢反向, 两侧谷序数也发生调换. 实验上, 57环线

缺陷 [16] 和 58环线缺陷 [18] 已经在特定金属衬底上

成功制备出来. 通过第一性原理研究发现, 即便不

需要金属衬底, 也可以生长出石墨烯 58环线缺陷 [24].

线缺陷在谷电子学上有重要应用, 但是当前研究都

集中在 58环线缺陷, 没有特别说明, 以下线缺陷

都是指 58环线缺陷. 石墨烯线缺陷对谷电子散射

具有角度选择性 [22,24], 大散射角下只有一个谷的电

子可以隧穿, 而另一个谷的电子不能隧穿, 所以大

散射角下是完全谷极化的, 但是随着散射角变化,

谷极化度减小甚至在正入射时为零. 所以, 应用线

缺陷实现可探测的谷电流, 仍然面临很大挑战, 因

为只有让电子沿着线缺陷方向入射才能观察到谷

电流. 为了克服这一困难, 研究人员从理论上对石

墨烯线缺陷进行了大量研究. Liu等 [25] 发现, 存在

多个平行线缺陷时, 可以在更大的散射角范围内都

出现谷极化效应, 而且由于电子在两个相邻线缺陷

之间发生共振隧穿, 谷隧穿系数会增强. Ren等 [26]

发现, 存在局域磁场时, 一个谷的隧穿被强烈抑制,

而另一个谷隧穿系数最大值 (  )并没有减小,

只是随着磁场改变  对应的散射角不同, 因此

可以在任意角度下都可以实现谷极化, 而且可以通

过调控磁场大小来调节谷电子入射方向 . 最近 ,

Du等 [27] 发现, 在线缺陷中加入局域应力, 可以实

现比较好的谷过滤效应, 而且由于电子干涉效应谷

隧穿系数会增强.

近年来, 尽管研究人员对石墨烯线缺陷中的谷

输运性质进行了大量的研究, 然而, 当前的研究并

没有充分考虑石墨烯线缺陷附近局域形变带来的

影响. 实验上发现, 石墨烯中嵌入线缺陷之后, 线

缺陷附近的 C—C键长会发生变化, 且形变量有增

加也有减少 [18]. 由于形变导致的最近邻跃迁能变

化量小于 5%, 且研究体系能量较低, 普遍认为, 线

缺陷附近的局域形变不会对谷输运性质产生太大

影响 [25,26]. Jiang等 [28] 定性研究了线缺陷上的碳原

子与最近邻碳原子近邻耦合能对谷隧穿系数的影

响, 我们希望能考虑真实的实验环境下键长变化带

来的影响. 键长改变, 会产生应力 [29], 进而导致赝

磁场, 赝磁场对两个谷的符号相反, 势必对谷电子

隧穿性质产生影响. 首先, 根据第一性原理计算方

法计算出线缺陷附近 C—C键长参数, 然后采用紧

束缚近似格点模型和非平衡格林函数方法 [30] 计算

两种不同构型线缺陷谷隧穿系数, 考察局域形变对

谷输运性质的影响. 结果发现, 局域形变对 58环

线缺陷和 57环线缺陷谷隧穿系数的影响不同. 对

于 58环线缺陷, 在能量较低时, 局域形变带来的

影响并不明显, 但是在较高能量下, 这种影响非常

明显, 谷隧穿系数会显著增强, 通过构建两个平行

线缺陷, 可以实现很好的谷过滤效应. 对于 57环

线缺陷, 局域形变对谷隧穿系数的影响不明显.

 2   理论模型

图 1为研究的石墨烯线缺陷模型, 其中线缺陷

沿着 y 方向无限延伸. 采用第一性原理计算方法计

算了两种不同构型线缺陷附近的 C—C键长, 分别

是 58环线缺陷 (图 1(a))和 57环线缺陷 (图 1(b)).

3× 9× 1

10−5

利用维也纳从头计算软件包 (Vienna ab initio

simulation package, VASP)[31] 进行第一性原理计

算, 采用投影缀加波方法准确有效地计算材料的电

子性质. 交换相关泛函采用广义梯度近似的 Perdew–

Burke–Ernzerhof (PBE)[32] 方法. 采用的平面波截

断能是 500 eV, k 点网格为   . 为了防止相

邻层间的相互作用, 设置了 20 Å (1 Å = 10–10 m)

的真空层. 结构弛豫过程中, 能量收敛标准为   eV,

每个原子受力小于 0.01 eV/Å. 图 1中的虚线长方

形作为第一性原理计算的原胞, 含有 58元环缺陷

的模型包含 34个碳原子, 含有 57元环缺陷的模型

包含 40个碳原子. 经过结构弛豫, 58元环缺陷和 57

元环缺陷键长参数分别如图 1(a)和图 1(b)所示.

紧束缚近似下, 石墨烯线缺陷哈密顿量为 [25,26]
 

H =
∑
i,j

tijc
†
i cj , (1)

c†i (ci) tij其中  是格点 i 电子产生 (湮灭)算符,   是格

点 i 和 j 之间近邻跃迁能. 线缺陷附近, 由于键长

发生改变, 最近邻跳跃能作如下改变 [29]: 

tij = te−β(dij/aC−C−1), (2)

t = 2.7

t = 1 aC−C = 1.426

β = 3.37

tij dij

式中,     eV是原始石墨烯中最近邻跳跃能,

在计算中令  作为能量单位.      Å是

原始石墨烯 C—C键长, 衰减因子   表明近

邻跃迁能  随 C—C键长  呈指数变化. 根据图 1

中键长参数, 相邻格点间的最近邻跳跃能需要根

据 (2)式进行修正. 在没有发生形变区域, 最近邻
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跳跃能仍然是 t. 局域形变会产生应力, 应力作用

下, 两个谷的费米环在动量空间向相对方向移动,

而且应力导致的赝磁场对两个谷有不同的符号 [29],

必然对谷电子隧穿性质产生影响.

ky

从线缺陷晶格结构不难发现, 它在 y 方向具有

平移对称性, 因此   是守恒量. 根据傅里叶变换,

产生算符和湮灭算符可以写成: 

c†j =
∑

ky

c†ky,jx
e−2ikyjya,

cj =
∑

ky

cky,jxe
2ikyjya. (3)

下面以 58环线缺陷为例, 介绍谷隧穿系数计

算方法. 对于 57环线缺陷, 可以采用相同的处理

办法, 只是哈密顿矩阵不同. 在动量空间, 哈密顿

矩阵可以写成如下形式:
 

 

H0 =



0 0 1 1 0 0 0 0

0 0 e−2ikya 1 0 0 0 0

1 e2ikya 0 0 1 0 0 0

1 1 0 0 0 1 0 0

0 0 1 0 0 1 1 e2ikya

0 0 0 1 0 0 1 1

0 0 0 0 1 1 0 0

0 0 0 0 e−2ikya 1 0 0


, HR =



0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0

0 0 0 0 0 0 0 0

1 0 0 0 0 0 0 0

0 1 0 0 0 0 0 0


,

HD =

 0 1

1 0

 , HDR =

 t1 0 0 0 0 0 0 0

0 t1 0 0 0 0 0 0

 , HDL =

 0 0 0 0 0 0 t1 0

0 0 0 0 0 0 0 t1

 , (4)
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1.424

单位:  A
单位: A

1.423

1.415

1.415

1.430 1.413

1.421

1
.2
6
5

1.422

1.414

1
.4
5
3

1
.4
4
2

1
.3
3
3

1.
43
4

1
.4
5
3

1.
43
4

1
.4
4
7

1
.4
5
4

1
.4
5
5

1
.4
5
3

1
.4
5
2

1
.4
5
2

1
.3
3
3

1
.4
6
8

1
.4
5
5

1
.4
5
8

1
.4
3
8

1
.4
5
5

1
.4
4
2

1.434

1
.4
5
5

1
.4
5
5



 

1
.4
2
8

1
.4
2
9

1
.4
1
8

1
.4
2
9 1

.4
2
9

1.439 1.4
39

1
.4
2
9

1
.4
2
9

1.4
39

1.439

1
.4
1
9

1
.4
2
8

1
.4
3
2

1
.4
2
8

1
.4
1
9

1
.4
2
6

1.426

1.393

1
.4
3
0

1.464

1.426

1
.4
4
2

(b)(a)























图 1    (a)石墨烯 58环线缺陷结构示意图, M 和 N 分别表示离线缺陷最近邻和次近邻形变区域. (b)石墨烯 57环线缺陷结构示

意图, 两条虚线之间区域是最小周期性单元, 图中 C—C键长是通过第一性原理计算得到的, 线缺陷左右两侧键长关于对称轴对

称. (c)无限大石墨烯 58环线缺陷简化晶格模型, 虚线框表示一个超胞

Fig. 1. (a) Diagrammatic sketch for the 58 ring line defect of  graphene, where M and N represent the nearest neighbor and next

nearest neighbor deformation regions away from the line defect, respectively. (b) Diagrammatic sketch for the 57 ring line defect of

graphene. The region between two neighbouring dotted lines is a unit cell. The C—C bond lengths were calculated using first-prin-

ciples theory, they are symmetric with respect to the symmetry axis. (c) The simplified lattice model of the infinite graphene with

58 ring line defect, and the dashed box denotes a supercell. 
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a =
√
3aC−C H0

HR(H
†
R)

HD

HDR(HDL)

t1

其中石墨烯的晶格常数  ;   是单个超

胞的哈密顿矩阵;   表示与右侧 (左侧)超胞

相互作用的哈密顿矩阵;   是线缺陷自身哈密顿

矩阵;   是线缺陷与右侧 (左侧)超胞相互

作用的哈密顿矩阵;   是根据图 1修正后的最近邻

跃迁能. 如前所述, 线缺陷附近的超胞哈密顿矩阵

以及它们之间的相互作用要根据键长做出相应修

正. 根据 (4)式, 可以得到动量空间石墨烯线缺陷

哈密顿矩阵: 

Hky
= −

∑
i

φ†
iH0φi −

∑
i

φ†
iHRφi+1

− φ†
−1H

†
DLφ0 − φ†

0HDφ0

− φ†
0HDRφ1 + h.c., (5)

φ†
i = [φ†

ky,i,1
, φ†

ky,i,2
, · · · , φ†

ky,i,8
]其中 ,    ,  i 表示原

胞的位置.

ky

应用非平衡格林函数方法计算具有能量 E 和

动量  的电子穿过线缺陷的隧穿系数: 

Tky
(E) = Tr [ΓL(E)Gr(E)ΓR(E)Ga(E)]ky

, (6)

Gr Ga

ΓL,R(E) = i[Σr
L,R(E)−Σa

L,R(E)] Σr
L,R(E)和Σa

L,R(E)

Gr(E)

其中  和  分别是推迟和超前格林函数, 线宽函数

 ,   

分别是左侧/右侧电极推迟自能和超前自能, 用半

无限大准一维石墨烯格子表示左右电极, 可应用迭

代算法计算电极自能以及格林函数  . 得到隧

[0,±π/3a] kx = qx

ky = qy ± π/(3a) qx/qy x/y

E =
√
3aqt/2 TK/K′

α = arctan(qy/qx)
P = (TK − TK′)/(TK + TK′)

穿系数后, 就能用 Landauer–Büttiker公式计算电

导或电流. 在线缺陷中, 两个谷在动量空间的位置

为  . 所以, 两个谷的电子满足关系 

和   , 其中   表示电子在   方

向的群速度. 结合  , 可得谷隧穿 

与散射角 a(  )之间的关系, 进而

得到谷极化度  .

 3   计算结果

TK

TK

E = 0.01t TK

E = 0.05t E = 0.1t

E = 0.15t

TK

E = 0.15t

E = 0.2t

TK = 1

根据 (6)式, 可以得到不同费米能下 K 谷隧穿

系数  随散射角 a 的变化关系, 其中图 2(a)是没

有考虑线缺陷附近局域形变的结果 , 而图 2(b)

则是考虑了线缺陷附近局域形变的结果. 可以发

现, 没有考虑局域形变时, 随着能量升高,   最大

值逐渐减小, 比如  ,   最大值约为 1, 而

 时该值为 0.85,    时减小到 0.7,

 时甚至减小到 0.55. 这一结果与文献 [21]

结果一致. 隧穿系数随能量升高而减小与高能量线

性色散关系的破坏有关. 谷隧穿系数减小, 对于观

察纯谷电流是非常不利的. 然而, 在考虑线缺陷附

近的局域形变时, 发现  最大值在很大能量范围

内都能保持在 1, 甚至在   时还能保持 1,

在   时也能达到 0.85. 另外还发现, 考虑局

域形变时,    所对应的散射角 a 随着能量增
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图 2    不同费米能下 K 谷隧穿系数   随散射角 a 变化关系　(a)未考虑局域形变的影响; (b)考虑局域形变的影响. 右上角插图

 ,   和   分别表示   时只考虑图 1(a)中M区域, N区域以及MN区域形变的结果

TK

TM TN TMN

E = 0.1t

Fig. 2. Transmission  coefficient      as  a  function  of a  for  different  Fermi  energies:  (a)  Local  deformations  are  not  taken  into
account; (b) local deformations are taken into account. In the inset,   ,    and    respectively represent the results of consid-

ering only the deformation in the M region, the N region and MN regions in Fig. 1(a) when   . 
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E = 0.01t α = −0.27π

E = 0.15t α = −0.4π

K ′

TK′ TK α = 0 TK(α) = TK′(−α)

加沿着散射角轴移动, 由  时的 

移动到  时的  . 这种移动与应力

导致的费米环移动有关. 值得一提的是,   谷隧穿

系数  与  关于  对称, 即  .

TN

TM MN

TMN TM

为了探索局域形变对谷隧穿的影响机制, 如

图 1(a)所示, 将局域形变分成两个区域, M区域

和 N区域, M区域紧靠线缺陷上的两个原子, N区

域紧靠M区域. 可以发现, 谷隧穿系数的增强主要

是由M区域的形变导致的, 如图 2(b)中右上角小

图所示. 只考虑 N区域形变时, 谷隧穿系数   与

不加形变相差不大; 只考虑M区域形变时, 谷隧穿

系数   最大值为 1; 同时考虑   区域形变时 ,

 与   一样. 这说明与线缺陷上两个原子相邻

的 C—C键长的变化导致了谷隧穿系数的增强.

α = 0

由图 2(b)不难看出, 单个线缺陷并不能实现

很好的谷极化效应, 因为在  时谷隧穿系数仍

TK/K′

TK/K′

TK/K′

E = 0.05t E = 0.1t

TK/K′ E =

0.05t E = 0.1t

α = 0 TK/K′

E =

0.01t/0.05t TK/K′ ≈ 0.17/0.08 E = 0.1t

E = 0.01t

P = ±1

然达到 0.5量级. 为了得到好的谷极化效果, 本文

研究了存在两个平行线缺陷时谷隧穿系数以及谷

极化度, 并探讨了局域形变对谷隧穿系数以及谷极

化度的影响, 如图 3所示. 从图 3(a)可以看出, 存

在两个平行线缺陷时, 两个谷的隧穿系数  仍

然具有角度依赖性,    在大散射角取最大值,

随着角度改变逐渐减小. 不考虑局域形变时 (实

线 ), 随着能量升高 ,    最大值衰减得很快 ,

 时为 0.55,    时减小到 0.40. 考虑

局域形变时 (虚线),    最大值变化不大,   

 时该值仍为 1, 而  时仍有较大值 (0.65).

在垂直入射时 (  ), 两种不同情况下   差

别很小 , 但是随着能量升高差别也在减小 ,   

 时 ,    , 而   时

已经减小到 0.05, 从图 3(c)可以看出,   时

谷极化效果并不好,    对应的散射角范围为
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图 3    (a), (c)存在两个平行线缺陷时, 不同费米能下   谷隧穿系数   以及谷极化度 P 随散射角 a 变化关系; (b), (d)存

在两个平行线缺陷时, 线缺陷之间距离 W 不同时   以及谷极化度 P 随散射角 a 的变化关系. 其中 (a), (c)中两个线缺陷之间的

距离为   , (b), (d)中费米能为   . 虚线/实线表示考虑/未考虑局域形变影响的结果. 两个线缺陷之间的距离 W 以

 为单位

TK/K′

TK

W = 10 E = 0.05t √
3a

Fig. 3. (a), (c) Transmission coefficients    and the valley polarization P as a function of a for different Fermi energies in the

presence of two parallel line defects; (b), (d) transmission coefficients    and the valley polarization P as a function of a for differ-
ent width between the two line defects in the presence of two parallel line defects. The width between two line defects in panels (a)

and (c) is    and the Fermi energy in panels (b) and (d) is   . Dotted/solid lines correspond to the results of consid-

ering/without considering the influence of local deformations. The distance between the two line defects W is in units of   .
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[−0.5π,−0.35π] ([0.35π, 0.5π])
E = 0.05t P = ±1

[−0.5π,−0.25π] ([0.25π, 0.5π]) E = 0.1t

P = ±1

[−0.5π,−0.18π]([0.18π, 0.5π]) E = 0.05t

α = 0

TK/K′ = 0.08 α < 0 TK′

TK

α ∈ [−0.5π, 0] K ′ α < 0

α > 0 K ′

   , 但是随着能量升高 ,

谷极化效果增强,    时,    对应的散

射角范围为     .   

时, 谷过滤效果会进一步提升,   对应的散射

角范围为   .   

时, 虽然     时谷极化度不理想, 但是此时谷隧

穿系数很低(  ),    时,    随着角

度减小进一步减小而   最大值可以达到 1, 所以

在   内   谷隧穿很少. 因此,    时

几乎只有 K 谷电子可以隧穿 , 而在另一个方向

(  )几乎只有  谷可以隧穿, 已经实现了很好

的谷过滤效果. 实验上, 能通过测量器件电导来分

析由左侧电极流入右侧电极的谷电流 [33].

根据 Landauer-Büttiker公式得到谷电导 [21]: 

GK/K′ =
e2

h

∫ kF

−kF

TK/K′
dky

2π/Ly

=
LyEe2

2hπℏvF

∫ π/2

−π/2
TK/K′ cosαdα, (7)

Ly

vF = 1.0× 106

TK/K′ Ly

TK/K′

E = 0.05t

其中 E 是费米能 ,    是器件在 y 方向的宽度 ,

    m/s是费米速度. 不难发现, 谷电导

与隧穿系数   , 费米能 E 以及器件宽度   有

关. 相同条件下, E 和  越大获得的电导越大.

根据图 3, 虽然  时考虑局域形变与不考虑

局域形变得到的谷极化度相同, 但是考虑局域形变

时谷隧穿系数增强, 会得到更大的电导, 如考虑局

域形变时积分号里面结果为 0.68, 不考虑局域形变

时为 0.29, 实验上也希望得到可观的电导.

TK TK′(α) =

TK(−α) α ≈ −π/2 TK

图 3(b), (d)给出了两个线缺陷之间距离 W

不同时,    和 P 随散射角的变化关系 ( 

 ). 可以发现, 在   时   变化不大,

α ≈ 0 TK W = 20

W = 30 α ≈ 0.2π

W = 20

W = 10 α = 0

TK ≈ 1 α > 0 α > 0 GK

W = 10

α > 0 W = 30

E = 0.05t

但在  附近随 W 增加  在增强, 在  时

已经接近 1,   时在  出现尖峰. 这是

由于发生 Fabry-Pérot干涉效应 [25] 造成.   

时, 虽然谷极化效果与  相差不大, 但 

时  且  仍有较强隧穿, 所以  时 

有一定的大小, 不像   时可忽略不计, 因此

 谷过滤效果降低.   时, 由于存在隧穿

尖峰, 谷极化效果不好. 这时候需要构建多个平行

线缺陷 (例如 6个)才能实现好的谷极化效应 [25],

但是实现起来并不容易. 在考虑线缺陷附近局域形

变时, 在较高能量下 (例如  ), 通过构建两

个平行线缺陷就能实现很好的谷极化效果.

0.01t

0.2t TK α =

−0.1π TK

E = 0.2t

作为对比, 还研究了 57环线缺陷局域形变对

谷隧穿系数的影响, 如图 4所示. 可以发现, 不同

于 58环线缺陷, 不考虑局域形变时, 57环中的谷

隧穿系数几乎与能量无关 . 能量 E 从   变化

到   ,    曲线几乎重合且最大值 1一直在  

 附近, 如图 4(a)所示. 考虑局域形变时,   

最大值沿着 a 轴偏移且保持不变, 直到  才

发生衰减. 这种差别应该与 57环和 58环线缺陷的

结构差异有关. 石墨烯中的谷来自石墨烯中不等价

的 AB 子格, 对于 58环线缺陷, 除了线缺陷上的两

个原子, 其他区域仍然保持了很好的 AB 子格对称

性, 谷电荷由线缺陷左侧经线缺陷上的两个原子进

入右侧. 但是对于 57环线缺陷, 构成 5环和 7环

的原子已经丧失 AB 子格对称性, 线缺陷左侧谷电

荷经过一段区域才能进入右侧区域. 所以, 对于

58环线缺陷, 与线缺陷上两个原子相连的 C—C键

长的变化对谷隧穿系数的影响非常大, 57环不存

在这种特殊结构所以影响较小.
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TK图 4    不同费米能下 57环线缺陷 K 谷隧穿系数   随散射角 a 变化关系　(a)未考虑局域形变的影响; (b)考虑局域形变的影响

TKFig. 4. Transmission coefficient    in 57 ring line defect as a function of a for different Fermi energies: (a) Local deformations are
not taken into account; (b) local deformations are taken into account. 
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 4   结　论

基于第一性原理计算和非平衡格林函数方法,

本文研究了石墨烯线缺陷中线缺陷附近局域形变

对谷隧穿系数和谷极化度的影响. 结果表明, 由于

结构差异, 局域形变对 58环线缺陷谷隧穿系数的

影响很明显, 但是对 57环线缺陷谷隧穿系数的影

响并不明显. 对于 58环线缺陷, 较低能量下, 局域

形变的影响很小, 但是较高能量下, 谷隧穿系数并

没有随着能量升高而减小, 其最大值在很大能量范

围内都为 1. 在较高能量下, 通过构建两个平行线

缺陷就能实现很好的谷极化效应. 通过计算发现,

58环线缺陷局域形变的影响主要来自与线缺陷相

连的 C—C键长的变化. 在实验上, 可通过施加门

压调节系统费米能, 而且石墨烯 [34] 及其线缺陷 [18]

制备手段比较成熟, 我们希望该研究结果能为设计

基于石墨烯线缺陷的谷过滤器件带来理论指导.
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Abstract

The  line  defect  of  graphene  has  significant  applications  in  valleytronics,  which  has  received  extensive

attention in recent years. It is found experimentally that there exists local deformation around the line defect.

Current studies generally believe that the influence of local deformation on the valley transport properties can

be negligible, because the modifications to the nearest neighbour hopping energy is less than 5% under the small

deformation.  Based  on  the  first-principles  calculations  and  the  non-equilibrium  Green’ s  function  method,  we

investigated  the  effect  of  local  deformation  on  the  valley  transport  properties  of  two  different  kinds  of  line

defects, the 58 ring line defect and the 57 ring line defect. It is found that for the 58 ring line defect, the effect

of local deformation on the valley transmission coefficient is not evident at lower energies. However, at higher

energies, the impact of local deformation is obvious, and the maximum valley transmission coefficient does not

decrease with increasing energy, but can be maintained 1 within a large energy range. In contrast, the influence

of  local  deformation  on the  valley  transmission  coefficient  of  the  57  ring  line  defect  indeed can be  negligible,

regardless  of  the  level  of  energy.  Further  investigation  indicates  that  the  change  of  the  C—C  bond  length

connected to the two defect atoms in the 58 ring plays a key role in the transmission of the valley states across

the line defect. If this part of the influence is not taken into account, the valley transmission coefficient is nearly

unaffected by the local deformation. The valley state enters the right side of the line defect directly through the

bond connected to the line defect, so the change in bond length connected to the line defect has a significant

impact on the valley transmission. This special structure does not exist in the 57 ring, where the valley states

will have to pass through a narrow region containing 57 ring to enter the right side of the line defect, resulting

in different valley scattering phenomena. By constructing two parallel line defects, the 100% valley polarization

can be achieved in a large angular range with the 58 ring line defect. The finding has important implications for

the design of graphene line defect based valley filters.
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