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采用密度泛函理论结合非平衡格林函数的第一性原理计算方法, 计算了碳化硅 (SiC)单链连接非对称双

氢钝化锯齿型 SiC纳米带上方、中上、中下和下方位置的 4种分子器件的自旋极化电流-电压特性, 开展非对

称双氢钝化锯齿型 SiC纳米带自旋器件设计与自旋输运性质研究. 结果显示 4种器件在 P磁构型下的最大自

旋电流值依次减小, 但是均呈现单自旋方向的整流效应. SiC单链通过中下位置连接的器件自旋向上电流呈

现性能最好的整流效应, 最大整流比可以达到 6.9×106. 更重要的是, 该器件自旋向上电流-电压曲线在负电压

区间呈现出唯一的负微分电阻效应. 此外, SiC单链通过中上位置连接的器件无论在 P磁构型还是 AP磁构

型下都在负电压区间呈现完美的自旋过滤效应, 自旋过滤效率接近 100%. 本文将自旋整流和自旋过滤以及

自旋整流和负微分电阻分别集成到单个分子器件中, 实现了具备两个功能的复合型自旋器件的理论设计, 本

研究为今后实际制备和调控基于锯齿型 SiC纳米带自旋器件提供了重要的解决方案.
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1   引　言

自从石墨烯这种蜂窝状的二维材料被成功分

离以来, 二维材料由于具有优异的电子、物理和化

学性质成为全球科学研究的热点 [1–3]. 与此同时, 利

用石墨烯的单层结构可以构建富勒烯、碳纳米管、

石墨烯量子点、纳米带和纳米角等不同维数的碳同

素异形体 [4–9]. 目前, 科学家通过实验测量和理论模

拟构建出基于石墨烯纳米带的多功能器件, 并观测

到负微分电阻效应 [10,11]、整流效应 [12,13]、自旋过滤

效应 [14]、热电效应 [15]、隧穿磁电阻效应 [16,17] 等诸

多有趣的电子和磁输运性质. 此外, 通过多功能化

调控手段可以进一步丰富石墨烯纳米带的电磁属

性 [18–22], 从而进一步扩大其应用潜力. 例如, 在石墨

烯纳米带施加外部电场, 可以实现纳米带从金属性向

半金属性的转变 [23]. 在石墨烯纳米带两端施加强

磁场, 可以导致纳米带显示出巨大的磁阻效应 [24].

研究人员发现没有磁性的石墨烯可以通过去除

单个碳原子或将氢吸附在石墨烯上来产生不对称

的电子, 从而产生磁性 [25]. 此外, 将 Be原子等杂质

原子放置在石墨烯纳米带中间或边缘, 可以调控扶

手椅型纳米带的带隙, 还可以导致锯齿形纳米带

表现出半金属行为, 并且沿边缘呈现磁性有序 [26].

近期, 实验观察到相比于完美的石墨烯纳米带, 含

有边缘缺陷的石墨烯纳米带具有更小的带隙宽度,
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因此增大了石墨烯纳米带的电导率 [27]. 近年来, 科

学家逐渐将研究目标扩大到与石墨烯具有相同结

构的二维石墨炔、C3N、六方氮化硼 (h-BN)、碳化硅

(SiC)[28–32]. 其中, SiC因具有高强度、高硬度和耐

高温等特性, 已经成为制备高功率、高频率和高温

条件下运行的电子器件的新候选材料 [33,34]. SiC的

硅原子与碳原子同属于第Ⅳ主族, 不仅继承了石墨

烯坚固的结构特点, 而且在非线性光学频率转换上

具有潜在的应用 [35]. 另外, SiC是为宽带隙半导体,

其可以克服碳化硅块体材料和无带隙石墨烯的电

流限制, 拥有卓越的光电性能 [36–38].

众所周知, 二维 SiC也可以如同石墨烯一样按

照不同的边缘结构被裁剪为扶手椅型和锯齿型 SiC

纳米带, 并作为基本结构用于分子器件的设计 [39,40].

目前, 已经提出了许多调控手段来调节 SiC纳米带

的电磁属性, 以促进 SiC基纳米材料在多功能纳米

器件中的应用. 最近的研究表明, 去掉锯齿形 SiC

纳米带边缘的氢原子即裸边纳米带或者对边缘碳、

硅原子进行双氢原子钝化能改变其磁性, 并通过调

节带宽有效地诱导半金属性行为 [41]. 另外, 在锯齿

形 SiC纳米带非对称边缘 Si或 C原子上进行双氢

钝化会破坏原始对称氢化碳化硅纳米带的磁简并

性, 并且在铁磁状态下均匀地展现出新颖的半金属

行为 [42,43]. N/B掺杂的非对称边缘氢化锯齿形碳

化硅纳米带在铁磁或反铁磁态下表现出半金属、金

属和双极半导体行为 [44]. 由于在锯齿形 SiC纳米

带非对称边缘进行调控可以导致其展现出更为丰

富的磁性, 因此可以成为设计自旋器件的重要电极

材料. 本文将 SiC单链连接非对称双氢钝化锯齿

型 SiC纳米带上方、中上、中下和下方位置, 构建出

4种分子器件并计算自旋极化输运性质, 探索不同

位置连接对器件自旋输运性质的影响, 为实际制备

和调控基于锯齿型 SiC纳米带的复合型自旋器件

提供了比较有价值的理论指导. 

2   模型与方法

根据研究报道, 锯齿型 SiC纳米带边界的 C

或 Si原子从单氢原子钝化转变为双氢原子钝化后,

初始的 sp2 轨道杂化转变为 sp3 轨道杂化, 表现出

奇特的自旋极化能带结构 [42,43]. 图 1(a), (b)为边

界原子被双氢原子钝化的结构与自旋能带图. 锯齿

型 SiC纳米带边界的 Si原子被双氢原子钝化后, 自

旋能带结构相对于锯齿型 SiC纳米带整体向正能量

方向移动, 费米能级处有自旋向上的能带穿过. 锯

齿型 SiC纳米带边界的 C原子被双氢原子钝化后,

自旋能带结构相对于锯齿型 SiC纳米带整体向负

能量方向移动, 费米能级处有自旋向下的能带穿

过. 因此, 本文选取下边界 Si原子被双氢原子钝化

和上边界 C原子被双氢原子钝化的锯齿型 SiC纳

米带作为左右电极, 然后将 SiC原子单链分别按照

上方、中上、中下、下方 4种不同连接位置连接在

电极上构成分子器件, 如图 1(c)所示. 为方便描

述, 本文将以上 4种连接方式构成的分子器件分别

命名为 M1, M2, M3和 M4. 已有报道表明, 链接

方式也是调控微纳器件输运性质的重要手段, 因此

通过构建 4种链接位点不同的非对称结构来研究

其对输运性质的影响. 本文采用密度泛函理论结合

非平衡格林函数的第一性原理计算方法 (Quantum

ATK软件)进行器件的几何结构优化和自旋输运

特性计算 [45]. 在自旋广义梯度近似下, 采用 PBE

(Perdew-Burke-Ernzerhof)泛函描述了交换和关

联, 所有原子的轨道基函数选为双极化基组. 在结

构弛豫过程中, 设定每个原子应力小于 0.02 eV/Å

的收敛条件. 自洽计算中, Monkhorst-Pack在 x, y

和 z 方向的 K 点设定为 1×1×150, 其中 z 方向是

器件自旋输运方向即纳米带的周期方向. 此外, 在

x 和 y 方向上设置至少 15 Å的真空缓冲空间, 以避

免周期性镜像的相互作用. 为了充分研究器件的自

旋输运性质, 本文对电极设定了平行 (P)和反平

行 (AP)两种磁构型. P磁构型通过在两电极上施

加同方向磁场来实现, 而 AP磁构型通过在两电极

上施加反方向磁场来实现, 如图 1中箭头所示. 器

件的自旋极化电流可由朗道尔公式计算得到 [46]: 

Iσ(Vb) =
e
h

∫ µR

µL

Tσ (E, Vb)[fL (E, Vb)− fR (E, Vb)]dE,

Tσ (E, Vb) Vb E

fL (E, Vb) fR (E, Vb)

µL/R

σ

其中  是在偏压为   和能量为   时自旋

电子透射系数,    和   分别是左右

电极的电子费米-狄拉克分布函数,    是左右电

极的电化学势,   分别代表向上和向下两个自旋态. 

3   结果与讨论

图 2为 4种器件在 P磁构型下的零偏压自旋

输运谱以及最大输运峰所处能量位置的输运本征

态. 众所周知, 分子器件在低偏压下的输运性质主
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图 1    锯齿型 SiC纳米带 (a)下边界 Si原子或 (b)上边界 C原子被双氢原子钝化的结构与自旋能带图; (c) SiC单链连接非对称

双氢钝化锯齿型 SiC纳米带上方、中上、中下和下方位置的分子器件模型, 阴影区域的 L, R分别为器件的左右电极, 箭头分别表示

P和 AP磁构型的自旋方向

Fig. 1. Structure  and  spin  band  diagram  of  zigzag  SiC  nanoribbon  with  (a)  lower  boundary  Si  atoms  or  (b)  upper  boundary  C

atoms passivated by dihydrogen atoms;  (c)  device  model  of  SiC single  chain connected asymmetric  dihydrogen passivated zigzag

SiC nanoribbon at the upper, middle upper, middle lower and lower positions; L and R in the shaded area are the left and right

electrodes of the device, and the arrows indicate the spin direction of P and AP magnetic configurations, respectively.
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图 2    4种分子器件在 P磁构型的零偏压自旋输运谱和最大输运峰所处能量位置的输运本征态. Isovalue取固定值为 0.2　(a) M1;

(b) M2; (c) M3; (d) M4

Fig. 2. The zero-bias spin-resolved transmission spectra of four types of molecular devices and the transmission eigenstates at the

energy position of the maximum transmission peak in P magnetic configuration. Isovalue is fixed on 0.2: (a) M1; (b) M2; (c) M3;

(d) M4.
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要取决于费米能级附近输运峰分布以及对应的输

运峰系数. 器件的开关效应可以直观地用输运本征

态来说明. 输运本征态通常由复数波函数描述, 在

文中计算的为本征态的模平方, 对应该 k 点透射概

率密度分布. 其中等值面对应波函数的波幅, 颜色

则对应波函数的相位. 在图 2(a)中, M1在–0.34 eV

存在一个自旋向上输运峰, 对应的输运本征态仅在

左电极和 SiC原子单链上呈现离域分布, 未能形成

有效导通, 导致对应的输运峰系数为 0.21. 此外,

M1还存在一个自旋向下输运峰位于 0.38 eV,

输运峰系数仅为 0.01, 远小于自旋向上输运峰. 当

SiC原子单链连接于中上位置, M2在费米能级右

侧仅存在两个峰值较小的自旋向下输运峰,  见

图 2(b). 其中在 0.22 eV自旋向下输运峰的输运本

征态主要分布于左电极和右电极左侧边界, SiC原

子单链和右电极大部分区域没有输运本征态分布,

因此输运通道被严重抑制, 导致对应的输运系数仅

为 0.04. 当 SiC原子单链的连接位置变化到中下

后, M3仅在–0.36 eV存在一个自旋向上输运峰.

该输运峰的输运本征态在左电极和 SiC原子单链

呈现很好的离域分布并且在右电极上下边界也有分

布, 导致对应的输运系数显著提升到 0.47, 见图 2(c).

当 SiC原子单链连接于下方位置, M4在 0.34 eV

存在一个自旋向下输运峰, 其输运系数为 0.58, 见

图 2(d). 该输运峰的输运本征态在右电极和 SiC

原子单链上呈现很好的离域分布. 尽管在左电极上

的输运本征态有局域的情况, 但是分布范围相比

M3的右电极有明显扩大, 因此为 4种器件中输运

系数最大的输运峰. 此外, 在–0.34 eV能量位置存

在一个自旋向上输运峰, 对应的输运系数仅为 0.05.

图 3给出 4种器件在 P磁构型的电流-电压曲

线. 4种器件的最大自旋电流值会伴随连接位置从

上方转变到下方而依次减小. 在图 3(a)中, M1在

正偏压范围内的自旋向上和自旋向下电流非常微

弱, 几乎不随电压的增大而增大. M1在负偏压范

围内的自旋向上和自旋向下电流最初都会随着负

电压的增大而缓慢增大. 但是自旋向上电流会在

–0.3 V—–0.5 V之间随着负电压的增大而逐渐减

小, 而自旋向下电流会在–0.3 V以后随着负电压

的增大而快速增长, 在–0.5 V时达到–1115 nA. 这

说明M1自旋向下的电流呈现优异的整流效应. 在

图 3(b)中, M2的自旋向上电流在整个偏压区都非

常微弱, 不随电压的增大而变化. 自旋向下电流在

正偏压范围内电流非常微弱, 但是在负偏压范围内

会随着电压的增大而快速上升, 并在–0.5 V时达

到–948 nA. 因此, M2自旋向下的电流也呈现显著
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图 3    4种分子器件在 P磁构型的电流-电压曲线　(a) M1; (b) M2; (c) M3; (d) M4

Fig. 3. Current-voltage characteristics of four types of molecular devices in P-magnetic configuration: (a) M1; (b) M2; (c) M3; (d) M4.
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的整流效应. 此外, 由于负偏压区间的自旋向下电

流明显大于自旋向上电流, 因此M2还呈现出较为

显著的自旋过滤效应. 在图 4(c)中, M3的自旋向

下电流在整个偏压区都非常微弱, 不随电压的增大

而变化. 自旋向上电流在正偏压范围内电流非常微

弱, 但是在负偏压范围内会随着电压的增大而快速

上升并在–0.3 V达到峰值–219 nA. 接下来, 电流

却随着电压的增大而快速下降至–1 nA, 呈现出负

微分电阻效应. 另外, 由于 M3自旋向下电流在负

偏压范围的数值始终大于正偏压范围内的数值, 因

此同样呈现出自旋整流效应. 在图 4(d)中, M4的

电流-电压特性与 M1的相似, 区别在于电流值整

体减小, 因此其自旋向下电流呈现自旋整流效应.

目前, 能够实现自旋电流整流的纳米器件或分子器

件通常需要在器件电极处加上反平行磁场, 这无疑

增加了实现的复杂性和难度. 本文的 4种器件在

P磁构型都会呈现单自旋方向的整流现象, 研究结

果为今后实际制备和调控基于锯齿型 SiC纳米带

自旋器件提供了重要的解决方案.

图 4为 P磁构型下在–0.5—0.5 V偏压范围

的M1, M2, M4自旋向下和 M3自旋向上输运谱

等高线图, 以解释图 3中的自旋整流行为. 根据朗

道尔公式, 电流由偏压对应的能量窗口 (虚线之间

区域)内的总输运系数积分得到 [46]. 当施加在器件

上的电压发生变化时, 输运峰会发生偏移, 甚至产

生或消失, 导致相应的输运系数发生变化引起电流

数值的变化. 图 4(a), (b)显示M1和M2自旋向下

电子在正偏压区域内的总输运系数非常小, 因此电

流始终非常微弱. 但是当负偏压增加到–0.2 V, 能

量窗口内出现输运峰. 随着负偏压的继续增大, 输

运峰始终存在于能量窗口内, 且对应的输运系数逐

步增大. 所以能量窗口内的总输运系数随着偏压增

大逐步增大, 导致电流快速增长. 因此, M1和 M2

自旋向下电流-电压曲线呈现优异的整流效应. 在

图 4(c)中, M3自旋向上电子在正偏压区域内的总

输运系数非常小, 因此电流始终非常微弱. M3在

零偏压时位于–0.36 eV的自旋向上输运峰会随着

负偏压的增大而逐步向费米能级移动, 且对应的输
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图 4    P磁构型下在–0. 5—0.5 V偏压范围的输运谱等高线图　(a) M1自旋向下; (b) M2自旋向下; (c) M3自旋向上; (d) M4自

旋向下

Fig. 4. Contour  maps  of  the  transmission  spectra  in  the  bias  voltage  range  of  –0.5 V  to  0.5 V  for  in  P  magnetic  configuration:

(a) M1 spin-down; (b) M2 spin-down; (c) M3 spin-up; (d) M4 spin-down.
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运系数也逐渐增大, 导致电流快速提升. 当负电压

增大到–0.3 V, 该输运峰已经移动到能量窗口边界

且输运峰尾部进入能量窗口, 因此电流达到最大

值. 然而随着负偏压的继续增大, 该输运峰快速降

低, 对应的输运系数急速减小, 导致能量窗口内的

总输运系数持续减小. 因此, M3自旋向上电流随

着负偏压的增加而快速减小, 导致电流-电压曲线

呈现负微分电阻效应. 尽管负微分电阻效应导致器

件电流在–0.3 V后减小, 但是负偏压范围内的电

流始终大于正偏压范围内的电流, 因此M3仍然呈

现出整流效应. M4在零偏压时位于 0.34 eV的自

旋向下输运峰会同样随着负偏压的增大而逐步向

费米能级移动, 但是对应的输运系数却先增大而后

快速减小, 见图 4(d). 尽管输运峰的尾部逐渐靠近

能量窗口导致器件电流会随着负偏压的增大而增

大, 但是电流数值增大幅度很小, 且数值较低. 因

此, M4无论是电流数值还是整流效果都在 4种器

件中表现最不理想. 并且器件M1和M2在偏压窗

口内出现了明显的输运峰, 而器件M3和M4输运

峰并未进入偏压窗口内, 这也是M3和M4的电流

远小于M1和M2的原因.

为了更加全面探索 4种器件的自旋输运性质,

图 5给出 4种器件在 AP磁构型下的零偏压自旋

输运谱以及最大输运峰所处能量位置的输运本征

态. 4种器件在–2—2 eV能量区间仅存在自旋向下

输运峰, 这一现象与之前研究报道的非对称双氢钝

化锯齿边碳化硅纳米带器件的结果一致 [43]. 原因

是左电极的自旋向上态密度分布于负能量区域, 而

右电极的自旋向上态密度分布于正能量区域, 因此

无法在费米能级附近形成匹配, 导致自旋向上电子

的传输被抑制 [43]. 如图 5(a)所示, M1在费米能级

到–0.5 eV能量区间存在一个较宽的输运峰, 但是

输运系数非常小. 位于–0.28 eV能量位置的输运本

征态仅分布在左电极下部分和 SiC原子单链上, 未

能与右电极形成有效导通, 导致对应的输运峰系数

仅为 0.023. 此外, M1在 0. 38 eV的输运峰系数更

是低至 0.006. 当 SiC原子单链连接于中上位置, M2

在费米能级到–0.5 eV能量区间的输运峰高度与M1

相比降低的非常显著, 未能超过 0.002, 见图 5(b).

M2的最大输运峰出现在 0.28 eV, 对应的输运本
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图 5    4种器件在 AP磁构型的零偏压自旋输运谱和最大输运峰所处能量位置的输运本征态. Isovalue取固定值为 0.2　(a) M1;

(b) M2; (c) M3; (d) M4

Fig. 5. The zero-bias spin-resolved transmission spectra of four types of devices and the transmission eigenstates at the energy posi-

tion of the maximum transmission peak in AP magnetic configuration. Isovalue is fixed on 0.2: (a) M1; (b) M2; (c) M3; (d) M4.
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征态集中分布于左电极, SiC原子单链和右电极大

部分区域没有输运本征态分布, 因此输运通道被严

重抑制, 导致对应的输运系数仅为 0.006. 当 SiC

原子单链的连接位置变化到中下后, M3在费米能

级到–0.5 eV能量区间存在一个输运峰, 且输运峰

高度与M1和M2相比有显著提升, 见图 5(c). 该输

运峰的输运本征态在左电极下半部分和右电极上

半部分以及 SiC原子单链都呈现很好的离域分布,

导致在–0.18 eV的输运系数达到 0.55. 当 SiC原

子单链连接于下方位置, M4的输运峰分布与 M1

的输运峰分布十分相似, 区别是在 0.38 eV的输运

峰高度相比 M1有明显提升, 见图 5(d). 该输运峰

的输运本征态分布在左右电极上半部分以及 SiC

原子单链, 导通性相比 M1更加优异, 因此对应的

输运系数达到了 0.11.

图 6给出 4种器件在 AP磁构型的电流-电压

特性. 4种器件的自旋向上电流在整个偏压区都非

常微弱, 几乎不随电压的增大而变化, 这与其零偏

压自旋输运谱分析结论一致. M1, M2和 M3的电

流-电压变化趋势十分接近. 自旋向下电流在负偏

压区间首先会随着电压的增大而缓慢增长, 但是电

流在–0.3 V以后随着电压的增大而快速提升, 见

图 6(a)—(c). 3个器件在–0.5 V的最大电流值逐

步增大,  依次为–226 nA, –1184 nA和–1403 nA.

尽管 M1, M2和 M3的电流在正偏压区间的增长

幅度不如其在负偏压范围内的增长幅度, 但是始终

随着电压的增大而缓慢增大. 3个器件在负偏压范

围的电流与正偏压范围的电流差异不显著, 因此呈

现出的整流效应不显著. 另外, M2和 M3在负偏

压范围内的自旋向上电流与自旋向上电流呈现明

显的数值差异, 所以仍然表现出较好的自旋过滤效

应. 在图 6(d)中, M4在正偏压范围内电流首先随

着电压的增大而快速增长, 但是在 0.3 V之后趋于

饱和. 器件在负偏压范围内电流首先随着电压的增

大而提升缓慢, 但是在–0.3 V之后随着电压的增

大而快速提升. 由于电流在正负偏压范围的差异不

显著, 因此未能表现出性能优异的整流效应.

RR =

|I(−V)/I(+V)|

为了对比 4种器件在 P磁构型呈现的自旋整

流效应, 图 7给出了对应的自旋电流整流比 ( 

 )来量化整流性能. M1和 M2自旋

向下电流整流比随着偏压的增大而逐步提升, 并在

–0.5 V分别达到 9.8×105 和 5.2×105,  见图 7(a),

(b). 图 7(c)显示M3自旋向上电流整流比相比M1

和M2更为优异, 在–0.2 V就达到 1.5×106. 此后,

随着偏压的增大而继续提升, 在–0.5 V达到 6.9×106.

图 7(d)显示 M4自旋向下电流整流比同样随着偏
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图 6    4种器件在 P磁构型的电流-电压特性　(a) M1; (b) M2; (c) M3; (d) M4

Fig. 6. Current-voltage characteristics of four types of devices in AP-magnetic configuration: (a) M1; (b) M2; (c) M3; (d) M4.
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压的增大而逐步提升, 但是整流比数值为 4种器件

中最小, 在–0.5 V仅达到 6.7×104. 此外, M4在负

偏压范围内的自旋向下电流数值也是 4种器件中

最小, 因此相比其他器件整流性能最不理想.

无论是 P磁构型还是 AP磁构型, M2和 M3

在负偏压区域都表现出很好的自旋过滤效应. 为了

定量衡量自旋过滤性能, 给出了两个器件的自旋过

滤效率:
 

SFE = (Idown − Iup)/(Idown + Iup)× 100%.

无论是 P磁构型还是 AP磁构型, M2在负偏

压范围的自旋过滤效率几乎接近 100%. M3在负

偏压范围的 P磁构型自旋过滤效率仅在–0.3 V接

近 100%, 在–0.4 V略有降低, 但是在–0.5 V只达

到了 84%. 主要原因是M3自旋向上电流在–0.3 V

之后随着电压的增大而下降, 呈现出负微分电阻效

应. M3在负偏压范围的 AP磁构型自旋过滤效率

几乎接近 100%, 呈现出优异的自旋过滤性能.
 

4   结　论

利用密度泛函理论结合非平衡格林函数的第

一性原理计算方法, 本文开展了非对称双氢钝化锯

齿型 SiC纳米带自旋器件设计与自旋输运研究. 选

取锯齿型 SiC纳米带为电极, 将 SiC原子单链分

别按照上方、中上、中下、下方不同连接位置进行

连接构成M1, M2, M3, M4四种分子器件. 研究发

现器件在 P磁构型的最大自旋电流值会伴随连接

位置从上方转变到下方而依次减小. M1, M2和

M4三种器件的自旋向下电流-电压曲线呈现显著

的自旋整流效应,  最大整流比分别为 9.8×105,

5.2×105 和 6.7×104. M3自旋向上电流-电压曲线

呈现性能最好的整流效应, 最大整流比可以达到

6.9×106. 更重要的是, 该器件自旋向上电流-电压

曲线在负电压区间呈现出唯一的负微分电阻效应.

4种器件在 AP磁构型的自旋向上电流在整个偏压

区都非常微弱, 几乎不随电压的增大而变化. 尽管

4种器件自旋向下电流在正负偏压范围存在差异,

但不显著, 因此未能表现出性能优异的整流效应.

此外, M2无论在 P磁构型还是 AP磁构型下都在

负电压区间呈现完美的自旋过滤效应, 自旋过滤效

率接近 100%. 本文将自旋整流和自旋过滤以及自

旋整流和负微分电阻分别集成到单个分子器件中,

实现了具备两个功能的复合型自旋器件的理论设

计, 研究结果为今后实际制备和调控基于锯齿型

SiC纳米带自旋器件提供了重要的解决方案.
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图 7    4种器件在 P磁构型的整流比

Fig. 7. Rectification ratios (RR) of four typs of devices in P-magnetic configuration.
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Abstract

In this paper, the first-principles method based on density functional theory and non-equilibrium Green’s

function is used to design and investigate the transport properties of multifunctional spintronic devices based on

zigzag  SiC  nanoribbon  via  edge  asymmetric  dual-hydrogenation.  The  zigzag  SiC  nanoribbons  via  edge

asymmetric  dual-hydrogenation  are  selected  as  electrodes,  and  SiC  atomic  single  chains  are  connected  to  the

above,  upper-middle,  lower-middle,  and  below  the  positions  of  the  electrodes  to  form four  molecular  devices:

M1, M2, M3 and M4. In this study, it is found that the maximum spin current value of the device in the P-

magnetic  configuration  decreases  sequentially  with  the  connection  position  transitioning  from  top  to  bottom.

The  spin-down  current-voltage  curves  of  M1,  M2,  and  M4  exhibit  significant  spin  rectification  effects,  with

maximum rectification ratios of 9.8×105, 5.2×105, and 6.7×104, respectively. The spin-up current-voltage curve

of M3 shows the best rectification effect, with a maximum rectification ratio of 6.9×106. More importantly, the

spin-up  current-voltage  curve  of  M3  exhibits  a  unique  negative  differential  resistance  effect  in  the  negative

voltage  range.  In  the  AP  magnetic  configuration,  the  spin-up  currents  of  the  four  devices  are  very  weak

throughout the bias region and hardly changes with the increase of voltage. Although there are differences in

the  spin-down  current  between  the  four  devices  within  the  positive  and  negative  bias  ranges,  they  are  not

significant,  thus  failing  to  demonstrate  excellent  rectification  effects.  In  addition,  M2  exhibits  perfect  spin

filtering  effect  in  the  negative  voltage  range  in  both P and AP magnetic  configurations,  with  a  spin  filtering

efficiency close to 100%. This work integrates spin rectification and spin filtering, as well  as spin rectification

and  negative  differential  resistance,  into  a  single  molecular  device,  achieving  the  theoretical  design  of  a

composite  spin  device  with  two  functions.  The  research  results  provide  an  important  solution  for  practically

preparing and controlling zigzag SiC nanoribbon spin devices in the future.
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