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半狄拉克材料的各向异性使其具有独特的载流子传导操控选择性, 目前已分别在黑磷薄膜和拓扑金属

ZrSiS材料中成功观测到半狄拉克电子行为, 即在半狄拉克点附近沿两个相互垂直的高对称路径上, 分别存

在线性和抛物色散关系. 本文基于第一性原理计算, 预测在石墨烯基底上各向异性堆垛石墨烯纳米带阵列的

结构体系中也可实现半狄拉克电子态. 还进一步研究了条带宽度、超胞中石墨烯宽度与条带宽度之比和外加

电场对这种半狄拉克体系能带结构的影响. 值得注意的是在外电场作用下, 从计算模拟上分析了导带与价带

由非锥型接触转变为锥型接触并逐步成为半狄拉克点的过程, 并相应存在从费米能级附近具有方向依赖的

平带金属过渡到直接带隙半导体的相变. 该研究及其结果可能为二维材料纳米结构中半狄拉克电子态的实

现与调控提供理论参考.
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 1   引　言

随着信息科学技术的进步, 微处理器的集成度

不断提高, 电子元器件的尺寸持续缩小, 传统硅基

半导体集成电路已经遇到了发展障碍. 为突破这一

瓶颈, 以石墨烯和拓扑绝缘体等为代表的狄拉克电

子材料相继涌现 [1,2]. 不同于常规金属或半导体材

料, 拥有狄拉克锥的二维材料具有无质量高迁移率

的狄拉克电子性质, 在器件设计的尺寸和性能上具

有显著的优势 [3]. 狄拉克锥意味着无质量电子的线

性色散关系, 在传导或者输运中往往没有方向的选

择, 长距离传输往往能量损耗较大. 半狄拉克材料

由于其独特的能带色散关系如图 1所示, 在电子传

导上存在各向异性的方向选择, 能较好地降低损

耗. 实验上已分别在黑磷薄膜和拓扑金属 ZrSiS三

维晶体材料中, 分别观测到同时具有薛定谔电子与

狄拉克电子的特性 [4], 即半狄拉克 (semi-Dirac)电

子行为的色散关系. 历史上, 通过对 3He超流的研

究, 2001年, Volovik[5] 便提出了半狄拉克型准粒
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子这种各向异性的色散关系. 图 1中半狄拉克电子

态的各向异性表现在经过半狄拉克点的能带上, 一

个动量方向是线性色散, 而另一个垂直动量方向为

抛物色散 [6,7]. 其对应的低能有效哈密顿量为 

H = p2y/(2m
∗)σx + vFpxσy,

m∗ vF px/y

σx/y

其中  和  分别是有效质量和费米速度、  为

动量、  为泡利矩阵. 半狄拉克电子具有狄拉克

电子和薛定谔电子两者纠缠叠加的新特性, 如存在

方向依赖性的 Klein隧穿 [3,8]、输运 Fano因子 [9] 以

及 Zitterbewe-Gung震颤 [10]. 此外, 半狄拉克电子

态密度与能量是根号依赖关系 [11,12], 朗道能级随能

级指标 n 和磁场强度 B 按 2/3次幂变化等独有的

特性 [6,7], 这些各向异性材料已被用于设计电光子

器件新系统 [13–15]. 半狄拉克色散更易在光子 (声

子)晶体中调控获得 [16,17], 且在器件中具有不可或

缺的优势, 如高灵敏光子晶体器件设计、定向传输

等方面 [16].

对于凝聚态材料体系, 虽然已在掺钾黑磷薄膜

及三维拓扑金属ZrSiS中观测到半狄拉克电子态[18,19],

但仍然很有限. 为了实现各向异性的半狄拉克电子

体系, 研究者们在理论上进行了各种尝试, 如施加

各向异性应变于石墨烯, 调整紧束缚模型中的近邻

跃迁参数见图 1, 再用第一性原理计算预言了半狄

拉克点 [5,6,10,20,21].  类似的方法还应用在硅烯 [22]、

Bi1–xSbx 薄膜 [23]、多层 (VO2)m(TiO2)n 异质结 [24–26]

和单层砷 [27] 等体系, 均存在理论上的半狄拉克点.

另一方面, 在实验上也取得了重要进展. 除调制冷

原子光子晶体结构能观测到半狄拉克点 [28], 表面

掺钾的黑磷表面直接观测到半狄拉克点 [18,19] 以及

在黑磷薄膜的磁输运实验中出现了半狄拉克电子

特有的朗道能级结构 [15]. 特别是 2024年, 拓扑金

属 ZrSiS三维材料在 4.25 K和强磁场下观测到半

狄拉克费米子行为 [4] 更加激发了人们的研究兴趣.

然而, 到目前为止, 仍缺少常态下稳定的二维半狄

拉克固体电子材料, 寻找此类材料将拓展半狄拉克

体系在电子器件中的应用范围.

已有研究表明 [29,30], 石墨烯薄膜 (单层或者双层)

支撑上层石墨烯纳米带形成堆垛结构, 其堆垛方式

和条带边缘形貌对能带结构产生丰富的影响. 因此,

本文基于密度泛函理论 (DFT)的第一性原理计算,

研究石墨烯上各向异性堆垛纳米条带阵列体系的

电子结构及其外电场调控, 寻找该层状纳米体系中

可能的半狄拉克电子态. 工作中系统分析了石墨

烯-条带结合的 4类构型, 计算表征不同构型的电

子结构, 分析宽度因子、条带占比、外电场等影响

因素对能带的影响规律. 我们发现 4类构型的能量

基态均由上层的纳米带能量基态所决定, 宽度因子

依赖的扶手边缘体系中存在无带隙线性狄拉克锥

和有带隙非线性锥型色散, 锥尖低能附近色散是各

向同性的; 锯齿体系具有自旋半金属锥型色散和简

并的半狄拉克锥. 简并的半狄拉克锥锯齿体系中,

宽度因子与非线性色散路径上的最大色散能量差

呈负相关特性, 条带占比亦然. 最后引入与体系平

面垂直的外电场来调控带隙, 揭示独特半狄拉克电

子态形成的物理机制. 我们的理论计算及结果旨在

为半狄拉克电子体系在固体电子体系中实现, 从纳

米体系构型的角度提供一种可行的方案.
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图 1    (a) 各向异性六角复式晶格最近邻跃迁, 深红和浅蓝小球代表复式格子的两类子格; (b) 半狄拉克电子的色散关系示意图,

理论模型中改变石墨烯的最近邻跃迁参数为 2t1 = 2t2 = t3 时会出现半狄拉克电子态 [6]

Fig. 1. (a) The nearest neighbor hopping of the anisotropic hexagonal compound lattice, the dark red and light blue spheres repres-

ent the two types of sub lattices of the compound lattice; (b) the schematic diagram of the dispersion relationship of the semi-Dirac

electron in the theoretical model, when the nearest neighbor hopping parameter of graphene is 2t1 = 2t2 = t3, the semi-Dirac elec-

tronic state will appear[6].
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 2   理论模型与计算细节

本文研究一种双层纳米薄膜结构, 由底部的单

层二维石墨烯支撑上层的单层准一维纳米条带而

形成. 双层之间的堆垛方式和纳米条带边缘类型形

成 4种构型如图 2(a)—(d)所示. 浅灰色小球表示

底部的石墨烯, 红色小球表示条带且边缘的橙色小

球表示氢原子钝化, GA_和 GZ_分别代表条带边

缘类型为扶手型石墨烯纳米条带 (AGNR)和锯齿

型石墨烯纳米条带 (ZGNR), 下划线后代表 AA

和 AB两种堆垛方式, 黑色虚线方框是计算选取的

超胞. 超胞中条带宽度为 [31]
 

w =
√
3b(N − 1) cos θ/4 + b(N + 3) sin θ/4,

θ 0◦ 30◦

式中, b 为石墨烯的晶格常数 2.46 Å, N 为宽度因

子表示横跨条带方向上的 C原子链数, 在 AGNR

和 ZGNR中  分别为  和  .

结构优化与能带计算采用区分自旋广义梯度

近似方法的 Nanodcal软件, 该方法基于 DFT的

第一性原理计算. 结构优化中满足最大原子受力小

于 0.01 eV/Å, 添加层间范德瓦耳斯力计算, 截断

能取 150 Ry, 自洽精度小于 10–6 eV, 温度设定为

300 K, Monkhorst-Pack取点网格为 3×24×1. 相

邻超胞之间条带与条带间距大于 13.5 Å, 以阻断

相邻超胞条带之间的相互作用. 4类构型优化后的

层间距均接近 3.35 Å[30], 处于层间范德瓦耳斯力

能产生相互作用的范围.

 3   结果与讨论

 3.1    边缘构型对结构稳定性的影响

不同的自旋配置下体系将具有不同总能. 对于

准一维条带一般考虑以下 3种自旋配置: 两侧边缘

原子不具备磁性的无磁态 (NM), 两侧边缘原子具

备相同自旋排布的铁磁态 (FM)和两侧边缘原子

具备相反自旋排布的反铁磁态 (AFM). 由于不同

的堆垛方式和边缘形貌组合而成的 4种不同体系,

需要确定体系能量最低的自旋态. 根据 GZ_AA

(N) (N = 16, 30, 32, 48, 60, 64, 96, 112, 120, 128)

和 GZ_AB(N) (N = 16, 30, 32, 60, 64, 80, 120)

各自的自旋态计算总能, N 为宽度因子 ,  发现

GA_AA和 GA_AB体系的能量基态均为 NM,

GZ_AA和 GZ_AB体系的能量基态均为 AFM.

表 1展示了部分宽度下的结果. 可以发现, 体系

能量基态主要由条带的能量基态决定. 另外将具

有相同的原子排数的模型进行横向对比, 发现堆

垛方式 AB均比 AA更加稳定: 比如 GZ_AB(16)

的 AFM态总能小于GZ_AA(16) 的 AFM态总能,

 

(c) GZ_AA()

(a) GA_AA()

(d)

(b) GA_AB()

GZ_AB()

1 3 5 7 9 11 13 ⋯
2 4 6 8 10 12 14 





图 2    第一性原理计算中选取的超胞, 虚线框内为条带宽度因子 (N)为 16、边缘修饰氢原子 (橙色)的上层纳米带 (红色)堆垛在

下层石墨烯 (浅灰色 )上　 (a)  AGNR与底层石墨烯薄膜以 AA堆垛的方式构成的 GA_AA(N)体系 ;  (b)—(d)分别对应

GA_AB(N), GZ_AA(N)和 GZ_AB(N)体系

Fig. 2. The selected supercell,  the red balls  symbolize  the upper ZGNR with a width factor  of N = 16 stacked on the light gray

graphene, where the orange balls depict the H atoms located at the edge of the nanoribbon: (a) The GA_AA(N) system composed

of AGNR and the underlying graphene film in the form of AA-stacking; (b)–(d) similarly corresponds to GA_AB(N), GZ_AA(N)

and GZ_AB(N) systems.
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表 1中 GZ_AB(64)和 GA_AB(28, 29)亦然. 这

也符合前人对石墨烯能量基态的研究 [30].
 
 

表 1    条带宽度下部分体系的三态总能

Table 1.    Three types total energy of partial nanoribbon-

graphene structures.

Structures NM/eV FM/eV AFM/eV

GZ_AA(16) –7892.70711 –7892.77758 –7892.77917

GZ_AA(32) –13133.20879 –13133.28028 –13133.28086

GZ_AA(64) –23614.69230 –23614.75757 –23614.75782

GZ_AB(16) –7892.79525 –7892.86295 –7892.86507

GZ_AB(64) –23616.29102 –23616.36383 –23616.36389

GA_AA(28) –24303.04799 –24303.04799 –24303.04799

GA_AA(29) –24630.63691 –24630.63691 –24630.63691

GA_AB(29) –24630.82370 –24630.82370 –24630.82370

GA_AB(28) –24303.23074 –24303.23074 –24303.23074

注: 加粗数据为对应的能量基态.

 3.2    堆垛构型对 GA_体系电子结构的影响

二维体系矩形超胞的布里渊区有 4个高对称

点如图 3(a)插图 ,  计算了 GA_AA(28)和 GA_

AB(28)的完整路径 NM态能带图 ,  费米能级

(EF)设为零能处, 浅橙色和深蓝色分别表示导带

(valence band, VB)和价带 (conduction band, CB).

全路径能带中发现 GA_AA(28)和 GA_AB(28)

的矩形布里渊区高对称点 B 处的能带始终远离

EF, 所以简化分析主要考虑 G-X 与 G-Y 两个方向

的能带变化. 在图 3(a), (b)中, G 处能带具有类抛物

色散关系, Y 处能带具有线性色散关系, 但是 G 和

Y 均不是 GA_体系中能隙的极小值点. 在图 3(a),

(b)各自的放大图中可以看到 EF 处能隙最小值均

在 G-Y 路径上, 设为 K 点.

GA_体系 AA和 AB两种堆垛方式能量基态

均是 NM态. 图 3(c)为选取 AA堆垛 N = 15, 28

和 AB堆垛下 N = 28,  30的能带图 .  图中发现
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图 3    (a), (b) GA_AA(28)和 GA_AB(28)的完整路径能带图, 括号里的数字表示条带宽度因子, (a)中插图为超胞第一布里渊

区, 费米能级 (EF)上下的导带与价带分别用浅橙和深蓝色标记 , 另外分别给出了 G-Y 路径上的能带放大插图 . (c) GA_AA(28)

和 GA_AA(15) 沿 G-Y 和 G-X 两个方向上的能带, 以及 GA_AB(28)和 GA_AB(30)能带图; 浅橙和深蓝虚线代表导带和价带

Fig. 3. The band route crossing all highly symmetric points of (a) GA_AA(28) and (b) GA_AB(28) are illustrated in the first Bril-

louin zone of the supercell. The conduction and valence bands above and below the EF are marked in light orange and dark blue, re-

spectively;  in  addition,  the  energy  band  enlarged  illustrations  on  G-Y  are  given,  respectively.  (c)  Band  of  the  GA_AA(28),
GA_AB(15), GA_AB(28) and GA_AB(30) system in the G-Y and G-X momentum directions.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 19 (2025)    197101

197101-4

http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


GA_体系沿 G-Y 方向有一个类似狄拉克 K 点的

位置, 且分别表现为 GA_AA(28)和 GA_AA(15)

无带隙, GA_AB(28)和 GA_AB(30)有带隙. 在

本征 AGNR条带中当碳链数 N = 3n, 3n+1时条

带是具有直接带隙的半导体材料,  而当 N  =

3n+2时条带是无带隙的半金属材料 [32]. 考虑能带

带隙与扶手型边缘的“3n 规律”, 发现 GA_AB(29)

和 GA_AA(14)符合 N = 3n+2, 其价带均穿过

EF 是无磁金属且均没有狄拉克锥, 本文中没有展

示; 另外 N = 3n, 3n+1是直接带隙半导体的规律

对于GA_AB(N = 28, 30)来说是符合的, 如图 3(c)

所示, 但对于 GA_AA(N = 13, 15, 28)零带隙半

金属体系来说并不满足半导体性质的规律,  如

图 3(c)和图 4(a)所示. GA_体系中 AA堆垛关闭

了带隙使 GA_AA(N = 13, 15, 28)等成为了零带

隙半金属材料, 而 AB堆垛的构型仍保留了带隙是

直接带隙半导体材料.

GA_AA(13)和 GA_AA(15)均具有无带隙

K 点, 这样的无带隙 GA_体系的 K 点均在 G-Y 方

向上. 为了进一步研究沿 G-Y 方向 K 点附近的电

子结构, 图 4中选取了GA_AA(13)和GA_AB(28)

分别计算 K 点附近二维能带如图 4(a), (b), 以及

在 G-X Y 动量空间中的三维 CB/VB能带图 4(c),

(d).  沿 G-Y 方向 (即 Ky 方向 )发现 K 点附近

GA_AA(13)是线性色散关系, GA_AB(28)是非

线性色散关系.  沿与 G-Y 垂直的 K-X1 方向 (即

Kx 方向)发现 K 点附近 GA_AA(13)亦是线性色

散关系,  GA_AB(28)亦是非线性色散关系 .  且

GA_AA(13)和 GA_AB(28)在 K 点处的能带均

是锥尖接触的模式, 分别表现为 GA_AA(13)无带

隙和 GA_AB(28)有带隙的特征 .  拓展一下 ,  在

GA_AA中的 K 点是典型的无带隙狄拉克点下文

中将详细证明, 经过 K 点的 K-X1 和 G-Y 方向均

是线性色散关系且 K 点两个方向有效质量几乎为

0, 是一种零带隙半金属; 而 GA_AB中的 K 点有

带隙 (~0.027 eV, N = 28), 经过 K 点的 K-X1 和

G-Y 方向均是非线性色散关系, 且 K 点两个方向

有效质量不为 0, 是半导体.
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图 4    (a), (b) GA_AA(13)与 GA_AB(28)在 K 点附近的二维图; (c), (d) 对应 (a), (b)中 K 点低能附近三维能带图

Fig. 4. (a), (b) The 2D bands of GA_AA(13) and GA_AB(28) near point K in the G-Y direction; (c), (d) the 3D bands within the
G-XY momentum space near point K in (a), (b), respectively.
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结合 AA和 AB堆垛的双层石墨烯性质来分

析 GA_体系由于堆垛方式在 K 点形成两种不同

质量粒子的原因. 沿 G-Y 方向 GA_AA上层的条

带是离散的, 只有底层的石墨烯保持连续, 故而沿

G-Y 方向 GA_AA的能带主要来源于底层石墨烯,

是线性色散. 而沿 K-X1 方向 GA_AA的条带和石

墨烯均保持连续且构成 AA堆垛的双层结构, 沿

K-X1 方向 GA_AA的能带主要受到双层 AA堆

垛区域的影响, 也是线性色散. 因为双层 AA堆垛

的石墨烯具有线性的双狄拉克锥. 总之无带隙的

GA_AA沿 G-Y 方向是线性色散来源于底层连续

的石墨烯, 沿 K-X1 方向由于受到双层 AA堆垛的

石墨烯影响也是线性色散. 有带隙的 GA_AB沿

K-X1 方向的非线性色散是 AB堆垛导致的, 由于

AB堆垛的双层石墨烯能带在 K 点附近是非线性

色散的. 另外, GA_AB沿 K-Y 方向仍然是非线性

色散, 这与带隙打开的石墨烯相关. 因为我们关注

于 K 附近低能范围的色散关系. 即堆垛方式影响

双层结构 K 点附近色散关系, 带隙打开会弯曲锥

型尖端的能带, 底层石墨烯在非双层周期方向保持

狄拉克锥, 此 3种因素的共同作用导致了 GA_

AA与 GA_AB在 K 点处的有效质量不同.

通过图 5来佐证 K 点处 GA_AA(13)具有狄

拉克锥. 图 5(a),  (e)和图 5(b),  (f)分别计算了

GA_AA(13)石墨烯和条带对 K 点两个垂直方向

上的能带贡献 FatBand图. 并分析 EF 附近的电子

态在实空间的分布即布洛赫态 (Bloch states)见

图 5(c), (g), (h), (i). 最后对石墨烯和条带的原子

做投影态密度图 (PDOS)见图 5(d). 在 K 点附近

的 GA_AA(13)能带是狄拉克锥, 且两个方向上

CB和 VB均大部分由石墨烯贡献见图 5(a), (e).

图 5(b), (f)说明条带参与狄拉克锥的小部分 VB

贡献, CB部分基本没有条带的贡献, PDOS图中

也能很好的说明这点. 图 5(d)反映出 CB区域石

墨烯贡献始终占据态密度主导, VB区域条带和石

墨烯均贡献部分电子态. 布洛赫态在 CB区域电子

态主要集中在非重叠的石墨烯, 条带上有少量的电

子态分布. 且沿 G-K-Y 和 X1-K-X2 方向上与 K 点

相近 CB/VB位置上的布洛赫态如图 5(c), (h)基

本一致, 图 5(g), (i) 亦基本相同. 以图 5(c)为例,

对应图 5(b)中 K 点附近 CB上的以蓝圈标记波矢

相近的两个点拥有几乎相同的布洛赫态, 其他位置

如图 5(g)—(i)亦表示一组对称点的布洛赫态且几

乎相同, 故此只给出其中一个的布洛赫态. GA_

AA(13)的 K 处是狄拉克锥, 该点附近能带具有各

向同性.

总之, GA_体系均为无磁基态, 条带宽度因子

满足 N = 3n+2时在本研究中表现金属性. 体系中

的费米能级附近有两种有效质量的粒子:  在

GA_AA中能找到 K 点处具有狄拉克锥的零带

隙半金属结构, 其有效质量为 0; 在 GA_AB中能

找到 K 点处非线性色散的直接带隙半导体结构,
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图 5    K 点附近 GA_AA(13)的条带和石墨烯能带贡献图　(a), (b) 沿 G-K-Y 方向, (e), (f) 沿 X1-K-X2 方向; (c), (g), (h), (i) 能带

上某点在实空间的布洛赫态图; (d) 区分条带和石墨烯的投影态密度图

Fig. 5. The  GA_AA(13)  band  contribution  of  nanoribbon  and  graphene  near  the K-point:  (a),  (b)  Along  the G-K-Y  direction;
(e), (f) along the X1-K-X2 direction; (c), (g), (h), (i) the Bloch state figure of a point on the energy band in real space and the pro-

jected density of states diagram; (d) projection density of states map for distinguishing between nanoribbon and graphene.
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其有效质量不为 0. 这样的差异是由堆垛方式, 带

隙打开和底层石墨烯共同决定的, 且两种构型中

的 K 点均出现在 G-Y 方向上.

 3.3    堆垛构型对 GZ_体系电子结构的影响

保持下层支撑的单层石墨烯不变, 上层换成

ZGNR, 是 GZ_体系. Chen和 Weinert[30] 已经对

GZ_AB体系反铁磁基态的能带做了充分的分析.

经过验算布里渊区高对称 B 点仍可以被忽略以简

化分析路径. 不同于 GA_体系, 在 GZ_AB/GZ_

AA中其 K 点位置均位于 G-X 方向上. 根据图 2(a),

(b)可得出 K 点始终出现在石墨烯锯齿周期方向

投影的倒空间之上. 而且 GZ_AB在 EF 附近产生

自旋劈裂, 形成自旋半金属, 且 K 点上两个相互垂

直方向的色散关系是各向异性的 [30]. GZ_AB在不

同条带宽度、条带与单层石墨烯占比下仍具有自旋

半金属性, 且紧束缚计算与 DFT都能验证结构的

自旋半金属性, 本文的宽度因子大致是文献 [30]

的 2倍 .  文献 [30]认为计算所用的矩形超胞中

K 对应石墨烯的六方原胞中的 K 点, 且出现在 G-

X 方向上, 如图 6(c), (f)所示.

本文继续研究 GZ_在 AA堆垛方式下的电子

结构. 我们计算的 GZ_AA(16)沿 G-X 的能带图与

文献 [30]反铁磁基态能带图吻合, 如图 6(a)所示.

所研究的 GZ_AA体系均为反铁磁基态, 且能带

几乎是简并的, 除了在 K 点导带底 (CBM)和价带

顶 (VBM)的尖端有极小的自旋劈裂, 且具有很小

的带隙 (~0. 03 eV, N = 16). 图 6(b)是以图 6(a)

中黑色虚线圆内的 K 点附近沿 G-X 方向的 GZ_

AA(16)能带图, K 点在 G-X 方向上, 在 K 点两侧

均为有带隙的线性色散. 图 6(d)是经过 K 点并与

图 6(b)垂直的 Y1-K-Y2 方向, 在 K 点两侧表现为

非线性色散. 通过在 K 点附近选取路径 X-K-Y1 连

接图 6(d), (b), 得到图 6(d), 能直观看到 X-K 与

K-Y1 两侧能带的差异, 即 K-X 方向是线性色散,

K-Y 是非线性色散.

进一步研究不同宽度的 ZGNR对路径 X-K-

Y1 能带的影响. 我们计算了 X-K-Y1 路径下 GZ_

AA(N)体系 N = 32, 48, 64, 96, 112, 128的能带,

如图 7(a), (c)所示. 对比半狄拉克电子理论的色散
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图 6    (a) 采用 Nanodcal计算 GZ_AA(16)的能带图 , 并与文献 [30] VASP进行对比 ; (b) G-X 方向 , (d) Y1-K-Y2 方向以及 (e) G-
K-Y1 两个相互垂直方向的 K 点附近 GZ_AA(16)能带; (c), (f) 超胞与原胞的布里渊区 K 点位置图

Fig. 6. (a)  Bandstructure  of  GZ_AA(16)  Nanodcal  calculation  is  consistent  with  VASP  calculation  in  Ref.  [30];  calculated

GZ_AA(16) energy band in the G-X direction (b) and the Y1-K-Y2 direction (d) near the K point, as well as the energy band in the
G-K-Y1 directions (e) passing through the K point; (c), (f) shows K positions in the Brillouin zone of the primitive cell with super-
cell.
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特征, GZ_AA在 K 点均具有明显的各向异性, 并

以 GZ_AA(64)为代表绘制三维能带如图 7(b)

所示. 蓝色 (深色)小球指示经过 K 点两个相互垂

直的方向, CB和 VB分别采用浅绿色和深红色小

球标记, 蓝色 (深色)小球将 CB和 VB划分成了

8个区域. 为了看清 K 点附近 CB底部蓝色路径的

色散趋势, 我们将面朝视角方向的 CB区域进行透

明处理.  另外图 7(d)是图 7(b)以 G-X 方向上的

K 点为分割点, 展示了 G-K 的半剖三维能带图, 切

面上的蓝色 (深色)小球直观展示了沿 Y1-K-Y2 方

向非线性色散或者说抛物色散, 图 7(d)只标记了

Y1-K-Y2 方向的蓝色 (深色)小球. 另外, 图 7(b)中

另一方向蓝色小球所在的剖面 (未给出)展示了沿

G-K-X 方向的线性色散. GZ_AA(64)在 K 点附近

的 CB与 VB正是以锥尖的方式接触且过 K 点

的两个相互垂直的方向具有线性色散和抛物色散,
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图 7    (a), (c) N = 32, 48, 64, 96, 112, 128下 GZ_AA沿路径 X-K-Y1 的能带图 ; (b) GZ_AA(64)在 K 点附近的三维 CB/VB能

带, 蓝色小球位置为经过 K 点两个相互垂直的方向, 正面为 Kx 方向, 侧面为 Ky 方向; (d) 图 (b)以 K 点为分割点沿 G-K 方向的半

剖能带图; (e)在 GZ_AA(48-1, -2, -3)结构中石墨烯-条带之比分别为 1.34, 2.71和 4.07时的能带图, K 点附近能带仍然沿两个相

互垂直方向上色散各异; (f) GZ_AA(48-2)结构沿 Y1-K-Y2 方向能带图

Fig. 7. (a), (c) Band of GZ_AA on path G-K-Y1 under different N; (b) the band of GZ_AA (64) within a small range around point
K, with the blue balls indicating two mutually perpendicular directions passing through point K; (d) half of panel (b) in the G-K
direction; (e) in the GZ_AA (48-1, -2, -3) energy bands, the ratio of graphene-nanoribbon is 1.34, 2.71, and 4.07, the band disper-

sion near the K point still exhibits different in two perpendicular directions; (f) the band of GZ_AA(48-2) on path Y1-K-Y2.
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因此 GZ_AA(64)具有明显的半狄拉克电子色散

特征. 研究的 GZ_AA(N)体系都表现出各向异性

色散关系, 具有半狄拉克锥.

wG/wR

wG/wR

∆E1

∆E1

wG/wR

wG/wR

∆E1

wG/wR wG/wR ∆E1

∆E1 wG/wR

wG/wR ∆E1 wG/wR

∆E1 ∆E1

图 7(a), (c)为 GZ_AA(N)体系随 N 改变沿

X-K-Y1 路径在 K 点附近的能带图, 且超胞中均

保持超胞中石墨烯宽度与 ZGNR宽度的固定差值

(~1.7 nm). 图 7(e), (f)中计算了 N = 48改变条带

占比 (即超胞中石墨烯宽度与 ZGNR宽度之比

 )为 1.34,  2.71和 4.07分别对应 GZ_AA

(48-1, -2和-3)结构 ,  其中 GZ_AA(48-3)结构的

 为 4.07, 对应超胞中石墨烯宽度为 20.32 nm;

ZGNR宽度为 4.99 nm. 随着 N 的增大, 在 Y1 处

CB与 VB的能量差  呈现明显减小趋势, 这仅

仅是由 N 带来的吗? 图 7(a), (c)在 GZ_AA(N)

体系 Y1 处能量差  逐渐减小的过程中, 条带宽

度 N 在增大, 相应的条带占比  在减小. 为了

明确宽度因子 N 和条带占比   独立分别对

GZ_AA结构  的影响, 图 7(e)中只改变 GZ_

AA(48)的  . 可以明显看到:   越大,  

减小, 即  与  负相关. 从图 7(a), (c)可以

看出, 随着宽度因子 N 增大, 由于条带与石墨烯超

胞宽度有固定~1.7 nm的差值会导致条带占比

 越小 ,  又由于   与   负相关 ,  故而

 明显减小是由 N 增大所导致. 故 N 亦与 

负相关. 另外随着 N 的增大, GZ_AA(N)体系带

隙越小, 体带也更多的向 EF 靠近, 以及能带几乎

是简并只有在 K 点尖端有极小的自旋劈裂.

∆E1 wG/wR

本文所研究的 GZ_AA(N)均具有半狄拉克

锥. 结合双层石墨烯特性, 沿 K-X 方向的线性色散

与 AA堆垛相关; K-Y 方向是抛物色散与打开带隙

的石墨烯相关 (与 GA_AB沿 K-Y 方向上类似).

特别地, 抛物方向 Y1 处 (Y2 与 Y1 对称)的 CB与

VB处能隙   依赖 N 或   都具有同向的单

调递减特性. 条带宽度和条带占比将成为特定输运

器件设计的重要参考.

 3.4    电场调控对 GZ_AA(N) 电子结构的
影响

在所研究的 GZ_AA(N)体系中狄拉克 K 点

都有细小带隙 (~0.03 eV)可以通过电场的调控来

关闭. 掺钾的黑磷薄膜是半狄拉克固体电子材料,

实验通过掺浓度和掺杂剂带来的垂直电场调控带

隙大小甚至关闭了带隙 [18]. 我们也尝试利用电场

作用来关闭带隙, 文献 [18]中采用的是层间的内部

电场. 为了模拟层间内部电场的作用, 将体系超胞

的底部和顶部添加两块足够面积的金属板覆盖超

胞内原子且金属板与边缘原子保持足够间距. 这样

就在金属板之间形成类平行板电容器之间的均匀

垂直电场, 使体系中的原子都能感受到同样强度的

垂直电场. 图 8(a), (b)分别表示正负垂直电场调

控下GZ_AA(64)沿路径 X-K-Y1 的能带图; 图 8(c)

表示垂直电场设定为–0.7 V/Å时, GZ_AA(64)在K

点小范围内的能带, 正面为 Kx 方向, 侧面为 Ky 方

向.  我们可以看到 CB与 VB在 K 附近类似一

个卷曲的纸面与一个平坦的纸面相交而成.  以

图 8(c)中 K 点为 G-X 方向上的分割点所得半剖图的

前半部分 G-K[图 8(d)]和后半部分 K-X[图 8(e)].

如图 8(d)所示的前半部分 G-K, 深蓝色小球标记

了 Y1-K-Y2 方向局部色散 :  CB呈现抛物色散 ,

VB呈现平带色散. 图 8(e)所示为后半部分 K-X,

同样可以看到 Y1-K-Y2 方向局部色散, 而且还发

现交点 K, C, D 之间是有能隙的. 也就是说图 8(c)

仍所看到的卷曲子带和平坦子带的相交不是形成

一个曲线 KCD, 而是 3个交点 K, C, D. 图 8(f)仍

然是 GZ_AA(64)处于–0.7 V/Å垂直电场下的三

维能带图, 为了凸显 CB/VB在 K 附近相交形成

的 3个交点 K, C, D 的接触透视的能带图, 其中

C, D 点是对称的. 引入与条带平面垂直的外电场

来调控 GZ_AA(64)能隙, 在较小的电场下便能发

生相变由半导体转为金属如图 8(a), (b). 在较高的

外电场下 K 点处能隙逐渐闭合 ,  但是电场使得

K 点位置由锥型接触转变为类似平面与另一弯曲

面的相交接触如图 8(c)所示. 沿路径 X-K-Y1 的

图 8(a), (b)能带图中也反映出沿 K-Y1 路径上, 对

称 EF 附近子带的一支根据正/负垂直电场分别转

变为在 EF 之上/下延伸的平带. 出现平带的外电

场强度绝对值处于 0.5—1.0 V/Å之间, 这是一个

渐变的过程.

分析垂直电场的作用下产生相变和平带的原

因, 可以通过图 8(f)以垂直电场逐渐减小的方向反

演出图 7(b)的能带图景 (此时图 7(b)可以看成由

两个弯曲的 CB与 VB平面在 K 处接触形成有带

隙的半狄拉克点): 垂直电场逐渐减小, 图 8(f)中

K 点与附近 C, D 交点处能量间隙会增大 ,  且

CD 处能隙增大速度明显大于 K 点处 ,  相应的

KCD 所在平面的边缘逐渐向下方卷曲, 就形成了
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图 7(b). 反演过程中在三者的共同作用下: 接触点

KCD 处能隙增大, KCD 平面能带卷曲以及电场变

化所致的费米能量浮动至禁带区域, 实现了非锥型

接触向锥型接触的转变以及由此带来的结构由金

属相向半导体相的转变. 总之, 垂直电场的调控首

先缩小了半导体相的能隙并使费米能量随正/负垂

直电场而向下/上浮动, 直接带隙半导体材料转变

为金属, 半导体材料中的半狄拉克锥转变为非锥型

接触的模式, 并且在 EF 附近形成经过 K 点在动量

空间 Y 方向的平带.

 4   结　论

本文研究了单层石墨烯与纳米条带堆垛体系

根据条带边缘类型和堆垛方式 (AA和 AB堆垛),

分成 4种体系讨论, 即GA_AA, GA_AB, GZ_AA

和 GZ_AB. 4种体系的能量基态均与条带的能量

基态一致, 即 GA_均为无磁态, 而 GZ_均为反铁
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图 8    (a), (b)分别表示正负垂直电场调控下 GZ_AA(64)沿路径 X-K-Y1 的能带图 ; (c) 垂直电场为–0.7 V/Å下 , GZ_AA(64)在

K 点小范围内的能带; (d), (e)分别对应图 (c)剖面图前半部分和后半部分; (f) 包括 K 点在内的两条子带相交产生 3个交点 K, C,

D 处的能带情况

Fig. 8. Energy bands of GZ_AA (64) along the path X-K-Y1 tuned by positive (a) and negative (b) vertical electric fields modulate;

(c) under a vertical electric field of –0.7 V/Å, the energy bands of GZ_AA (64) within a small range around point K; (d), (e) cor-

responding to the left and right halves of the vertical-sectional view in (c), respectively; (f) illustrates the energy band at three in-

tersection points, K, C, D, resulting from the intersection of two sub-bands, including point K.
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磁态. 分别在 GA_AA结构中能够找到具有线性

色散关系的无带隙狄拉克 K 点, 在 GA_AB结构

中能够找到具有非线性色散关系的直接带隙 K 点.

而且 GZ_体系中 GZ_AB, GZ_AA结构在 K 点

附近色散都是各向异性的. 特别地, GZ_AA结构

的 K 点附近, 沿 K-X 方向上是线性色散关系, 沿

K-Y 方向上是抛物色散, 符合半狄拉克电子态特性.

由于带隙很小, 垂直电场可以关闭能隙, 并使

GZ_AA从直接带隙半导体相变为金属 .  本征

GZ_AA的 VB和 CB是只有一个接触点 K 的锥

型接触, 在电场作用下 VB和 CB转化为平面与曲

面 K, C, D 三个接触点的非锥型接触, 能隙随着电

场增强而越小甚至关闭. 沿电场减小的方向反演,

分析得到在以下三者共同作用下:  增大接触点

KCD 处能隙, 卷曲能带以及费米能量的浮动, 实现

了非锥型接触向锥型接触的转变形成了半狄拉克

锥. 有趣的是, 垂直电场作用下费米能量会相应的

发生浮动, K 的位置沿 G-X 方向上也有小范围变

动, K 附近的子带开始进入费米面发生相变, 而且

外电场强度绝对值处于 0.5—  1.0 V/Å之间时 ,

EF 附近产生方向依赖性的平带.
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Abstract

Anisotropic semi-Dirac materials  exhibit unique manipulation selectivity in carrier conduction. Currently,

the  behavior  of  semi-Dirac  electrons  has  been  successfully  observed  in  black  phosphorus  thin  films  and

topological metal ZrSiS materials. This behavior manifests as linear and parabolic dispersion relations along two

mutually perpendicular high-symmetry paths near the semi-Dirac point. Based on first-principles calculations, it

is  predicted  that  semi-Dirac  electronic  states  can  be  realized  in  the  structural  system  of  anisotropic  stacked

graphene nanoribbon arrays on a graphene substrate in this work. The effects of nanoribbon width, the ratio of

graphene width to nanoribbon width in the supercell, and external electric field on this semi-Dirac system band

are  further  investigated.  It  is  worth  noting  that  the  processes  of  the  conduction  band  and  valence  band

transitioning from non-conical-contact  to conical-contact  under an applied perpendicular  electric  field to form

the semi-Dirac  point  are  analyzed through computational  simulation.  Correspondingly,  the  system transforms

from a metal with direction-dependent flat bands near the Fermi level to a direct bandgap semiconductor. The

research provides theoretical reference for realizing and tuning semi-Dirac electronic states in two-dimensional

material nanostructures.

Keywords: graphene  and  nanoribbon,  anisotropic-stacked,  semi-Dirac  electronic  states,  first-principles
calculation
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