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门电压控制的硅烯量子线中电子输运性质∗

安兴涛† 刁淑萌

(河北科技大学理学院, 石家庄 050018)

( 2014年 4月 2日收到; 2014年 5月 6日收到修改稿 )

硅烯是由单层硅原子形成的二维蜂窝状晶格结构, 具有石墨烯类似的电学性质, 由于硅烯中存在比较强
的自旋轨道耦合而备受关注. 本文利用非平衡格林函数方法研究了门电压控制的硅烯量子线中电子输运性质
和能带结构. 研究发现, 只有在较强的门电压下, 而且硅烯量子线具有较好的锯齿形或扶手椅形边界而不存
在额外硅原子时, 硅烯量子线中才存在无能隙的自旋极化边缘态. 另外, 计算结果表明这种门电压控制的硅
烯量子线中边缘态在每个能谷处自旋是极化的. 这些计算结果将为实验上利用电场制作硅烯纳米结构提供理
论支持.
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1 引 言

硅烯是一种由单层原子硅组成的二维蜂窝状

晶格结构, 其物理特性与石墨烯极为近似. 实验上
已经能够在银表面生长出这种硅烯结构, 因此最近
关于硅烯的研究越来越受到人们的重视 [1]. 由于硅
烯和石墨烯具有类似的蜂窝状晶体结构所以在石

墨烯中所发现的 (或预言的)基于狄拉克电子的各
种新奇量子现象几乎都可以在硅烯中获得 [2−4]硅

烯与石墨烯相比二者有两点显著不同: 其一, 由于
较长的Si—Si键长和部分 sp3杂化轨道的引入, 导
致其表现为非共面的翘曲结构, 而这种翘曲结构会
使得硅烯中的本征自旋轨道耦合较强, 这种本征自
旋轨道耦合会在狄拉克点处打开一个能隙, 其大小
为1.55 meV, 这比石墨烯中本征自旋轨道耦合打开
的能隙要大得多, 因此理论预言在硅烯中可以实现
量子自旋霍尔效应 [2]; 其二, 由于硅烯的翘曲结构,
垂直硅烯表面的电场会破坏体系的反转对称, 因此
利用电场可以调节硅烯的能隙以及实现拓扑量子

相变 [3−5], 而石墨烯中所有碳原子在同一平面内,
外加垂直电场是无法调节其能隙的.

最近, 越来越多的理论工作关注于硅烯纳米结
构的输运性质 [6−16], 尤其是自旋相关的输运性质.
利用硅烯纳米带上的门电压 [6]、局域磁场 [7]或者利

用边缘态与体态的相互耦合 [8], 理论上可以得到非
常大的电子自旋极化率, 从而可以设计基于硅烯材
料的自旋过滤器件. 利用第一性原理, 通过计算硅
烯纳米带的输运性质, 人们发现其中存在非常大的
巨磁电阻效应 [9,10]. 虽然如此, 关于硅烯纳米结构
中许多新奇的输运性质还有待于我们去探索. 当系
统存在门电压时, 强的门电压激发的电场引起的交
错势会使其下方的硅烯发生从量子自旋霍尔相到

普通带绝缘体相的拓扑相变 [4]. 我们感兴趣的问题
是: 在与门电压相邻的硅烯量子线边界处是否会形
成新的边缘态? 本文研究了利用门电压形成的硅
烯量子线中的电子输运性质, 利用非平衡格林函数
方法计算了零温下体系的电导. 研究发现, 当锯齿
形边界的硅烯量子线宽度比较大时, 非常强的门电
压可以在硅烯量子线中形成新的无能隙的自旋极

化边缘态, 这种边缘态与原来的硅烯/真空界面的
边缘态不同, 它是谷自旋极化的, 也就是在不同的
能谷, 自旋是相反的; 而较弱的门电压会使体系打
开能隙, 从而使边缘态发生散射. 这些研究不仅对
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理解材料的基本性质是至关重要的, 而且对新型器
件的设计和发展有着重要的意义.

2 理论与模型

本文研究的模型是在锯齿形边界的硅烯纳米

带表面上对称地上下加上门电压, 从而在两个门电
压之间形成量子线, 如图 1所示.
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图 1 门电压控制下锯齿形硅烯纳米带中形成的量子线

模型 两个灰色方框表示硅烯纳米带表面上所加的对称

门电压; 两条虚线之间的原子表示选取的原胞; N 代表硅
烯纳米带总宽度, M 代表中间量子线的宽度, α代表最近
邻硅原子间的距离

在紧束缚近似下, 硅烯量子线的哈密顿可
写为 [2,3,13]
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其中 c†iα表示在位置 i处产生一个自旋为α的电子;
⟨i, j⟩和 ⟨⟨i, j⟩⟩分别代表求和要遍及所有最近邻和
次近邻的跃迁; (1)式中, 第一项为最近邻跃迁项,
跃迁能为 t; 第二项为有效的自旋轨道耦合项, 其
中σ = (σx, σy, σz)是自旋泡利矩阵, νij定义为

νij = (di × dj)/|di × dj = ±1, 而di和dj是连接

次近邻dij的两个键; 第三项表示本征的Rashba自
旋轨道耦合, 其中µij = ±1, 正负号对应于不同的
子晶格, 而d0

ij = dij/|dij |; 第四项则表示门电压产
生的交错势项, ηi = ±1, 正负号对应于不同的子晶
格, Vi代表门电压的强度. 正是这一项破坏了系统
的反转对称性, 从而影响系统的输运性质.

假设温度为零, 将两个不加门电压的纯的半无
限长硅烯纳米带作为左右电极. 系统的两端电导

可以利用非平衡格林函数 [17]和Landauer-Büttiker
公式 [18] 给出:

G(E) =
e2

h
Tr[Γ L(E)Gr(E)ΓR(E)Ga(E)], (2)

其中Γ p(E) = i[Σr
p(E)−Σa

p (E)]是线宽函数, 而

Gr(E) = [Gr(E)]† = 1/[E −HQW −Σr
L −Σr

R]

是中间量子线哈密顿HQW对应的推迟格林函数,
半无限长导线 p的自能Σr

p可以利用传递矩阵方法

数值求解 [19].

3 结果与讨论

在下面的数值计算中, 我们将跃迁能 t作为能

量单位, 取器件的宽度N = 40, 量子线的长度为50

个原胞, 有效自旋轨道耦合强度为λso = 0.3t, 本征
的Rashba自旋轨道耦合λR = 0.07t. 在这样的参
数下能够保证器件属于量子自旋霍尔系统, 如果不
存在门电压, 器件边界处存在无能隙的边缘态.

图 2给出了不同量子线宽度M和门电压强度

Vi下, 系统的电导随能量E的变化. 由于门电压的
存在使导线和硅烯量子线的能带失配, 因此原来不
加门电压时完美的量子台阶遭到破坏, 在每个台阶
上形成一系列的共振隧穿峰. 从图 2中可以发现,
当硅烯量子线的宽度M比较小时, 无论门电压强
弱, 系统都存在零电导平台. 这是因为硅烯量子线
的宽度比较窄时, 量子线中的边缘态会发生相互作
用, 从而打开能隙, 当能量处于此能隙中时, 电子
无法通过量子线, 因此在此能量下系统电导为零.
从图 2 (a)和 (c) 中可以看到, 当硅烯量子线的宽度
M = 4m + 2(m = 1, 2, 3, · · · )时, 即使量子线的宽
度非常宽时, 系统中也不会出现 2e2/h的电导平台,
说明此时硅烯量子线中不存在无能隙的边缘态. 这
是因为在此宽度下, 中间的硅烯量子线边界是非
对称的锯齿形边界, 正是这种边界条件导致这样的
门电压形成硅烯量子线中不存在无能隙的边缘态.
从图 2 (b)和 (d)中可以看到, 当硅烯量子线的宽度
M = 4m 时, 门电压比较弱时 [图 2 (b)], 随着硅烯
量子线宽度变宽, 零电导平台消失, 逐渐地向2e2/h

电导平台演化, 但是即使硅烯量子线宽度变得很
宽, 也无法得到完美的 2e2/h电导平台. 值得注意
的是, 当门电压比较强时 [图 2 (d)], 在硅烯量子线
宽度M = 20情况下, 系统出现了完整的 2e2/h电

导平台, 说明此时硅烯量子线在与门电压接触的边
界处出现了无能隙的边缘态. 在硅烯量子线宽度
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比较窄时, 比如M = 4和M = 8时 [图 2 (d)], 虽然
门电压比较强, 也无法得到完整的 2e2/h电导平台.
这是因为硅烯量子线足够窄, 使得上下边缘态发生
了相互作用, 从而使体系中出现能隙. 通过上面的
分析可知, 如果要在门电压控制的硅烯量子线中得
到无能隙的边缘态必须满足两个条件: 一是硅烯量
子线边界应该是锯齿形或扶手椅形的, 边界处不存
在额外原子; 二是门电压要足够强.

为了进一步理解门电压对输运性质的影响,
我们计算了不同硅烯量子线宽度下电导随门电压

强度Vi 的变化, 如图 3所示. 当门电压强度很弱
时 (Vi < λSO), 因为硅烯纳米带边缘态对弱的非

磁散射是不敏感的, 所以电导能够保持非常好的
2e2/h电导平台. 当门电压强度Vi > λSO时, 电导
随着门电压的增大急剧下降. 在硅烯量子线宽度
为M = 4m + 2时, 如图 3 (a)所示, 即使门电压变
得很强, 电导也不能恢复 2e2/h电导平台. 在硅烯
量子线宽度为M = 4m 时, 如图 3 (b)所示, 硅烯量
子线宽度比较窄时, 由于量子限制而出现能隙, 因
此电导值很低, 但是当硅烯量子线宽度比较宽时,
电导随着门电压增强而升高, 最终会重新演变为
2e2/h电导平台, 比如在M = 20 情况下, Vi > 4t

时, 电导变为 2e2/h.这与我们前面的分析结论是一
致的.
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图 2 量子线宽度m和门电压强度 Vi不同时电导随能量 E的变化 (a), (b) Vi = 1t; (c), (d) Vi = 5t
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图 3 不同硅烯量子线宽度下电导随门电压强度 Vi的变化 (取费米能级E = 0) (a) M = 4n+ 2; (b) M = 4n
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假设门电压控制的锯齿形硅烯量子线是无限

长的, 图 4中给出了不同门电压下锯齿形硅烯量子

线的能带结构. 在硅烯量子线宽度为M = 4m + 2

时, 如图 4 (a)和 (b) (M = 14), 硅烯量子线中出现
了明显的能隙. 而在硅烯量子线宽度为M = 4m

时, 如图 4 (c)和 (d) (M = 20), 在比较小的门电
压下 (图 4 (c), Vi = 1t)系统仍然存在一个小的能
隙, 但是门电压比较强时, 如图 4 (d)所示, 出现了
非常明显的无能隙的边缘态. 这种硅烯/绝缘体
界面的边缘态与硅烯/真空界面的边缘态的区别
是: 在不存在交错势的硅烯纳米带与真空边界处
边缘态在动量空间中是简并的, 而利用门电压形
成的边缘态在动量空间中是分离的, 如图 4 (d)所
示. 此外我们还计算了与动量相关的边缘态的自
旋期望值 ⟨σz⟩ = ⟨φc,v|σz|φc,v⟩, |φc⟩和 |φv⟩分别代
表导带底和价带顶的边缘态, 如图 5所示. 通过
图 4 (d)与图 5对照, 发现门电压控制的边缘态是
自旋谷极化的, 也就是边缘态在不同的能谷中自
旋是相反的, 如图 5中所示, 左能谷 ⟨σz⟩ = 1, 而
右能谷 ⟨σz⟩ = −1, 对导带和价带都是如此. 这
种门电压控制的硅烯量子线边缘态自旋谷极化

性质在硅烯纳米带与真空界面边缘态中是不存

在的.
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图 4 无限长门电压控制锯齿形硅烯量子线的能带结

构 (a) M = 14; Vi = 1t; (b) M = 14; Vi = 5t;
(c) M = 20; Vi = 1t; (d) M = 20; Vi = 5t

对于扶手椅形边界的硅烯纳米带, 利用门电压
同样也可以形成硅烯量子线. 假设门电压控制的扶

手椅形硅烯量子线是无限长的, 图 6给出了不同门

电压和不同宽度下扶手椅形硅烯量子线的能带结

构. 由于扶手椅形边界不会出现非对称情况, 因此
只要量子线足够宽并且门电压足够强, 量子线中就
存在非常好的边缘态, 如图 6 (d)所示, 这与锯齿形
硅烯量子线是不同的. 在图 6 (b)中可以看到, 虽然
门电压非常强, 但是仍然存在一个比较小的能隙,
需要指出的是, 这个能隙并不是像锯齿形量子线中
由非对称边界产生, 它的产生是因为量子线宽度不
够宽, 这使得上下边缘态发生了相互作用. 随着量
子线宽度的增大, 这个能隙会逐渐消失, 从而形成
非常好的边缘态.
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图 6 无限长门电压控制扶手椅形硅烯量子线的能带

结构 (a) M = 14, Vi = 1t; (b) M = 14, Vi = 5t;
(c) M = 20, Vi = 1t; (d) M = 20, Vi = 5t
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4 结 论

利用非平衡格林函数的方法研究了门电压控

制的硅烯量子线中的电子输运性质. 计算结果表
明, 只有当硅烯量子线具有非常好的锯齿形或扶手
椅形边界, 而边界不存在额外硅原子且外加门电压
非常强时, 硅烯量子线中才会出现无能隙的自旋极
化边缘态, 从而系统的电导出现非常好的 2e2/h的

电导平台. 另外, 我们还发现这种门电压控制的边
缘态与硅烯/真空界面的边缘态不同, 门电压控制
的边缘态在每个能谷中自旋是极化的. 这些计算结
果将为利用硅烯制造自旋相关的电子学纳米器件

提供一定的理论基础.
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Abstract
Silicene is a two-dimensional honeycomb lattice formed by a monolayer of silicon atoms, which has similar electrical

properties to those of graphene. Silicene attracts much attention due to its relatively large spin-orbit coupling. The
transport properties through a silicene quantum wire controlled by a gate are studied by using the non-equilibrium
Green function formalism. A pair of gapless and spin-polarized edge states appears only when the gate voltage is strong
and the silicene quantum wire has perfect zigzag or armchair boundaries in which additional silicon atoms are absent.
Moreover, the edge states controlled by gate are spin valley-polarized, that is, the directions of spins are opposite in
different valleys, which is different from that of the edge state at the interface between the silicene and vacuum. These
results can be helpful to design and fabricate the practical silicene nanostructure.
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