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外延石墨烯电导率和费米速度随温度

变化规律研究∗

杜一帅1) 康维2) 郑瑞伦1)†

1)(重庆文理学院电子电气工程学院, 永川 402160)

2)(重庆邮电大学理学院, 重庆 400065)

( 2016年 6月 14日收到; 2016年 10月 16日收到修改稿 )

考虑到原子的非简谐振动和电子 -声子相互作用, 建立了金属基外延石墨烯的物理模型, 用固体物理理论
和方法, 得到金属基外延石墨烯的电导率和费米速度随温度变化的解析式. 以碱金属基底为例, 探讨了基底
材料和非简谐振动对外延石墨烯电导率和费米速度的影响. 结果表明: 1)零温情况下, 碱金属基外延石墨烯
的电导率和费米速度均随基底元素原子序数的增大而增大; 2)外延石墨烯的电导率随温度升高而减小, 其中,
温度较低时时变化较快, 而温度较高时则变化很慢, 费米速度随温度升高而增大, 其变化率随基底材料原子序
数的增大而增大; 3)原子非简谐振动对外延石墨烯的电导率和费米速度有重要的影响, 简谐近似下, 费米速度
为常数, 电导率的温度变化率较大; 考虑到原子非简谐项后, 费米速度随温度升高而增大, 电导率的温度变化
率减小; 温度愈高, 原子振动的非简谐效应愈明显.

关键词: 外延石墨烯, 非简谐振动, 电导率, 费米速度
PACS: 47.11.Mn, 63.20.–e, 63.22.Rc, 65.80.Ck DOI: 10.7498/aps.66.014701

1 引 言

由于石墨烯具有优异的电学、力学和热学等性

质和二维结构, 使石墨烯及其复合材料成为当今国
际研究的重要前沿之一. 目前, 人们对单层石墨烯
已做了不少研究 [1,2], 一般是在金属或半导体平面
基底上通过吸附、沉积等方法生长一层或多层石

墨烯, 这种石墨烯称为外延石墨烯. 由于它更与实
际接近, 因此, 研究外延石墨烯显得更有现实意义.
例如: 基底薄片怎样影响外延石墨烯的形成和吸附
原子的状态、传感器的仪器构件接触点的性质与石

墨烯功能的关系等都是人们正在探索的重要问题.
外延石墨烯的制备和性能的研究已成为石墨烯材

料的研究前沿与热点之一.
在外延石墨烯的制备方法上, 目前采用的外延

法是在一种晶体结构上通过晶格匹配生长另一种

晶体的方法, 它可分为SiC外延法和金属外延法两
类. 其中SiC外延法因SiC本身就是一种性能优异
的半导体且其在单晶加热时会发生石墨化现象, 制
备外延石墨烯相对较易, 已有一些文献对用这种方
法获得的外延石墨烯的制备、性质等开展了研究.
如文献 [3]研究了近平衡制备方法在4H-SiC衬底上
制备的外延石墨烯的表征; 文献 [4]实验研究了退
火时间对 6H-SiC(0001) 表面外延石墨烯形貌和结
构的影响; 文献 [5]对外延石墨烯 -缓冲层 -SiC-基底
系统中原子的置换能进行了计算. 由于SiC外延法
难以实现大面积的制备、能耗高等局限性, 其制备
受到制约 [6].

金属外延法是采用与石墨烯晶格匹配的单晶

为基底, 在高真空环境中热分解含碳化合物 (如乙
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炔、乙烯等), 通过调控和优化工艺参数, 尽可能地
使石墨烯均匀地铺满整个金属基底, 由此获得较大
面积的外延石墨烯. 金属外延获得外延石墨烯的
制备方法主要有 [7]: 化学真空沉积法 (CVD)、温度
控制法 (temperature programmed growth, TPG)、
分离法 (segregation)、碳原料法 (carbon feedstock)、
碳化硅升华法 (SiC sublimation)等. 与SiC外延法
相比, 该方法获得的外延石墨烯不仅面积较大, 连
续均匀, 且易于转移 (通过化学腐蚀去掉金属基底),
因而愈益引起了人们的关注. 文献 [8]综述了金属
表面化学功能化获得外延石墨烯的合成过程和电

学性质, 指出: 石墨烯的功能化可分为离子功能化、
置换功能化、共价功能化三类. 通过氢来实现共价
功能化, 通过金属来实现离子功能化, 通过氮掺杂
来实现置换功能化, 其中, 在金属基底上化学真空
沉积一层石墨烯是首要的一步. 由于该方法所制材
料的性能、形貌受金属基底的影响较大, 探寻一种
易于制备且所制的外延石墨烯性能良好的工艺 (含
基底的选取)、搞清基底与性能的关系等是一个待
解决的重要问题. 文献 [9, 10]对Ru, Ni等金属基底
的外延石墨烯的制备进行了研究, 文献 [11]论述了
在Cu(111)/蓝宝石界面上通过大气压大面积生长
外延石墨烯的CVD方法. 为了揭示金属基底与其
上所生成的外延石墨烯性能的关系, 以便为选取合
适的基底提供理论根据, 文献 [12]研究了在Ru, Ni
等金属基底上形成的外延石墨烯与基底电荷的转

移, 文献 [13]论证了外延石墨烯费米速度与单层石
墨烯中费米速度的关系, 文献 [14]用实验方法研究
了氧对外延石墨烯与金属相互作用的影响.

除采用Cu, Ru, Ni等金属作基底生长外延石
墨烯外, 已有一些文献对碱金属基外延石墨烯进行
研究. 碱金属与石墨烯的晶格常数的差异与现采用
的金属基底的情况差异并不是太大. 例如, Li, Na
的晶格常数分别为3.491× 10−10, 4.225× 10−10 m,
碳的晶格常数为 3.567 × 10−10 m, 两者的差异为
2.1%和 18.4%；而Ni, Cu晶格常数为 3.52 × 10−10,
3.61 × 10−10 m, 两者的差异为 1.3%和 1.2%, 这表
示以碱金属为基底和以Ni, Cu为基底与石墨烯晶
格匹配的差异不是太大, 因而可通过改进工艺条件
用真空沉积获得碱金属基外延石墨烯. 俄罗斯学
者Davydov和Alisultanov等已对碱金属基外延石
墨烯的性质做了不少研究. 文献 [15] 建立了吸附模
型, 对碱金属与石墨烯碳原子的相互作用能进行计

算; 文献 [16]从理论上研究了在金属表面上形成的
外延石墨烯的输运性质, 论证了电导率与金属基底
化学势、费米能的关系; 文献 [17]从理论上计算了
K基底的外延石墨烯的费米速度和电导率. 但这些
研究均未涉及随温度的变化, 而且在研究中, 未考
虑声子的贡献. 对单层和少层石墨烯电导率和温度
的关系, 文献 [18]做了一些研究, 但未研究外延石
墨烯的情况, 而且在研究中未考虑原子的振动 (特
别是非简谐振动)和电子 -声子相互作用. 为了揭示
原子振动的非简谐效应, 我们在文献 [19,20]中对原
子非简谐振动对单层石墨烯的热力学性质的影响

做了研究, 但未研究外延石墨烯的电导率和费米速
度等输运性质. 鉴于金属基外延石墨烯的费米速度
和电导率等输运性质在理论和应用上的重要性, 本
文在考虑到原子非简谐振动和电子 -声子相互作用
情况下, 以碱金属上形成的外延石墨烯为例, 用固
体物理理论和方法, 研究外延石墨烯电导率和费米
速度随温度的变化规律以及原子非简谐振动对它

们的影响.

2 物理模型

本文研究的系统是由在平面状金属 (如Li, Na,
K等碱金属)基底上, 生成由碳原子构成的理想二
维六角形结构的单层石墨烯构成, 其俯面和侧面分
别见图 1 (a)和图 1 (b).

0

1 2

3

(a)

(b)

x
d

图 1 金属基外延石墨烯系统俯面 (a)和侧面 (b)
Fig. 1. The surface (a) and side (b) of the metal-base
epitaxial grapheme.

石墨烯碳原子除与基底碱金属原子有相互作

用外, 彼此之间还有相互作用. 在温度不太高时,
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石墨烯原子只在平面内做微小振动. 原子静止时,
文献 [21]用哈里森键连轨道法, 求出未考虑短程相
互作用情况下一个原子的平均相互作用能. 文献
[22]进一步考虑到原子短程相互作用, 给出石墨烯
一个原子的平均相互作用能为

φ = −V2

[
1 +

9R

V2d12
+ 5β2

(
V1

V2

)2
]
, (1)

式中的V2为两原子的 sp2轨道σ键的共价能, 它与
原子间距离d的平方成反比:

V2 = 3.26
~2

md2
=

B

d2
, 这里m为自由电子的质

量; V1 为金属化能; R = 0.154 × 104(~2/2m)a100 ,
a0为玻尔半径; β2 = 2/3, ~为普朗克常数.

金属基底态密度为 [17]

gm(ε) =
Nm
πW 2

m

√
W 2

m − ε2, |ε| < Wm,

gm(ε) = 0, |ε| > Wm,

(2)

这里, Nm和Wm分别是金属导带可容纳的电子数

和半宽度. 在碱金属作为自由电子近似处理情况
下, 与金属晶格常数a的关系为

Wm =
3~2

2m

(
π

a

)2

. (3)

因热振动, 石墨烯碳原子要在平衡位置 d0附近

做微振动, 假设基底与石墨烯原子之间相互作用
不大, 则振动情况主要由石墨烯碳原子间的相互
作用决定. 将φ(d)在平衡位置d0附近展开, 偏离
δ = d− d0很小时, 有

φ(δ) = φ(d0) +
1

2
ε0δ

2 + ε1δ
3 + ε2δ

4 + · · · . (4)

将 (1)代入 (4)式, 求得原子振动的简谐系数 ε0、第

一和第二非简谐系数 ε1, ε2, 其表示式见文献 [20].

3 外延石墨烯的电导率

外延石墨烯的电导率σ除了电子的贡献σe(T )

外, 还有声子的贡献σp(T ). 在零温情况, 原子振动
很小, 振动被 “冻结”在基态, 声子的贡献σp(T )可

忽略.

3.1 零温情况

文献 [17]给出了零温 (T = 0 K)情况下, 外延
石墨烯的电导率与格林函数G±的关系为

σ =
e2

π~

∫ ς

0

{[ImG+(ε+, εF0)]
2 + [ImG−(ε−, εF0)]

2

+2ImG+(ε+, εF0)ImG−(ε−, εF0)}εqdεq, (5)

其中, ε+ = εD + vF~|q|, ε− = εD − vF~|q|, 这里的
εD是石墨烯布里渊区狄拉克点电子的能量, 按文
献 [17], 取 εD = 0; vF为石墨烯电子的费米速度, 它
与电子跃迁能量矩阵元 t 以及石墨烯最近邻原子间

的距离d的关系为 [13]vF = 3td/2~, |q| 为电子波
矢绝对值, εF0 是零温费米能, 而非零温情况费米
能为 εF.

对金属基底上形成的外延石墨烯, 有 [17]

[ImG± (ε±, εF0)]
2

=
Γ 2

mF[
(bm ∓ εq)

2
+ Γ 2

mF

]2 ,
ImG+ (ε+, εF0) ImG− (ε−, εF0)

=
Γ 2

mF[
(bm − εq)

2
+ Γ 2

mF

] [
(bm + εq)

2
+ Γ 2

mF

] . (6)

其中ΓmF, B, bm分别为

ΓmF = Nm

(
Vm
Wm

)2 √
W 2

m − (εF)2,

B = arctan ξ2 + Γ 2
mF − b2m

|bm|ΓmF
− arctan Γ 2

mF − b2m
|bm|ΓmF

,

bm =

[
1−Nm

(
Vm
Wm

)2
]
εF − εD.

其中Vm为石墨烯与碱金属原子的平均相互作用

能, ξ为石墨烯π带的宽度. 将 (6)式代入 (5)式求
得零温 (T = 0 K)情况下电子贡献的电导率为

σe (0) =
e2
π~

{
Γ 2

mF0

b2m0 + Γ 2
mF0

−
Γ 2

mF0

2

[
1

(ξ + bm0)
2 + Γ 2

mF0

+
1

(ξ − bm0)
2 + Γ 2

mF0

]
+

ΓmF0

2|bm0 |
B0

}
, (7)

这里ΓmF0 , B0, bm0分别为零温情况的ΓmF, B, bm,
由下式表示:

ΓmF0 = Nm

( Vm
Wm

)2√
W 2

m − εF0 ,

B0 = arctan
ξ2 + Γ 2

mF0
− b2m0

|bm0 |ΓmF0

− arctan
Γ 2

mF0
− b2m0

|bm0 |ΓmF0

,

bm0 =

[
1−Nm

(
Vm
Wm

)2 ]
εF0 − εD. (8)
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3.2 温度不为零的情况

非零温情况外延石墨烯电导率为电子贡献与

声子贡献之和: σ(T ) = σe(T )+σp(T ). 文献 [23]给
出的费米能与温度的关系为

εF(T ) = εF0

[
1− π

2

12

(
kBT

εF0

)2
]
, (9)

式中kB是玻尔兹曼常数. 电子贡献的电导率为

σe(T )

=
e2
π~

{
Γ 2

mF
b2m + Γ 2

mF
− Γ 2

mF
2

[
1

(ξ + bm)2 + Γ 2
mF

+
1

(ξ − bm)2 + Γ 2
mF

]
+

ΓmF
2 |bm|

B

}
. (10)

而 bm, ΓmF, B为

ΓmF = Nm

( Vm
Wm

)2√
W 2

m − [εF(T )]2,

B = arctan ξ2 + Γ 2
mF − b2m

|bm|ΓmF
− arctan Γ 2

mF − b2m
|bm|ΓmF

,

bm =

[
1−Nm

(
Vm
Wm

)2]
εF(T )− εD. (11)

为了求得声子对电导率的贡献σp(T ), 按照固
体理论 [24], 考虑到电子 -声子相互作用后, 电子的
分布函数 f满足的玻尔兹曼方程为

∂f

∂t
= −v · ∇rf − F · 1

~
∇kf +

(
∂f

∂t

)
c
. (12)

等式右边第一项为温度分布不均匀, 电子扩散引起
的分布函数的变化; 第二项是外电磁场引起的变
化, 第三项为电子与声子碰撞或声子之间的碰撞引
起, 称为碰撞项. 在无外场和温度梯度不大时, 碰
撞项可以简化, 引入弛豫时间近似, 即令(

∂f

∂t

)
c
= −f − f0

τ
, (13)

这里 τ为弛豫时间, f0是平衡时的电子分布, 即费
米分布. 经不太复杂的运算, 应用二维德拜模型,
求得温度不太高情况下 τ与温度T的关系为

1

τ
≈ 3πm∗c2

8~MkB

(
qm
kF

)3 (
T

θ2D

)
, (14)

其中, M为碳原子质量; m∗为电子有效质量; kF为

电子费米波矢; c = −2εF/3, 这里 εF为石墨烯电子

费米能; qm是声子的最大波矢, 它与石墨烯原胞面
积Ω的关系为qm = (4π/Ω)1/2; θD为德拜温度, 简
谐近似下, 它与 ε0关系为

[25]

θD0 =
~
kB

√
8ε0
3M

. (15)

考虑到原子振动的非简谐效应后, 利用振动频率与
温度的如下关系 [24]

ωD = ωD0

[
1 +

(
15ε21
2ε30

− 2ε2
ε20

)
kBT

]
, (16)

可得到

θD = θD0

[
1 +

(
15ε21
2ε30

− 2ε2
ε20

)
kBT

]
. (17)

利用电导率与自由电子数密度n(对二维,
即单位面积电子数)以及弛豫时间的关系σ =

(ne2/m∗)τ , 得到温度不太高时声子产生的电导
率σp(T )为

σp(T ) =
8ne2M~
3πm∗2c2

(
kF
qm

)3

kBθD

(
θD
T

)
. (18)

分别将 (15), (17)式代入 (18)式, 得到简谐近似和
原子做非简谐振动情况下声子贡献的电导率, 进而
得到外延石墨烯的总电导率.

4 外延石墨烯电子的费米速度

电子的费米速度是电子输运性质中的一个重

要的量. 文献 [17]给出了零温情况外延石墨烯电子
的费米速度的表示式, 但未研究基底的影响和费米
速度随温度的变化, 现以碱金属基底为例作研究.
文献 [17]给出的金属基外延石墨烯电子的费米速
度 v̄F与石墨烯费米速度 vF的关系为

v̄F = vF

[
1− NmV 2

m
W 2

m

]−1

. (19)

将 (3)式代入 (19)式, 注意到金属基点阵常数a与

温度T和线膨胀系数αl的关系为a(T ) = a0(1 +

αlT ), 可得到金属基外延石墨烯电子费米速度 v̄F

与温度T、基底与石墨烯原子相互作用Vm、金属基

底线膨胀系数αl以及 vF的关系为

v̄F = vF

[
1− NmV 2

m
W 2

m0

(1 + αlT )
4

]−1

, (20)

这里Wm0 = 3~2π2/2ma20为零温情况下金属导带

半宽度.

5 非简谐振动对外延石墨烯导电率的
影响

现以在碱金属基底上形成的外延石墨烯为

例, 研究电子 -声子互作用和非简谐振动对外延
石墨烯电导率和费米速度的影响. 将文献 [26]
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给出的碱金属的点阵常数 a数据代入 (3)式求得
导带半宽度Wm. 文献 [15]给出了碱金属与石墨
烯碳原子相互作用能Vm. 另外, 按文献 [27], 取
ξ = 2.38 eV, 碱金属一个原胞相应的导带可容
纳的电子数取Nm = 4, 由石墨烯碳原子间距离

d0 = 1.42× 10−10 m和文献 [27]给出的 t = 2.8 eV,
求得石墨烯费米速度 vF = 0.904493 × 106 m·s−1

和 ε0F = mv2F/2 = 2.3034 eV. 将上述数据代入 (8)
式, 求得T = 0 K时的ΓmF0 , B0, bm0 , 代入 (7)式,
求得外延石墨烯的零温电导率 ε1, 结果见表 1 .

表 1 a, Wm, Vm以及 σm(0)随碱金属元素的变化

Table 1. Variations of a, Wm, Vm and σm(0) for different alkali-metal elements.

Li Na K Rb Cs Fr

a/10−10 m 3.491 4.225 5.225 5.585 6.045

Wm/eV 9.2767 6.3334 4.1411 3.6245 3.0938

Vm/eV 1.98 1.56 1.10 1.02 0.94 0.90

σe(0)/10−5(Ω·m)−1 3.57 4.09 3.88 4.16 4.53

由表 1做出外延石墨烯的零温电导率σe(0)随

碱金属元素的变化如图 2 (a). 将上述数据代入
(9)式, 再一起代入 (10)和 (11)式, 求得外延石墨
烯电子对导电率贡献σe(T )随温度的变化, 结果见
图 2 (b).
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图 2 外延石墨烯电子电导率随基底元素 (a)和温度的变
化 (b)
Fig. 2. Variations of the electrical conductivity of epi-
taxial graphene with the based elements and the tem-
perature, which are shown by Fig. (a) and (b), respec-
tively.

由图 2可见: 1)碱金属基外延石墨烯零温电导
率σe(0)随原子序数增大而增大, 原因在于金属基
底原子序数增大时, 导带半宽度Wm因晶格常数a

变大而变小, 碱金属与石墨烯碳原子相互作用能
Vm也变小, 基底对石墨烯中电子的约束减弱, 因而
外延石墨烯的电导率变大; 2)外延石墨烯电子贡献
的电导率随温度升高而略有增大, 但变化极小, 其
数量级为 10−5(Ω·m)−1, 这与纯石墨烯电子贡献的
电导率有区别, 原因在于碱金属基外延石墨烯电
子贡献的导电率σe除受石墨烯原子影响外, 还受
到基底元素原子相互作用能Vm的影响; 3)外延石
墨烯电子贡献的电导率随温度的变化情况与基底

材料有关, 在Li, Na, K, Rb, Cs这 5种元素中, 以
K基底的外延石墨烯电导率随温度的变化最大, 而
Cs基底的变化最小.

文献 [20]求出石墨烯原子振动的简谐系数
ε0和非简谐系数 ε1, ε2分别为 ε0 = 3.5388 ×
102 J·m−2, ε1 = −3.49725 × 1012 J·m−3, ε2 =

3.20140×1022 J·m−4. 碳原子质量M = 1.995017×
10−26 kg. 将其与 kB = 1.38065 × 10−23 J·K−1,
~ = 1.05457 × 10−34 J·s−1等数据代入 (15)式, 求
得 θD0 = 1660.02 K. 石墨烯碳原子间距离 d0 =

1.42×10−10 m,求得Ω = 1.74625×10−20 m2, qm =

2.68199× 1010 m−1, kF = 1.89638× 1010 m−1. 由
前面求得的 εF0 , 求得 c = −2εF/3 = −1.5356 eV.
将这些数据代入 (18)式, 求得σp(T ). 再与 (10)式
求出的σe(T ) 一起代入σ(T ) = σe(T ) + σp(T ), 得
到温度不太高的情况下外延石墨烯的电导率随温
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度的变化. 图 3给出了以锂为基底的外延石墨烯电
导率随温度的变化, 图中的 1为简谐近似, 2为只考
虑到第一非简谐项, 3为同时考虑到第一、二非简谐
项的结果.
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图 3 (网刊彩色) 锂金属基外延石墨烯电导率随温度的变化
Fig. 3. (color online) Variation of electrical conductivity
of the Li-base epitaxial graphene with the temperature.

由图 3可见: 1)在温度不太低的情况下外延
石墨烯的电导率随温度升高而减小, 其中, 简谐
近似时, 电导率几乎与温度为反比; 2)考虑到原
子的非简谐振动项后, 电导率要比简谐近似的值

稍大, 而且温度愈高, 两者的差愈大, 非简谐效应
愈明显. 其原因在于: 在相同的温度下, 考虑到
原子的非简谐振动项后, 声子的弛豫时间 τ增大,
而声子电导率与弛豫时间 τ成正比, 因此, 电导
率变大. 计算表明: 声子对电导率的贡献远大于
电子的贡献, 外延石墨烯的总电导率近似等于声
子电导率, 即σ ≈ σp. 文献 [17]由于未考虑声子
对电导率的贡献, 计算得到的电导率对Li, 只有
σ = 3.57× 10−5 (Ω·m)−1, 而本文考虑到声子对电
导率的贡献后, 得到的电导率在T = 500 K时, 为
σ = 1.25 (Ω·m)−1, 与由文献 [28]给出的载流子迁
移率算出的电导率σ ≈ 0.7 (Ω·m)−1数量级接近.

6 非简谐振动对外延石墨烯费米速度
的影响

将前面求得的石墨烯费米速度 vF以及Nm和

表 1的数据代入 (19)式, 求得零温情况外延石墨烯
的费米速度 v̄F随基底元素变化, 结果见表 2 , 其变
化曲线见图 4 .

表 2 v̄F, αl随碱金属元素的变化

Table 2. Variations of v̄F and αl with the metal elements.

Li Na K Rb Cs Fr

v̄F/106 m·s−1 1.10605 1.19433 1.26016 1.32388 1.43395

αl/10−6 K−1 58 71 83 9 0.97
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图 4 外延石墨烯零温费米速度随基底元素的变化

Fig. 4. Variation of the Fermi velocity of the epitaxial
graphene with the low temperature at the zero tem-
perature.

由图 4可见, 在零温情况下碱金属基外延石墨
烯的费米速度随原子序数的增大而增大, 但变化不

大. 其原因在于: 原子序数增大时, 最外层电子受
核的引力因原子半径的增大而减小, 石墨烯和基底
元素原子相互作用Vm减小, 因此费米速度增大.

由文献 [29]给出的碱金属的体膨胀系数αV的

数据, 求得线膨胀系数αl = αV/3, 数据见表 2 .将
这些数据代入 (20) 式, 求得几种碱金属基外延石
墨烯电子费米速度 v̄F随温度的变化, 结果见图 5 .
其中图 5 (a)为Li, Na, K基底, 图 5 (b)为Rb, Cs基
底. 图中的虚线为简谐近似 (αl = 0)的结果, 而实
线为非简谐 (αl ̸= 0)的结果.

由图 5可见: 1)碱金属基外延石墨烯的费米速
度随温度的升高而增大, 具体变化情况与基底材料
有关, 在几种碱金属基中, 以K基底的费米速度随
温度的变化最大, 而以Cs基底的变化最小, 例如温
度从 500 K升高到 1000 K时, 基底K的费米速度
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增大了 9.2%, 而基底Cs则只增大了 0.11%, 其原因
在于碱金属基外延石墨烯的费米速度以及随温度

变化率的大小均与石墨烯基底元素原子相互作用

能以及基底材料自身性质有关; 2)不考虑原子非简
谐振动时, 外延石墨烯的费米速度为常量, 考虑到
原子非简谐振动后, 不同基底的外延石墨烯的费米
速度均随温度升高而非线性增大, 温度愈高, 非简
谐效应愈显著, 例如对K基底情况, T = 300 K时,
每升高100 K, 费米速度增大0.6%; T = 1500 K时,
每升高100 K, 费米速度增大3.8%.
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图 5 (网刊彩色) 外延石墨烯费米速度 v̄F随温度的变化

Fig. 5. (color online) Variations of the Fermi velocity
with the temperature for the epitaxial graphene.

7 结 论

本文对金属基外延石墨烯电导率和费米速度

变化规律的研究表明: 1) 零温情况下, 碱金属基外
延石墨烯的费米速度和电导率均为常数, 其值与基
底元素的原子序数有关, 随基底元素原子序数的增
大而增大; 而非零温情况下, 碱金属基外延石墨烯
的电导率和费米速度均随温度变化而变化, 其变化
情况既取决于基底元素的性质, 又取决于石墨烯和

基底元素原子相互作用能的大小, 具体关系由 (10),
(18)和 (20)式表示; 2)碱金属基外延石墨烯电导率
随温度升高而减小, 其中, 温度较低时 (T < 300 K)
时变化较快, 而温度较高时则变化很慢, 它的电导
率包括声子的贡献和电子的贡献两部分, 其中电子
的贡献部分很小且随温度变化也很小, 声子贡献的
电导率远大于电子贡献且随温度的变化较大; 3)金
属基外延石墨烯电子的费米速度随温度升高而增

大, 但变化较小, 其具体变化情况与基底材料原子
序数有关; 在几种碱金属基中, 以K 基底的外延石
墨烯的费米速度随温度的变化最大, 而以Se基底
的变化最小; 4)原子的非简谐振动对外延石墨烯
的电导率和费米速度有重要的影响, 简谐近似下,
费米速度为常数, 电导率随温度升高而较快减小,
几乎成反比关系; 考虑到原子非简谐项后, 费米速
度随温度升高而增大, 电导率随温度升高而减小
的变化速度减慢, 温度愈高, 原子振动非简谐效应
愈明显.

感谢西南大学物理科学与技术学院王俊忠教授的指导.
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Abstract
The atomic anharmonic vibration and the electron-phonon interaction are considered, and then a physical model

about the metal-based epitaxial graphene is built. Variations of the electrical conductivity and the Fermi velocity with
temperature for the metal-based epitaxial graphene are given based on the solid state physics theory or method. The
alkali-metal epitaxial graphene is selected as the substrate, and then the influences of substrate material, electron-
phonon interaction and the anharmonic vibration on the electrical conductivity and the Fermi velocity of epitaxial
graphene are discussed. Some results are shown as follows. Firstly, at zero temperature, the electrical conductivity and
the Fermi velocity of the alkali-metal-base epitaxial graphene increase with the number of the atoms in substrate material
increasing. Secondly, the electrical conductivity of epitaxial graphene decreases with temperature rising. Furthermore,
the variation rate also decreases with temperature rising. Generally, the electrical conductivity originates mainly from
electrons and phones. The electronic contribution to the electrical conductivity varies with temperature slowly, but the
phone contribution to electrical conductivity varies with temperature evidently. Therefore, the contribution of phonons
to electrical conductivity is much larger than that of electrons. Furthermore, the contribution increases with the number
of atoms in basal elements. The phonon contribution to conductivity decreases with temperature rising, but it is
unrelated to the basal elements. Thirdly, the Fermi velocity of the epitaxial graphene increases with temperature slowly.
The variation of the Fermi velocity with temperature decreases with the increase of interaction between the graphene
and the basal atoms. However, it increases with the number of atoms of the basal materials. The anharmonic effect
causes important influences on the electrical conductivity and the Fermi velocity. Under the harmonic approximation
the velocity is constant. However, the conductance increases rapidly with temperature. With considering the atomic
anharmonic terms, the Fermi velocity increases with temperature. The variation of the electrical conductivity with
temperature increasing becomes slower. If the temperature is higher, the anharmonic effects become more evident.
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