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摘 要 非碳元素构成的二维单质原子晶体材料，具有与石墨烯相似的单层结构

和物理性质，对它们的研究有望发掘一些崭新的性能及相关的应用，是当前凝聚态物理

及新材料等相关领域的重要研究方向之一。文章详细介绍了近几年发展起来的单一元素

所形成的二维原子晶体材料，分别对其结构、物性、应用前景等方面的研究进展进行了

综述介绍。
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Abstract Monoelemental 2D atomic crystalline materials of non-carbon elements have

an atomic layer thickness similar to that of graphene, but also have unique properties. They are

becoming an important research field of condensed matter physics and new materials, and prom-

ise to exhibit new properties with wide applications. This paper reviews the development of

these 2D atomic crystals in the past few years, with a detailed description of their structure,

physical properties, application prospects, and various other aspects.

Keywords 2D atomic crystals, fabrication methods, structure characterization, bandgap

manipulation

1 引言

石墨烯是近十年来研究最热的二维原子晶体

材料，因其独特的原子结构和电子能带结构，蕴

含了丰富和新奇的物理化学性质[1，2]，不但在基础

研究方面，而且在应用研究方面都可以说是一颗

“明星”，成为凝聚态材料与物理[2，3]、微电子[4，5]、

催化[6]、能源[7]等领域的研究热点。目前国际上正

在增大投资用于石墨烯和相关二维材料的研究和

应用开发[8]，例如，2013年石墨烯研究入选欧盟

“未来新兴旗舰技术”的两大项目之一，十年内

获得10亿欧元的资助。然而，作为一种新型的二

维原子晶体材料，石墨烯在微电子方面的应用还

存在很多需要解决的问题，国际半导体技术路线

图认为石墨烯微电子器件的发展将是一个长期的

过程，随着石墨烯质量及器件性能的提高，有望

出现新的突破[5，9]。

伴随石墨烯的发展，类石墨烯结构的其他单

元素二维原子晶体材料，近几年来也逐渐成为国
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际前沿研究热点[8，10]。例如，硅和锗元素的类石

墨烯蜂窝状材料、硼元素的多孔二维结构、磷

元素的褶皱起伏结构等等。研究这些二维原子

晶体材料及物性，一方面有望弥补石墨烯无能

隙的不足；另一方面，它们很可能具有一些更

为有趣的特殊性质，有望带来崭新的功能及相

关的应用。

目前，除了石墨烯，非碳元素二维原子晶体

材料的研究，在理论和实验上已经取得了很大进

展，例如硅烯[11—15]、锗烯[16，17]等二维原子晶体的

制备已经实现，研究人员正在对它们各自独特的

物理性质进行深入分析和调控，并对这些性质的

应用前景予以发掘。石墨烯的研究已经有很多综

述文章，本文集中在非碳元素构成的二维原子晶

体，对它们的最新研究进展进行综述介绍。

2 硅烯(单层二维硅，IV族烯)

在元素周期表中，Si 和 Ge 元素与 C 元素同

族，具有相同的壳层电子结构。早在 1994 年，

Takeda等人首先在理论上预言了 Si和Ge形成类

石墨烯蜂窝状结构的可能性，Si元素构成的六元

环扩展倾向于形成褶皱的翘曲结构[18]。2004年单

原子层厚度石墨烯的实现，使人们再次关注Si元

素构成的单原子层厚度的二维结构。2007 年，

Guzman-Verri等人 [19]通过紧束缚模型计算了不同

Si纳米结构的电子态，把Si原子以 sp2杂化构成的

蜂窝状单原子层二维薄膜称为硅烯，把Si原子以

sp3杂化构成的非共面翘曲结构称为Si薄膜。硅烯

中低翘曲结构(图1(a)、(b))的形成原因在于Si—Si

间较大的原子间距削弱了π—π电子之间的交叠，

导致硅原子之间无法以纯粹的 sp2杂化形成平面结

构，即所有硅原子都位于同一平面内。当硅原子

之间发生一定的翘曲，增大 pz轨道重叠度，硅原

子之间的 sp2—sp3混合杂化可使体系稳定存在[20]。

与石墨烯能带结构类似(图1(c))，理论预言自由状

态下的硅烯在能带 K 点具有狄拉克锥的特性 [18]。

最近的研究报道了狄拉克锥能带性质在Ca元素插

层的硅烯中有望观测到[21]。

随着理论研究的深入，硅烯自身结构所具有

的独特物理性质也逐渐被揭示出来。例如，硅烯

的二维拓扑绝缘体特性 [22， 23]。硅原子之间的

sp2—sp3混合杂化引起硅烯呈现翘曲褶皱，使得

其电子自旋轨道耦合作用(1.55 meV)大大强于石

墨烯，预计在 18 K 时可以观察到量子自旋霍尔

效应[22]；相比之下，石墨烯则需要在极低温度下

才能观测到这一效应，很难在实验中实现[24]。另

外，施加垂直于硅烯的电场对其物性进行调控，

使晶格对称性发生改变，还可实现对其带隙的

调控[25]。

硅烯丰富的理论预言结果，特别是新奇物

性，促使人们在实验上去获得硅烯。由于自然界

中Si以 sp3杂化的共价键形成单质，通过机械解离

块体硅来获得硅烯是无法实现的。迄今为止在固

体表面外延生长硅烯是唯一的制备方法，虽然分

子束外延方法比机械解离方法复杂，但利用这一

半导体工艺有望进行大规模生产。2012年，多个

研究工作报道了在Ag(111)表面生长硅烯，实空间

图1 硅烯的低翘曲结构示意图，(a)和(b)分别为侧视图和

顶视图；(c)理论计算的自由状态的硅烯能带结构[22]；(d)和

(e)为Ag(111)上硅烯不同相的STM图像[12]；(f)Ir(111)上硅烯

的STM图像、STM模拟、理论计算结构图[30]
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探测到的扫描隧道显微镜(STM)图像如图 1(d)，

(e)所示，报道的硅烯具有(4×4)，( 13 × 13 )，

(2 3 ×2 3 )和( 3 × 3 )等多种不同超结构[11，15，26—28]。

Takamura等人在ZrB2(0001)表面上也成功生长出

硅烯[29]。2013年Meng等人成功地在 Ir(111)表面制

备出硅烯(图1(f))[30]。由于Ag，ZrB2和 Ir与硅烯有

较强耦合作用，难以对硅烯本征性质进行表征。

因此人们尝试在非金属衬底上制备硅烯，目前已

有报道在半导体MoS2上生长出硅烯[31]，但其均匀

性及尺寸均不如在金属衬底上外延生长的硅烯。

最近的理论计算表明，在硅烯和金属表面间直接

插入碱金属元素，可降低基底对硅烯电子能带结

构的影响，从而恢复硅烯的本征能带结构[32]。

硅元素是当今半导体工业及信息时代的基

石，基于硅元素的硅烯在未来信息器件中的应用

格外引人瞩目。由于硅烯巨大的比表面积和不饱

和键，在空气中暴露三分钟就会被严重氧化 [33]，

这增加了器件制备中的困难。2015年Akinwande

等人成功地制作出了硅烯场效应晶体管。他们巧

妙地沉积 Al2O3保护 Ag(111)薄膜上生长的硅烯，

并且采取一种称为封装—分层—转移的方法来制

作硅烯场效应器件。拉曼信号检验表明，经过封

装的硅烯可在大气环境下能够较长时间保持本征

性质，其载流子迁移率可达 100 cm2·V－1·s－1[34]。

硅烯与当前的硅基半导体工业兼容，对于半导体

器件小型化接近物理尺寸极限面临的量子效应限

制，提供了可行的解决方案。针对硅烯器件更深

入的研究具有重要的科学意义。

3 锗烯(单层二维锗，IV族烯)

2011年姚裕贵等人[3，22]通过理论计算分析指

出，二维起伏的锗烯比石墨烯和硅烯具有更大的

自旋轨道耦合能隙(图2(a))，可实现量子自旋霍尔

效应的观测，有望成为未来信息器件的重要基础

材料。硅烯被成功制备[11—15]后，锗元素构成的二

维结构的制备成为研究热点。2014年，高鸿钧研

究组Li等人[17]在Pt(111)上利用分子束外延生长方

法制备出了单层起伏的锗烯，锗烯为长程有序的

单晶结构(图 2(b))。由锗元素构成的二维蜂窝状

结构的成功制备，在实验上证明了单层起伏的锗

蜂窝状结构确实可以稳定存在(图2(c))，结合第一

性原理计算分析，揭示了近邻Ge原子间的电子态

局域化分布，维持了二维锗烯的连续性(图 2(d))，

即Ge原子以共价键结合而形成大面积的二维蜂窝

状原子晶体。随后Davila[16]和Derivaz[35]等人分别

在Au(111)和Al(111)表面上也实现了单层起伏锗

烯的制备。

与硅烯类似，锗烯也具有优秀的拓扑性质，

根据Ye[36]和姚裕贵等人[3，22]的理论计算结果，二

维起伏的锗烯具有极高的电荷迁移率，而结构起伏

带来的自旋轨道耦合作用打开的能隙高达24 meV，

加上其具有的拓扑性质，甚至可能在室温下观测

到量子自旋霍尔效应。通过外加电场调制能隙还

可以实现拓扑相变和螺旋零能态模式[37]。不仅如

此，锗烯具有的近似 s波超导体性质有可能使其

形成一种具有马约拉纳费米子的拓扑超导体 [38]。

这些性质为锗烯提供了在自旋电子学和量子计算

等领域诱人的应用前景。

目前，锗元素被用于场效应三极管的沟槽增

强层，锗烯对未来 5 nm 代技术新工艺的发展、

器件速度的提高、能耗的降低等方面都具有重要

意义。

图2 (a)理论计算的锗烯能带结构[22]；(b)Pt(111)上锗烯的低

能电子衍射 (LEED)图案； (c)Pt(111)上锗烯的 STM 图像；

(d)Pt(111)上锗烯的理论模拟STM图 [17]
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图3 (a)顶层Sn原子排布及STM图；(b)顶层(A层)及次顶层(B层)Sn原子排布及STM图；

(c)Sn原子排布侧视图(A层为顶层，B层为次顶层)[40]

4 锡烯（单层二维锡，IV族烯）

随着 IV族元素二维晶体材料硅烯和锗烯相继

被制备出来，位于同一族的锡元素构成的二维晶

体结构(锡烯，stanene)也备受关注。2013年张首

晟等人 [39]理论预言，锡烯具有优越的物理特性，

是一种大能隙二维拓扑绝缘体，有可能在室温下

实现无损耗的电子输运，因此在未来电子学器件

方面具有重要的潜在应用，通过对锡烯的调控，

还可能实现拓扑超导态、热电效应、室温下的反

常量子霍尔效应等新奇特性。这些优异的性质激

励着科学家探索这种新型二维材料的生长。

2015年，上海交通大学贾金锋等人利用分子

束外延(MBE)方法在 Bi2Te3(111)衬底上制备出了

Sn元素构成的原子层厚度薄膜，并通过 STM和

ARPES确认该薄膜的原子结构及电子能带结构[40]。

该薄膜由两个不在同一原子平面的Sn亚原子层构

成，面内存在起伏(图 3)。由于 Bi2Te3衬底的作

用，锡烯的拓扑性质没有被观测到。张首晟等进

一步研究了影响锡烯性质的可能因素[41]。

5 硼烯（单层二维硼，III族烯）

硼元素是在元素周期表中的 III族元素，也是

碳元素的近邻元素，促使人们寻找硼的二维晶体

——硼烯(borophene)。三价硼原子的外层电子结构

为2s22p1，相比碳原子中典型的sp2或sp3杂化，由于

缺少电子，硼原子之间有着复杂的成键机制[42，43]。

理论研究表明，两中心和三中心的B—B键可以

形成，使得块状硼有多达16种同素异形体[44—46]。

1997 年，Boustani 等人 [47]通过理论计算指

出，可能存在准平面结构的硼原子簇，提出了B7

(含7个硼原子的硼原子簇)构建褶皱的二维硼原子

层(图4(a))和硼纳米管。相比于褶皱三角网格构建

的二维硼原子层，Tang等人[48—50]根据理论计算结

果预言六方孔和三角网格混合的片状(sheet)二维

硼原子层构型(图 4(b))，这种

构型具有更大的结合能。在

片状二维硼原子层构型的基

础上，Wu等人 [51]进一步通过

理论计算提出了多种形式的

二维硼原子层。

类似于碳元素可形成多

种纳米结构，对于硼元素，

实验上已经合成硼纳米线 [52]、

硼纳米带[53]、单壁硼纳米管[54]、

多壁硼纳米管[55]、B40富勒烯[56]

等。类似于硅和锗，硼的块

体也不是层状结构，所以不

能通过机械剥离方法得到二

维硼原子层。实验中人们通

过化学气相沉积、分子束外

延生长方法来获得二维硼原

子层。Xu 等人 [57]利用乙硼烷

在 0.5 Pa，950 ℃条件下得到

10 nm 厚的单晶硼纳米薄片。

这种薄片展现了较好的场发

图4 (a) 理论计算的B7硼原子簇构建的褶皱的二维硼原子层示意图；(b)多孔片状(sheet)硼

烯的理论构型[48]；(c) B7硼原子簇及Ag(111)衬底上生长硼烯示意图；(d)条纹相硼烯STM

图像[61]；(e)S1相硼烯的STM图像；(f)S1相硼烯结构示意图及模拟STM图像；(g)S2相硼

烯的STM图像；(h)S2相硼烯结构示意图及模拟STM图像[62]
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图5 (a)黑磷薄层制备的场效应晶体管及其输运性质[69]；(b)黑磷的层状结构示意

图；(c)磷烯的各向异性电学和力学性质[68]

射性能和热稳定性。Amsler等人[58]研究硼原子在

B(111)上的表面重构时发现，准平面的二维硼原

子层可能存在。但考虑到二维硼原子层和衬底间

强的相互作用，很难将其从块状硼衬底剥离下

来。Liu等人[59]通过第一性原理计算指出在金属衬

底上合成二维硼原子层的可能性，提出Au(111)和

Ag(111)表面是比较好的衬底。关于更多硼元素二

维结构形式的研究可参看Li等人的文章[60]。

最近，Guisinger 等人 [61]在超高真空条件下，

利用纯度为 99.9999%的硼在Ag(111)衬底上外延

生长出单原子层厚的硼烯(图4(c))，获得了两种硼

烯相，分别称为条纹相(striped phase)(图4(d))和均

匀相(homogeneous phase)。他们根据计算的能带

结构提出，孤立的硼烯沿着条纹的方向表现出金

属性质，而沿着平面外褶皱方向具有带隙。因

而，硼烯是一个高度各向异性的二维材料，沿

着条纹的方向导电。他们还提出褶皱的硼烯结

构具有各向异性的力学性能，由于硼原子间强

的相互作用使得平面外褶皱方向的杨氏模量达到

398 GPa·nm，高于石墨烯的杨氏模量340 Gpa·nm。

硼烯表现为各项异性金属性质及高的机械强度，

作为二维材料家族的补充，将在相关应用中发挥

其独特的作用。

在同一时期，吴克辉等人 [62]

也在超高真空条件下，利用纯度

为 99.9999%的硼在 Ag(111)衬底

上外延生长出单原子层厚的硼

烯。实验中观测到两种硼烯相，

称为S1和S2，对应于理论预言的

片状二维硼原子层中的构型[51，63]。

实验结果还表明，当硼覆盖度接

近一层时，三维的硼原子簇开始

形成，表明硼—银相互作用在单

层硼烯生长过程中起着重要的

作用。

最近的理论计算结果表明，

二维硼原子层可以作为锂离子电

池的阳极材料 [64]；通过金属阴离

子修饰，二维硼原子层有望成为

储氢材料[65]；吸附锂原子的二维硼原子层有望成

为电子器件中的电极材料[66]。目前关于硼烯的很

多工作还是基于理论计算的，需要从实验上检验

这些想法的可行性。

6 磷烯(单层二维磷，V族烯)

在元素周期表中，磷元素是V族元素，也是

碳元素右下角的近邻元素，原子结构上的相似性启

发人们寻找磷的二维晶体——磷烯(phosphorene)。

黑磷块体作为磷元素最稳定的同素异形体，在

1914年就被制备出来[67]，它具有层状结构。2014

年初，张远波和叶培德等人[68，69]分别利用胶带剥

离黑磷薄片，得到层状薄片，10 nm厚的薄片场

效应器件迁移率可达到 1000 cm2V－1 s－1(图 5(a))。

不同于石墨中碳原子以 sp2杂化成键，磷原子有5

个价电子，与近邻的 3个磷原子以 sp3杂化成键，

这就决定了磷烯的二维平面具有不同于硅烯、锗

烯的各向异性的褶皱起伏(图 5(b))，一般将平行

于原子起伏的方向称为锯齿型(zigzag)，垂直于原

子起伏的方向称为扶手椅型(armchair)。另外，磷

烯中孤对电子提供空轨道使得其容易吸附其他分

子，甚至被氧化，因此在空气中稳定性不好。
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黑磷块体具有 0.3 eV的直接带隙，随着层数

的减少，不同方法得到磷烯的能隙有所差异 [70]。

单层磷烯理论计算的光谱带隙为 1.5 eV[71，72]，与

光谱实验测量值一致。通过控制磷烯层数可实现

带隙的调控，使得磷烯器件的应用具有明显的优

势。此外，有报道指出，在黑磷中掺入As元素可

以调控能隙到0.15 eV[73]，单层磷烯局部氧化可以

得到 4.3 eV的能隙[71]。从二维材料整体来看，石

墨烯是零带隙，过渡金属硫族化合物具有大于

1.0 eV较宽禁带[74]，磷烯可填补近红外到可见光

的宽波段。最近的研究发现，薄层黑磷和 h-BN

衬底的界面存在由外加电场诱导产生的二维高迁

移率电子气[75]。目前基于磷烯的场效应晶体管[76]、

光电子器件[77]方面的研究结果已有报道。

在磷烯中，磷原子以 sp3杂化成键构成的原子

起伏形成 zigzag和 armchair两个各向异性的方向，

在这两个方向上电子特性相差很大，这一性质使得

磷烯在电子学[77，78]、光学[79]、力学[80]、热电[81]上有

可能诞生新型器件(图5(c))。热电器件需要良好的

电导率和很差的热导率，磷烯的各向异性使得其在

armchair方向具备这一特性。热电效应的品质因

子(ZT )为2.5就可达到商用化要求[81]，磷烯能否达

到这一要求还需要实验验证。

对于磷烯的制备方法，目前也有较多的报

道。磷烯和石墨烯类似，可通过胶带法获得少数层

或者单层结构。另外，通过脉冲激光沉积方法也可

获得磷烯[82]，其质量还有待提高。溶液中解离[70，72]

和等离子体辅助减薄[83]的制备方法也可获得磷烯薄

层。磷烯面临的挑战是，在空气中不稳定，我们

期待通过包裹封装[83]、钝化改性[73]等提高稳定性

的方法来得到更好的结果。

总的来说，不同于石墨烯和其他 IV族元素构

型的单元素二维晶体，磷烯具有带隙优势，目前

在材料的制备和稳定性方面还存在挑战，限制其

在器件研究方面的进展。

7 锑烯（单层二维锑，V族烯）

元素周期表中V族元素构成的层状材料，例

如黑磷具有带隙可调，以及较高的载流子迁移率

等特性。然而，在大气环境条件下，黑磷是不稳

定的，使得基于黑磷的器件适用性是有限的。V

族元素锑(Sb)构成的单层锑烯(antimonene)，除了

具有黑磷的优势，可能具有更好的稳定性，最近

引起了人们的兴趣。例如，理论预测锑烯的带隙

随层厚变化，而且锑烯具有相当大的载流子迁移

率；特别对于单层锑烯，它被预言有一个宽的

2.28电子伏特带隙[84]，在相关电子器件和光电子

器件领域有广泛的应用前景。近两年，人们对少

数层厚度（几个纳米到几十个纳米厚度）的锑烯

进行了相关的研究[85—87]。然而，高质量的单层锑

烯生长存在挑战。

2016年，高鸿钧研究组Wu等人 [88]利用分子

束外延生长方法成功制备出了单层锑烯。他们在

过渡金属二硫属族化合物(TMD)二碲化钯(PdTe2)

晶体衬底上首次获得了高质量蜂窝状单层锑烯

(图 6(a)，(b)，(c))，单层锑烯和基板之间只有微

弱的范德瓦尔斯相互作用。此外，空气暴露试验

表明，单层锑烯在空气中具有惊人的化学稳定性

(图 6(d)，(e)，(f))。单层锑烯作为二维电子学器

件，具有宽带隙、高迁移率、化学稳定性高的特

点，有望成为未来电子学及相关器件的理想候

选，在未来信息电子学及半导体器件开发研究

方面具有很大的前景。此外，该项工作直接利用

TMD二维材料作为衬底直接外延生长单层锑烯

二维材料，这样的生长模式可原位制备锑烯异

质结，有望进一步促进二维材料异质结器件的

研究。

8 铪烯(单层二维铪，过渡元素烯)

石墨烯的优异性能激发人们关注其他新型二

维蜂窝状材料。上面提到的硅烯、锗烯、硼烯、

锡烯等就是其中的例子。然而，这些单层二维蜂

窝状材料都是由只含有 s和 p电子的元素构成的，

自旋轨道耦合不强，在自旋电子学方面有局限

性，虽然 d 电子元素具有强的自旋轨道耦合强

度，但过渡金属元素构成的二维蜂窝状结构鲜有
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图6 (a)二碲化钯(PdTe2)晶体上锑烯生长过程及结构示意图；(b)和(c)为单层锑烯的大面积

及原子分辨STM图像；(d)和(e)为样品暴露空气前后的STM图像，表明暴露空气后，锑烯

的表面依旧平整；(f)样品暴露空气前后的X射线光电子能谱实验(XPS)测量数据，表明Sb元

素没有被氧化的痕迹，具有强的化学稳定性[88]

图7 (a)Ir(111)表面上铪烯的STM图像，LEED图案以及电

荷分布图；(b)Ir(111)上铪烯的单原子分辨的STM图像；(c)铪

烯原子晶格的三维示意图[89]

报道。高鸿钧研究组Li等人[89]

突破蜂窝状二维结构由 p区

元素(例如碳、硅、锗)构成

的现状，首次获得了过渡金

属元素(铪)的单层平面蜂窝

状结构 (图 7(a))。实验结果

表明，铪原子在基底上形

成了自己的二维蜂窝状结

构(图 7(b)，(c))，并且最近

邻铪原子的间距与体状铪

内 部 的 原 子 间 距 极 其 接

近，之间为共价键性质。

这类由 d区元素构成的二维

晶体材料，其几何和键结

构与石墨烯类似，被称为 d

电子烯或者金属烯。这种 d

电子金属元素构成的二维

蜂窝状结构具有更强的自

旋轨道耦合，为研究二维体系中新的量子现象

和电子行为提供了全新的材料基础。铪也是当

今半导体科学和技术中最重要的元素之一，制

备出铪元素构成的类石墨烯结构具有重要科学

和技术意义。

9 结语

尽管在单一元素构成的二维原子晶体材料领

域，特别在材料的制备方面，已经取得了许多重

要进展，但在探究其拓扑、超导性质，调制缺

陷、能带，理解基底的作用等方面仍大有作为，

有望发现新的奇异性能，将对整个凝聚态物质科

学的发展和未来信息器件的构建产生巨大影响。

当前二维单质原子晶体材料研究的主要目标包

括：寻找实现超高质量样品的可控制备工艺，更

深入认识其基本物理特性及获得本征物性，探索

相关领域的应用。在理论、合成、表征及器件等

方面取得突破，无疑会极大地推动基于二维原子

晶体材料的科技进步。在二维原子晶体材料领

域，中国科学家的研究工作在国际上已形成特色

和优势，在国家有关部门和科学家们的共同持续

努力下，我国在这个重要国际前沿科学研究领域

有望达到国际领先地位。

致 谢 感谢课题组成员周璋、吴良妹、邵

岩和武旭在本文撰写中给予的支持和帮助。
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揭 示 黄 金 的 秘 密
物理新闻和动态

黄金光亮的颜色是不寻常的强相对论效应产生

的。这种效应也使金的电子性质的理论计算变得复

杂。研究这种贵重金属的理论家们奋斗了几十年试图

解决他们的预计与实验观测之间的分歧。一项新的工

作计入了5个电子之间的5级相互作用，以前所未有的

精度计算了电子关联的贡献，解决了这一问题。

计算一个原子的电子性质绝非易事，特别是对

于重原子，其强库仑势意味着电子的相对论能量不可

忽略。在金原子的情况，相对论效应使得6s和5d轨道

之间的间隙小于预期值，这就是为什么金吸收蓝色光

而反射淡黄色光的原因。但是金的其他方面的问题解

释起来更困难。金的电离能（从金的原子中移开一个

电子所需的能量）和电子亲和势（向金原子上加一个

电子所需的能量）的计算一直低估了实验值达几十毫

电子伏。

新西兰 Massey 大学的 Peter Schwerdtfeger 及其同

事对金进行了精确的计算。他们的模型中计入了相对

论效应以及电子关联和量子电动力学效应。电子关联

包括多电子原子中所有的电子—电子相互作用。以前

的研究处理过金原子中79个电子之间的关联，但是一

般只做到3个电子之间的3级相互作用。Schwerdtfeger

的团队将计算扩展到4级和5级相互作用，从而将电离

能和电子亲和势的计算值与实验值的差别减小到几个

毫电子伏，比以前的结果改进了10倍。所用的方法可

用于更重的元素。

(周书华 编译自 Michael Schirber. Physics，January

10，2017)
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