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研究快讯

3)45*4 边纳米石墨带超导结中的可控 1 6 ! 相变!

梁奇锋7，0 - - 余- 勇7 - - 王强华7 - - 董锦明7，8

（7- 南京大学物理系- 固体微结构国家实验室- 计算凝聚态物理组- 南京- 07112.）

（0- 绍兴文理学院物理系- 绍兴- .70111）

摘- 要- - 文章作者利用实空间格林函数方法研究了超导体 6 5)45*4 边纳米石墨带 6 超导体（9:9）约瑟夫森结中的

超导输运行为& 结果发现：（7）通过一个外加横向电场可以使该超导结的超流方向发生翻转，即发生超导 1 6 ! 相变；

（0）通过改变纳米石墨带的长度或者其上的门电压，同样也可以使它发生 1 6 ! 相变& 由于可以用外电场方便地控制

该超导结 1 6 ! 相变的发生，使得它有可能在未来的量子计算以及超导电子学中发挥巨大的作用&
关键词- - 纳米材料，超导电性，约瑟夫森效应，1 6 ! 相变
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011/ 6 77 6 70 收到

8- 通讯联系人& ‘P*)(：OQE,4a ,O’& BQ’& +,

- - 在一个普通的超导约瑟夫森结中，超流的大小

遵循约瑟夫森关系：A+ B A1 M),!" & 此处，A1 是超导

临界电流，!" B "; C "T 是两边超导电极的相位

差& 理论和实验研究都发现，在一些特殊条件下，超

导结的超流方向会发生翻转，这相当于在约瑟夫森

电流关系的正弦函数中加入了一个大小为 ! 的相

位因子［7］& 通常把具有这种特性的超导结称为超导

! 结（或 ! 结）& 目前的理论和实验研究表明，利用

! 结可以构造一个基本的量子信息原件———量子比

特，预期在未来的量子计算和量子信息领域中［0］，

可以起到至关重要的作用& 因此找到一种方便可控

的 ! 结对于未来的信息技术来说有着十分重要的
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意义,
目前实验上有几种方式可构造 ! 结，其中，超

导体 3 铁磁层 3 超导体是最常见的一种方式, 450607
289 等人［"（0）］最早在实验上用这样的约瑟夫森结实

现了 % : ! 相变, 他们把一个 ;-!</= : !铁磁层两边连

接上两个 <> 超导电极，构成一个约瑟夫森结, 通过

改变试验温度，可以使得超导结从高温时的 % 态转

变到低温时的 ! 态, ?82(8@ 等人则发现随着中间铁

磁层厚度的改变，约瑟夫森结也会在 % 态和 ! 态之

间转换［"（>）］, 在这类 ! 结中，铁磁层内部的交换场

对 % : ! 相变的发生起着十分关键的作用, 但是在

一般的铁磁材料中，交换场的大小是由组成材料的

元素种类和晶体结构决定的，一般是不容易改变的，

这就大大限制了它们在超导电子学和量子计算中的

可能应用,
最近几年，利用量子点制作的一些 ! 结也在实

验室中成功地实现了, ;.A-6/8- 等人利用碳纳米管

量子点就制备了这样的 ! 结［"（1）］, 近来，实验上合

成了宽度方向达到纳米尺度的石墨带, 最近，利用化

学或者通过 BCD 针尖刻蚀单层石墨片的方法甚至

能把石墨带的宽度控制在 =%2E 以下［F］, 由于相同

的碳原子六边形排列的几何结构，纳米石墨带、碳纳

米管和单层石墨片［G］的电学性质有着很多的相似

性, 但是由于存在带边，纳米石墨带还具有不同于其

他两种碳纳米材料的新的电学［H］和磁学性质［I，#］,
例如：6/J60J 边石墨带最靠近中性点附近的两条能

带，会在能量 " K % 附近变得十分平坦, 此时若引入

电子 : 电子相互作用，就会在 " K % 附近打开一个

能隙，同时形成“自旋极化态”的基态, 如果在 6/J60J
边石墨带的宽度方向加上一个横向电场 "C，其原本

简并的自旋能带将会发生劈裂，劈裂的大小与外加

电场的强度成正比［I，#］, 此时其能带结构就和铁磁

金属中的非常类似；唯一不同的是，可以通过外加电

场很容易地控制 6/J60J 边纳米石墨带内部等效的

“交换场”,
利用 6/J60J 边纳米石墨带的上述特性可以构造

一种新颖的超导 ! 结（BLB7! 结）；在此 ! 结中，可

以利用外加电场来改变石墨带里的自旋能带的劈裂

大小，使它按照人们的意愿在 % 态和 ! 态之间转

换, 随 着 纳 米 技 术 的 进 步，甚 至 有 可 能 把 大 量 的

BLB7! 结集成到一张单层石墨片上，从而为将来大

尺度的集成和操作量子比特提供了可能性,
图 =（0）给出了我们计算时所用的 BLB 超导结

的结构示意图, 其中 # 和 $ 分别代表石墨带的宽度

和长度；%% 是石墨烯中的晶格常数, 两个超导电极

用蓝色的矩形来表示, 为使计算过程简单，两边电极

和中间正常导体部分都使用了相同的原子结构，但

是这样的简化处理不会影响结果的可靠性, 同时，我

们不考虑界面散射的作用，因为理论研究表明它对

于石墨烯结构材料的作用并不显著, 例如，对于它的

超导输运来说，一个有限的界面势垒最多只是使得

其超流 : 相位关系变得更接近于正弦函数,

图 =! （0）左：#76/J60J 边纳米石墨带的几何结构，前缀 # 表示横

向上共有 # 条碳原子链, 右：自旋极化态下的自旋密度分布, 深

色和浅色分别代表自旋密度的正负；（>）横向电场导致的自旋劈

裂；（1）自旋劈裂的细节, 其中虚线（浅色）和实线（ 深色）分别代

表自旋向上和向下的电子能带，而 !& 代表库珀对获得的非零动

量

考虑了 M->>0NO 类型电子 : 电子互作用后，系

统 ! 电子的哈密顿量可以写成如下形式：

’ ( ) *%
+ ,，- .，/

（01 2,，/0
1
-，/ 2 ’, 1,）2%

,
［3（41 ,，& ) = 5 $）

·（41 ,，’ ) = 5 $）2 6"（,）（41 ,，& 2 41 ,，’）］7 （=）

式中，+ ,，- . 代 表 一 对 相 邻 的 原 子 格 点，* 代 表

’8))/2J 系数，取为 $, IAP, 0 2
,，/（0,，/）是格点 , 上的电

子的产生（湮灭）算符, 下标 /（ / (&，’ ）代表电子自

旋指标, 41 ,，/是格点 , 上的电子数算符, 3 代表在同格

点上的电子互作用，取为 =, G* , 6"（ ,）代表一个横向

电场 "C 的作用，从而在石墨带的横向方向形成一个

随着原子位置线性变化的在位势, 本文使用 M0(NAA
: Q81R 平均场近似来处理电子的相互作用, 经过平

均场处理，原来的电子相互作用哈密顿可以简化为

下面的单电子形式：

’ ( ) *%
+,，- .，/

（01 2,，/0
1
-，/ 2 ’, 1,）2%

,，/
3（ + 41 ,，)/ ) = 5 $ . 41 ,，/

) + 41 ,，& . + 41 ,，’ . 2 = 5 F）2%
,，/

6"（,）41 ,，/ 7 （$）
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在这个单电子哈密顿里，电子 3 电子互作用变换成

了一个与电子自旋有关的电子在位势 ! " #$ %，& ’4 ( 0 5 &
然后我们把这个势和 )*（ %）相加，得到一个等效的

单电子在位能 !677
%，& + ! " #$ %，’& ’ 4 ( 0 , - )*（ %），而

方程（0）的单电子哈密顿就可以进一步改写为：

. + ’ /%
" %，0 ,，&

（1$ -%，&1
$
0，& - !& +2）-%

%，&
（!677

%，& ’ !8）#
$
%，& 2

（.）

这里的 !8 是指中间正常导体部分的费米能，它可以

通过一个门电压 )9 来控制&
对于左、右电极超导部分的电子哈密顿，还要加

上 一 个 代 表 超 导 配 对 势 的 项 ):（;）
#*)< +

"3%#:（;）%
%
（1$ -%，&1

$ -
%，’ - 1$ %，&1

$
%，’）& 因为左右电极没有加

横向电场，它们的 )=（ %）> 1& 为了计算方便，我们把

能量、长度和电压的单位取为 /，4 + 3 +，和 / ( 3，此处，3
是电子电荷；4+ 3 +是碳 3 碳键长，约为 4& ?0@&

在给出体系各个部分的哈密顿量后，就可以使

用实空间递推格林函数方法来计算 ABAC! 结的输

运行为［2］& 计算过程中，我们先把系统划分为分层

结构，使得只有相邻的层间才有耦合；然后利用格林

函数递推公式来高效地计算准一维体系中的电导和

电流& 该方法最初是用来研究正常导体体系中的量

子输运行为的& 但经过一定的修改，同样也可以应用

到超导体中& 在超导体中的超流密度可以用下面的

公式来计算：

%+（*）+ 3
5 D<｛.6’4，67

"
6，6’4 - 7 "

6’4，6.6，6’4｝2

（?）

D<｛⋯｝代表取迹运算& .%，% - 4代表体系中相邻两层 %，
% - 4 之间的耦合矩阵元，7 "

%，% - 4表示相应的“小于”格

林函数& 由于电流守恒的限制，计算所得电流的大小

与取的是哪两个相邻的层是没有关系的& 通过对

%+（*）积分可得到总电流：

8+ + (
-9

’9
%+（*）:（*）E* +

; + 1 (
1

’9
%+（*）E* 2 （F）

其中 :（*）是费米分布函数，在实际计算中我们只对

零温情况感兴趣&
与前人已有的研究结果相同［G，/］，我们的计算

也表明，自旋极化态是 H)9H*9 边石墨带的电子基态&
在这个态中，石墨带的自旋密度分布在它的两边并

呈现反铁磁耦合& 图 4（*）右边给出了自旋极化态的

自旋密度 <I（ %）+〈#$ %，& ’ #$ %，’〉的分布& 当在这个

石墨带加上一个横向电场，就会使得原本简并的自

旋能带发生劈裂& 图 4（J）给出了横向电场为 *D >

1& 114 时最靠近中性点的两条电子能带的形状& 而

能带劈裂的细节则在图 4（+）中给出，其中实线和虚

线分别代表两种自旋& 我们假定虚线（浅色）代表自

旋向上，而实线（ 深色）代表自旋向下& 从图中可以

看到，能带劈裂的大小是和费米面的位置有关的& 在

能带底部，自旋劈裂最大，随着费米面的升高，劈裂

则逐渐减小& 由于该自旋能带的劈裂，自旋向下的电

子能隙是减小的，而自旋向上的电子能隙则是增大

的& 因此当横向电场强度增大到一定的临界值时，自

旋向下电子的能隙有可能变成 1，使得 H)9H*9 边石墨

带变成了一个半金属&
但是，实际上，要使 ABAC! 结发生 1C! 相变，所

需要的横向电场强度要比这个临界值小得多& 因此，

我们的 ABAC! 结可以安全地工作，而不必担心外电

场会对器件产生破坏& 由于电子的自旋能带发生了

劈裂，所以横向电场下的 H)9H*9 边石墨带的能带和

铁磁金属中的十分类似& 因此当库珀对通过石墨带

从左边的超导体隧穿到右边的超导体中去的时候，

也会像在铁磁金属中一样，获得一个非零的动量

"=& 在图 4（+）中就示意地画出了费米面上的电子是

如何获得这个非零动量 "= 的& 有了它，原来的约瑟

夫森电流 3 相位关系 8+ + 81 I),"# 中必须加入一个

额外的相位 "$ > "=> & 通过前面的分析知道，"= 是

和横向电场大小成正比的& 因此，当横向电场加大到

某一个值时，等式 "=> - "# + ! 就有可能成立，从

而导致 1C! 相变的发生&
图 0（*）中，我们给出了三个不同电场值 *D >

1，1& 114 和 1& 110，一个长度为 001*1 的 /CH)9H*9 边

纳米石墨带构成的超导结中超流的电流 3 相位关系

图& 图中的 81 +
?3/
5 & 计算过程中，两边电极的费米能

定为 1& 0，而在中间导体中则为 1& 4F& 从图 0（*）中

我们可以看到，当两边相位差固定在 ! K 0 时，一个

大小为 1& 114 电场就可以使这个结从无电场时候的

1 态变到加电场时的 ! 态& 在图 0（J）中，我们给出

了当两边超导电极的相位差 "# 固定在三个不同值

1& 0F，1& F，1& GF 时，其 8+ 随着横向电场 *D 的变化关

系& 从图中我们很容易看到，两边的相位差越大，该

超导结发生 1 3 ! 相变所需要的横向电场就越小&
这是因为此时超流 3 相位关系里的相位包括以下两

部分：一部分是两边电极的相位差 "#，另一部分就

是 "=>& 而电流从正变到负的条件就是这两部分相

位的和为 !& 所以当 1 3 ! 相变发生时，如果两边电

极的相位差较大，则所需 "=> 部分就比较小，相应的

·!"#·
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图 $! （0）不同横向电场下的 3435! 结的电流 6 相位关系；（7）

不同相差下的电流随横向电场的变化关系

横向电场也就比较小,
另一方面，从关系式 !" ) "!" 可知，库珀对在

中间导体部分获得的额外相位差还和中间 8/9809 石

墨带的长度成正比, 因此，改变中间石墨带的长度同

样能够导致 % 6 ! 相变的发生, 图 "（0）给出了不同

横向电场强度下超流 #1 随着中间石墨带长度的变

化关系, 从图中可以看到，在横向电场下，随着超导

结长度的增加，#1 呈现周期性振荡的现象, 在不同的

横向电场强度下，超流振荡的周期 ": 也不一样；":

可以通过公式 ": $ !
"!

［;］计算得到, 在没有横向电

场时，#1 的大小和超导结的长度 " 成反比，这和干净

极限下的超导 < 正常导体 < 超导结中的理论结果是一

致的, 当 %: = %, %%; 时，根据计算得到的石墨带的能

带可以估计出 "! = ;, ;$> ? ;% 6"$!
&%

；利用公式 ": $

!
"!

计算得到的振荡周期 ": = @@@&% , 当 %: = %, %%$

时，": 的值为 $;&&% , 这两个值和图 "（ 0）中的数值

模拟结果吻合的非常好,

图 "! （0）不同横向电场强度下，8/9809 边石墨带超导结的超流

和结的长度 " 的关系；（7）固定长度和横向电场强度下，其超流

与中间石墨带上门电压 ’9 的关系

从图 ;（1）可知，"! 的值和费米面的位置也有

很大关系, "! 在导带的底部达到最大值，随着费米

面的上移则逐渐减小, 因此通过门电压我们能够很

容易地改变 "!, 在图 "（7）中我们给出了当结的长

度 " = @%%&% 和横向电场 %: = %, %%$ 时，#1 随着 ’9

的变化关系, 从图中可知，’9 只需改变 %, %; 就足以

使 343 超导结从 % 态变到 ! 态, 这表明 343 超导结

的 % 6 ! 相变可以很容易地通过结上的门电压来控

制；3435! 结的这个特性可以大大扩展其在未来的

量子计算或者超导电子学领域中的应用,
从前面所述，我们已经知道有好几个参数可以

用来控制 3435! 结, 那么非常有兴趣的问题是：在

这些参数中，到底哪一个对于 3435! 结的调控更灵

敏和有效呢？根据 % 6 ! 相变的发生机制，我们知

道库珀对获得的非零动量 "! 在其中起了关键的作

用, 在数值计算过程中，我们发现在一个给定长度的

超导结中，当横向电场强度不是特别大的时候，"!
可以用一个近似公式，"! $ # ($

A %: 来拟合，其中 $"
;;, 因此可以得出结论：相比于改变横向电场强度，

改变结上门电压可以更有效地控制 3435! 结, 当然
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要使门电压能起作用，一个固定的横向电场仍然是

必须的&
尽管前面我们只是研究了超导体 3 /45)65*6 边纳

米石墨带 3 超导体结上的约瑟夫森效应，同样的结论

也能推广到更宽的石墨带上& 对于更宽的石墨带，我

们发现使 1 7 ! 相变发生所需的横向电场强度更

小& 然而理论研究也表明，石墨带的自旋极化和自旋

非极化 基 态 之 间 的 能 量 差 是 和 它 的 宽 度 成 反 比

的［/］& 因此，要保证系统能稳定地处于自旋极化态

下，5)65*6 边石墨带的宽度就不能太大& 89,［/］等人

以及 :);*,) 等人的研究结论都表明，对于 ,45)65*6 边

纳米石墨带，当 ! < .0 时，自旋反铁磁耦合的态，也

就是我们所说的自旋极化态仍然是一个很好的系统

基态& 所以，要使 8=84! 结能够很稳定地工作，它的

石墨带宽度就不能大于 >,?& 这个临界宽度条件对

于现在的纳米刻蚀技术已经不是什么严重的问题&
目前已经有研究表明，可以利用化学或者通过 8@A
针尖刻蚀单层石墨片的方法产生宽度在 B1,? 以下

的纳米石墨带［C］& 另一方面，也有不少理论研究结

果表明，通过在石墨带的两边化学修饰上不同的原

子基团，可以增大石墨带的临界宽度，甚至都不需要

一个横 向 电 场 的 作 用 就 可 以 同 样 构 造 出 类 似 的

8=84! 结&
最后，我们要指出，在我们的计算中使用了平均

场近似，因此电子关联效应被忽略了& 第一性原理计

算，部分地考虑了电子的关联效应，所得结果也表明

石墨带的电子基态是自旋极化态［B1］& 目前用量子多

体方法研究 5)65*6 边纳米石墨带电子基态的工作还

不多& 但是已有的研究也表明，在 5)65*6 边纳米石墨

带的基态中，电子自旋密度在石墨带的同一边呈现

铁磁耦合而在不同边之间是反铁磁耦合& 因此我们

相信即使考虑电子关联效应，所得结论也不会和我

们平均场近似的结果有定性上的差异&
综上所述，我们的研究结果证明通过外加横向

电场的办法可以实现超导体 3 5)65*6 边纳米石墨带 3
超导体结的可控超流 1 7 ! 相变& 我们发现通过改

变横向电场强度大小，结的长度，以及结上的门电

压，可以很方便地控制 8=84! 结的状态& 这个可以

通过外加电场来控制 ! 结的 1 7 ! 相变的特点是一

般的超导 3 铁磁层 3 超导结所不具备的& 因此在未来

的超导电子学或者量子计算领域，预期我们提出的

这个 8=84! 结有可能起到非常重要的作用&
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·封面故事·

将来的地球会继续变暖吗？

封面图是 G:UU（政府间气候变化委员会）在 011> 年根据多气候模式集合（01 个左右）预测的本世纪 21 年代全球地表气

温增加的地理分布图& 模式在预测中采用了未来温室气体中等程度的排放情景，即在未来 .1 年中，通过各国政府的努力，温室

气体的人为排放要有相当程度的减少，即在 01L1 年以前，与 0111 年水平相比减少幅度在 7 .1^至 _ L^之间& 这种情况下，全

球大气的温室气体浓度大致稳定在 L11—LL1##?，全球平均温度上升在 0& /‘左右（ 相对于工业化前的温度）& 图中的红色清

楚地表明，由于人类活动排放的温室气体造成的温室效应，全球未来一个世纪将是更为温暖的世界& 尤其是北半球中高纬地

区温度的增加更为明显，北极地区的增暖最大& 中国也是一个明显的增温区& 在北大西洋地区温度增加较小，这与北大西洋温

盐环流的减弱有关& 在未来全球继续变暖的气候背景下，高温极端值和热浪的频率和强度将可能增加，同时暴雨和干旱的发

生率和强度也可能增加&
摘自 G:UU 011> 年报告
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