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近日，中国科学院合肥物质科学研究院固体物理研究所计算物理与量子材料研究部研究员郑小宏
课题组在基于二维铁电材料的铁电隧道结研究方面取得新进展，通过密度泛函理论和非平衡格林
函数计算发现，在金属Au(010)与二维铁电材料I
n2Se3

接触的体系中，
铁电材料的铁电性仍然存在，且
由其构建的铁电隧道结达到约104%的巨电致电阻比率。相关研究结果以Giant tunnel
electroresistance in ferroelectric tunnel junctions with metalcontacts to two-dimensional ferroelectric
materials为题，发表在Physical ReviewB上。

二维（2D）铁电材料及由其构建的铁电隧道结在非易失性存储器件中具有的广泛应用，因而引
起关注。只有原子层厚度的纯二维铁电隧道结已被证明具有较高的隧穿电致电阻比率。为了更好
地与目前的半导体技术相结合，在采用2D铁电材料构建铁电隧道结时，考虑其与金属电极的接
触情况非常重要。然而，由于传统金属与2D铁电材料之间的相互作用复杂，尚不清楚当2D铁电
材料与金属接触时，其铁电性是否仍存在，相应的铁电隧道结是否按照存储器件的要求表现出高
的隧穿电致电阻效应。

郑小宏课题组采用顶部接
触的Au(010)和垂直面外极化的2D铁电材料In2Se3

构建了金属与二维材料接触的铁电隧道结。通过密度泛函理论和非平衡格林函数计算发现，与金
属
接触
的铁电材
料的铁电性仍然存
在，而且由其构建的铁电隧道结的隧
穿电致电阻比率高达104

%。这是由于随着铁电极化的反转，金属与2D铁电材料之间的界面由肖特基型接触向欧姆型接触
转变。此外，研究还发现Au(010)与In2Se3

之间的隧道势垒高度为零，说明接触电阻低，具有良好的金属向半导体注入电子的能力。研究表
明，通过选择适当的金属材料，可以基于2D铁电材料和金属接触构建具有良好性能的铁电隧道
结。

研究工作得到国家自然科学基金的支持，所有计算均在中科院超算中心合肥分中心完成。
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论文链接

图1.铁电隧道结的结构。虚线框区域为Au(010)/I
n2Se3接触电极，中间部分为In2Se3

散射区；红色箭头表示电子从Au注入到In2Se3

的过程，蓝色箭头表示电子从左电极进入散射区的过程

图2.（a）两种极化状态情况下的透射函数；（b） 隧穿电致电阻比率随电子能量的变化
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