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科学家设计出仿“三明治”新型六元环材料家族。 近期，中国科学院金属研究所沈阳材料科学
国家研究中心与合作者提出插层构筑强键合方法，仿三明治设计出新型MA2Z4材料家族，进一
步拓展了这一家族的候选材料和物性，相关研究成果日前发表于《自然�通讯》。

记者从沈阳材料科学国家研究中心材料设计与计算研究部获悉，从石墨烯、六方氮化硼、二硫化
钼到MnBi2Te4等，这些六元环无机二维材料的结构越来越复杂，组元越来越多，性能也越来越
丰富。目前二维材料的设计主要是通过将三维范德瓦尔斯层状材料剥离得到其对应的二维材料结
构。设计无已知三维母体材料的二维层状材料，可极大拓展二维材料的物性和应用，具有重要的
科学意义和实用价值。

研究人员在前期工作基础上发现，由七个原子层组成的单层MnBi2Te4和单层MoSi2N4材料可以看
作2H-MoS2或1T-MoS2类型结构插入α-InSe或β-InSe类型结构中形成的三明治结构。在三明治的
层间界面处发生强化学键合，形成了全新的材料体系。

由此，研究人员提出了插层构筑强键合的方法。该方法是通过将不同种类二维材料堆叠或插层，
二维材料之间的界面通过金属键、共价键或离子键的方式结合，实现新的功能组合体。

另外，研究人员利用该插层构筑强键合的方法，针对MA2Z4二维材料家族，设计了39种二维由七
个原子层组成的结构原型，并通过高通量计算对每种结构原型考虑了不同元素间的90种组合，计
算不但验证了实验已经合成的MnBi2Te4和MoSi2N4材料，而且也预测出72种新的MA2Z4二维材料
。这些新的MA2Z4二维材料表现出了拓扑绝缘体、磁性半导体、超导体和电子能谷自旋极化等
丰富物性。

该项研究工作不仅拓展了MA2Z4二维材料家族的材料与新物性，而且也为无三维母体的二维新
材料体系和功能设计提供了思路。（来源：中国科学报沈春蕾）

相关论文信息：https://doi.org/10.1038/s41467-021-22324-8
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