
 

研究揭示衬底台阶截止层对薄膜物性的影响
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复杂氧化物异质结构因丰富的物理现象而受到关注。然而，在氧化物异质结的设计中存在一个局
限：当厚度减小到一定程度时，薄膜会表现出与其对应块体性质截然不同的“死层”现象。作为
典型的例子，4d过渡金属氧化物SrRuO3

（SRO）的块体具备铁磁
金属基态，居里转变温度约160K。但在SrTiO3

（STO）等基底上生长的超薄SRO薄膜则展现出金属-绝缘体转变（MIT）和非铁磁态，与块体性
质不同。过去十多年中，临界厚度被报道从4-5个原胞到2个原胞之间，近年来其磁性“死层”降
低至近乎单个原胞层。这种厚度依赖的MIT转变归因于多种因素，如电子关联增强、结构转变、
动态自旋关联以及表面无序和化学成份变化。实验中，单原胞层SRO超晶格的基态存在非铁磁绝
缘体、铁磁绝缘体、准铁磁金属态等多种状态，但与理论上提出的半金属铁磁态相悖。排除外在
因素将助于解决实验与理论结果间的不一致，揭示单层SRO的内禀属性。

中国科学院物理研究所/北京凝聚态物理国家研究中心研究员张坚地和郭建东，联合中国科学技
术大学教授陶靖和
特任研究员王臻等，通过研究倾斜STO
（001）衬底上STO5-SRO2-STO5-SRO1

异质结的原子结构，发现台阶边缘的混合截止面会破坏超薄SRO层的横向均匀性和完整性，为理
解单层SRO的“死层”效
应提供了新视角。一般情况下，在期待以TiO2

-截止的STO衬底表面台阶边缘因受处理条件的影响会出现半层台阶（SrO截止区）从而形成混合
截止面。原子分辨的扫描透射电镜观测结构表明，薄膜中存在两类具有代表性的台阶生长模式。
第一类台阶边缘为单一截止面，薄膜是沿[011]方向生长，使平台间的SRO增加一个原胞。第二类
台阶边缘为混合截止面，即存在单胞尺度的SrO截止区，薄膜是沿[1-10]方向生长，致使平台间
的SRO减少一个原胞。当SRO减小至单原胞层时，第二类台阶会导致SRO层中断，由此诱导了SR
O的横向不连续性并且应该与单层SRO的独特输运和磁性相关。台阶边缘较宽的SrO截止区可在
低分辨表面探测手段中辨别出来，但单胞尺度的SrO截止区则不容易明确区分。宽度为1个单胞Sr
O截止区可导致单层SRO中断，更宽的SrO截止区会破坏较厚SRO薄膜的连续性。原子级别的不
连
续性
会使电输
运路径中断，导致
超薄SRO薄膜及超晶格中非金属“死
层”现象。因此，TiO2截止面STO衬底上单一TiO2

截止面、单原胞高度台阶结构是生长高质量外延氧化物异质结构的重要条件。
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此外，该团队结合实验和理论计算，对STO5-SROn-STO5（n = 1, 2）异质结构进行了系统研究，
发现由Ti-Ru混合引起的严重化学成份变化是单层（n=1）SRO金属性和铁磁性消失（“死层”效
应）的原因。研究表明，当n=2时，异质结表现出金属和铁磁行为，2个单胞的SRO八面体倾转消
失
，几
乎保持化
学成份比。密度泛
函理论计算发现，没有八面体倾转，
保持化学成份比的STO5-SRO-STO5（n=1）仍然表现出铁磁金属性。由Ti-Ru混合引起的Ru缺失导
致了反铁磁性排序和单层SRO中绝缘行为的稳定化，从而使铁磁金属性丧失。STO衬底上伴随台
阶结构出现
的非单一截止面，是导
致Ti-
Ru混合的重要因素。在原子级别上，单一TiO2

表面的STO衬底是生长高质量单层SRO薄膜的前提，也是研究单层SRO基态的必要条件。

上述研究拓宽了对SRO“死层”现象根源的理解，在原子尺度上精确描述横向非均匀性有助于理
解超薄膜与超晶格的内禀物理性质。当SRO薄膜被用作各种电子和自旋电子学器件材料时，了解
其在原子级别的结构变化对于优化器件的性能至关重要。

近日，相关成果发表在Physical Review Materials和Physical Review
B上。研究工作得到科学技术部、国家自然科学基金委员会、中国科学院等的支持。
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