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简 报2012年第6期
（总第78期） 2012年7月自旋电子器件材料的理论设计取得新进

展--一种新概念的自旋电子器件材料

众所周知，微电子学是基于电子的电荷输运规律发展

起来的，而电子除了具有电荷特性外还具有自旋特性，利

“分子尺度的量子设计与调控”项目

近日，合肥微尺度物质科学国家实验室（筹）原子

分子科学研究部杨上峰教授研究组与俄罗斯莫斯科州立

大学Troyanov教授组合作在富勒烯化学研究领域取得进

富勒烯化学研究取得进展

用电子的自旋特性进行信息的存储、传递与处理的研究已

形成了一门新兴的学科---自旋电子学。自旋电子器件相比

于微电子器件，具有存储密度高、能耗低、响应快等多种

优点，但要获得高效的自旋电子器件，一些关键的科学问

题还有待解决，如自旋电流注入、长程自旋电流传输以及

载流子自旋极化的控制等。通过设计和发现新材料是解决

这些挑战性问题的 个重要前沿研究方向

近日，国家量子调控重大科学研究计划项目“分子尺度的量子设计与调控”中期评估会议在合肥顺利举行。项目督

导组和专家组成员中国科学技术大学校长侯建国院士、中科院化学所所长万立骏院士、中科院半导体所所长李树深院士、

中科院大连化物所杨学明院士 北京大学高松院士 清华大学李亚栋院士 南开大学副校长许京军教授 香港中文大学

“分子尺度的量子设计与调控”项目
中期评估会议顺利举行

展，对大碳笼富勒烯C96同分异构体进行了深入的研究，

成功确定出C96的几种新型同分异构体结构。研究结果发

表在化学研究领域国际著名期刊Angew. Chem. Int. Ed.
2012, 51, 8239 –8242。

对于富勒烯而言，相比起C60和C70等研究较多的常

见富勒烯，由更多的碳原子所组成的大碳笼富勒烯的产

率通常要比 和 低得多 同时 随着碳原子数的增这些挑战性问题的一个重要前沿研究方向。 中科院大连化物所杨学明院士、北京大学高松院士、清华大学李亚栋院士、南开大学副校长许京军教授、香港中文大学

肖旭东教授、北京师范大学方维海教授、中科院物理所徐红星研究员、中国科技大学杨金龙教授、谢毅教授以及科技部

基础研究管理中心和中科院基础局的相关领导出席了会议。会议由项目首席科学家、专家组组长杨金龙教授主持。

项目依托单位中国科学技术大学副校长朱长飞教授致开幕辞。他指出中国科学技术大学是国家量子调控重大研究计

划的两个委托单位之一，是国家量子调控重大研究计划研究的生力军。近年来，我校在量子调控研究领域已经取得了一

批国际领先的创新成果，分子尺度的量子调控也是我校在相关领域的一个很有特色的研究亮点。他感谢专家们对科大量

子调控研究的支持 并希望各位专家对项目的执行情况和研究方向提出宝贵的意见和指导

率通常要比C60和C70低得多。同时，随着碳原子数的增

多，碳笼体积逐渐增大，通过碳原子成键形成的五元环

和六元环之间的连接方式呈现出多样化和复杂化，因此

大碳笼富勒烯往往存在多种同分异构体。由于低产率和

多种同分异构体的存在，所以目前所报道的大碳笼富勒

烯研究极为有限。

杨上峰教授研究组首先对大碳笼富勒烯C96进行高 子调控研究的支持，并希望各位专家对项目的执行情况和研究方向提出宝贵的意见和指导。

随后“单分子尺度的量子结构设计及其性能调控”、“分子尺度上的光子态调控与等离激元光子学”、“低维受限

与异质量子结构及其原型器件的设计和调控”和“分子尺度上量子设计和调控的理论和模拟”四个课题的负责人分别就

各课题的研究方向和内容、主要进展和创新特色、人才培养和经费使用、下一步工作设想和安排等做了汇报。期间，各

位专家还就相关科学问题和研究结果同课题组成员进行了深入的研讨，也提出了许多建设性的意见和建议。

项目督导和专家组成员在听取课题汇报后，一致认为本项目在分子尺度新量子材料的设计和制备、量子态观测和调

控、新型单分子层次表征手段的探索和完善等方面开展了一系列亮丽的工作并取得了令人瞩目的进展，圆满完成了项目

杨上峰教授研究组首先对大碳笼富勒烯C96进行高

效液相色谱（HPLC）粗分离得到三种由不同的同分异

构体混合而成的组分，然后分别对其进行卤化反应并分

离出两种重要的产物C96Cl22 and C96Cl24，最后对C96Cl22

and C96Cl24进行X射线单晶衍射研究确定出C96的四种同

分异构体的结构，包括145: C1, 176: C1，144: C1 和183:
D （见图） 其中后面的三种同分异构体为首次报道的

中国科学技术大学合肥微尺度物质国家实验室杨金龙

教授领导的研究小组最近提出了一种新概念的自旋电子器

件材料 双极磁性半导体(Bi l M ti S i d t 控、新型单分子层次表征手段的探索和完善等方面开展了 系列亮丽的工作并取得了令人瞩目的进展，圆满完成了项目

前期的目标和任务。同时，专家组也希望项目组成员牢记使命，充分发挥团队集中的优势，秉承科大追求卓越的精神，

进一步凝炼科学问题并汇聚研究力量，力争在后期的研究工作中，取得更大的突破和成就，为国家重大研究计划项目的

实施做出示范和引领。

“分子尺度的量子设计与调控”项目是针对信息技术即将跨入以量子效应为特征的“后摩尔”时代这一严峻挑战，

以期通过对分子尺度体系的结构、电子态、自旋态开展系统的设计和调控，深刻理解和有效调控分子尺度上的量子行为，

从而为实现和建构基于分子尺度体系的未来信息技术奠定科学基础。该项目自2011年初启动以来，已在分子体系自旋和

D2（见图），其中后面的三种同分异构体为首次报道的

C96新型异构体。这一结果不仅拓展了对大碳笼富勒烯结

构的认识，而且证明了通过化学反应然后对衍生物进行

单晶结构表征是研究大碳笼富勒烯分子结构的有效方法。

件材料---双极磁性半导体(Bipolar Magnetic Semiconductors，
BMS)。这种材料的独特之处在于其导带边与价带边在费

米能级附近具有相反的自旋极化能带（如图所示）。因此，

通过调控材料费米能级的位置进入导带或者价带，该材料

可以转变为完全自旋极化的半极金属(Half-metal)，可以提

供不同极化方向的自旋载流子。由于BMS材料中载流子的

自旋极化方向取决于费米能级的移动方向 而这种移动可 从而为实现和建构基于分子尺度体系的未来信息技术奠定科学基础 该项目自 0 年初启动以来，已在分子体系自旋和

电子态的设计与调控、单分子的光子态调控和等离激元光子学集成、分子尺度量子结构的表面和界面设计与调控、新量

子材料的设计和物理实现、新理论方法和单分子特色表征装备的研发等方面取得了一系列的重要进展。

自旋极化方向取决于费米能级的移动方向，而这种移动可

方便地通过调控门电压方法进行，因而有望实现基于BMS
的电场调控自旋电子器件，如自旋电子开关、自旋整流器

和场效应器件等。通过第一性原理电子结构计算，他们发

现半氢化的碳纳米管材料是一个理想的准一维BMS材料。

电子输运计算表明基于半氢化碳纳米管所构建的分子器件

具有完美的自旋过滤效应，其载流子自旋极化方向可以通具有完美的自旋过滤效应，其载流子自旋极化方向可以通

过电场实现调控。

这一研究突破了传统的用磁场调控电子自旋的模式，

为发展新型电场调控的自旋电子器件提供了一种全新的思

路。该工作最近在线发表在英国皇家化学学会主办的

《Nanoscale》上。近年来，杨金龙教授研究组一直致力于

新型自旋电子器件材料的理论设计研究，在JACS，APL，
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新型自旋电子器件材料的理论设计研究，在JACS，APL，
JCP，JPC等杂志上发表十余篇论文，受到国内外同行的广

泛关注。研究工作得到了科技部量子调控重大研究计划，

国家自然科学基金委创新团队和中科院方向性项目的支持。


