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自驱动拓扑半金属NiTe2太赫兹探测器
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摘要  太赫兹在高速通信、生物医学、无损检测、空间探测和安全防护等众多领域有广阔的应用前景，然而高灵敏室温太

赫兹探测器是其亟待解决的难题之一。新兴拓扑材料特殊的光电子学性质为太赫兹探测开辟了新路径。基于第一性原

理计算第 II类狄拉克半金属 NiTe2的能带结构及拓扑表面态，采用机械剥离法得到 NiTe2纳米片，通过集成电路工艺制备

金属-NiTe2-金属场效应晶体管，并测量其太赫兹光电流响应。结果表明，室温下 NiTe2响应度可达 2. 44 A/W，噪声等效

功率约为 14. 96 pW/Hz1/2，在零偏压自驱动下，响应度仍有 2. 25 A/W，噪声等效功率下降到 9. 55 pW/Hz1/2，可与同类探

测器媲美，且具有较大的线性度范围，在空气中也具有良好的稳定性。该器件良好的性能对进一步促进室温太赫兹探测

器实际应用及集成具有重要意义。
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Abstract Terahertz radiation has broad application prospects in many fields, including high-speed communication, 
biomedicine, nondestructive testing, space exploration, and security.  However, the development of a highly sensitive 
room-temperature terahertz detector is an urgent issue that must be addressed.  The special optoelectronic properties of 
emerging topological materials open up new paths for terahertz detection.  In this study, the band structure and topological 
surface states of the type II Dirac semimetal NiTe2 were calculated based on first-principles calculations.  NiTe2 nanosheets 
were obtained by mechanical exfoliation, and metal-NiTe2-metal field effect transistors were fabricated using integrated-

circuit processing technology.  The photoelectric response of the device to terahertz radiation was measured.  The results 
show that the NiTe2-based terahertz detector has a high response rate of 2. 44 A/W and a noise equivalent power of 
approximately 14. 96 pW/Hz1/2.  Particularly, even at a zero bias voltage, the response rate remains 2. 25 A/W, and the 
noise equivalent power decreases to 9. 55 pW/Hz1/2.  These characteristics are better than those of similar terahertz 
detectors, and the device is stable in air and has excellent linearity within a certain range.  These results are of great 
significance for further promoting the practical application and integration of room -temperature terahertz detectors.
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1　引 言

太赫兹波（THz）具有光子能量低、穿透性强、宽频

谱和高分辨率等优点，在高速通信、生物医学、无损检

测、空间探测和安全防护等众多领域有广阔的应用前

景［1-4］。目前常见商用太赫兹探测器主要有高莱管、热

释电探测器和辐射热测量计等［5-7］。但由于需要在液

氮温度下运行且样品合成具有一定的复杂性，其器件

制造工艺仍具有挑战性。

相较而言，二维材料的发展为克服其中的一些问

题提供了途径［8］。二维材料具有低维材料独有的新奇

性质，其电子的量子行为与其块状母体材料截然不同，
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如超高的载流子迁移率、载流子表现出独特的狄拉克

费米子行为、反常量子霍尔效应、Klein 隧穿效应等众

多特异的物理性质［9-12］，在太赫兹领域得到了广泛的应

用［13］。基于石墨烯和黑磷的场效应管实现了太赫兹范

围的低能光子检测［14-15］，但由于薄层弱的光吸收与不

匹配的带隙，其也有光响应性相对较低、响应时间较长

等问题存在。目前，一类全新的拓扑量子材料体系的

出现给上面的问题带来了转机。在拓扑材料中，Weyl
和 Dirac 半金属值得特别关注，因为它们在受晶体对称

性保护的简并带交叉处表现为无质量相对论准粒子。

拓扑半金属为探索受拓扑保护的无间隙量子材料中无

耗散载流子输运的奇异物理效应提供了理想平台。一

些基于拓扑半金属和拓扑绝缘体的太赫兹探测器已经

被 开 发 出 来 ，如 PtTe2、NbIrTe4、CoTe2、Bi2Se3 和

MnBi2Te4等
［16-20］。然而高灵敏的太赫兹探测器的构建

仍然亟待进一步研究。

本文通过第一性原理（QE）计算 NiTe2 的能带结

构以及表面态，计算得到 NiTe2 的狄拉克点在费米能

级附近，因此在室温下表现出优异的载流子传输，非常

有利于构建高性能太赫兹探测器［21-22］。然后使用机械

剥离法得到 NiTe2纳米片，随后基于集成电路工艺制备

金属 -NiTe2-金属场效应晶体管，并对其电学性能及太

赫兹光电流响应进行测试。结果表明，基于 NiTe2的太

赫兹探测器具有较大的线性度动态范围且栅压无法对

其调控，在空气中有着良好的稳定性，在室温下响应度

达到 2. 44 A/W，噪声等效功率约为 14. 96 pW/Hz1/2，

在零偏压下仍然有 2. 25 A/W 响应度，噪声等效功率

下降到 9. 55 pW/Hz1/2。

2　计算与实验

2. 1　材料的结构和表征

NiTe2 单晶来自宋凤麒教授的赠送，X 射线衍射

（XRD）测量是在室温下使用具有 Cu Kα辐射和石墨单

色仪的日本理学（Rigaku）LX-57B 衍射仪进行的，还进

行了摇摆曲线的测量。为了检查样品的实际化学成

分，使用配有 OXFORD 公司 ULTIM MAX 硅漂移型

探测器能谱仪的 Thermoscientific Scios2 聚焦离子束 -

电子束双束显微镜，对剥离在硅片上的样品进行能量

色散 X 射线（EDS）光谱分析。在入射电子束能量为

20 keV 的情况下，通过对表面多点扫描以减少单点的

误差，在样品表面选择约 10 个不同大小的点进行 EDS
分析，从而确认样品的化学计量，并进行面扫以确定纳

米 片 元 素 分 布 是 否 均 匀 。 使 用 WITec 公 司 的

Alpha300R 激光共焦拉曼光谱仪对其进行拉曼表征，

光谱由硅衬底 520. 7 cm−1 声子模式校准，扫描范围为

0~200 cm−1，测试精度为 1 cm−1。

2. 2　第一性原理计算

NiTe2 的结构优化和电子结构计算是在基于 QE
中实施的密度泛函理论（DFT）框架内进行的。使用模

守恒赝势和（PBE）函数进行广义梯度近似（GGA）［23］，

截止能量为 400 eV，布里渊区（BZ）的 k 点采样使用

（16×16×8）的 monkhorst-pack 网格来计算能带和态

密度。Wannier Tools 是一种开源软件包，它能够利用

生成的实空间 Wannier 哈密顿量计算材料的各种拓扑

性质［24］。为了计算体系的表面态，构建原子轨道的

Wannier 哈密顿量，其中，原子轨道投影选取的是 Ni的
d 轨道和 Te 的 s、ｐ轨道。

2. 3　结构制备

采用机械剥离法得到 NiTe2 纳米片，其制备过程

如下：先夹取适量 NiTe2块材于蓝膜胶带上，将胶带对

叠数次获得薄层 NiTe2，然后将胶带与沾在玻璃片的

聚二甲基硅氧烷（PDMS）紧密接触后分离，随后通过

光学显微镜和二维转移平台寻找表面平整均匀的

NiTe2 薄纳米片，并采用定位干法将其转移到预先准

备好的 SiO2/Si的基底上（300 nm SiO2，500 µm 厚的高

阻 Si）。然后通过 Lift-Off 工艺制备器件，在基底上旋

涂 AZ5214 光刻胶，接着使用激光直写进行电极曝光，

显影后使用电子束蒸发镀膜蒸镀金属电极 10 nm Cr
（黏附层）和 70 nm Au。最后将剩余光刻胶和上面金

属薄膜一起剥离便得到了器件。

2. 4　器件性能的测量

NiTe2 的电学性能采用 Keythley 4200A 半导体参

数测试仪进行测试。在室温空气环境下，测量器件的

光电性能。本实验使用飞秒激光器产生的脉冲宽度为

35 fs 的 800 nm 飞秒激光照射（N-benzyl-2-methyl-4-

nitroanilin，BNA）有机晶体上产生的 3 THz 频谱宽度

太赫兹复色光对器件进行测试，通过 Gentec-EO 公司

的 THZ-B-DZ 系列太赫兹功率计对其功率进行标定。

图 1 是太赫兹光响应探测系统的示意图。

3　分析与讨论

NiTe2的晶体结构如图 2（a）所示，NiTe2以中心对

称三角晶体结构结晶，具有 CdI2型结构且属于 p
-
3m1 空

间群和 D3d点群，是 1T 相过渡金属二硫族化合物大家

族的一员。从晶格结构角度出发，相邻 Te 原子层间距

为 0. 343 nm，褶皱原子层通过层间范德瓦耳斯力作

用，每个 Ni 原子由同一层中的 6 个 Te 原子八面体配

位，相邻层之间形成共价 Te-Te 键。图 2（b）是 NiTe2

的 XRD 图，可以看出峰强很强而且没有杂峰，晶体表

面对应于（001）面，从插图的摇摆曲线可以看出半高宽

很窄，表明结晶质量很好。从图 2（c）可以看出，NiTe2

的振动峰出现在 83 cm−1，对应于 Eg振动峰，位置与之

前文献报道结果一致［25］。从扫描电子显微镜（SEM）

和 EDS 的元素扫描表征实验可以直观看到，样品材料

只含 Ni和 Te 元素且原子比接近 1∶2［图 2（d）］，质量较

好没有污染。

为了探索 NiTe2 的电子结构特性，计算了沿 Γ -
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M - K - Γ - A - L - H - A 方向的含自旋轨道耦

合的能带结构，如图 3（c）所示。从图 3（a）可以看出，由

于导带和价带相交，在 Γ - A 方向存在能带反转交叉

形成强烈倾斜的狄拉克点，狄拉克点非常接近费米能

级，约为 20 meV，确认了 NiTe2属于 II型狄拉克半金属

材料，具有较高的载流子迁移率。图 3（b）为 NiTe2的分

波态密度图，可以看出，Ni元素对能带的轨道贡献主要

为 s和 d 轨道的贡献，Te 元素对能带则主要是 p 轨道贡

献，而狄拉克点附近主要为 Te的 5p轨道贡献。图 3（d）

计算了 K - Γ - K 方向的表面态谱，上面两个箭头标

记了 0. 5 eV 处的表面态，结合能位于−1. 4 eV 处带交

叉形成狄拉克锥处（下面的箭头）。图 3（e）为理论计算

下 NiTe2在（001）面的费米等能面，可以看到，NiTe2具

有倾斜的狄拉克锥，且其狄拉克点非常接近费米能级。

在狄拉克点附近，准粒子的能量激发非常低，因此

NiTe2在低能波段探测中具有巨大的研究价值。

制备了如图 4（a）所示金属 -NiTe2-金属场效应晶

体管以研究 NiTe2的性能，图 4（b）为 NiTe2器件的 I-V

图 2　NiTe2的结构和材料表征。（a）过渡金属二硫族化合物 NiTe2的原子结构；（b）生长的 NiTe2晶体的 X 射线衍射图，插图是对应的

摇摆曲线；（c）用 532 nm 激光激发制造的样品收集的拉曼光谱，在 83 cm−1处观察到的峰对应于 Eg声子；（d）NiTe2薄片的能量

色散 X 射线光谱

Fig. 2　Structural and material characterization of NiTe2.  (a) Atomic structure of the NiTe2 transition-metal dichalcogenide; (b) X-ray 
diffraction pattern of NiTe2 grown single crystals, with the X-ray rocking curve in the inset; (c) Raman spectra collected by 
exciting the fabricated samples with a 532 nm laser, the observed peak at 83 cm−1 corresponds to the Eg phonon; (d) the energy 

dispersive spectroscopy of the NiTe2 flakes

图 1　太赫兹光电探测系统示意图

Fig. 1　Illustration of terahertz optoelectronic detection system
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曲线，基本上是过原点的一条直线，说明制备的器件有

着良好的欧姆接触，而且可以看到即使在空气环境中

暴露一个月，器件仍然稳定，电阻几乎没有变化。

图 4（c）显示了 NiTe2在 3 种固定偏压下随栅压变化的

Ids-Vg曲线（栅压为背栅），可以看到，Ids-Vg曲线几乎为

3 条平行的直线，不难看出栅压不会影响 NiTe2的电学

性质。图 4（d）是在不同栅压下 NiTe2场效应管随偏压

变化的 Ids-Vds 曲线，这进一步验证了栅压不可调控

NiTe2的电学性能。

为了得到器件对太赫兹光的响应，对上述器件进

行了测试。图 5（a）是器件的光学显微图，图 5（b）是

图 5（a）对应的电极结构参数图，使用的是对数周期天

线（沟道长度为 4 µm，小于太赫兹光斑尺寸），可以有

效诱导类表面等离激元，将入射交变电磁波转换为局

部振荡电场。通过 800 nm 飞秒激光照射在 BNA 有机

晶体上产生的 3 THz 频谱宽度的复色太赫兹波对器件

进行照射，在室温空气环境下测试器件的太赫兹光响

应性能。图 5（c）、（d）是在 0. 51969 mW/cm2太赫兹功

率密度下，分别在 0 V 和 0. 01 V 偏压下 NiTe2 探测器

的光响应图。不难看出：即使在 0 V 偏压下，也有着很

好的光响应；通过施加偏压，光电流进一步增大，在

0. 01 V 的偏压下响应度达到 2. 44 A/W，噪声等效功

率为 14. 96 pW/Hz1/2。响应度通过 RA = Iph

P in S a
计算，

其中，Iph为光电流，Pin是太赫兹功率密度，Sa为器件的

有效面积（因太赫兹波长大于器件尺寸，所以器件有效

面积包含沟道面积和天线的面积）。噪声等效功率

（NEP）使 用 PNEP = vn

RA
=

( )4kbT
r +2qId

RA
计 算 ，其

中，νn = (ν2
t + ν2

b) 1/2 = ( )4kbT
r + 2qId ，νn 是噪声电

流的均方根，RA是器件的电流响应率，kb是玻尔兹曼常

数，T 是开尔文温度，r 是器件的电阻，q 是基本电荷，Id

是偏置电流。器件的噪声主要为约翰孙 -尼奎斯特噪

声（Vt）和由偏置电流引起的散粒噪声（Vb）。在 0 V 偏

图 3　NiTe2 的能带结构计算。（a）考虑自旋 -轨道耦合（SOC）块体的 NiTe2 能带图；（b）NiTe2 的分波态密度图；（c）块体和投影到

（001）表面上的布里渊区；（d）用 Wannier函数计算 K - Γ - K 方向表面带结构；（e）（001）面的费米等能面

Fig.  3　Band structure calculations of NiTe2: (a) Band structure graph of block NiTe2 considering SOC; (b) density of state of NiTe2; 
(c) brillouin region of bulk and surface projected onto (001); (d) calculated surface state spectrum along the K - Γ - K directions 

using Wannier functions; (e) fermi surfaces of (001) slab
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图 5　器件结构及太赫兹光电特性。（a）NiTe2的场效应晶体管的光学显微镜图片；（b）对数天线结构参数；（c）（d）器件在不同偏置电

压下的太赫兹光电流响应；（e）不同偏压下 NiTe2光电流随辐射功率的变化；（f）不同二维材料的响应度和噪声等效功率的比较

Fig.  5　Structure of device and terahertz photoelectric characteristics: (a) Optical microscope picture of a field-effect transistor for NiTe2; 
(b) logarithmic antenna structure parameters; (c) (d) terahertz photocurrent response of the device at different bias voltages; 
(e) radiation power-dependent photocurrent of NiTe2 at different bias voltages; (f) the comparison of responsivity and noise 

equivalent power of different two-dimensional materials

图 4　器件结构示意图及 NiTe2的电学特性。（a）NiTe2的场效应晶体管结构示意图；（b）在自然环境中当天和一个月后器件的

伏安特性曲线；（c）固定偏压下的 Ids-Vg曲线；（d）固定栅压下的 Ids-Vds曲线

Fig.  4　Schematics of device structure and electrical properties of NiTe2: (a) Schematic diagram of NiTe2 field-effect transistor device; 
(b) the voltammetry curves of the device in natural environment on the same day and one month later; (c) Ids-Vg curves at fixed 

bias; (d) Ids-Vds curves under fixed gate pressure
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压时，该器件的响应度高达 2. 25 A/W，噪声等效功率

约为 9. 55 pW/Hz1/2，说明该器件允许以最小的能量自

驱动光电探测，因此可有效抑制暗电流，这为实现超灵

敏光电探测和超低功耗的器件提供了可能。

图 5（e）显示了 NiTe2探测器分别在 0 V 和 0. 01 V
偏压下光电流与太赫兹功率密度的依赖关系。可以明

显看到，在一定范围内，无论是否施加偏置电压，光电

流与太赫兹功率密度呈正相关线性关系，且具有较好

的线性动态范围。图 5（f）为不同二维材料的响应度和

噪声等效功率的比较，表 1 是详细的数据，可以看出，

所使用材料具有高的响应度和低的噪声等效功率，进

一步证明了所提探测器有着优越的性能和巨大的应用

前景。

在低光子能量（meV 级）的太赫兹光激发下，常见

半导体材料难以通过光伏效应或光电导效应产生有效

的载流子，而Ⅱ型狄拉克半金属 NiTe2 却能有着极好

的光响应，我们认为主要是基于电子带内跃迁过程和

天线结构的增强，同时通过对称天线的设计排除了光

热电效应的可能。NiTe2的倾斜狄拉克锥在极其靠近

费米能级（约 20 meV）的位置，具有一个较大的动量空

间且此处较大的态密度允许更多光子带内吸收。在太

赫兹光照下，得益于非线性霍尔效应（nonlinear Hall 
effect）［26-27］，NiTe2 自旋动量锁定的表面电荷载流子能

打破空间反演对称性产生非对称斜散射，产生净载流

子移动，表现出直流信号。当给器件施加一个偏置电

压后，在振荡电磁场产生的强局域场作用下产生的非

平衡载流子沿着沟道单向加速流动，使光电流显著

提高。

4　结 论

本研究对材料进行基本性质的表征并通过第一性

原理计算得到 NiTe2 的能带结构和表面态。然后，采

用机械剥离法得到 NiTe2纳米片，随后通过 Lift-Off 工
艺制备基于 NiTe2 的场效应晶体管，对其电学性能进

行测试，并分析其在太赫兹探测应用的可能。1T 相的

NiTe2是典型的二类狄拉克半金属。其狄拉克点非常

接近费米能级，狄拉克锥在动量空间倾斜且在狄拉克

锥附近有着较大的动量空间和较大的态密度，非常有

利于光子的带内吸收，并且有着优异的载流子输运性

质。此外，结合天线结构的增强吸收特性，在室温空气

环 境 下 最 终 实 现 2. 44 A/W 高 响 应 度 和 低 至

14. 96 pW/Hz1/2 的噪声等效功率，特别是，器件在 0 V
偏压下仍有 2. 25 A/W 响应度，且噪声等效功率进一

步下降至 9. 55 pW/Hz1/2。而且，该器件在空气中十分

稳定，在一定范围有着极佳的线性度，实现了自驱动、

高灵敏的光电转化。但机械剥离法带来的厚度等不确

定性让人遗憾，如果能够实现晶圆级的生长，大规模集

成阵列化的应用将成为现实［31］。研究结果表明，基于

二类狄拉克半金属 NiTe2太赫兹光电探测器在非制冷

环境下高性能自驱动太赫兹探测和光电信号转换方面

具有广阔的应用前景。同时，近些年超表面和连续域

束缚态（BIC）增强局域场束缚广泛应用于太赫兹领

域，如果能其将 NiTe2与结合起来，器件性能将会得到

进一步的提升［32-33］。
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