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拓扑半金属二碲化铂太赫兹探测器
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摘要 通过第一性原理计算了第Ⅱ类狄拉克半金属二碲化铂（PtTe2）的能带结构及拓扑表面态，使用机械剥离法制备出

层状 PtTe2，通过微纳加工制成金属-PtTe2-金属场效应晶体管，并进行了基于第Ⅱ类狄拉克半金属 PtTe2的场效应晶体管

器件在太赫兹波段的光电流响应研究。该器件对太赫兹具有明显的光响应，响应度达到了 3. 85 A/W，等效噪声功率约

为 4. 81 pW·Hz-1/2，其在低能尤其是太赫兹波段有着广泛的应用前景。
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Abstract In this paper, the energy band structure and topological surface state of type Ⅱ Dirac semimetal PtTe2 are
calculated based on first-principle calculation. A layered PtTe2 is prepared by the mechanical lift-off approach, and a metal-
PtTe2-metal field effect transistor is fabricated based on micro-nano processing. The photocurrent response of a field-effect
transistor device based on type Ⅱ Dirac semimetal PtTe2 in terahertz region is studied. The device has an obvious
photoresponse to terahertz, with a responsivity of 3. 85 A/W and an equivalent noise power of about 4. 81 pW·Hz-1/2. It
shows a wide range of application prospects in low-energy bands, especially terahertz bands.
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1 引 言

拓扑半金属的光电流响应因其具有在低光子能量
和高运算速度方面突破光电探测器性能极限的潜力而
引起了人们极大的研究兴趣［1-5］。狄拉克（Dirac）半金
属在狄拉克点附近具有较低的激发能量，服从狄拉克
方程，它表现出许多独特的电学性质，包括三维量子霍
尔效应［6-7］、超高载流子迁移率［8］和巨负磁阻［9］。当用
作光电探测器时，狄拉克半金属显示出许多优于半导
体材料的优点，在太赫兹（THz）波段有较低的暗电流、
超快的响应，以及低的等效噪声功率［10-18］。一般来说，
根据狄拉克费米子的能量色散是否违反洛伦兹不变
性，狄拉克半金属可以分为两类，Dirac费米子的一般

哈密顿量 ε±（K）=T（K）±U（K）［19］，其中 T（K）是动能

分量，U（K）是势能分量。T（K）和 U（K）的相对大小
可以用来对Dirac半金属［20］的拓扑性质进行分类。服从
洛伦兹不变性的 I型Dirac半金属满足 T（K）<U（K）并
且具有线性 Dirac锥；当 T（K）>U（K）时，洛伦兹不变
性被破坏，在电子和空穴之间的拓扑保护的接触点出
现强烈倾斜的 Dirac锥，这种 Dirac半金属被称为Ⅱ型
Dirac半金属。

本文使用第一性原理计算了二碲化铂（PtTe2）的
能带结构以及表面态，采用机械剥离法制备得到 PtTe2
薄层，随后基于微纳加工工艺制得金属 -PtTe2-金属场
效应晶体管，对 PtTe2进行电学性能及太赫兹光电探
测性能分析，结果表明 PtTe2具有栅极不可调特性，对
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太赫兹光电响应达到 3. 85 A/W，等效噪声功率为
4. 81 pW·Hz−1/2。

所有第一性原理计算都是在密度泛函理论的框架
内使用 Perdew-Burke-Ernzerhof-Type［21］广义梯度近似
交换相关势进行的。自洽场计算采用 8×8×6的 k点
网格和 300 eV平面波能量截止值。晶格弛豫计算是
为了得到最稳定的晶格参数和原子结构参数，自洽计
算的收敛判据是任意原子的受力小于 1×10−3 eV/Å，
计算中考虑了自旋 -轨道耦合（SOC）。使用基于最大
局域万尼尔（Wannier）函数［22］的表面格林函数方法［23］

计算了表面态。

2 实验方法

2. 1 样品制备

采用机械剥离法得到的 PtTe2薄片，其制备过程如
下：先在蓝膜胶带上获得层状 PtTe2，然后将其转移到聚
二甲基硅氧烷（PDMS）上，并采用定点转移，将其转移到
干净的 SiO2/Si基底上（SiO2厚度为 300 nm，Si厚度为
500 μm）；然后进行光刻，光刻步骤为：以 3000 r·min-1转
速旋涂光刻胶，前烘 60 s，使用激光直写进行曝光图案
化，后烘 90 s，显影，氮气吹干，完成电极图案的光刻。

随后依次进行电子束蒸镀电极金属 Cr（10 nm）和
Cu（50 nm）；蒸镀后的电极样品浸泡于丙酮中 30 min，
使用滴管将残余的金属清洗及氮气吹干；最后将样品
进行真空保存，以防止因 PtTe2氧化影响性能。
2. 2 测量与表征

使用德国WITec公司生产的 Alpha 300R激光共焦
拉曼光谱仪进行拉曼光谱采集，激光为绿光（532 nm），
物镜放大倍数为 50。为避免样品被高能激光烧伤，控
制样品表面的激光功率低于 1 mW，信号采集时间为
3~10 s，测试在室温真空下进行，扫描范围为 50~
300 cm-1，测试精度为 1 cm-1。

PtTe2电学输运性能测试采用探针台及 Keythley
4200 A半导体参数测试仪进行。在配套的显微镜辅
助下将探针移动到电极上并使二者接触，测量转移特
性曲线和输出特性曲线，所有测试均在室温下进行。
太赫兹波是由钛宝石飞秒激光器产生的 800 nm飞秒
激光照射 N-benzyl-2-methyl-4-nitroanilin（BNA）有机
晶体产生，产生的太赫兹波为 3 THz频谱宽度的复色
光，其功率均由 Gentec-EO公司的 THZ-B-DZ系列太
赫兹功率计标定。太赫兹光电探测系统光路如图 1
所示。

3 结果与讨论

块状 PtTe2属于具有 CdI2型晶体结构的 1T金属

二硫属化物大家族［空间群 P3̄m1（164）］。块状结构

可以看作是孤立单层在面外方向堆叠的集合，图 2（a）
和图 2（b）分别是 PtTe2晶体的俯视图和侧视图。在这
些单层中，每层都有 3个子层 Te-Pt-Te，其中中心 Pt
原子与 6个相邻的 Te原子牢固结合，形成六边形蜂窝
结构，图 2（c）显示了六角体布里渊区（BZ）和投影到
（001）表面上的表面布里渊区。图 2（d）为考虑过自旋
轨道耦合后的体 PtTe2能带图，其狄拉克点出现在 Γ-A
处，且明显可以看出有较大的倾斜。图 2（e）为理论计

算下 PtTe2在（001）表面的
-
K ⁃-Γ ⁃-M方向能带色散，其

具有倾斜的狄拉克点，在狄拉克点附近具有较低的能
量激发，因此其在低能波段有广阔的应用前景。

为了进一步研究其性能，制备了如图 3（a）所示的
金属 -PtTe2-金属场效应晶体管，沟道长度为 4 μm，所
镀金属电极为 Cu（50 nm）/Cr（10 nm）。拉曼光谱表征
时，入射激光垂直照射于图 3（a）所示的 PtTe2样品上，

得到的图谱结果如图 3（b）所示，其中有 2个分别位于

110 cm-1、157 cm-1波数的特征峰，分别对应 PtTe2的
Eg、A1g峰，这是 1 T结构的典型特征，该拉曼光谱图中

没有其他明显的峰，表明样品为干净的 PtTe2。图 3
（c）为在不同栅压下 PtTe2场效应管随偏压变化的 Ids-
Vds(Ids为源漏电流，Vds为源漏电压)曲线（栅压为背栅），

可以明显看出 PtTe2具有栅压不可调的性质；图 3（d）
为 PtTe2在固定偏压下随栅压变化的 Ids-Vg(Vg为栅极

电压）曲线，图中有三条平行的直线，进一步验证其栅

压不可调的性质。

为了得到 PtTe2光电探测器的光响应性能，采用

800 nm飞秒激光照射在 BNA有机晶体上产生的太赫

兹波对器件进行照射，产生的太赫兹波为 3 THz频谱
宽度的复色光，并在此条件下对器件的光响应和电学

性能进行测试。第Ⅱ类 Dirac半金属 PtTe2允许电子

与倾斜 Dirac锥体费米表面的 THz波强耦合，从而导

致非平衡载流子的激发，如图 4（a）所示。当通过沟道

施加偏置电压时，产生的载流子很容易从金属-材料界

面移位，形成较大的光电流，这些被激活的载流子在电

图 1 太赫兹光电探测系统光路示意图

Fig. 1 Schematic diagram of light path of terahertz photoelectric detection system
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场的作用下会被加速，从而导致光电导增益。图 4（b）
为太赫兹光电探测器的电极结构图，该结构使用了对

数周期结构来增强沿 4 μm PtTe2沟道的太赫兹电场强

度，其中 rn=0. 8Rn(rn为第 n条天线辐射臂的内壁半径，

Rn为第 n条天线辐射臂的外壁半径)。图 4（c）为太赫

兹探测器的显微图像。图 4（d）为在 1 mV 偏压下

PtTe2光电探测器的光电流响应曲线，太赫兹功率密度

为 0. 027 mW/cm2，脉冲宽度为 35 fs。图 4（e）为在不

同太赫兹功率密度情况下探测器光电流的大小，可以

明显看出在一定范围内，光电流与功率密度呈线性关

系。图 4（f）为在不同太赫兹功率密度情况下探测器响

应度的大小，其中响应度 RA =
Iph
P inS a

，Iph为光电流，Pin

为太赫兹功率密度，Sa为器件有效面积。等效噪声功

率 PNE =
vn
RA
=

( )4kbT r+ 2qId
RA

，其中 RA是器件的电

流响应率，kb是玻尔兹曼常数，T是温度，r是材料的电
阻值，q是基本电荷，Id是器件的偏置电流，νn是噪声电

流的均方根，νn = (ν2t + ν2b) 1/2 = ( )4kbT r+ 2qId ，νt为

图 2 PtTe2的结构和电子特性。（a）PtTe2俯视图；（b）PtTe2侧视图；（c）块体和投影到（001）表面上的布里渊区（D为 3D狄拉克点的

位置）；（d）考虑自旋-轨道耦合（SOC）块体 PtTe2的能带图；（e）用Wannier函数计算得到的
-
K ⁃-Γ ⁃-Μ方向的能带色散

Fig. 2 Structural and electronic properties of PtTe2. (a) Top view of PtTe2; (b) side view of PtTe2; (c) block and Brillouin region
projected onto (001) surface (D is location of 3D Dirac point); (d) band diagram considering spin-orbit coupling (SOC) bulk

PtTe2; (e) band dispersion in
-
K ⁃-Γ ⁃-Μ direction calculated using Wannier function

图 3 PtTe2的表征及电学特性。（a）PtTe2场效应晶体管结构示意图；（b）PtTe2拉曼图谱；（c）固定栅压下的 Ids-Vds曲线；（d）固定偏压

下的 Ids-Vg曲线

Fig. 3 Characterization and electrical properties of PtTe2. (a) Schematic diagram of PtTe2 field effect transistor structure; (b) PtTe2
Raman spectrum; (c) Ids-Vds curves under fixed gate pressure; (d) Ids-Vg curves at fixed bias
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与器件通道的非零电阻相关的热约翰逊 -奈奎斯特噪

声，νb为偏置电流引起的噪声。在太赫兹照射下，该器

件 的 最 高 响 应度为 3. 85 A/W，等效噪声功率约为

4. 81 pW·Hz-1/2。

4 结 论

使用第一性原理计算得到 PtTe2的能带结构和表

面态，采用机械剥离法制备了 PtTe2层状材料，随后通

过微纳加工工艺制备了基于 PtTe2的场效应晶体管，

并对电学性能和太赫兹探测进行了测试和分析。

PtTe2单晶是由化学气相输运法得到的，使用机械剥离

法得到 PtTe2层状材料，表征结果显示制备的 PtTe2质
量较好，场效应晶体管无明显的栅压调控作用，使用太

赫兹波照射，测试其对太赫兹的探测性能。结果表明

该器件对太赫兹具有明显的光响应，响应度达到了

3. 85 A/W，等效噪声功率约为 4. 81 pW·Hz-1/2。本文

研究结果表明 PtTe2太赫兹光电探测器在太赫兹探测

和光电信号转换方面具有很大的应用前景。
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