
项目情况简介（省自然科学奖）
1、项目名称 二维功能材料的计算设计、调控及物理机理研究

2、主要完成人 郭三栋；郭小姝

3、提名单位 陕西省教育厅

4、提名意见

二维材料独特的结构特征和物理化学性质赋予其广阔的潜在应用前景，使其成为一类极具吸引力的功能候选材料。在陕西省自然

科学基金及教育厅项目等的资助下，本项目聚焦二维功能材料的计算设计、调控及物理机理这一科学问题，取得了一系列原创性研究

成果：提出压电反常谷霍尔效应；首次设计 Janus MA2Z4材料，并且通过应变在磁性 Janus MA2Z4中诱发出多种新奇电子态，相关成果

被 2010 年诺贝尔物理学奖得主 K.S. Novoselov的综述文章引用；理论计算了第一个实验合成的二维 Janus 材料的晶格热导率，并设计

出 Janus SnSSe。研究结果为二维功能电子器件的应用领域奠定坚实的理论基础，具有重要的科学意义和创新价值。提名材料齐全、规

范，经完成单位公示，无知识产权纠纷，人员排序无争议，符合陕西省科学技术奖提名条件，提名该项目为陕西省自然科学奖二等奖。

5、项目简介

本项目聚焦二维功能材料的计算设计、调控及物理机理这一科学问题，取得了一系列原创性研究成果：

① 在铁谷材料中，提出可以通过压电效应产生电场，从而实现反常谷霍尔效应。把这种现象称为压电反常谷霍尔效应，可以归入

压电谷电子学(Piezovalleytronics)。[Phys. Rev. B 104, 224428 (2021)]



② 首次设计了二维 Janus MA2Z4材料MSiGeN4(M = Mo and W)，并深入探讨了它们的物理和化学特性。在此基础上，进一步设计

了磁性 Janus MA2Z4材料 VSiGeN4，并通过应变调控手段，成功实现了多种新奇的电子态，包括铁谷态、半铁谷金属态以及谷极化量

子反常霍尔态。这些态之间的转变机制可以通过能带反转以及 Berry曲率符号的改变来解释。[J. Mater. Chem. C 9, 2464 (2021)；Phys. Rev.

B 106, 064416 (2022)]

③ 首次从理论上预言了首个实验合成的二 Janus材料MoSSe的晶格热导率，并对其相关的物理机制进行了深入分析。在此基础

上，进一步预言了新型二维 Janus材料 SnSSe，并对其物理和化学性质进行了系统研究。[Phys. Chem. Chem. Phys. 20, 7236 (2018)；Phys.

Chem. Chem. Phys 21, 24620 (2019)]

6、客观评价

经过课题组多年坚持不懈的努力，并在多项基金项目的大力支持下，本项目取得了丰硕且高质量的研究成果。相关成果已在

Physical Review Letters, Physical Review B, Physical Review Materials, Applied Physics Letters, Journal of Materials Chemistry C等国

际权威期刊上发表高水平研究论文 40余篇。这些成果中所预言的功能材料、新型电子态以及新物理效应，受到了国内外众多课题组的

高度关注和积极引用，被 SCI 论文引用 2700 余次。

5 篇代表性论文发表于国际著名期刊 Physical Review B, Journal of Materials Chemistry C, Physical Chemistry Chemical Physics。项目

成果得到了国内外同行的广泛关注，Google 学术：总引用 655 次，单篇最高被引 202 次，他引总次数 590 余次；Web of Science

核心合集：总引用 605 次，SCI他引 550次，单篇最高 SCI 他引 180 次，入选 ESI 前 1%高被引论文 2 篇。引用期刊包括众多

国际著名期刊，包括 Nature Reviews Physics (诺贝尔物理学奖得主 K.S. Novoselov综述文章)，Physical Review Letters, Physical Review B,

Applied Physics Letters. Nano Letter, Advanced Functional Materials, Nano Today, ACS Nano等期刊。

这些数据充分体现了项目成果的学术影响力和研究价值，得到了国内外同行的高度认可。例如：2010 年诺贝尔物理学奖获得者



K. S. Novoselov 课题组 Nat. Rev. Phys. 6, 426 (2024)综述论文评价代表作 2：具有破坏的面外反演对称性的 Janus结构（例如，

MoSiGeN4）是可能存在的。此类结构将具有固有电偶极矩，并且对于催化和光电子应用具有重要意义。理论上，像 MoSiGeN4（以及许

多其他属于 MABZ4家族的材料）这样的材料可以通过在生长过程中不仅添加硅（Si），还添加锗（Ge）来简单合成。中国科学院院士

夏建白领衔完成的 Acta Phys. Sin.70,026801(2021)综述文章评价代表作 5：近期,Guo 等预测了一种动力学和力学稳定的间接带

隙半导体-Janus SnSSe.研究发现,SnSSe 单层具有高载流子迁移率,高的吸收系数,高的功率因子,强的面内压电极化,这表明 Janus

SnSSe结构可以制造成具有独特的电子,光学,压电和输运特性结合的器件.
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8、主要完成人情况

排序 完成人 行政职务 技术职称 工作单位 完成单位 对本项目的贡献

1 郭三栋 无 副教授
西安邮电

大学

西安邮电

大学

提出压电反常谷霍尔效应；首次设计了二维 Janus
MA2Z4材料MSiGeN4(M = Mo and W)，并深入探讨了它们

的物理和化学特性。在此基础上，进一步设计了磁性 Janus
MA2Z4材料 VSiGeN4，并通过应变调控手段，成功实现了

多种新奇的电子态；首次预言了实验合成的二维 Janus 材

料MoSSe的晶格热导率，并拓展至新型二维 Janus材料

SnSSe。本项研究工作占本人工作量约 80%。对该项目《主

5
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first-principles study

Physical
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2019, 21:
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邓烨
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要发现、发明及创新点》中的所有创新项做出了创造性贡

献，是四个主要科学发现的主要完成人。 旁证材料：所

有代表作。

2 郭小姝 无
助理工程

师

西安邮电

大学

西安邮电

大学

主要参与二维 Janus 材料 SnSSe 的预言和计算研究，

特别是构建了 SnSSe 的晶体结构，证明了它的动力学和力

学稳定性，计算了它的压电和光学性质。本项研究工作占

本人工作量约 30%。 对该项目《主要发现、发明及创新

点》中的第三创新项做出了突出贡献，是该项科学发现的

主要完成人。 旁证材料：代表作 5。

9、主要完成单位情况

排序 完成单位 对本项目的贡献

1 西安邮电大学

西安邮电大学为项目的顺利完成并取得优异成绩做出了重要贡献，主要表现为： 1）组织并完成了项目的策划和实施工作；

2）为项目的顺利实施提供了人力资源与优质的工作环境与场所； 3）提供了本项目所需的计算设备、图书资料和数据库

等资源。

10、完成人合作关系说明

完成人郭三栋主要负责该项目的所有创新发现，对重要的创新发现均做成突出贡献，主要包括：提出压电反常谷霍尔效应；首次

设计了二维 Janus MA2Z4材料MSiGeN4(M = Mo and W)，并深入探讨了它们的物理和化学特性。在此基础上，进一步设计了磁性 Janus



MA2Z4材料 VSiGeN4，并通过应变调控手段，成功实现了多种新奇的电子态；首次预言了实验合成的二维 Janus 材料MoSSe的晶格热

导率，并拓展至新型二维 Janus材料 SnSSe。

完成人郭小姝主要对该对预言新型单层 Janus SnSSe做出了突出贡献，是该项科学发现的主要完成人。 旁证材料：代表作 5。
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