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[摘　要]　基于国家自然科学基金委员会第２９８期“双清论坛”,本文介绍了５d电子相关材料的新

奇物性以及相关材料体系的研究意义,从理论、制备、表征、器件四个主要方向回顾了这一研究领域

的研究现状以及面临的主要挑战,并进一步提出了亟需关注和解决的重要基础科学问题和重点研

究方向.
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材料中的新奇物性总是吸引着材料科学、凝聚

态物理领域学者们的目光.近些年来,随着研究的

深入,已经有越来越多５d电子相关材料开始进入大

家的视野.而大量此类新材料及其特有的新奇物性

的问世,无疑不代表５d电子材料是一个值得研究者

们重视的研究方向.

５d电子因其径向分布函数的变化以及较强的

自旋轨道耦合(SpinOrbitCoupling,SOC)效应,其
性质显著区别于３d或是４d电子,为这一大类材料

体系中众多新奇物性的出现提供了可能,其中部分

物性甚至为５d材料体系所独有.在目前已经发表

的研究之中,众多理论上预言的新奇物性,如自旋霍

尔效应、外尔半金属等,已经在５d电子材料的相关

体系中得到了实验的验证.此外,在 LiOsO３ 这一

材料体系中,铁电金属的概念首次在实验上得以证

实.同时,通过机器学习结合高通量计算的方法,也
预言了５d电子材料体系中的部分材料可能具有二维

铁电效应等特殊物性,展现了这一材料体系在探索新

南策文　清华大学材料学院教授,中国科

学院院士,发展中国家科学院院士.现任

清华大学材料科学与工程研究院院长,兼

任国际陶瓷联盟(ICF)理事长、中国 硅 酸

盐学会副理事长等.发表学术论文４００余

篇,出版学术专著１部;获授权国家发明专

利３０项.多次主持召开国际、国内学术会

议,在国际会议做主题报告、邀请报告５０次.曾获国家自然

科学奖二等奖１项、省部级奖３项、国外奖励２项等.

谷林　清华大学材料学院教授,北京电子

显微镜中心主任,国家杰出青年科学基金

获得者.近年 来 在 功 能 材 料 原 子 尺 度 结

构与电子结构研究方面取得系列成果,发

表论文９００余篇,包括Science 及 Nature
正刊１６篇,子 刊 ９０余 篇,他 引７００００余

次,H 因子＞１４０.获 得 第 十 六 届 中 国 青

年科技 奖 特 别 奖 (２０２０);入 选 科 睿 唯 安 材 料 科 学 领 域

(２０１８—２０２１)和化学领域(２０１９—２０２１)全球高被引科学家.

奇物性方面所具有的巨大潜力,为之后的人工材料

设计与合成指出了可能的方向.具有无标度铁电性

的 HfO２ 这一类超出了以往理论体系的独特材料,
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其性质来源尚待进一步理论上的探索.总结而言,
已有的研究足以说明５d电子材料是探索新奇物性,
拓展认识边界的富矿.

但是,伴随着丰富的新发现一同浮现的,还有科

学家们需要面对的诸多挑战.虽然理论预言了诸多

新奇物性,但是在电子相对论效应、屏蔽效应,SOC
之上的,凝聚态物理基础理论在近期并未有重大的

突破,限制了对材料本质的认识与性能预测.另一

方面,５d电子材料中更加复杂的体系,需要考虑的

相互作用增加,使得对材料体系及其性质进行精确

的第一性原理计算更加困难.在材料的制备上,虽
然可以得到拥有理论预期优异性能的材料,但在如

WS２ 之类的材料中,其性能与理论预言的极限依旧

有巨大的差距.如何克服从实际性能向理论极限的

壁垒,以及增强对于材料体系的人工调控能力,依
然是制备领域需要思考的问题.各类新奇物性的

出现同样还伴随着对于表征技术要求的提高.发

展对不同性质的针对性探测方法,材料各参量之间

的协同观测与关联研究,也将是研究者们面临的重

要难题.
同时,不可忽略的是,５d电子材料的优异性质

也带来了独有的应用前景.５d电子相关材料和合

金可被应用于飞机发动机叶片这样的尖端制造业.
信息产业中,无论是以 HfO２ 为代表的存储器件,还
是以 WS２ 为代表的晶体管材料,均被看作是对应工

业领域中下一代材料体系的最有力竞争者.回望过

去数十年中伴随着材料科学、凝聚态物理学科的快

速发展所涌现出的,已经成为当年人类社会重要物

质基础的诸多材料体系,例如作为半导体工业基础

的硅材料体系,以及作为能源材料体系重要组成的

锂、钠二次电池体系等,这些体系均走过了一条从科

学研究到产业化应用,从实验室到工厂的发展道路.
而工业界与科学界日益紧密的合作,以及研究机构、
企业甚至国家对于这样的发展路线的重视与投入,
使得从实验室走向工厂这一流程需要的时间日渐

缩短.尽管从研究现状而言,５d电子材料的数个

体系距离投入实际应用尚有距离,但是考虑其巨大

的潜力,先期的布局十分必要.进一步考虑到,５d
电子材料有望占据重要地位的部分应用方向,如信

息产业,正是我国目前的短板所在,对于这一领域

的重视与投入,也就有了更重要的价值,有望成为

我国在对应领域补齐短板,甚至实现超越的关键

举措.
基于国家自然科学基金委员会(以下简称“自然

科学基金委”)第２９８期“双清论坛”中诸位与会专家

学者关于５d电子及其新奇物性的报告与讨论,本文

将从基础理论、材料制备、实验表征、器件应用四个

方面,分别探讨５d电子材料相关研究的价值与重要

意义,梳理并论述对应领域的发展趋势和面临的挑

战,总结并提出亟需关注和解决的重要基础科学问

题和重点研究方向.

１　５d电子的理论认识及新奇物性

位于元素周期表第６周期含有５d电子的元素,
其单质有高密度、高熔点、高强度和高抗腐蚀等物

理、化学特性,而相应的化合物则往往表现出拓扑物

态、重费米子等新奇光电磁物性.因此,本节聚焦于

５d电子特点、新奇物性及其发展现状等重点问题,
从理论认识和新奇物性两个方面出发,探讨了５d电

子独特作用的内在微观物理机制.

１．１　５d电子的理论认识

随着原子序数的增加,相对论效应所带来的５d
电子轨道膨胀和６s电子塌缩,使得６s轨道和５d轨

道的轨道能级相近,从而导致５d电子可成键数量增

多,带来了结构和化学上的机遇,如超硬、超高温稳

定性等优异性能.此外,５d电子的强SOC使得能

级劈裂产生新电子态,与空间、时间对称性破缺相互

作用,带来了自旋霍尔效应[１]、Rashba效应[２]、拓扑

表面态[３]、磁性斯格明子[４]、外尔半金属[５]等新量子

效应和新功能性.
理论研究方面,５d电子具有 SOC和关联效应

(U)两大优势,使得相关材料具备特殊物性.另一

方面,复杂相互作用却会给计算带来挑战,需要同等

处理晶体场、U、SOC等多个关键相互作用量,并需

建立多体模型进行求解,而这当中又会遇到SOC导

致复杂磁构型等难题.因此,亟需发展多体关联体

系的计算方法,将单电子能带理论推广到多体关联

体系,深入探索强自旋轨道耦合下电子关联相互

作用.
在材料研究新范式上,日新月异的计算能力和

日趋完善的计算模型使得高通量计算和机器学习等

方法的结合将大有用武之地.借助于庞大的计算能

力,对于虚拟的材料体系,机器学习模型能够快速优

化其材料结构,推测出潜在的功能材料.而后结合

高通量计算,对于多种可能的材料进行最终筛选,能
够有效减少新材料制备时的试错环节.这种深度挖

掘５d电子材料的方法,可以从理论上预测５d电子

新效应和优异性能,指导５d新材料探索和原子尺度
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构筑.不过,在５d电子的理论方面还存在诸多未明

之处,仍需要计算、实验方面的工作,为相关理论的

突破夯实基础,从而进一步厘清 ５d 电子的独特

作用.

１．２　５d电子材料的新奇物性

５d电子的轨道在实空间更加延展,具有相对较

弱的关联作用、相对较强的晶体场和更强的自旋轨

道耦合,三者相互竞争并与对称性破缺相互作用,衍
生出丰富的新奇量子特性和广阔的应用场景.

铁电性方面,Pb和Bi等的弱轨道杂化和６s孤

对电子状态导致晶格和电荷的自发极化,使其具有

优异的铁电压电性能和难以替代性,在铁电/压电器

件方面得到广泛的应用.但５d和６s电子的复杂性

也给如何解释电子行为与优异铁电性之间的直接关

联增加了极大的难度,仍需更多的实验和理论证据

深层次揭露构效关系.Hf基铁电体具有无标度铁

电性和CMOS工艺兼容等优势,有望推动信息存储

与处理技术的变革,但存在唤醒效应、疲劳失效、窗
口不均一等难题.LiOsO３ 在结构转变温度以下时,
晶体结构的对称中心在结构相变过程中消失,但在

结构相变 前 后,LiOsO３ 始 终 表 现 出 良 好 的 金 属

性[６].这一实验发现首次证实了“铁电金属”的概

念,还表明金属与绝缘体中结构转变的机制并非截

然不同,仍需进一步研究.W 基范德瓦尔斯层状材

料在二维铁电性的探索中表现优异,具有稳定的结

构和极高的理论迁移率,并且还是二维体系中难得

的p型半导体材料,可实现双极性调控[７].而且,其
量子限域效应结合强自旋轨道耦合预期会形成更多

新奇物性.
拓扑物态方面,５d电子材料中的复杂电子行为

正是拓扑物态的来源.例如,在Ir氧化物中,第一

性原理计算表明,通过改变Ir原子上的电子关联强

度 U,可使得该体系在费米能级附近存在外尔点;随
着 U逐渐增强,外尔点之间会逐渐靠近并发生湮

灭,导致绝缘相[８].Ta的砷化物作为可以稳定存在

的非磁性非中心对称的 Weyl半金属,可用于观测

Weyl电子态及其特有的物理特性.在 Hf和 W 等

化合物中发现大能隙二维拓扑绝缘体并首次实现了

三维量子霍尔效应等,表明５d拓扑材料在实现拓扑

磁性、拓扑超导、拓扑关联等新奇拓扑物态方面具有

极大潜力[９].
稀土发光领域,稀土镧是元素周期表第６周期

中第１个含有５d电子的元素.除了特征的４f电

子,镧系元素La、Ce、Gd和 Lu均具有５d１ 电子,部

分镧系元素在离子状态也具有５d１ 电子,因此,稀土

材料是典型的５d电子材料.以 Eu２＋ 、Ce３＋ 为代表

的稀土离子会产生特征的５dＧ４f跃迁发射,即在激

发态的１个５d电子在返回４f基态时产生荧光发

射,这一物性也属于５d电子的直接效应.由于５d
电子结构容易受其周围原子环境的影响,这类稀土

发光材料呈现出可调变性的发光光谱,可满足新型

显示、红外信息探测等新一代信息技术领域的应

用.５dＧ４f电子跃迁发射可调变性的发光光谱,对
于解决新型显示、信息探测等国家重大需求具有重

要意义.
在自旋轨道矩方面,自旋轨道耦合是将自旋运

动与轨道运动联系起来最重要的桥梁,它使得人们

可以用电学和光学方法来灵活地控制自旋.基于自

旋轨道耦合这一基本物理原理发展而来的自旋轨道

转矩,由于能够有效地控制磁存储单元的磁矩,就可

以用来翻转磁化方向,进而可作磁记忆存储方面的

应用.在５d氧化物体系中,我们可以通过材料生长

控制磁化方向从而实现零磁场SOT的翻转,而且这

样的翻转可以抵抗更高的外磁场干扰,具有更好的

耐用性.
尽管５d电子材料具有众多的新奇物性和广阔

的应用前景,但多数新奇物性的发现和调控处于早

期阶段,而且其中与５d电子相关的物理机制尚无定

论,５d电子材料制备还面临诸多难题.需要研究探

索如何紧密结合理论预测、材料制备和实验测量,找
出５d电子的共性规律,为颠覆性技术的开发奠定物

理和材料基础.

２　５d电子材料的原子尺度精准构筑及调控

高质量材料是材料科学研究的基石.对于５d
过渡金属氧化物的新物相设计、可控制备和物性调

控等重点问题,５d电子材料原子尺度构筑和有效调

控方式,可以概括为以下三个方面:

２．１　超晶格及界面耦合构筑５d人工晶体

异质结和异质界面通过界面耦合和重构可以突

破单相材料限制,提供调控５d材料电荷、轨道的新

方案.在激光 分 子 束 外 延 生 长 的 非 对 称 界 面 的

Sr２IrO４/SrTiO３ 超晶格,空间反演和时间反演对称

性的同时破缺给界面带来了 DzyaloshinskiiＧMoriya
相互作用,从而创造出了自旋序和极化序的强耦合,
并诱导出了磁电相变[１０].拓展异质结的材料体系,
寻找及合成新的５d电子氧化物材料,为人工设计新

型量子体系提供了思路,推动发掘新物性、实现新
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功能.

２．２　阴离子有序性构筑设计新物相

以氧空位有序为代表的阴离子有序性构筑可同

时对电荷和对称性进行调控,是新物相设计的重要

方向.例 如,在 原 位 真 空 退 火 压 应 力 作 用 下 的

LaCoO３ 薄膜中,氧离子被诱导脱出并形成交叉排

列的氧空位有序,实现了居里温度约为２８４K 的近

室温绝缘铁磁特性的 LaCoO２．５ 薄膜[１１].因此,可
以尝试借鉴层状氧空位有序结构在高温超导性中的

关键作用,利用阴离子有序性构筑调控５d过渡金属

氧化物的电荷、自旋、轨道和晶体场,最终助力实现

５d过渡金属氧化物中磁性、金属性和极化的关联

统一.

２．３　电场选择性离子嵌入调控氧化物物相和功能

５d过渡金属氧化物的电子掺杂是一个难点问

题.传统化学掺杂和应力调控的幅度有限,所以需

要探索电场选择性地控制离子嵌入来调控５d过渡

金属氧化物能带的方法,打破元素固溶度壁垒,实现

有效电子掺杂.在SrIrO３ 和 La０．２Sr０．８MnO３ 单胞

交替的超晶格中,电场调控能够诱导出现两种晶相

之间可逆的室温相变,产生了７％的晶格变化以及

化学、电学、磁学、光学等物性的显著变化[１２].这种

通过氧离子和质子的可逆交换而实现的相变,在传

统的氧化物、固溶体中很难观测到.所以,发展纳

米精度的离子调控手段,并引入多离子调控策略,
有助于构建新型电、磁学相图并实现新功能设计与

探索.

３　５d电子材料的多维度高精度表征

作为实验研究中不可或缺的重要部分,对材料

结构和物性的多维度与高精度表征无疑是解开５d
电子材料新奇物性起源的关键.针对５d元素及其

独特的电子结构,需要综合应用多种已有的表征手

段,并且尝试针对性开发新的表征方法,以期达到从

更多角度、以更高精度获取有价值的实验数据,为理

论研究、材料设计等提供数据支撑与对照,也为此后

这一类材料的工程应用打下良好而稳固的基础.本

文中讨论的表征主要分为以下两个方面:

３．１　大科学装置在５d电子轨道和自旋态探测中的

作用

近年来,随着大科学装置相关理论、设计与建造

的持续推进,以及使用大科学装置进行材料表征相

关研究成果的大量发表,大科学装置在众多学科研

究中所能起到的独特作用已为学界所公认.因此,

在５d电子材料的相关研究中,同样应当重视其在电

子轨道、自旋态、电子自旋轨道耦合等与物性的关联

探测中所具有的独特潜力.在这一领域之后的研究

之中,可以考虑依托国内外中子、同步辐射等大科学

装置,开发新一代电磁光多模态、高时空分辨率结

构—动力学—物性综合表征平台,以期得到常规实

验室表征手段所难以获取或是无法获取的高精度、
高质量、高价值实验数据.

３．２　５d电子材料的原子尺度结构表征及功能探测

在众多的实验室表征手段中,高时空分辨和谱

学探测方法均为研究中最常用的手段,为探测与理

解５d电子材料局域原子结构、电荷、轨道和自旋与

功能性关联提供了重要的信息.而近年来各类表征

手段的发展以及表征精度的提高则无疑为５d电子

材料的研究打开了新的大门.扫描探针技术及其实

验平台的发展,使得在研究中,能够在纳米甚至原子

尺度实现对于电子结构、畴结构以及功能的表征,使
以原子分辨探测５d电子材料新奇物性的研究成为

可能[１３１５].例如在 Bi２WO６ 这一铁电材料中,对其

表面实现了原子结构的直接观测,并进一步在这一

材料的表面观测到了负微分电导[１６],即传统所说的

负电阻现象,而这一现象与铁电性质的共存提供了

新的研究角度.此外,在这一材料体系中还探测到

了电导率相比同类其他材料１０００倍的提升[１７].在

电子显微学的领域,则需要思考如何有效建立构效

关系这一问题.对于电荷动态分布的探测,现有局

域电荷探测方法存在着时空分辨率难以兼顾、难以

进行动态观测、存在干扰使信号分离困难、探测

精度有限等局限性.这些问题有望通过同轴电子

全息的方法,通过波函数重构方法加以解决.而对

于涉及电荷动力学行为以及超快过程探测的相关

问题,则可以通过发展超快电镜这一特殊表征手段

得到对应的解决方案,以期在电荷动态分布成像中

实现超快时间分辨能力、低干扰电荷本征分布探测

以及对环境与外场下动态响应过程的探测.对于

材料的局域磁性探测方面,现有的本征磁探测方法

在原理上均难以达到原子级的分辨率,而电子涡旋

探测则被认为是原子尺度磁性探测的潜在解决

方案.
由此可见,针对５d电子材料,开发新的超高分

辨探测手段(谱学技术、电子显微技术、扫描探针技

术等),发展电荷、轨道、自旋序参量的微观尺度协同

测量与表征方法,以阐明各序参量间的耦合机理,构
建微观结构与宏观性能间的直接关联具有极其重要
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的价值.

４　５d电子材料的器件应用

总体上,５d电子材料大都具有高介电、高迁移

率和强自旋轨道耦合的特点,这些独特的特性使与

５d电子材料相关的体系有望成为下一代低功耗、
高速度逻辑/存储等重要器件设计的基础.当今这

一类信息器件已经成为人类社会不可或缺的组成

部分,对于这一类材料的研究,其重要性是不言而

喻的.本文将在以下部分讨论三类代表性器件

应用:

４．１　基于Hf基氧化物的高介电与铁电材料及原型

信息器件

信息存储相关器件是信息系统的重要基石,与
此相关的科学技术更是世界上各个国家在信息领域

综合国力竞争的制高点.存储器自问世发展至今,
传统材料工艺体系面临着存储速度鸿沟、功耗高、趋
近存储密度物理极限等重大问题,已经逐步偏离摩

尔定律的预测.
基于剩余极化存储信息的铁电存储器具有低功

耗、抗辐射的优势,在近３０年来已在部分领域得到

应用,但依然存在无法突破物理极限、无法解决存储

鸿沟、无法与超大规模集成电路工艺兼容的难题.

２０１１年发现的具有铁电性的 HfO２ 材料可以同时突

破这三大难题,因而受到了科学界以及工业界的极

大重视,被认为将会引领未来铁电存储器发展的方

向.在问世之后仅仅不到１０年时间,国际上已经突

破了 HfO２ 铁电薄膜与存储器件工艺,研制出了对

应的铁电存储单元和阵列,并在此基础上进一步突

破了与外围读写电路制备温度不兼容的问题,HfO２

基铁电存储芯片研制成功.
然而唤醒效应、疲劳失效、窗口不均一等难题制

约了其走向应用的步伐,根本原因在于缺乏对其反

常铁电性的科学本质认识.这类材料中的诸多关键

科学问题仍亟待解决.首先,反常 Hf基铁电材料

薄膜的物理本质和理论体系尚待探索及建立[１８],须
建立有效的理论,方可进一步指引材料的调控直至

应用;在表征上,由于表征手段存在缺陷,缺乏铁电

相结构和畴结构的直接证据;在这一材料的调控规

律上,铁 电 性 与 厚 度[１９]、应 力[２０]、掺 杂[２１]、氧 空

位[２２,２３]、界面[２４]等均存在关联,如何在可控条件下

制备 Hf基铁电薄膜材料仍是较大难题;最后,这一

类铁电存储器件的设计理论也需要发展.

考虑到现有主流存储器与相关技术被外国垄

断,我国相关器件大部分依赖进口的状况,研制与发

展下一代信息存储器件对于我国具有重大的战略价

值与意义.需要加强 Hf基氧化物薄膜材料与存储

器件基础研究,探索其铁电和介电特性的微观机理,
并实现 Hf基氧化物的可控制备,为解决先进芯片

技术瓶颈提供理论指导和技术支撑.

４．２　W 系二维材料范德华异质结晶体管电子器件

与上部分类似,随着晶体管电子器件及其制作

工艺的发展与芯片集成度的提高,传统晶体管材料

开始面临越来越多的问题,如Si、Ge性能衰减、界
面电荷散射严重等.而随着晶体管工艺发展到５nm
水平,工艺的复杂性开始显著提升,更小尺度的工艺

发展面临较大挑战.
作为传统晶体管材料的潜在替代者之一,二维

半导体材料具有诸多优势,例如具有无悬挂键的表

面,其范德华异质结界面免疫短沟道效应,界面散射

效应弱等[２５].在这一系列材料之中,５d过渡金属硫

族化合物过渡金属硫族化合物(５dTransitionMetal
Dichalcogenides,５dＧTMDs)因具有更小的有效质

量、更高的迁移率、丰富的稳定相结构及物性、更大

的禁带宽度和能带调控范围等优势成为重点研究方

向.而在５dＧTMDs中,目前最为集成电路业界所看

好的沟道材料 WS２,其重要的优点包括极高的理论

载流子迁移率[２６]、同功耗下更快的开关速度[２７]、与
硅基工艺兼容性较好等.但其走向实用仍需要克服

一些挑战,一是制备上的问题,生长过程中不易控制

晶格缺陷、接触界面晶格破坏严重[２８];二是金属—
半导体接触对化学性能的影响[２９].

因此,发展 W 系 TMDs材料高质量合成、晶格

相结构调控及性能表征方法,探究高迁移率、高态密

度材料性能调控方法仍是科学研究的重点;而研究

降低接触电阻的金属半导体接触新方法,研制低功

耗高性能的新原理器件,建立与硅技术融合发展的

二维半导体器件设计构筑新范式,则有助于科研成

果向产业转化.

４．３　基于自旋轨道矩作用的高性能自旋电子学

器件

互补金属氧化物半导体(ComplementaryMetal
OxideSemiconductor,CMOS)系列材料的发展同样

是当今信息化社会的重要基础之一,但其发展中带

来的算力、性能/功耗收益已经开始出现大幅变缓的

迹象.为了解决这一问题,利用自旋状态进行信息



　

　１１２　　 中　国　科　学　基　金 ２０２３年

存储和计算的自旋电子器件被认为是极有潜力的重

要技术路径.
在这一技术路径中,自旋轨道矩磁随机存储器

(Spin Orbit Torque Magnetic Random Access
Memory,SOTＧMRAM)具有高速度、高效率、高稳

定性等优点[３０].但这一器件的传统候选材料存在

着大电阻导致功耗较高[３１]、自旋极化方向受限等重

要问题.而５d过渡金属氧化物由于高SOT 效率、
垂直自旋极化、新器件架构等优点,有望进一步降低

器件的写入功耗,成为发展SOTＧMRAM 的理想材

料体系[３２３４].

总体而言,相关的５d材料尚在研究的早期阶

段,需要进一步探索具有更高SOT效率５d过渡金

属氧化物的理论设计方法,并进一步开发高SOT效

率的５d过渡金属氧化物,将其与多铁磁电材料的耦

合实现下一代逻辑器件,后续也还需研究这一类材

料与CMOS工艺集成的相关问题.

５　未来５~１０年５d电子材料发展方向及资

助重点

通过上述５d电子材料中的关键基础科学问题

的讨论和总结,不难认识到,５d电子材料体系已经

得到越来越广泛的研究关注,而且也将会成为基础

研究的重点方向之一.得益于先进的理论体系、精
准的材料构筑、综合全面的材料表征、卓越的器件应

用四个方面的协同发展,５d电子材料研究领域自上

而下的发展趋势可窥一斑.但不能忽视的是,由于

５d电子的特殊性和复杂性,５d电子材料从理论到

应用都有未明之处.因此,在未来５—１０年期间,
需要针对５d材料的关键问题,跨学科组织优势科

研力量,并深化物理、材料、信息等多学科交叉,提
升５d电子材料学研究水平,推动５d电子材料领域

发展.
此次双清论坛与会专家经过研讨,凝练出了５d

电子材料研究的重大关键科学问题,建议未来５~
１０年期间应重点资助如下四个方向以及相关的若

干重要科学问题:

５．１　５d电子新型量子态的探索及其物性效应

５d电子材料适用的多体关联体系计算方法发

展;高通量计算驱动的新型量子态材料穷举;反常铁

电性、拓扑物态等新奇物性的结构溯源;新奇物性关

联元素的关键作用阐明.

５．２　５d电子材料的原子尺度精准构筑及调控

５d电子高质量二维材料的通用制备;人工超晶

格构筑的精细调控与材料拓展;缺陷、对称性、晶格

取向等参数的精确调控.

５．３　多自由度的微观尺度协同测量与表征

序参量间的耦合机理阐明;微观结构与宏观性

能间的直接关联关系构建;基于大科学装置的高时

空分辨率结构—物性综合表征平台.

５．４　低功耗高性能５d电子材料信息器件开发与

应用

Hf基氧化物、W 系二硫化物纳米器件组装设

计;自旋轨道耦合驱使的自旋电子学器件开发;硅基

芯片适配的二维半导体器件设计.

６　结　语

含有５d电子的元素及其组成的化合物具有出

色的物性和新奇的物态,对于科学研究和工业应用

都有举足轻重的作用.尽管这一领域仍面临着复杂

电子行为的挑战,但该领域出色的科学家们正在理

论、材料、表征、器件等领域不断取得进展.通过对

该领域的战略规划与资助布局,我国有望能取得一

批高水平的研究成果并培养形成一支高水平的５d
材料研究团队,促进该领域多个主流方向的有机融

合和相互促进.在面向国家重大需求上,解决５d电

子材料应用中卡脖子环节的关键科学问题,推动产

业落地;在基础科学前沿,可以探索５d电子材料强

自旋轨道耦合所来带的新效应及物理本质,在科技

革新潮流中抢占先机.
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Abstract　Basedonthe２９８th“ShuangqingForum”oftheNationalNaturalScienceFoundationofChina,

thispaperintroducesthenovelphysicalpropertiesof５delectronicＧrelated materialsandtheresearch
significanceofrelatedmaterialsystemsandreviewstheresearchstatusandmainchallengesinthisresearch
fieldfromthefourmaindirectionsoftheory,preparation,characterizationanddevices．Itfurtherputs
forwardimportantbasicscientificissuesandkeyresearchdirectionsthatneedtobepaidattentiontoand
solved．
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