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二维非范德华铌氮纳米片具有高温双间隙超导性
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二维材料中超导性的探索因其潜在的低功耗应用和基本科学兴趣而受到了广泛关注。在这里，我们
报告了一些新颖稳定的非范德华NbxNx+1(x= 1-4)单层结构，这些结构是从沿着 [001]方向剥落的NbN
体材料中衍生出来的，并通过第一性原理计算得以确认。在这些单层结构中，结晶于 P6m2对称性的
Nb2N3尤为突出，其超导转变温度达到 77.8 K，为二维过渡金属氮化物和二元化合物设立了新的高 Tc

基准。我们的详细分析表明，Nb2N3中的强超导性是由以N振动为主的声子模式驱动的，N-p和Nb-d
电子态对电子-声子耦合有显著贡献。使用各向异性Migdal-Eliashberg框架，我们进一步确定了Nb2N3

单层的双能隙超导特性，其特征为明显的电子-声子耦合和各向异性的能量间隙。这些结果推进了我们
对二维过渡金属氮化物中超导性的理解，并突显了它们在纳米尺度超导应用中的潜力。

I. 介绍

二维（2D）材料在凝聚态物理学中作为探索新型
基本现象的理想平台，包括超导性 [1–3]，量子反常霍
尔效应 [4, 5]，费罗谷 [6, 7]，光电伏特效应 [8, 9]和拓
扑自旋纹理 [10]等。特别是，二维超导体因其有趣且
丰富的物理性质而引起了广泛关注，例如拓扑超导性
[11, 12]，较高的上临界磁场 [1]，量子金属态 [13]和量
子格里菲斯奇点 [14]。与三维对应物相比，二维超导体
通常表现出增强的可调性 [15]，这使得它们成为通过
各种外部刺激（如应变 [16, 17]、原子插层 [17, 18]、界
面工程 [19] 和载流子掺杂 [20]）探索更丰富超导特性
的有前景的电子介质。大量关于二维超导性的研究主
要集中于范德瓦尔斯（vdW）层状材料，特别是过渡
金属二硫属化物（TMDs），因为它们具有新颖的超导
性，以及良好的剥离性和结构稳定性 [21–24]。研究表
明，在某些原子级薄的 TMDs中观察到的超导性能够
在平面内磁场显著超过泡利顺磁极限 [1, 2] 的情况下
持续存在。这种行为归因于伊辛配对，其中德雷塞尔
豪斯类型的自旋轨道耦合（SOC）将电子自旋约束为
沿平面外方向排列，并减轻了平面内磁场 [11, 25]的配
对破坏影响。此外，在二维 NbSe2 系统 [26]中可以观
察到超导性和电荷密度波相的共存。
除了 TMDs之外，许多研究表明二维过渡金属氮

化物 (TMNs)是一类具有丰富且高度可调的超导性质
的材料 [27–29]。一个显著的例子是剥离的 2D ZrN，其
表现出 2K 的超导转变温度 (Tc)，并显示出在二维超
导性中的维度交叉现象，这表现在上临界场超出 Pauli
顺磁极限 [30]。这种行为为存在自旋和谷耦合情况下
的非中心对称超导性的本质提供了有价值的见解。另
一方面，理论研究指出可以通过一些外部控制手段显
著提高二维 TMNs的超导性。例如，单层 Ba2N的 Tc

被预测为 3.4 K，并且通过施加拉伸应变可以增加到
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10.8 K，这是由于增强的层内电子声子耦合 (EPC)和
显著的声子软化 [27]。还证明了对超导钼 2N单层施加
2%的双轴应变会触发一个新的超导间隙，随着应变的
增加进一步增强，从而在应变和超导间隙 [31]之间打
开额外的耦合模型。此外，通过用硅原子钝化TaN2单
层的N端表面，可以将 Tc显著提高到大约 24.6 K[32]。
然而，在实验设置中实现有效的应变或其他调制方法
存在重大挑战，阻碍了理想 Tc 的实现。因此，探索更
多具有固有金属性的二维 TMNs，它们在实际应用中
表现出稳定和升高的 Tc 仍然是一个巨大的挑战。

除了上述挑战之外，合成二维 TMNs还存在显著
的困难，导致这些材料大多通过从 vdW 层状结构中
剥离获得，这些结构表现出非常弱的层间相互作用。
例如，最近报道的二维拓扑超导体W2N3 即来源于其
vdW层状本征体材料 [12, 28, 29]。此外，二维 W2N3

的 Tc几乎为 39 K，与已知的传统体超导体 MgB2 [33]
相当，表明当过渡金属与氮的比例为 2:3时，可能实现
较高的 Tc。然而，vdW层状材料的可用性相对有限，相
比于传统的非 vdW材料而言，这在一定程度上阻碍了
其他潜在二维超导体的探索。近期二维非范德瓦尔斯
（non-vdW）材料的实验进展，特别是在通过液相剥离
从天然铁矿石赤铁矿（α-Fe2O3）衍生出新型二维材料
“hematene”方面的展示，引发了对单层 non-vdW材
料 [34, 35]的极大兴趣。与 vdW材料不同，non-vdW
单层需要先进的剥离技术，因为必须破坏较强的化学
键才能获得自由站立的单层结构。这使得它们从根本
上不同于传统的 vdW 单层系统，并为在强结合的二
维材料 [36–38]中发现奇异量子相开辟了新的途径。因
此，探索 non-vdW单层超导体对于推进寻找新型高温
超导体的研究起到了至关重要的作用。此外，成功分
离出非 vdW过渡金属氧化物单层表明，可以通过类似
的合成手段获得二维 non-vdW TMNs（[34, 35]），因
为氮相对于氧的较弱键合允许更容易剥离。

为此，我们主要关注铌氮系统，因为Nb在各种过
渡金属元素中具有相对较轻的质量和高 Tc，在环境压
力下。通过劈裂非 vdW块状铌氮，我们预测了一系列
二维NbxNx+1（x=1-4）纳米片。第一性原理计算表明，
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预测的纳米片通过声子谱验证是动态稳定的。各向异
性米哈伊尔-埃利雅希伯格理论揭示了单层 Nb2N3 是
一种具有较大 EPC的双间隙超导体，并且在这些纳米
片中具有最高的 Tc，约为 77.8 K。Tc 值是二维 TMN
和甚至二元化合物在常温条件下无须门控、化学修饰
和外部应变帮助的最高记录 Tc。

II. 计算方法

Nb2N3 单层的结构和电子性质是基于密度泛函理
论（DFT）并采用投影增强波（PAW）方法计算得出
的，该方法在维也纳模拟包（VASP）从头计算 [39–41]
中实现。所采用的是 Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)
形式的广义梯度近似（GGA）交换关联泛函 [42]。平
面波基组的截断能设置为 500 eV。所有原子结构均
被弛豫直到每个原子上的 Hellmann-Feynman 力小于
1 meV/Å。为了避免单层系统的周期像之间的相互作
用，沿面外方向应用了大于 15 Å的真空层厚度。使用
Monkhorst-Pack方案，二维布里渊区（BZ）通过一个
12×12×1 的 k网格进行采样。
声子谱和电子-声子耦合性质的NbxNx+1 (x = 1-4)

单层是基于密度泛函扰动理论（DFPT）计算的，该理论
在 QUANTUM ESPRESSO (QE)软件包 [43, 44]中实
现，在此使用了优化的范德瓦尔斯正则赝势（ONCV）
[42]。k点和 q点网格分别设置为 16×16×1和 8×8×1。
波函数和电荷密度的截止能量分别为 90瑞利和 450瑞
利。此外，我们采用了 EPC矩阵插值方法，使用更密
集的 k 和 q 网格 288×288×1 和 144×144×1 来通过求
解各向异性Migdal-Eliashberg方程计算超导性能，这
在 EPW代码 [45–47]中得以实现。更多关于 EPC常
数和各向异性Migdal-Eliashberg方程的计算细节可以
在补充材料 (SM) [48]中找到。请注意，对于VASP和
QE 中的平面波或电荷密度截止能量都进行了收敛性
测试，所选的截止值足以确保结果的准确性。

III. 结果与讨论

这里，我们仅关注NbxNx+1(x= 1-4)纳米片，其中
N原子作为终止端，主要是因为与Nb相比，在界面上
N原子具有增强的稳定性。这些二维的 NbxNx+1 纳米
片，具有不同数量的原子层（n= 3-9），可以沿着 [001]
方向 [49–51] 从实验上已知的钨碳化物（WC）类型的
NbN块体材料中剥离出来，包括NbN2, Nb2N3, Nb3N4

和Nb4N5，如图 1（a）所示。在之前的报告中，一些技
术如液相剥离、分子束外延和化学气相沉积已被广泛
应用于二维非范德瓦尔斯材料的合成，例如，α-Fe2O3

[34]、SnO[35]、KV3Sb5 [35]和W5N6薄膜 [38]。这些表
明类似的策略可以有效地用于合成 NbxNx+1 单层。所
有 NbxNx+1 纳米片的结构信息汇总在支持信息中的表
S1 [48]中。首先，我们计算了这些纳米片的声子谱，如
图 S1[48]所示，揭示了不存在虚频率，从而证实了它们

图 1. (a)整体NbN晶体结构的侧视图（左），沿 [001]方向剥离
的纳米片由虚线方框指示。NbN2，Nb2N3，Nb3N4和 Nb4N5单
层的侧视图结构（右）。铌 2氮 3单层的侧视图（右下角）。晶胞
由实黑线表示，铌和氮原子分别显示为粉红色和蓝色。(b)投影
电子局部化函数的 2D切片。(c) 铌 2氮 3单层的 pCOHP状态。

优秀的动力学稳定性。强调我们主要关注这些新型材
料的超导性能，并且我们发现 Nb2N3, Nb2N3, Nb3N4

和 Nb4N5 单层的 Tc 值均超过 30 K（参见图 S2[48]）。
有趣的是，Nb2N3单层表现出其中最高的 Tc。因此，我
们将主要集中在 Nb2N3系统上，接下来将详细讨论其
超导性。
在探索 Nb2N3 单层的超导性能之前，我们首先系

统地检查了其详细结构 [见图 1(a)]。Nb2N3 单层显示
出一个具有高对称性的原子结构，包含五层原子空间
群为 P6m2（No.187），其中每一层仅含一种元素，该
层中的原子排列成三角晶格，然后以N-Nb-N-Nb-N序
列堆积，堆叠类型为AB型。每个Nb原子与六个N原
子键合，其中包括两种不等价的N原子（即外部N1和
内部N2），而N2原子被Nb原子夹在中间，N1原子则
位于表面并与三个Nb原子成键。优化的平面晶格常数
以及 Nb2N3 单层外层 N1原子之间的垂直距离分别为
2.73 Å和 4.94 Å,。为了展示实验合成的铌 2氮 3单层的
潜力，我们首先计算其形成能，即 Efor= (ENb2N3- 2ENb-
3EN) / 5，其中 ENb和 EN分别是铌和氮在其最稳定块
体或气相中的能量。计算得到的 Efor为 -0.57 eV/atom，
其负值表明制造是可行的。我们还考虑了其他三种常
见的结构相（P3̄1m、P3̄m1和 P6/mmm），并计算了相
应的能量，如图 S3[48]所示。我们的结果表明，预测
的 P6̄m2相并非在所考虑的候选相中是基态几何结构。
具体来说，其能量高于 P3̄m1相的能量但低于 P3̄1m和
P6/mmm相的能量，表明预测的 P6̄m2相是亚稳态。重
要的是要强调，亚稳态并不排除实验实现的可能性。例
如，在过渡金属二硫族化合物（如MoS2、WS2等）中
[52]T（P3̄m1）和 H（P6̄m2）相均已成功合成，证明亚
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稳相确实可以通过实验获得。
Nb2N3 单层的热稳定性通过图 S4[48]中的 AIMD

模拟得到确认，其中热诱导的波动引起能量和原子结
构的轻微变化。然后研究了 Nb2N3 单层的力学性能。
在一个二维六角系统中，弹性行为由两个独立的弹性
常数描述，C11 和 C12，关系为 C11=C22，以及 C66 =

(C11−C12)/2 [53]。在Voigt记号框架下，这样的系统的
应变能密度表示为 Es= 1

2 C11ε
2
x+

1
2 C22ε

2
y+C12εxεy+2C66ε

2
xy

[54]，其
中 εx和 εx分别代表沿 x和 y方向的正应变，而 εxy表示
剪应变。通过能量-应变方法，C11，C12和 C66分别被发
现为 365.04 N/m, 169.69 N/m 和 97.68 N/m。这些值
满足二维六角晶格的稳定性条件，该条件要求 C11 > 0
和 C11 > |C12| [53, 55]。这证实了 Nb2N3单层的机械稳
定性。
接下来，计算了电子局域函数（ELF）和投影晶体

轨道哈密顿布居（pCOHP）[56]，以揭示 Nb2N3 单层
的键合特性，并将结果分别描绘在图 1(b) 和 1(c) 中。
鉴于 N元素的电负性超过 Nb，电子主要集中在 N原
子周围。N2和 Nb之间的 ELF值明显低于 N1和 Nb
之间，表明 Nb-N1键具有更强的共价相互作用。完全
占据的成键态和部分填充的反键态的存在为 Nb-N1和
Nb-N2键的共价性质提供了有力证据。此外，负的综
合 COHP（ICOHP）值证实了Nb与 N1和 N2之间的
键合特性。具体而言，较短的 Nb-N1键的 ICOHP值
为每对-3.67 eV，这比 Nb-N2相互作用更负，与 ELF
结果很好地一致。此外，我们注意到 pCOHP 在费米
能级表现出显著的反键性质，并且 ICOHP值是负的。
这意味着尽管存在近费米能级的反键态，成键相互作
用仍然占主导地位。类似的现像已在诸如 BiH4 [57]和
SrHfH18 [58] 系统中报道。

图 2. (a) 预测的电子带结构和 Nb2N3 的 PDOS。(b) 带分辨
的费米面，颜色展示了相对费米速度。红色、绿色和蓝色分别
表示高、中、低费米速度区域。

为了进一步了解 Nb2N3 单层的电子性质，图 2(a)

展示了在 Nb-d 和 N-p 轨道上的原子轨道投影能带结
构和相应的投影态密度 (PDOS)。存在两个传导带，标
记为带 1和带 2，穿过费米能级（EF），显示出 Nb2N3

单层的电子型半金属特性。图 2(b) 展示了 Nb2N3 单
层的能带解析费米面 (FS)，其中等值线颜色表示相对
费米速度（νF）。可以发现，最大值与最小值 νF之间的
比值约为 47.8，反映了第一带和第二带能量色散的巨
大差异。详细来说，最大值 νF出现在布里渊区K点附
近的第二带中。相反，最小值则出现在具有平坦带特
征（沿 M-K 路径）的第一带中，这可以归因于在 EF

附近的情况。这种平坦带特性导致了冯霍夫奇点的产
生，在 EF附近形成DOS峰值 [见图 2(b)]。值得注意的
是，第一带中超过 EF的能量色散振荡行为进一步促进
了较大的DOS。这些特性使得有必要探索Nb2N3单层
的超导性质。从投影能带结构和 PDOS可以看出，接
近 EF 的电子态主要由 Nb-d和 N-p轨道贡献。具体来
说，Nb原子的平面轨道（dxy 和 dx2−y2）和非平面轨道
（dxz、dyz 和 dz2）对靠近 EF 的能带做出了最重要的贡
献，其次是 N1原子的 pz、px 和 py 轨道，而 N2原子
的平面轨道（px和 py）贡献最小。还可以看到，Nb-d
和 N-p的贡献在图 2(a) 中显示出相同的显著的 DOS
峰，围绕 EF，表明了 Nb2N3单层中存在强烈的 p-d杂
化。此外，为了阐明不同层状结构中电子性质的演变，
我们计算了 NbN2、Nb3N4 和 Nb4N5 单层的能带结构
和 PDOS，如图 S5[48]所示。值得注意的是，NbN2单
层表现出一个显著特征：费米能级处的 N(EF)贡献来
自氮原子的部分超过了铌原子的部分，而由铌原子产
生的密度状态特别小。相比之下，Nb3N4和 Nb4N5单
层在费米能级附近显示出相似的电子特性，费米能级
处的总密度状态处于局部最小值或谷地。这种行为与
Nb2N3 单层的行为形成鲜明对比，后者在费米能级处
表现出明显的凡霍夫奇点，这一特性很可能增强了其
超导性能。

然后，我们研究了Nb2N3单层的超导性能，并显示
其声子谱、部分原子声子密度状态（PhDOS）、Eliash-
berg谱函数 α2F(ω)，以及累积 λ(ω)如图 3(a)所示。我
们发现，整个BZ范围内的声子色散曲线中没有虚频证
实了Nb2N3单层的动力学稳定性。从PhDOS中，振动
模式可以分为两个区域：低频区域在 250 cm−1以下，主
要源于 Nb原子的振动；高频区域则主要由 N原子贡
献。这与Nb相对于N的质量较大的预期相符。为进一
步阐明电子-声子耦合的本质，将声子模式线宽 γqν 叠
加在声子色散曲线上。有三个最大的线宽来源于位于
Γ点的声子模式：(1) 在 233.1 cm−1 处的 E′ 模式；(2)
在 293.8 cm−1 处的 E

′′ 模式；(3) 在 369.2 cm−1 处的
E′′ 模式。相应的原子振动模式在图 3(b) 中示意性地
展示出来。在这几种模式中，所有 N原子表现出面内
振动，而Nb原子几乎保持静止。在 233.1cm−1的低 E′

声子模式下，Nb原子显示出最小的移动。值得注意的
是，在 Γ-M 和 Γ-K 路径上，低于 250 cm−1 的软和平
坦声子模式显著贡献了电子-声子耦合强度，这与在谱
函数 α2F(ω)中观察到的类似 δ的峰值一致。结合计算
得到的声子线宽与电子结构，我们得出结论，铌 2氮 3
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图 3. (a) 声子色散、声子密度态 PhDOSs、Eliashberg 谱函
数 α2F(ω) 和集成的电子-声子耦合常数 λ(ω) 的 Nb2N3 单层。
PhDOS 的单位是每 cm−1 每单位晶胞的状态数。(b) 在 Γ点有
三个强耦合的振动模式，并且每个图下方都显示了相应的振动
频率。红色箭头表示原子振动方向。

中的超导性主要源于氮原子的 E′模式与源自 N-px+py

和铌-dxy+dx2−y2 状态的电子带之间的强耦合。这种耦合
对于在 Γ点的模式尤为重要，这些模式涉及原子在 x-y
平面内的位移。如图 3(a)所示，Nb2N3单层的总 λ为
2.3，这比类似的单层系统W2N3 [28, 29]要大得多。一
个可能的原因是强 EPC主要受面内振动模式的支配，
这一特征也在 2D LiBC[59]中观察到，而在W2N3中，
则主要是由面外模式贡献的。为了确保在 EPC常数 λ
的准确性，该常数对用于 EPC 计算的 k-和 q 网格采
样密度高度敏感，我们使用更细的网格 288×288×1 和
144×144×1进行了重新计算 α2F(ω)和累积 λ(ω)，使用
了Wannier插值法，计算结果如图 S6[48]所示。这一
改进给出了总EPC常数 λ约为 3.7。我们还想指出，所
选的精细网格参数为 λ和 α2F(ω)都提供了良好的收敛
结果。

接下来，使用 McMillan-Allen-Dynes 方程 [60–
62],Tc =

ωlog

1.2 exp
[
−

1.04(1+λ)
λ−µ∗(1+0.62λ)

]
，其中将 µ∗ 设定为典型

值 0.11和计算出的ωlog为 235 cm−1，我们估计 Nb2N3

单层的 Tc 为 47 K。此外，由于计算出的 EPC 常数 λ
超过 2.0，强耦合 Allen-Dynes修改公式更适合用于计
算 Tc。修改后的方程由 Tc = f1 f2

ωlog

1.2 exp
[
−

1.04(1+λ)
λ−µ∗(1+0.62λ)

]
[62], 给出，其中 f1 和 f2 分别是强耦合效应和形状效
应的校正因子。应用此公式并使用所得或设定的参数，
我们得到了 Nb2N3 单层的 Tc 为 68.9 K的结果，强调
了强 EPC在增强其超导性能方面的重要作用。我们还
使用McMillan-Allen-Dynes方程计算了其他三种分层
相的 Tc，因为它们的所有 λ都小于 1.5。获得的 Tc值为

NbN2的 0.58 K，Nb3N4的 31.4 K，以及 Nb4N5的 30.9
K，如图 S2[48]所示。为了理解这些变化在 Tc 中的起
源，我们分析了三个关键参数，即 λ、ωlog和 N(EF)。尽
管NbN2单层表现出最高的 ωlog，其极低的 N(EF)极大
地削弱了 EPC，导致 λ大幅降低，从而在单层中具有
最低的 Tc。对于 Nb3N4和 Nb4N5单层，N(EF)和 λ都
是可比较的。然而，Nb4N5 的略微较低的 ωlog 导致与
Nb3N4相比 Tc稍微减少。在 Nb2N3单层中，尽管 ωlog

下降到约 310 K，显著增强的 N(EF)和 λ导致最高的
Tc。从这些结果可以看出，N(EF)和 λ对 Tc 的影响比
我们预测的Nb-N纳米片中的ωlog更为显著。同时，了
解 µ∗对 Tc的影响也很重要，因为预测的 Tc值对 µ∗的
选择非常敏感。为了解决这一问题，我们系统地研究
了 Nb2N3单层的 Tc作为 µ∗的函数，其中 µ∗的值范围
从 0.1到 0.13。如表 S2所示，[48]中 Nb2N3单层的 Tc

随 µ∗的增加单调递减，从 µ∗= 0.1时的 70.6 K下降到
µ∗= 0.13时的 65.4 K。值得注意的是，对于 µ∗= 0.13，
预测的 Tc仍然显著升高（65.4 K），显示出对库仑伪势
变化的极大韧性。这种稳健性源于 Nb2N3系统中固有
的强电子声子耦合，这主导了由 µ∗ 引起的抑制效应。
至关重要的是，所有计算出的 Tc值远远超出传统超导
区域，从而保持了该材料高温超导性的核心结论。

图 4. (a) 分布 ρ(λ) 的 k-解析的 EPC 常数 λnk，与投影到每
个 FS 层上的 λnk 内置相关。λnk 的两个分离区域表示为 λ1 和
λ2。(b) 计算铌 2 氮 3 单层在超导状态下的归一化准粒子 DOS。
(c) 铌 2 氮 3 单层的温度依赖性超导能隙分布。(d) 某些典型超
导 TMN的 Tc 值 [28–30, 63]。

由于单层系统中的维度降低以及 EPC 的内在各
向异性，Allen-Dynes公式中应用的各向同性近似可能
无法准确捕捉 EPC 效应和超导间隙特性 [29]。为了
研究这种各向异性对超导性能的影响，我们进一步通
过基于电子-声子 Wannier-Fourier 插值的全各向异性
Migdal-Eliashberg方程进行数值求解，这在 EPW代
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码中得以实现 [45–47]。如图 S7[48]所示，最大局域化
Wannier函数（MLWF）插值准确再现了从DFT计算
获得的能带结构，从而为后续的 EPW 计算提供了可
靠的基础。为了量化 EPC的各向异性 [64]，我们计算
了在每个费米面片上 EPC强度 λnk 的相应投影，如图
4(a)所示。观察到 FM上的 λnk分布显著各向异性，具
有两个不同的区域：一个较小的区域 λ1，在 2.1-2.5 的
范围内，与源自铌原子的 dxy和 dx2−y2 轨道的 FS2层相
关联；以及一个较大的区域 λ2，在 4.0-4.3 的范围内，
也与铌的 dxy+dx2−y2 轨道的 FS1 层相关。这种行为与
多能隙超导体 MgB2 [65] 和 LiBC [59] 不同，在这些
超导体中，费米面源自不同的轨道，导致各向异性分
布。这种各向异性的主要原因是费米能级附近的电子
主要由 FS1贡献，从而在这张面上产生更大的电声子
耦合。

然后，图 4(b)展示了 Nb2N3 单层在 10K时的归
一化准粒子 DOS。很明显，Nb2N3 展现出高度各向异
性的双能隙特性，如超导 DOS 分别在 16 meV 和 19
meV处显示两个峰所示，这与图 4(c)中计算出的超导
能隙相吻合。各向异性 Eliashberg方程在不同温度下
的解进一步确定了超导间隙 ∆nk[见图 4(c)]。发现两个
∆nk明显存在，并且它们都在临界温度约为 77.8K的 Tc

处消失，这显著大于从强耦合Allen-Dynes公式获得的
结果 (68.9K)。这一点强调了在表征Nb2N3单层超导特
性时各向异性效应的重要性。在零温极限下，Nb2N3单
层的较大超导间隙估计为 ∆1= 18.2 meV，表明库珀配
对显著，其比值为 2∆1/kBTc= 5.4>3.5，而较小的间隙
∆2=15.1 meV 的比值为 2∆2/kBTc= 5.4>3.5[64]。通过
使用 ∆(T ) = ∆(T = 0)[(1 − (T/Tc))p]0.5 拟合温度依赖
性，其中 ∆(T = 0)是零温下的能隙，p是拟合指数，我
们得到了 p1= 1.8 和 p2= 2.0。我们注意到 p大于 1.5，
表明该超导体的超导能隙相对较大。此外，在接近 Tc

的区域，超导能隙对温度变化极为敏感。因此，Nb2N3

可能被用作超导开关设备 [66, 67]。此外，我们将之前
报道的二维二元超导体，特别是TMNs的 Tc值进行了
比较，如图 4(d)所示。值得注意的是，Nb2N3单层在
这些材料中表现出最高的 Tc为 77.8 K。这一显著的 Tc

超过了液氮温度（77 K），并创下了二维二元超导体最
高 Tc 的新纪录，表明 2D Nb2N3 超导体可能是未来应
用的有前景候选材料，特别是在纳米超导领域。

IV. 结论

总结来说，我们报告了一系列从剥离铌氮
（NbxNx+1 (x=1-4)）块体材料中获得的二维单层结
构，并通过第一性原理计算进行了研究。四个单层：
NbN2，Nb2N3，Nb3N4 和 Nb4N5 被发现是动态稳定
的。发现这些单层表现出以前未探索过的声子介导的
超导性，预测Nb2N3具有最高的 Tc。对Nb2N3单层的
详细分析表明，与 N原子相关的声子，以及来自 N-p
和 Nb-d 轨道的电子耦合，有助于形成强 EPC（电子
—声子耦合），这对于实现高温超导性至关重要。完
全各向异性的 Eliashberg理论揭示了 Nb2N3单层表现
出显著的声子耦合各向异性以及独特的双间隙超导状
态，这使得 Nb2N3 达到了二元超导体中记录最高的
Tc77.8 K。这些发现为过渡金属氮化物单层的超导机
制提供了新的见解，并开辟了在纳米尺度超导器件应
用的新途径。
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