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提名意见：
宽禁带半导体作为重要战略性电子材料，是固态光源、电力电子、微波射频器件的基础和核心。不同于传统窄禁带半导体，宽禁带半导体尚没有发展出成熟的热、动力学理论来指导其高效生长，杂质排除和载流子调控。项目完成人经过多年晶体生长热、动力学基础科学研究：1）发现在强固-液相互作用下，半导体界面自由能不同于真空条件下的表面自由能，可被调控为负值。该发现可用于理解半导体纳米结构能热力学稳定存在这一科学问题。2）发现如何形成低能量界面效应实现宽禁带半导体材料所需特殊杂质排除过程。创造出合适热力学条件，使杂质在界面形成类似负界面自由能的低化学势，使晶格中难以排除的固溶型杂质向界面处富集；该排杂条件有利于提高结晶质量，获得更高载流子迁移率的晶体；同样理念还可用来对浅能级受主进行化学势微调，实现载流子一定范围内的精确调控，获得高和热化学稳定性的优质半导体。将上述科学发现成功应用于CuI、ZnO、AlN单晶生长，不仅首次实现禁带> 3eV的p型CuI单晶，而且实现迄今最高迁移率(236 cm2/Vs)的n型ZnO单晶，优于美日产品；重掺ZnO实现2英寸晶圆批量生产，打破发达国家垄断，成功应用于反冲质子超快诊断、快中子检测等多项重大国家任务。项目8篇核心论文均发表在国际权威期刊，得到多个院士、知名学者的引用和正面评价。项目科学发现对宽禁带半导体生长、载流子调控和应用拓展具有重要的普适性意义。
提名该项目为国家自然科学奖二等奖。






项目简介：
第三代宽禁带半导体是新一代固态光源和电力电子、微波射频器件的“核芯”。不同于第一、二代半导体，学术界目前无适合的热、动力学理论方法来指导第三代半导体晶体生长及其载流子调控。该项目针对半导体对杂质和缺陷消除的苛刻需求，围绕半导体固-液界面自由能的科学问题开展原创研究。其特点是：首先认识到半导体晶体通过固-液界面生长的热力学行为与气-固界面生长不同，必须考虑固-液界面强相互作用对界面能的影响及其变化规律。首次发现并证实“负界面自由能”的存在，即界面化学势低于晶体本体化学势的反常热力学现象。进一步提出“调控杂质在界面形成低的化学势来排杂实现高质量晶体生长”的理论方法，并成功应用于CuI、ZnO、AlN单晶的生长和载流子调控，不仅首次实现禁带> 3eV的p型CuI单晶，而且实现迄今最高迁移率(236 cm2/Vs)的n型ZnO单晶，优于美日产品；重掺ZnO (1.07×1019/cm3)实现2英寸晶圆批量生产，打破发达国家的垄断，成功应用于反冲质子超快诊断、快中子检测等多项重大国防任务。主要科学发现点如下：
1、 [bookmark: OLE_LINK12]首次发现半导体-液体间超强相互作用可导致界面化学势既低于晶体本体也低于溶液：经典热力学理论认为，真空条件下固体表面能为正值且较大，而液体环境中固体“表面”变为“界面”，固-液相互作用可使界面能减小，但总为正值。该假设是现代相图理论的基础。该项目首次发现界面自由能在特定条件下可被调控为负值，使其界面化学势既低于晶体本体也低于溶液。所提出的界面能与晶体形貌依赖的数学模型在被国外学者用于解释地质、金属材料领域的基础科学问题。
2、 [bookmark: OLE_LINK2]提出利用低能界面积聚杂质的方法来进行宽禁带半导体的可控排杂，从而实现其高结晶质量、高迁移率和载流子浓度调控：发现人为创造条件可以使得杂质在固-液界面处化学势降低，这一思路为生长优质半导体材料提供了原创性方法。基于以上原理，该项目成功获得了高迁、高稳、载流子浓度部分可调的高质量宽禁带半导体体单晶。利用相似的热力学调控思路，还可得到超高电阻率的ZnO单晶，并依托其制备出了可在107 V/cm高电场强下工作的X射线探测器件，并在国家重要任务中试用。所获得的AlN微米晶须有高结晶质量，可制成首个快响应的真空紫外探测器。
项目研究期间，发表相关论文50多篇，其中8篇核心论文发表在国际权威期刊上。重要科学发现点被不同领域学者用于解释多个基础科学问题。如，西班牙J. M. García-Ruiz教授在论文Science, 2012, 69, 336中，5次引用“负界面自由能”科学点来解释火星地质上烧石膏相的存在问题，并完全使用该项目提出的模型。美国T. Frolov教授在Phy. Rev. Lett. 2010 104, 055701这一理论文章中承认本项目通过实验先于他证实负界面能存在，并在其理论模型中提出与该项目数学精神一致的描述。黄维、洪茂椿、李亚栋、江雷等院士在其发表的高水平论文中，均利用该项目的科学发现点来解释各自的实验。
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