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摘  要 

石墨烯和六方氮化硼堆叠在一起时可以通过范德瓦尔斯力形成层状异质结，称为范德瓦尔斯异质结。我

们利用紧束缚模型研究了AA堆叠和AB堆叠结构下石墨烯/六方氮化硼范德瓦尔斯异质结体系的能带结

构。提出了利用局域势和层间势调控能带的有效方法。结果表明，势场可以改变范德瓦尔斯材料的能带

结构，使体系从绝缘相向金属相转变。 
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Abstract 
When graphene and hexagonal boron nitride are stacked together, a layered heterojunction can 
be formed by van der Waals force, which is called van der Waals heterojunction. We use the tight-binding 
model to study the band structure of the AA-stacked and AB-stacked graphene/hexagonal boron 
nitride van der Waals heterojunctions. An effective method to manipulate the energy band by us-
ing the local potential and the inter-layer potential is proposed. The results show that the poten-
tial fields can change the energy band structures of van der Waals materials, leading to a phase 
transition from insulating phase to metallic phase. 
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1. 引言 

二维材料是指电子仅可在两个维度上自由运动的材料，首次在实验上被发现的二维材料是石墨烯[1] 
[2] [3]。自石墨烯发现以来，二维材料引起了凝聚态物理学学术界的广泛关注。研究发现，石墨烯是一种

由碳原子以 sp2 杂化方式组成的六角型蜂窝状的纳米材料，其能带结构在狄拉克点附近呈线性色散关系，

具有很高的电子迁移率和热导率，稳定的热力学与化学性质，这些优异的性能决定了石墨烯具有广泛的

应用前景[4]。但石墨烯也有一个致命的缺点，那就是零能隙。通过研究发现有三种基本的方法可以打开

石墨烯的能隙：一是将石墨烯裁剪成纳米带，石墨烯纳米带的能隙的大小取决于石墨烯纳米带带状边缘

的具体结构[5] [6]；二是将两层石墨烯堆叠在一起构成双层石墨烯，当在双层石墨烯之间施加层间电场时，

能隙是可调的[7] [8]；三是将石墨烯放在一个衬底上诱导出两个不等价的碳亚晶格[9] [10] [11]。其中，将

单层石墨烯放在单层六方氮化硼(h-BN)衬底上形成的异质结构引起了研究者相当大的兴趣。 
h-BN 是一种白色晶体，它的晶体结构与石墨烯类似，因此又被称为“白色石墨烯”。同石墨烯不同

的是 h-BN 是由氮原子和硼原子分别占据一个子晶格构成，这种结构使得它表现出跟石墨烯完全不同的

电学性质——h-BN 是具有能隙的绝缘体[12] [13] [14]。当前，人们正在通过研究这些二维材料在孤立状

态或相互结合形成异质结时的性质，探索其中新的物理并构造新的超薄器件。而石墨烯和 h-BN 堆叠在

一起时可以通过范德瓦尔斯力形成层状异质结，称为范德瓦尔斯异质结[15] [16] [17]。该异质结表现出与

石墨烯不同的电学性质——存在微小的能隙，在电子器件方面具有潜在的应用价值。 
到目前为止，研究者对于石墨烯/h-BN 纳米带(GBNNR)的电子结构性质了解的还不够。因此，本

文将探索 GBNNR 的电子结构，并通过势场调控其能带结构。由于能隙与晶格结构无关[18] [19] [20] 
[21]，在接下来的文章中，我们只研究晶格适配的范德瓦尔斯异质结构。本文采用紧束缚模型研究了

GBNNR 在晶格适配的情况下的电子性质。我们展示了如何通过局域势和层间势调控能隙。结果表明，

对于 GBNNR，无论是石墨烯层还是 h-BN 层均具有外部可调控的能隙，通过势场调控可以实现材料的

金属–绝缘体相变。 
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2. 理论模型和研究方法 

在紧束缚模型下，若只考虑最近邻跃迁，GBNNR 的哈密顿量为： 

( ) ( ) ( )† † † †
1 1 2

, , ,
i j i j i i i i j

i j i j i i T j B
H t C C H c t C C H c E C C t C C H c⊥

∈ ∈

= − + − + + + +∑ ∑ ∑ ∑
     

      (1) 

其中 ( )†
i iC C ，表示电子的产生(湮灭)算符， ,i j 表示最近邻的格点。第一项和第二项分别为石墨烯层和

h-BN 层的最近邻跃迁项， 1t 和 2t 分别表示石墨烯层和 h-BN 层的最近邻跃迁积分；第三项为 h-BN 层的

在位能项， iE 表示在位能，B 原子和 N 原子的在位能分别为 BE 和 NE ；第四项为层间最近邻跃迁项， t⊥
表示层间最近邻跃迁积分。T 表示体系的上层(石墨烯层)，B 表示体系的下层(h-BN 层)。 

在局域势的作用下，体系的哈密顿量将增加一项： 
†

2 i i i
i T

H V C C
∈

= ∑                                       (2) 

式中 iV 表示在上层(石墨烯层) i 格点的局域势。 
在层间势的作用下，体系的哈密顿量将会增加两项： 

† †
3 1 2i i i i

i T i B
H U C C U C C

∈ ∈

= +∑ ∑                                 (3) 

式中 1U 施加在石墨烯层， 2U 施加在 h-BN 层。 

3. 势场调控下石墨烯/六方氮化硼异质结的能带结构 

石墨烯和 h-BN 的 AA 堆叠方式如图 1(a)所示，一个碳原子位于硼原子正上方，而另一个碳原子位于

氮原子正上方。我们使用紧束缚模型计算 GBNNR 的各项参数如表 1 所示，石墨烯层内最近邻原子跃迁

能 t1 = 2.64 eV，h-BN 层内最近邻原子跃迁 t2 = 2.79 eV，氮原子和硼原子的在位势分别为 EB = 3.34 eV，

EN = −1.40 eV，石墨烯和 h-BN 层间最近邻跃迁分别为 tC−B = 0.62 eV 和 tC−N = 0.38 eV。 
 

 
Figure 1. Schematic diagram of AA-stacked and AB-stacked GBNNR. The GBNNRs are periodic in the x direction and 
open in the y direction. The number of lattice sites in the y direction is fixed at N = 100, corresponding to a width of 10.5 nm 
for zigzag-edged GBNNR (ZGBNNR) and 12.2 nm for armchair-edged GBNNR (AGBNNR). (a) and (b) illustrate the 
AA-stacked GBNNR; (d) and (e) describe AB-stacked GBNNR. Graphene and h-BN are represented by solid and dashed lines 
respectively. The carbon atoms in grapheme are represented by a black solid ball, the nitrogen atom in h-BN is represented 
by a blue solid ball, and the boron atom is represented by a red solid ball; (c) and (f) are schematics of the heterojunction 
under the potential field 
图 1. AA 堆叠型和 AB 堆叠型 GBNNR 示意图。GBNNR 在 x 方向具有周期性，在 y 方向则是开边界的，并且在 y 方向

格点数固定为 N = 100，即锯齿型 GBNNR(ZGBNNR)的宽度为 10.5 nm，扶手椅型GBNNR (AGBNNR)的宽度为 12.2 nm。

(a)和(b)为 AA 堆叠型；(d)和(e)为 AB 堆叠型。图中石墨烯和 h-BN 分别用实线和虚线表示，石墨烯中的碳原子用黑色

实心球表示，h-BN 中的氮原子用蓝色实心球表示，硼原子用红色实心球表示；(c)和(f)为异质结在势场下的示意图 
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石墨烯和 h-BN 的 AB 堆叠方式如图 1(d)所示，一个碳原子位于硼原子正上方，而另一个碳原子位于

h-BN 六角晶格的中间。我们使用紧束缚模型计算石墨烯/六方氮化硼异质结的各项参数如表 1 所示，石

墨烯层内最近邻原子跃迁能 t1 = 2.64 eV，h-BN 层内最近邻原子跃迁 t2 = 2.79 eV，氮原子和硼原子的在位

势分别为 EB = 3.34 eV，EN = −1.40 eV，石墨烯和 h-BN 层间最近邻跃迁 tC−B = 0.43 eV。 
 
Table 1. Density functional theory (DFT) calculated graphene/hexagonal boron nitride heterojunction tight-binding modelof 
the nearest neighbor atomic transition energies in plane and interlayer and the in-situ potential energy of nitrogen and boron 
atoms [22]. The unit of medium energy is eV in the table 
表1. 密度泛函理论(DFT)计算出的石墨烯/六方氮化硼异质结的紧束缚模型的面内和层间最近邻原子跃迁能以及氮原

子和硼原子的在位势能[22]。表中能量单位为 eV 

 t1 t2 tC−B tC−N EB EN 

AA 堆叠 2.64 2.79 0.62 0.38 3.34 −1.4 

AB 堆叠 2.64 2.79 0.43 / 3.34 −1.4 

 
在本文中我们着重研究 GBNNR 的性质。GBNNR 在一个方向可以无限延伸，而在另一个方向则是

有限尺寸，同石墨烯纳米带一样，GBNNR 也有两种特殊边缘构型，即锯齿型 GBNNR (ZGBNNR)和扶手

椅型 GBNNR (AGBNNR)。我们分别计算了不同堆叠情况下两种不同边缘构型的 GBNNR 的能带结构，

以此说明边缘构型对能带结构的影响。 
从图 2 中我们可以清晰地看到，无论是 ZGBNNR 的能带结构还是 AGBNNR 的能带结构，都有能隙

的打开，并且不同的堆叠方式导致能隙打开的程度也是不同的。 
 

 
Figure 2. The band structures of GBNNR without potential field. (a) and (c) the band structure of AA-stackedand AB-stacked 
ZGBNNR without potential field. The inset shows the enlargement of band structure nearby the zero energy; (b) and (d) the 
band structure of AA-stackedand AB-stacked AGBNNR without potential field 
图 2. 无势场作用下 GBNNR 能带结构示意图。(a)和(c)为无势场作用下 AA 堆叠型和 AB 堆叠型 ZGBNNR 的能带结构。

插图显示的是零能附近的能带放大图；(b)和(d)为无势场作用下 AA 堆叠型和 AB 堆叠型 AGBNNR 的能带结构 
 

在本文中，我们将探究局域势和层间势对 ZGBNNR 和 AGBNNR 能带结构的影响。我们首先讨论在

石墨烯层施加局域势时，能带结构变化情况。 
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对于 AB 堆叠型 ZGBNNR，从图 3(a)的相图中我们可以清晰地看到，通过调控 V1 和 V2 可以实现能

隙由打开到闭合的变化，这表明异质结由绝缘相向金属相的转变。当 V2 处在 0.4 eV 附近时异质结的能隙

始终为零。图 3(b)中，当 V1 = −0.30 eV，V2 = 0.20 eV 时，异质结的能带是有能隙的，而图 3(c)中，当 V1 
= −0.38 eV，V2 = 0.31 eV 时，异质结的能带变成无能隙的。与 AB 堆叠型 ZGBNNR 相似，对于 AA 堆叠

型 ZGBNNR，从图 3(d)的相图中我们可以发现，通过调控 V1 和 V2 可以也出现能隙的打开与闭合，进而

实现绝缘相–金属相变。图 3(e)和图 3(f)显示当参数从 V1 = −1.80 eV，V2 = −2.00 eV 变到 V1 = −1.90 eV，

V2 = −1.10 eV 时，异质结的能带是从有能隙变成无能隙。因此，根据上述分析我们可以知道，无论是 AB
堆叠型 ZGBNNR 还是 AA 堆叠型 ZGBNNR，都可以通过调控局域势 V1、V2 来实现体系能带从零能隙向

非零能隙的转变，即实现金属–绝缘体转变。 
 

 
Figure 3. The phase diagrams and band structures of the AB-stacked and AA-stacked ZGBNNR under the local potentials. 
(a) The phase diagram of the energy gap of AB-stacked ZGBNNR as a function of V1 and V2. The gap of the black region is 
zero, suggesting a metallic phase; (b) and (c) the band structures of AB-stacked ZGBNNR before and after the energy gapis 
opened; (d)~(f) are similar to those of (a)~(c) but for AA-stacked ZGBNNR 
图 3. AB 堆叠型和 AA 堆叠型 ZGBNNR 在局域势调控下的相图和能带结构。(a)表示 AB 堆叠型 ZGBNNR 的能隙随 V1
和 V2变化的相图，图中黑色区域表示能隙为零，异质结处于金属相。(b)和(c)表示 AB 堆叠型 ZGBNNR 的能隙在打开
前后的能带结构。(d)~(f)与(a)~(c)类似，但是属于 AA 堆叠型 ZGBNNR 的 
 

如图 4(a)和图 4(b)所示，对于 AB 堆叠型和 AA 堆叠型 AGBNNR，无论怎么调控局域势 V1、V2，异

质结的能带始终是有能隙的。因此，我们无法通过调控 V1、V2 来改变体系的能隙，从而实现相变。这一

点与之前的 ZGBNNR 截然不同，这主要归因于两种纳米带边缘构型的差异：ZGBNNR 在费米面附近存

在局域化的近平带(如图 2(a)中的插图)，因此可以通过施加局域势调控这些局域化的近平带进而使能隙闭

合；而 AGBNNR 没有这种特殊的局域态，自然无法像 ZGBNNR 那样通过局域势调控能隙。 
对于 AB 堆叠型 ZGBNNR，从图 5(a)的相图中我们发现，通过调控 U1 和 U2 可以使异质结的能隙

由打开变成闭合，实现异质结由绝缘相向金属相的转变。从图 5(b)中参数 U1 = −1.50 eV，U2 = −1.50 eV
时，异质结的能带结构是有能隙的，而图 5(c)中参数 U1 = −1.50 eV，U2 = −0.10 eV 时，异质结的能带

结构是无能隙的。当 U1 − U2 = −1.4 eV 时，即沿着图 5(a)中白色虚线方向能带是无能隙的且能级简并。

从图 5(d)~(f)的相图中我们可以发现，无论怎么调控 U1、U2，异质结的能带结构始终是有能隙的。因

此，对于 AB 堆叠型 ZGBNNR，我们可以通过调控层间势 U1、U2 来实现体系从非零能隙向零能隙的转

变，从而实现绝缘体–金属相变；但对于 AA 堆叠型 ZGBNNR、AB 堆叠型和 AA 堆叠型 AGBNNR，我
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们无法通过调控 U1、U2 来使异质结的能隙闭合，也就不能实现相变。 
 

 
Figure 4. The phase diagrams of the energy gap as a function of V1 and V2 for the (a) AB-stacked and (b) AA-stacked AGBNNR 
图 4. (a) AB 堆叠型和(b) AA 堆叠型 AGBNNR 的能隙随 V1和 V2变化的相图 
 

 
Figure 5. The phase diagrams and band structures of GBNNRs under the interlayer potentials. (a) A phase diagram of the 
energy gap of the AB-stacked ZGBNNR as a function of U1 and U2; (b) and (c) the corresponding band structures before and 
after an energy gap is opened; (d)~(f) the phase diagrams of the energy gap of the AA-stacked ZGBNNR, AB-stacked and 
AA-stacked AGBNNR as a function of U1 and U2, respectively 
图 5. GBNNR 在层间势调控下的相图和能带结构。图(a)是 AB 堆叠型 ZGBNNR 能隙随 U1和 U2变化的相图；图(b)和(c)
是能隙打开前后的能带结构。图(d)~(f)分别是 AA 堆叠型 ZGBNNR，AB 堆叠型和 AA 堆叠型 AGBNNR 能隙随 U1和
U2变化的相图 

4. 结论 

综上所述，我们用紧束缚模型研究了 GBNNR 的能带结构。我们发现无论是 AB 堆叠型还是 AA 堆

叠型 ZGBNNR 的能带都可以由局域势单独调控，从而实现能隙的关闭和重新打开，即可以实现金属–绝

缘体相变。而对于 AB 堆叠型 ZGBNNR，我们仅可以通过层间势单独调控能带结构，使其能隙关闭和重

新打开，即实现金属–绝缘体相变。这些结果为操纵石墨烯/h-BN 异质结构的能带结构提供了一种简单

而有效的方法。我们希望这些研究结果将有助于未来电子器件的开发和利用。 
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