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摘  要 

通过基于密度泛函理论的第一性原理方法，研究了MoS2/WS2超晶格纳米带电子结构及双轴拉伸应力、

压缩应力对其电子性质的影响。研究结果显示：MoS2/WS2是直接带隙半导体，扶手型MoS2/WS2纳米带

也为直接带隙半导体。对MoS2/WS2超晶格纳米带施加双轴拉伸应力后其带隙随着应力的增加而增加，

施加压缩应力后带隙宽度随应力的增加而减小。通过对能带结构和分波态密度分析得到，费米能级附近

的能态主要由Mo、W原子的d轨道和S原子的p轨道贡献。 
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Abstract 
The electronic structure of MoS2/WS2 Superlattice nanoribbons and the effects of biaxial tensile 
stress and compressive stress on their electronic properties were studied by the first principle 
method based on Density functional theory. The calculated results indicate that the MoS2/WS2 su-
perlattice is a direct bandgap semiconductor material, and armchair MoS2/WS2 nanoribbon is also 
direct band gap semiconductor material. The band gap of MoS2/WS2 superlattice nanoribbons in-
creases with the increase of biaxial tensile stress, while the band gap width decreases with the in-
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crease of compressive stress. Through the analysis of band structure and partial density of states, 
it is found that the energy states near Fermi level are mainly contributed by the d orbitals Mo and 
W atoms and the p orbitals of S atoms. 
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1. 引言 

随着半导体工艺的发展以及硅工艺的发展到达极限，二维材料逐渐进入人们的视野。Novoselov 和

Geim [1]利用机械剥离法从石墨烯中剥离出二维石墨烯后，二维材料的研究成为科学家们的研究热点。最

早发现的石墨烯在光、电、热、力学等方面具备优异的性质，如良好的韧性，载流子迁移率等。但是，

石墨烯的零带隙使得其很难具有器件的开关状态，故石墨烯在光电子应用中受到限制。因此，类石墨烯

的二维半导体材料成为研究热点。过渡金属硫化物(TMDCs)是典型的半导体材料，具有类似石墨烯的结

构，由六方晶系的原子单层或少层组成的层状结构，层内原子由强共价键相互连接，层间由弱范德华力

连接，且具有近乎完美的带隙宽度，它们的带隙约为 1~2 eV [2]-[7]。二维过渡金属硫化物(TMDCs)有许

多适用于热电光电材料的特殊性质。MoS2 因其化学稳定性好以及比表面积和表面活性大，被广泛应用于

电化学析氢以及固体润滑剂等领域。 
通过施加外电场、应力等可以对材料的性质进行调控，进而扩大其应用领域[8]-[15]。外加电场可有

效的调节能带结构，Ramasubramaniam 等人[11]研究发现随着外加电场的增加，双层过渡金属硫化物材料

的带隙单调减少，发生半导体到金属的转变。通过化学方法调节能带结构，往往会使原子膜被破坏，进

而导致无序性。机械应力可以有效地调节二维过渡金属硫化物 TMDCs 材料的能带结构，许多实验和理

论研究了应力对能带结构的调控。比如，Yun [12]等人应用第一性原理方法研究应力对单层 MX2 电子结

构的影响，拉伸应力使能隙减小，压缩应力使带隙增大。随着拉伸应力的增加单层 MX2 会发生半导体到

金属的转变。Johari 和 Shenoy [13]等研究发现应力能改变半导体过渡金属硫化物的带隙，发生半导体到

金属的转变，这些变化很大程度上取决于施加应变的类型和硫族化物原子的类型。Scalise [14]等人研究

了对单层和双层 MoS2 施加双轴应力时其电子结构的变化，张应力和压应力对能带结构有不同的影响，随

着张应力增大带隙减小，随着压应力增大，带隙先增加然后减小，单层和双层 MoS2 最终由半导体变为金

属。组建异质结也是能带调控的方法之一。Kośmider 和 Fernández-Rossier [15]等人研究了 MoS2-WS2 双

层异质结材料，研究发现双层异质结具有带隙，且带隙小于单层 MoS2、WS2 材料的带隙。 
本文将通过第一性原理方法研究 MoS2/WS2 超晶格的能带结构及应力对 MoS2/WS2 超晶格结构的调

控，进一步分析施加不同应力时电子结构变化的根本原因。 

2. 计算方法和模型 

采用基于密度泛函理论的 Quantum Espresso (QE)软件包进行计算，运用广义梯度近似(GGA)的
Perdew Burke Ernzerhof (PBE)方法计算电子间的交换关联能。结构优化前进行收敛性测试，其中能量收敛
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标准为 1.0 × e−10 Ry，平面波截断能为 60 Ry，原子间相互作用力收敛标准为 1 × 10−3 Ry/au。MoS2/WS2
超晶格布里渊区的积分计算采用 k 点网格为 8 × 4 × 1。为防止因周期性计算方法而引入相互作用，故在

其表面加超过 12 Å 的真空层，计算了体系的几何结构，分析了其电子性质。通过改变晶格常数实现对

MoS2/WS2 超晶格施加应力。施加应力时产生的应变为 

a
a

ε ∆
=  

上式中，a 代表未施加压力时的晶格常数， a∆ 代表施加应力与未施加应力时的晶格常数之差。施加拉伸

应力时， 0ε > ；施加压缩应力时， 0ε < 。 
根据不同材料导电性的不同，异质结可以分为同型异质结和异型异质结。原子间距以及晶体结构相

似是组成异质结的重要条件。MoS2 和 WS2 的晶体结构相同，带隙不同，晶格失配较小，可以构成异质超

晶格。首先通过计算得到晶格常数为 3.18 Å 时，MoS2、WS2 体系能量最低。因 MoS2 和 WS2 具有相同的

结构，晶格常数又相同，所以选取晶格常数为 3.18 Å 的 MoS2 单层与 WS2 单层构建超晶格结构如图 1 所

示，其中紫色为钼原子，蓝色为钨原子，黄色为硫原子。布里渊区中高对称点 Γ、K、X、Y、M 已被标

出。 
 

       
                          (a)                        (b)                    (c) 

Figure 1. The structure of MoS2/WS2 superlattice. (a) Front view; (b) Side view; (c) High 
symmetry point of the first Brillouin zone 
图 1. MoS2/WS2超晶格结构。(a) 正视图；(b) 侧视图；(c) 第一布里渊区高对称点 

3. 结果和讨论 

3.1. MoS2/WS2超晶格能带结构 

施加应力是调节材料能带结构的最好的方法之一。与化学方法相比，应力不会破坏材料的结构，对

其性质影响较小。相比于施加外电场，应力对材料能带结构的影响较大。本文将研究应力对单层 MoS2/WS2

超晶格电子结构的影响。 
通过能带结构的计算，得到 MoS2/WS2 超晶格的能带图，如下图 2 所示。从图 2 可发现 MoS2/WS2

超晶格的带隙为直接带隙，带隙宽度为 1.724 eV。其价带顶(VBM)和导带底(CBM)在同一点，且位于高

对称点 K 点位置。相较于 Γ-X 方向，Γ-Y 方向能带曲线较为平缓，成键强度小。沿 Γ-X 方向，能带曲线

较为发散，K 点带隙宽度最小，那么成键强度也最强。 
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Figure 2. The energy band structure of MoS2/WS2 superlattice 
图 2. MoS2/WS2超晶格的能带结构 

3.2. 扶手型 MoS2/WS2纳米带模型建立与参数选取 

通过切割横向 MoS2/WS2 单层超晶格得到纳米带，存在具有不同手性和边缘结构的锯齿型(zz-NR)和
扶手椅型(ac-NR)纳米带。本文中研究扶手椅型的 MoS2/WS2 纳米带，沿宽度方向对其两端的原子固定。

其次对构建的纳米带结构进行优化，布里渊区的积分计算采用 k 点网格为 8 × 2 × 1，体系的截断能选为

60 Ry，选取的真空层大于 12 Å。 
MoS2/WS2 纳米带的结构图模型如下图 3 所示，其中紫色为钼原子，蓝色为钨原子，黄色为硫原子。 

 

   
                                    (a)                                     (b) 

Figure 3. The structure of MoS2/WS2 nanoribbon. (a) Front view; (b) High symmetry point 
of the first Brillouin zone 
图 3. MoS2/WS2纳米带结构。(a) 正视图；(b) 第一布里渊区高对称点 

3.2.1. 本征 MoS2/WS2 纳米带电子结构分析 
图 4 为未施加应力时 MoS2/WS2 纳米带的能带结构和态密度图。从图 4 可知未施加应力时，本征

MoS2/WS2纳米带价带顶(VBM)与导带底(CBM)位于 Γ点，其带隙宽度为 0.537 eV，为直接带隙半导体材料。 
图 5 为本征 MoS2/WS2 纳米带的分波态密度图，本征 MoS2/WS2 纳米带费米能级附近的电子态主要有

Mo 原子的 d 轨道、W 原子 d 轨道以及 S 原子的 p 轨道。从图中可得出价带顶主要由 Mo 原子的 d 轨道、

W 原子的 d 轨道和 S 原子的 p 轨道构成，导带底主要由 Mo 原子的 d 轨道贡献。态密度的结果与能带结
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构的结果吻合，与单层 MoS2/WS2 超晶格相比，MoS2/WS2 纳米带的带隙明显减小，电子更容易发生跃迁，

导电性增强，同时也能提高吸光性能。 
 

 
Figure 4. The energy band structure and density of state of MoS2/WS2 nanoribbion 
图 4. MoS2/WS2纳米带能带结构和态密度 

 

 
(a) 

 
(b) 
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(c) 

Figure 5. The partial density of states of MoS2/WS2 nanoribbion. (a) Partial density of states of Mo; (b) Partial density of 
states of W; (c) Partial density of states of S 
图 5. MoS2/WS2纳米带的分波态密度。(a) Mo 的分波态密度；(b) W 的分波态密度；(c) S 的分波态密度 

3.2.2. 应力对 MoS2/WS2纳米带电子结构的影响 
对二维材料施加应力是能带调控最有效的调控方式。文中研究了对 MoS2/WS2 纳米带施加不同拉伸

和压缩应力后能带结构以及态密度的变化情况。本文对纳米带施加双轴压缩应力，相应的应变为 ε = −1%
和 ε = −2%，同样对纳米带施加双轴拉伸应力，相应的应变为 ε = 1%、ε = 2%、ε = 3%。图 6 所示为不同

应力下 MoS2/WS2 纳米带带隙宽度的变化曲线。MoS2/WS2 纳米带在未施加应力时带隙宽度为 0.537 eV。

从图 6 中可以得出，在研究范围内，对 MoS2/WS2 纳米带施加压缩应力时，随着应力的增加，带隙宽度

逐渐减小；施加拉伸应力时，随着应力的增加，带隙宽度增大。当系统受到压缩或拉伸应力时，原子的

相对位置发生改变，从而影响成键性能以及不同轨道之间的耦合，使导带底和价带顶附近的电子杂化程

度发生改变，进而引起能带结构的变化。 
 

 
Figure 6. The variation of bandgap width with stress of MoS2/WS2 nanoribbion 
图 6. MoS2/WS2 纳米带的带隙宽度随应力的变化 

 
图 7 分别列出应变为 ε = −2%和 ε = 2%时 Mo 原子、W 原子和 S 原子中各电子对态密度的贡献。从

图 7 可以看出在费米能级附近的能态主要由 Mo 原子的 d 轨道和 W 原子的 d 轨道以及 S 原子的 p 轨道所
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贡献，其中价带顶主要由 Mo 原子的 d 轨道、W 原子的 d 轨道以及 S 原子的 p 轨道贡献，施加压缩应力

时 Mo 原子的 d 轨道对价带顶的贡献比施加拉伸应力时的贡献大；导带底主要由 Mo 原子的 d 轨道贡献。 
 

 
(a) Mo 的分波态密度 

 
(b) W 的分波态密度 

 
(c) S 的分波态密度 
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(d) Mo 的分波态密度 

 
(e) W 的分波态密度 

 
(f) S 的分波态密度 

Figure 7. The partial density of states of MoS2/WS2 nanoribbion under different stress: (a), (b), (c) represent the partial density 
of states of Mo, W, and S atoms at ε = −2%; (d), (e), (f) represent the partial density of states of Mo, W, and S atoms at ε = 2% 
图 7. 不同应力下 MoS2/WS2纳米带的分波态密度：(a)、(b)、(c)分别为 ε = −2%时 Mo、W、S 原子的分波态密度；(d)、
(e)、(f)分别为 ε = 2%时的 Mo、W、S 原子的分波态密度 
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4. 结论 

通过基于密度泛函理论的第一性原理方法，研究了 MoS2/WS2 超晶格的能带结构和态密度，双轴拉

伸应力以及压缩应力对 MoS2/WS2 超晶格纳米带电子结构的影响。研究发现单层 MoS2/WS2 超晶格都是直

接带隙半导体，其带隙宽度为 1.724 eV，且价带顶和导带底位于同一高对称点 K 点。未施加应力时，

MoS2/WS2 纳米带为直接带隙，带隙宽度为 0.537 eV。对 MoS2/WS2 纳米带施加双轴拉伸应力后其带隙随

着应力的增加而增加，施加压缩应力后带隙宽度随应力的增加而减小，且原子间距以及键长键角的变化

影响原子轨道的耦合强度，因而能带结构发生变化。根据 MoS2/WS2 纳米带的分波态密度分析，得到 Mo
原子的 d 轨道对 MoS2/WS2 纳米带的导带底贡献大，Mo 原子的 d 轨道、W 原子的 d 轨道和 S 原子的 p
轨道对 MoS2/WS2 纳米带的价带顶有贡献。通过对 MoS2/WS2 超晶格以及纳米带能带结构以及态密度的研

究得到能带结构变化的原因，为未来二维过渡金属硫化物应用提供了理论依据。 
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