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摘  要 

探索具有独特结构和性质的新型三元二维材料是当前的研究热点，因其是研究高性能器件的理想候选材

料。本文基于密度泛函理论，从理论上预测了一种新型三元二维SeC2O晶体。其优异的稳定性已从热力

学、力学、分子动力学及高温环境等多方面得到验证。该晶体被证实为带隙2.79 eV的间接带隙半导体。

在外加双轴应力(−20%~+20%)作用下，其电子能带结构呈现丰富变化，例如带隙在1.60至3.27 eV间连

续变化。随后研究了氢化对其电子能带结构的影响：通过三种氢化方案(包括一种完全氢化和两种半氢化)
获得的二维SeC2O晶体带隙值分别为4.10 eV、2.63 eV和3.33 eV。值得关注的是，在三种氢化结构中，

有两种结构表现出良好的动力学稳定性，其中一种半氢化二维SeC2O晶体被证实为直接带隙半导体。最

后对纯相及氢化二维SeC2O晶体的光学特性进行了研究分析。本研究结果揭示了二维SeC2O晶体在蓝光波

段光电探测器方面具有应用前景。 
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Abstract 
Discovering new ternary two-dimensional (2D) materials with unique structure and properties is a 
hot research topic, for it is a good candidate for investigating high-performance devices. In this paper, 
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a new ternary 2D SeC2O crystal was theoretically predicted based on density functional theory. Its 
excellent stability has been verified from multiple aspects, that is, from thermodynamics, mechanics, 
molecular dynamics, and high-temperature environments. It is found to be an indirect semiconduc-
tor with a band gap of 2.79 eV. Under the action of applied biaxial strain (−20%~+20%), its electronic 
band structure exhibits rich variations. For example, the band gap changes continuously from 1.60 to 
3.27 eV. Next, the effect of hydrogenation on its electronic band structure was investigated. The band 
gap values of the 2D SeC2O crystals obtained from three hydrogenation schemes (including one full 
hydrogenation and two semi-hydrogenation) are 4.10, 2.63, and 3.33 eV, respectively. Excitingly, it 
is found that among the three hydrogenated structures of the 2D SeC2O crystals, two structures have 
good kinetic stability, and one semi-hydrogenated 2D SeC2O crystal is found to be a direct band gap 
semiconductor. Finally, the optical properties of pure and hydrogenated 2D SeC2O crystals were stud-
ied and analyzed. Our results indicate that the 2D SeC2O crystals have application prospects in the field 
of blue light photodetectors. 
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1. 引言 

自石墨烯这一划时代发现以来，过去二十年间二维材料家族快速发展。丰富的结构类型与多元的元

素组成催生了新型二维材料及其物理性质的繁荣。二维材料独特的性能与特殊的结构使其成为推动诸多

特殊领域突破的理想候选材料[1]。其对一些苛刻特性要求的可满足性，使得二维材料能够应用于多种场

景。当前单质与二元二维材料的理论与应用研究正处于高潮期，而三元及四元二维材料的研究仍处于起

步阶段，相关研究报告相对较少[2]。 
近年来，多类三元二维材料持续受到关注[3]。三元 SnS2−xSex 合金纳米片表现出可调的光学特性与电

子结构，其高光响应度和良好的光稳定性表明该材料在光电探测器等多种光电器件中具有应用潜力[3]。
硒氧化铋(Bi2O2Se)被报道为能在空气中稳定存在的二维半导体，因其高迁移率、合适带隙和高介电常数，

被认为是下一代高性能计算的候选材料。WSSe 单层被证实是具有 1.63 eV 带隙的直接半导体，其介电函

数和吸收光谱的光学响应特性使其在光学气体传感器领域应用前景广阔。InXO (X = Se, Te)单层作为二维

拓扑绝缘体，其本征压电性与非平庸能带拓扑共存的特点，在压电器件中具有重要的应用价值。Pd4S3Se3

单层是间接带隙半导体，新颖的光电特性使其在新功能器件领域应用广泛。通过第一性原理计算研究的

2D XWAZ2 (X = S, Se, Te; A = Si, Ge; Z = N, P, As)单层稳定性、光催化和光学性质表明，该材料是光催化

分解水的理想候选材料。三元二维材料具有调控物理性质的多重自由度，并展现出二元二维材料不具备的

特性。该类材料通常分为金属磷硫属化合物、三元过渡金属硫属化合物、过渡金属碳氮化合物和二维三元

氧化物等类别。由于其独特的结构与性能，三元二维材料在光电探测器、太阳能电池、能量存储、电催化

剂、传感器和场效应晶体管等器件应用研究中展现出巨大潜力，对高性能器件的制备具有重要意义。 
近期，二维碳硒化物和锗硒化物成为研究热点，理论预测其具有优异的光电和热电性能[4] [5]。相关

理论研究结果率先发表，进而指导实验科学家制备合成这类二维材料[6]-[8]。本文报道了一种新型三元二

维 SeC2O 单层材料，其具有良好的稳定性、可调能带隙和强光吸收特性。通过氢化 SeC2O 单层，我们获
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得了两种稳定的二维绝缘体。本研究将丰富三元二维材料体系，指导实验合成工作，并深化对二维 SeC2O
晶体的理解。 

2. 计算方法 

基于密度泛函理论(DFT)，所有计算均采用平面波基组的第一性原理模拟软件包(VASP)完成。电子结

构计算同时采用了广义梯度近似(GGA)下的 Perdew-Burke-Ernzerhof 泛函和 HSE06 提出的杂化泛函。电

子波函数平面波展开的截断能设置为 500 eV。在布里渊区(BZ)内，结构优化采用 7 × 7 × 1 K 点网格进行

积分采样，电子结构计算采用 9 × 9 × 1 K 点网格。处理离子–电子相互作用时，考虑了 C 的 2s22p2 电子、

Se 的 3d104s24p4 电子以及 O 的 2s22p4 电子。设置 35 Å 的真空层厚度以避免相邻层间任何可能的相互作

用。自洽能量收敛精度设定为 10−7 eV。所有结构均经弛豫直至原子间最大作用力小于 10−5 eV/Å。光学吸

收系数 ( )α ω 可通过以下表达式计算： 

( ) ( ) ( ) ( ){ }21/22 2
1 2 1

2
c
ωα ω ε ω ε ω ε ω = + −                            (1) 

3. 结果与讨论 

3.1. 几何参数与稳定性特征 

完全优化后的 SeC2O 单分子层(ML)结构如图 1 所示，相应结构参数列于表 1。SeC2O ML 的分子网

格结构特征与 CSe ML 相同，均由周期性八原子环通过碳–碳双键相互连接构成。该单分子层的周期性

晶体学参数分别为 5Å5.6a = 、 3Å4.0b = 和 2Å2.9∆ = 。与 CSe ML 相比，二维 SeC2O 的周期性晶格单元

在平面内的面积减小了 20%，在垂直于 X-Y 平面方向上的厚度增加了 23.7%。SeC2O ML 中碳–碳双键

的键长比 CSe ML 短 0.02 Å，而碳–硒单键的键长比 CSe ML 长 0.01 Å。与黑磷相比，二维 SeC2O 单层

晶体更薄。 
 

 
Figure 1. Structures of the SeC2O ML from the top view (a) and side views (b). The green parallelogram represents the unit 
cell. The thickness is represented by ∆ symbol 
图 1. SeC2O ML 的俯视结构(a)和侧视结构(b)。绿色平行四边形表示晶胞。厚度用∆符号表示 

https://doi.org/10.12677/ms.2026.165094


张雨欣 等 
 

 

DOI: 10.12677/ms.2026.165094 4 材料科学 
 

Table 1. Structure parameter of the SeC2O ML, black hosphorus, three types of hydrogenated SeC2O MLs, pure CSe ML, and 
two types of hydrogenated CSe MLs. The unit of length is Å 
表 1. SeC2O 单层、black hosphorus、三种氢化 SeC2O 单层、纯 CSe 单层及两种氢化 CSe 单层的结构参数。长度单位

为 Å 

 a  b  C Cl −  C Sel −   C Ol −  C Hl −  ∆ cohE  gE  

SeC2O ML 5.65 4.03 1.35 (double) 1.92 1.38 — 2.92 −7.02 2.79 

FH-SeC2O ML 5.49 4.40 1.54 (single) 2.01 1.41 1.10 2.96 −6.00 4.10 

SH-SeC2O ML 
(Ⅰ型) 5.30 4.30 1.38 (double) 

1.54 (single) 1.97 1.38 1.10 3.01 −6.42 2.63 

SH-SeC2O ML 
(II 型) 5.44 4.32 1.36 (double) 

1.53 (single) 1.96 1.40 1.10 3.06 −6.42 3.33 

CSe ML 6.15 4.70 1.37 (double) 1.91 — — 2.36 −5.96 2.31 

FH-CSe ML 6.41 4.67 1.53 (single) 1.98 — 1.10 2.50 −5.03 2.78 

SH-CSe ML 6.16 5.00 1.36 (double) 
1.52 (single) 1.96 — 1.10 2.21 −5.78 2.52 

Black hosphorus 3.31 4.38 lP–P = 2.17 — — — 10.47 −5.23 1.73 

 
二维材料的稳定性是决定其性能和应用的关键因素。内聚能是二维晶体热力学性质的重要参数之一。

内聚能为负值表明材料具有热力学稳定性，负结合能的绝对值越大，其热力学稳定性越好。为研究 SeC2O
单层的热力学稳定性，我们计算了其内聚能。如表 1 所示，其内聚能为−7.02 eV，低于典型二维材料黑磷

的内聚能−5.23 eV，表明完全优化后的 SeC2O 单层具有良好的热力学稳定性。SeC2O 单层内聚能的绝对

值大于 CSe 单层，因此 SeC2O 单层具有比 CSe 单层更优异的热力学稳定性。 
对于二维材料而言，计算和分析声子谱是判断其动力学稳定性的重要手段。通常，具有良好动力学

稳定性的二维材料在其声子谱中不会出现虚频。基于广义梯度近似泛函，我们计算了 SeC2O 单层的声子

谱并绘制于图 2 中。从图 2 的声子谱可以看出，所有波矢均未出现低于零的虚振动频率，这证明 SeC2O
单层具有良好的动力学稳定性。此外，图 2 中的最高频率达到 1115 cm−1，高于 CSe 单层(900 cm−1)和 MoS2

单层(473 cm−1)，表明 SeC2O 单层中硒、碳和氧原子间存在强键合作用。 
 

 
Figure 2. The phonon spectrum of the SeC2O ML and corresponding density of states 
图 2. SeC2O 单分子层的声子谱及对应态密度 
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Figure 3. The MD simulation results of the SeC2O ML under the temperature of 300 K 
图 3. SeC2O ML 在 300 K 温度下的 MD 模拟结果 

 
二维晶体能否在室温或高温下稳定存在，是决定其应用范围大小的关键因素。作为典型二维材料，

石墨烯具有极高的电子迁移率和力学性能，因此在高速电子器件和新型高强度材料开发领域展现出巨大

潜力。但若无法在室温或高温下稳定存在，其实际应用将受到极大限制。研究二维晶体在不同温度下的

稳定性对拓展其应用范围至关重要。为探究其高温稳定性，本研究采用从头算分子动力学模拟方法。为

避免镜像层间相互作用的影响，在分子动力学模拟中采用了足够大的超晶胞(72 个原子)。为获得更高计

算精度，选择了归一化势函数和 1000 eV 的截断能。将 SeC2O 单层体系置于 300 K 温度条件下模拟 1 ps，
其中模拟时间步长为 1 fs。模拟结果如图 3 所示，图中展示了总能量随模拟时间的变化曲线以及模拟结束

时 SeC2O 单层的结构快照。如图 3 所示，模拟结束时 SeC2O 单层的最终几何结构整体保持完好，表明该

材料在 300K 下能够保持稳定。 
 

 
Figure 4. The pictures of the final frame of the SeC2O MLs at the end of 1 ps for the MD simulation at 300 K with dense gas 
environments of (a) H2, (b) H2O, (c) O2 and (d) N2 
图 4. 300 K 下分子动力学模拟 1 皮秒结束时 SeC2O 分子层在(a) H2、(b) H2O、(c) O2 和(d) N2 稠密气体环境中的最终

帧图像 
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二维材料实验室合成中，环境空气中的化学稳定性至关重要。为验证 SeC2O 单层材料在室温空气中

的化学稳定性，我们采用高压气体(H2、H2O、O2 和 N2)在 300 K 条件下进行了从头算分子动力学模拟。

模拟中气体分子数密度为 3.23 × 1026 m−3。图 4 展示了 300 K 高压气体(H2、H2O、O2 和 N2)环境下，经过

1 皮秒分子动力学模拟后超晶胞中 SeC2O 单层材料的终帧快照。该单层材料在 1 皮秒后仍保持结构完整，

表明其在室温空气中具有化学稳定性。基于对多种稳定 SeC2O 单层材料的研究，我们预测该材料未来有

望在实验室实现合成。 

3.2. 电子特性 

二维材料的电子能带结构特性决定了其在各类功能器件中的潜在应用。根据带隙尺寸，二维材料可

分为绝缘体、半导体和金属三大类。基于导带最小值(CBM)和价带最大值(VBM)在动量空间中的位置，二

维半导体又可进一步分为直接带隙半导体和间接带隙半导体。为探究二维 SeC2O 材料的可能应用，本研

究采用 HSE 方法计算了其能带结构与分波投影态密度(如图 5 所示)。结果表明：SeC2O 单层是一种宽带

隙(2.79 eV)间接半导体，其 CBM 与 VBM 分别位于第一布里渊区的不同动量点。图 5 右侧展示了 SeC2O
单层的分波态密度分布，可见 CBM 附近主要由 C 原子的 2p 轨道贡献，而 VBM 附近则主要由 Se 原子

的 4p 轨道与 C 原子的 2p 轨道共同贡献。 
 

 
Figure 5. Band structures of SeC2O ML and partial projected densities of states 
图 5. SeC2O 单分子层的能带结构及部分投影态密度 

3.3. 应力能带工程 

外部应力能够调控二维晶体的物理性质，这源于应力对分子晶体几何结构、共价键强度以及电子轨

道耦合方式的相应影响。二维材料在外加双轴应力下的带隙变化是决定其应用的重要电子能带结构特性。

通过 GGA 和 HSE 方法计算了 SeC2O 单层在(−20%~+20%)双轴应力范围内的带隙变化，带隙值如图 6 所

示(双轴应力步长为 4%)。相较于先进的 HSE 方法，GGA 方法低估了 SeC2O 单层的带隙值，HSE 方法的

带隙结果更接近实验结果。从图 6 可发现，随着拉伸双轴应力的增加，SeC2O 单层的带隙呈近似线性减

小；而在压缩双轴应力下，其带隙变化相对复杂。根据图 6 数据，SeC2O 单层在双轴应力下的可调带隙

范围为 1.60~3.27 eV (HSE06 方法)。图 7 绘制了不同应力值下 SeC2O 单层的电子能带结构图，可见随着

拉伸双轴应力的增加，价带顶(VBM)和导带底(CBM)始终稳定存在于高对称点 X 和 K 处；而压缩双轴应

力则引发了 VBM 和 CBM 在电子结构中位置的复杂变化。总体而言，双轴应力是调控和拓展其带隙及电

子结构特性的有效手段。 
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Figure 6. Band gap of the SeC2O ML with the applied biaxial strain calculated by GGA and HSE methods 
图 6. 采用 GGA 和 HSE 方法计算的 SeC2O 单层材料在双轴应力作用下的带隙 

 

 
Figure 7. Electronic energy band structure of the SeC2O ML under different biaxial strains 
图 7. 不同双轴应力下 SeC2O 单分子层的电子能带结构 

3.4. 氢化效应 

化学改性能够影响二维材料的物理和化学性质，从而获得更优异的器件功能。氢化是最常用的化学

改性方法之一。本文研究了三种氢化 SeC2O 单层的晶格结构、稳定性和电子结构。这些氢化 SeC2O 单层

的优化晶格结构如图 8 所示，几何参数、结合能和带隙值列于表 1。图 8(a)展示了全氢化(FH) SeC2O 单层

的俯视图与侧视图结构，图 8(b)和图 8(c)则呈现了两种不同半氢化(SH) SeC2O 单层的俯视图与侧视图结

构。由表 1 可知，这些 FH 和 SH SeC2O 单层的晶格参数 a 均小于未氢化 SeC2O 单层，而其晶格参数 b 和
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层高度∆则大于未氢化体系。全氢化 SeC2O 单层的键长 C Sel − 较半氢化体系长 0.04 Å，而半氢化体系又较

未氢化体系长 0.05 Å。氢化作用导致碳–碳双键转变为单键。Ⅰ型和Ⅱ型半氢化 SeC2O 单层具有不同的 C Cl −

和  C Ol − 键长，这对应于 SeC2O 单层在面内的各向异性特征。 
 

 
Figure 8. The lattice configurations of (a) FH SeC2O ML, and (b) (c) two types of SH SeC2O MLs 
图 8. (a) FH SeC2O 单层和(b) (c) 两种 SH SeC2O 单层的晶格构型 

 
稳定性是二维材料设计中首要考虑的特性。计算了三种氢化 SeC2O 单层的内聚能并列于表 1。结果

表明，全氢化和半氢化 SeC2O 单层的结合能均为负值，说明它们具有良好的热稳定性。为进一步研究其

动态稳定性，计算了三种氢化 SeC2O 单层的声子谱如图 9 所示。局部图 9(d)~(f)分别对应整体图 9(a)~(c)。
研究发现，全氢化和Ⅰ型半氢化 SeC2O 单层的声子谱均未出现虚频，这在图 9(d)和图 9(e)中清晰可见。而

对于Ⅱ型半氢化 SeC2O 单层，其声子谱在图 9(f)的 Γ 点附近呈现明显负频率，表明其存在动力学不稳定

性。因此，最终发现两种稳定二维晶体：全氢化 SeC2O 单层和Ⅰ型半氢化 SeC2O 单层，这两种材料有望在

不久的将来通过实验合成。 
 

 
Figure 9. The phonon spectra of (a) FH SeC2O ML, and (b) (c) two types of SH SeC2O MLs 
图 9. (a) FH SeC2O 单层和(b) (c) 两种 SH SeC2O 单层的声子谱 
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计算得到的氢化 SeC2O 单层能带结构如图 10 所示。从图 10(a)可以看出，全氢化 SeC2O 单层转变为

带隙宽度为 4.10 eV 的绝缘体。图 10(b)表明 I 型半氢化 SeC2O 单层具有 2.63 eV 的适宜直接带隙。与图

5 对比发现，半氢化使 I 型 SeC2O 单层的导带底位置从高对称性 K 点转移至 X 点，但价带顶仍保持在高

对称性 X 点，这种能带结构变化实现了从间接带隙半导体向直接带隙半导体的重要转变。直接带隙半导

体具有高吸收率和高放电效率，因此半氢化 SeC2O 材料更适用于光电器件领域。图 10(c)中 II 型半氢化

SeC2O 单层虽呈现 3.33 eV 间接带隙，但因动力学稳定性较差，无需进一步讨论。综上所述，氢化处理可

有效调控二维 SeC2O 晶体的电子能带结构，包括带隙值和半导体类型的转变。 
 

 
Figure 10. The band structures of (a) FH SeC2O ML, and (b) (c) two types of SH SeC2O MLs 
图 10. (a) FH SeC2O 单层和(b) (c) 两种 SH SeC2O 单层的能带结构 

3.5. 光学吸收光谱 

二维材料的光学吸收光谱在诸多领域具有广泛应用，包括光电器件、光伏技术、荧光材料、激光技

术和光催化等。特别是，二维材料的光学吸收光谱可用于设计和优化光电探测器、光纤传感器和光纤激

光器等光电器件。根据公式(1)，我们计算并绘制了原始、FH 及 I 型 SH SeC2O 单分子层的吸收光谱(图
11)。从图 11 可见，单纯、FH 和 SH SeC2O 单分子层的吸收光谱分别呈现三个、两个和三个明显峰值，

各吸收峰对应位置列于表 2。纯 SeC2O 单分子层的最高吸收峰强度为 4.2 × 104cm−1，后续讨论中取其三

分之一作为有效吸收强度(图 11 中水平虚线所示)。表 2 数据显示：纯 SeC2O 单分子层在(91 nm~441 nm)
光波范围(对应紫光与紫外光)具有强吸收；FH SeC2O 单分子层在(97 nm~281 nm)范围(紫外光)呈现强吸

收；SH SeC2O 单分子层则在(96 nm~260 nm) (紫外光)和(382 nm~574 nm) (绿光)区间存在强吸收。其中第

一吸收峰对应蓝光，第二、三吸收峰对应紫外光。基于上述计算结果与分析，可得出结论：这些 SeC2O
单分子层适用于制造蓝绿光及紫外光电器件。 

在分析材料光学性质时，激子效应扮演着至关重要的角色，尤其是在低维体系中，电子–空穴之间

的库仑相互作用会显著增强激子结合能，进而主导光吸收、发光及光致发光谱的特征。传统的基于单粒

子近似的计算方法(如标准的密度泛函理论(DFT)结合随机相位近似或独立粒子近似)虽然能够描述带间

跃迁的基本轮廓，但本质上忽略了电子–空穴间的相互作用，因而无法准确捕捉激子共振峰的位置、强

度及其对光学谱线的精细调控。更为精确的 GW + BSE 方法虽然能合理描述激子效应，但其高昂的计算

成本限制了其在大尺寸、复杂界面或非晶体系中的广泛应用。本研究由于计算资源的限制，暂未采用 GW + 
BSE 方案，因此当前展示的光学吸收谱主要反映的是单粒子能级间的跃迁信息，可能低估了材料在低能

区的光响应强度。值得注意的是，激子效应在不同材料体系中的表现差异巨大：对于具有较大激子结合
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能的体系(如过渡金属硫族化合物、有机–无机杂化钙钛矿等)，忽略激子效应可能导致对材料光学带隙及

吸收边特征的严重误判。鉴于此，在后续工作中，我们将重点引入多体微扰理论框架下的激子效应计算，

采用更高效的数值算法来降低计算复杂度，从而实现对材料光学性质的更精确描述。同时，我们也计划

结合时间分辨的光谱实验手段(如瞬态吸收光谱)，对理论预测进行直接验证与修正，以期建立从微观电子

结构到宏观光学响应的完整物理图像。这些努力将有助于深入理解激子效应对材料光学性能的调控机制，

并为开发高效率光电器件提供理论指导。 
 

 
Figure 11. Absorption spectra of pure and two types of hydrogenated SeC2O MLs 
图 11. 纯及两种氢化 SeC2O 单层的吸收光谱 

 
Table 2. Absorption peak parameters of the three ty types of SeC2O MLs 
表 2. 三类 SeC2O 单层的吸收峰参数 

Material Peak one Peak two Peak three Valid absorption range 

Pure SeC2O ML 
Position 3.53 6.84 9.27 2.81~13.21 

Strength 2.15 × 104 4.22 × 104 3.36 × 104 1.4 × 104 

SH SeC2O ML 
Position — 6.30 11.2 4.41~12.83 

Strength — 4.64 × 104 2.29 × 104 1.4 × 104 

FH SeC2O ML 
Position 2.71 7.00 10.58 2.16~3.25; 4.77~12.95 

Strength 2.15 × 104 3.49 × 104 2.39 × 104 1.4 × 104 

4. 结论 

我们通过第一性原理计算，报道了一种新型二维 SeC2O 半导体材料。该材料在热力学、动力学及高

温条件等多种稳定性测试中均表现出优异的稳定性。随后，我们深入研究了 SeC2O 单层的电子能带结构，

发现其是一种带隙为 2.79 eV 的宽间接带隙半导体，在功率电子器件、照明设备和光伏发电领域具有潜在

应用价值。进一步通过施加−20%~20%的双轴应力调控 SeC2O 单层的电子结构和能带特征，发现外应力

是调节其带隙的有效手段，最大可调范围达 1.60~3.27 eV。此外，系统研究了氢化处理对 SeC2O 单层的

影响：研究发现全氢化 SeC2O 单层呈绝缘体特性，而 I 型半氢化 SeC2O 单层为直接带隙半导体，两者均
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被证实具有良好的热力学和动力学稳定性。最后对比分析了纯相、全氢化及半氢化 SeC2O 单层的吸收特

性，发现三者均对紫外光有强吸收，其中Ⅰ型半氢化 SeC2O 单层还对蓝绿光区域表现出显著吸收特性，预

示其在光电器件中的应用潜力。本研究拓展了三元二维材料体系，SeC2O 二维材料的出现将为蓝绿光波

段的光电探测器的设计与开发提供新方向。 
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