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摘  要 

TaS2作为典型的电荷密度波材料随着其晶体结构改变会呈现出丰富的物性，但不同结构的TaS2生长方法

及获得方式有所不同。在使用化学气相输运法生长时，对于一次输运就可以获得不同晶相TaS2的研究仍

然匮乏。本文采用化学气相输运法成功制备了TaS2单晶，并通过对生长端(低温端)在不同温度下进行淬

火及炉冷处理，获得了不同晶相的TaS2单晶。在800℃淬火条件下获得1T相的TaS2；在500℃淬火时则

得到6R相的TaS2，在炉冷时得到2H相的TaS2。本研究不仅为理解TaS2物性提供了新的实验视角，也为

一次性生长出不同相的TaS2提供了实验方案。 
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Abstract 
TaS2, as a typical charge density wave material, exhibits rich physical properties depending on 
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its crystal structure. However, the growth methods and acquisition mechanisms for TaS2 with 
different structures vary. Research on obtaining different crystalline phases of TaS2 in a single 
transport phase using the chemical vapor deposition (CVD) method remains scarce. This paper 
successfully prepared TaS2 single crystals using the CVD method and obtained TaS2 single crys-
tals with different crystalline phases by quenching and furnace cooling the growth end (low-tem-
perature end) at different temperatures. Quenching at 800˚C yielded the 1T phase TaS2; quench-
ing at 500˚C yielded the 6R phase TaS2; and furnace cooling yielded the 2H phase TaS2. This study 
not only provides a new experimental perspective for understanding the physical properties of 
TaS2 but also provides an experimental scheme for growing different phases of TaS2 in a single 
process. 
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1. 引言 

TaS2 作为过渡金属二硫族化合物中的代表性材料，因其卓越的结构多样性与丰富的量子基态而备受

关注。作为一种典型的电荷密度波(CDW)材料，TaS2展现出多种晶体结构类型，包括 1T 相、2H 相、6R
相等[1]-[5]。这些多型体虽具有相同的化学计量比，却因原子层堆垛方式与金属原子配位环境的差异，呈

现出截然不同的电磁学输运性质，如 1T-TaS2 是一种 Mott 绝缘体，其面内 Ta 原子受电荷密度波周期性

调制形成大卫星团，并随温度降低依次经历非公度、近公度与公度 CDW 相变，伴随显著的电阻跳变与

电子强关联效应[6]；2H-TaS2是一种常规超导体，在高温下呈现金属行为，并在 75 K 附近存在电荷密度

波相变，低温下存在超导转变[7]；而 6R-TaS2 因其交替的层间堆垛方式，被视作一种天然形成的范德瓦

尔斯异质结，展现出独特的层间耦合与各向异性输运特性[8]；4Hb-TaS2单晶由 1T 与 1H 结构单元沿 c 轴

交替堆叠而成，其层间反铁磁耦合与强自旋轨道耦合效应使其近年来成为探索手性拓扑超导与马约拉纳

物理的热门候选体系[9]-[12]。但目前，对于不同晶体结构的 TaS2制备方法截然不同[13]-[15]，如 1T-TaS2

需要淬火得到[16]，2H-TaS2 需要缓慢冷却至室温，6R-TaS2 可由 1T-TaS2加热至 800℃得到[17] [18]，然

而，目前对于怎么通过化学气相输运法一次生长出不同多型体仍缺乏系统性研究，需要通过可控的热处

理方法阐明其机制。 
淬火作为一种非平衡热力学方法，通过快速冷却“冻结”高温亚稳相，从而有效调控材料宏观性质

[19]-[21]。相较于化学掺杂[22]-[26]、压力[27] [28]等方法对 TaS2单晶进行物性调控，淬火可通过控制冷

却速率直接影响相变动力学路径，能够直接捕捉到不同温度下 TaS2所成晶相，从而帮助我们实现通过一

次气相输运生长出不同晶相的 TaS2。淬火温度直接决定了被“冻结”的高温母相结构及其化学状态，进

而影响材料的晶格参数、层间耦合强度、CDW 序的形成能力[29]。因此，系统研究淬火温度对 TaS2晶体

结构及宏观物性的调控规律，对于厘清其结构–性能关联机制、拓展非平衡态合成路径在量子材料设计

中的应用具有重要意义。 
我们研究了不同淬火温度(500℃、800℃)及炉冷对 TaS2 单晶结构与物性的影响，研究发现在 800℃

淬火条件下获得 1T 相的 TaS2；在 500℃淬火时则得到 6R 相的 TaS2，在炉冷时得到 2H 相的 TaS2，为利
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用非平衡热力学手段设计量子材料性能提供实验依据。 

2. 实验方法 

首先采用固相反应法合成 TaS2多晶前驱体。随后以碘作为输运剂，采用化学气相输运法在双温区炉

中生长单晶，高温端设定为 900℃，低温端为 800℃，生长周期为 14 天。生长结束后，将生长端(低温端)
样品分别置于 500℃、800℃下进行快速淬火及炉冷处理(冷却速率 10℃/min)。采用 X 射线衍射(XRD)、
拉曼光谱(Raman)和综合物性测量系统(PPMS)对样品进行结构与电磁学性质表征。 

3. 结果与讨论 

 
Figure 1. XRD patterns and crystal structures of different TaS2 single crystals. (a) XRD patterns of different TaS2 single crystals; 
(b) Schematic diagram of 1T-TaS2 crystal structure; (c) Schematic diagram of 2H-TaS2 crystal structure; (d) Schematic diagram 
of 6R-TaS2 crystal structure 
图 1. 不同 TaS2 单晶 XRD 及晶体结构图。(a) 不同 TaS2 单晶 XRD 图谱；(b) 1T-TaS2 晶体结构示意图；(c) 2H-TaS2

晶体结构示意图；(d) 6R-TaS2晶体结构示意图 

https://doi.org/10.12677/ms.2026.168173


刘广富 等 
 

 

DOI: 10.12677/ms.2026.168173 46 材料科学 
 

为了验证各温度淬火样品的相纯度，以及样品是否为单晶。我们对 500℃、800℃温度下淬火得到的

6R、1T 相样品以及炉冷的 2H 样品进行了 XRD 表征，如图 1(a)所示。不同相 TaS2样品的单晶 XRD 图像

中，XRD 2θ扫描的尖峰可以用(00l)平面进行索引，表明单晶的晶面垂直于 c 轴，并且没有其他杂峰。为

了检测三种不同晶相 TaS2 的结晶质量，我们也对样品进行了摇摆曲线的测试，如图 2 所示，800℃淬火

得到的 1T 相 TaS2 的半高宽为 0.05；500℃淬火得到的 6R 相 TaS2 的半高宽为 0.05；炉冷得到的 2H 相

TaS2 的半高宽为 0.11，都表明单晶质量较高。晶胞参数 c 的值可以通过布拉格定律得到，根据布拉格公

式计算的 c 值，800℃淬火得到的 1T-TaS2的 c 值为 5.888 Ǻ。500℃淬火得到的 6R-TaS2的 c 值为 35.8 Å。

炉冷得到的 2H-TaS2的 c 值为 12.063 Å。各个相 TaS2的 c 值与其他文献中的都基本保持一致[30]-[32]。 
 

 
Figure 2. Rocking curves of different phases of TaS2. (a) 1T-TaS2 quenched at 800˚C; (b) 6R-TaS2 quenched at 500˚C; (c) 
Furnace-cooled 2H-TaS2 
图 2. 不同相 TaS2的摇摆曲线。(a) 在 800℃下淬火的 1T-TaS2；(b) 在 500℃下淬火的 6R-TaS2；(c) 炉冷的 2H-TaS2 

 
图 1(b)~(d)分别从侧视图展示了 1T-TaS2 空间群为 P3m1、2H-TaS2 空间群为 P63/mmc、6R-TaS2 空间

群为 R3m 的晶体结构。从图 1(b)可以看出，每一层 1T-TaS2由一个三角形的 Ta 原子晶格组成，夹在顶部

和底部的 S 原子三角形晶格之间。每个 Ta 原子由 S 原子在八面体上配位。如图 1(c)所示，在 2H 相中，

Ta 原子与硫族 S 原子以三方棱柱形排列，沿 c 轴方向堆叠有 S-Ta-S 层，层内存在强共价键，层间则呈现

弱范德华相互作用。因此，2H-TaS2 具有显著的二维特性。对于 6R-TaS2 是由六层交替堆叠的 1H 和 1T-
TaS2层组成，见图 1(d)。 
 

 
Figure 3. Raman spectra of 1T-TaS2 quenched at 800˚C, 6R-TaS2 quenched at 500˚C, and 2H-TaS2 furnace cooled 
图 3. 800℃淬火的 1T-TaS2、500℃淬火的 6R-TaS2以及炉冷的 2H-TaS2拉曼图谱 

https://doi.org/10.12677/ms.2026.168173


刘广富 等 
 

 

DOI: 10.12677/ms.2026.168173 47 材料科学 
 

为进一步确认这些样品晶体结构，我们对不同相的 TaS2单晶进行了拉曼散射实验。通过使用 532 nm
激光在室温下激发获得的拉曼散射图谱，如图 3 所示。可以看出不同相 TaS2 的拉曼图谱有所差别，1T-
TaS2 在较低频率(90 到 140 cm−1 之间)的明显拉曼峰是由声学分支产生的。更高频率的峰(在 200 到 400 
cm−1之间)来自光学声子[33]。2H-TaS2拉曼图谱中，在 290 cm−1 (E2g)和 404 cm−1 (A1g)频率观察到两个显

著的光学声子模态，E2g 是面内振动模式，A1g 是面外振动模式，这与之前的文献研究一致[34] [35]。180 
cm−1 的双声子特征源自 CDW 波矢 qCDW ≅ 2/3 ΓM 附近的声学和准声学模态的二阶散射，该模式在具有

CDW 相变的 2H 相化合物中很常见[36] [37]。将 6R 相 TaS2 的拉曼光谱图与 1T 相拉曼光谱图、2H 的拉

曼光谱进行比较，显示 6R 样品中存在 1T 和 2H 相的特征。2H 样品显示典型的 E2g、A1g、180 cm−1的峰

值都出现在 6R 样品中[4]。另一方面，1T 样品中的拉曼峰在 6R 样品中也能观察到。有趣的是，6R 样品

的低频峰相比 1T 相变得更清晰。 
 

 
Figure 4. Relationship between resistivity of 1T-TaS2 single crystal quenched at 800˚C and temperature 
图 4. 800℃淬火的 1T-TaS2单晶电阻率随温度变化关系 

 

 
Figure 5. Relationship between resistivity of 6R-TaS2 single crystal quenched at 500˚C and temperature 
图 5. 500℃淬火的 6R-TaS2单晶电阻率随温度变化关系 

 
为了研究各个相的 TaS2的输运性质，对各相的 TaS2进行了电学和磁学输运性质的表征。我们首先研

究了 800℃淬火得到的 1T-TaS2单晶样品的电阻率图像，如图 4 所示。从图中可以看出 800℃淬火得到的

1T-TaS2样品的两个电荷密度波转变温度为 353、187.5 K。353 K 是非公度电荷密度波向近公度电荷密度
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波转变的温度，187.5 K 是近公度电荷密度波向完全公度电荷密度波转变的温度，这与其他文献中报道的

电荷密度波转变温度基本保持一致[38]-[41]。 
随着淬火温度的降低，在 500℃下淬火即可得到 6R-TaS2单晶，我们研究了淬火得到的 6R-TaS2单晶

电阻率随温度变化的关系，如图 5 所示。6R 相的电荷密度波转变与 1T 相的类似，其他文献的报道中 320 
K 是非公度电荷密度波向近公度电荷密度波转变的温度，305 K 是近公度电荷密度波向完全公度电荷密

度波转变的温度。从图 5 中可以看出 500℃淬火得到的 6R-TaS2 样品的两个电荷密度波转变温度为 320.5 
K，305.5 K，这与其他文献中报道的电荷密度波转变温度基本保持一致[4]。此外，由于 6R-TaS2 单晶在

低温下具有超导性，我们对其低温区的超导转变也着重展开了研究。从图 5 中可以看出 6R 相 TaS2 的零

电阻温度为 2.8 K，这与其他文献中的报道基本一致[42]。为验证 6R-TaS2单晶的超导性，我们测量了 6R-
TaS2的磁输运性质计算出超导体积分数，如图 6 所示，6R-TaS2的抗磁转变温度为 2.8 K,与零电阻温度相

一致，超导体积分数达 80%。 
 

 
Figure 6. Volume fraction of 6R-TaS2 single crystal superconductor quenched at 500˚C 
图 6. 500℃淬火的 6R-TaS2单晶超导体积分数图 

 

 
Figure 7. Resistivity of furnace-cooled 2H-TaS2 single crystal as a function of temperature 
图 7. 炉冷的 2H-TaS2单晶电阻率随温度变化关系 

 
对炉冷得到的 2H 相样品进行了电阻率随温度变化关系的研究，如图 7 所示。从图 7 中可以看出炉冷

得到的 2H-TaS2 样品的电荷密度波转变温度为 76.5 K，这与其他文献中报道的电荷密度波转变温度基本

保持一致[26]。 
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根据以上研究与分析可知：通过 TaS2 高温端 900 摄氏度、低温端 800 摄氏度输运生长 14 天后，低

温生长端在 800℃下淬火得到 1T 相样品；在 500℃下淬火得到 6R 相样品；炉冷得到 2H 相样品。 

4. 结论 

本文通过使用化学气相输运法在 800℃~900℃输运温度下生成了 TaS2 单晶，并对生成的单晶在不同

温度下进行淬火及炉冷处理，得到了不同相结构的 TaS2单晶。表明了淬火温度对 TaS2单晶相结构有所影

响，揭示了淬火工艺在调控 TaS2相结构方面的重要作用。从热力学角度看，1T 相因高电子熵和振动熵在

高温下降低了吉布斯自由能而成为稳定相，而 2H 相凭借更低的焓在室温下是真正的基态；从动力学角

度看，1T 到 2H 的转变需跨越势垒，其速率随温度下降呈指数衰减，因此淬火时极快的降温使原子来不

及跨越势垒，将高温稳定的 1T 相“冻结”为室温亚稳态(动力学锁定)，而缓慢冷却则给予体系充分时间

弛豫，在每个温度下都趋近自由能最低的相，最终平稳落入 2H 基态。6R 相是 1T 和 1H 交替堆垛形成的

结构，它是 1T 向 2H 转变过程中的一个亚稳态中间相，在 500℃附近具有合适的形成窗口。实验表明，

高温淬火有利于 1T 相形成，而炉冷下生成 2H 相，为一次性生长出不同相的 TaS2提供了实验方案。 
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