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摘  要 

自从石墨烯从石墨中成功剥离出来，二维材料的相关研究达到了高潮。因为二维材料的优异性能，它在

各个领域都有很多潜在的应用。但是有些二维材料在应用中无法达到所需要的带隙范围，比如：石墨烯

的零带隙限制了它在光电子器件方面的应用。为了更好地实现二维材料的应用，研究人员找到了很多方

法，对二维材料的带隙进行调控，比如：施加应力、电场、原子掺杂、构建异质结构等。本文综述了对

二维材料的带隙调控的几种方法，着重分析了他们的调控机理以及相关的研究，并对二维材料的带隙调

控方法的应用进行总结性展望。 
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Abstract 
Since graphene was successfully stripped from graphite, research on two-dimensional materials 
has reached a climax. Due to the excellent performance of two-dimensional materials, they have 
many potential applications in various fields. However, some two-dimensional materials cannot 
achieve the required bandgap range in applications, such as the zero bandgaps of graphene, which 
limits its application in optoelectronic devices. In order to better achieve the application of two- 
dimensional materials, researchers have found many methods to regulate the bandgap of two- 
dimensional materials, such as applying stress, electric field, atomic doping, and constructing hete-
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rostructures. This article reviews several methods for regulating the bandgap of two-dimensional 
materials. Focused on analyzing their regulatory mechanisms and related research, it provides a 
summary and prospect for the application of bandgap regulation in binary materials. 
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1. 引言 

自从石墨烯成功剥离出来后 [1]，越来越多的研究人员加入到二维材料研究的相关领域中来。二维过

渡金属硫族化物 [2]  [3]  [4]  [5]、硅烯 [6]、锗烯 [7]以及六方氮化硼 [8]，逐渐被研究人员合成出来。在过去

的几年中，二维材料已成为材料科学和技术领域内一个备受关注的领域，因为它们拥有许多传统材料无

法比拟的优异性能。然而，有些二维材料在应用中无法达到所需要的带隙范围，这一点是不容忽视的。

石墨烯是零带隙的，单层的氮化硼 [9]和单层氮化铝 [10]  [11]有较大的带隙；单层的 InN  [12]  [13]具有较小

的带隙。其中，石墨烯的零带隙限制了它在光电子器件方面的应用，并且限制了其在实际中的应用价值。

为了更好地实现二维材料的应用，研究人员也提出了许多方法来对其带隙进行调控。其中，通过施加应

力 [14]和电场 [15]  [16]，使其电子结构发生变化，可以达到调节带隙的目的。另外，利用原子掺杂的方法 [17]，
将不同的原子引入到材料中，可以有效地改变材料的电子结构，进而改变其带隙。此外，构建异质结构

是另一个有趣的方法 [18]，不同的二维材料相互堆叠，从而形成新的结构和能带类型。利用这些方法，研

究人员成功地构建了具有调控带隙能力的二维材料，总之，通过对二维材料带隙的调控，研究人员可以

更好地利用这些材料的性质来开发创新型的应用。 

2. 带隙调控方法 

2.1. 施加应力对二维材料带隙的调控 

在二维材料的研究中，施加应力是一种有效的控制二维材料性质的手段，能够调节带隙等方面的性

质。二维材料对外界应力的响应与三维材料不同，拉伸或压缩对二维材料容易实现，因此应力对二维材

料带隙的调控成为一种很好的调控方法。施加应力可以使二维材料的晶格发生畸变，影响能带结构，从

而调控材料的带隙大小。施加正应力可以使材料晶格间距减小，导致能带向高能级移动，从而使带隙减

小。而施加负应力则能使晶格间距增大，从而使能带向低能级移动，使得带隙增大。此外，当施加应力

的形式是非均匀的时候，会形成内在的晶格畸变和局部应力区域。这些局部区域对材料的电子结构和能

量能够有相对独立的影响，从而实现对材料性质的有选择的调控。 
近年来，基于施加应力的调控二维材料带隙的研究取得了很多进展，下面将简要介绍几个典型的研

究案例。首先，通过调控应力可以改变材料带隙的大小和类型，Behera 等人计算了单层氮化镓带隙结构

随应力改变的变化趋势 [19]。他们发现通过施加双轴应变，单层 GaN 的带隙是可调的。当双轴压缩应变

达到 3%左右时，材料由间接带隙转变为到直接带隙；屈曲和拉伸应变降低了带隙值，当拉伸应变为 6.36%
时，带隙减少到其未加应变值的 50%；当外界拉伸应变为 12.72%时，带隙减少到 0 eV；Wang 等人探究
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了双轴应力对 2D-TiB12 结构的调控，当施加高达 10%的压缩和拉伸应变可以将材料的功函数调节在 5.0
至 5.75 eV 的范围内。通过施加外部应变，可以观察到材料从半导体到半金属的变化 [20]；Hao 等人研究

了施加应力后，单层的Ⅲ族氮化物材料的带隙的变化，发现随着双轴压应力从−10%到 10%的变化过程中，

材料的带隙随着应力的变化表现为先增大后减小。施加应力，单层的Ⅲ族氮化物材料的带隙有很大的变

化，这样扩展了材料的带隙范围 [21]。Yang 等人对单层 WSe2 进行了施加应力研究，发现在施加 1%~13%
的应力时，带隙随着应力的增加而减小，但是带隙的类型没有发生变化，依旧是直接带隙；当施加的应

变大于 13%时，单层 WSe2 的带隙变为 0，体系表现出金属性。当对它施加−1%的应变时，材料的带隙类

型发生了变化，变为间接带隙。应力继续增加，能带类型保持间接带隙不变，带隙值随着减小。当应力

为−7%时，带隙为 0 eV  [22]。 
通过施加应力来调控二维材料的带隙已经成为一种有效的方法。首先，施加应力对二维材料的带隙

有显著影响。施加垂直于二维材料表面的拉应力通常会导致带隙增大，而压应力则会导致带隙缩小 [19]- [26]。
这是因为应力会改变二维材料内部的晶格结构，从而影响其电子结构。施加拉应力会减小结晶格常数，

增加电子能带之间的距离，从而导致带隙增大。相反，施加压应力会增大结晶格常数，增加电子能带之

间的重叠，从而导致带隙缩小。施加应力还可以改变二维材料的带隙类型，在直接带隙和间接带隙之间

发生变化，比如：对 WSe2  [22]  [27]、MoS2  [28]、WS2  [29]、锑烯 [30]、BP  [31]等材料施加应力，会改变

它们的能带类型。施加应力对带隙的调控还与二维材料的层数有关，Bolotin 等人报道了单层和双层 MoS2

在单轴拉伸应变下的带隙结构变化，发现当施加 1%的拉伸应变时，单层 MoS2 的带隙减小了约 45 meV，

而双层 MoS2 的降低了约 120 meV  [32]。此外，施加应力的方向和大小对带隙的调控有很大的影响。研究

表明，施加沿着晶格方向的应力比施加沿着晶格垂直方向的应力更容易导致带隙变化。施加更大的应力

会导致更显著的带隙变化效应 [33]，如图 1 所示。 
 

 
Figure 1. The change of bandgap of MoS2, MoSe2, WS2, and WSe2 with stress 
图 1. MoS2、MoSe2、WS2、WSe2 的带隙随应力变化 

 
总的来说，施加应力是一种有效的方法来控制二维材料的带隙。近年来的研究表明，施加应力对二

维材料带隙大小的调节是可控的，该方法可以通过调整应力的方向和大小来实现对带隙的调控。施加应

力对带隙的调控范围广泛，它可以在不引入其他外界因素的情况下调节材料的电子结构；可以在短时间

内实现对二维材料的控制，这对于实时响应需求较高的应用来说非常有利。应力可以被瞬间施加和撤销，
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施加应力具有更好的可逆性。但是它也有一些缺陷，施加应力一般需要精细的设计，比如应力大小、方

向和施加方式等；施加应力的效果与具体施加条件密切相关，并且其效应难以量化，这对于深入理解物

理机制和进行可重复性实验来说也带来了困难。在未来的研究中，继续探究不同的应力和施加应力的方

式，以更全面实现对二维材料的带隙的调控。 

2.2. 施加电场对二维材料带隙的调控 

施加电场可以调节二维材料的能带结构，从而控制其带隙大小。施加电场通过改变二维材料内部的

原子间距和原子间的相互作用，调整能带结构，进而改变材料的带隙大小。其中，对于 MoS2，WSe2 等

材料，施加电场能够形成巨大的电极化，导致电荷重排，从而实现电场调控带隙的能力。对于具有共价

性的材料，可以通过改变自旋轨道耦合，实现电场调节带隙。 
近年来，围绕电场调控二维材料带隙的研究取得了很多重要的进展，下面将简要介绍几个典型的研

究案例。比如：施加垂直电场可以调节单层二维材料的带隙，Li 等人研究发现，对锗烯施加外电场，可

以调控锗烯的能带结构，在不同的电场作用下，锗烯的能带结构，可以被调控为金属，半导体或绝缘体 [34]。
在电场的调控下，锗烯相关的材料可以更好的应用于自旋电子设备。Xia 等人研究了对 SnS2/n-BN 异质结

构施加外电场，可以观察到能带结构的直接到间接跃迁以及能带类型的 I 型到 II 型跃迁 [35]。实验结果显

示异质结中的带隙可以被有效调节，同时还能实现电子态密度的调节。因此，应用外部电场是实现

SnS2/n-BN 体系能带结构调控的有效方法。Pan 等人研究了外加电场对不同层数 SnS 材料的调控，随着外

电场的增加，单层 SnS 的能带发生劈裂。随着电场的增加，带隙逐渐减小至消失，带隙类型并没有变化 [36]。
近期研究还发现，施加旋转电场也可以调控二维材料的带隙，还可以产生新的拓扑态和拓扑相变。 

首先，施加电场强度和方向对带隙的调控会产生影响。很多研究表明，施加更大的电场强度会导致

更显著的带隙变化效应 [37]  [38]  [39]。例如：随着外加电场的增加，Ti2CO2 的带隙类型保持不变，但带隙

值逐渐变小 [37]，变化如图 2 所示；对 BN 片施加电场，当外加电场强度从 0 增加到 0.015 au 时，带隙也

随着由 4.45 eV 减小至 0.3 eV  [38]。不同方向的外加电场也会导致对带隙的调控效果不同，Liu 等人研究

了不同方向施加电场对石墨烯带隙调控的影响，发现不同方向的电场对石墨烯带隙的调制效果不同 [40]，
如图 3 所示。 
 

 
Figure 2. Bandgap variation curve of Ti2CO2 with electric field 
图 2. Ti2CO2的带隙随电场变化曲线 
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Figure 3. The band structure of graphene in electric fields of different directions; (a) Electric field direction <100>; (b) Elec-
tric field direction <010>; (c) Electric field direction <001>; (d) Electric field direction <110>  [40] 
图 3. 不同方向电场作用下石墨稀的能带结构；(a) 电场方向<100>；(b) 电场方向<010>；(c) 电场方向<001>；(d) 电
场方向<110>  [40] 
 

其次，不同类型的二维材料对电场的响应也会有所不同。石墨烯的带隙相对不太容易被电场调控，

而 MoS2 等过渡金属硫化物则更容易被电场调控。电场对不同层数的二维材料能带的调制效果也有不同。

当施加外部电场时，单层石墨烯的能带结构不容易被调制，而双层石墨烯( Bilayer Graphene)可以在两层

之间产生电势差，从而打开带隙 [41]。 
此外，不同类型的电场调控方法也会影响二维材料的带隙。通过施加外部电场或使用铁电材料来调

控二维材料的带隙是两种常用的方法。前者通过对二维材料施加外部电场来调控其带隙；后者则是将二

维材料与铁电材料叠加，在电场的作用下实现对带隙的调控。研究表明，这两种方法都能够在一定程度

上调控带隙，具有良好的应用前景。 
总的来说，通过施加电场调控二维材料的带隙是一种有效的方法。该方法可以通过调整电场的强度

和方向，以及采用不同类型的电场调控方法来实现对带隙的调控。外加电场调节比较方便，能够精确调

节材料的电子结构，来达到精确地控制带隙大小的目的，进而调节材料的电子性质。与施加应力等调控

方法相比，施加电场可以通过搭载电极的半导体器件、电子器件等方法进行施加，因此实现比较容易，

施加条件的灵活性也很高。施加电场的效应可以用电场强度单位和材料的厚度单位表示，因此对于电场

强度和厚度的测量可以实现较好的量化。缺点是必须要施加电场，一旦外加电压降为零，带隙随即消失。

能够承受的电场强度有限，当电场强度达到一定程度时，电子将在材料中被强行分离，产生量子隧穿效

应等不利现象。施加电场对材料的电子结构产生显著影响，这意味着在研究电场作用下的带隙调控时，

需要计算材料的能带结构，增加了实验设计的难度。为了更好的实现电场对二维材料的调控，未来的研

究还应该探究其他形式的电场，对二维材料带隙的调控方法，以更全面地了解二维材料的电学性质。 
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2.3. 原子掺杂对二维材料带隙的调控 

原子掺杂是一种常用的方法，可以改变二维材料的性质。当引入外部原子时，可以改变材料的电子

结构、力学和光学性质。因此，二维材料的原子掺杂对于其性质的调控具有重要的研究价值。 
近年来，围绕原子掺杂对二维材料带隙调控的研究取得了很多重要的进展。首先，研究人员已经证

实了掺杂对二维材料带隙的影响。例如，Li 等人使用过渡金属原子对 GaN 进行替位掺杂，结果表明，在

Sc、Y、Ti、Zr 掺杂的 GaN 体系中，带隙发生变化；其他过渡金属原子掺杂的 GaN 结构中，带隙很小甚

至消失。对于 Cr 或 Rh 掺杂的 GaN，体系呈现出半金属的特性 [42]。这表明，原子掺杂可以通过改变材

料的能带结构来调控其导电性能。Wang 等人用 Ga、In 和 Ti 对 SnSe 中的 Sn 原子替代掺杂时，掺杂 Ga
的体系是半导体，带隙为 0.12 eV；掺杂 In 的体系是半金属，掺杂 Ti 的体系是金属。用 As、Sb 和 Bi 对
SnSe 中的 Sn 替位掺杂时，掺杂 As 的体系和掺杂 Sb 体系是半导体，带隙值分别为 0.48 eV 和 0.28 eV，

掺杂 Bi 体系表现出金属性 [43]。研究发现，不同的掺杂原子对二维材料带隙调控的结果是不同的，二维

材料的带隙大小可增加或减小。因为不同的掺杂原子会使得材料中电子的结构发生不同的变化，进而对

材料的带隙进行调控。 
研究人员还发现，在不同的原子掺杂浓度下，二维材料的电子结构和性质也会发生显著的变化。Sun

等人研究了不同浓度的 Li 原子分别替位掺杂 MoSSe 中的 S 和 Se 原子。Li 掺杂 MoSSe 体系后，在禁带

中间引入了杂质能级，原来的体系是直接带隙半导体，掺杂后变为间接带隙半导体，带隙大小也发生改

变。当更大浓度的 Li 原子进行替位掺杂后，体系的带隙继续减小 [44]。 
掺杂原子对二维材料带隙的调控主要体现在：1) 带隙大小的变化：掺杂原子的引入可以改变材料的

电子结构，从而影响材料的带隙大小。正如前面的所提到的研究，在 GaN 和 SnSe 中掺杂不同的原子，

可以产生不同的带隙；在石墨烯中掺杂不同的原子也会使得带隙大小发生变化 [45]；2) 能带类型的变化：

掺杂原子类型不同，可以使掺杂体系的能带类型发生变化，实现半导体和金属的相互转换。3) 费米能级

的变化：掺杂原子后可以改变材料中费米能级的位置，从而影响材料的导电性和光学性质。 
近年来出现了一些新的方法来实现原子掺杂。例如，通过离子注入和等离子体处理等方法，可以在

二维材料中引入大量不同种类的原子，从而进一步改变其电子性质。此外，一些研究人员还利用化学反

应来控制二维材料的晶格结构和化学组成，以实现精确的控制和调节。第三，还有一些研究者将原子掺

杂与其他方法结合使用，以实现更好的效果。例如，将原子掺杂与弯曲或拉伸等机械性质调节方法结合

使用。这些结果表明，在利用原子掺杂过程中，有必要将其与其他材料属性紧密结合起来。总的来说，

原子掺杂是一种有效地调控二维材料带隙的方法。通过改变掺杂原子的类型和数量，可以有效地调整二

维材料的带隙大小和能带类型。它的调控范围广泛，可以通过掺杂浓度、种类以及掺入方式等多个方面

进行调控；与外加应力和电场等方法相比，掺杂原子对材料的带隙调控效应比较稳定，且不受外界因素

的影响；掺杂原子的掺入方法广泛，可以通过不同的材料制备方法实现。缺点是需要在制备过程中进行

掺杂，掺杂原子的浓度和掺杂位置难以控制，掺杂后对材料结构的稳定性产生很大的影响。在未来的研

究可以更进一步地探究不同原子掺杂原理，研究不同掺杂方案对二维材料性质的影响，优化掺杂方法，

为二维材料在电学、光学等领域中的应用提供更多选择。 

2.4. 构建异质结构对二维材料的带隙调控 

异质结构是指由两种不同材料按一定比例结合而成的结构。在二维材料研究中，构建异质结构是一

种常用的方法，它可以有效地调控二维材料的带隙大小。通过控制界面和化学反应来调节二维材料的性

质，例如在能带结构、光学性质和力学性质等方面。异质结构对二维材料的性质调控，主要体现在对其

能带结构的调节上。 
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最近几年，关于构建异质结构对调控二维材料带隙的研究进展发展迅速。首先，研究者已经证实了

异质结构对二维材料带隙的调控作用，Li 等人研究可知，石墨烯是零带隙材料，InP 是具有大带隙的半

导体，当他们组合构建成异质结构时，异质结构打开 67 meV 的带隙，这使得石墨烯的零带隙结构发生了

改变 [46]。Zhuang 等人研究了 SnSe/GeTe 的横向异质结构，单层 SnSe 和 GeTe 都是间接带隙半导体。构

建的异质结构是 type-II 型间接带隙的半导体，它们的电子性质可以通过改变异质结构的尺寸和组成比有

效地调谐，当异质结构的宽度增加时，带隙的大小呈现出减小的趋势 [47]。 
其次，近年来出现了一些新的方法来实现异质结构的构建。例如，利用机械剥离法或化学气相沉积

法可以在二维材料上构建新的异质结构。利用这些方法，研究人员可以精确地控制异质结构的尺寸和形

状，进一步调节二维材料的电学和光学性能。此外，新型异质结构也被提出来对二维材料进行带隙调控。

例如，研究人员提出了通过构建 2D/3D 异质结构来调控二维材料的能带结构。 
综上所述，异质结构的构建对调控二维材料的带隙具有重要意义。所以通过构建异质结构，可以实

现二维材料的多种物理性质，这些性质可应用到光电子学、电子学以及电化学等领域。异质结构对于二

维材料来说具有重要的意义，通过构建异质结构可以实现对二维材料的精准设计和制备。因此，研究异

质结构将有助于我们设计出更具有应用前景的二维材料。 
总的来说，通过构建异质结构以调节二维材料的带隙大小是一种有效的方法。不同的异质结构组成

方式、不同的二维材料组合方式和不同的结构参数都会影响带隙的调节效应。异质结构通过选择不同的

材料形成，在很大程度上扩大了二维材料带隙调节的范围；与掺杂原子等方法相比，构建异质结构可以

实现更高的调控精度，不同的异质结构可以实现不同的带隙控制。缺陷就是由于制备异质结构需要将不

同的材料层分别生长再堆叠，因此需要掌握许多复杂的制备技术；异质结构需要将不同材料层堆叠在一

起，因此会产生许多界面缺陷，这些缺陷可能影响异质结构中材料的性质和长期的稳定性。未来的研究

可以进一步探索异质结构的带隙调节机制，寻找更理想的二维材料组合方式，以实现在电学、光学等应

用领域中的应用前景。 

3. 总结 

Table 1. Factors and disadvantages affecting the four regulation methods 
表 1. 四种调控方法的影响因素及缺点 

带隙调控方法 影响因素 缺点 

施加应力 应力的大小、方向 要严格考虑应变方向和大小，对材料进行处理和加工， 
要求很高制备工艺 

施加电场 电场的大小、方向、 
施加电场的方式 

对材料加外部电场，存在加工成本和技术难题， 
可承受的电场强度有限 

掺杂原子 掺杂原子类型、掺杂浓度 掺杂浓度不易控制，不同的原子掺杂可能会发生相互作用，

影响材料稳定性 

构建异质结构 堆叠方式、组合类型 需要优化它们的结合方式和界面性质，以避免界面缺陷。异

质结构对应力和低维效应敏感，需要对材料进行精细的设计 

 

本文简要介绍二维材料带隙调控的一些方法以及相关的研究进展。通过对二维材料施加应力、施加

电场、掺杂原子和构建异质结构，可以有效地调控二维材料的带隙大小和能带结构，从而改变材料各项

性质，不同调控方法，有不同的影响因素和缺点，见表 1。其中，施加应力、施加电场和掺杂原子都会 
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对材料的稳定性产生影响。未来需要研究如何降低对材料的影响以及如何在实际应用中实现这些方法。

而构建异质结构可以通过材料之间的原子层面结合来实现，且效果稳定可靠，因此在未来的研究中，异

质结构的构建将成为非常有前途的二维材料带隙调控方法。未来需要进一步研究各种异质结构的构建方

法、性质调控机理等方面的问题。这些方法为二维材料带隙调控提供了一种可行性和有效性的方式，未

来的研究将使这些方法更加成熟，并在实践中实现更多的应用，拓展二维材料应用的范围。 
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