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百岁铁电: 新材料、新应用专题

二维层间滑移铁电研究进展
钟婷婷 1)†    吴梦昊 2)‡

1) (浙江理工大学物理学系, 杭州　310018)

2) (华中科技大学物理学院, 武汉　430074)

(2020 年 8 月 29日收到; 2020 年 9 月 15日收到修改稿)

近年来有一系列二维范德瓦耳斯材料铁电性被实验证实, 层间滑移铁电体是其中重要的一类, 该机制是

传统铁电所没有, 而很多二维材料普遍具有的. 本文回顾了相关研究, 介绍了这种铁电的起源: 不少二维材料

双层中上下两层并不对等, 造成净层间垂直电荷转移, 而层间滑移使该垂直铁电极化得以翻转. 这种独特的

滑移铁电可广泛存在于范德瓦耳斯双层、多层乃至体相结构中, 层间滑移势垒较传统铁电低几个数量级, 有

望极大节约铁电翻转所需的能量. 目前这种滑移铁电机制已在WTe2 和 b-InSe双层/多层体系得到实验证实,

不少预期极化更高的滑移铁电体系 (如 BN)也有望在近期实现.

关键词：二维范德瓦耳斯铁电体, 层间滑移, 纳米发电机, 铁电莫列超晶格

PACS：77.84.–s, 81.07.–b, 73.22.–f, 77.55.fp 　DOI: 10.7498/aps.69.20201432

 

1   引　言

近年来在二维范德瓦耳斯铁电体 [1] 方面的进

展可能会使铁电材料在纳米电子学中的应用发生

变革: 它们原子级的厚度可以促进高密度的集成,

尤其是垂直铁电体; 干净的范德瓦耳斯界面允许晶

体外延生长时晶格失配, 可在包含硅在内的多种衬

底上进行外延生长, 也使得铁电随机存取存储器元

件可集成到半导体电路上; 而且很多二维材料也同

时是高迁移率和窄带隙的半导体, 可实现铁电性质

与半导体的结合. 自 2013年以来, 对二维铁电体

的设计可分为两类: 1)已有不少预测可通过化学

修饰赋予大多非极性的二维材料铁电性 [2−4], 但尚

未被实验证实; 2)在二维材料中预测出的本征铁

电性已在几类体系中得到实验证实, 极化位于面内

的二维体系有 IV-VI族材料 [5−8] 和 Bi2O2Se纳米

片 [9,10], 位于面外的有 CuInP2S6[11,12], a-In2Se3[13,14]

和范德瓦耳斯双层/多层材料 [15−17] 等.

本文将介绍最后一类二维体系中独有的铁电

机制和近年来的相关研究: 不少二维材料双层中上

下两层并不对等, 造成电荷重新分布和净层间垂直

电荷转移, 铁电翻转时没有发生垂直离子位移而是

依靠层间滑移使该垂直铁电极化得以翻转. 这种二

维铁电独有的层间滑移铁电性可出现在一系列范

德瓦耳斯双层/多层系统中, 对很多二维材料是普

适的. 下面将通过介绍以BN, WTe2 和 b-InSe双层/

多层体系为例的相关研究, 详细阐明这一机制. 

2   二维层间滑移铁电
 

2.1    二元双层和多层结构的垂直极化: 二
维铁电体, 多铁体及纳米发电机

我们在 2017年首次预测了这种层间滑移铁

电 [15]. 以六角氮化硼 (h-BN)双层为例, 已有研究

表明 AB1堆叠为体系的基态 [18,19], 结构如图 1(a)
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所示, 在这个结构中上层中的 N原子正对着下层

的六环中心, 而上层中的 B原子正对着下层中的

N原子, 造成了两层之间的不对等. 层间距离也减

小为 3.10 Å, 这就导致了电荷重新分布, 使得部分

净电荷从上层转移到下层, 如图 1(a)中黑色箭头

所示, 因此体系产生了方向朝上的垂直电极化, 如

图中红色箭头所示. 体系的电极化能通过层间滑移

一个 B—N键长的方式实现翻转, 如移动上层使得

上层中的 N原子正对着下层中的 B原子, 如图 1(a)

所示. 用过渡态搜寻 [20] 方法追踪铁电翻转的路径,

并得到翻转的势垒, 约为每个原胞 9 meV, 这表明

铁电极化在室温下进行翻转是可行的. 用贝利相位

方法, 计算可得二维中的垂直电极化为 2.08 pC/m,

换算成三维的电极化为 0.68 µC/cm2, 是 1T 相

MoS2 垂直极化 (约 0.22 µC/cm2)[21] 的 3倍多.

石墨烯和 h-BN的晶体结构很相似, 都是平面

蜂窝状结构, 晶格常数方面只有 2%的差异. 如将

U =
qd

εS

上层 BN换成石墨烯 (图 1(b)), AB1堆叠方式也

是新体系的基态, 也即 BN层中的 B原子正对上

层石墨烯中的 C原子, 而 N原子则正对石墨烯六

环的中心. 新的体系将产生一个大小为 1.5 pC/m,

方向朝下的垂直电极化, 此时石墨烯相当于被 n型

掺杂. 利用公式   (q 为电荷, d 为层间距离,

e 为相对介电常数, S 为面积)粗略估算, BN双层

和 C/BN异质双层的层间电压分别为 0.23 V和

0.17 V. 对于 C/BN异质双层, AB2堆叠 (N原子

与上层石墨烯中的 C原子正对)比 AB1堆叠能量

稍高些, 此时体系电极化大小为 0.33 pC/m, 方向

朝上, 这时石墨烯将变成 p型掺杂, 层间电势差为

–0.04 V. 因此如果能沿着扶手椅形方向拖动 BN

层上的石墨烯 , 层间电压将在 0.17 V (AB1)和

–0.04 V (AB2)之间振荡, 产生一个交替变化的电

流输出信号, 这个机制可潜在用于纳米发电机 [22−26].

类似于之前设计的摩擦电纳米发电机, 利用系统电
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图 1    (a) BN双层的铁电翻转路径; (b)石墨烯/BN (C/BN)异质双层不同堆叠方式会产生不同的层间电势, 可被用作纳米发电;

灰色、粉色和蓝色小球分别代表 C, B和 N原子, 黑色和红色箭头分别表示电荷转移和电极化的方向 [15]

Fig. 1. (a) Ferroelectric switching pathway of BN bilayer; (b) different stacking configurations of graphene/BN heterobilayer with

distinct interlayer potentials, which can be utilized as nanogenerators. Gray, pink, and blue spheres denote C, B and N atoms, and

black and red arrows denote the direction of charge transfer and polarizations, respectively[15]. 
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势和电容的变化来驱动电子的流动和进行能量捕

获. 该体系在压电电子学上也有潜在应用 [27−29]: 因

为层间距离能通过垂直压力减小, 所以电极化和层

间电压能进一步增加; 当层间距被压缩 10%时,

BN双层和 C/BN异质双层的电极化大约变为两

倍; 而且压力也使得石墨烯和单层 BN构成的异质

双层打开一个 0.31 eV的带隙, 这对于改进无能隙

石墨烯在纳米电子学中的应用很有帮助, 可以用作

加压场效应晶体管. 类似器件实验上已经在少数

层 MoS2[30] 和卤化物钙钛矿 [31] 中实现, 其中当加

压到 56 GPa时, 卤化物钙钛矿的带隙将关闭. 不

同的是, 当压缩 C/BN双层时, 将使体系从半金属

的“开”态转换为半导体的“关”态.

范德瓦耳斯双层结构中层间一个小的扭曲角

会产生莫列超晶格 [32,33], 在 BN双层中还会产生铁

电畴, 如图 2(a)所示. AA堆叠的区域没有垂直极

化 (红色圈所示);  AB堆叠的区域中 , 上层中的

B原子在下层中的 N原子正上面, 记为 AB-up畴,

为图中黄色圈中区域, 此时极化的方向朝上, 绿色

区域中上层中的 N原子正对着下层中的 B原子,

记为 AB-down畴, 此时极化的方向朝下. 对上层

和下层施加略有不同的应力还将生成另一种铁电

莫列超晶格, 这样的莫列超晶格将包含 AB-up型、

AA型和 AB-down型畴周期条纹区域, 以及周期

性变化的层间电压, 如图 2(b)所示. 类似的莫列超

晶格也能在 C/BN异质双层中出现, 会产生周期性

n或者 p型掺杂的石墨烯区域, 也使石墨烯的电子

性质可调.

类似的层间滑移铁电可存在于一系列六角晶

格两元化合物的 AB堆叠双层/多层结构中, 比如

层状的 AlN, ZnO, SiC等薄层 [34,35], 天然二维半导

体如MoS2, InSe和 GaSe薄层甚至体态, 如图 3所

示. 其中前者极化远大于后者, 见表 1, 但后者是具

有合适带隙和高迁移率的半导体, 使得非易失性存

储和优良半导体得以成功结合. 对于有些已被合成

的二维铁磁单层 , 如 MXenes[36], VS2[37], MoN2[38]

和室温铁磁材料 LaCl/LaBr[39], 它们的双层还可

能具有多铁性. 即便它们的双层是反铁磁耦合, 但

由于层间电荷转移和电压差的存在, 它们的净磁矩

不为 0. 而且这个净磁矩能随着电极化和层间电压

的翻转而发生翻转, 这使得以电场调控其磁性成为

可能, 可用作“电写+磁读”型非易失性存储器. 

 

(a) (b)

图 2    (a)层间小的扭转角和 (b)上层和下层之间轻微的应力差别形成的铁电莫列超晶格 (黄色、绿色和红色圈住的区域分别代

表 AB-up, AB-down和 AA畴)[15]

Fig. 2. Ferroelectric  Moire  superlattice  upon (a)  a  small  twist  angle  or  (b)  a  slight  difference  in  strain  between  upper  and down

layer. AB-up, AB-down and AA regions are marked in yellow, green and red circles, respectively[15]. 

 

表 1    BN, ZnO, AlN等双层的电极化值 [15]

Table 1.    Polarization of  bilayer binary compounds

such as BN, ZnO, AlN, etc[15].

Compounds

BN ZnO AlN GaN SiC MoS2 InSe GaSe

Polarization/
10–12 C·m–1 2.08 8.22 10.29 9.72 6.17 0.97 0.24 0.46
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2.2    二维拓扑半金属WTe2 中垂直铁电性的
实验观测

有关层间滑移铁电的首篇实验报告是 2018年

Cobden课题组 [16] 对少层WTe2 进行的实验研究.

三维WTe2 的结构空间群 Pnm21 是极性的. 它是

一个极化金属, 在厚度下降到三层时仍然是金属性

的. 实验观测发现两或者三层WTe2 中存在自发面

外电极化, 而且这个垂直电极化是能用门电极进行

翻转的, 即使面内是金属性仍能表现出较好的铁电

性质. 文中设计的器件中, WTe2 被夹在 h-BN之

间, 上下是石墨烯门电极. 这个器件在垂直方向被

施加了电场. 当施加的垂直电场 (E⊥)方向朝上和

朝下时, 可观察到三层和两层各自做成的器件的电

导在 E⊥ = 0附近温度从 4 K到室温以上都出现

了双稳态, 表现出的是铁电翻转特性. 然而单层中

没有出现这样的双稳态, 与单层结构中心对称且表

现非极性是一致的.

Cobden课题组 [16] 也用石墨烯作为电场传感

器 [40] 直接探测和量化电极化大小, 测量出的双层

的极化密度比传统铁电体如 BaTiO3[41] 低 3个量

级, 也远低于表 1中其他二维双层滑移铁电的极化

值. 但这样微弱的电极化居里温度竟然达到 350 K,

350 K以上将转变为顺电态. 研究者们甚至通过将

双层WTe2 直接夹在两个石墨烯层之间构造一个

简单的器件, 测量发现石墨烯的电导表现出高度可

逆的滞回线, 在室温下保持翻转特性, 这一结果表

明WTe2 的铁电翻转特性具有足够的鲁棒性, 在室

温下能与其他二维材料相结合, 具有潜在的应用价

值 [42,43]. 他们还调查了门电极诱导的电荷掺杂效

应, 结果表明其铁电性和金属性是共存的, 打破了

在某些金属晶体中即使出现极化, 极性也不能被翻

转的认识, 并发现可以通过改变载流子浓度来调制

其性质. 

2.3    WTe2 双层和多层结构中垂直铁电性
分析

x(Te0)− x(Te2) = –a = –0.32 Å (1 Å = 0.1 nm),

x(Te1)− x(Te3) = –b = −0.40 Å

单层的WTe2 是无极性的, 但是却能观测到双

层WTe2 的自发电极化现象, 为之前对范德瓦耳斯

双层/多层材料中存在的滑移铁电性的预测 [15] 提

供了实验支持. 下面将从第一性原理计算的角度来

解释WTe2 薄层铁电翻转的机理. WTe2 双层的双

稳态 (态 I和态 II)结构如图 4(a)所示, 两者是镜

像对称的, 要使态 I翻转到态 II只需要层间滑移.

在态 I中, 沿着–x 方向, Te0和 Te2的水平距离为

  Te1

和 Te3的距离为   ,

通过将态 I的上层沿着–x 方向移动 a + b = 0.72 Å

的距离就可以得到极化方向相反的态 II, 此时

x(Te0) – x(Te2)和 x(Te1) – x(Te3)的水平距离分

别变为 b = 0.40 Å和 a = 0.32 Å. 图 4(b)为采用

这种滑移方法得到的翻转势垒, 仅约为每个原胞

0.6 meV.

x(Te0)− x(Te2) x(Te1)−
x(Te3)

图 4(a)还列出了非极性的中间态, 其上下两

层是等价的, 如 Te0和 Te3的位置是完全等价的,

都带有电荷 0.075 e,    和  

 分别为 (b–a)/2和 (a–b)/2 Å. 然而对于态 I,

由于对称性破缺 , 上下两层是不等价的 : Te0和

Te3的电荷分别为 0.077 e 和 0.073 e; Te0-W2和

 

(a) (b)

图 3    (a)体态MoS2 和 InSe铁电性; (b) MXene Cr2NO2, VS2, MoN2 双层净磁矩随铁电同步翻转 [15]

Fig. 3. (a)  FE  in  bulk  MoS2  and  InSe;  (b)  switchable  magnetization  for  MXene  Cr2NO2,  VS2  and  MoN2  upon  ferroelectric

switching[15]. 
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Te0-W3 的层间距离分别为 5.02 Å和 5.71 Å, 然

而 Te3-W0和 Te3-W1的层间距离分别为 5.23 Å

以及 5.42 Å. 对于态 II, Te0-W2/W3的距离将与

Te3-W0/W1的距离发生交换, Te0与 Te3上的电

荷也将发生交换. 因此上下两层的不等价造成了净

层间垂直电荷转移, 产生了垂直电极化, 而层间滑

移实现了垂直电极化由向上翻转为向下. 计算的

WTe2 双层的垂直电极化值约为 3.2 × 1011 e/cm2,

与在 20 K下的实验测量值 (2 × 1011 e/cm2)较

符合.

如果沿着–x 方向进行层间平移并画出能量曲

线, 会出现一个铁电型的双势阱, 表示基态的能量

最低点在 x = ± (a + b)/2 = ± 0.36 Å处, 对应

态 I和态 II; 如果沿着–x 方向继续进行层间平移,

铁电极化会进一步增大, 在 x = ± 0.90 Å时极化

达到最大值, 如图 5(a)所示. 在–y 方向, 能量最低

点在 y = 0处, 同时这个点也是极化最大值点, 如

图 5(b)所示. 如果沿着–x 或者–y 方向拖动双层

WTe2 的上层, 类似之前双层 BN, MoS2, ZnO[15],

层间电压会发生振荡, 产生一个交替变化的电流输

出信号, 也可以驱动电子的流动和捕获能量用作纳

米发电机. 其层间距离被压缩将导致层间电荷转移

增加, 使得垂直电极化进一步增加, 比如层间距压

缩 7%时, 垂直极化将增加 50%, 如图 5(c)所示.

多层WTe2 的铁电翻转机理与双层是相似的,

在此就不再详细介绍. 虽然这些WTe2 薄层是金属

性的, 但是电子在垂直方向是被限制的, 所以垂直

电极化能通过层间滑移被翻转. 这个翻转机制最初

还是有争议的, 比如 2019年《Science Advances》

上的一篇文章 [44] 认为多层WTe2 是靠层内的等价
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图 4    (a)最上边的两个结构为双层WTe2 的态 I和相对态 I的中心水平面进行镜像操作得到极化方向相反的态 II, 下边的图表

示滑移的过程; (b)采用层间滑移的方式使态 I翻转为态 II的翻转势垒; 图中天蓝色和橙色的小球分别表示W和 Te原子, 红色

箭头代表电极化的方向 [17]

Fig. 4. (a) Geometric structure of state I of WTe2 bilayer and state II obtained by reflecting state I across the central horizontal

plane, which can be also obtained by interlayer translation; (b) ferroelectricity switching pathway of WTe2 bilayer from state I to

state II. Blue and orange spheres denote W and Te atoms respectively, and red arrows denote the polarization direction[17]. 
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形变来翻转铁电极化, 但其势垒较层间滑移高出几

个数量级. 而层间滑移的理论解释在 2020年进一

步得到了 Xiao等 [45] 研究者的证实: 他们用二次谐

波和拉曼光谱测量, 表明在少数层WTe2 中电场驱

动相的改变, 是源于层间滑移改变了层间堆叠的方

式, 同时他们也表明结构堆叠的改变发生在铁电翻

转的过程中, 非极性的单斜相为翻转的中间态. 

β2.4      -InSe 薄层中的滑移铁电性

另一个实验证实有层间滑移铁电的体系 [46] 是

b-InSe薄层, 也是一个典型的二维范德瓦耳斯材

料, 可从它的体相中剥离. 它的结构中 In-In层被

夹在两个 Se层之间, 呈现出无对称中心的典型石

墨烯状三角晶格, 如图 6(a)所示. X射线衍射的测

量结果表明 b-InSe能在室温到 530 ºC的温度范

围内保持稳定, 比黑磷和MoS2 更适合半导体加工.

压电力显微镜 (PFM)扫描观测到剥离的 b-InSe

纳米片 (～10 nm)在室温下具有明显的面内和面

外铁电性质 , 如图 6(b)和图 6(c)所示 . 从图

6(c)相图中能看见相的翻转大约为 120º, 这一与其

他铁电材料不同的地方可能源于本征结构限制了

原子位移. 实验还发现在室温下暴露放置 1个月,

纳米片的蝶形振幅曲线和相翻转 120º滞回线仍然

没有改变, 这表明铁电性非常稳定. 同时对它铁电

的翻转特性研究发现, 面外铁电相变总是与面内铁

电相变一起出现, 面外与面内极化表现出协同效

应. 对此解释为层间滑移导致的电荷重新分布能改

变层间电势, 造成电子的流动具有方向性, 因此产

生了面内与面外电极化. 从图 6(a)可以看出电荷

转移是从下层的 Se原子转移到上层的 In原子, 由

于层间是范德瓦耳斯力, 因此层间滑移是可行的,

可使层间电荷转移反向, 即实现铁电的翻转. 
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图 5    (a)当 y = 0时, 沿着–x 方向进行层间平移, 能量和电极化与滑移距离 x 的关系; (b)在 x = –(a + b)/2时, 沿着–y 方向进

行层间平移, 能量和电极化与滑移距离 y 的关系; (c)双层WTe2 被压缩时, 电极化与层间距被压缩比例的关系 [17]

Fig. 5. (a) Dependence of energy and polarization on x along the –x direction at y = 0; (b) dependence of energy and polarization on

y along the –y direction at x = –(a + b)/2; (c) dependence of polarization on the compression of interlayer distance of the WTe2
bilayer[17]. 
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3   总　结

本文回顾了层间滑移铁电的相关研究, 由于不

少双层二维材料的上下两层不对等, 产生了净层间

电荷转移和垂直铁电, 并可通过层间滑移翻转. 这

种独特的铁电机制可广泛存在于范德瓦耳斯双层、

多层乃至体相结构中. 层间平移和电势之间的机电

耦合可潜在用于纳米发电机, 而双层系统中层间微

小扭角或者应变差能形成具有随空间变化的电势

和铁电莫列超晶格. 目前这种滑移铁电机制已经

在WTe2 和 b-InSe双层/多层体系得到实验证实,

我们也期待不少预期极化更高的滑移铁电体系在

近期实现.
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图 6    (a) b-InSe纳米片的晶体结构, 紫色和蓝色的箭头分别表示电荷转移和电极化的方向; 7 nm厚纳米片的 (b) PFM振幅曲

线和 (c) PFM相滞回线 [46]

Fig. 6. (a) Crystal structure of b-InSe. Purple and blue arrows denote the direction of charge transfer and polarizations, respectively;
(b) PFM amplitude and (c) PFM phase hysteresis loops on a 7-nm-thick flake[46]. 
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SPECIAL TOPIC—Centennial ferroelectricity: New materials and applications

Research progress of two-dimensional
interlayer-sliding ferroelectricity
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Abstract

In recent years, the existence of ferroelectricity in a series of two-dimensional van der Waals materials has

been experimentally confirmed, in which the ferroelectricity induced by interlayer sliding is an important type.

This  mechanism  is  not  available  in  traditional  ferroelectrics  but  can  be  applied  to  many  two-dimensional

materials.  In  this  paper  we  review  the  relevant  researches  and  introduce  the  origin  of  this  type  of

ferroelectricity: in many two-dimensional van der Waals bilayers, the upper layer is not equivalent to the lower

layer, thus giving rise to a net interlayer charge transfer and the inducing vertical polarization to be switchable

via  interlayer  sliding.  This  unique  sliding  ferroelectricity  can  widely  exist  in  many  van  der  Waals  bilayers,

multilayers  and even bulk structures.  The interlayer sliding barrier  is  several  orders  of  magnitude lower than

that  of  traditional  ferroelectric,  which  may  greatly  save  the  energy  required  by  ferroelectric  switching.  At

present,  this  type of  interlayer  sliding ferroelectricity  has  been experimentally  confirmed in WTe2 and b-InSe

bilayer/multilayer  systems,  and  more  systems  predicted  to  be  with  much  stronger  interlayer  sliding

ferroelectricity (like BN) may be realized in near future.

Keywords: two-dimensional van der Waals ferroelectrics, interlayer sliding, nanogenerator, ferroelectric Moire
superlattice
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