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范德瓦耳斯力是一种基本但相对较弱且短程的相互作用, 在自然界中广泛存在, 对理解多种物理过程及

纳米材料与器件设计具有重要意义. 然而, 现有理论多基于均匀或不可极化介质的简化假设, 缺乏对材料极

化响应影响的系统刻画, 从而限制了对复杂介电环境中范德瓦耳斯力的定量描述. 基于此, 本文提出一种将

材料极化性质引入范德瓦耳斯力计算的理论方法. 通过在相互作用模型中引入极化率或等效介电响应, 定量

描述不同介质环境下涨落电场的传播与耦合行为, 实现对范德瓦耳斯力强度及其距离依赖关系的修正. 该方

法为复杂介电环境中范德瓦耳斯相互作用提供了统一且可推广的分析框架, 尤其适用于二维异质结构体系,

并为低维材料界面耦合行为的理解与调控提供了重要理论依据.
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 1   引　言

范德瓦耳斯 (van der Waals, vdW)力是物理

中一种基本且重要的相互作用. 范德瓦耳斯力源于

材料中电子密度的涨落, 相较于库仑相互作用, 范

德瓦耳斯力更弱且衰减更快,  因此作用范围更

短 [1–4]. 尽管作用距离很短, 范德瓦耳斯力在自然界

中普遍存在 [5–7], 对很多基本的物理过程的理解以

及纳米材料与器件的设计均具有重要意义 [8,9]. 特

别地, 在基于二维层状体系的纳米物理中, 范德瓦

耳斯力扮演着至关重要的角色, 诱导了多种新奇

物理现象的产生, 如范德瓦耳斯结构中的莫尔激

子 [10–13]、反常超导 [14–16] 以及关联绝缘态 [17–19] 等.

因此, 对范德瓦耳斯力的深入理解, 特别是范德瓦

耳斯力在二维体系中的行为, 对于深入理解这类低

维原子结构中的物理现象具有核心意义 [20,21].

目前, 范德瓦耳斯力表达式已经有了被广泛采

用的理论表述, 如 Israelachvili[2] 等; 但在真实材料

体系中, 其强度与空间分布有可能受介质的材料性

质影响. 例如, 作为刻画电子云对外场响应的关键

参数, 材料极化率决定了涨落电偶极子的形成与耦

合过程, 因而对范德瓦耳斯力可能具有重要影响.

特别在二维异质结中, 由于材料原子级的厚度与范

德瓦耳斯力的作用距离数量级相近, 范德瓦耳斯力

的衰减可能要考虑材料的影响. 然而, 已有的理论

表述多将材料简化为均匀、不可极化介质或采用有

效介电常数近似, 其极化响应对范德瓦耳斯力中的

影响规律仍缺乏明确的理论框架. 这一局限在低

维、强各向异性及介电环境高度不均匀 (如二维异

质结中, 在原子尺度上就可以出现材料性质的多次

陡变)的体系中尤为突出, 制约了对范德瓦耳斯力
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的定量描述与精确调控.

针对上述问题, 本文提出一套将材料极化性质

融入范德瓦耳斯力计算过程的方法. 本文的出发点

主要是从唯像角度构建一个形式简洁、物理图像清

晰易懂且具有可推广性的理论模型, 通过在相互作

用模型中引入材料的极化率或等效介电常数, 这一

方法有效量化了不同介质环境下涨落电场的传播

与耦合行为, 从而为对介质中范德瓦耳斯力强度及

其距离依赖关系进行修正提供理论框架. 该方法为

定量分析二维异质结构中范德瓦耳斯力提供了统

一、可推广的计算思路, 进而为理解和调控低维材

料体系中的界面耦合行为提供了行之有效的理论

工具.

 2   经典的范德瓦耳斯力计算

在讨论介质带来的修正之前, 我们先回顾一下

现有的范德瓦耳斯作用力表达式. 在大多数情况

下, 由于物体间距远小于所研究物体的尺寸, 范德

瓦耳斯力可以很好地用两个半无限平面来近似描

述. 然而, 对于二维结构这种近似可能不成立, 因

为所研究对象的厚度可能与间距处于同一数量级.

故此, 在这里我们给出两个有限厚度平板之间范德

瓦耳斯力的明确推导.

我们首先从经典的例子之一: 半无限大的平板

开始出发, 这一物理模型已经得到了充分讨论. 遵

循 Israelachvili[2] 的推导, 两个相距为 r 的原子之

间的范德瓦耳斯力为 

FvdW = −C

r7
, (1)

其中 C 是与两种原子相关的一个系数, 而负号代

表范德瓦耳斯力相互吸引.

通过对不同成对原子之间的作用进行积分, 我

们可以得到间距为 h 的两个半无限大平板之间的

vdW力为 [2]
 

FvdW = −Cπa2ρ1ρ2
6

1

h3
, (2)

其中, r1, r2 分别是两个平板材料中的原子密度,

a2 = 1表示单位面积 (保留 a2 是为了确保表达式

的量纲正确).

从半无限大平板的表达式出发, 我们可以推导

出两个薄板 (有限厚度)之间的范德瓦耳斯力. 如

图 1所示, 两个半无限平板间的相互作用, 可以等

效地视为左侧的半无限平板 1' 和厚度为 t1 的薄

板 1, 与右侧的半无限平板 2' 和厚度为 t2 的薄板 2

的相互作用.

  

11' 2 2'

1 

11-22'

1'-2

2

1-2'

1'-2'

1-2

图 1　两个半无限大平板间的相互作用可以等效为 4项相

互作用之和

Fig. 1. The  interaction  between  two  semi-infinite  parallel

slabs can be viewed as the sum of four interaction terms.
 

左侧半无限大平板与右侧半无限大平板的相

互作用可表示为 4项之和: 

F 11′-22′
vdW = F 1-2

vdW + F 1-2′
vdW + F 1′-2

vdW + F 1′-2′
vdW (3)

F 1-2

F 11′-22′ F 1′-2′
其中,   (文字部分省略 vdW 角标)就是我们要求

的项. 余下各项中, 左边的   和右边的  

可以利用已知的两个半无限平面间的 (1)式直接

得到: 

F 11′-22′
vdW = −Cπa2ρ1ρ2

6
· 1

h3
, (4)

 

F 1′-2′
vdW = −Cπa2ρ1ρ2

6
· 1

(h+ t1 + t2)
3 . (5)

F 1-2′ F 1-2′ F 11′-2′

F 1′-2′
而  可视作两项之差 ,  即    =      –

 , 恰好右侧两项均为两个半无限平面间的作

用, 亦可通过 (2)式直接得到. 因此可得 

F 1-2′
vdW = −Cπa2ρ1ρ2

6

[
1

(h+ t2)
3 − 1

(h+ t1 + t2)
3

]
.

(6)

F 1′-2 F 1′-22′ − F 1′-2′同理,    =   : 

F 1′-2
vdW = −Cπa2ρ1ρ2

6

[
1

(h+ t1)
3 − 1

(h+ t1 + t2)
3

]
.

(7)

接下来, 通过对 (3)式中的各项进行移项, 即可得

到厚度分别为 t1 和 t2、材料为 r1, r2, 间距为 h 的

两个有限厚度平板之间的范德瓦耳斯力为 
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F 1-2
vdW = − Cπa2ρ1ρ2

6

[
1

h3
− 1

(h+ t1)
3

− 1

(h+ t2)
3 +

1

(h+ t1 + t2)
3

]
. (8)

可以迅速检验: 当 t1, t2→∞时, (8)式即恢复成 (2)

式, 符合相应的物理图像. 因此, 在现有的理论框

架下, 无论是半无限大还是有限厚度的平板, 范德

瓦耳斯力均以 h–3 的速率随距离衰减, 远快于库

仑力.

 3   极化效应下的范德瓦耳斯力

现在考虑介质存在时的范德瓦耳斯力. 之前的

推导都是基于以下假设: 两原子之间的范德瓦耳斯

力不受原子所处空间的介质影响, 与真空中的相互

作用完全相同. 从第 2节的推导可以看出, 目前的

处理方法中, 范德瓦耳斯力的计算只考虑到这两种

原子的类型、材料中的原子 (数量)密度, 以及间

距, 并未明确引入材料的极化性质可能带来的效

应, 例如在介质环境中由极化响应引起的对此类涨

落电场的调制. 然而, 鉴于范德瓦耳斯力的本质

(来源于材料中电偶极矩的涨落)与静电力密不可

分, 两个原子之间的空间如果有介质的存在, 可能

会对这些涨落的电偶极场产生屏蔽或增强等扰动.

因此, 需要引入一种模型来描述这一效应.

 3.1    范德瓦耳斯力与静电力的类比

这里采用一种简单直观的方法: 将范德瓦耳斯

力场与电荷产生的库仑场进行类比. 在电磁学中,

自由电荷 (free charge, 与极化无关的电荷)会产生

电场. 电场会使介质发生极化, 产生非零的极化率

(偶极矩的集体激发), 并使得介质中出现极化电荷

(即由极化产生的电荷分布 ,  也称为束缚电荷

(bound charge)), 从而影响空间中的总电场, 并可

能对物体间库仑力带来修正.

作为类比, 将两个平板 (1和 2)之间的范德瓦

耳斯力重新表述: 将它们各自的原子密度 r1 和 r2
替换为自由电荷密度 (这里的自由电荷 free charge

并不意味着电荷可以在平板上自由移动, 而是指这

些电荷不是由极化产生的; 实际上, 这些电荷可以

被视为“固定”在平板的特定位置上; 这里我们遵

循 Israelachvili[2] 的范例, 用体密度来描述单位体

积内自由电荷的个数 (而非电荷量), 因此量纲设置

为 m–3, 而非电磁学中大家熟悉的 C/m3), 如图 2

所示. 我们称这些电荷为“vdW电荷”, 因为它们本

质上是涨落偶极子; 但将其视为电荷可以更好地借

用静电学的思路来讨论极化的概念. 在此基础上,

采用连续介质模型描述材料的介电响应, 以刻画涨

落电场在介质中的传播与耦合. 由于极化电荷可以

是源于电子云在外场作用下的微小位移, 其空间偏

移远小于原子尺度且响应连续可调, 因此在理论处

理上可等效为连续电荷分布.
  

1
1

r1 r2r=1



2
2









图 2　两相距为 h 且带相反“vdW电荷”的有限厚度板

Fig. 2. Two finite-thickness plates separated by a distance h

and carrying oppositely signed “vdW charges”.
 

随后, 假设对这些 vdW电荷适用一种新的库

仑定律, 其中任意两点的 vdW电荷之间的成对力

为 (补充材料 S1(online)): 

dFvdW = −6Ca2dρ1dρ2
r7

. (9)

为确保力为吸引力, 将 r1 和 r2 设置为具有相反的

符号. 这样处理在数学上简单且直观, 并可套用库

仑力对符号的定义. 为不失一般性, 令 r1 > 0而

r2 < 0. 利用这一表达式 , 对两个平板上每一对

vdW电荷之间的作用力进行积分 (基于对称性, 可

以只对作用力沿 z 轴方向的水平分量进行积分, 因

为所有垂直于 z 轴方向的力积分后都会抵消), 可

以得到两个有限厚度平板间的 vdW“静电力”(计

算与补充材料 S1 (online)中的过程完全相同): 

FvdW = − Cπa2ρ1ρ2
6

[
1

h3
− 1

(h+ t1)
3

− 1

(h+ t2)
3 +

1

(h+ t1 + t2)
3

]
, (10)

与第 2节的计算完全相同.

接下来引入“极化”的概念. 从微观角度来看,

涨落偶极场 (范德瓦耳斯力的物理本质)可能会
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在材料中诱导非零的四极矩, 从而产生“极化”偶

极密度. 这些“极化”偶极可能会对范德瓦耳斯力

产生扰动. 为了与静电学术语建立类比, 将这些

诱导产生的四极矩强度称为“vdW极化率 (vdW

polarization)”, 将诱导产生的偶极密度称为“vdW

极化电荷 (vdW bound charge)”.

 3.2    范德瓦耳斯“电场”“电位移矢量”和
“极化率”

有了 vdW极化电荷的概念, 就可以进一步引

入 vdW电位移矢量 DvdW, vdW极化强度 PvdW,

和 vdW电场 EvdW(需要强调的是, 本文量纲遵循

了 Israelachvili的范例, 因此 DvdW, PvdW 和 EvdW
的量纲均不包含电荷量 (单位为 C), 其量纲分别

为: m–2, m–2 和 N, 而非电磁学中大家熟悉的 C/m2,

C/m2 和 N/C). 参照库仑定律下静电场的情况, 令

这些物理量之间的关系满足: 

DvdW = ε0,vdWEvdW + PvdW, (11)

其中, e0,vdW 为“真空的 vdW介电常数”, 将真空中

的 vdW电场和 vdW电位移矢量场联系起来.

引入电位移矢量概念的一个优势在于其散度

仅依赖于自由电荷分布 (参见文献 [22]中的 (4.22)

式), 而不受极化电荷分布的影响. 因此, 在高对称

性情况下 (例如 D 的旋度为零时), 可以像在无介

质的自由空间中求解 E 一样直接求解 D, 而无需

提前知道 P 的分布.

假设这一情况对 DvdW (vdW电位移)和 EvdW
同样适用. 因此, 对于我们关注的问题, 当“vdW自

由电荷”分布已知时 , 可以使用“vdW库仑定律”

((11)式)写出源于 r1(板 1所带的“自由电荷”)的

电位移 DvdW 分布为 (计算见补充材料 S2 (online)): 

Dρ1

vdW =
Cπε0,vdWρ1

2

[
1

(−z)
4 − 1

(−t1 − z)
4

]
. (12)

如图 3(a)左图所示. 从图中可见, (12)式所代

表的 DvdW 分布包括了板 1左侧、板 1内部、板 1

右侧 3个区域; 其值在局域间的交界处发散, 对应

括号中的两个 4次方分之一项.

同理, 可得源于 r2 的电位移 DvdW 分布为 

Dρ2

vdW =
Cπε0,vdWρ2

2

[
1

(h+ t2 − z)
4 − 1

(h− z)
4

]
.

(13)

如图 3(a)右图所示. 接下来, 假设两块平板均为

vdW线性介质, 即其 vdW极化率正比于 vdW电

场强度: 

PvdW = ε0,vdW(εr,vdW − 1)EvdW, (14)

DvdW = ε0,vdW×
εr,vdWEvdW

其中, er,vdW 为“vdW相对介电常数”, 反映了材料

在 vdW场下的“极化”. 例如在真空中 er,vdW = 1,
而在板 1中则是 er1, vdW. 结合 (11)式和 (14)式,

可以得EvdW 和DvdW 的正比关系 ( 

 ),  进而得出 EvdW 在整个空间的分布

(详见补充材料 S2 (online)), 结果如图 3(b)所示.
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图 3　(a) vdW电位移、(b) vdW电场、(c) vdW极化率在

空间中的分布; 红色和蓝色 (为了清晰分开绘制在左右两

侧)分别代表了来自板 1和板 2的贡献

Fig. 3. Distributions of (a) vdW electric displacement, (b) vdW

electric  field,  and  (c)  vdW  polarization  in  space;  the  red

and blue curves (plotted on the left and right) represent the

contributions from plate 1 and plate 2, respectively.
 

在确定了整个空间的 EvdW 场之后, 可以利用

(14)式计算其内部的 vdW极化进而确定极化电荷

的空间分布. 不过, 在计算 vdW极化率和极化电

荷之前, 我们注意到来自板 1和板 2的贡献都具有

很强的局域性 (图 3). 这是因为与库仑力相比, 范

德瓦耳斯力的衰减要快得多: 两原子之间的范德瓦
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耳斯力随距离按 h–7 衰减、两表面之间随间距按 h–3

衰减, 而库仑力则分别按 h–2(点电荷之间)和 h–0

(两无限平面之间)变化. 因此, 当平板厚度与其间

距处于相同数量级时, vdW场 (DvdW 和 EvdW)几

乎完全由所在平板上的 vdW自由电荷所决定, 而

来自另一平板的影响则完全可以忽略. 基于此, 在

对 PvdW 进行计算时, 可以仅保留最大项进行简化:
 

P1 |−t1<z<0 =
Cπε0,vdW(εr1,vdW − 1)ρ1

2εr1,vdW

×

[
1

(−z)
4 − 1

(−t1 − z)
4

]
, (15)

 

P2 |h<z<h+t2 =
Cπε0,vdW(εr2,vdW − 1)ρ2

2εr2,vdW

×

[
1

(h+t2 − z)
4 − 1

(h−z)
4

]
. (16)

由此可以得到 PvdW, 如图 3(c)所示.

 3.3    范德瓦耳斯“极化电荷”

σb ≡ P · n̂

n̂

在确定了 PvdW 后即可计算极化电荷. 参照静

电学中的相关推导 (见文献 [22]中的公式 (4.11)

极化面电荷的计算为  , 下标 b代表极化

电荷 (bound charge),   为平面的法向量), 并结合

本问题的对称性, 可以得到板 1左右两个表面的

vdW极化电荷密度分别为
 

σb1 = −P |z=−t1 , σ′
b1 = P |z=0 . (17)

同理, 板 2左右两个表面的 vdW极化电荷密度分

别为
 

σb2 = −P |z=h , σ′
b2 = P |z=h+t2 . (18)

值得注意的是, 在数学上, 表面 vdW极化电

荷密度是发散的. 这是因为 DvdW 在两块板的边缘

本身就是发散的. 在物理上, 假设表面 vdW极化

发生在一个虽小但非零的厚度 Dt 内, 而 1/Dt 则

是一个很大但有限的量 (这里引入 Dt 用于避免在

积分或求和过程中出现的发散行为, 是一种常见的

数学处理, 对我们的最终计算结果不构成影响). 这

样,  极化面电荷就可以顺利地表达出来 (注意

Dt→0对应着 s→∞, 计算见补充材料 S3 (online)):
 

σb1 = σ′
b1 =

Cπε0,vdW (εr1,vdW − 1) ρ1
2εr1,vdW

[
1

∆t4
− 1

t14

]
,

(19)
 

σb2 = σ′
b2 =

Cπε0,vdW (εr2,vdW − 1) ρ2
2εr2,vdW

[
1

∆t4
− 1

t24

]
.

(20)

ρb ≡
−∇ · P

接下来,  根据 Griffiths中的 (4.12)式 ( 

 ), 可推导得到两板中极化电荷体密度的表

达式 (计算见补充材料 S3(online)): 

ρb1 =
2Cπε0,vdW (εr1,vdW − 1) ρ1

εr1,vdW

×

[
1

(−t1 − z)
5 − 1

(−z)
5

]
, (21)

 

ρb2 =
2Cπε0,vdW (εr2,vdW − 1) ρ2

εr2,vdW

×

[
1

(h− z)
5 − 1

(h+ t2 − z)
5

]
. (22)

两平板的 vdW极化电荷分布如图 4所示. 我

们还可以进行一项简单却有效的检验, 即确认各板

上的极化电荷总和 (面电荷+体电荷)均为 0 (补充

材料 S3 (online)), 来确保计算结果完全符合极化

电荷的物理图像.
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图 4　vdW极化电荷密度的计算值在空间中的分布

Fig. 4. Spatial  distribution  of  the  calculated  vdW  bound

charge (due to polarization) density.

 3.4    包含范德瓦耳斯“极化电荷”时的范德
瓦耳斯力

在考虑“范德瓦耳斯极化”的情况下, 计算板

1与板 2之间的范德瓦耳斯力. 由于“极化”的影响

已经完整地体现在极化电荷及相应产生的场中, 可

以将问题等效为一个仍在真空中但具有新的电荷

分布的问题来求解: 也就是不再区分“自由电荷”和

“极化电荷”, 也不再考虑介质的极化效应, 而是将

所有的电荷一视同仁, 并且认为全部的电荷都分布

在真空中.

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 75, No. 8 (2026)    080711

080711-5

https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.75.20260426
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.75.20260426
https://wulixb.iphy.ac.cn/article/doi/10.7498/aps.75.20260426
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


同时, 鉴于同一平板内任意两部分“vdW”电

荷之间的相互作用只会贡献于平板内部的“内力”,

并在对整个平板积分后相互抵消, 我们在计算两板

间相互作用力的时候, 仅考虑属于不同平板的电荷

对之间的力. 基于此, 可以将两平板之间的作用力

表达为板 1上的 4组不同电荷 (自由电荷、极化体

电荷, 以及两个表面的极化面电荷)各自与板 2之

间范德瓦耳斯力的总和. 接下来对这 4组范德瓦耳

斯力分别进行计算.

σb1

σ′
b2

其一, 对于位于板 1左表面 (z = –t1 处)的 vdW

极化面电荷  , 其受到来自板 2的作用力由 4部

分组成 (自由电荷 r2、极化体电荷 rb2, 以及两个表

面的极化面电荷 sb2 和  ), 如图 5所示.

经计算 (补充材料 S4 (online)), 这 4项分力之

和为

  
 

 

Fσb1−p2

vdW = Fσb1σb2
vdW + F

σb1σ
′
b2

vdW + Fσb1ρb2
vdW + Fσb1ρ2

vdW

= − C2π2a2ε0,vdW (εr1,vdW − 1) ρ1ρ2
4εr1,vdW∆t4

[
1

(h+ t1)
4 − 1

(h+ t1 + t2)
4

]

+
C3π3a2ε20,vdW (εr1,vdW − 1) (εr1,vdW − 1) ρ1ρ2

2εr1,vdWεr2,vdW∆t4
1

t24

[
1

(h+ t1)
5 +

1

(h+ t1 + t2)
5

]

+
C2π2a2ε0,vdW (εr1,vdW − 1) ρ1ρ2

4εr1,vdW

1

t14

[
1

(h+ t1)
4 − 1

(h+ t1 + t2)
4

]
. (23)

σ′
b1其二, 通过类似的计算过程, 可以得到位于板 1右表面 (z = 0处)的 vdW表面极化电荷  所受到的

来自板 2的总的范德瓦耳斯力 (图 6): 

F
σ′
b1−p2

vdW = F
σ′
b1σb2

vdW + F
σ′
b1σ

′
b2

vdW + F
σ′
b1ρb2

vdW + F
σ′
b1ρ2

vdW

= − C2π2a2ε0,vdW (εr1,vdW − 1) ρ1ρ2
4εr1,vdW∆t4

[
1

h4
− 1

(h+ t2)
4

]

+
C3π3a2ε20,vdW (εr1,vdW − 1) (εr1,vdW − 1) ρ1ρ2

2εr1,vdWεr2,vdW∆t4
1

t24

[
1

h5
+

1

(h+ t2)
5

]

+
C2π2a2ε0,vdW (εr1,vdW − 1) ρ1ρ2

4εr1,vdW

1

t14

[
1

h4
− 1

(h+ t2)
4

]
. (24)
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σb1图 5    板 1的 vdW极化面电荷   受到来自板 2的 4部分

电荷的 vdW力示意图

σb1

Fig. 5. Schematic illustration of the vdW force on the plate

1 vdW  surface  bound  charge    ,  exerted  by  the  four

charge components on plate 2.

 



极化电荷密度
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σ′
b1图 6    板 1的 vdW极化面电荷   受到来自板 2的 4部分

电荷的 vdW力示意图

σ′
b1

Fig. 6. Schematic illustration of the vdW force on the plate

1 vdW  surface  bound  charge    ,  exerted  by  the  four

charge components on plate 2.
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其三, 对于板 1上的 vdW体极化电荷 rb1, 其受到来自板 2的作用力同样由 4部分组成, 如图 7所示.

经计算 (补充材料 S4 (online)), 这 4项分力之和为 

F ρb1−p2

vdW = F ρb1ρb2
vdW + F

ρb1σ
′
b2

vdW + F ρb1ρb2
vdW + F ρb1ρ2

vdW

=
C2π2a2ε0,vdW (εr1,vdW − 1) ρ1ρ2

4εr1,vdW∆t4

[
1

h4
− 1

(h+ t2)
4 +

1

(h+ t1)
4 − 1

(h+ t1 + t2)
4

]

−
C3π3a2ε20,vdW (εr1,vdW − 1) (εr2,vdW − 1) ρ1ρ2

2εr1,vdWεr2,vdW∆t4
1

t24

[
1

h5
+

1

(h+ t1)
5 +

1

(h+ t2)
5 +

1

(h+ t1 + t2)
5

]
. (25)

其四, 板 1上的 vdW自由体电荷 r1 受到来自板 2的作用力也一样由 4部分组成, 如图 8所示.

经计算 (补充材料 S4 (online)), 这 4项分力之和为 

F ρ1−p2

vdW = F ρ1σb2
vdW + F

ρ1σ
′
b2

vdW + F ρ1ρb2
vdW + F ρ1ρ2

vdW

= − Cπa2ρ1ρ2
6

[
1

h3
− 1

(h+ t1)
3 − 1

(h+ t2)
3 +

1

(h+ t1 + t2)
3

]

+
C2π2a2ε0,vdW (εr2,vdW − 1) ρ1ρ2

4εr2,vdW

1

t24

[
1

h4
− 1

(h+ t1)
4 +

1

(h+ t2)
4 − 1

(h+ t1 + t2)
4

]
. (26)

最后, 将板 1和板 2的作用力相加, 得到在考虑极化情况下两板间的范德瓦耳斯力: 

F p1−p2

vdW = Fσb1−p2

vdW + F
σ′
b1−p2

vdW + F ρb1−p2

vdW + F ρ1−p2

vdW

= − Cπa2ρ1ρ2
6

[
1

h3
− 1

(h+ t1)
3 − 1

(h+ t2)
3 +

1

(h+ t1 + t2)
3

]

+
C2π2a2ε0,vdW (εr2,vdW − 1) ρ1ρ2

4εr2,vdW

1

t24

[
1

h4
− 1

(h+ t1)
4 +

1

(h+ t2)
4 − 1

(h+ t1 + t2)
4

]

+
C2π2a2ε0,vdW (εr1,vdW − 1) ρ1ρ2

4εr1,vdW

1

t14

[
1

h4
+

1

(h+ t1)
4 − 1

(h+ t2)
4 − 1

(h+ t1 + t2)
4

]
, (27)
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ρb1图 7    板 1的 vdW极化体电荷   受到来自板 2的 4部分

电荷的 vdW力示意图

ρb1

Fig. 7. Schematic illustration of the vdW force on the plate

1 vdW  volume  bound  charge    ,  exerted  by  the  four

charge components on plate 2.
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图 8    板 1的 vdW自由体电荷 r1 受到来自板 2的 4部分

电荷的 vdW力示意图

Fig. 8. Schematic illustration of the vdW force on the plate

1 vdW  volume  free  charge  r1,  exerted  by  the  four  charge
components on plate 2.
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其中的第 1项即为 (10)式 ,  也就是不考虑极化

效应时的范德瓦耳斯力; 其余 3项则为“范德瓦耳

斯极化”带来的修正项. 我们还可以进行一项简单

却有效的检验: 当两板的极化率均为 0时 (er1,vdW
= er2,vdW = 1), (27)式即成为 (10)式, 完全符合

应有的物理图像.

为了简化表达式, 在这里定义两系数 A 和 B

分别为 

A = −Cπa2ρ1ρ2
6

, B =
C2π2a2ε0,vdWρ1ρ2

4
.

由定义式可知 A > 0, B < 0.

这样, 两有限厚度板之间, 经典 (不考虑极化

作用)的范德瓦耳斯力为
 

F 1−2
vdW = A

[
1

h3
− 1

(h+ t1)
3 − 1

(h+ t2)
3

+
1

(h+ t1 + t2)
3

]
. (28)

而在考虑极化的情况下, 两有限厚度板间的范德瓦

耳斯力为 

 

F p1−p2

vdW = A

[
1

h3
− 1

(h+ t1)
3 − 1

(h+ t2)
3 +

1

(h+ t1 + t2)
3

]

+B
(εr1,vdW − 1)

εr1,vdWt14

[
1

h4
+

1

(h+ t1)
4 − 1

(h+ t2)
4 − 1

(h+ t1 + t2)
4

]

+B
(εr2,vdW − 1)

εr2,vdWt24

[
1

h4
− 1

(h+ t1)
4 +

1

(h+ t2)
4 − 1

(h+ t1 + t2)
4

]
. (29)

(29)式的第 1项就是修正前的范德瓦耳斯力 ((28)

式, 亦即 (10)式), 后两项则为范德瓦耳斯极化所

带来的修正项. 值得注意的是, 当其中任意一板的

极化率为 0时 (er1,vdW = 1或 er2,vdW = 1), 其对应

的修正项则为 0, 完全符合应有的物理图像.

 4   讨　论

通过绘制 (28)式和 (29)式对应的曲线, 可以

直观地对比不考虑极化和考虑极化这两种不同情

形下的范德瓦耳斯力. 图 9绘制了两平行板之间范

德瓦耳斯力 FvdW 随板 2厚度变化的计算结果. 这

里选取 t2 而不是 h 作为横坐标, 是因为在二维材

料的此类实验中, 改变其中一层二维材料的厚度比

改变两层二维材料间的真空间距要可行得多. 因

此, 以 t2 为横坐标计算范德瓦耳斯力对于实验更

具有参考意义.

从图中可以看出, 当两板均较薄时, 材料的极

化效应对板间范德瓦耳斯力的修正更为显著; 随着

板 2厚度 t2 的逐渐增大, 极化效应对 FvdW 的影响

呈现出明显减弱的趋势. 从数学上看, 极化效应的

修正项均和各尺度量 (厚度或间距)均为 4次方反

比. 因此无论哪项尺度增加, 其效应均会比不含极

化的范德瓦耳斯力 (尺度 3次方反比)更快地衰减,

导致其带来的修正可忽略.
  

2/nm

0.1 1


v
d
W

经典vdW

极化vdW (r2,vdW=2)

极化vdW (r2,vdW=4)

极化vdW (r2,vdW=8)

图 9　当板 1厚度 (t1 = 0.7 nm)不变时 , FvdW 的理论计算

值随板 2厚度 (t2)变化的关系图 ; 其中 h = 0.3 nm, A 和

B 的数值取值分别为 0.65和 0.000009, er1,vdW = 4保持不变

Fig. 9. Variation of the calculated FvdW as a function of the

thickness of plate 2 (t2), with the thickness of plate 1 fixed

at t1 = 0.7 nm, here, h = 0.3 nm, the values of A and B are

set to be 0.65 and 0.000009, respectively, and er1,vdW = 4 is
kept constant.

 

 5   结　论

本工作系统研究了材料“极化”对范德瓦耳斯

力带来的修正, 通过借鉴电磁学的框架, 提出了一

套将材料“极化率”引入范德瓦耳斯力计算的理论

方法. 包括几种特殊情况在内的多项验算均完全符

合应有的物理图像. 计算结果表明, 在低维或薄层

体系中, 材料的“范德瓦耳斯”极化有可能对范德瓦
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耳斯力产生一定的影响, 特别是在原子尺度 (材料

厚度、间距)下相对更为明显. 因此, 在二维体系中

对范德瓦耳斯力的定量描述有可能需要考虑到材

料“极化”特性带来的这一修正, 而本工作则为定量

描述这一潜在的修正作用提供了一种理论方案. 进

一步, 本工作探究的这种二维材料几何尺度 (厚

度、间距)与极化响应之间的关联, 为通过调节二

维材料的层厚或介电环境来实现界面范德瓦耳斯

力的可控调制提供了物理依据, 并有望通过后期的

第一性原理计算结果以及相应的实验结果对比, 来

为研究和理解低维异质结构中范德瓦耳斯力诱导

的界面耦合行为提供新的物理视角.
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Abstract

van  der  Waals  (vdW)  force,  a  relatively  weak  and  short-ranged  fundamental  physical  interaction,  is

ubiquitous in nature. It plays a crucial role in understanding a wide range of physical processes as well as in the

design  of  nanoscale  devices.  Existing  theoretical  descriptions  are  mostly  based  on  the  assumption  that  vdW

interaction only “propagates” in the very small vacuum gap between two surfaces given its very short range, so

that material polarization can be safely ignored. However, such assumption might not be entirely true for two-

dimensional (2D) materials,  for which the material thickness is comparable with the range of vdW force, and

often vdW interaction “propagates” not only in vacuum but also through the 2D materials.  In this work, we

propose  a  theoretical  approach  that  explicitly  takes  into  account  material  polarization  for  the  calculation  of

vdW force. By introducing “vdW polarization”, i.e. an effective dielectric response, and borrowing concepts from

electrostatics,  our  theory  quantifies  the  propagation  and  coupling  of  fluctuating  electromagnetic  fields  in

heterogeneous  space  where  2D material  and vacuum are  both present.  We find that  such “vdW polarization”

can result in a perturbation term to both the strength and distance dependence of vdW force. Our theoretical

framework  provides  a  practical  approach  for  describing  and  analyzing  vdW  force  in  complex  dielectric

environments,  particularly  in  2D heterostructures,  and  offers  a  useful  theoretical  basis  for  understanding  and

tuning interfacial coupling in low-dimensional material systems.
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