
 

Te 掺杂对二维 InSe 抗氧化性以及电子结构的影响*
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InSe作为一种典型的二维层状半导体材料, 具有优异的电学性能以及适中可调的带隙, 在光电器件中表

现出诱人的应用前景. 然而有研究表明, 单硒空位 (Vse)体系的 InSe易受 O2 分子影响, 造成 InSe材料降解,

严重影响其在电子器件领域的应用. 本文基于 InSe降解机理, 提出了碲 (Te)替位掺杂的方法, 用于提升该材

料的环境稳定性. 利用密度泛函理论对不同体系电子结构、吸附能、能量反应路径等进行分析, 发现 Te掺杂

不仅显著改善缺陷引起的 InSe降解问题, 同时可消除 Vse产生的缺陷态, 起到缺陷补偿作用. 具体研究结果

如下 : 1) O2 分子在 Te掺杂 InSe表面 (InSe-Te)的解离能垒高达 2.67 eV, 说明其具有较强的抗氧化能力 ;

2) O2 分子在 InSe-Te表面保持 3.87 Å的距离 , 吸附能仅有–0.03 eV, 表明 O2 分子物理吸附在其单层表面 ;

3) Te掺杂不仅提升材料抗氧化能力 , 同时还消除了 Vse产生的缺陷态 . 该研究结果将有助于进一步提升

InSe二维材料器件的环境稳定性, 推动 InSe二维器件研究和发展.
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 1   引　言
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具有原子层厚度的层状材料被广泛认为是

21世纪固态器件技术中具有巨大前景的材料 [1]. 作

为一种新型蜂窝状结构层状材料, InSe因其优异

的光电性质而受到广泛关注 [2,3]. 单层 InSe具有较

小的电子有效质量   (  =0.20  , 其中,   

为电子静止质量)和较强的量子限域效应 [4], 其室

温下电子迁移率高达 103 cm2/(V·s)[5−7]. InSe带隙

随层数呈现较宽的变化范围, 包括 1.26 eV的块体

到 2.11 eV的单层 [8]. 然而有报道显示, 少层 InSe

可以在环境中保持数十天 [9], 暴露在空气中约一个

月后, 光致发光 (PL)光谱出现明显信号减弱或消

失 [7]. Balakrishnan等 [10] 研究发现二维 InSe在环

境条件下几天内可以保持其化学稳定性, 然而空气

中的热退火会加速其氧化, 并在短时间内将 InSe

转化为 In2O3, 这说明 InSe容易被降解. Shi等 [11]

研究并分析了 InSe的降解机理, 认为 InSe降解起

源于表面的硒空缺, 硒空缺与氧气反应会诱导硒空

缺周围的局部变形, 进一步引起周围的 In—Se键

变形, 从而造成大面积降解.

为防止 InSe降解, 在环境中保持良好的稳定

性, 研究者曾采用多种方法进行 InSe保护. Nan等 [12]

通过氧气等离子体处理增强薄层 InSe的稳定性,

使其在大气氛围下可放置 3周以上; Wang等 [13] 提

出并对比了MoTe2/InSe、石墨烯/InSe、h-BN/InSe

三种提高 InSe热稳定性的异质结构, 发现 h-BN

覆盖后的 InSe在空气有较好的稳定性. 这些研究

成果虽然对 InSe的稳定性有所提高, 然而并未从

根本上解决 InSe在氧气环境下降解的问题.

目前, 为改善环境中材料被氧化的现象, 元素

掺杂的方法在实验和理论计算中已被报道. Yang等 [14]

通过输运特性实验以及原子力显微镜 (AFM)和核
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磁共振 (NMR)表明, 即使在空气中暴露 4周后, 掺

Te的 BP薄片上也没有观察到严重腐蚀等情况,

说明 Te掺杂显著抑制了 BP降解; 同时, 通过考虑

取代原子的情况对Te掺杂的少层BP进行了第一性

原理计算, 其结果与文中的实验结果一致. Rahman

等 [15] 在实验中提出了一种通过在 Sb2Se3 薄膜中掺

杂 Te来克服沉积的 Sb2Se3 薄膜暴露在空气中被

氧化这一问题的策略. Li等 [16] 采用第一性原理计

算通过金属掺杂 (Ti/Pb元素掺杂) MoS2 的方法

提升了涂层的致密度并减小了样品中缺陷的浓度.

本文基于前人研究的 InSe降解机理, 提出碲

(Te)替位掺杂 (InSe-Te)的方法, 用于改善缺陷引

起的 InSe降解问题 . 通过密度泛函理论研究了

Te替位掺杂对单层 InSe在 O2 环境中的抗氧化性

以及电子结构的影响.

 2   计算模型及方法

 2.1    理论模型

D4
6h

本文模型结构采用单层 InSe 4 × 4超晶胞共

64个原子, 空间群为 P63/mmc, 局域对称性为  .

如图 1(a)所示 ,  InSe的晶体结构包含 Se-In-In-

Se四个以共价键连接在一起的原子层, 层与层之

间存在范德瓦耳斯力相互作用. In—In与 In—Se键

的距离分别为 4.04 Å和 2.67 Å, 晶格常数为 4.06 Å,

与文献 [6, 17, 18]报道一致. 单层 InSe的态密度

主要由价带的 Se 4p, In 5p, 导带的 Se 4p, In 5s

轨道组成 (图 1(b)), 与文献 [18]结果一致. 此外,

优化后 O2 分子的键长为 1.23 Å[19]. 这些数据与理

论和实验结果相符, 可以作为后续分析和研究的

基础.

 2.2    计算方法

本文第一性原理计算是基于密度泛函理论

(density function theory, DFT)[20,21] 的VASP (Vie-

nna ab initio simulation package)[22] 软件包, 用含

有广义梯度近似 (generalized gradient approxima-

tion, GGA)下的Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) 泛

函来描述电子交换关联泛函 [23−25]. 投影缀加平面

波 (projected augmented wave, PAW)方法用于描

述离子实和价电子间的相互作用 [26]. 计算氧分子

吸附时采用 DFT-D3方法描述长程范德瓦耳斯相

互作用 [27]. 平面波基组截断能为 450 eV, 能量收敛

判据为 10–5 eV/Å, 力收敛判据为 0.02 eV/Å. 为避

免周期性重复导致的近邻层间相互作用, 在垂直单

层的方向增加厚度为 20 Å的真空层. 布里渊区积

分采用Monkhorst-Pack型网格 [28], K 点取值为 2×

2×1  [11,18]. 使用 CI-NEB (climbing-image nudged

elastic band )[29] 方法寻找不同状态之间转换的最小

能量路径以及势垒. 计算过程中均考虑了自旋极化.
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图 1    (a) 单层 InSe晶体结构图 (顶视图和侧视图); (b) 单层 InSe态密度图

Fig. 1. (a) Crystal structure diagrams of InSe monolayer (top view and side view); (b) the calculated density of states of InSe monolayer. 
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吸附能可以衡量 O2 分子在单层 InSe表面的

结构稳定性, 并将其定义为 [30]
 

Ead = EInSe+O2 − EInSe − EO2
, (1)

EInSe EInSe+O2

EO2

Ead

Ead

其中   和   分别为完美 InSe单层和 O2
分子物理吸附到完美 InSe单层上的能量;    是

氧气分子的能量. 根据定义,   为正值表示 O2 分

子的吸附为吸热过程, 且吸附不稳定; 反之, 若 

为负值则表示 O2 分子的吸附为放热过程, 且吸附

是稳定的.

为更好地理解 O2 分子和单层 InSe之间的相

互作用和相应的电子转移, 引入了差分电荷密度的

计算 [31]: 

∆ρ = ρAB − ρA − ρB, (2)

ρAB ρA

ρB

ρA ρB

其中  为 O2 分子吸附单层 InSe的电荷密度;  

和  分别为吸附分子 O2 以及催化剂 InSe的电荷

密度 (注: 在计算   和   时, 原子的位置必须和

AB总体系中的一致).

 3   结果与讨论

 3.1    Te 掺杂前后的晶体结构以及电子性质

图 2(a)为 Te掺杂前硒空位体系 (InSe-Vse)

结构图. 在出现单 Se空位时, 空位周围三个配位

未饱和的 In原子轻微向平面内凹陷. In—Se键的

长度从完美体系的 2.67 Å减小到含有硒空缺体系

的 2.66 Å, In—In键的长度从 4.04 Å减小到 3.43 Å,

与文献 [5]的实验结果相似.

图 2(b)是 Te掺杂前 (InSe-Vse)态密度分布

图. 可以看出, 含有 Vse的 InSe态密度相对于完

美 InSe态密度 (图 1(b)), 在导带和价带附近产生

了局域缺陷峰. 该缺陷峰在价带顶附近 (–0.3 eV到

–0.1 eV, 峰宽为 0.2 eV), 主要由 In 5p和 Se 4p组

成; 在导带底附近 (0.8—1.2 eV, 峰宽为 0.4 eV), 主

要由 In 5s, In 5p和 Se 4p分别杂化引起. 其原因

为原子空缺导致空位周围存在未饱和的化学键, 从

而引入缺陷态, 即 Se原子的缺失, 使得缺陷附近

的电子倾向于向 In原子转移, 诱导了 In的轨道杂

化, 因此 In原子产生了新的能级, 呈现出局域峰.

图 3(a)为 Te掺杂后 (InSe-Te)的结构图. 从

图 3(a)看出, Te在空位处的吸附可认为是 Te原

子替代该处的 Se原子. Te元素的掺杂被 Vse缺陷

所捕获并形成稳定的 Te—In键, 相较于单层表面

形成一个凸起部分 (约 0.18 Å), 并对周围的 In原

子产生挤压 , 使 Te周围的 In—In键键长减小

0.01  Å.  Te—In键键长为  2.84 Å,  比完整结构

Se—In键键长减小 0.17 Å. 以上现象表明 Te原子

和空位缺陷体系之间产生了较强的相互作用. 从

图 3(b)可看出, Te掺杂后, 缺陷态消失, 这说明

Te掺杂补偿了空位缺陷, 明显消除了空位在禁带

中产生的缺陷峰, 同时 In 5p, Se 4p轨道向费米面

移动, 总态密度与完美单层 InSe的总态密度基本

重合.
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图 2    (a) InSe-Vse晶体结构图 (顶视图以及侧视图); (b) InSe-Vse态密度图

Fig. 2. (a) Crystal structure diagrams of InSe-Vse (top view and side view); (b) the calculated density of states of InSe-Vse. 
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Ef掺杂体系的形成能  是用来判断不同原子掺

杂难易的物理量, 同时也可以表明杂质对该体系稳

定性造成的影响. 掺杂原子 Te在 InSe上平均形成

能为 [32,33]
 

ETe
f = Es − (Ep + µTe − µSe) , (3)

Es Ep

µTe µSe

Hf

其中   为含一个替位原子 Te衬底的总能,    为

完整体系的总能 ,    和   分别为 T = 0时 Te

和 Se原子的化学势, 即在基态下晶体相每个分子

的能量 . 计算得 Te原子替位掺杂的形成能为

0.40 eV. 为表征在单层中对于给定空位的稳定性,

定义形成能为  
[34]:

 

Hf = Evac + nIn · µIn + nSe · µSe − EInSe, (4)

Evac EInSe

µIn µSe

nIn nSe

其中  和   分别为存在空位缺陷的和完美单

层 InSe的能量,    和   分别为 In和 Se原子的

化学势,   和  分别为缺陷体系相比完美体系中

缺失的 In和 Se原子的数量. 计算得 InSe-Vse体

系的形成能为 2.20 eV, 比 Te原子替位掺杂的形

成能大, 说明 Te替位掺杂体系较稳定.

图 4(a)—(c)分别为完美单层 InSe, InSe-Vse,

InSe-Te的能带结构图, 可以看出, 相比于完美单

层, 含 Vse的单层带隙有所下降, 并在禁带中引入

了缺陷态, 引入的缺陷态将会影响电子的传输 [35,36].

对于 InSe-Vse, 上下自旋各有 3个缺陷态. 由于占

据态 1和 2远离导带底, 而未占据态 3—6远离价

带顶, 因此 Vse不易提供或接收电子 [37]. 此外, 带

隙中的缺陷态属于深受主态 , 该类缺陷对二维

InSe半导体的电子和光学性质不利 [18].

从图 4(c)可以看出, Te修补后缺陷能级消失,

能带结构和完美 InSe的几乎相同, 说明 Te替位掺

杂起到缺陷补偿的作用. 综上所述, 可以认为 Te

掺杂对单层 InSe中 Se空位缺陷有显著的补偿作用.

 3.2    Te 掺杂对 InSe 抗氧化性的影响

TTe

TIn TSe Thollow

TSe−Te

TIn−Te

TIn1 TIn2 TIn3

为了进一步分析 InSe-Te的抗氧化性, 本文需

要研究 O2 分子吸附 InSe-Te表面 (InSe-Te/O2)

的相互作用. 结构如图 5(a)所示, O2 分子微倾斜

吸附在 InSe-Te表面 , O与 Te原子平面距离为

3.87 Å, O—O键长基本与分子态一致 (1.24 Å). 由

InSe-Te/O2 的态密度可以看出 (图 5(b)), 相比未

吸附 O2 分子的态密度图, 发生吸附 O2 分子的态

密度图基本没有变化, 说明 InSe-Te具有很好的化

学稳定性. 图 6考虑了 O2 分子在 InSe-Te表面的

吸附位点, 分别位于 Te原子上方 (  )、In原子上

方 (  )、Se原子上方 (  )、中心位上方   ,

Se—Te键桥位上方 (  )以及 In—Te键桥位上

方 (  )等 8种构型. 其中Te原子周围的 3个 In

原子上方的位点分别为  ,   ,   . 表 1为 O2
分子在 InSe-Te表面不同位点的吸附能 , 由表 1

知, O2 分子吸附在 Te原子上方的吸附能相对较小
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图 3    (a) InSe-Te晶体结构图 (顶视图和侧视图); (b) InSe-Te态密度图

Fig. 3. (a) Crystal structure diagrams of InSe-Te (top view and side view); (b) the calculated density of states of InSe-Te. 
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为–0.03, 为物理吸附状态, 则说明 Te上方吸附最

为困难. 表 2列出了各个吸附体系的吸附能, 发现O2

在 InSe-Te表面比在完美表面的吸附能 (–0.09 eV)

还要低. 其原因可能是 O2 分子被 Te替位掺杂后的

表面所排斥, 有利于阻碍 O2 分子对其氧化腐蚀.

 

   
-1

0

1

2

3
E
n
e
rg

y
/
e
V

(a)

   
-1

0

1

2

3

E
n
e
rg

y
/
e
V

(c)(b)

   
-1

0

1

2

3

1 ,2

3 ,4

5 ,6

Spin up

Spin down

E
n
e
rg

y
/
e
V

图 4    完美 InSe (a), InSe-Vse (b), InSe-Te (c)的能带结构图

Fig. 4. Band structures of perfect InSe (a), InSe-Vse (b), and InSe-Te (c). 
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图 5    (a) InSe-Te/O2 晶体结构图 (顶视图和侧视图); (b) InSe-Te/O2 态密度图

Fig. 5. (a) Crystal structure diagrams of InSe-Te/O2 (top view and side view); (b) the calculated density of states of InSe-Te/O2. 

 

表 1    O2 分子在 InSe-Te表面不同位点的吸附能
Table 1.    Adsorption energy of  O2 molecule at  dif-

ferent sites on InSe-Te surface.

吸附能
吸附位点

TTe Thollow TIn TSe TSe−Te TIn−Te 

Ead  /eV –0.03 –0.07 –0.08 –0.05 –0.07 –0.05

 

Ead ∆ne

表 2    O2 在完美 InSe, InSe-Te, InSe-Vse表面的

吸附能 (  )、电荷转移量 (  )、O—O键长

(d)以及原子距离高度 (h)
Ead

∆ne

Table 2.    Adsorption energy (  ), charge transfer

(  ),  O—O bond  length  (d)  and  atomic  distance

height (h)  of  O2 on perfect  InSe,  InSe-Te and InSe-

Vse surfaces, respectively.

Ead  /eV ∆ne/e dO−O/  Å h/  Å

InSe/O2 –0.09[18] 0.02[18] 1.24[18] 3.57[18]

InSe—Te/O2 –0.03 0.01 1.23 3.87

InSe—Vse/O2 –0.11 0.10 1.24 1.70

InSe—Vse@O2 3.28 1.23 1.52 —
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为证明以上推测, 计算了吸附体系的Bader电荷

转移量和差分电荷密度. 图 7(a)和 (d)以及图 7(b)

和 (e)分别为 O2 物理、化学吸附在 InSe-Vse表

面的差分电荷密度图. 从图 7(a)和图 7(d)可看出,

O2 分子物理吸附在 InSe-Vse表面 (InSe-Vse/O2).

若能进一步反应, 物理吸附将转变为化学吸附. 如

图 7(b)和图 7(e)所示, O2 分子化学吸附在 InSe-

Vse表面 (InSe-Vse@O2), 即 O2 分子进入空位并

与相邻的 3个 In原子形成 In—O键, 吸附物 O2
分子的键长由 1.24 Å被拉长至 1.52 Å. 表 2列出

了各个吸附体系的 Bader电荷转移量 , 其中在

InSe-Vse/O2 体系中, O2 分子有 0.10e 的电荷转移

量, InSe-Vse@O2 体系中 O2 获得了高达 1.23e 的

电荷转移量, 说明电荷转移较为明显. 这是因为

Se原子的缺失使得距离缺陷处最近的原子会产生

一定数量的悬挂键, 且这些原子束缚电子的能力会

相对增强. 此时在 Se空位处吸附的 O2 分子更容

易与周围 In原子成键, 形成的 In—O键增大了对

电子的束缚作用, 因此材料表现出 P型半导体特

性. 可以看出 O2 分子显示出强大的吸引电子的能

力. 以上结果说明 O2 与 InSe-Vse之间产生了强烈

的相互作用.

然而, 通过 Te元素填补硒空缺后的计算结果

显示: 在 InSe-Te/O2 体系中 O2 分子仅有 0.01e 的

电荷转移量 (表 2), 说明 Te替位掺杂体系对 O2 分

子的气敏特性不显著, 电荷转移不明显 (图 7(c)

和图 7(f)), 因而修补后表面具有良好的惰性. 通过

以上数据对比分析得出 O2 分子与 InSe-Te的界面

之间没有发生明显的电子重构现象, Te元素修补

硒空缺可以很好地保护单层表面不被氧化.

TSe−Te

为进一步探索 InSe-Te在 O2 环境下的稳定

性, 研究了 O2 分子在其表面上吸附和解离的氧化

机理. 具体反应途径如图 8所示. 首先建立一个

O2 分子吸附到单层 InSe-Te上的结构 (IS初始状

态). 对于这种构型, 吸附的O2 分子倾向于平行在其

表面, 位于 Se—Te键桥位 (  )上方约 3.44 Å,

吸附能为–0.07 eV, 说明其为典型的物理吸附. 随

着 O2 分子不断靠近表面, 过渡态的 O—O键长被

拉伸为 1.79 Å (TS过渡态). O2分子从物理到化学

吸附所克服的能垒高达 2.67 eV, 最终氧气分子解

离为两个氧原子, 一个氧原子吸附到 Se原子上,

另一个则吸附在替位原子 Te上 (FS末态). 超高

势垒说明 O2 分子在 InSe-Te单层上的解离在能量

上和动力学上非常不利.

 

hollow In1 In2 In3

Se In-Te Se-Te Te

图 6    O2 分子在 InSe-Te表面的吸附位点

Fig. 6. Adsorption site of O2 molecule on the surface of InSe-Te. 
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此外, 对比了 O2 分子在完美 InSe单层表面以

及 InSe-Vse表面解离势垒. 图 9(a)为 O2 分子在

完美单层 InSe表面解离的反应途径 , 其势垒为

2.84 eV, 与文献 [18]结果一致. 超高势垒意味着物

理到化学吸附很难发生, 表明 O2 分子与本征 InSe

基本不发生相互作用; 图 9(b)为 O2 分子在 InSe-

Vse表面解离的反应途径, 其势垒为 0.09—0.14 eV,

与文献 [11]结果相似. 但活化势垒比完美体系低得

多, 表明缺陷单层 InSe暴露在 O2 中具有较高的氧

化速率, 易被氧化. 而 O2 分子在 Te钝化后的 InSe

单层表面解离势垒为 2.67 eV. 这表明 Te修补硒

空缺后的表面具有良好的抗氧化性, 并且在环境条

件下非常稳定, 防止氧气进攻缺陷造成氧化降解.

以上计算结果表明 O2 分子与 InSe-Te的界面

几乎不存在强烈化学反应. InSe-Te可以通过排斥

反应阻止 O2 分子氧化 InSe, 有效抑制缺陷 InSe

在氧气环境下失效, 从而延缓了 InSe在环境中的

氧化降解.

 

(a)

D > 0

D < 0

(b) (c)

(d) (e) (f)

∆ρ ∆ρ > 0 ∆ρ < 0

图 7    O2 吸附于 InSe-Vse和 InSe-Te的差分电荷密度　(a), (d) InSe-Vse/O2; (b), (e) InSe-Vse@O2; (c), (f) InSe-Te/O2. 分子-表

面的差分电荷密度 (  , 等值面设为 0.001e/bohr3), 黄色代表电子积累区域 (  ), 蓝色代表电子缺失区域 (  )

∆ρ

∆ρ > 0 ∆ρ < 0

Fig. 7. Differential  charge  density  of  O2  adsorbed  on  InSe-Vse  and  InSe-Te:  (a),  (d)  InSe-Vse/O2;  (b),  (e)  InSe-Vse@O2;  (c),
(f) InSe-Te. Differential charge density of molecular-surface (  , the equivalent surface is set to 0.001e/bohr3), yellow represents

areas where electrons accumulate (  ), blue is the electron missing region (  ). 

 

IS

FS

2.67 eV

1.79 A

TS

图 8    O2 分子在 InSe-Te上解离成两个 O原子的反应途径, 其中 IS, TS和 FS 代表初始状态、过渡态和末态

Fig. 8. Reaction pathway for an O2 molecule to dissociate into two O atom on InSe-Te, including initial state (IS), transition state

(TS) and final state (FS). 
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 4   结　论

本文基于第一性原理计算研究了 Te替位掺杂

对二维 InSe抗氧化性的影响. 研究结果表明:

1) InSe-Te/O2 在氧气环境中为物理吸附状

态, 吸附能仅有–0.03 eV, 甚至比完美表面的吸附

能 (–0.09 eV)还低, 其表面呈现良好的惰性.

2) 分析对比 Te修补前后的 Bader电荷和差

分电荷密度可知 , InSe-Te/O2 体系中 O2 分子仅

有 0.01e 的电子转移量, 电荷转移不明显, 其源于

Te修补后表面的惰性.

3) 由 O2 分子在 InSe-Te上解离的能量路径

表明, O2 分子从物理吸附到化学吸附需要克服的

势垒高达 2.67 eV, 表明 Te修补硒空缺后的表面

具有抗氧化性.

4) Te掺杂明显消除了原有的 Vse缺陷峰或

杂质带 , 其态密度、能带结构和完美 InSe基本

一致.

本文提出了 Te掺杂改善二维 InSe环境稳定

性的方法, 并对其影响机理进行了深入分析, 结果

显示了 Te掺杂后 InSe表面不仅有优异的抗氧化

特性, 进一步防止氧气腐蚀缺陷而造成的氧化, 还

可以保持 InSe电子性能不被退化, 为二维材料制

造环境稳定的电子和光器件应用提供实验指导.
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Abstract

InSe  is  a  typical  two-dimensional  (2D)  layered  semiconductor  material,  which  has  excellent  electrical

properties  and moderate  adjustable  band gap.  It  is  found that  InSe has  an attractive  application prospect  in

optoelectronic devices. However, some studies have shown that InSe in a single selenium vacancy (Vse) system

is easily degraded when exposed to the environment of O2 molecule, which seriously affects the application of

InSe  in  the  field  of  electronic  devices.  In  order  to  improve  the  environmental  stability  of  the  material,  the

substitution doping method of Te is proposed in this work. Density functional theory (DFT) is used to analyze

the electronic structure, adsorption energy, Bader charge and energy reaction paths of the different systems. It

is  found  that  Te  substitution  doping  can  significantly  improve  the  stability  of  InSe.  At  the  same  time,  the

defect  state  produced  by  Vse  can  be  eliminated.  The  specific  research  results  are  as  follows.  First,  the

dissociation barrier of O2 molecule on Te doped InSe surface (InSe—Te) is as high as 2.67 eV, indicating that

Te-doped InSe has a strong antioxidant capacity. Second, the distance between O2 molecule and the surface of

InSe—Te is  3.87  Å,  and  the  adsorption  energy  is  only –0.03  eV,  indicating  that  O2 molecules  are  physically

adsorbed on the monolayer surface. Third, Te doping not only improves the antioxidant capacity of the InSe,

but also eliminates the defect state produced by Vse. Fourth, the Te-doping obviously eliminates the original

Vse defect state or impurity band. The density of states and band structure of Te-doped InSe are almost the

same  as  those  of  perfect  InSe,  which  can  maintain  the  stability  of  InSe  structure  and  effectively  reduce  the

damage  of  oxidation  environment  to  defective  InSe  monolayer.  The  results  of  this  study  will  be  helpful  in

improving the environmental stability of InSe 2D material devices and promoting the research and development

of InSe 2D devices.
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