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作为二维半导体过渡金属硫族化物中的典型代表性材料, MoS2 具有带隙可调谐特性等优异物理特性 .

因此, MoS2 莫尔超晶格是研究凝聚态电子输运问题和设计光电器件的理想体系. 另一方面, 层间电导的测量

是研究莫尔超晶格层间耦合作用的重要手段. 为了阐明带隙可调谐等特性对莫尔超晶格层间电导的影响, 有

必要对MoS2 莫尔超晶格的层间电导特性加以研究. 本文利用衍射物理中的光学方法, 构建了MoS2 莫尔超晶

格体系的隧穿理论. 在该理论中, 将MoS2 莫尔超晶格中电子的隧穿视作电子波为周期性光栅所散射. 利用该

理论研究了MoS2 莫尔超晶格的层间电导特性. 研究结果表明: 由于衍射效应, 界面处隧穿电子波存在两个分

波均与界面势产生共振, 所以层间电导随扭转角的变化呈现双峰结构. 进一步还研究了隧穿层和金属电极对

层间电导的影响: 上层和下层MoS2 晶格厚度分别影响层间电导的峰和背景; 界面势强度的增大可以增强隧

穿电子的相干性; 金属电极化学势主要影响MoS2 莫尔超晶格层间电导峰的特性, 且相比于石墨莫尔超晶格,

影响更为显著.
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1   引　言

对于两层二维材料形成的堆叠结构, 如果两层

二维材料之间存在扭转角, 将会打破二维材料原有

的晶格对称性, 形成具有莫尔周期性的超晶格结

构. 上述具有莫尔周期性的超晶格结构通常被称为

“莫尔超晶格”, 这种结构能够实现对二维材料体系

能带结构的有效调控. 特别地, 2018年曹源等 [1] 在

实验上发现, 扭曲双层石墨烯 (TBG)的电子能带

结构在“魔角”附近 (1.1°±0.1°)会产生“平带”特性,

进而会导致莫特绝缘以及非常规超导等新奇物理

现象. 此后, 莫尔超晶格特别是 TBG, 在理论和实

验上均成为凝聚态物理方向的研究热点.

与 TBG相比, 二维半导体过渡金属硫族化物

(TMDs)莫尔超晶格中出现平带的角度范围扩大

了接近一个量级, 这使得无需依赖特定“魔角”来实

现“平带”结构 [2,3]. 此外, TMDs具有优异的光学性

质, 因此在光电器件领域存在应用潜力 [4–6]. 在TMDs

这一类材料中, MoS2 是一种典型的代表性材料并

得到了广泛的研究. 研究发现, MoS2 具有如下优

异的物理特性: 1)带隙可随厚度调谐, 单层 MoS2
的带隙约为 1.8 eV, 体结构则约为 1.29 eV[7]; 2)具

有高载流子迁移率, 有助于制造高性能晶体管 [8];

3)单层MoS2 具有强烈的光致发光特性, 可以被用

来制造高灵敏度的光电探测器 [9]. 因此, MoS2 莫尔

超晶格是研究凝聚态电子输运问题和设计光电器

件的理想体系. 实验上, 2014年 Liu等 [10] 利用化

学气相沉积 (CVD)制备了不同堆积方式的 MoS2
莫尔超晶格, 并研究了堆积方式对该系统层间耦合
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的影响. 2020年, Liao等 [11] 实现了对大尺寸MoS2
莫尔超晶格层间扭转角的精确控制, 为MoS2 莫尔

超晶格的实际应用提供了坚实基础. 2024年, Xu

等 [12] 以及 Zhou等 [13] 利用 CVD生长方法, 均实

现了在较宽扭转角范围内 MoS2 莫尔超晶格的制

备. 2024年, Garcia-Ruiz和 Liu[14] 研究了在强电

场下MoS2 莫尔超晶格的电子性质, 发现其能带结

构会重构, 且能带结构的对称性依赖于外加电场的

方向; 同年, Yang等 [15] 研究了低温下 MoS2 莫尔

超晶格中激子的光学行为, 发现其与扭转角的变化

密切相关.

另一方面, 莫尔超晶格的新奇物理现象来源于

层间耦合作用, 而层间电导的测量是研究这种层间

耦合作用的重要实验方法. 特别地, 科研人员 [16–22]

研究了石墨莫尔超晶格的层间电导随扭转角的变

化曲线. 研究结果表明, 层间电导曲线呈单调减小

的背景与电导峰的叠加结构. 该实验结果发现后并

未在理论上由统一的物理机制加以解释.  直至

2021年, 本课题组 [23,24] 基于光学衍射方法构建的

莫尔超晶格理论较好地解释上述实验结果. 如前所

述, MoS2 具有与石墨不同的物理特性, 其带隙可

随厚度调谐. 因此, 有必要对 MoS2 莫尔超晶格层

间电导的特性加以研究. 2018年, Liao等 [25] 利用

外延生长技术成功制备了MoS2/石墨烯异质结, 并

且在实验和理论上均研究了其层间电导随扭转角

的依赖关系. 然而, 同质 MoS2 莫尔超晶格的层间

电导特性, 特别是MoS2 带隙可调谐特性对层间电

导特性的影响, 却鲜有研究. 因此, 本文将之前构

建的莫尔超晶格理论进行了拓展, 并计入了 MoS2
带隙可调谐特性的影响. 利用该拓展模型, 本文研

究了同质 MoS2 莫尔超晶格层间电导特性以及

MoS2 带隙可调谐特性对层间电导的影响. 

2   计算方法

MoS2 莫尔超晶格层间电导测量体系如图 1所

示. 其中, 上下电极均为简单金属, d1 和 d2 分别为

莫尔超晶格上层和下层的厚度, a 为扭转角. 根据

图中偏压极性可知, 电子的隧穿方向由上指向下,

即电子首先隧穿通过上层MoS2 晶格, 再隧穿通过

下层 MoS2 晶格. 由于 MoS2 作为隧穿层沿着层间

方向是几乎绝缘的, 所以在我们的理论框架内, 可

以将MoS2 莫尔超晶格视为隧穿层, 则该体系可视

作隧道结结构. 那么, MoS2 莫尔超晶格的层间电

导就是该隧道结结构的隧穿电导. 通常, 隧道电导

的计算需要利用 Landauer-Büttiker公式, 而在该

公式中如何得到透射系数是核心问题. 本文理论工

作的特色即将电子的隧穿视作入射电子被 MoS2
莫尔超晶格所散射, 进而利用光学衍射方法来求得

透射系数.
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图 1　(a) MoS2 莫尔超晶格体系示意图 ; (b) MoS2 莫尔超

晶格的俯视图

Fig. 1. (a)  Schematic  illustration  of  MoS2  moiré  superlat-

tices; (b) top view of MoS2 moiré superlattices.
 

透射系数的计算方法如下: MoS2 莫尔超晶格

的势函数由三部分组成, 即上层MoS2 晶格的周期势、

下层MoS2 晶格的周期势以及层间界面势, 分别为 

U1 =

m−1∑
l3=0

∑
Rh

v1(r −Rh − l3a3), (1)

 

U2 =

n−1∑
l′3=0

∑
Rg

v2(r − d1ez −Rg − l′3a
′
3), (2)

 

V (z) = γ (α)δ(z − d1)(1− iε), (3)

a′
3

l′3

其中 v1(r)和 v2(r)分别为上层 MoS2 晶格和下层

MoS2 晶格的格点势 ; m 和 n 分别表示上、下层

MoS2 的原子层数; Rh 和 Rg 分别为相应的面内晶

格矢量; а3 和  分别为上层晶格和下层晶格的层

间初基平移矢量, l3 和   分别为相应的整数. g(a)

为界面势强度: g(a) = g0[cos(6a)–1], 其中g0 为界

面势强度的参数. 本文引入 e = 10–8 来保证隧穿电

导计算结果的收敛 [26,27]. 由于电极为简单金属, 传

导电子与晶格之间的相互作用较弱, 所以其费米面

相比于自由电子球形费米面的变形较小 [28]. 因此,

本文利用自由电子近似方法来描写入射电子, 即入
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射电子波函数可以表示为 

Ψin = exp(ik · r), (4)

其中, k 为入射隧穿电子波的波矢, r 为三维空间坐

标矢量.

利用 Bethe理论和双束近似方法 [23,24], 可以得

到透射电子波函数 Ψ(r)为 

Ψ(r) =
1

2

16∑
j=1

Aj exp [ikj · (r − d1ez)], (5)

式中, Aj 是透射电子分波的振幅; kj 是透射电子分

波的波矢; ez 是单位矢量, 方向与隧穿电流方向相

反. 透射电子波函数的分波可以分为 4类, 分别与

界面处波函数的 4个分波相对应 [23,24]. 因此, 透射

电子波函数分波的振幅只有如下 4个取值: 

B1 =
1

2

exp(ik+0z · d1)

1 +
imγ(α)

ℏ2k+0z

, B2 =
1

2

exp(ik+hz · d1)

1 +
imγ(α)

ℏ2k+hz

, (6)

 

B3 =
1

2

exp(ik−0z · d1)

1 +
imγ(α)

ℏ2k−0z

, B4 =
1

2

exp(ik−hz · d1)

1 +
imγ(α)

ℏ2k−hz

. (7)

k±0z k±hz式中, m 是电子质量;    ,    是 MoS2 莫尔超晶

格中两层MoS2 界面处波矢 z 方向的分量, 分别为 

k±0z =
√
k2 − k2

// − 2mℏ2v(0)± 2mℏ2v1(Kh), (8)
 

k±hz=

√
k2−(k//+Kh)

2−2mℏ2v(0)± 2mℏ2v1(Kh),

(9)

式中, k//是入射波矢 k 在面内的投影; v(0)是MoS2
晶格的平均势; Kh 是与 Rh 相应的倒格矢, v1(Kh)

是 v1(r)的傅里叶变换分量. 根据Cowley[29] 和 Fang

等 [30] 的研究结果, vi(Kh) (i = 1, 2)的取值与MoS2
的带隙成正比. 又根据 Mark等 [7], Ataca和 Cir-

aci[31], Zhang等 [32] 的报道, vi(Kh)随厚度的依赖关

系可写作: 

vi(Kh)=2

[
1.88− 0.59 cos

(
π

di/dsingle+1

)]
, (10)

式中, dsingle 为单层MoS2 薄膜的厚度. 物理上, MoS2
的带隙随层数变化呈现离散变化特性. 这里, 我们

将离散的MoS2 厚度延拓为了连续变化的厚度.

利用透射电子波函数可以求得透射系数 T(k): 

T (k)=
|a1 × a2|
2ikzSh

∫∫
dx1dx2

(
Ψ∗(r)

∂

∂z
Ψ(r)−c.c.

)
,

(11)

其中, kz = k·ez, Sh 是 MoS2 莫尔超晶格的横截面

面积; а1 和а2 是MoS2 上层晶格的面内初基平移矢

量. 进一步利用 Landauer-Büttiker公式, 可以计

算得到MoS2 莫尔超晶格的层间电导在零温、零偏

压极限下的表达式: 

G=
e2

16π3ℏ

∫ π/2

0

dθ
∫ 2π

0

dφk2F sin(2θ)T (kF, θ, φ), (12)

式中, e 代表单位电子电荷; q 和 j 分别表示入射

电子波矢在球坐标系中所对应的极角和方位角;

kF 是金属电极费米波矢的大小. 其表达式为 

kF =

√
2m

ℏ2
µ, (13)

µ式中,   是金属电极的化学势. 在后文的理论计算

中, 根据 Ataca和 Ciraci[31] 的研究结果, 参数选取

如下: Kh = 2.29×1010 m–1; 根据本课题组之前的

工作 [23,24], v(0) = 2.3 eV. 

3   讨论部分

× µ

k+hz

k−0z

与石墨莫尔超晶格不同的是, MoS2 的带隙可

随厚度调谐. 因此, 由 (8)式—(10)式可知, MoS2
莫尔超晶格的厚度不仅通过振幅中的相位因子影

响层间电导, 还通过对界面处波矢产生修正来影响

层间电导. 本文首先研究了上层厚度 d1 对层间电

导的影响. 图 2是 d1 分别为 1.95 nm (三层 MoS2
的厚度),  2.60 nm (四层 MoS2 的厚度),  3.25 nm

(五层 MoS2 的厚度)时层间电导随扭转角的变化

曲线. 其中, 根据之前的工作 [23,24], 界面势强度参

数g0 = 4  10–29 J·m; 化学势   = 4.5 eV; 下层厚

度 d2 = 3.9 nm (六层 MoS2 的厚度). 如图 2所示,

当 d1 为 1.95和 2.60 nm时, 层间电导呈现出双峰

结构, 且峰位角较小的峰强远大于峰位角较大的

峰. 物理上, 层间电导峰来源于隧穿电子和界面势

的共振. 通过数值分析可知, 峰强较大的峰来源于

振幅 B2 的发散 ,  而峰强较小的峰来源于振幅

B3 的发散. 当共振发生时, 振幅 B2 发散所对应的

界面处波矢  的模小于振幅 B3 发散所对应的界

面处波矢  . 由 (6)式与 (7)式可知, 振幅 B2 的

发散所对应的共振角较小, 且由于衰减因子较小导

致峰强较强. 当 d1 = 3.25 nm时, 层间电导曲线不

存在电导峰. 由 (6)式与 (7)式可知, d1 越大, 振幅

衰减得越弱,  则峰强越小 .  因此 ,  当 d1 增大为
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3.25 nm时, 电导峰的强度弱于背景电导, 从而导

致电导峰无法被观察到. 此外, 通过数值分析可知,

两个峰的峰位均会随着上层厚度 d1 略微改变. 其

中,  随着上层厚度 d1 的增大 , B2 峰向右偏移 ,

B3 峰向左偏移. 峰位的变化来源于 MoS2 的带隙

随厚度可调谐特性, 即上层厚度通过势函数的修正

对界面处波矢产生影响, 进而改变了峰位角的大

小. 随着 MoS2 厚度的增加, 带隙减小, B2 峰对应

的波矢从晶格获取的能量变少, 导致共振发生在更

大角度; 同理, B3 峰对应的波矢从晶格失去的能量

变少, 导致共振发生在更小角度.
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图 2　不同上层厚度下关于扭转角的层间电导曲线 , 内插

图为 d1 = 2.60 nm时电导峰的放大图

Fig. 2. Interlayer conductance curves versus twist angle un-

der different d1,  and the inset is  the enlarged figure of  the

peak of d1 = 2.60 nm.
 

µ

其次, 本文研究了下层厚度 d2 对层间电导的

影响, 计算结果如图 3(a)所示. 其中, 界面势强度

参数 g0 = 4×10–29 J·m; 化学势    = 4.5 eV; 上层

厚度 d1 = 2.6 nm. 此时, 与图 2不同的是, 两个峰

的峰位和峰强均不随下层厚度 d2 变化. 这是因为,

由 (6)式与 (7)式可知, 透射波振幅与 d2 无关. 此

外, 从图 3(a)中还可以看出, 背景显著依赖于下层

厚度 d2 且随 d2 呈非单调变化特性. 为了进一步研

究该非单调变化特性, 本文计算了背景电导在扭

转角分别为 0°和 10°时随下层厚度 d2 的变化曲

线, 如图 3(b)所示. 这里, 如 (10)式的说明所述,

将离散的下层厚度 d2 延拓为了连续变化的厚度.

由图 3(b)可知, 当扭转角分别为 0°和 10°时, 背景

电导均随下层厚度的增加而振荡. 在本文的理论

中, 该振荡特性可能来源于透射系数中相位因子

随 d2 的振荡, 也可能来源于 d2 通过下层 MoS2 晶

格势参数对透射电子波矢产生的影响. 根据 (10)

式, 当 d2 > 6 nm时, 势参数基本不随 d2 变化, 而

由图 3(b)可知, 当 d2 > 6 nm时该振荡特性依然

显著, 说明该振荡特性主要来源于透射系数中相位

因子随 d2 的振荡. 物理上, 透射系数中相位因子来

自不同透射分波间的相互干涉, 即该振荡特性来源

于电子隧穿过程中的干涉效应.
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度的变化曲线, 其中对应于整数层厚度的数据点为空心符

号所标注

Fig. 3. (a) Interlayer conductance curves versus twist angle

under  different d2;  (b)  the  background  as  a  function  of d2
under different twist angles, and the data corresponding to

the discrete layers are marked with open symbols.
 

µ

物理上, 界面势强度描写的是MoS2 莫尔超晶

格中两层 MoS2 的界面效应. 严格地说, 该界面效

应与 MoS2 莫尔超晶格的上层厚度、下层厚度、材

料生长质量等物理因素有关. 为了探究界面势强

度对层间电导的影响, 本文计算了层间电导在不同

界面势强度参数下随扭转角的变化曲线, 结果如

图 4所示. 其中, 化学势   = 4.5 eV; d1 和 d2 分别

取 2.6 nm和 3.9 nm. 由图 4可知, 界面势强度参

数g0 越大, 则背景电导随扭转角下降得越快. 这是

因为, 界面势强度越强, 电子隧穿通过界面势的几
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率越小, 则层间电导越小. 又由 g(a)的表达式可

知, g0 越大, 界面势强度随扭转角 a 变化得越快.

因此, g0 越大, 层间电导随扭转角下降越显著. 此

外, 两个峰的峰位均会随着界面势强度参数 g0 的

增大向左偏移. 这是因为, 由 (6)式、(7)式及界面

势强度的表达式易知, 界面势强度参数g0 越大, 产

生共振时所对应的扭转角 a 越小. 从图 4中还可

以看出, B2 峰的半高宽随界面势强度参数增大显

著减小. 这是因为, 根据界面势强度的表达式可知,

界面势强度参数 g0 越大, 界面势强度 g(a)随扭转

角变化越快. 另一方面, 通常情况下, 半高宽越小,

相干性越强. 因此, 图 4表明界面势强度参数g0 的

增大可以加强隧穿电子的相干性.
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图 4　不同界面势强度参数下关于扭转角的层间电导曲

线, 内插图为 g0 = 4×10–29 J·m和 g0 = 5×10–29 J·m时电导

峰的放大图

Fig. 4. Interlayer conductance curves versus twist angle un-

der different g0,  and the inset is  the enlarged figure of  the

peaks of g0 = 4×10–29 J·m and g0 = 5×10–29 J·m.
 

最后, 研究了金属电极对MoS2 莫尔超晶格层

间电导的影响, 计算结果如图 5所示. 参数选取如

下: d1 和 d2 分别取 2.6 nm和 3.9 nm; 界面势强度

参数 g0 = 4×10–29 J·m. 由图 5可知, B2 峰的峰强

随着化学势的增大而显著增强. 这是因为, 根据

(13)式可知, 费米波矢随化学势增大而增大. 根据

(8)式与 (9)式可知, 界面处共振波矢的模随费米

波矢的增大而减小, 进而使得振幅中的衰减因子变

弱. 值得注意的是, MoS2 莫尔超晶格的 B2 峰的峰

强比石墨莫尔超晶格的 B3 峰随化学势变化更显

著. 这表明, 金属电极对 MoS2 莫尔超晶格层间电

导峰的影响更为显著. 此外, 两个峰的峰位均随化

学势增加而向左移动. 物理上, 该共振角的变化也

来源于界面处共振波矢的改变.

值得指出的是, 本文的理论模型具备一定的通

用性, 即可以扩展至其他 TMD材料, 如 WS2 和

MoSe2 等.
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4   结　论

本文利用衍射物理中的光学方法,  构建了

MoS2 莫尔超晶格体系的隧穿理论. 该理论将电子

隧穿视作被具有莫尔周期性的超晶格隧穿层所散

射, 因此可以充分计入MoS2 莫尔超晶格中莫尔周

期性及其所带来的相干性的影响. 此外, 该理论模

型还计入了 MoS2 带隙的可调谐特性对层间电导

的影响. 研究发现, MoS2 莫尔超晶格层间电导随

扭转角的变化具有双峰结构. 该双峰结构来源于衍

射效应, 即隧穿电子被上层MoS2 晶格散射后界面

处两束不同的隧穿电子分波 (B2 分波与 B3 分波)

与界面势产生共振. 进一步地, 本文还研究了MoS2
莫尔超晶格上层和下层晶格厚度、界面势强度参数

及金属电极化学势等对层间电导的影响. 理论结果

表明: 上层MoS2 晶格厚度的改变主要影响峰位和

峰强, 即随着上层厚度的增加, 峰强显著减小, B2
峰向右移动, B3 峰向左移动; 下层MoS2 晶格厚度

的改变主要影响层间电导背景, 即背景随着下层厚

度 d2 的增加呈现振荡特性; 随着界面势强度参数

的增加, 两个峰的共振角均变小, 且峰的半高宽变

小, 表明隧穿电子具有更强的相干性; 电极的化学

势对于层间电导的峰强和峰位均具有明显的调制

作用, 即峰强随电极化学势的增大而显著增强, 峰

位随着电极化学势的增大向左移动. 本文的研究结

果揭示了莫尔超晶格材料的带隙可调谐特性对层
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间电导的影响, 为MoS2 莫尔超晶格及其他带隙可

调谐莫尔超晶格的应用奠定了坚实的理论基础.
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Abstract

MoS2, as a typical material of two-dimensional semiconductor transition metal chalcogenides, has excellent

physical  properties  such  as  tunable  band  gap.  Therefore,  MoS2  moiré  superlattice  is  an  ideal  system  for

investigating the electron transport in condensed matter and the design of optoelectronic devices. On the other

hand, interlayer conductance serves as a significant indicator for analyzing coupling effects in moiré superlattice.

Here, in order to clarify the influence of tunable band gap on the interlayer conductance, we develop a tunneling

theory  for  calculating  the  interlayer  conductance  of  MoS2  moiré  superlattices  by  using  optical  methods  in

diffraction physics. In this theory, the electron tunneling can be considered as the diffraction of electron waves

by  the  periodic  gratings.  Accordingly,  the  influences  of  the  periodicity  of  MoS2  moiré  superlattices  and  the

coherence of  the tunneling electrons can be well  included in the theory.  In addition, the effect of  the tunable

band gap of MoS2 is taken into account. According to the theory, we investigate the properties of the interlayer

conductance  of  MoS2 moiré  superlattice.  The theoretical  results  show that  due to  the  diffraction effect,  there

exist  two  partial  waves  of  the  tunneling  electron  at  the  interface,  which  can  resonate  with  the  interface

potential.  Accordingly,  the  interlayer  conductance  curves  exhibit  a  double-peak  structure.  Furthermore,  we

analyze  the  influences  of  the  tunneling  layer  and  the  metal  electrodes  on  the  interlayer  conductance:  the

thickness of the upper MoS2 lattice affects the peak and the lower one primarily influences the background. The

coherence of tunneling electrons will be enhanced when the parameter of interface potential strength increases.

The  chemical  potential  of  the  metal  electrode  mainly  affects  the  properties  of  the  peak,  and  the  influence  is

more significant than that in graphite moiré superlattice.

Keywords: MoS2 moiré superlattice, tunneling conductance, diffraction physics, twistronics
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