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一维过渡金属硫族化合物为研究低维量子现象提供了典型模型, 然而以 M6Q6 (M = Mo, W; Q = S, Se, Te)

为代表的一维材料体系超导特性仍缺乏系统性的报道. 本工作基于第一性原理计算, 系统分析了一维 M6Q6

纳米线的电子结构、晶格动力学及电子-声子耦合 (electron-phonon coupling, EPC)特性. 结果表明, 该系列材

料表现出显著的成分依赖性, 含较轻硫族元素的化合物呈金属性, 费米能级附近出现“平带-陡带”并存的色

散特征; 而含较重碲 (Te)成分的纳米线则表现出半导体特性. 计算进一步证明, 所有金属性纳米线在动力学

上稳定且具有超导性, 预测的超导转变温度 Tc 介于 0.1—3.6 K之间. 值得注意的是, Mo6S6 纳米线由于存在

明显的Kohn反常及过渡金属低频振动主导的声子模式, 导致显著的电子-声子耦合, 其预测 Tc 可达 3.6 K. M6Q6

纳米线构成了一类结构稳定且具有超导性的低维材料体系, 研究结果为设计高性能低维超导器件提供了新

的理论依据与设计思路.
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 1   引　言

近年来, 低维材料的兴起为探索新颖物理现象

及开发新型电子器件提供了前所未有的机遇. 受显

著量子限域效应及高比表面积的共同作用, 低维材

料往往展现出迥异于其块体材料的物理性质 [1–3].

这些独特物性可诱发丰富而新奇的电子、磁学、光

学现象以及超导行为, 使其在微纳电子学、光电子

学、电催化、量子计算及高精度传感等下一代信息

与能源技术领域中展现出广阔的应用前景 [4–10]. 过

渡金属二硫族化合物 (transition metal dichalco-

genides, TMDCs)化学通式为 MQ2 (其中 M 为过

渡金属元素, 如 Mo, W, Nb; Q 为硫族元素, 如 S,

Se, Te), 已成为研究低维体系物理性质的重要材

料平台 [9,11–17]. 该类材料呈现出高度多样化的电子
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行为, 涵盖超导体、金属、半导体及绝缘体等多种

物态, 并且对化学成分、晶体对称性以及维度的变

化高度敏感. TMDCs在不同维度下所表现出物理

性质的多样性已得到广泛验证.

在三维及二维体系中, TMDCs是研究超导电

性、电荷密度波 (charge density wave, CDW)以及

拓扑相变等基础物理问题的重要模型体系 [12]. 例

如, 2H 相 NbSe2[18], NbS2[19], TaS2[20,21], 以及 2M-

WS2 相 [22,23] 均为典型的块体超导体, 其超导态通

常与 CDW序之间存在竞争或共存关系. 与此同

时, 二维 TMDCs单层材料在其他研究领域亦取得

了重要突破, 如单层 MoS2 因其显著的自旋-谷耦

合效应而受到广泛关注, 成为谷电子学与光电子学

研究中的核心材料体系 [24–26]. 值得注意的是, 当体

系维度降低至二维时, 往往会诱导出全新的物理现

象. 近期研究表明, 在多种二维 TMDCs体系中可

实现或诱导超导行为,  包括 2H-TaS2[27],  转角双

层WSe2[28,29]、特定结构的单层 WS2[30] 以及单层

WTe2[31] 等. 这些研究成果充分揭示了量子限域效

应与结构调控对 TMDCs电子基态的深刻影响, 并

进一步激发了人们向更低维度体系持续探索的研

究兴趣.

相较于二维体系, 一维极限下的强量子限域效

应与结构重构往往会引发进一步的电子结构重整,

从而导致体系物性发生根本性变化. 化学通式为

M6Q6 (M = Mo, W; Q = S, Se, Te)的过渡金属

硫族化合物纳米线是一类典型的一维材料体系, 蕴

含着 CDW, Tomonaga-Luttinger液体行为以及超

导电性等多种奇异的量子物态 [32–36]. 通常情况下,

单层 TMDCs材料多表现为半导体, 而在一维体系

中, 极端的量子限域效应与原子结构重排则倾向于

驱动体系向金属态转变 [9,34,37–39]. 例如, M6Q6 纳米

线普遍呈现出金属性 [39,40]. 但同族体系也会表现出

其他电子性质, 如 Cr6Te6, Mo6Te6 及W6Te6 等纳

米线被理论预测为间接带隙半导体 [9,40–42].

此外, 一维过渡金属硫族化合物 (transition

metal chalcogenides, TMCs)在超导领域展现出独

特的潜在优势, 其中亚纳米尺度的Mo6S6 纳米线为

其超导性的存在提供了有力证据 [36]. 该体系不仅表

现出可观的超导转变温度 (Tc = 3.6 K), 而且在外

加应变调控下, 其 Tc 可显著提升至 13.6 K. 相关研

究表明, 这种高度可调的超导行为与其中心 Mo6

八面体结构单元密切相关. 该结构单元在电子-声

子相互作用及超导配对机制中发挥着关键作用,

这一点亦在相关的三维超导体系中得到了验证,

例如 Tl2Mo6Se6 (Tc = 4.2 K)[43], In2Mo6Se6 (Tc =

2.85 K)[43] 以及典型的 Chevrel相 PbMo6S8 (Tc =

18.8 K)[44,45]. 这种从一维到三维体系中延续存在

的结构共性, 强烈表明对 TMCs纳米线的系统研

究对于理解超导机理及开发下一代高性能低维超

导器件具有重要意义.

然而, 目前关于一维 Mo6Se6, W6S6 及 W6Se6
纳米线超导行为的研究报道仍然十分有限, 这在很

大程度上源于一维体系中超导电性的实验测量所

面临的固有挑战. 基于此, 本文采用第一性原理计

算方法, 对一维 M6Q6 (M = Mo, W; Q = S, Se, Te)

纳米线的电子结构及超导特性进行系统研究. 计算

结果表明, 所有金属性纳米线均表现出与平带特征

密切相关的超导行为,  其预测的超导转变温度

Tc 分布在 0.1—3.6 K范围内. 尽管一维 Mo6S6 纳

米线的电子-声子耦合强度相对较弱, 其 Tc 仍可达

到 3.6 K, 这与已有理论研究结果相一致 [36]. 此外,

本文还对半导体型 Mo6Te6 和W6Te6 纳米线的电

子结构及动力学稳定性进行分析. 研究结果不仅揭

示了 TMCs纳米线体系中潜在的超导特性, 也进

一步阐明了低维体系中维度效应、平带特征与超导

电性之间的内在关联与复杂相互作用.

 2   计算方法

本文的计算工作基于密度泛函理论 (density

functional theory, DFT), 采用 Quantum ESPRE-

SSO软件包完成 [46–48]. 交换-关联能采用广义梯度

近似 (generalized gradient approximation, GGA)

框架下的 PBE(Perdew-Burke-Ernzerhof)泛函进

行描述 [49]. 电子-离子相互作用通过优化的模守

恒 Vanderbilt赝势加以处理 [50]. 平面波基组中, 波

函数与电荷密度的能量截断分别设置为 80 Ry

(1 Ry = 13.6056 eV)和 320 Ry. 电子占据数的展

宽采用 Methfessel-Paxton一阶展宽方案, 展宽宽

度为 0.01 Ry[51].

在原子结构弛豫过程中, 采用以 G 点为中心

的 1×1×12的 k 点网格进行布里渊区采样, 力的

收敛判据设定为小于 10–6 Ry/Bohr, 能量的收敛
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判据设定为 10–7 Ry. 为消除周期性边界条件下相

邻镜像之间的相互作用, 在 a 和 b 方向引入 15 Å

的真空层. 声子色散关系及电子-声子耦合性质

通过基于密度泛函微扰理论 (density functional

perturbation theory, DFPT)的 Phonon模块计算

获得 [52]. 为确保计算结果的可靠性与可重复性, 本

文对平面波截断能、静态自洽计算的 k 点网格密度,

以及电子-声子耦合计算涉及的 k 点和 q 点网格进

行了系统的收敛性测试. 如附录图 A1(a), (b) 所

示,  当平面波截断能高于 80 Ry、k 点网格取为

1×1×12时, 体系总能量已达到收敛精度. 图 A1(c)

展示了超导转变温度 Tc 随 k 点及 q 点采样密度的

收敛行为. 计算结果表明, 在基于 DFPT的 EPC

性质计算中, 当自洽部分的 k 点网格设为 1×1×

32、相应的声子布里渊区采用 1×1×6的 q 点网格

时, Tc 值已达到良好收敛. 接下来, 本文将采用以

上计算参数对超导性质进行预测. 超导转变温度

Tc 通过McMillan-Allen-Dynes经验公式计算 [53]: 

Tc =
ωlog

1.2
exp

[
− 1.04(1 + λ)

λ− µ*(1 + 0.62λ)

]
, (1)

其中, μ*表示库仑赝势, l 为电子-声子耦合 (EPC)

常数, wlog 为声子频率对数平均值. 半经验库仑参

数 μ* 取值区间通常为 0.05—0.2[54–59]. 参数 l 和 wlog
定义如下: 

λ(ω) = 2

∫ ω

0

α2F (ω)

ω
dω, (2)

 

ωlog = exp
[
2

λ

∫ ∞

0

dω
ω

α2F (ω) logω
]
. (3)

EPC常数 l 可通过对 Eliashberg谱函数 a2F(w)

积分获得, 其定义为 

α2F (ω) =
1

2πN(EF)

∑
qν

γqν
ωqν

δ(ω − ωqν), (4)

其中 N(EF)是费米能级处的电子态密度, wqn 是声

子频率, gqn 是声子线宽. 

λqν =
γqν

πN(EF)ω2
qν

,

式中 lqn 为模式分辨的电声耦合强度 (mode-

resolved EPC strength).

 3   结果与讨论

过渡金属硫族化合物纳米线 M6Q6(M = Mo,

W; Q = S, Se, Te)具有典型的一维亚纳米结构,

如图 1所示. M6Q6 晶胞由以 6个 Q 阴离子包围

的 M6 八面体单元构成, 每个 Q 原子与 4个金属原

子配位,  形成稳固的骨架结构 .  沿纳米线轴向 ,

M6 八面体通过面共享方式周期性堆垛, 从而保证

了一维链状结构的连续性与构型稳定性. 结构优化

后, 得到的晶格常数约为 4.5 Å, 纳米线直径范围

为 4.97—5.72 Å, 具体数值随金属与硫族元素的组

合而异, 相关结构参数列于表 1. 可以看出, 本文计

算结果与实验及理论报道结果 [9,36,39,60–62] 一致, 相

对误差均在 6.1%以内, 进一步验证了本文所选赝

势及计算参数在描述 M6Q6 体系时的准确性. 具体

地, Mo6Q6 中 M—Q键长 (Q = S, Se, Te)分别为

2.52 Å, 2.62 Å 和 2.86 Å; 而 W6Q6 中对应键长

为 2.51 Å, 2.67 Å 和 2.86 Å.
 
 






=Mo, W

=S, Se Te

图 1　一维 M6Q6 (M = Mo, W; Q = S, Se, Te)纳米线的晶

体结构示意图, 由 M6 八面体构成的内部骨架结构 (红色球

表示 M, 绿色球表示 Q)

Fig. 1. Crystal structure of the 1D M6Q6 (M = Mo, W; Q =

S,  Se,  Te)  nanowires,  illustrating  the  internal  backbone

formed  by M6  octahedral  cages  (M:  red  spheres, Q:  green

spheres).
 

为揭示一维 M6Q6 纳米线的电子性质, 我们计

算并分析了轨道投影能带结构、总态密度 (total

density of  states,  TDOS)与分波态密度 (partial

density of states, PDOS), 结果如图 2所示. 电子

结构呈现出显著的硫族元素依赖性: 较轻硫族元

素 (Q =  S,  Se)对应的 Mo6S6,  Mo6Se6,  W6S6 与

W6Se6 均表现出金属性, 存在多条能带穿越费米能

级 (Fermi level, EF). DFT结果表明, 此类金属性

主要源于过渡金属 d轨道与硫族元素 p轨道之间

的强烈杂化, 从而在 EF 处形成类自由电子的能带.

与之相反, 较重的碲化物 Mo6Te6 与 W6Te6 呈现

窄带隙半导体行为, 其计算得到的间接带隙约为

0.32 eV与 0.05 eV, 与已有工作一致 [40–42]. 该差异

进一步凸显了电子性质对化学成分与低维限域的

高度敏感性.
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表 1    计算得到的一维 M6Q6 (M = Mo, W; Q = S, Se, Te)纳米线的晶格常数 h (Å)、直径 d (Å)及超导相关参数, 总

电子-声子耦合常数 l、态密度 N (EF) (States/eV)、对数平均声子频率 wlog (K)以及在库仑赝势 μ* = 0.1下由 Allen-

Dynes公式估算的临界温度 Tc (K), 表中同时列出了文献值与计算结果对比
Table 1.    The calculated lattice constant (h in Å), diameter (d in Å), and superconducting properties of 1D M6Q6 (M = Mo,

W; Q = S, Se, Te) nanowires, including data of total EPC constant l, N (EF) (in States/eV), logarithmic averaged phonon
frequency (wlog in K), and estimated critical temperatures calculated by the Allen-Dynes formula (Tc in K) with μ* = 0.1, ref-
erence values from previous studies are also included for comparison.

System h/Å d/Å l N (EF)/(States·eV–1) wlog/K Tc/K

Mo6S6
4.35 4.97 0.56

8.68 192.7
3.6

4.10—4.35[36, 39–40, 60–61] 4.97[36] 0.54[36] 3.6[36]

Mo6Se6
4.45

5.23 0.43 7.12 198.0 1.2
4.40[39], 4.44[40]

Mo6Te6
4.58

5.63 — 0 — —
4.60[39], 4.58[40]

W6S6
4.36

5.02 0.42 12.6 186.3 1.0
4.35[40]

W6Se6
4.44

5.30 0.34 11.8 182.2 0.2
4.44[40]

W6Te6
4.56

5.72 — 0 — —
4.55[40]
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图 2    计算得到的一维纳米线的轨道投影能带结构、总电子态密度与分波电子态密度　(a) Mo6S6; (b) Mo6Se6; (c) Mo6Te6; (d) W6S6;

(e) W6Se6; (f) W6Te6. 虚线表示费米能级, 设其值为 0 eV

Fig. 2. Calculated orbital-resolved band structures,  the total  electronic density of states (TDOS), as well  as the partial  electronic

density of states (PDOS) of 1D nanowires: (a) Mo6S6; (b) Mo6Se6; (c) Mo6Te6; (d) W6S6; (e) W6Se6; (f) W6Te6. The Fermi level in-

dicated by the dotted line is set to 0 eV.
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dz2

dx2−y2,xy

对 EF 附近态的轨道组成分析显示 ,  Mo6S6,

Mo6Se6 与W6Se6 的电子态主要由金属原子的  

与 dzx, zy 轨道贡献, 并呈现出典型的“平带-陡带”并

存色散特征, 即一条较为局域化的平带与一条巡游

性较强的陡带同时穿越 EF. 平带与陡带共存的电

子构型可显著增强电子-声子耦合强度, 从而使这

些体系成为一维超导候选材料 [59,63–66]. 这种电子构

型增强电子-声子耦合的理论基础可归纳为: 1)平

带在费米能级附近诱导产生局域态密度峰值, 根

据 BCS/Eliashberg理论, 这直接提升了超导配对

的可能性; 2)与平带相关的电子态通常具有更强

的波函数局域性, 这种局域性有利于电子波函数与

特定晶格振动模式在实空间中的有效重叠. W6S6
在 G 点附近额外出现由 W原子的   轨道

主导的能带, 进一步丰富了其金属行为. 对于碲化

物体系, 价带以金属 d轨道为主, 而导带主要由 Te

的 px, y 轨道贡献. 计算得到的金属型 M6Q6 纳米线

在 EF 处的总态密度 N(EF)较高 (见表 1), 其范围

为 7.12—12.6 states/eV, 高 N(EF)同样意味着可

能存在显著的多体相互作用与关联现象; 反观 Te

基纳米线, 因存在带隙, N(EF) = 0, 其 EPC被抑

制. 通过用Mo取代W或改变硫族元素成分, 可有

效调制能带结构并进而调整超导性质. 综上, 含较

轻硫族元素且以 Mo为中心的金属型 M6Q6 纳米

线结构稳定、电子态丰富, 为研究低维超导与关联

电子态提供了良好的平台, 并为通过化学成分调控

以期实现更高的超导转变温度 Tc 指明了可行路

径, 对基础研究及微纳电子与量子器件的应用均具

有重要意义.

图 3给出了沿 G-X 高对称路径计算得到的

M6Q6 纳米线声子色散. 6种体系的声子谱均不含

虚频, 证明了其动力学稳定性. 由于原胞包含 12个

原子, 故声子谱包含 36支声子模式 (其中 3条声

学支与 33条光学支), 频率分布覆盖 0—48 meV.
比较不同化学成分可见, 声子频率对原子质量高度

敏感: 以较重硫族元素 (Se, Te)替代 S可导致声

子谱明显红移 (软化). 尤其值得注意的是, 在低能

区 (10—20 meV), S基金属纳米线的光学声子支
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图 3    计算得到的一维纳米线的声子色散关系　(a) Mo6S6; (b) Mo6Se6; (c) Mo6Te6; (d) W6S6; (e) W6Se6; (f) W6Te6. 绿色箭头标

注了 Kohn 反常 (声子软化)的位置

Fig. 3. Calculated phonon dispersions of 1D nanowires: (a) Mo6S6; (b) Mo6Se6; (c) Mo6Te6; (d) W6S6; (e) W6Se6; (f) W6Te6. Kohn

anomaly (phonon softening) marked by green arrows.
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在特定 q 向量处出现明显的异常软化, 如图 3(a),

(d)中绿色箭头所示. 该软化行为显著偏离了声子

色散的常规演化趋势, 是 Kohn反常的典型特征.

这一现象通常被视为强电子-声子相互作用引发晶

格软化的典型征兆 [58,67–71]. 基于以上动力学与电子

结构判定, 本研究重点针对 4种动力学稳定且呈金

属性的纳米线 (Mo6S6, Mo6Se6, W6S6, W6Se6)展

开后续电子-声子耦合与超导性质分析.

为量化 EPC强度并评估超导性能, 计算了总

声子态密度 (phonon density of states, PhDOS)、

原子投影声子态密度、Eliashberg频谱函数 a2F(w)

及其积分形式的耦合参数 l(w), 如图 4所示. 结

果表明, 约 9.5 meV以下的声子模式对总耦合的贡

献可以忽略不计. 不同声子频率范围对总电声耦合

常数 l 的贡献通过 Eliashberg函数的累积积分函

数 l(w)来定量表征. 各能量区间及特定模式的贡

献百分比定义为该能量区间内的积分值与全能域

总积分值之比. 通过这种频率分辨的积分方法, 可

以精确评估不同振动模式对超导耦合强度的具体

权重. S基纳米线的耦合机制表现为由过渡金属低

频振动主导的强局域耦合: 对于Mo6S6, 总 EPC参

数 l = 0.56, 其中约 75.4%的贡献来自 24.0 meV

以下的Mo原子主导振动模式, 有 68.4%与所观测

ω2
qν

到的 Kohn反常直接相关; 对于 W6S6, l = 0.42,

约 83.7%的 EPC来自 25.0 meV以下的 W原子

振动, 高达 72.1%的 EPC与声子谱中观察到的显

著 Kohn反常密切相关. 此类反常现象本质上起源

于特定波矢 q 处的费米面嵌套 (FSN)增强, 进而

诱发相关声子频率 wqn 发生了软化. 鉴于模式分辨

的耦合强度 lqn 与   成反比, 这种由 Kohn反常

引起的晶格不稳定性成了电声相互作用的主要增

强通道, 并在声子谱上体现为软化点处声子线宽

gqn 的显著峰值. 为了定量刻画该物理机制, 图 5给

出了 S基纳米线声子线宽及模式分辨的电子-声子

耦合强度 lqn 的分布图. 结果表明, 在发生声子软

化的波矢区域, 声子模式呈现出线宽和 lqn 同步增

大的特征, 直接反映了电声耦合作用在该动量点处

的显著增强. 通过对 Kohn反常区域进行动量空间

求和分析, 我们定量证实了这种晶格畸变倾向是导

致该材料展现出强电声耦合特性的微观物理起源.

进一步地, 为了深度揭示上述 Kohn反常的微观

驱动力, 结合电子磁化率 c''(q) 确立了 FSN的驱

动作用. 计算发现, 在 G 点附近存在显著的嵌套特

征 (图 5(c), (f)), 这反映了一维体系中强烈的长波

电子极化屏蔽效应. 这种屏蔽效应直接诱导了特定

q 矢量处声子频率的剧烈软化, 并伴随声子线宽gqn
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图 4    计算得到的一维纳米线的声子态密度 (PhDOS)、Eliashberg 频谱函数 a2F(w)及积分得到的频率依赖电子-声子耦合参数

l(w)　(a) Mo6S6; (b) Mo6Se6; (c) W6S6; (d) W6Se6

Fig. 4. Calculated  phonon  density  of  states  (DOS),  Eliashberg  spectral  function a2F(w)  and  cumulative  frequency  dependence  of
EPC l(w) for 1D nanowires: (a) Mo6S6; (b) Mo6Se6; (c) W6S6; (d) W6Se6.
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(声子谱函数虚部)的异常展宽 (图 5(a), (d)). 这种

“频率下凹”与“线宽峰值”在动量空间的高度重合,

定量证实了该模式与费米面附近电子态的强烈散

射. 最终, 这些反常模式在模式分辨的耦合强度 lqn

中表现出与 FSN高度一致的分布特征 (图 5(b),

(e)), 从而清晰地构建了从“费米面嵌套诱发 Kohn

反常”到“晶格软化显著增强电声耦合”的完整物理

图像, 为该 S基体系的耦合超导机制提供了严密的

理论支撑.

相较之下, Se基对应物的总耦合强度明显较小:

Mo6Se6 的 l = 0.43, 其累积 l(w)饱和值较 Mo6S6
低; W6Se6 则表现出最低的总耦合强度 l = 0.34.

以Mo6Se6 为例, 总 EPC主要由与较重硫族元素

相关的低频模式驱动: 20.8 meV以下以 Se振动为

主的模态贡献了约 68.2%的 l;  20.8—22.8 meV
的中间能区中 Mo与 Se的贡献相当, 但总量仅约

4.5%; 而高频 Mo振动 (>22.8 meV)仍贡献了约

27.3%. 在W6Se6 中, 低频区 (≤15.9 meV)贡献了

约 51.5%, 中间区 (15.9—21.0 meV)以 Se为主 (约

18.2%), 高频W振动 (>21.0 meV)则提供了 30.3%

的次要贡献. 这些成分分布揭示了不同化学组成下

耦合源的差异性, 即 S基体系中以金属低频振动为

主, 而 Se基体系中硫族原子振动的相对贡献提升.

基于上述计算获得的 EPC参数 l 以及 Eliash-

berg频谱函数, 并采用 McMillan-Allen-Dynes公

式估算了超导转变温度 Tc. 为评估库仑赝势参数

μ*取值对超导转变温度预测的影响, 系统考察了

μ* = 0.10—0.13区间内Tc 的变化情况. 如图 6所示,

一维金属纳米线 Mo6S6, Mo6Se6, W6S6, W6Se6 的

Tc 分别变化于 3.6—2.4 K, 1.2—0.6 K, 1.0—0.5 K
及 0.2—0.1 K范围内. Tc 的绝对数值随 μ*增大而

单调降低, 但各体系的变化趋势保持一致, 未改变

对其超导行为的定性判断. 值得注意的是, 在 μ* =
0.10时, 我们得到的Mo6S6 的 Tc 为 3.6 K, 与已有

文献 [36]结果一致. 鉴于一维体系易受 Peierls不

稳定性及热/量子涨落的影响, 上述 Tc 值尤为值得

关注; 结果表明, “平带-陡带”共存的电子构型在增

强 EPC、抑制不利涨落并稳定超导态方面起到了
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图 5    一维纳米线Mo6S6 的 (a)声子线宽的数值相对大小 , (b)模式分辨的电声耦合强度 lqn 以及 (c)费米面嵌套 ; 相应的W6S6
计算结果呈现在 (d)—(f)中; (a), (b), (d), (e)中圆圈的大小与数值大小成正比

Fig. 5. Calculated (a) relative phonon linewidths gqn,  (b) mode-resolved EPC strength lqn,  and (c) Fermi surface nesting function

c''(q) for 1D Mo6S6 nanowire; the corresponding results for W6S6 are shown in panels (d)–(f); the sizes of the circles in (a), (b), (d),

(e) are proportional to the respective physical values.
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核心作用. 在微观增强机制上, 具有较高有效质量

的平带贡献了较大的费米面态密度, 为强 EPC奠

定了物理基础; 与此同时, 具有高费米速度的陡带

电子通过跨带散射有效增强了电子巡游性, 在维持

强耦合强度的同时克服了纯平带体系中常见的电

子局域化障碍 [72–74]. 此外, 该构型有效地抑制了低

维体系中常见的不利涨落, 即强烈的 Peierls不稳

定性及其驱动的电荷密度波 (CDW)竞争序. 平带

与陡带的共存破坏了单一能带的理想嵌套几何, 使

费米面嵌套函数的奇异性发生弥散, 从而防止了体

系因打开 CDW能隙而压制超导配对 [75,76]. 最终,

该构型利用陡带主导的机制有效抑制了相位涨落,

实现了超导态的稳定, 并确保了体系在强耦合区间

下的动力学稳定性 [77]. 本研究系统揭示了通过化

学成分调控可实现对声子谱及电子-声子耦合的显

著调整, 进而影响一维 M6Q6 纳米线的超导性能.

化学成分、声子软化与 EPC增强之间的内在关联

为定向设计具有目标 Tc 与特定量子态的低维材料

提供了可操作的理论策略, 并为在低维限域下实现

高性能超导器件的工程化开发奠定了基础.

 4   结　论

综上所述, 本工作基于第一性原理计算系统证

明了一维 M6Q6 (M = Mo, W; Q = S, Se, Te)纳

米线在结构上动力学稳定且在电子性质上表现出

显著的成分依赖性. 具体而言, 较轻硫族元素 (Q =

S, Se)对应的体系呈金属性, 具有较高的 N(EF)并

显示出典型的“平带-陡带”共存能带结构 ,  而含

Te的体系则表现为窄带隙半导体. 电子-声子耦合

(EPC)计算表明, 所有金属型纳米线均具备超导

潜力, 预测的转变温度 Tc 分布于 0.1—3.6 K范围

内; 其中Mo6S6 因与 Kohn反常相关的低能过渡金

属振动引发的强 EPC而表现出最高的预测 Tc
(3.6 K). 研究还明确了化学成分、声子软化与 EPC

增强之间的内在关联, 证明通过成分调控与声子工

程可实现对一维体系超导转变温度及关联量子相

的设计. 该结果不仅为理解一维低维量子现象提供

了理论依据, 也为基于 M6Q6 纳米线的低维超导器

件设计与功能化开发奠定了可操作的策略.
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图 6    一维 M6Q6 (M = Mo, W; Q = S, Se)纳米线的超导

转变温度 Tc 随 μ*取值的演化, 图中同时展示了本工作与前

人理论研究结果 [36] 的对比

Fig. 6. Calculated  superconducting  transition  temperature

Tc of 1D M6Q6 (M = Mo, W; Q = S, Se, Te) nanowires as a

function of μ*, the previous Tc value from the Ref.[36] is in-
cluded for comparison.
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Fig. A1. Convergence tests for computational parameters: (a) Total energy as a function of the plane-wave cutoff energy; (b) total
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Abstract

One-dimensional  (1D)  transition  metal  chalcogenides  (TMCs)  have  emerged  as  a  unique  frontier  for

exploring low-dimensional quantum phenomena and developing next-generation nanoscale devices. Among them,

the M6Q6 family of nanowires is of particular interest due to its potential to host exotic states such as charge

density  waves  and  superconductivity.  However,  systematic  theoretical  understanding  of  the  superconducting
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properties  across  the M6Q6  family  remains  limited.  In  this  work,  we  perform a  comprehensive  first-principles

investigation into the electronic structure,  lattice dynamics,  and electron-phonon coupling (EPC) of 1D M6Q6

(M = Mo, W; Q = S, Se, Te) nanowires to elucidate their physical properties and superconducting potential.

Structural optimization reveals that the 1D nanowires are constructed from face-sharing M6 octahedral clusters

encapsulated  by  chalcogen  atoms,  forming  a  rigid  linear  backbone.  Our  electronic  structure  analysis

demonstrates a strong compositional dependence on the electronic ground state. The lighter chalcogenides (Q =

S, Se) exhibit robust metallic behavior characterized by a high density of states (DOS) at the Fermi level (EF),

ranging from 7.12 to 12.6 states/eV. A distinctive feature of these metallic wires is the presence of a “flat-steep”

band dispersion near EF, originating from the hybridization of transition metal d-orbitals (specifically     and

dzx,zy)  and  chalcogen  p-orbitals.  In  contrast,  the  Te-based  nanowires  (Mo6Te6  and  W6Te6)  are  identified  as

semiconductors  with  narrow  indirect  band  gaps  of  0.32  eV  and  0.05  eV,  respectively,  driven  by  the  distinct

orbital interactions of the heavier chalcogen. Phonon dispersion calculations confirm that all metallic nanowires

are dynamically stable, showing no imaginary frequencies. Notably, the S-based nanowires exhibit a pronounced

Kohn  anomaly  in  the  low-frequency  optical  branches  (10–20  meV),  indicating  significant  phonon  softening

induced  by  strong  electron-phonon  interactions.  The  EPC  analysis  reveals  that  superconductivity  in  these

systems  is  primarily  driven  by  low-energy  vibrational  modes  associated  with  the  transition  metal  atoms.

Specifically, for the Mo6S6 nanowire, which shows the strongest coupling (l = 0.56), approximately 75.4% of the
total EPC contribution arises from Mo vibrations below 24.0 meV. Based on the calculated EPC parameters, we

predict intrinsic superconductivity in all metallic M6Q6 nanowires, with Tc values ranging from 0.1 K to 3.6 K.

The Mo6S6 nanowire stands out with the highest Tc of 3.6 K, attributed to the synergistic effect of the “flat-

steep” band structure and the phonon softening associated with the Kohn anomaly. The heavier Se-based wires

exhibit weaker coupling and consequently lower Tc values. These findings establish the 1D M6Q6 nanowires as a

structurally stable and electronically tunable platform, offering significant promise for the engineering of high-

performance low-dimensional superconducting devices.
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