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摘要 

I 

摘 要 

 

二硫化钼（MoS2）作为典型的过渡金属层状二元化合物，其热稳定性和化学

稳定性良好，被广泛应用于固体润滑剂、电极材料和反应催化剂等领域。同时，

作为类石墨烯单层过渡金属化合物，单层 MoS2 凭借其优秀的光学和电学性质在

辅助石墨烯甚至替代石墨烯上有着很好的前景，在晶体管制造和电子探针的应用

等方面也为人关注，而多层二硫化钼在光学传感器上的应用也逐渐为人们所探

索。本文对于体材料、单层及多层二硫化钼的电子能带结构及光学性质进行了研

究。 

1、在能带结构计算的基础上，计算出了单层和体材料 MoS2 的介电函数虚部及

实部，并将计算结果与已有的实验结果进行了比较，符合良好。同时指出了

体材料及单层 MoS2 介电函数图像中各峰值与对应的能带带间跃迁之间的关

系。 

2、对于多层 MoS2 的结构进行了优化，将单层至多层及体材料 MoS2 的能带结构

进行了比较，分析其带隙差异。计算了多层 MoS2 的介电函数并加以对比分

析。 

3、根据洛伦兹色散理论，各项光学系数会随着入射光频率的变化而变化。根据

介电函数导出了体材料、单层及多层 MoS2 的能量损失谱 1、吸收系数   、

折射率  n 、反射率  R 以及消光系数   等光学系数并加以比较和分析。 

 

关键词: 二硫化钼;第一性原理计算;光学性质。 
 厦

门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



Abstract 

III 

Abstract 

 

Molybdenum disulfide (MoS2) is a typical layered transition metal binary 

compound, has excellent thermal stability and chemical stability and has been widely 

used in solid lubricant, electrode materials and reaction catalyst, etc. At the same time, 

as a graphene-like layered transition metal compound, single-layer MoS2 has a very 

good prospect in assisting graphene or even take graphene’s place because of it 

outstanding optical and electrical property. Single-layer MoS2 has been paid much 

attention in the application of transistors and electronic probes. Multi-layer MoS2 are 

now being researched in the optical sensor field. Researches about the optical 

properties and electronic structure of bulk, single-layer and multi-layer MoS2 has been 

performed in this article: 

1. We perform the calculation on the imaginary part and the real part of dielectric 

function of the single-layer and bulk MoS2 on the basis of the band structure 

calculation, the result has been compared with the experimental data and fits well. We 

point out the relationship between the interband transitions and the peaks in the 

dielectric function. 

2. We optimize the structure of multi-layer MoS2 and compare the band structure 

of bulk MoS2 with single-layer and multi-layer MoS2. The difference of band gap 

between structures has been analyzed. The dielectric function of multi-layer MoS2 has 

been calculated and analyzed. 

3. According to the Lorentz dispersion theory, the optical coefficients changes 

following the changes of the incident ray frequency. We export the familiar optical 

coefficients such as the energy loss spectrum  L ,the absorption coefficient   ,the 

refractive index  n ,the reflectivity  R  and the extinction coefficient   . Each 

coefficient has been described with curve and compared between different layers. 
 

Keywords: Molybdenum disulphide (MoS2); First-principles calculation; Optical 

properties.

厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



目录 

i 

目录 

摘 要 ........................................................................................................... I 

Abstract ................................................................................................. IIII 

第一章 绪论 .............................................................................................. 1 

1.1 二硫化钼材料简介及研究现状 ..................................................................... 1 

1.1.1 体材料二硫化钼研究现状.................................................................... 2 

1.1.2 单层二硫化钼的研究现状.................................................................... 3 

1.1.3 多层二硫化钼的研究现状.................................................................... 5 

1.2 光学性质研究 ................................................................................................. 5 

1.2.1 介电函数................................................................................................ 7 

1.2.2 洛伦兹(Lorentz)色散原理 .................................................................... 8 

1.2.3 常用光学系数...................................................................................... 10 

参考文献： .......................................................................................................... 11 

第二章 理论基础与计算方法 ................................................................ 15 

2.1 密度泛函理论（DFT） ............................................................................... 15 

2.1.1 伯恩-奥本海默(Born-Oppenheimer)近似 .......................................... 16 

2.1.2 霍恩伯格-科恩(Hohenberg-Kohn)定理 ...............................................16

2.1.3 Kohn-Sham 方程 .................................................................................. 17 

2.1.4 交换关联泛函...................................................................................... 17 

2.2 第一性原理（First-Principles）计算方法 ................................................. 19 

2.3 VASP 计算程序包简介.................................................................................. 19 

参考文献： .......................................................................................................... 20 

第三章 二硫化钼的电子结构性质 ........................................................ 23 

3.1 计算背景 ....................................................................................................... 23 

3.2 计算方法 ....................................................................................................... 23 

3.3 体材料二硫化钼的能带结构与态密度 ....................................................... 25 

3.4 单层二硫化钼的电子能带结构与态密度 ................................................... 26 

厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



 二硫化钼光学性质的第一性原理计算   

ii 

3.5 多层二硫化钼能带结构 ............................................................................... 28 

参考文献： .......................................................................................................... 30 

第四章 二硫化钼的光学性质 ................................................................ 32 

4.1 二硫化钼的介电函数 ................................................................................... 32 

4.1.1 体材料二硫化钼的介电函数.............................................................. 33 

4.1.2 单层二硫化钼的介电函数.................................................................. 34 

4.1.3 多层二硫化钼的介电函数及比较...................................................... 37 

4.2 二硫化钼的其他光学系数 ........................................................................... 39 

4.2.1 单层及体材料二硫化钼的光学系数.................................................. 39 

4.2.1  多层二硫化钼的光学系数................................................................ 42 

参考文献： .......................................................................................................... 48 

第五章 总结 ............................................................................................ 49 

攻读硕士期间发表的论文及获奖情况 .................................................. 51 

致谢 ........................................................................................................... 52 

 

 

厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



Content 

iii 

Contents 

Abstract in Chinese ................................................................................... I 

Abstract in English .............................................................................. IIII 

Chapter 1. Introduction ............................................................................ 1 

1.1 Brief introction of MoS2 ................................................................................. 1 

1.1.1 The present situation of research of bulk MoS2 ...................................... 2 

1.1.2 The present situation of research of single-layer MoS2 .......................... 3 

1.1.3 The present situation of research of multi-layer MoS2 ........................... 5 

1.2 Research of optical properties ....................................................................... 5 

1.2.1 The dielectric function ............................................................................ 7 

1.2.2 Lorentz dispersion theory ....................................................................... 8 

1.2.3 Familiar optical efficients ..................................................................... 10 

 Reference： ....................................................................................................... 11 

Chapter 2. Theoretical background and calculation method ............. 15 

2.1 The Density Functional Theory ................................................................... 15 

2.1.1 The Born-Oppenheimer approximation ................................................ 16 

2.1.2 Hohenberg-Kohn theorem .................................................................... 16 

2.1.3 The Kohn-Sham equation ..................................................................... 17 

2.1.4 The Exchange-Correlation Functional .................................................. 17 

2.2 First-Principles Calculation Method ........................................................... 19 

2.3 Brief introduction of VASP .......................................................................... 19 

 Reference： ....................................................................................................... 20 

Chapter 3. The electronic structure of MoS2 ........................................ 23 

3.1 Background ................................................................................................... 23 

3.2 Calculation details ......................................................................................... 23 

3.3 The band structure and DOS of bulk MoS2 ............................................... 25 

3.4 The band structure and DOS of single-layer MoS2.................................... 26 

3.5 The band structure of multi-layer MoS2 and comparison ........................ 28 

厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



 二硫化钼光学性质的第一性原理计算   

iv 

 Reference： ....................................................................................................... 30 

 

Chapter 4. Optical properties of MoS2 ................................................. 32 

4.1 The dielection function of MoS2 ................................................................... 32 

4.1.1 The dielection function of bulk MoS2 ................................................... 33 

4.1.2 The dielection function of single-layer MoS2 ....................................... 34 

4.1.3 The dielection function of multi-layer MoS2 and comparison .............. 37 

4.2 Other optical coefficients of MoS2 ............................................................... 39 

4.2.1 Optical coefficients of bulk and single-layer MoS2 .............................. 39 

4.2.1 Optical coefficients of multi-layer MoS2 and comparison ................... 42 

 Reference： ....................................................................................................... 48 

Chapter 5. Conclusion ............................................................................ 49 

Publications and Awardings ................................................................... 51 

Acknowledgements ................................................................................. 52 

  

 

 

 

 

 

 

厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库



第一章 绪论 

1 

第一章 绪论 

 

1.1 二硫化钼材料简介及研究现状 

 
近年来，以石墨烯为代表的二维纳米材料在微纳米电子领域引起了人们的广

泛兴趣，大家对于什么材料能够取代硅成为下一代大规模集成电路的基础材料非

常关心。石墨烯一度成为人们关注的焦点，但其表现出的无带隙的能带结构并不

适于电路的制作。因此，具有相似结构性质，但在能带结构上更加优秀的二硫化

钼逐渐成为新型半导体材料的研究热门。 

二硫化钼（MoS2）是典型的过渡金属层状二元化合物，常温常压下表现为浅

灰色有光泽的粉末，以辉钼矿的形式在自然界中天然存在[1]。二硫化钼热稳定性

好，熔点 1185℃；化学稳定性高，不溶于水、稀酸和浓硫酸，溶于沸浓硫酸和

王水。二硫化钼在自然界中一般以菱形晶系及六角晶系两种晶体结构存在，其中

六角晶系结构更为稳定。二硫化钼体材料是由各个 MoS2 单层相对堆叠而成的，

每个MoS2单层是由两层S原子与一层Mo原子堆叠形成的三明治状的层状结构。

MoS2 层与层之间由微弱的范德瓦尔兹力相互连系。当联系层与层间的范式力被

切断时，体材料的二硫化钼便切割为单层二硫化钼。 

 

 

图 1.1 (a)辉钼矿晶体 (b)二硫化钼粉末 
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二硫化钼被誉为“固体润滑油之王”，作为固体润滑剂被人们使用已有数百

年的历史[2-8]，但在早期的使用中，二硫化钼往往由于其与石墨相似的外观和物

理性质被误认为石墨。直到 1927 年，第一项关于二硫化钼固体润滑剂的专利在

美国发表[9]，此后，二硫化钼凭借其优越的润滑性能和较稳定的化学性质被越来

越多的在工业上得到使用。同时，二硫化钼作为催化剂在石油精炼领域起到了非

常重要的作用，在脱硫加氢、脱氧加氢反应当中表现出极强的活性[10,11]。 

 

1.1.1 体材料二硫化钼研究现状 

 二硫化钼拥有优异的半导体特性。体材料二硫化钼是间接带隙半导体，其禁

带宽度为 1.29eV[12]，而单层二硫化钼则是直接带隙半导体，禁带宽度为 1.8eV[13]。

在二硫化钼薄层中，S2-离子与 Mo4+离子以强共价键相互连系，而 MoS2 层与 MoS2

层之间的范式力较薄弱，因而锂、镁等离子可有效的插入二硫化钼片层当中。同

时，由于锂、镁离子的插入，二硫化钼片层间隔增大，层间范德瓦耳斯力减弱，

锂、镁离子插层势垒较低，可以自由移动且充放电容量较大。因此，二硫化钼在

锂、镁离子电池正极材料中受到广泛关注[14,15]。国内外许多实验组都对于类石墨

烯二硫化钼在离子电池中的应用展开了研究，2004 年 Hwang 等[16]在二硫化钼片

层中做了嵌入镁的尝试，所制成的电池放电容量达到了 25mAh/g, 充放电效率可

以达到 40%。09 年，Feng 等人发现，石墨烯二硫化钼纳米片在较宽的电压范围

内的循环稳定性很好, 在 20 次循环后其充放电容量仍然具有初次充放电容量的

84%, 达到了 840mAh/g[17]. Cho 实验组在 2011 年发现了更高效的二硫化钼电池，

他们采用水热法合成出单层二硫化钼纳米片。此法制得的二硫化钼纳米片作为锂

离子电池阳极材料能容纳更多的锂离子，并且充放电容量更高, 充放电容量可达

912mAh/g，但缺点是 20 次循环后其充放电容量仅剩 553mAh/g[18]。同年，Chen

实验组发表了水热法合成出的二硫化钼纳米片与超细镁粉组装成的电池, 该电

池首次放电容量达到了 170mAh/g,但其循环稳定性很好，在 50 次循环后仍能保

持初始充放电容量的 95%[19]。 

 加氢精制是现代石油精炼加工的重要工艺之一，过渡金属硫化物在加氢脱

硫、加氢脱氧和催化加氢过程中承担了重要的催化作用。二硫化钼在这些反应中

的活性尤其突出，因而在石油工业中得到了广泛的应用[20,21]。相较于常规重金属
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