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尺寸效应对 MoS2/WSe2 范德华异质结构层间与 
俄歇复合的界面调控 

谭仕林, 尹顺达, 欧阳钢 
(湖南师范大学 物理与电子科学学院, 低维量子结构与调控教育部重点实验室, 长沙 410081) 

摘 要: 为探索界面工程对二维材料范德华异质结构中载流子复合率的影响, 本工作基于界面键弛豫理论和费米黄

金定则, 建立了范德华异质结俄歇和层间复合率与各结构组元尺寸之间的理论模型。结果表明, MoS2/WSe2 异质结

的俄歇复合寿命随着组元尺寸的增大而增加, 且异质结的俄歇复合率远小于相应的单组元体系。在 MoS2/WSe2 双

层异质结中引入薄 h-BN 插层后, 体系的层间复合率和俄歇复合率随 h-BN 厚度的增加而分别呈现减小和增大的趋

势; 在组元处于单层 MoS2 和 WSe2 情况下, 当界面插层 h-BN 厚度达到 9.1 nm 时, 俄歇复合率将趋于 5.3 ns–1。该

研究结果为二维过渡金属硫族化合物基异质结光电器件的优化设计提供了一种理论依据。 
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Size Effect on the Interface Modulation of Interlayer and Auger Recombination 
Rates in MoS2/WSe2 van der Waals Heterostructures 

TAN Shilin, YIN Shunda, OUYANG Gang 

(Key Laboratory of Low-Dimensional Quantum Structures and Quantum Control of Ministry of Education, Hunan Normal 
University, Changsha 410081, China) 

Abstract: To explore the interface engineering on the carrier recombination in two-dimensional (2D) van der 

Waals (vdW) heterostructures, we developed a theoretical model to address the size-dependent interlayer and Auger 

recombination rates in MoS2/WSe2 in terms of interface bond relaxation method and Fermi's golden rule. It is found 

that the Auger recombination lifetime in MoS2/WSe2 increases with increasing thickness due to the weakening of 

Coulomb interaction between holes and electrons, as well as the Auger recombination rate is much smaller than that 

of MoS2 and WSe2 units. However, when the thin h-BN layer is introduced into the MoS2/WSe2, the interlayer and 

Auger recombination rates show opposite trends as the h-BN thickness increases. When the thickness of h-BN 

reaches 9.1 nm under the condition of 1L MoS2/h-BN/1L WSe2, the Auger recombination rate approaches 5.3 ns–1. 

These results indicate that the relevant recombination processes can be tuned by interface and dimension. Therefore, 

our results provide a useful guidance for the optimal design of 2D transition metal dichalcogenides-based optoelec-

tronic nanodevices. 
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单层MoS2和WSe2是典型的二维过渡金属硫族

化合物(Transition metal dichalcogenides, TMDs)材 
料, 由于具有优异的光吸收和尺寸可调的带隙等性

质[1-3], 可组装成具有 II 型能级排列的 MoS2/WSe2

双层范德华异质结构。然而, 由于体系中存在较高

的层间载流子复合 [4-6], 导致光电转换效率较低

(0.1%~2%)[4-6], 不能达到在光电/光伏器件中的实际

应用要求。目前研究发现[7-12], 在异质结中引入界面

插层, 可有效提高器件性能。如在双层异质结中引

入半导体插层可提升载流子迁移率; 而引入薄绝缘

体插入层, 则可以抑制层间复合并增强光电转换能

力等。  
俄歇复合(Auger recombination, AR)是一种以声

子形式释放多余能量且与载流子浓度、尺寸和形貌

有关的非辐射复合过程, 此外双激子 AR 是一个三体

过程, 可由正俄歇复合和负俄歇复合来描述[13-15]。近

年来 , 俄歇复合的研究体系主要是单组元体系材 
料[16-17]和双层异质结构[18-22], 而双层范德华异质结

的界面调控研究集中于光谱特性及光电转换方面

(包括层间复合)[8,10-12]。在纳米体系中, 由于动量和

能量守恒带来的运动约束及电子与空穴之间库仑相

互作用的增强效应, 俄歇复合过程会随尺寸的减小

而增强, 进而影响纳米器件的光电性能[15,23]。一方

面, 二维体系的双激子俄歇复合寿命与厚度或横截

面积有关, 而与体积基本无关[16]。另一方面, 由于

尺度效应及能带偏移导致光生载流子的有效分离, 
具有 II 型能级排列的双层范德华异质结的双激子俄

歇复合寿命将随厚度的增加而变大[18]。此外, 在双

层异质结中引入界面合金层, 可延长双激子寿命[19]。

将高透光率的插层绝缘体 h-BN 引入 MoS2/WSe2 范

德华异质结中, 则可抑制载流子的分离和层间复合, 
其抑制作用随着 h-BN 厚度的增大而明显增强[8,10]。

另外, 单组元体系材料的载流子迁移率可在三层膜

体系中得以保持[24]。这些结果表明异质结的材料尺

寸、能级排列类型和界面性质会显著影响体系的层

间和俄歇复合。 
此外, 载流子复合也是影响范德华异质结器件

光电性质的重要因素之一。如前所述, 高载流子复

合令 MoS2/WSe2 的光电性能无法明显提升, 导致其

不能实际应用于光伏/光电器件。因此, 有效地调制

异质结的层间和俄歇复合以提升光电性能是目前迫切

需要解决的问题之一。虽然在实验上双层范德华异质

结体系的俄歇和层间复合已取得很大进展[11,12,18-22], 
但仍缺乏基于 TMDs 的半导体–半导体双层范德华

异质结的界面调控及其层间和俄歇复合率的相应理

论研究。此外, 诸如范德华异质结的非辐射复合物

理机制, 组元尺寸与层间和俄歇复合之间的理论关

系等一些基本问题还有待阐明和探索。 
为此, 为了探索异质结体系的复合机制, 本研

究基于界面键驰豫理论[25-28]和费米黄金定则[29], 从
原子层次研究了 TMDs 与插层绝缘体的尺寸对

TMDs/TMDs 异质结层间和俄歇复合的影响, 得到

了尺寸依赖的带隙漂移、俄歇复合率(寿命)和层间

复合率的关系, 为 TMDs 基范德华异质结的优化设

计提供了一种理论依据。 

1  理论方法 

1.1  异质结模型 
由于 MoS2、WSe2 的强光吸收和 h-BN 的高透

光率等性质, 以及 h-BN 不影响 MoS2/h-BN/WSe2中

TMDs 的层内激子结合能 [9], 使得该异质结构在

光电器件中具有广阔的应用前景。本工作首先采

用 Atomistix Toolkit (ATK) 建立了垂直堆垛的

MoS2/WSe2 和 MoS2/h-BN/WSe2 范德华异质结模型, 
如图 1 所示, 其中, D1、D2 和 D3 分别为 MoS2、h-BN
和 WSe2 的厚度。 
1.2  理论与方法 
1.2.1  键弛豫理论 

当固体材料的尺寸减小到纳米尺度时, 体系终

端的悬挂键和配位缺陷促使表面/边缘原子的键长

自发收缩, 进而导致体系处于一种自平衡态, 此时 
 

 
 

图 1  (a) MoS2/WSe2 和(b) MoS2/h-BN/WSe2 两种不同范德

华异质结构示意图 
Fig. 1  Schematic diagrams of two kinds of van der Waals 
heterostructures 
(a) MoS2/WSe2; (b) MoS2/h-BN/WSe2 
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体系的一些物理量如结合能等不同于相应的体材情

形[25-28]。根据结合能定义, coh bE zE , 其中 z 和 bE

分别代表体系的原子配位数和相应块体的单键能[4]。

考虑到纳米体系表面与内部原子的差别, 第 i 表面

层的原子单键能被定义为 b
m

i iE c E , 其结合能则

可变换为: 
s s

coh b b( ) ( )i i i i
i n i n

E D N z E N N z E   
≤ ≤

, 

其中 , 2 (1 exp((12 ) 8 ))i i ic z z   是键收缩系数 , 

sn 和 m 分别代表材料的键质因子和表面原子层数, 

iN 和 N 分别为第 i 层的原子数和总原子数, iz 和  

bz 分别表示第 i 表面层和相应块体的有效配位   
数[25,28]。此外, 体系的带隙宽度(价带能最大值与导

带能最小值的差值)与晶格周期势的第一傅里叶变

换系数成正比 [28,30], 即 g 12 2 ( , ) dikrE V V N r e r   , 

其中, ( , )V N r 是周期性晶体场。因此可以得出带隙大

小正比于纳米材料的平均原子单键能 , 即满足 : 

 g 0 cohE E E N z  , 其中 , 
s

b( )i i
i n

z z z  
≤

 

bz 是原子的平均配位数 , 0i ic d D  是体表比 , 

0d 和 D 为键长和厚度,  是 MoS2 与 WSe2( =2)[4]

和平面薄片( =1)的形状因子[25-26]。因此, 可得到尺

寸依赖的带隙漂移:  

 s

b
g g

b
( ) 1 1 ( )mi

i i
i n

z zE D c E
z z

 
  

     
   

≤  

(1) 

其中 g ( )E  是相对应材料的块体带隙。 

在范德华异质结中, 异质结界面处的导带偏移

和价带偏移分别为 : c 2 1E     和 gvE E     

cE , 其中 gE 是异质结界面两侧不同材料之间的

带隙差值, 1 和 2 则分别是它们的电子亲和能。此

外, CBM CBM( ) ( )m mD E E D      , 其中 m 是单

层材料的电子亲和能, CBM
mE 和 CBM ( )E D 分别是

单层和厚度为 D 情况下的导带底最小值的漂移量, 
其与电子(空穴)有效质量 em ( hm )有关, 满足下式[4]:  

 g g
CBM

e h

( ) ( )
( )

1
E D E

E D
m m
 

 


 
(2) 

1.2.2  费米黄金定则 
俄歇复合是电子–空穴对湮灭的能量转移到另

一电子的一种多电子过程。在能量大于势垒高度的

情况下, 电子入射纳米体系的原子中并发生电离。

考虑到导致俄歇复合的库仑相互作用不能改变系统

的自旋状态, 且初态 i 和末态 f 已知, 纳米体系的

俄 歇 电 离 率 可 依 据 费 米 黄 金 定 则 计 算 : 
2

A final initialA
k,l,m

1 2 | | ( )M E E     , 其中 AM   

k,l,m ( , ) if V r r   , initialE 和 finalE 分别是初态能和

终态能[29]。假设仅当终态为 1l  和 m M 的情况下, 
且根据总动量守恒, 从激发态 i 到末态 f 的负俄

歇复合率为:  

g

g

1
2, 1,

1 2
A

1 2π ( )2 ( ) k l m M
i f

k k

E kV r r
k

 
 


 



   
  

 


 

(3) 
上式中 gk 是发射电子的准动量。为了计算负俄歇复

合寿命 , 将无量纲式 1x r a  和 2x r a 引入式(3)
中, 并将库仑相互作用势进行多级展开, 可以得到

负俄歇复合率[14-16]:  

 

7
2

q g g g
A

1 ( / ) ( )mA E E E
 

    (4) 

其中 A 为常数 , g
mE 表示最高能级之间的能隙 , 

2 2 2
q e

, ,
π (6 )l

l x y z
m a


   是量子能量。由于一般情况

下二维材料边长远大于其厚度 , 则 2 2
q π /    

2
e(6 )m D , 式中 D 表示二维材料的厚度。因此, 负俄

歇复合寿命表示为:  

 

7 2 7
gA

g g

m
m
A E D

E E
  

  
 (5) 

双激子俄歇复合可由正 AR 过程(两个空穴和一

个电子)和负 AR 过程(一个空穴和两个电子)描述, 
同时对于具有理想导带和价带的纳米结构, 有双激

子俄歇复合寿命[15]: 0
A A 4xx   。假设纳米体系的

带隙远小于更高能级之间的带隙, 在计算中 g
mE   

gE 则接近于一个常数。此外, 忽略掉界面应变的影

响, 并根据文献[4,31-33]及公式(5)可得 1
g g( )m

mA E E 

值: 对于 MoS2 为 0.46, 而 WSe2 为 0.88。 
非辐射复合包括俄歇复合和层间复合等。在

MoS2/h-BN/WSe2 范德华异质结中 , 由于 MoS2/h- 
BN 界面处高电子势垒( c MBE  )的存在, 层间复合

率( 0R )会因隧穿因子 *2
e MB

4exp 2 c
D m E
h 
   

 
而

被抑制[12,34]。另外, II 型能级排列的 MoS2/WSe2 异

质 结 中 的 光 生 电 子 – 空 穴 对 会 以 指 数 项

c( ) MW b cexp( / )vE k T 分离 [4,35-36], 致使俄歇复合减
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小; 然而引入插层绝缘体后, 俄歇复合率应当随着

绝缘体厚度 ( 2D )的增大而增大 , 其可表达为

2 b cexp( )D k T [37]。因此, 半导体–绝缘体–半导体 
三层异质结的层间复合与双激子俄歇复合率分别表

示为:  

 
*2

0 e c MB
4πexp 2DR R m E

h 
    
 

   (6a) 

 

2 c( ) MW
A A

b c

2 c( ) MW

2 c( ) MWA A

1 / 4 exp ,

( / )

1 / 4 , ( / )

xx

xx

v

v

v

D E
k T

D E

D E


 



  











   
   

 
 


  





≤

 

(6b) 

其中,  、 h 和 *
em 分别表示衰减因子、普朗克常量

和 h-BN 的电子有效质量, bk 和 cT 分别代表玻尔兹

曼常量和太阳电池温度, MWcE  和 MWvE  分别是

MoS2 与 WSe2 之间的导带和价带偏移。 

2  结果与讨论 

在本研究的计算中, TMDs 和 h-BN 的单层厚度

分别为 0.65 和 0.33 nm[4,38];  Mo-S、W-Se 和 B-N 块

体时的键长分别为 0.241、0.255和 0.250 nm[39-40], 单
层 h-BN 带隙为 5 eV[41]; MoS2和 WSe2的电子(空穴)
有效质量分别为 0.46 0m (0.56 0m ) 和 0.34 0m  
(0.44 0m )[42], h-BN 的电子和空穴质量分别为

0.26 0m 和 0.50 0m [43]; 单层 MoS2、WSe2 和 h-BN 的

电子亲和能分别为 4.2、3.5~4.0 和 2.0~2.3 eV[4,43]。 

2.1  带隙漂移 
各材料带隙的尺寸效应如图 2 所示, MoS2、

WSe2 和 h-BN 的带隙宽度随尺寸的增大而减小, 并
迅速趋近于块体值, 且其相应带隙在小尺寸处变化

明显, 表明表面原子的影响随厚度的减小而增大。

根据键驰豫机理, 表/界面原子的配位缺陷随体系尺

寸的减小而增大, 导致原子键收缩, 体系趋近于能

量最低的自平衡状态[4], 影响能带的漂移。近年来, 
相关的实验研究[2]和第一性原理计算[44]也表明, 带
隙随尺寸的减小而增大。单层 MoS2 (WSe2)的带隙

为 1.88 eV (1.68 eV), 而相应块体则为 1.29 eV 
(1.20 eV) [2,4], 我们的结果与实验测量和第一性原

理计算的结果一致。图 2 中的插图为三单层

MoS2/h-BN/WSe2 异质结的能级排列图。显然, h-BN
与 MoS2 之间有较大的电子势垒, 可以有效地抑制

层间复合, 从而提升光电转换效率[11-12]。此外, 在保

持 TMDs 厚度不变的情况下, h-BN/TMDs 异质界面 

 
 

图 2  厚度依赖的 MoS2、WSe2 和 h-BN 的带隙 
Fig. 2  Thickness-dependent bandgaps of MoS2, WSe2 and 
h-BN 
 
处的导带偏移与价带偏移都会随着 h-BN 厚度的增

大而减小, 这是纳米体系导带底能量的减小、价带顶

能量的增大[39], 以及特殊的能级排列类型所导致。 

2.2  俄歇复合与层间复合 
根据公式 (4)和 (5) ,  计算得到二维层状材料

MoS2、WSe2 和 MoS2/WSe2 异质结的负俄歇复合寿

命和双激子俄歇复合寿命(图 3)。显然, 单组元体系

MoS2 和 WSe2 的俄歇复合寿命随着其厚度的增大而

单调地延长(图 3(a))。这是由于尺寸的增大可以减弱

电子与空穴之间的库仑相互作用, 进而抑制俄歇复

合速率[14-15]。此外, 在相同厚度下, MoS2 的带隙大

于 WSe2 带隙, 然而 MoS2 的俄歇复合寿命明显短于

WSe2 的俄歇复合寿命, 这与它们不同的波尔半径

有关; 当半导体处在纳米尺寸下, 该波尔半径决定

着带隙漂移量和电子与空穴之间的库仑相互作用力

大小[15]。同时, 单层 MoS2 与 WSe2 的负俄歇复合寿

命分别为 0.33[31-32]和 0.42 ns[33]。类似地, Li 等[16]发

现二维 CdSe 的双激子俄歇复合寿命随厚度或横截

面积的增大而增大, 并与厚度的 7 次方( 7d )成正比。

在我们的模型中, 俄歇复合寿命与 7/2 7
gE D 成正比。

重要的是, 当 MoS2 与 WSe2 组成 MoS2/WSe2异质结

后, 由于本征的 n 型 MoS2与 p 型 WSe2 使光生电子–
空穴对发生分离, 并且 MoS2/WSe2 构成的 II 型能级

排列进一步加快了光生载流子的转移[4,8,10,35], 致使

层内的光生电子–空穴对大量减少、且两个电子–空
穴复合通道被破坏性地干涉[36], 进而降低俄歇复合

率。在我们的结果中, 单层 MoS2、单层 WSe2 和双层

MoS2/WSe2的双激子俄歇复合寿命分别是 0.08×105、

0.11×105 和 4.6×105 ns, 因此异质结的双激子俄歇复

合寿命相比于单组元体系材料明显增大。类似地, 直
径为 3 nm 的 CdSe 的负俄歇复合寿命为 50 ps, 然而

在其表面覆盖厚度为 1.2~4.8 nm 的 CdS 后, 负俄 
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图 3  不同体系的厚度依赖的负俄歇复合寿命( A  )和双激子俄歇复合寿命( Axx ) 

Fig. 3  Thickness-dependent AR lifetime of negative trion ( A  ) and biexciton ( Axx ) of different system 
(a) Single component system MoS2 and WSe2; (b) MoS2/WSe2 heterostructures  

Inset shows the A under the condition of D<2.0 nm 

 
歇复合增大为 300~1.1×104 ps (即大约增大了 1 至 2
个数量级)[21,45-47], 这趋势与我们预测的结果一致。

同时, 我们发现, 随着 MoS2 和 WSe2 厚度的增大, 
由于减弱了库仑相互作用和增大了MoS2/WSe2异质

结 界 面 处 的 导 带 偏 移 ( c MWE  ) 和 价 带 偏 移

( v MWE  )[4,15], 双激子俄歇复合寿命随之延长, 俄
歇复合过程得以被抑制(图 3(b))。重要的是, 增大的

能带偏移(界面势垒)增强了光生电子–空穴对的分

离, 使得层内的电子–空穴对浓度大量降低和电子–
空穴复合通道的破坏性干涉增强[4,35-36]。Dennis 等[18]

研究 II 型能级排列的 InP/CdS 核壳异质结的俄歇复

合寿命, 也发现其随 InP 纳米晶或 CdS 壳层厚度的

增大而延长。 
图 4(a) 描 绘 了 h-BN 厚 度 依 赖 的 单 层

MoS2/h-BN/单层WSe2的层间复合率与俄歇复合率。

图中的蓝色曲线表明异质结的层间复合率随插层

h-BN 厚度的增大而减小。其机理为在 MoS2/WSe2

双层异质结中引入薄插层后, 薄 h-BN 对光生载流

子的分离影响较小, 然而 MoS2/h-BN 界面处的高电

子势垒使得已经分离于 MoS2 层的电子载流子隧穿

至 WSe2 层与空穴发生复合的概率大大降低(该概率

与直接隧穿因子 *2
e c MB

4πexp( 2 )D m E
h   有关 ), 

即层间复合受到抑制。其中, 层间复合的减小可提

升光电转换能力[11-12]。此外, h-BN 厚度从 0 增大到

1.11 nm(大约 3 层)时, 层间复合率减小了大约 3000
倍, 表明层间复合被明显抑制。最近相关报道表明, 
3 层 h-BN 可以使 MoS2/WSe2 的层间复合被显著抑

制(层间激子峰消失)[8], 而且 MoS2/graphene 异质结

的暗电流随着 h-BN 厚度的增大而呈指数性减小[41]。

值得注意的是, 俄歇复合率(红色曲线)随插层尺寸

的变化趋势则与层间复合率的相反, 最后俄歇复合

率在大于或等于 9.1 nm 处达到 5.3 1ns (图中虚线圈

所示)。这归因于 h-BN 插层绝缘体对光生电子–空穴

对分离的抑制作用。h-BN 可减弱 MoS2 层中的光生

空穴向 WSe2 层分离和 WSe2 层中的光生电子向

MoS2 层分离的过程, 促使异质结的 MoS2 和 WSe2

层内的电子–空穴对浓度增加, 导致俄歇复合率增

大。同时, 其抑制作用随着 h-BN 厚度的增大而越明

显, 并且当厚度达到一定值时, 光生电子–空穴对的

分离将被完全抑制, 因此俄歇复合率的增大变化率

越来越大, 最后复合率达到常值。 
图 4(b)描述了尺寸依赖的 MoS2/h-BN/WSe2 异

质结的俄歇复合率, 我们保持 MoS2 与 WSe2 的厚度

相等且同步变化 ( 1 3D D )。如图所示 ,  MoS2/h- 
BN/WSe2的俄歇复合率随着 TMDs 尺寸增大而减小, 
并且随 h-BN 厚度的增大而增大。同时, 随着 TMDs
厚度的增大 ,  使异质结俄歇复合率达到常值的

h-BN 临界厚度从 9.10 减小至 8.42 nm, 并且 MoS2

与 WSe2 之间的范德华相互作用被解耦[8]。这是因为

随着 TMDs 厚度( 1 3D D )的增大, MoS2 与 WSe2 之

间的导/价带偏移量随之增大/减小[4], 并且根据影

响因子 2 c( ) b cexp ( )vD E k T    可知, 隧穿与能带

偏移之间竞争作用使得 h-BN 的临界厚度减小。另

外, 体系中随着 TMDs 厚度的增大而增大的电阻也

有一定的影响。重要的是, 当 MoS2 与 WSe2 厚度不

同步变化时, 俄歇复合率随 h-BN 厚度的变化趋势

与前面一致。此外, 在单层 MoS2 情况下, 俄歇复合

率随着 WSe2 厚度的增大而减小(图 4(c)); 然而, 在
单层WSe2和一定厚度(如: 7~8.8 nm)的 h-BN情况下, 
随着 MoS2 厚度的增大, 由于导带偏移量<价带偏移 
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图 4  厚度依赖的异质结层间(R)和双激子俄歇复合率( 1
Axx  ) 

Fig. 4  Thickness-dependent interlayer recombination (R) and biexciton AR rate ( 1
Axx  ) of heterostructures 

(a) Monolayer MoS2/h-BN/Monolayer WSe2; (b) MoS2/h-BN/WSe2; (c) Monolayer MoS2/h-BN/WSe2; (d) MoS2/h-BN/Monolayer WSe2 
 

量转变为导带偏移量>价带偏移量(都为MoS2与WSe2

之间的偏移量)[4], 使得被干涉的两种电子–空穴复合

通道的主体层发生改变, 从而导致俄歇复合率表现出

先增大后减小的非单调性变化趋势(图 4(d))。此外, 在
h-BN 的厚度大于 9.1 nm 情况下, 异质结的俄歇复

合率相当于MoS2和WSe2两种单组元体系材料的俄

歇复合率之和。 
因此 , 在低维纳米结构中 , 增大光活性材料

TMDs 的尺寸和构成异质结是抑制俄歇复合过程的

有效方法。此外, 插层绝缘体有益于提升器件性能; 
然而插层绝缘体削弱了光生载流子的分离, 并且增

强了异质结中的量子限域效应, 导致俄歇复合率增

强。值得注意的是, 虽然在计算中假设低维纳米体

系具有一个理想的能带结构, 并忽略了异质结界面

效应的影响, 但本工作的结果变化趋势与实验测量

的变化趋势非常吻合。 

3  结论 

基于界面键弛豫理论和费米黄金定则, 我们研

究了 MoS2/WSe2 范德华异质结俄歇复合 , 及

MoS2/h-BN/WSe2 范德华异质结俄歇和层间复合与

尺寸之间的关系。结果表明, 单组元体系材料的俄

歇复合与其厚度和带隙有关, 增大厚度可以减弱电

子与空穴之间的库仑相互作用, 抑制俄歇复合过程; 
此外, 范德华异质结的俄歇复合也与其能级排列类

型和异质结界面的能带偏移有关, 对于 II 型能级排

列的双层异质结, 导带/价带偏移越大, 俄歇复合过

程越容易被抑制, 并且异质结的俄歇复合率比单组

元体系材料小几个数量级。在 MoS2/WSe2 双层异质

结中引入薄 h-BN 插层, 发现异质结界面处形成高

的电子势垒, 导致层间复合被抑制; 同时, h-BN 会

抑制MoS2层中光生空穴和WSe2层中光生电子向另

一侧分离, 从而增大俄歇复合率。当 h-BN 厚度大于

9.1 nm 时, 光生载流子的分离和转移被完全抑制, 
俄歇复合率最终达到稳定值(单层 TMDs 情况下为

5.3 1ns ), 相当于 MoS2 与 WSe2 两单组元体系的俄

歇复合之和。因此, 可以通过有效改变范德华异质

结的尺寸和界面性质来调控层间与俄歇复合过程。 
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