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MoTe2的电子结构及光学性质的理论研究 
 

马睿华，刘珊珊，辛  霞，周慧颖，任梦琦，*伍冬兰 
(井冈山大学数理学院，江西，吉安 343009) 

 
摘  要：利用密度泛函理论第一性原理方法对MoTe2的能带结构、能态密度和光学性质进行了理论计算，得到能

带结构、态密度、光吸收谱、能量损失谱和介电函数等光学性质。结果表明：MoTe2具有间接带隙宽度为 1.066 eV

的半导体材料，价带主要由Mo的 5s4p价电子和 Te的 5s5p价电子起主要作用；导带由Mo和 Te的 4d价电子起

主要作用。由获得的光学性质可知，介电函数的实部和虚部的峰值都出现在低能区；位于可见到紫外区域的光子

具有很强的吸收，最大吸收系数为 2.84×105cm-1；同时在光子能量为 16.40 eV处出现了共振现象，其它区域内电

子之间共振非常微弱。这些光学性质奠定了该材料在制作微电子和光电子器件方面的作用。 
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STUDYON THE ELECTRIC STRUCTURE AND OPTICAL ELECTRICAL 

CHARACTERISTIC OF MoTe2 
MA Rui-hua, LIU Shan-shan, XIN Xia, ZHOU Hui-ying, REN Meng-qi,∗WU Dong-lan 

(School of Mathematic and Physical, Jinggangshan University, Ji’anJiangxi 343009, China) 

Abstract: In this paper, the first-principle of ultra-soft pseudopotential method of density functional theory is used 
to theoretically calculate the energy band structure, energy density and optical properties of MoTe2. The results 
show that MoTe2 is a semiconductor material with an indirect band gap and the bandgap width is1.066eV. The 
formation of the valence band and the conduction band is caused by the valence electrons of Mo and Te. 
Specifically, the formation of the valence bands by the 5s4p states of Mo and the 5s5p states of Te play different 
roles, the conduction band formation, the 4dstate of Mo and Te have a greater effect, other states has only a little 
effect. Through the calculation and analysis, the optical properties of MoTe2 can be obtained: dielectric function, 
complex refractive index, energy loss function and so on. It is found that MoTe2 has a strong absorption of visible 
photons in the ultraviolet region with a maximum absorption coefficient of 2.84×105cm-1. MoTe2 has a resonance 
phenomenon at about 16.40eV, and the resonance between electrons is very weakin other regions. The optical 
properties of MoTe2 lay a foundation for its role in the fabrication of microelectronics and optoelectronic devices, 
which can provide theoretical reference for further study of MoTe2 material in the future. 
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0  引言 

近年来，随着半导体器件理论和制造技术的发

展，由最初的硅材料到以石墨烯为主的层状纳米材

料[1-2]，再到过渡金属硫族化合物材料的发展中，其

中二维过渡金属硫族化合物（TMDs）[3]由于其较高

的载流子迁移率、适当的带隙、较大的开关比以及

带隙具有层数依赖性等优点，迅速成为材料领域的

研究热点[4-6]。二碲化钼（MoTe2）是TMDs家族重
要的组成部分，其除了具有上述提到的优异性质

外，还具有一些十分独特的性质。与其它TMDs材
料相比，MoTe2的能带隙最小（1.1 eＶ）[7]，并且

MoTe2是唯一一种半导体的三棱柱结构（2H相）和
金属性质的扭曲八面体结构（1T’相）均能稳定存
在的材料，而且这两种相结构在一定条件下可以发

生可逆转变[8]。这些优异的性质使MoTe2材料在电

子和光电器件领域具有广泛的应用前景。 
然而尽管MoTe2材料具有众多优异的性质，该

材料的制备却是一个很大的难题，目前化学气相沉

积法（CVD）被认为是制备二维MoTe2薄膜最有效

的方法，但是由于Mo、Te之间电负差很小，导致
Mo和Te原子间通过化学反应形成化学键很困难，
因此不容易得到纯相的MoTe2薄膜

[9]。本文利用密

度泛函理论第一性原理的超软赝势的方法进行理

论计算，分析了MoTe2的能带结构、态密度和光学

性质等物理特性，这为制备该材料提供理论参数参

考。首先利用基于密度泛函方法的从头计算量子力

学程序软件CASTEP[10]对晶体的结构进行优化，计

算分析得到了能带结构图、态密度图以及介电函数

图等示意图，再根据优化后的结构图进一步分析得

到MoTe2各物理性质参数，再利用相关数据分析计

算出MoTe2的光学性质。 

1  理论计算方法 

1.1  模型及计算方法 
图1是MoTe2的分子结构示意图，从图中可以得

到MoTe2晶体结构属于类似于石墨烯的六方晶系中

的正交晶系。晶格常数为a=0.352 nm；b=0.352 nm；
c=1.397 nm。 

 
图1 MoTe2晶体结构示意图 

Fig.1 The atomic structure diagram of MoTe2 

 

本文基于密度泛函理论的从头计算量子力学

程序软件CASTEP程序包，采用第一性原理中的超
软赝势的方法理论模拟晶体、晶体界面和晶体表面

的特性。利用BFGS算法优化MoTe2晶体结构，计算

分析能带结构、电子态密度和光学性质。计算过程

中，忽略电子的自旋影响，采用超软赝势平面波的

方法处理离子及价电子之间的相互作用，其中截断

能为Ecut=320 eV，价电子选取Mo的4d55s1电子和Te
的5s25p4组态电子，其它的轨道电子固定为芯电子。

自洽精度为每一个原子的能量不超过5×10-7eV，布
里渊区的k点设置为8×8×2。 
1.2 MoTe2的光学性质 

MoTe2的光学特性函数可以由复介电函数

ε(ω)=ε1(ω)+iε2(ε)[11]转换得到。其中复介电函数和复

折射率关系如下： 
2 2

1 n kε = −                   (1) 

2 2nkε =                     (2) 

式中n为消光系数，k代表折射率。从MoTe2跃迁的

概率导出介电函数的虚部，再根据科拉莫斯-克勒尼
之间的色散关系，由介电函数虚部计算进而得到函

数实部，关系如下[12]： 
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上两式中， 1ε 和 2ε 分别是介电函数的实部和虚



井冈山大学学报(自然科学版) 12 

部，m和 E分别是自由电子的质量和电量，ω是入
射光子频率，C 为导带和 V 为价带，BZ 代表是第

一布里渊区，K是倒格矢， 2( )CVa M K⋅ 是动量转移

概率矩阵元， cE ( )K 和 VE ( )K 分别代表导带和价带

上的本征能级。 
由于折射率、吸收谱和反射系数等光学性质的

函数与介电函数存在一定的联系，因此可以通过

KK关系得出其他光学参量。 

2  计算结果及讨论 

2.1  MoTe2的电子结构 
图2是MoTe2电子的能带结构图。图中表明

MoTe2导带的最小值为1.036 eV，在第一布里渊区
的K点取得，在第一布里渊区的G点取得价带的最
大值为-0.03 eV。由于最大和最小值的取得点不在
同一点上，说明带隙结构为间接带隙，带隙宽度为

Egap=1.066 eV，与实验值1.1 eV[7]吻合较好。各布里

渊区中高对称点的导带和价带能量特征值如表1所
示。根据晶体场论配位对中心离子的d轨道和f轨道
的影响，利用分子轨道理论对双原子分子的分子结

构及配位场进行了有效的近似，可以影响费米面附

近的能量。分析能带结构可得轨道分裂发生在G点，
是因为Mo的d轨道电子之间存在扰动的缘故，致使
导带分裂变成导带及次导带。从图中还能够看出，

G点位置出现了简并能峰，这是因为价带和次价带
在G点出现了简并现象。综上分析可知，能带结构
构成的缘由，是由于电子在分裂d轨道上的再次分
布引起能级分裂形成的。 
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图2 能带结构图 

Fig.2 The band structure of MoTe2 

 

表 1 MoTe2各K点在价带最高点Ev和导带最低点Ec的能量值 

Table 1 The energy value of Ev and Ec of MoTe2 in the K points 

 G A H K G M L 

Ec/eV 2.825 2.888 1.018 1.036 2.843 1.297 1.333 

Ev/eV 0.0 -0.97 -0.196 -0.034 -0.030 -0.267 -0.447 

 

图 3是MoTe2电子态密度分布图，直观地表示

了各电子态对导带与价带的作用。由总态密度分布图可

知，各峰值出现的能量区间有-61.394 eV~-60.297 eV，

-35.65eV~-34.335 eV ， -13.265eV~-9.879 eV ，

-6.116~0.28 eV和 0.28 eV~8.558 eV。结合Mo和 Te

原子的分态密度图进行分析可知：当MoTe2处于价

带-61.394 eV~-60.297 eV的能量区间时，峰值主要

由Mo原子的 5s电子和 Te原子的 5s电子共同决定

的；而处于-35.65 eV~-34.335 eV 能量区间时，由

Mo的 4p电子和 Te原子的 5p电子共同决定的；当

处于-13.265 eV~-9.879 eV 的能量区间时，主要由

Te 的 5s 电子决定，其它电子贡献较少；当处于

-6.116~0.28 eV能量区间时，主要由 Te的 4d5p电

子和Mo的 4d电子共同决定，其余电子在此能量区

间的贡献较小；而能量区间在 0.28 eV~8.558 eV导

带能量范围的中，主要由Mo的4d电子和Te的4d5p

电子共同决定的，Te的 5s电子和Mo的 4p5s电子

只有少量贡献。结合分态密度图可推出，中心原子

的轨道容易排列组合，形成杂化轨道。从图 3中还

可以发现，当Mo的 4d电子和 Te的 5s5p电子的能

量值为 0.28 eV时将形成杂化轨道，这个杂化轨道

形成了价带顶。从能带结构图中可以知道简并度出

现在价带的 G点，这种现象也可以被证明。从分态

密度图 3(b)可以看出，在 1.597 eV 能量值附近，

Mo 的 4d 电子的次峰表明导带主要由 Mo的 4d态

决定，而结合能带结构图表明它恰好对应于导带的

最小值并构成导带的底部，并且在过度自由状态下

的Mo的 4d电子很可能在影响下形成扰动态 Te的

5p电子，这是由于自旋轨道耦合会诱导轨道分裂形

成的，与能级结构分析结果一致。 
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(a) 总态密度图 (b) Mo分态密度图 (c) Te分态密度图 

图 3 态密度图 
Fig.3 The state density of MoTe2 

2.2   MoTe2的光学性质 
2.2.1  MoTe2的复介电函数 
由于介电函数的虚部能够通过一定的关系得

出其他的光学性质，而且介电函数的虚部及实部有

着因果关系，他们之间可以通过 KK关系相互转化
得到，因此介电函数在光学性质的计算过程中是非

常重要的一部分。 
图4为入射光子能量范围0~20 eV内的介电函

数，表明介电函数的实部Rm和虚部Im随光子能量的

变化关系。图中表明实部的极大值为25.73 eV，而
虚部的极大值为21.12 eV，1.90eV和16.33 eV两个能
量为实部的曲线和实轴的交点，介电函数的实部取

得负值时的能量范围是3.6~16.33 eV，实部的极小
值为-7.03 eV而虚部的极小值为0 eV。介电函数虚部
Im反映物质对光的吸收情况，一般由图中的介电峰

呈现，因为介电峰是由价带和导带之间的电子相互

转变形成的，从这个介电峰值，还可以看出电子结

构和其他光学性质及光谱信息。将介电函数图和态

密度图进行对比分析，可以得出电子的跃迁的信

息，再通过计算能级之间的能量差，则可推出介电

常数虚部的谱线频率，然后依靠能量之间存在的差

异，计算出介电常数虚部Im及其谱线频率，最后由

电子的跃迁概率推导出强度。 
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图 4  复介电函数 

Fig.4 The dielectric function of MoTe2 

2.2.2  MoTe2的复折射率 
根据介电函数分析得到的信息，由于介电函数

的虚部与其它光学性质存在一定的相互关系，因此

可以通过获得的介电函数的虚部参数，获得该材料

的折射率、吸收谱和能量损函数等光学性质。图 5
为 MoTe2的复折射率随频率的分布关系图，n 和 k
分别为折射率和消光系数。分析图 5可知，光电子
能量在 0～1.14 eV范围内出现了最大的折射率，但
当大于 1.14 eV时，折射率逐渐变小，且在 7.87 eV
时，出现一个较小的峰值，最后逐渐降低为 0。由
复折射率与介电函数之间的关系可得消光系数 k，
如下：  

2 2
1 n kε = −                  (5) 

2 2nkε =                    (6) 

由图可知，消光系数 k在 E = 4.53 eV处有一极
大值，在 E < 0.01 eV及 E > 16.58 eV区域内，k趋
于零，但在 k 曲线的递增和递减区，n 曲线出现峰
值和低谷，它们的位置分别为 6.48 eV和 7.87 eV。 
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图5  MoTe2的复折射率 

Fig.5 The refractive index of MoTe2 
 

2.2.3  MoTe2的反射谱 
图6为随光子能量变化时反射率的变化趋势。

如图6所示，反射率出现了三个峰值和两个低谷的
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变化趋势，在0~5.82 eV的能量范围内，反射率具有
0.64 eV的峰值；在5.82~7.6 eV，反射率具有0.37 eV
的低谷；在7.6~11.21 eV，反射率具有0.82 eV的最
大峰值；在11.21~14.60 eV，反射率具有0.69 eV的
低谷；在14.60~16.09 eV，反射率具有0.82 eV最大
的峰值，之后迅速减少趋于零。这些分析表明反射

率大部分值都大于0.4，说明MoTe2具有相对较高的

反射率，处于该区域内的入射光大部分会被反射回

来，具备较强的反射性质。通过比较分析发现，最

大反射率0.82 eV小于MoS2(0.93 eV)[13]，说明MoTe2

晶体更易吸收光子。 
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图 6 MoTe2的反射谱 
Fig.6 The reflectivity of MoTe2 

 

2.2.4  MoTe2的吸收谱 
通过介电函数虚部与吸收系数 α之间的关系，

可得出吸收系数如图 7所示。 

2nc
ωα ε=                     (7) 

关系式中， 2ε 为介电函数的虚部，n为折射率，

c 为真空中的光速，ω 为入射光的频率。从 MoTe2

的吸收光谱图可看出，吸收峰分别位于 5.20 eV和
9.05 eV。这是因为 Te 的 5s 电子跃迁到 Mo 的 4d
电子和 Mo的 4 s电子跃迁到 Te的 5 p电子态。
同时吸收光谱在高能区域更高，且在 9.05 eV 处
存在一个最大吸收峰 283651 cm-1（MoS2 的值为

317027 cm-1）[13]，这说明MoS2晶体具有更强的吸

收红外光子的特性，这与反射率分析结果一致。当

光子能量大于 17.53 eV时，MoTe2的吸收值趋于零，

这种现象称为“透明现象”，意味着当红外光通过

MoTe2晶体时，不会被吸收。 
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图 7 吸收谱 

Fig.7 The absorption of MoTe2 
 

2.2.5  MoTe2的能量损失函数 
物质的能量损失函数揭示了各状态的粒子持

续集体震荡的关系特性。根据MoTe2的能量损失函

数分别与复介电函数实部和虚部所对应的关系式

即可推出能量损失函数如图 8。由图可知，在能量
E=16.40 eV处，函数存在最大值为 63.39 eV，之后
曲线由峰值近乎笔直减小直到 0。结合态密度和能
带结构图可推出：在 E=16.40 eV处 Mo 的 4s、4d
和 Te的 5p电子发生共振，处在原子最活跃的时候。
在 E＜13.18 eV和 E>17.26 eV范围内发生的能量损
失值几乎为 0，也就是说电子之间的共振非常微弱，
即电子之间没有发生共振现象。通过比较分析发现，

最大能量损失值63.39 eV小于MoS2 (139.01 eV)[13]，

说明该晶体的粒子持续集体震荡特性小于 MoS2

晶体。 
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图 8 MoTe2的能量损失函数 
Fig.8 The energy loss function of MoTe2 

 

2.2.6  MoTe2的光电导率 
由光电导率实部 Re 与介电函数虚部 2ε 的关系

可推出MoTe2的光电导率如图 9所示。 

0 2( ) ( )rσ ω ε ωε ω=                (8) 

关系式中 σr为光电导率的实部，ε0为真空介电
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场数，ε0为介电函数的虚部。物质的光电导率的实

部代表能带间电子跃迁信息，峰值为诸多电子从价

带到导带跃迁的贡献之和。图 9中 Im为光电导率虚

部，Re为光电导率实部。其中 Re曲线出现两个峰

值，分别位于 3.62 eV和 8.25 eV位置处，分析发现
这两个峰值恰好与介电函数的虚部和吸收谱的峰

值的位置相差不远。Im曲线中的峰值位于实部递减

区域，谷位出现在实部的递增区域，其峰值分别在

5.36 eV和 9.29 eV处。不难看出，该位置与介电函
数的虚部以及吸收谱的峰值位置非常相近。 
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图 9 MoTe2的光电导率 
Fig.9 The conductivity of MoTe2 

3  结论 

本文采用第一性原理的超软赝势方法计算和

分析了MoTe2的能带结构、态密度和光学性质。得

出材料MoTe2具有间接带隙宽为1.066 eV的半导体
材料，价带和导带均由 Mo 和 Te 的价电子起作用
形成的。由光学性质分析得出介电函数的实部和虚

部的峰值都出现在低能区；光吸收谱显示材料

MoTe2 对紫外光的吸收作用最大，吸收系数为

2.84×105 cm-1，其它区域吸收系数趋于 0，出现了
“透明现象”；光子能量位于 16.40 eV位置附件出
现了共振现象，其它位置的电子之间共振非常微

弱。这些电子结构和光学性质奠定了该材料在制作

微电子和光电子器件方面的主导作用，尤其是在紫

外探测器应用方面有着潜在的应用前景。 
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