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摘要： 硼烯的同素异构体中由于多中心键的存在，其主要展现出金属性；能隙值的缺

乏限制了其在微电子和光电子领域中的应用。本文我们提出利用硫族原子掺杂，打破六

角硼烯中的电子离域特性，从而在硼烯中引入禁带。通过第一性原理计算，我们得到了

一组由硼-硫族元素组成的直接带隙半导体材料（B2X, X = O, S, Se, Te）；杂化密度泛函

HSE06 计算得到的能隙值分别为 2.84，0.97 和 1.04 eV，该能隙值还可以通过外部应力

进行有效地调节，且其电子有效质量与报道的 MoS2 相当。此外，B2X 单层还展现出良

好的可见光吸收性能 ，并随层数的增加而增强。本论文的研究结果提供了一种在六角

硼烯中引入能隙值的方法，为硼烯在柔性电子器件、光子电子期间和光伏领域中的应用

提供了可能。 
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