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摘要：MoSe2的光电响应波段与光纤通信窗口高度匹配，是构建可调谐近红外光电探测器的理想材料。

利用金刚石对顶砧装置，通过原位高压 X射线衍射、拉曼光谱、红外反射光谱和光电流测试，结合密度泛

函理论计算，系统研究了MoSe2在高压下的结构演化和光电性能调控规律。结果表明，在 0~10 GPa范围

内，MoSe2维持六方 2H相结构，呈各向异性压缩，c轴压缩率约为 a轴的 3倍，红外反射光谱显示，反射

率随压力单调上升，对应带隙减小趋势。第一性原理计算揭示压力诱导导带底下移，带隙从 1.24 eV（0 

GPa）近乎线性窄化至 0.77 eV（4 GPa），光吸收能力相应提升。光电测试发现，光电流随压力先增大后消

失，0.4~3.9 GPa范围内逐步增强并在 3.9 GPa达到峰值（约为常压的 2倍），4.3 GPa时因暗电流淹没信号

而完全消失。理论计算与实验结果相互印证，阐明了压力调控光电性能的电子结构机制，为基于MoSe2的

压致光谱调制器件开发提供了实验基础和理论支撑。
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光电探测器作为光信号[1]与电信号[5]转换的核心器件，是现代信息技术和光电子系统的关键组成

部分。随着机器视觉[9]、光纤通信[11]和生物医学监测[13]等技术的快速发展，对高性能光电探测器的需

求日益迫切，特别是在光谱响应可调谐性[15]、宽光谱覆盖范围[17]、高灵敏度[19]和快速响应[21]等方面

提出了更高要求。在工业自动化领域，机器视觉系统依靠高灵敏度光电探测器实现微米级缺陷检测和

实时质量监控，对硅片、平板显示器和电动汽车电池等关键部件进行精密检测[23]；在高速光通信领

域，随着数据传输速率向太比特每秒（Tbps）量级发展，光电探测器需要具备更高的带宽和响应速度

以满足光纤通信系统的需求[25]；在生物医学领域，可穿戴健康监测设备利用光电探测器实现脉搏血

氧测定、组织成像和神经活动传感等功能，要求器件具备近红外响应能力和柔性集成特性[27]。传统

光电探测器材料如硅（Si）、锗（Ge）[29]等虽然工艺成熟、成本低廉，但其固定的窄带隙限制了光

谱响应范围，难以实现动态可调的光电探测，无法充分满足上述多样化应用场景的需求。

近年来，二维（2D）材料凭借其独特的光电性质，如强光-物质相互作用、可调带隙结构和优异
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的机械柔性，成为光电子应用领域极具前景的候选材料[31]。特别是过渡金属硫族化合物（TMDs），

因其带隙可通过层数[33]、应变[34]、电场 Error! Reference source not found.等外场调控实现从可见光到近红外的

宽光谱覆盖，在可调谐光电探测器和光谱调制器件方面展现出巨大潜力。

外场调控是优化二维材料光电性能的有效手段。其中，静水压调控作为一种"干净"、连续且可逆

的物理手段，能够在不引入化学杂质和缺陷的情况下，通过缩短原子间化学键长[35]，精确调控材料

的晶体结构[37]和电子结构[38]，从而实现带隙和光电性质的连续可调。近年来，高压技术在光电材料

领域受到广泛关注，为开发可调谐光电探测器和压致光谱调制器件提供了新思路。例如，单层 MoS2

在约 1.9 GPa 处发生直接-间接带隙转变，伴随直接带隙蓝移和间接带隙红移，转变后有效带隙随压

力增大持续减小，光吸收边显著红移，实现了光谱响应的压强调控[39]；WS2在压力作用下 S-S 层间

相互作用增强，带隙减小，其响应度和外量子效率在 17.2 GPa 附近提升约两个数量级，展现了优异

的压力调谐光电响应[40]；此外，Li 等人将该策略拓展至 CsI3体系，发现光通信窗口内的压力驱动带

隙工程可显著增强光电流并拓宽探测带宽；与此同时，吸收边在压缩作用下从可见光区连续红移至近

红外区（1650 nm），实现了对整个通信波段的完全覆盖[41]。这些研究表明，通过压力调控实现光谱

响应的动态调制，是开发下一代高性能、多功能光电器件的重要策略。

然而，压力对二维材料光电性能的影响机制复杂多样，并非所有材料都呈现单调增强趋势。部分

材料在高压下由于载流子散射增强[42]、缺陷态激活[43]或暗电流激增[44]等因素，光电性能可能在特定

压力点出现衰减甚至猝灭。这种压力诱导的光电响应非单调演变行为，虽然限制了器件的工作压力窗

口，但也为设计具有压力阈值开关特性的新型光电器件[45]提供了可能。深入理解压力调控下材料光

电响应的演变规律及其物理机制，对于优化可调谐光电探测器的性能、拓展压致光谱调制器件的功能

具有重要意义。

MoSe2作为 TMDs 家族的重要成员，具有层数依赖的可调带隙（块体约为 1.09 eV，位于近红外

区）[47]和优异的光电特性，其光电响应波段与光纤通信窗口（1310 nm、1550 nm）高度匹配，在光

通信及近红外成像/探测领域具有重要应用价值，是构建可调谐光电探测器的理想材料。然而，目前

关于 MoSe2在高压下的光电响应行为研究仍较为缺乏，特别是其光电流随压力的演变规律及内在机

制尚不清楚。本工作采用原位高压表征技术，结合高压 X 射线衍射（XRD）、拉曼光谱、红外反射

率和光电流测试，系统研究了 MoSe2在压力下的结构演变和光电性能变化，并通过密度泛函理论计

算揭示了带隙和光吸收度的压力依赖性。这些结果阐明 MoSe2在高压下的结构稳定性、带隙演变和

光电响应特性，不仅有助于深化对二维材料压致光电效应的理解，更为设计基于 MoSe2的压致光谱

调制器件、实现光电响应的动态调控提供实验依据和理论指导。

1 实  验

1.1  样品处理与常压表征 
MoSe2晶体购自深圳六碳科技有限公司，纯度＞99.9999%。

实验所用 MoSe2样品的结构特性采用 X 射线衍射（XRD）进行表征，使用 Bruker D8 Advance

型 X 射线衍射仪（Cu Kα 辐射，波长 λ = 1.5406 Å），工作电压 40 kV，工作电流 40 mA。XRD 测试

在 2θ 范围为 10-40°内进行，步长 0.02°，每步计数时间 1 秒。样品的表面形貌和元素组成通过
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Phenom Pro 型扫描电子显微镜（SEM）配备的能谱仪（EDS）进行分析。微观结构进一步采用 JEM-

F200 型场发射透射电子显微镜（TEM）进行观察，加速电压 200 kV。光学吸收光谱使用 Agilent 

Cary 5000 型紫外-可见-近红外分光光度计进行测试，用于确定带隙能量。

1.2  原位高压实验 

高压 X 射线衍射、拉曼光谱和红外反射光谱实验采用 IIa 型金刚石压砧（台面直径 300 μm），

具体如下：

高压 X 射线衍射实验在上海同步辐射光源（SSRF）BL17UM 线站开展，入射 X 射线能量为

22.85 keV（波长 0.5427 Å），经 KB 镜聚焦后形成半高宽约 3 μm（水平）×2 μm（垂直）的矩形微束

光斑，衍射图谱由 EIGER 2X-16M 面探测器记录。装样采用金刚石对顶砧（DAC）装置，选用 IIa 型

金刚石压砧（台面直径 300 μm）配合 T301 不锈钢垫片，垫片预压后钻取直径约 120 μm 的样品腔，

将 MoSe2样品置于腔体中心，红宝石微晶置于样品近邻区域用于原位压力标定，二者以硅油作为传

压介质封装于腔体内，以提供准静水压环境。

高压拉曼光谱测试采用 LabRAM 显微拉曼系统，激发光源为 532 nm 固体激光器，光斑尺寸约 2 

× 2 μm2，光谱收集范围为 50-500 cm-1,激发功率为 1%，采集时间为 120 s。DAC 装样方案同前述高压

X 射线衍射实验，将 MoSe2样品与红宝石微晶共同封装于腔体内，传压介质改用氩气（Ar），以提

供准静水压环境。

高压红外反射光谱实验使用 VERTEX 70v 光谱仪，采用镜面反射模式，光斑聚焦至 50×50 μm2，

测试前固定光阑尺寸以确保数据定量准确性。DAC 装样方案同前述实验，选用 IIa 型金刚石压砧（台

面直径 300 μm）及 T301 不锈钢垫片，垫片预压后钻取样品腔，将 MoSe2样品紧密填充于腔体内并

压平，使其上表面形成平整镜面以直接接收入射光并产生镜面反射.

高压光电流测试采用 Ia 型金刚石压砧（台面直径 400 μm）配合 T301 不锈钢垫片。垫片预压后

钻初始孔（~380 μm），填充立方氮化硼（c-BN）粉末并预压至 20 GPa 形成绝缘层，随后在垫片表

面涂覆绝缘灰胶与侧壁 c-BN 相连并于 140 °C 固化 3 小时，二次激光打孔后形成直径约 200 μm 的洁

净样品腔。将待测样品装入样品腔后，采用两线法引入 Pt 电极，以 0.1 V 偏压通过 Keithley 4200A-

SCS 半导体参数分析仪进行光电流信号采集，其中照射光源为氙灯直接照射（30 s 光照/30 s 暗态），

光功率密度约为 2 mW/cm2。图 1 展示了光电流测试系统的关键组成部分：（a）为测试原理示意图，

显示了光源、DAC 样品腔、外接电路及电流检测的基本配置；（b）为装配完毕的 DAC 装置外部实

物图，可见金刚石压砧对中及电极引线引出状态；（c）为显微镜下样品腔内部结构的俯视图，清晰

展示了 c-BN 绝缘层、中心样品、红宝石（Ruby）压力标定微晶以及两侧铂片电极的相对位置布局。
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(a)

(b)

(c)

图 1 (a) 原位高压光电流测试原理图；(b) DAC 装置外部实物图；(c) 显微镜下样品腔内部结构俯视图

Fig. 1 (a) Schematic illustration of the in-situ high-pressure photocurrent measurement; (b) Photograph of the external DAC 
setup; (c) Top-view optical microscope image showing the internal structure of the sample chamber.

原位高压实验采用红宝石R1荧光峰标定压力，其波长位移与压力满足如下非线性关系式[46]为：

p = (19.04/5)×103{[(λ₀+Δλ) /λ₀]5−1}                         (1)
式中：λ0为常压R1峰位；Δλ=λ−λ0为实测位移；λ为高压R1峰位，nm。实验中，将红宝石球与样品共

同装入样品腔，升压过程中同步记录R1峰位，并按式(1)计算样品所受压力。

1.3  第一性原理计算方法

本研究的理论计算基于第一性原理密度泛函理论（DFT）[48]，交换关联能采用广义梯度近似

（GGA）下的 Perdew-Burke-Ernzerhof（PBE）[49]泛函描述，使用平面波赝势方法进行波函数展开。

为模拟高压环境，计算中对晶胞施加静水压力条件。

为确保计算结果的可靠性，结构优化过程设置了严格的收敛判据：每个原子的自洽能量收敛于

5×10-6 eV 以下，原子所受最大力小于 0.01 eV·Å-1，最大应力小于 0.02 GPa，且最大原子位移小于

5×10-4 Å。

2 结果与讨论

2.1  MoSe2的常压表征

采用 GSASII 软件对常压 XRD 数据进行 Rietveld 精修处理，结果如图 2(a)所示。实测数据与计

算曲线高度吻合，无杂峰存在，表明样品为纯相 MoSe2且具有高度结晶性。如图 2(b)所示，MoSe2具

有六方晶系结构（空间群 P63/mmc），呈现典型的 2H 相层状特征，其基本结构单元为 Se-Mo-Se 三

明治状单层，Mo 原子处于三角棱柱配位中心。
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图2 (a) MoSe2 在常压下XRD数据的 Rietveld 精修结果；(b) MoSe2 的晶体结构示意图（紫色：Mo；绿色：Se）
Fig. 2 (a) Rietveld refinement of MoSe2 at ambient pressure; (b) Schematic illustration of the crystal structure of MoSe2 

(purple: Mo; green: Se)

采用扫描电子显微镜（SEM）、能谱分析（EDS）及透射电子显微镜（TEM）对样品的形貌、

成分及微观结构进行系统表征。如图 3(a)所示，SEM 图像显示 MoSe2呈现显著的层状堆叠特征，片

层结构完整，边缘规整且可见台阶状边缘。图 3(b)的 EDS 分析表明样品仅含 Mo 与 Se 两种元素，元

素分布均匀，化学计量比接近理论值 1:2。图 3(c)的 TEM 晶格像显示出清晰、连续的二维原子排列及

规整的晶格条纹，未见明显晶格畸变或无序区域，证实了样品良好的结晶质量。

图3 (a) MoSe2的SEM图像；(b) MoSe2的EDS能谱及元素组成；(c) MoSe2的TEM晶格像

Fig. 3 (a) SEM image of MoSe2; (b) EDS spectrum and elemental composition of MoSe2; (c) TEM lattice image of MoSe2

为表征 MoSe2的光学性质，对其进行了常压下的紫外-可见-近红外吸收光谱测量。采用 Tauc 法

对光谱数据进行分析处理，如图 4 所示，以入射光子能量(hν)为横坐标、(αhν)1/2 为纵坐标构建 Tauc

图，确定了 MoSe2的间接带隙约为 1.19 eV，与近红外光通信窗口高度契合，同时该结果与文献[47]中

报道的块体 MoSe2带隙数据（约 1.09 eV）符合较好。
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图 4 大气压下块体 MoSe2的 Tauc 图

Fig. 4 Tauc plot of bulk MoSe2 at ambient pressure.

2.2  MoSe2的高压原位XRD表征

为探究 MoSe2在高压下的结构演化行为，利用金刚石对顶砧装置开展了原位高压 XRD 实验（最

高 10.6 GPa）。如图 5(a)所示，随压力增加，所有衍射峰系统性向高角度偏移，表明晶面间距持续压

缩；且在 0.3~10.6 GPa 范围内未出现新峰或劈裂，证实 MoSe2维持 2H 相结构，未发生压力驱动的结

构相变（图中箭头所指为 0.3 GPa 时 Ruby 压力标定物质的特征峰）。

利用 GSAS-Ⅱ软件对高压 XRD 数据进行 Rietveld 精修，获得晶格参数演化如图 5(b)、(c)所示。

结果表明，晶格常数 a、c 及单胞体积 V 均随压力单调减小，但 c 轴（层间方向）压缩速率显著快于

a 轴（面内方向）。这种各向异性源于 MoSe2层状结构的本质差异：a 轴由强共价 Mo-Se 键构成，抵

抗形变能力强；而 c 轴依赖弱的层间范德华作用，易于压缩。

如表 1 所示，在 0~10.6 GPa 范围内，c 轴压缩率达 6.3%（12.911 Å → 12.101 Å），约为 a 轴

（2.2%，3.288 Å → 3.216 Å）的三倍；晶胞体积由 120.78 Å³降至 108.40 Å3，总体压缩率 10.2%。体

积演化曲线平滑，无斜率突变，进一步证实结构稳定性。利用三阶 Birch-Murnaghan 状态方程拟合得

到体弹性模量为 69 GPa，与前人研究高度一致[50]。
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图5 (a) MoSe2不同压力下的原位XRD图谱；(b) MoSe2 归一化晶格参数随压力的演化；(c) MoSe2 晶胞体积随压力的演

化

Fig. 5 (a) In-situ XRD patterns of MoSe2 at various pressures; (b) Pressure dependence of normalized lattice parameters of 
MoSe2; (c) Evolution of unit cell volume of MoSe2 with pressure

表1 高压条件下 MoSe2 晶体结构参数

Table 1 Crystal structure parameters of MoSe2 under high pressure.

压力 (GPa) a (Å) c (Å) V (Å3)

0 (1 atm)

0.3

3.288

3.286

12.911

12.888

120.777

120.530

0.9 3.279 12.808 119.329

1.4 3.273 12.667 118.154

2.5 3.266 12.640 116.825

3.2 3.258 12.555 115.473

4.5 3.250 12.441 113.806

7.1 3.241 12.327 111.074

9.0 3.229 12.216 109.323

10.6 3.216 12.101 108.397
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2.3  MoSe2的高压原位拉曼光谱

为深入探究 MoSe2在高压下的局域结构演化，对其进行了原位高压拉曼光谱测试。2H-MoSe2理

论上具有 12 个拉曼活性振动模式，其中 E2g（面内剪切振动）和 A1g（面外呼吸振动）模式是表征其

结构特征的关键指纹峰[51]。

如图 6(a)所示，在常压下时，E2g和 A1g模式分别位于 286.1 cm-1和 241.6 cm-1。如图 6(b)、(c)所

示，随着压力从 0.7 GPa 增至 10.2 GPa，两特征峰均连续向高波数方向蓝移，且未观察到新峰出现或

原有峰消失，亦未见峰位突变或劈裂，表明 MoSe2在此压力范围内保持了 2H 相结构，未发生压力诱

导的结构相变，与高压 XRD 结果相互印证。

这种单调蓝移行为源于高压下原子间距减小及电子云重叠增强，导致有效键力常数增大。值得注

意的是，A1g模式对压力的敏感性显著高于 E2g模式，表现为更大的频移速率。这反映了面外振动模

式对层间距离变化的高度敏感性：A1g作为 Se-Mo-Se 三明治结构的面外呼吸振动，其频率直接受层

间耦合强度影响，压力作用下层间距减小增强了层间 Se-Se 相互作用，从而显著提升了该模式的振动

频率；而 E2g作为面内剪切模式，主要受 Mo-Se 共价键强度调控，层内强共价键对外部压力的响应相

对惰性。这种振动模式对压力响应的差异性，进一步佐证了 MoSe2在压缩过程中层间与层内区域形

变程度的显著不同，为理解层状材料的高压晶格动力学提供了微观视角。

图6 (a) MoSe2在常压（1 atm）下的原位拉曼光谱；(b) MoSe2不同压力下的原位拉曼光谱；(c) E2g和A1g模式拉曼频移随

压力的演化

Fig. 6 (a) Raman spectra of MoSe2 at ambient pressure (1 atm); (b) In-situ Raman spectra of MoSe2 at various pressures; (c) 
Pressure-dependent Raman shifts of the E2g and A1g modes

2.4  MoSe2的高压原位近红外光谱

为探究 MoSe2在高压下的光学性质演化，对其进行了原位高压近红外反射光谱测试。如图 7(a)所

示，在 0.8~9.4 GPa 范围内，MoSe2的反射率随压力升高整体呈上升趋势，反射信号在近红外波段逐

渐增强，表明压力有效增强了材料的光与物质相互作用。

反射率的提升源于晶格压缩导致的电子结构变化：压力作用下，原子间距缩短，电子轨道重叠增

加，带间跃迁概率增大，同时层间相互作用增强，进一步提升了光学响应。定量分析显示，反射光谱

积分强度随压力单调递增，如图 7(b)所示，证实压力对 MoSe2光学性能的有效调控。

在整个压力区间内，反射光谱形状保持稳定，表明材料维持半导体特性，未发生金属化转变。这
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些结果为 MoSe2在高压光电探测领域的应用提供了实验基础。

图7 (a) MoSe2不同压力下的近红外反射光谱；(b) 积分强度随压力的演化

Fig. 7 (a) Near-infrared reflectivity spectra of MoSe2 at various pressures; (b) Evolution of integral intensity with pressure

2.5  MoSe2的高压原位光电响应性能表征

为探究 MoSe2在高压下的光电响应特性，在金刚石对顶砧装置中开展了原位光电流测试。如图

8(a)所示，在 0.4~4.8 GPa 范围内，I-V 曲线均呈现良好的线性特征，表明样品与 Pt 电极保持了稳定

的欧姆接触。结果如图 8(b)所示，光电流表现出良好的开关特性和可重复性，但随压力升高响应曲线

波动加剧，表明高压下缺陷态密度增加，光生载流子被缺陷暂时捕获后缓慢释放[52]。

如图 8(c)所示，光电流随压力演化呈现先上升后消失的趋势：从 0.4 GPa 开始光电流逐步增大，

约 2 GPa 后增长速率减缓，在 3.9 GPa 达到最大值（增强约 2 倍）；当压力达到 4.3 GPa 后光电流信

号消失。光电流的提升归因于压力诱导的带隙窄化增强了光吸收能力；而高压区的信号消失则是由于

暗电流急剧增大，完全淹没了光电流信号。这一结果证实了高压对 MoSe2光电性能的有效调控，同

时揭示了高压光电测试中暗电流控制的重要性。

图8 (a) MoSe2在不同压力下的I-V特性曲线；(b) 不同压力下光电流的时域响应（30 s光照/30 s暗态循环）；(c) 光电流

随压力的演化规律
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Fig. 8 (a) I-V characteristic curves of MoSe2 at various pressures; (b) Time-dependent photocurrent response under periodic 

illumination (30 s light on/30 s light off cycles) at various pressures; (c) Evolution of photocurrent as a function of pressure

2.6  MoSe2的高压原位理论计算研究

为深入阐明 MoSe2高压光电响应的电子结构起源，本研究基于密度泛函理论计算了其能带结构

与光学吸收特性。如图 9(a)所示，常压下 MoSe2为间接带隙半导体，带隙值为 1.24 eV，与实验测量

值及前期理论报道[47]契合良好。施加压力后，导带底向低能方向移动，至 4 GPa 时带隙降至 0.77 eV，

但仍保持间接带隙特性。图 9(b)定量给出了带隙随压力的演变规律，带隙与压力呈近似线性关系，压

力系数约为-0.122 eV/GPa。这一变化主要源于导带底能级的持续下移，表明压力对导带电子态具有显

著的调控作用。进一步的光学吸收计算结果如图 9(c)所示，相较于 0 GPa，4 GPa 压力下的吸收光谱

在可见至近红外区域的积分面积增加约 20%，表明材料的光捕获能力随压力显著提升。这一理论结

果与实验中观察到的光电流增强趋势相吻合，从电子结构层面证实了高压调控对 MoSe2光电性能的

有效调制。

(a) (b) (c)

图9 (a) MoSe2在不同压力下的能带结构；(b) 带隙随压力的线性演化关系；(c) 不同压力下的光吸收谱

Fig. 9 (a) Calculated band structures of MoSe2 at different pressures; (b) Linear evolution of bandgap as a function of pressure; 
(c) Calculated optical absorption spectra at various pressures

3 结  论

综上所述，本研究系统探究了高对称 2H 相 MoSe2 在高压下的结构演化、电子能带调控及光电

响应特性。实验与理论计算表明，在 0-10 GPa 范围内 MoSe2 保持六方 2H 相结构，呈现显著的各

向异性压缩（c轴压缩率约6.3%，a轴约2.2%）。压力诱导导带底持续下移，使带隙从1.24 eV近乎线

性降至0.77 eV（4 GPa），光吸收能力相应提升。高压光电测试显示，光电流在0.4-3.9 GPa范围内逐

步增强并于3.9 GPa达到最大值（提升约2倍），但随后因暗电流急剧增大而于4.3 GPa处完全淹没。研

究揭示了MoSe2在高压下的结构稳定性与能带可调性，阐明了导带底下移主导的带隙窄化机制及暗电

流对高压光电探测的制约作用，为压力调谐型近红外光电探测器的设计提供了实验依据。

衷心感谢上海同步辐射装置BL17UM的光束线科学家和北京高压科学研究中心高压拉曼和红外光

谱的科研人员，在原位高压X射线衍射和原位高压红外反射和拉曼数据收集和处理过程中提供的宝贵

支持与帮助！
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Abstract: MoSe2 is a promising candidate for tunable near-infrared photodetectors owing to its band gap 
alignment with optical fiber communication windows. We combine diamond anvil cell techniques with 
density functional theory calculations to investigate pressure-induced structural evolution and 
optoelectronic modulation in MoSe2. X-ray diffraction and Raman spectroscopy confirm that the 
hexagonal 2H phase remains stable up to 10 GPa, exhibiting pronounced anisotropic compression. The 
c-axis compressibility is approximately three times that of the a-axis. Infrared reflectivity spectra show a 
monotonic increase in reflectance with pressure, indicating a bandgap narrowing trend. First-principles 
calculations reveal a pressure-driven downward shift of the conduction band minimum, with the band 
gap narrowing linearly from 1.24 eV at ambient pressure to 0.77 eV at 4 GPa and optical absorption 
being enhanced. Photocurrent increases progressively from 0.4 to 3.9 GPa, peaking at approximately 
twice the ambient value before vanishing at 4.3 GPa due to overwhelming dark current. The consistency 
between theoretical predictions and experimental observations elucidates the electronic origin of the 
pressure-tuned optoelectronic response, providing a foundation for MoSe2-based pressure-modulated 
spectral devices.

Keywords: MoSe2; high pressure; bandgap engineering; optoelectronic properties, first-principles 

calculation
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