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过渡金属原子X(X=Mn、Fe、Co)掺杂单层
Janus WSSe的第一性原理研究

安梦雅 谢 泉＊ 钱国林 梁 前 陈 蓉 张和森 王远帆

(贵州大学大数据与信息工程学院新型光电子材料与技术研究所，贵阳 550025)
摘要：二维 Janus WSSe作为一种新兴的过渡金属硫族化合物(TMDs)材料，由于其打破了面外镜像对称性，且具有内在垂直压

电和强Rashba自旋轨道耦合效应等丰富的物理特性，在自旋电子器件中具有巨大的应用潜力。本文基于密度泛函理论的第

一性原理平面波赝势方法计算了过渡金属原子X(X=Mn、Fe、Co)掺杂单层 Janus WSSe的电子结构、磁性和光学性质。结果表

明：在Chalcogen‑rich(硫族元素为多数元素)条件下的掺杂比在W‑rich(钨元素为多数元素)条件下的掺杂展现出更高的稳定性，

且掺杂后所有体系均表现出磁性。值得一提的是，对该体系进行Mn掺杂后，自旋向上通道出现杂质能级，WSSe由原来的非磁

性半导体转变成磁矩为 1.043μB的铁磁性半金属。而 Fe、Co的掺杂使得自旋向上通道和自旋向下通道均出现杂质能级，呈现

出磁矩分别为 1.584μB、2.739μB的金属性。此外，掺杂体系的静态介电常数都显著增加，极化程度增强，且介电函数虚部和光吸

收峰都发生了红移，说明掺杂有利于对可见光的吸收。
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First⁃principles study on the transition metal atoms
X (X=Mn, Fe, Co) doped Janus WSSe monolayer

AN Meng‑Ya XIE Quan＊ QIAN Guo‑Lin LIANG Qian
CHEN Rong ZHANG He‑Sen WANG Yuan‑Fan

(Institute of New Optoelectronic Materials and Technology, College of Big Data and
Information Engineering, Guizhou University, Guiyang 550025, China)

Abstract: Two‑dimensional (2D) Janus WSSe, as an emerging transition metal dichalcogenides (TMDs) material,
breaks the out‑of‑plane mirror symmetry and possesses abundant physical properties such as intrinsic vertical piezo‑
electricity and strong Rashba spin‑orbit coupling effect, which has great application potential in spintronic devices.
In this paper, the electronic structures, magnetic and optical properties of the Janus WSSe monolayer doped with
transition metal atoms X (X=Mn, Fe, Co) were calculated using the first‑principles plane wave method based on den‑
sity functional theory. The results show that doping under Chalcogen‑rich (chalcogen element is the majority ele‑
ment) condition exhibits higher stability than under W‑ rich (tungsten element is the majority element) condition,
and all systems exhibit magnetic properties after doping. After Mn doping, the impurity levels appear in the spin‑up
channel, which changes the WSSe system from a non‑magnetic semiconductor to a ferromagnetic semi‑metal with a
magnetic moment of 1.043μB. After Fe and Co doping, the impurity levels appear in both the spin‑up and spin‑down
channels, making the Fe and Co‑doped systems exhibit a metallic nature with magnetic moments of 1.584μB and
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2.739μB, respectively. In addition, the static dielectric constant of the doped system is significantly increased, the
polarization degree is enhanced, and both the imaginary part of the dielectric function and the optical absorption
peak are red‑shifted, indicating that doping is beneficial to the absorption of visible light.
Keywords: first principles; Janus WSSe monolayer; electronic structure; magnetic properties; optical properties

0 引 言

自旋电子学是一种利用电子的电荷自由度和

自旋自由度的新兴技术，在高速、低功耗的下一代

器件中应用前景广阔[1‑4]。自 2004年Novoselov等发

现石墨烯[5]以来，掀起了一股基于二维材料自旋电

子器件研究的热潮，但石墨烯零带隙的特性限制了

其在光电子器件中的发展。近年来，为了克服石墨

烯固有的零带隙问题，研究学者将目光投向了不同

类别的二维材料。这些材料因具有带隙可调特性

和高载流子迁移率在场效应管、光电器件、热电器

件等领域得到了广泛应用[6‑7]。
二 维 过 渡 金 属 硫 族 化 合 物 (transition metal

dichalcogenides，TMDs)通常写成MX2，其中M表示过

渡金属元素，如Mo、W等元素，X表示硫属元素，如

S、Se、Te等元素。它可以通过机械剥离、化学气相

沉积 (chemical vapor deposition，CVD)、外延生长[8‑12]

等方法获得，由于其具有与石墨烯相似的层状结构

和突出的化学特性，目前已经成为电子学、光学等

领域中研究最为广泛的材料之一。例如MoS2被发

现适用于气体吸附[13‑18]、气体探测[19‑23]和催化[24‑26]领
域。2017年，Lu等[27]和 Zhang等[28]成功合成了一种

非镜像对称的新型二维TMDs，其中MoS2/MoSe2中的

顶部 S/Se层完全被 Se/S原子取代(使用 CVD方法)。
由于 S和 Se原子层具有非镜像对称性，如同“双面

神”(Janus)有 2个不对称的面，因此，这种新材料被

称为 Janus MoSSe。Janus MoSSe的成功制备激发了

人们对 Janus MXY(M=Mo、W；X、Y=S、Se、Te，X≠Y)材
料的兴趣。Janus MXY材料保留了 MX2的出色性

能，与传统二维材料相比，Janus MXY材料所具有的

合适带边位置、强Rashba自旋劈裂、二次谐波产生

(second harmonic generation，SHG)响应、固有内建电

场引起的强气敏性以及强压电效应等特性，使它们

在光催化分解水、电子学、谷电子器件、光电子器件

和气体传感器等领域的研究中具有较大潜力[29‑32]。
尽管 Janus MXY具有上述优异的性能，但非磁性的

特性阻碍了其在自旋电子器件中的进一步应用。

目前，人们为了获得更好的物理化学性能，通过施

加电场、吸附、掺杂、缺陷以及构建异质结构等方法

对单层 Janus MXY进行调控，使其具有更广泛的应

用前景。

2020年，Lin等[33]用原位控制WS2单层原子的方

法在 300 ℃下注入低能 Se等离子体，从而实现 Se原
子对WS2中 S原子的可控替代，产生 Janus WSSe单
层。它具有与 Janus MoSSe单层相似的结构，唯一的

区别在于中间层的Mo原子层被W原子层所替代。

Chaurasiy 等[34]发现有缺陷的单层 Janus WSSe 对

H2S、NO、NO2和NH3等有毒气体分子敏感，特别是对

NO和NO2具有高吸附能力，这使得单层 Janus WSSe
成为具有超高灵敏度的纳米级气体传感器材料。

Lin等[35]发现 Janus WSSe表现出优于其母材(WS2和
WSe2)的光催化分解水性能，还发现外部拉伸应变可

以有效地提高其光催化分解水的性能。Zhao等[36]利
用第一性原理计算研究了过渡金属掺杂和吸附引

起的WSSe谷极化特性，发现过渡金属掺杂或吸附

会引入不同的杂质能级，这些杂质能级与WSSe的
最高价带之间的杂化会影响谷极化特性，在WSSe
中，V掺杂或 Cr在 Se表面吸附可以获得较大谷极

化，从而产生异常谷霍尔效应。Chaurasiya等[37]利用

密度泛函理论(density functional theory，DFT)研究了

双轴应变对单层WS2、Janus WSSe和WSe2稳定性和

电子性能的影响。结果发现未拉伸的单层是动态

稳定的，在拉伸应变高达 8%的情况下，仍然保持稳

定。然而，施加小的压缩应变(-2%)，则会导致结构

不稳定。Ju等[38]分别用硒和碲取代双层 Janus WSSe
一侧的硫原子，构建了WSSe/WSe2和WSSe/WSeTe
异质结构，第一性原理计算结果表明，取代均增强

了 2种异质结构的光吸收能力，促进了光生载流子

的分离，此外，WSSe/WSeTe异质结构提高了光诱导

载流子的太阳-氢转换效率和驱动力，其太阳能制

氢率高达 10.71%，是一种理想的光催化分解水催化

剂。Zhang等[39]运用第一性原理计算方法，系统地研

究了AA和AB堆叠模式下的 4种MoS2/WSSe范德瓦

耳斯异质结构，发现 S面与 S面更接近的范德瓦耳

安梦雅等：过渡金属原子X(X=Mn、Fe、Co)掺杂单层 Janus WSSe的第一性原理研究 273



无 机 化 学 学 报 第39卷
斯异质结构是间接带隙半导体，而 S面与 Se面更接

近的范德瓦耳斯异质结构是直接带隙半导体，并且

这 4种范德瓦耳斯异质结构在不同的电子转移机制

下，在可见光区均表现出良好的光吸收特性。

过去的研究表明过渡金属原子掺杂单层 Janus
WSSe在其物理性质和光催化领域有显著的效果和

丰富的应用前景，鉴于过渡金属原子 X(X=Mn、Fe、
Co)掺杂单层 Janus WSSe的研究还尚未报道，我们对

单层 Janus WSSe进行替位式掺杂，研究过渡金属原

子X(X=Mn、Fe、Co)掺杂单层 Janus WSSe的磁性、电

子结构、光学性质。

1 计算方法

基 于 DFT 的 VASP(Vienna ab initio simulation
package)[40]软件包进行第一性原理计算。采用广义

梯度近似(generalized gradient approximation，GGA)下
的PBE(Perdew Burke Ernzerhof)[41]泛函描述电子交换

和关联作用，通过投影缀加平面波 (projected aug‑
mented wave，PAW)[42]方法描述离子实和价电子的相

互作用。为了达到所需的精度，平面波截断能设置

为 500 eV，Monkhorst‑pack K点网格设置为 9×9×1。
在晶格弛豫过程中，对所有原子进行完全弛豫，能

量收敛标准为 1×10-6 eV，原子受力小于 0.1 eV·
nm-1。为了防止周期性计算时人为引入的相互作用

力，在Z方向设置了2 nm的真空层。

2 结果与讨论

2.1 结构与稳定性

计算体系选取单层 3×3×1的 Janus WSSe超胞。

图 1a为本征 Janus WSSe晶胞结构的俯视和侧视图。

从图中可以看出，单层 Janus WSSe由 S‑W‑Se三原子

薄层堆叠而成，具有类似于其母材(WSe2或WS2)的
三明治结构。图 1b为分别用过渡金属原子 X(X=
Mn、Fe、Co)对W位点进行替换式掺杂的俯视与侧

视图。

表 1给出了掺杂前后 Janus WSSe的结构参数和

形成能，优化后本征 Janus WSSe的晶格常数为

0.324 7 nm，位 于 其 母 材 WS2(0.318 nm)和 WSe2
(0.332 nm)之间[43]，W—S和W—Se的共价键长分别

为 0.242 3、0.254 0 nm，S—W—Se键角为 81.708°，这
与之前的文献[44]基本吻合，证明了计算方法的可靠

性。Mn、Fe、Co原子的引入，会导致晶格常数发生

变化。从离子半径的角度分析，由于杂质原子与被

替换的原子存在离子半径差异，Mn(0.046 nm)的离

子半径较W(0.062 nm)的离子半径小，Fe(0.065 nm)
的离子半径和 Co(0.075 nm)的离子半径相对 W
(0.062 nm)的离子半径较大，使得Mn掺杂体系的晶

格常数减小，Fe和Co掺杂体系的晶格常数增大。

形成能Eform是表征原子掺杂难易程度和掺杂体

系稳定性的物理量，掺杂形成能越低，说明结构稳

定性越好。为了进一步观察掺杂后体系的稳定性，

计算了体系形成能，掺杂体系形成能定义如下[45‑46]：
Eform=Etotal-EWSSe-μX-μW (1)

其中，Etotol为掺杂后的 Janus WSSe晶胞的总能量，

EWSSe为本征 Janus WSSe晶胞的总能量，μX和 μW分别

图1 (a)本征 Janus WSSe晶胞的俯视与侧视图;
(b)掺杂后 Janus WSSe晶胞的俯视与侧视图

Fig.1 (a) Top and side views of intrinsic Janus WSSe
cell; (b) Top and side views of Janus WSSe cell
after doping

表1 掺杂前后Janus WSSe晶胞优化后的晶格常数、键长、键角以及形成能

Table 1 Optimized lattice constants, bond lengths, bond angles, and formation energies of
Janus WSSe cell before and after doping

Model
Undoped
Mn‑doped
Fe‑doped
Co‑doped

a=b / nm
0.324 7
0.324 1
0.324 8
0.325 4

dX—S / nm
0.242 3
0.232 3
0.229 8
0.235 3

dX—Se / nm
0.254 0
0.244 7
0.247 0
0.248 8

θS—X—Se / (°)
81.708
81.384
80.610
79.883

Eform / eV
Chalcogen‑rich

—

-0.657
0.385
1.187

W‑rich
—

1.529
2.571
3.373
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表示掺杂原子X和所替换原子W的化学势，其值为

所对应块体结构在充分弛豫后的平均原子能量，并

且μW依赖于Chalcogen‑rich(硫族元素为多数元素)和
W‑rich(钨元素为多数元素)两种不同的条件。由于

不同的材料生长条件，硫族元素和钨元素会彼此约

束，所以讨论了不同材料生长条件下的W原子化学

势，定义如下[47]：
Chalcogen‑rich：
ì

í

î

ïï
ïï

μS = μ0S
μSe = μ0Se
μW = μ0W + E form,WSSe

(2)

W‑rich：
ì

í

î

ïï
ïï

μS = μ0S + E form,WSSe /2
μSe = μ0Se + E form,WSSe /2
μW = μ0W

(3)

其中 μ0S、μ0Se和 μ0W分别表示每个 S、Se原子在稳定单

质和每个W原子在体心立方结构中的能量。此外，

Eform, WSSe 是 单 层 Janus WSSe 的 形 成 能 ，其 定 义

如下[45‑46]：
E form,WSSe = μWSSe - μ0S - μ0Se - μ0W (4)
如表 1所示，在 Chalcogen‑rich条件下，Mn掺杂

体系的形成能最小且为负值，表明该体系放出能

量，增强了结构的稳定性，而其他 5种掺杂体系的形

成能均为正值，表明掺杂使得该体系吸收能量，降

低了结构的稳定性。无论在哪种生长条件下，Mn掺
杂 Janus WSSe体系的形成能都是最低的。同时，3
种掺杂体系明显在 Chalcogen‑rich条件下比在W‑
rich条件下的形成能要低，表明在此条件下更容易

构成稳定的掺杂体系。

2.2 磁性质与电子结构

2.2.1 磁性质

表 2列出了掺杂前后 Janus WSSe晶胞的总磁矩

Mtot、过渡金属原子X的局部磁矩MX、与过渡金属原

子X最邻近 S和 Se原子的局部磁矩MS和MSe以及与

过渡金属原子最邻近W原子的局部磁矩MW。从表

2中可以看出，本征 Janus WSSe没有磁性。由于Mn
原子具有反铁磁性，采用自旋极化计算得出的Mn
掺杂体系总磁矩为 1.043μB，掺杂体系的总磁矩主要

由Mn原子贡献，且Mn原子局部磁矩为 1.25μB。Fe
原子具有铁磁性，Fe掺杂体系总磁矩为 1.584μB，掺
杂体系的总磁矩主要由 Fe原子贡献，且 Fe原子局

部磁矩为 1.270μB。与 Fe原子相同，Co原子具有铁

磁性，Co掺杂体系总磁矩为 2.739μB，掺杂体系的总

磁矩主要由 Co原子贡献，且 Co原子局部磁矩为

1.325μB，这与接下来要讨论的能带结构和态密度相

对应。

2.2.2 能带结构

图 2为本征 Janus WSSe以及各掺杂体系的能带

结构图，本次计算是在考虑自旋极化条件下进行

的，因此能带分为自旋向上和自旋向下 2个部分，为

便于对比分析，能带结构图中的能量选取-3~3 eV，
费米能级设置为0。

由图 2a可知，本征 Janus WSSe自旋向上和自旋

向下的能带结构完全对称，说明本征 Janus WSSe不
具有磁性，导带底和价带顶均位于布里渊区的 Г点，

因此本征 Janus WSSe为直接带隙半导体，禁带宽度

约为 1.693 eV，这与之前文献[44]计算结果一致。图

2b为Mn掺杂体系的能带图，可以看出，自旋向上的

轨道带隙宽度减小，同时在导带底附近出现杂质能

级，表现出金属特性，这使得电子跃迁的几率增大，

而自旋向下的轨道并未产生杂质能级，仍然呈现半

导体性质，带隙宽度为 1.066 eV，2个自旋子能带分

别具有不同的导电特性，使得Mn掺杂体系呈现出

半金属铁磁性。半金属铁磁材料因为具有较高的

自旋极化率，已经成为研究的热点[48]。图 2c为Fe掺
杂体系的能带图，可以看出自旋向上和自旋向下能

带结构不对称，表现为磁性，且费米能级穿过了自

旋向上和自旋向下的导带，体系呈现金属性。图 2d
为Co掺杂体系的能带图，与 Fe掺杂体系相同，自旋

向上和自旋向下能带结构不对称，表现为磁性，且 2
个图自旋向上和自旋向下通道的导带均有穿过费

表2 掺杂前后Janus WSSe晶胞的Mtot、MX、MS、MSe和MW

Table 2 Mtot, MX, MS, MSe, and MW of Janus WSSe cell before and after doping

Model
Undoped
Mn‑doped
Fe‑doped
Co‑doped

Mtot / μB
—

1.043
1.584
2.739

MX / μB
—

1.250
1.270
1.325

MS / μB
—

-0.022
-0.021
0.022

MSe / μB
—

-0.024
0.017
0.034

MW / μB
—

-0.006
0.044
0.111
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米能级，体系呈现出金属性。

2.2.3 态密度

为了进一步研究掺杂对 Janus WSSe电子结构

的影响，计算了 Janus WSSe掺杂前后的态密度分布

情况。图 3为本征 Janus WSSe和Mn、Fe、Co掺杂体

系的总态密度图 (total density of states，TDOSs)及分

波态密度(partial density of states，PDOSs)图。能量选

取范围为-3~3 eV，与能带结构中选择的范围一致。

如图 3a所示，在本征 Janus WSSe体系中，自旋

向上和自旋向下的 TDOSs完全对称，说明本征

Janus WSSe不具有磁性。从图 3b中Mn掺杂体系的

态密度图可看出，在费米能级附近，自旋向上和自

旋向下轨道能级发生自旋劈裂，在 3d能带中形成未

被抵消的自发磁矩，因而发生自发磁化，导致体系

产生了净磁矩，同时费米能级穿过自旋向上的导

带，位于自旋向下的带隙中，使得Mn掺杂体系呈现

半金属铁磁性。其中费米能级附近的态密度主要

由W5d和Mn3d轨道贡献。图 3c和 3d分别为 Fe掺
杂体系和Co掺杂体系态密度图，从图中可以看出，

自旋向上和自旋向下通道的电子数目不等，这说明

2个掺杂体系具有磁性，且费米能级均穿过自旋向

上和自旋向下的导带，体系呈现金属性，TDOSs分别

由W5d、S3p、Se4p、Fe3d和W5d、S3p、Se4p、Co3d轨

道电子贡献。其中，Fe掺杂体系费米能级附近出现

的杂质能级主要由W5d和 Fe3d态贡献，Co掺杂体

系费米能级附近出现的杂质能级主要由W5d和

Co3d态贡献。

2.3 光学性质

为研究 Mn、Fe、Co掺杂 Janus WSSe的光学性

质，计算了掺杂前后 Janus WSSe的复介电函数、折

射率以及吸收系数，并分析不同掺杂原子对 Janus
WSSe所造成的影响。

2.3.1 复介电函数

复介电函数作为连接带间跃迁微观物理过程

与固体电子结构的纽带，反映了固体能带结构及各

种光谱信息，也能用来描述材料的电磁辐射响应。

因此我们研究了本征 Janus WSSe与Mn、Fe、Co掺杂

Janus WSSe体系在 0~6 eV能量范围的复介电函数。

复介电函数由以下公式定义：ε(ω)=ε1(ω)+ iε2(ω)，其
中复介电函数实部 ε1(ω)=n2-k2，虚部 ε2(ω)=2nk，式中

The purple lines indicate spin‑up band structure, the blue lines indicate spin‑down band structure, and the red dashed lines represent Fermi level
图2 体系的能带结构: (a)本征 Janus WSSe; (b) Mn掺杂; (c) Fe掺杂; (d) Co掺杂

Fig.2 Band structures of systems: (a) intrinsic Janus WSSe; (b) Mn‑doped; (c) Fe‑doped; (d) Co‑doped
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n为折射率，k为消光系数[49]。
图 4a表示各体系的复介电函数的实部ε1(ω)，实

部越大，对电子的束缚能力越强，表明材料的极化

程度越高。当没有入射光(光子能量为零)时的 ε1(ω)
值对应静态介电常数。从图中可看出，本征 Janus
WSSe与Mn、Fe、Co掺杂 Janus WSSe体系的静态介

电常数分别为 3.917、6.077、28.325和 35.106。与本

征 Janus WSSe相比，掺杂体系的静介电常数均得到

提升，并且随着原子序数的增大，静态介电常数上

升趋势更为明显，表明掺杂体系极化能力增强，提

高了对光的利用率。当ε1(ω)>0时，光子通过材料传

播，ε1(ω)<0时，电磁波衰减，ε1(ω)=0时，产生纵向极

化波。在光子能量大于 4 eV时，所有 ε1(ω)均存在负

值，这将会减弱电磁波的传播过程。

图 4b表示各体系的复介电函数虚部ε2(ω)，虚部

越大，激发态的电子数目越多，产生能级跃迁的几

率越大。与本征 Janus WSSe相比，Fe、Co掺杂 Janus
WSSe体系的ε2(ω)均在0.15 eV左右出现尖峰。在分

析能带与态密度时我们知道，掺杂引入的杂质离子

使得导带下移，所以可以认为，该强峰是由杂质原

子的 3d轨道电子之间的跃迁造成的。本征 Janus
WSSe的峰值出现在 1.84 eV，Mn、Fe和Co掺杂后的

Janus WSSe峰值分别出现在 0.173、0.108和 0.130
eV，即掺杂体系均发生了红移，且峰值均上升。并

图3 体系的TDOSs与PDOSs: (a)本征 Janus WSSe; (b) Mn掺杂; (c) Fe掺杂; (d) Co掺杂

Fig.3 TDOSs and PDOSs of systems: (a) intrinsic Janus WSSe; (b) Mn‑doped; (c) Fe‑doped; (d) Co‑doped
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且Co掺杂体系拥有最大峰值，说明在费米能级附近

能够发生跃迁的电子数目多于其他掺杂体系，导致

Co掺杂体系跃迁的几率更大。

2.3.2 折射系数和吸收系数

吸收系数反映了光波在半导体介质中单位传

播距离随光强度衰减的百分比，一定程度上反映了

半导体对光的利用率，是衡量半导体材料光催化性

能的重要参数。由 ε1(ω)和 ε2(ω)可以推导出折射率

n(ω)以及吸收系数α(ω)，具体关系式如下[49]：

n (ω ) = 2
2 [ ]ε21 (ω ) + ε22 (ω ) - ε1 (ω )

1
2 (5)

α (ω ) = 2 ω[ ]ε21 (ω ) + ε22 (ω ) - ε1 (ω )
1
2 (6)

图 5a表示各体系的 n(ω)，从图中可以看出，n(ω)
与ε1(ω)有着类似的趋势。在低能区，Co掺杂体系的

峰值较其他体系更高，在高能区各体系趋于重合，

表明Co掺杂对长波光具有较强的折射。图 5b表示

各体系的α(ω)，从图中可以看出，各掺杂体系的吸收

边均发生了红移，其中Fe、Co掺杂体系最为明显，且

Fe、Co掺杂体系分别在 0.26、0.06 eV附近出现吸收

峰，在低能区域，Co掺杂体系的吸收峰最高且红移

现象最为显著。此外，本征 Janus WSSe以及各掺杂

体系的吸收系数都达到了 105数量级，并且其值高

于常用的二维光催化剂 Blue P[50]，更说明 Janus
WSSe材料在光催化领域具有潜在的应用前景。

图5 掺杂前后 Janus WSSe晶胞的光学性质: (a) n(ω); (b) α(ω)
Fig.5 Optical properties of Janus WSSe cell before and after doping: (a) n(ω); (b) α(ω)

图4 掺杂前后 Janus WSSe晶胞的光学性质: (a) ε1(ω); (b) ε2(ω)
Fig.4 Optical properties of Janus WSSe cell before and after doping: (a) ε1(ω); (b) ε2(ω)

3 结 论

采用基于密度泛函理论的第一性原理平面波

赝势方法，分别计算和研究了本征 Janus WSSe和过

渡金属原子 X(X=Mn、Fe、Co)掺杂 Janus WSSe的磁

性、电子结构和光学性质，主要结论如下：

本征 Janus WSSe是一种直接带隙为 1.693 eV的

非磁性半导体，掺杂体系在Chalcogen‑rich条件下比

在W‑rich条件下更稳定，且Mn掺杂在 Chalcogen‑
rich条件下具有最小的形成能-0.657 eV。相较于本
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征 Janus WSSe，各掺杂体系的磁矩有所增加，且随着

原子序数的增大，磁矩增幅更为明显。Mn掺杂后，

呈现出磁矩为 1.043μB的半金属铁磁性，其特殊的电

子结构可以使其成为高效自旋滤波器的理想材料。

Fe和Co掺杂后，掺杂体系均呈现出金属性，其中掺

杂 Co元素体系具有最大磁矩，为 2.739μB。与本征

Janus WSSe相比，掺杂体系的静态介电常数都有显

著增加，提高了对光的利用率；在低能区，出现了新

的介电峰和吸收峰；掺杂体系的介电函数虚部和光

吸收峰都发生了红移，可见掺杂有利于对可见光的

吸收。
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