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摩尔超晶格动力学研究获进展
。近年来，二维摩尔超晶格因其独特的结构可调性和丰富的物理性质，成为凝聚态物理与材料科
学领域的研究热点。

近期，中国科学院国家纳米科学中心与物理研究所等合作，在铁电摩尔超晶格的滑移动力学方面
取得进展。研
究团队利用机器学习势与大
规模分子动力学模拟，发现扭转双层MoS2

摩尔超晶格能够在室温下发生自发的长程层间滑移，揭示了畴壁介导的超低势垒集体滑移机制，
以及原子缺陷诱导的滑移钉扎现象。

研究基于高精度机器学习势，实现了对上万原子摩尔超晶格的动力学模拟。研究发现，在理想无
缺陷条件下，扭转双层MoS2

在室温下能够发生约1m/s的自发层间滑移，并伴随摩尔图案的整体漂移。传统刚性滑移模型难以
解释这一现象，而在模型中允许畴壁运动与局域原子重构后，滑移能垒降低近两个数量级，揭示
了畴壁介导的近乎无势垒集体滑移机制。研究还发现，仅约0.1%的硫空位便足以使长程滑移转变
为局域振荡。分析表明，硫空位在畴壁网络交汇处的SP堆垛区域具有最低的相对能量，使其成为
优先的钉扎中心。随着摩尔图案的漂移，SP节点可被硫空位产生的局域势阱捕获，而滑移与钉扎
之间的竞争取决于缺陷钉扎能与摩尔结构形变能的相对大小。

研究揭示了铁电摩尔超晶格中不同于传统刚性层间平移的集体滑移机制，阐明了畴壁运动与原子
缺陷对层间动力学的关键作用，深化了对二维滑移铁电材料及摩尔超晶格集体动力学的理解，并
为通过缺陷工程调控摩尔超晶格的动态行为提供了新的理论依据。

相关研究成果发表在《美国化学会志》（Journal of the American Chemical
Society
）上。研究工作得到国家自然科学基金、国家重点研发计划、中国科学院相关项目等的支持。
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摩尔超晶格的室温自发滑移及硫空位诱导的钉扎现象

 

研究团队单位：国家纳米科学中心 
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