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不同转角石墨烯/MoS2 异质结电子结构
与光学性质的第一性原理研究

周    潇1,2，宋述鹏1,2，刘慧琪1,2，卢    泽1,2

（1. 武汉科技大学省部共建耐火材料与冶金国家重点实验室,  湖北 武汉　430081；

2. 武汉科技大学材料学部,  湖北 武汉　430081）

摘要：基于密度泛函理论的第一性原理计算方法，研究了不同扭转角下石墨烯/MoS2 异质结

构的电子结构和光学特性。结果表明，转角后的石墨烯 /MoS2 异质结构仍具备作为单层材料时

的部分特征。在费米能级附近，石墨烯层保持了其特殊的线性色散能带结构，狄拉克锥上的直

接带隙 Eg 受到层间旋转调制的影响。异质结构中的 MoS2 层对层厚具有高度的敏感性，随着厚

度的增加，其间接带隙持续增大。当转角为 10.9°时， Eg 的最大值为 11.67 meV。差分电荷密度

计算结果表明，随着旋转角度的改变，MoS2 层中 Mo-S 间的电子转移引起了 Mo―S 键长的变

化，从而增大了 S-S 层间距。同时，通过与 MoS2 结合形成异质结构，石墨烯获得了较高的载流

子浓度，异质结界面间旋转使空穴掺杂载流子浓度提高至 9.2×1012  cm−2，比未转角时提高约

6 倍。异质结构的光学性质计算结果表明：当转角为 27.0°时，其吸收边发生红移，并向低能区移

动了 0.233 eV；当转角为 10.9°时，其吸收边发生蓝移，并向高能区移动 0.116 eV，同时，在可见

光范围内，异质结构损失函数下降了 0.007。研究结果可为设计新型具有转角特征石墨烯异质

结构的光学纳米器件提供理论参考。

关键词：石墨烯/MoS2 异质结；光学性质；电子结构；扭转角；载流子浓度

中图分类号：O469; O47                      文献标志码：A

石墨烯自被发现以来，因其自身的力学、电学和光学性质及特殊的线性狄拉克锥状能带结构引起

了光电材料领域研究者们的极大兴趣[1–2]。然而，石墨烯的半填充导带以及零带隙极大地限制了其在半

导体光学器件中的应用。石墨烯的狄拉克锥具有空间和时间反演对称性，如果破坏其空间反演对称

性，就能将狄拉克锥打开且获得非零贝里曲率。将石墨烯通过直接堆垛或加以旋转与某些二维材料形

成范德瓦尔斯异质结，利用层间的界面耦合打破上下子晶格的对称性，是打开狄拉克锥能隙 [3] 的最简

单的方法。Wang 等 [4] 在石墨烯/BN 异质结构中因晶格失配形成的周期势所导致的第一和第二级狄拉

克锥（SDCs）上，分别观察到了高达 100 和 160 meV 的间隙。Zhou 等[5] 在碳化硅衬底上外延生长的石墨

烯中观测到狄拉克点处打开了一个约 0.26 eV 的能隙，并且提出了空间反演对称性破缺是由于石墨烯-
衬底相互作用所致的设想。随后，Kim 等 [6] 通过理论研究证实了 Zhou 等 [5] 的观点，并且发现能隙打开

是由于形成了一个新的重构的原子结构，且引入了一个新的重构周期势，该周期势造成石墨烯的 A 和

B 子晶格所处能量不同，破坏了子晶格的对称性，从而导致了能隙打开。此外，将二维材料与石墨烯结

合构建成异质结时，层间弱的范德瓦尔斯力不仅能够将各自的电子特性较好地保存，而且可以产生许
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多新的光电特性，如场效应、高载流子浓度等[7–10]。单层 MoS2 是具有空间反演对称性破缺的二维蜂巢

状晶格结构，通过将单层 MoS2 与石墨烯进行堆垛，可以引入子晶格破缺，将狄拉克锥打开。Singh 等[11]

通过第一性原理计算，发现在 4/3的石墨烯/MoS2 异质结中打开了 1.1 meV的直接带隙。最近，Deng等[12]

研究了不同旋转角度下 MoS2/PtS2 异质结的电子结构和光学特性，发现在 30°旋转角度下异质结的光学

波动范围是其他角度下的 6～12 倍，并且在 0～5% 的拉伸应变下，其吸收光谱具有较大的红移范围

（约 350 nm）。

可见，以石墨烯为基的异质结界面间的旋转角度对于打开狄拉克锥间隙及其光学性能存在重要影

响。目前，对石墨烯/MoS2 转角异质界面的研究鲜有报道 [13] 。为此，本研究基于第一性原理计算结果，

探讨不同界面旋转角度对石墨烯/MoS2 异质结的电子结构与光学性质的影响，为基于具有转角二维材

料的新型光学纳米器件的设计提供思路。 

1    计算方法

本研究中的理论计算均基于密度泛函理论（density functional theory，DFT），在 Materials Studio 中的

量子力学模块—Castep[14] 中完成。采用超软膺势（ultrasoft pseudopotential）描述离子-电子相互作用，

PBE（perdew burke ernzerhof）[15] 和 GGA（generalized gradient approximation）[16] 作为交换关联泛函。所采

用的 MoS2 单胞的晶格常数 a = b = 3.185 Å，石墨烯单胞的晶格常数 a = b = 2.46 Å[17]。计算过程中，引入

Grimme[18] 的 DFT-D2 方法进行色散校正。平面波基组的截断能选取为 400 eV。结构优化和性质计算

时，以Г为中心的二维布里渊区 K 点的采样间隔分别为 0.020 和 0.015 Å−1。几何优化中，原子经过弛豫，

其能量收敛精度小于 10−6 eV，原子间的相互作用力收敛精度小于 0.01 eV/Å。在 Z 方向上设置 20 Å
的真空层，以避免该方向上相邻异质结之间的相互作用。 

2    结构模型构建

图 1(a) 为石墨烯/MoS2 异质结的三维示意图，通过将孤立的单层 MoS2 置于孤立的单层石墨烯上，

从而得到石墨烯/MoS2 异质结。如图 1(b)所示，布里渊区路径为Г→M→K→Г。
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图 1    不同转角石墨烯/MoS2 异质结结构示意图：(a) 石墨烯/MoS2 转角结构示意图，(b) 转角石墨烯/MoS2
异质结及原胞布里渊区示意图（紫色代表石墨烯，红色代表MoS2）

Fig. 1    Schematic diagrams of graphene/MoS2 heterojunction structures with different twist angles: (a) graphene/MoS2
twisted structure; (b) twisted graphene/MoS2 heterojunction and Brillouin zone of its primitive cell

(where purple represents graphene and red represents MoS2)
 

根据 Li等[19] 的研究，单层石墨烯和单层MoS2 存在基向量 
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式中：a0 和 b0 分别为单层石墨烯和单层MoS2 的晶格常数，则单层石墨烯超胞结构中的基向量 
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T1 = [n, m]
[

a1

a2

]
, T2 = [−m, n+m]

[
a1

a2

]
(3)

单层MoS2 超胞结构中的基向量 

t1 = [p, q]
[

b1

b2

]
, t2 = [−q, p+q]

[
b1

b2

]
(4)

式中：n、m、p 和 q 为常数。

利用向量夹角公式，石墨烯/MoS2 相对转角定义为 

cosθ =
T1 · t1

|T1| |t1|
=

2(pn+qm)+ (pm+qn)

2
√

n2+m2+nm
√

p2+q2+ pq
(5)

√
n2+m2+nm超胞中原子数目 N=2(n2+m2+nm)+3(p2+q2+pq)，晶格长度为 a0 ，失配度 σ=(aMo−aG)/aG，

其中 aMo 为单层 MoS2 的晶格常数，aG 为单层石墨烯的晶格常数。本研究根据上述石墨烯/MoS2 相对转

角的定义，构建了 6 种不同石墨烯/MoS2 异质结的转角结构，计算了这些转角结构的电子结构与光学性

质。图 2 给出了 6 种转角石墨烯/MoS2 异质结构，表 1 列出了这 6 种异质结的结合能（Eb）、层间距（D）

和失配度 σ。从表 1可以看出，失配度均小于 5%，满足计算要求。

 
 

(a) θ=0°

(d) θ=19.1°

(b) θ=5.2°

(e) θ=27.0°

(c) θ=10.9°

C

S

Mo

(f) θ=41.0°

图 2    6种转角石墨烯/MoS2 异质结构

Fig. 2    Six graphene/MoS2 heterogeneous structures with different twist angles

 
 

表 1    6 种转角石墨烯/MoS2 异质结的结构参数

Table 1    Structural parameters of six graphene/MoS2 heterojunctions

θ/(°) Eb/meV D/Å σ/% θ/(°) Eb/meV D/Å σ/%

0 –37.2 3.173 2.90 19.1 –38.6 3.482 2.14

5.2 –36.6 3.224 4.98 27.0 –36.1 3.218 4.98

10.9 –38.8 3.468 1.13 41.0 –36.8 3.250 2.14
 

为了确定石墨烯与 MoS2 之间的层间作用类型，基于转角为 19.1°匹配结构的异质结模型，测试了

异质结在不同层间距 D 下的结合能 Eb 

Eb = (EG/M−EG−EM)/Nc (6)

EG/M EG EM Nc式中： 、 、 分别为石墨烯/MoS2 异质结、孤立的单层石墨烯、孤立的单层 MoS2 的总能量， 为

每个模型中石墨烯的原子数目。
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图 3 给出了界面结合能 Eb 与层间距 D 的关

系曲线，图中 t 为单层 MoS2 的厚度。从图 3 可以

看出，最稳定的层间距为 3.3 Å，与实验得到的石

墨烯 /MoS 2 异质界面之间最稳定的层间距为

(3.4±0.1) Å基本一致 [20]。层间距 D 为 2.3～3.3 Å
时，结合能 Eb 随层间距的增大而显著减小，并且

由正值转变为负值，结构趋于稳定。此时层间相

互作用主要表现为斥力，随层间距增大，斥力逐渐

步减小，结构趋于稳定；层间距 D 为 3.3～4.1 Å
时，结合能缓慢增加，结构稳定性降低。此时层间

相互作用主要表现为引力，随着层间距增大，引力

减弱，结构稳定性降低。因此，对于 6 种转角结

构，初始层间距 D0 均设为 3.3 Å。

石墨烯/MoS2 的界面相互作用力为典型的范德瓦尔斯力。石墨烯/MoS2 异质结的稳定性也可通过

不同转角下的界面结合能 Eb 确定，充分弛豫后，得到了相应的结合能 Eb 和层间距 D。未转角时石墨烯/
MoS2的结合能 Eb 为 37.2 meV，如表 1 所示，6 种转角异质结构的结合能均为负。相对于其他结构，转角

为 10.9°时失配度较小，结合能最低，结构更稳定。由于层与层之间原子匹配的位置发生改变，导致层间

距随异质结界面间的旋转明显增加，从 3.17 Å增大到约 3.48 Å，从而改变了双层之间的范德华瓦尔斯力

相互作用以及体系的电子结构。 

3    结果与讨论
 

3.1    能带结构

界面间的转角能够调节异质结的电子结构[21]，图 4 给出了不同转角下的能带结构。得益于弱范德

瓦尔斯力，石墨烯的电子结构基本保持不变，能够观察到清晰的狄拉克锥，而 MoS2 的电子结构由直接

带隙转变为间接带隙。在不同的扭转角度下，石墨烯中狄拉克锥与 MoS2 导带底的相对排列有明显的
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图 3    界面结合能 Eb 与层间距 D 的关系曲线

Fig. 3    Interfacial binding energy Eb as a function
of the layer spacing D
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图 4    不同转角石墨烯/MoS2 异质结结构的能带结构与态密度

Fig. 4    Band structures and density of states of graphene/MoS2 heterojunction structures with different twist angles
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变化。当界面间的旋转角度为 0°和 10.9°时，狄拉克锥远离 MoS2 导带底；而当旋转角度为 5.2°、19.1°、

27.0°和 41.0°时，狄拉克锥靠近 MoS2 导带底，分别位于费米能级上方 0.331、0.210、0.355 和 0.098 eV 处。

值得注意的是，由于晶格对称性遭到破坏，石墨烯打开了一个小的带隙。图 5(a) 显示了不同角度

下狄拉克点处带隙的变化，未旋转时带隙为 2.37 meV，与考虑 SOC（spin-orbit coupling）效应后所得结果[11]

基本相当。当扭转角为 10.9°时，狄拉克锥转移至Г点，带隙最大，相比未旋转时提高了 9.3 meV，此时

Eg 的最大值为 11.67 meV。而转角继续增大至 19.1°时，狄拉克锥转移至 K 点，最小带隙为 1.28 meV。

异质结构中，石墨烯与 MoS2 的相对取向会影响 MoS2 的带隙，这可以归因于单层 MoS2 带隙对层

厚度的高度敏感性，石墨烯与 MoS2 之间的相对取向变化伴随着界面电子转移，影响了 Mo―S 键长，从

而影响了能带结构 [22]。图 5(b) 给出了不同扭转角下 MoS2 层厚 t 与其间接带隙的关系曲线，可以看出，

在异质结中，MoS2 的电子结构保留了单层结构时的部分特点，随着厚度 t 的增加，间接带隙呈线性递增。

转角为 0°时，与单层石墨烯相比，石墨烯/MoS2 异质结能带结构中狄拉克点的位置发生变化，向费

米能级上方移动，导致石墨烯导带存在未填充的能级。因此，形成了 p 型体系，且具有较小的带隙。由

于石墨烯中狄拉克点的位置高于 MoS2 导带底，两者间存在电势差。因此，当石墨烯与 MoS2 形成异质

结时，处于较高位置的石墨烯中的电子将流入 MoS2，即 MoS2 表面聚集负电荷，石墨烯表面聚集正电

荷。随着界面旋转角度的改变，石墨烯中狄拉克点与 MoS2 导带底的相对位置发生了变化。其中，转角

为 27.0°时，狄拉克点的位置远远高于MoS2 的导带底，意味着更明显的电荷转移以及更强的电负性差异。
 

3.2    差分电荷密度

研究光电性质时，异质结的界面状态至关重要，因此，需要分析异质结界面处电荷的转移及其分布

状态。图 6 给出了优化后 6 种转角异质结的差分电荷密度，上侧为俯视图，下侧为侧视图，其中紫色和

绿色分布区域分别表示负电荷聚集引起的电子增加以及电子减少引起的正电荷聚集。由于层间的结

合作用导致界面内的电荷重新分布，电子-空穴对有明显的分离，石墨烯层电荷耗尽，界面处的硫原子

层发生电荷积累，电子从石墨烯转移至单层 MoS2。界面间的电荷会随着转角重新分布，其中转角为

27.0°时石墨烯的损耗电荷较高。可以发现，在不同的旋转角度中，MoS2 层中 Mo-S 之间的电子转移发

生了变化，这种变化引起了 Mo―S 键长的变化[22]：当旋转角度为 5.2°和 27.0°时，异质结构 Mo-S 之间的

电子转移最明显。对于 Mo―S 键长，当旋转角度为 0°时，MoS2 层中 Mo―S 平均键长为 2.32 Å；而当旋

转角度为 5.2°与 27.0°时，Mo―S 平均键长分别为 2.46 和 2.456 Å；当转角为 10.9°时，Mo―S 平均键长最

小，为 2.42 Å。因此，Mo-S之间的电子转移使Mo―S键长发生变化，从而导致 S-S层间距发生改变。
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图 5    (a) 不同角度下狄拉克点处直接带隙的变化，(b) 不同MoS2 厚度和转角下石墨烯/MoS2 异质结结构的带隙

Fig. 5    (a) Direct bandgaps at Dirac point for different twist angles; (b) bandgaps for graphene/MoS2
heterojunction structures with different twist angles and thicknesses of MoS2 layer
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(d) θ=19.1° (e) θ=27.0° (f) θ=41.0°

(a) θ=0° (b) θ=5.2° (c) θ=10.9°

图 6    不同转角下石墨烯/MoS2 异质结结构的差分电荷密度（紫色代表电荷增加区域，

绿色代表电荷减少区域，等值面 ρ=0.002）
Fig. 6    Difference charge density of graphene/MoS2 heterojunction structures with different twist angles (Purple represents

the area of increased charge, while green represents the area of decreased charge, the iso-surface ρ=0.002)
 

Nh

如图 7 所示，结合能带结构与差分电荷密度，可以发现，异质结构中狄拉克锥位置除了在外加电场

下可调以外，也受界面间旋转的影响。由于电子的转移使两者间产生电负性差异，导致界面处发生自

发极化，使狄拉克锥向费米能级以上移动，因此，石墨烯/MoS2 为明显的空穴掺杂（h-doping）。基于石墨

烯狄拉克锥周围的线性色散，石墨烯中空穴掺杂浓度 可以通过下式得到[7]
 

Nh =
1

π(ћvF)2 | EF−ED | 2 (7)

EF ED vF

1.055×10−34 J · s
式中： 和 分别为费米能级和狄拉克锥位置的能量，石墨烯中狄拉克点的费米速度 ≈106 m/s ，ћ为普

朗克常数除以 2π（ ）。转角为 27.0°时，空穴载流子密度进一步提高，约为 9.2×1012 cm−2，远

高于室温下石墨烯的载流子浓度（6×1010 cm−2） [23]。因此，在由石墨烯与其他二维材料堆叠形成的异质

结中，亦可利用界面间的转角有效调节石墨烯中的空穴掺杂。
 

 

EF

MoS2

h-doping h-doping
Twisted 27.0° Dirac point

ED

Hole density: 1.6×1012 cm−2 Hole density: 9.2×1012 cm−2

图 7    石墨烯/MoS2 异质结结构中石墨烯空穴载流子密度模型

Fig. 7    Models of hole carrier density of graphene in graphene/MoS2 heterojunction structures with different twist angles
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3.3    光学性质

石墨烯作为一种具有独特物性的二维材料，具有零能隙的特点。这意味着石墨烯在常温下不能禁

止电荷传导，限制了石墨烯在电子学和光电子学等领域的应用。随着石墨烯/MoS2 异质结界面旋转角

度的变化，石墨烯中狄拉克锥打开的直接带隙在 1.28～11.67 meV 之间变化。因此，研究界面间旋转角

度的变化对石墨烯/MoS2 光学性质的影响很有必要。

光吸收曲线可以直观地反映异质结构在红外光区、可见光区和紫外光区的响应情况。吸收系数

α(ω)可以表示为[24]
 

α (ω) =
ω

c

√
2
√
ε2

1 (ω)+ε2
2 (ω)−2ε1 (ω) (8)

损失函数 L(ω)表示为 

L (ω) =
ε2 (ω)

ε2
1 (ω)+ε2

2 (ω)
(9)

ε1 (ω) ε2 (ω) ε2 (ω)式中： 为介电函数实部， 为介电函数虚部。虚部 由下式给出 

ε2 (ω) =
(

4π2e2

m2ω2

)∑
i, j

w
< i |M| j>2 fi (1− fi)δ

(
E f −Ei−ω

)
d3k (10)

fi Ei

ε1 (ω) ε2 (ω)

式中：M 为跃迁矩阵元（电子跃迁过程中的激发或退激发的强度），e 为电子电荷，i 和 j 为跃迁初态和终

态， 为第 i 态费米分布函数， 为第 i 态电子能量，k 为波矢，ω 为频率。在可见光范围内，石墨烯 /
MoS2 异质结的吸收光谱主要受介电常数虚部的影响。实部 可以由虚部 利用 Kramers-
Kronig得到 

ε1 (ω) = 1+
2
π

P
w ∞

0

ω′ε2 (ω′)dω′

ω′2−ω2
(11)

式中：P 为积分主值。

根据 Yang 等[25–26] 的研究，在此过程中考虑真空层厚度变化对介电常数虚部的影响，以得到异质结

构的本征光学性质。图 8 给出了考虑真空层影响后的光学性质，图 8(a) 为不同转角下石墨烯/MoS2 异

质结的吸收光谱随能量变化。在可见光区和紫外光区均出现吸收峰，表明对可见光（1.59～3.26 eV）和

紫外光（3.26～5 eV）都有很高的响应强度，其中 27.0°异质结在远紫外光区（4.56～5 eV）的光吸收最高；

可见光区域内，所有转角的石墨烯 /MoS2 异质结相对于未转角异质结的吸收峰值均略有下降。在

27.0°的旋转角度下，石墨烯 /MoS2 的吸收边发生了明显的红移，向低能区移动了大约 0.233 eV；而在

10.9°的旋转角度下，石墨烯/MoS2 的吸收边发生了较小的蓝移，向高能区移动了大约 0.116 eV。旋转角
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图 8    不同转角石墨烯/MoS2 异质结结构的吸收谱及损失函数

Fig. 8    Absorption coefficient and loss function of graphene/MoS2 heterojunction structures with different twist angles
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度为 5.2°的异质结的吸收边向低能区移动，发生略微红移；旋转角度为 19.1°与 41.0°的异质结的吸收边

向高能区移动，发生略微蓝移。在红外光区（1～1.59 eV），相比于未转角结构，扭转结构的光学响应均

有提升。

不同转角石墨烯/MoS2 异质结的能量损失函数如图 8(b)所示。对于未转角结构，在不可见光区，随

着能量的增加，能量损失持续减少；进入可见光区后，在光子能量为 1.641 eV时，能量损失最低为 0.007 6，
随后在 2.958 eV出现高达 0.072 3的能量损失峰；在紫外光区内，随着能量的增加，能量损失也在持续增

加。对于其他转角结构，着重讨论在可见光区域内的能量损失情况。在吸收光谱中，转角的施加使异

质结在可见光中的吸收强度略微下降；而通过损失函数可知，在紫光区内，旋转角度为 10.9°、19.1°和
41.0°的异质结构的损失函数均降低，特别地，当旋转角度为 10.9°、光子能量为 3.303 eV 时，能量损失最

低为 0.031，与未转角时相比下降了 0.007。这说明通过界面间转角能够有效地调控体系的能量损失。

因此，石墨烯/MoS2 异质结结构在界面旋转角度调制下所表现出的能带结构变化、光谱响应范围以及

能量损失函数的改变，使其在半导体光学器件中具有潜在的应用价值。 

4    结　论

基于第一性原理计算，对不同扭转角下石墨烯/MoS2 异质结构的电子结构和光学特性进行了研究，

得到以下主要结论。

(1) 随着厚度增加，MoS2 的间接带隙持续增大。石墨烯在费米能级附近依旧保持其特殊的线性色

散能带结构，并且在旋转角度为 10.9°时，狄拉克锥的最大直接带隙为 11.67 meV。

(2) 异质结构中石墨烯层具有更高的载流子密度，其界面间的旋转可作为调节石墨烯层掺杂载流

子密度的有效措施。转角为 27.0°时，石墨烯层空穴掺杂的载流子密度最高，空穴掺杂载流子浓度相比

未转角时提高了 6倍，约为 9.2×1012 cm−2。

(3) 异质结构的光学性质可以通过界面间旋转进行有效调制。转角为 27.0°时，吸收边向低能区移

动 0.233 eV；转角为 10.9°时，吸收边向高能区移动 0.116 eV。可见光范围内，转角为 10.9°时，能够有效

地控制体系的能量损失，损失函数下降 0.007。
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First Principles Study on the Electronic Structure and Optical Properties
of Graphene/MoS2 Heterojunctions with Different Rotation Angles

ZHOU Xiao1,2, SONG Shupeng1,2, LIU Huiqi1,2, LU Ze1,2

（1. State Key Laboratory of Refractories and Metallurgy, Wuhan University of Science and Technology,

Wuhan 430081, Hubei, China;

2. Faculty of Materials, Wuhan University of Science and Technology, Wuhan 430081, Hubei, China）

Abstract:   Based  on  the  density  functional  theory  (DFT),  first-principles  calculations  were  performed  to
investigate  the  electronic  structures  and  optical  properties  of  graphene/MoS2  heterostructures  at  several
different  twist  angles.  The  results  indicate  that  the  twisted  graphene/MoS2  heterostructures  still  preserve
some characteristics inherent in monolayer structure. Near the Fermi level, the characteristic linear dispersion
band structure of graphene layer is retained, and the direct bandgap (Eg) at the Dirac cone is influenced by
interlayer rotation modulation. The bandgap of MoS2 layer exhibits a high sensitivity to layer thickness that
the  indirect  bandgap  continuously  increases  with  the  increase  thickness.  At  a  twist  angle  of  10.9°,  the
maximum value of Eg reaches 11.67 meV. The calculated differential charge density result indicates that with
the interlayer rotations the Mo―S bond length is changed by the electron transfer between Mo and S atoms,
resulting in a increasing of S-S interlayer distance. Simultaneously, the carrier concentration of graphene is
increased when it  forms a heterostructure with MoS2.  The rotation at  the heterojunction interface increases
the hole-doped carrier concentration to 9.2×1012 cm−2, approximately six times higher than that without twist
angle. The results of the optical property calculations for the heterostructures indicate that at a twist angle of
27.0°, its absorption edge undergoes a redshift to the lower energy by 0.233 eV. At a twist angle of 10.9°, the
absorption edge undergoes a blue shift,  moving towards the higher energy by 0.116 eV. Within the visible
light range, the loss function of graphene/MoS2 heterostructure decreases by 0.007. This study can provide a
theoretical basis for the design of new rotation graphene heterostructures optical nanodevices.
Keywords:  graphene/MoS2 heterostructure；optical properties；electronic structure；twist angle；carrier
concentration
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