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科教融合下计算机模拟实验教学设计 

——以电场作用下的 Z 型异质结电子结构调节为例 

崔永鑫  王亚娇  张丽丽 

伊犁师范大学 物理科学与技术学院，新疆 伊宁 835000 

 

[摘要]本论文探讨了在科教融合背景下，以 Z 型异质结电子结构调节为例，设计了一项计算机模拟实验的教学方案。通过将

科学知识与实践教学相结合，旨在提升学生的学习兴趣和创新能力。论文首先介绍了计算机模拟实验的优势，强调其在理解

复杂物理和化学概念方面的重要性。接着，实验部分设定了四个主要目标，包括了解第一性原理计算机模拟、理解 Z 型异质

结的电子结构特征、探索电场对其电子结构的影响，以及掌握使用 VASP 软件进行材料计算的技能。研究通过构建 GaN/C3N4

异质结模型，分析其电子结构和电子迁移机制，发现 Z 型异质结在光电器件和催化反应中具有优良的性能。最后，论文提出

了基于实验的教学建议，强调理论与实践结合、小组合作和多媒体教学的重要性，以帮助学生深入理解 Z 型异质结的电子结

构及其调节机制，为未来的学习和研究奠定基础。 
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Teaching Design of Computer Simulation Experiment for the Integration of Science and Education 
— Taking the Adjustment of Z-type Heterojunction Electronic Structure under the Action of 

Electric Field as an Example 
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Abstract: This paper explores a teaching plan for computer simulation experiments using Z-type heterojunction electronic structure 

regulation as an example in the context of the integration of science and education. By combining scientific knowledge with practical 

teaching, the aim is to enhance students' interest in learning and innovation ability. The paper first introduces the advantages of 

computer simulation experiments, emphasizing their importance in understanding complex physical and chemical concepts. 

Subsequently, the experimental section set four main objectives, including understanding first principles computer simulations, 

comprehending the electronic structural characteristics of Z-type heterojunctions, exploring the influence of electric fields on their 

electronic structures, and mastering the skills of using VASP software for material calculations. By constructing a GaN/C3N4 

heterojunction model and analyzing its electronic structure and electron migration mechanism, it was found that Z-type heterojunctions 

have excellent performance in optoelectronic devices and catalytic reactions. Finally, the paper proposes teaching suggestions based on 

experiments, emphasizing the importance of combining theory with practice, group cooperation, and multimedia teaching to help 

students gain a deeper understanding of the electronic structure and regulatory mechanisms of Z-type heterojunctions, laying a 

foundation for future learning and research. 
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引言 

在当今教育改革的大潮中，科教融合已成为提升教学

质量和培养学生综合素质的重要途径。将科学知识与实践

教学相结合的授课方式，不仅能够激发学生的学习兴趣，

还能培养其创新思维和实践能力。特别是在计算机模拟实

验领域，这种融合显得尤为重要
[1-4]

。 

计算机模拟实验作为一种现代教学手段，以其直观、

高效的特点，在教育领域得到了广泛应用。它不仅可以模

拟真实世界的物理和化学过程，还能够帮助学生更好地理

解抽象的科学概念。在科教融合的框架下，计算机模拟实

验为教学设计提供了新的思路和方法
[5]
。 

以 Z 型异质结的教学为例，这一复杂的半导体结构通

常让学生感到难以理解和掌握。然而，通过计算机模拟实

验，可以直观地展示 Z 型异质结的形成过程、电子和空穴

的传输路径，以及其在光电转换中的应用。这种教学方式

不仅有助于学生深入理解 Z 型异质结的工作原理，还能激

发他们的探索精神和创新意识
[6]
。 

在教学设计中，教师可以结合具体案例，通过情境教

学法、小组合作探究法等教学方法，引导学生主动参与到

计算机模拟实验中。例如，可以设置一系列与 Z 型异质结
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相关的探究性问题，如“如何优化 Z 型异质结的结构以提

高光催化效率？”等，让学生在解决问题的过程中，逐步

掌握相关知识。 

此外，科教融合还强调跨学科知识的整合与应用。在

Z 型异质结的教学中，可以将其与物理学、化学、材料科

学等多个学科的知识相结合，形成一个综合性的知识体系。

通过跨学科的教学设计，不仅可以拓宽学生的知识面，还

能培养他们的跨学科思维能力和解决实际问题的能力。 

综上所述，科教融合背景下的计算机模拟实验为 Z

型异质结的教学提供了新的思路和方法。通过直观、高效

的教学方式，结合跨学科知识的整合与应用，以及现代信

息技术手段的辅助，可以帮助学生更好地理解和掌握 Z

型异质结的相关知识，同时培养他们的创新思维和实践能

力。这种教学模式不仅有助于提升教学质量，还能为学生

的未来发展奠定坚实的基础。 

1 实验部分 

1.1 实验目的 

（1）初步了解第一性原理计算机模拟基本原理； 

（2） 理解 Z 型异质结的电子结构电子迁移理论特征； 

（3）探索电场对 Z 型异质结电子结构的影响； 

（ 4）学会使用计算机模拟软件 VASP（ Vienna 

Ab-initio Simulation Package）进行材料的第一性原理

计算。 

1.2 实验原理 

第一性原理计算机模拟材料设计是指基于量子力学

基本原理，利用计算机模拟技术对材料的性质和行为进行

深入研究的方法。该方法通过解决薛定谔方程，以第一性

原理为基础，能够准确描述材料的电子结构、晶体结构及

其相互作用。近年来，随着计算能力的提升和算法的改进，

第一性原理计算在新材料研发中发挥了重要作用，尤其在

催化剂、半导体和超导材料等领域展现出巨大潜力，推动

了材料科学的快速发展。因此，本实验教学以满足培养材

料设计人才的需求为宗旨，构建教学科研融合型材料电子

结构调节教学设计，本实验选用 GaN/g-C3N4Z 型异质结电

子结构开展实验教学是基于以下几点： 

（1）优良的能带结构调控：GaN/g-C3N4 Z 型异质结通

过选择合适的半导体材料组合，可以实现能带结构的调节。

这种调控有助于优化光吸收、电子转移和能量转换效率，

在光电器件如太阳能电池和光催化中表现优异。 

（2）高效的光电性能：GaN/g-C3N4 Z 型异质结通常能

实现优良的光电响应，其结构优势可以协助提高光的吸收及

电子的分离效率，减少复合损失。这对提高光电转化效率至

关重要。 

（3）模拟灵活性：计算机模拟可以在不同的操作条

件下，细致地探讨 Z 型异质结的电子结构特性，如能带弯

曲、电子和空穴的迁移率等。这种灵活性使得研究人员能

够快速评估不同材料组合的潜力。 

因此本实验主要围绕 Z 型异质结电子结构在电场下

的调节展开探索式教学，实验原理主要包括两部分：第一

性原理计算机模拟方法；Z 型异质结的电子结构及电子迁

移理论机制。以下将逐一简单介绍： 

1.2.1 第一性原理计算机模拟方法 

第一性原理计算机模拟方法（First Principles 

Simulation）是一种基于量子力学基本原理进行材料、分

子和化学反应的计算技术。它通过解决量子力学的基本方

程，尤其是 Schrödinger 方程，来预测物质的性质和行

为，而不依赖于经验参数或实验数据。 

在第一性原理计算中，常用的方法包括密度泛函理论

（DFT）、哈特里-福克方法（HF）等。密度泛函理论是最

广泛使用的第一性原理方法之一，它通过电子密度而非波

函数来描述多电子系统，极大地减少了计算复杂度，使得

对大规模系统的研究变得可行。DFT 能够有效计算凝聚态

物质的基态性质，如晶体结构、能带结构和电子态密度等。 

第一性原理计算的强大之处在于其高度的预测能力

和准确性，能够揭示材料的微观机制，辅助材料设计和优

化。它广泛应用于材料科学、化学、物理以及生物学等多

个领域。例如，在催化剂的设计中，第一性原理方法可以

用来探索反应机制并优化催化活性；在半导体材料研究中，

能够预测材料的能带结构和电学性能。 

尽管第一性原理计算具有显著的优势，但也存在一定

的局限性。计算需求高、计算时间长以及对计算资源的消

耗等都是其挑战所在。新兴的机器学习和高性能计算技术

正在推动第一性原理计算的进步，使得其在实际应用中越

来越普及。 

总之，第一性原理计算机模拟方法为理解和预测材料

行为提供了强有力的工具，对科学研究和工业应用都有着

重要的影响。 

1.2.2 Z 型异质结的电子结构与电子迁移理论机制 

Z 型异质结（Z-type heterojunction）是一种重要

的电子结构设计，主要用于光电器件和催化反应领域。它

通过在半导体材料的界面上形成特定的能带结构，以促进

电子和空穴的分离及迁移。下面是 Z 型异质结中电子迁移

的理论机制的简要介绍： 

（a）结构特点 

Z 型异质结通常由两种或多种具有不同能带结构的

半导体材料组合而成，这些材料在能带位置上形成梯度，

使得电子和空穴在界面处可以被有效分离。这种结构有助

于提升光电转化效率。 

（b）能带对齐 

Z 型异质结的核心在于能带对齐，即异质结内的两种

异质物的导带底和价带顶都相对于电子自由能级排列。有

利于分析其是否同时具有析氢和析氧的能力。通过选择合
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适的材料，形成所需的能带结构，以确保在光照下产生的

电子（负载）向导带迁移，而空穴（正载）向价带迁移，

降低复合几率。 

（c）光激发过程 

在光照作用下，电子从价带激发到导带，形成电子-

空穴对。在 Z 型异质结中，由于其特殊的电子结构，电子

会优先迁移至导带，而空穴则会向价带迁移。在理想情况

下，电子和空穴会沿着不同的路径分离并迁移到不同的电

极或催化剂表面。 

（d）电子迁移机制 

在外加电场的影响下，电子会被驱动向导带迁移，而

空穴则向价带迁移。材料界面的缺陷和界面状态可能成为

电子和空穴迁移的捕获中心，对电子迁移的效率产生影响。

理想的 Z 型异质结可将这些缺陷保持在最低限度，以确保

高效的载流子迁移。在不同材料间的界面，迁移率和界面

态密度对整体电子迁移效率有重要影响，采用具有高电子

迁移率的材料可以优化电子的迁移。 

（e）催化及光电应用 

在催化反应中，Z 型异质结通过促进电子与反应物的

有效接触，提升催化反应的速率。同样，在光电器件中，

Z 型异质结可以显著提高光的吸收和电荷的分离效率，从

而改善器件的整体性能。 

Z 型异质结通过其特殊的结构设计，有效促进了电子

与空穴的迁移。这种设计理念被广泛应用于先进材料的开

发和光电器件的优化中，为提高能量转换效率提供了重要

基础。 

1.3 主要软件及参数设置 

1.3.1 VASP 软件 

本教学设计中所使用的第一性计算机模拟软件是

VASP，这是一款由维也纳大学 Hafner 小组开发的电子结

构计算和量子力学-分子动力学模拟软件包，广泛应用于

材料模拟和计算物质科学研究。 

1.3.2 主要参数设置 

本实验采用 VASP 模拟软件包（Vienna Ab-initio 

Simulation Package），应用密度泛函理论 DFT（Density 

functional theory）的缀加平面波赝势法进行研究，利

用广义梯度近似 GGA（general gradient approximate）

并选取 PBE（Perdew-Burke-Ernzerhof）作为交换关联函

数 进 行 计 算 ， 在 计 算 过 程 中 ， 采 用 TS

（Tkatchenko-Scheffler）和 DFT-D3 方法，选取平面波

截断能（Ecut）为 500eV，根据 Monkhorst－Pack 方案，

选取 K 网格点为 3×3×1，能量收敛精度（SCF）设置为 2

×10-6eV/atom。 

1.4 实验教学内容 

1.4.1 建立 Z 型异质结模型 

本实验构建了的 GaN/g-C3N4模型，共包含 46 个原子

（如图 1 所示）。首先，沿 g-C3N4和 GaN 的（001）晶面切

割出二维 g-C3N4（a=b=4.779 埃）和 GaN（a=b=3.210 埃）。

然后，基于晶格匹配，将两种相的单层扩展为 g-C3N4（2

×2×1）和 GaN（3×3×1），最终构建了一个以 g-C3N4为

底的异质结。为了有效减轻层间耦合的影响，特意在 c

轴方向添加了一个厚度为 20 埃的较大真空层。 

 
图 1  结构模型俯视图 (a) GaN超晶胞的，(b) g-C3N4超晶胞，(c) 

GaN/g-C3N4 

1.4.2 计算基础电子结构 

本实验对单层 g-C3N4、单层 GaN 以及 GaN/g-C3N4的能

带结构和电子态密度进行了全面分析，如图 2-3 所示。基

于所提供的数据，本实验重点关注从-3 eV 到 5 eV 的能

量范围，以费米能级(eV)为参考点。此外，这两个系统的

导带最低点和价带最高点都位于对称点Γ，表明这两个体

系都是直接跃迁型能带。此外，计算表明，单层 GaN 具有

2.146 eV的带隙宽度（Eg）。相反，单层 g-C3N4的带隙较窄，

为 1.568 eV。右侧的电子态密度（DOS）图提供了证据，表

明单层 GaN 的价带主要由 N-2p 态组成，Ga-4p 态的贡献较

小。此外，单层 GaN 的导带和部分价带主要受 N-2s 态的影

响，这与在其对应的能带结构图中观察到的现象一致。 

 
图 2  能带图（左）和部分态密度图（右）(a)单层 GaN；(b)单层

g-C3N4 

图 3(a)展示了 GaN/g-C3N4的能带结构图，其中价带

顶(VBM)和导带底(CBM)在Γ点处重合，表明其具有直接带

隙特性，能量值为 1.842 eV。GaN/g-C3N4的导带底主要由

g-C3N4贡献，而价带顶主要由 GaN 贡献，表明 GaN/g-C3N4

具有类型 II 的带隙排列。与单层系统相比，GaN/g-C3N4

中的两种材料虽然存在重叠，但仍然保持各自独立的电子

结构。在这个过程中，不同材料的组合使得可以利用互补

优势并优化性能。此外，异质结界面的相互作用显著提高

了分离光生载流子的效率。异质结的导带主要由费米能级

附近的 C-2p 和 N-2p 态贡献，而价带则主要由 N-2p 和

Ga-4p 态组成，如图 3(b)所示。异质结的导带主要由费米

能级附近的 C-2p和 N-2p态贡献，而价带则主要由 N-2p和

Ga-4p态组成，如图 3(b)所示，这可以归因于价带与费米能
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级的接近，促进了电子从价带到导带的跃迁。此外，两种材

料的轨道之间存在能量级重叠，表明 Ga 原子和 N 原子的轨

道之间存在显著的轨道杂化，这促进了 Ga-4p态电子向 N-2p

态的转移，从而在异质结界面处的 N原子上积累电子。 

 
图 3  GaN/g-C3N4异质结：(a) 能带结构示意图；(b) 密度态密度示

意图 

1.4.3 应用电场的影响 

大量的研究已经证明，异质结结构的带隙和性质可以

通过外加电场进行调节。因此，本实验在 GaN/g-C3N4平面

表面的 c 方向上引入垂直于平面的外电场。图 4(a)显示

了水氧化还原过程中 GaN/g-C3N4的带边位置的变化，其中

GaN 和 g-C3N4的价带顶（VBM）和导带底（CBM）利用公式

确定：EVBM = χ- Eelec + 0.5 Eg，ECBM = EVBM - Eg

其中，Eelec 表示相对于 H 电极的常数值（Eelec = 4.5 eV），

Eg 表示系统的带隙，χ表示系统中各成分原子的平均电

负性。根据方程的求解结果，在-0.1 V/A 至 0.2 V/A 的

电场范围内，g-C3N4的 CBM 水平高于 GaN，同时维持较低

的 VBM。上述观察表明，GaN/g-C3N4具有交错的能带结构。

此外，GaN/g-C3N4 的带隙高于 H
+
/H2 的电位，而价带顶则

位于 O2/H2O 电位之下。上述特性表明，GaN/g-C3N4可以归

类为一种二型异质结。当电场强度低于-0.1 V/A 或超过

0.2 V/A 时，GaN/g-C3N4仍然具有不规则的能带结构。然

而，GaN/g-C3N4的导带底和价带顶并未完全位于氧化还原电

位的上下两侧。因此，在电场强度 E≤-0.1 V/A或 E＞0.2 V/A

时，GaN/g-C3N4不是二型异质结，而是 Z型异质结。 

随后，以施加特定的电场强度（E=-0.2 V/A）下的

GaN/g-C3N4结构为例，阐明了这种 Z型异质结的内在机制。

基于上述分析，显而易见的是，GaN/g-C3N4结构具有带隙

跨越特性，如图 4(b)(i)所示，这表明其具有作为Ⅱ型异

质结的潜力。然而，g-C3N4的 VBM 位于水氧化电位之上，

从而阻碍了 GaN VBM 中的空穴向 g-C3N4的转移，使其无法

满足水解所需的条件。由此可知此处 GaN/g-C3N4并非 II

型异质结，而可能是新型的 Z 型异质结。因此，如图

4(b)(ii)所示，电子转移路径从 GaN的 CBM（较低的还原

电位）转移到 g-C3N4的 VBM（较低的氧化电位），沿着特

定的“Z”型路径进行，促进了载流子复合。同时，g-C3N4

的 CBM处具有较高还原能力的电子和 GaN的 VBM处具有较

高氧化能力的空穴被有选择地保留下来，从而促进了氧化

还原位点的有效空间分离，提高了异质结在光催化反应中

的活性。这种新的电子迁移机制被称为直接 Z 型结构。根

据这种方法，在特定的电场（E≤-0.1 V/A，E＞0.2 V/A）

下，如图 4（a）所示，所有 GaN/g-C3N4系统中都会形成 Z

型异质结。 

 

图 4  （a）示意图说明了在水氧化和还原过程中，GaN/g-C3N4的带

边位置在顺序外部电场的影响下的变化；（b）示意图说明了在应用

电场强度为-0.2 V/Å 时，异质结带边对齐后光催化电子迁移机制。

真空能级被定义为零电子伏特，绿色虚线表示氧化电位，蓝色虚线

表示还原电位 

图 5 所示的 Z 型异质结相比 II 型异质结具有显著的

红移现象。Z型异质结的红移和吸收系数在 0.2 V/A和 0.1 

V/A 的外加电场强度下显著增强。这一观察结果与之前对

Z 型 GaN/g-C3N4体系的全面讨论相吻合，其中其优越的氧

化还原能力作为增强光吸收和改善光催化活性的关键因

素脱颖而出。 
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图 5  在不同外部电场的影响下，GaN/g-C3N4异质结的吸收光谱，实

线表示 Z-型异质结，虚线表示 II型异质结 

1.4.4 计算机模拟实验结果分析与讨论 

本实验采用第一性原理分析方法研究了 GaN/g-C3N4

异质结在外部电场下的电子结构和光学性能。计算结果表

明，GaN/g-C3N4异质结具有 1.842eV 的直接带隙，并具有 

Ⅱ型异质结结构。电子从 GaN层迁移到 g-C3N4层，从而在

垂直于 GaN 层方向上形成一个内建电场。当施加的外部电

场强度低于 0.1V/A 或超过 0.2V/A 时，GaN/g-C3N4的能带

结构可以从Ⅱ型异质结转变为 Z 型异质结。与Ⅱ型材料相

比，Z 型材料具有更高的光生电子潜力，从而增强其还原

能力。此外，它在与Ⅱ型材料相比时具有较低的空穴潜力，

从而增强其氧化能力。在外加电场强度分别为 0.2V/A 和

0.1V/A 时，Z 型异质结的红移和吸收系数均发生显著增强。

总之，精确控制外加电场可以显著影响和优化这些异质结

的能带结构和光催化性能。 
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2 实验安排和教学建议 

首先要理论与实践结合，主要是通过将理论知识与计

算机模拟相结合，增强学生的理解与应用能力。在每个实

验环节后进行讨论，加深学生的概念理解。其次要加强小

组合作，鼓励学生组成小组，共同进行模型构建和数据分

析，促进团队合作及学术讨论。再次引导性提问，在实验

过程中，提出一些引导性问题，促使学生思考电场如何影

响电子载流子的行为及其在实际应用中的意义。最后，要加

强反思与反馈，在课程结束后，收集学生的反馈，评估课程

的有效性和学生的学习体验，适时调整教学安排，提高教学

质量。通过这样的实验安排和教学建议，学生能够更深入地

理解 Z型异质结的电子结构及其调节机制，为未来的学习和

研究打下坚实的基础。具体教学实践环节设计详见表 1。 

表 1  教学实践环节设计 

课程安排 完成内容 课时安排 

1.课前准备 教师公布实验内容，完成分组 1 课时 

2.理论准备 

介绍 Z 型异质结的工作原理、基本构造及

用途。 

1 课时 电子结构的相关理论：讲解能带理论、电

子-空穴对的生成与分离机制，电场对电子

分布的影响。 

3.软件工具学

习 

VASP 简介：介绍使用软件进行第一性原理

计算的基本流程。 

1 课时 模拟设置：教授如何构建模型、选择交换-

关联泛函、设置计算参数（如能量截止、k

点网格等）。 

4.实验步骤 

实验 1：建立 Z 型异质结模型 

1 课时 
使用 VASP 等软件建立 Z 型异质结模型，选

择合适的材料组合（如 GaN和 g-C3N4），并

确定其晶胞参数。 

实验 2：计算基础电子结构 

1 课时 
进行基态能量计算、几何优化，获取初始

的电子结构，包括能带结构和态密度图，

记录结果。 

实验 3：应用电场的影响 

1 课时 
在模型上施加外部电场，设置不同的电场

强度（如 0.0 V/Å，0.1 V/Å，0.2 V/Å）。 

重新计算电子结构，观察和记录其变化。 

实验 4：结果分析与讨论 

1 课时 

分析电场作用下的能带结构变化、载流子

分布和电子迁移情况。 

撰写实验报告，总结结果与理论知识的结

合，讨论实验过程中遇到的问题及其解决

方案。 

5.成果交流 任务组汇报及成绩评定 1 课时 

3 结论 

本论文探讨了在科教融合背景下，利用计算机模拟实

验教学设计 Z 型异质结的电子结构调节。论文首先介绍了

科教融合的重要性，强调计算机模拟实验在教育中的应用，

尤其是在理解复杂的物理和化学概念方面的优势。以 Z

型异质结为例，计算机模拟能够直观展示其形成过程及电

子迁移路径，从而帮助学生深入理解其工作原理。实验部

分的设计包括四个主要目标：了解第一性原理计算机模拟

的基本原理、理解 Z 型异质结的电子结构特征、探索电场

对其电子结构的影响，以及掌握使用 VASP 软件进行材料

计算的技能。论文详细阐述了第一性原理计算的基本原理、

主要方法及其应用场景，指出该方法在材料设计中的高精

度和可靠性。在 Z 型异质结的电子结构与电子迁移机制部

分，论文分析了其结构特点、能带对齐、光激发过程及电

子迁移机制，强调了 Z 型异质结在光电器件和催化反应中

的重要性。通过对 GaN/C3N4异质结的模型构建与稳定性分

析，研究表明该异质结在不同电场下的电子结构变化，揭

示了其作为 Z型异质结的潜力。最后，论文提出了实验安排

和教学建议，强调理论与实践结合、小组合作、引导性问题

的提出以及多媒体教学的使用，以提高学生的学习效果和兴

趣。通过这样的教学设计，学生能够更深入地理解 Z型异质

结的电子结构及其调节机制，为未来的学习和研究奠定基础。

综上所述，本论文为 Z型异质结的教学提供了新的思路和方

法，展示了计算机模拟实验在现代教育中的重要作用。 

基金项目：伊犁师范大学大学教改项目（YSYB202271）。 
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