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二维 MoSi2N4/InS异质结光催化
产氢性能的第一性原理研究*

纪 璇,李 凯,翟翔宇,张 敏

(内蒙古师范大学物理与电子信息学院,呼和浩特010022)

摘要:光催化水裂解技术作为一种能源转换手段,展现了利用丰富太阳能资源有效应对当前

能源危机的巨大潜力。本文构建了二维 MoSi2N4/InS异质结,并借助第一性原理计算方法系

统研究了该复合材料的电子结构及其光催化性能。研究结果表明,二维 MoSi2N4/InS异质结

的晶格失配率为2.94%,形成能为-235meV/atom,表明异质结结构具有良好的稳定性。此

外,MoSi2N4/InS异质结是带隙值为1.81eV的Ⅱ型能带排列的直接带隙半导体,可以有效地

实现光生电子-空穴对的分离。同时,该异质结具有高的电子迁移率(104cm2·V-1·s-1),并

在可见光领域内表现出优异的吸收能力(105cm-1),可使光解水制氢效率进一步提高。因此,

二维 MoSi2N4/InS异质结是一种潜在的性能优异的光催化剂。
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  不可再生资源的过度消耗和滥用以及日益严重的环境污染,迫使人们更加关注清洁和可再生能

源的研究。氢能作为一种高效、绿色、清洁的新型能源,为促进节能减排提供了重要可能性,已成为社

会科技发展过程中的重要资源[1-2]。然而,传统的制氢技术效率低下,促使研究人员开始寻找新的制

氢技术。1972年,Fujishima等[3]发现光照TiO2 阳极可以分解水制氢,提出了通过水分解生产氢气

的技术。因此,光催化和光电化学水分解被认为是产氢的理想方法,光催化剂的研究也应运而生[4-5]。
而现有的光催化剂面临着不少问题,包括稳定性较差、载流子复合率高、光吸收范围窄以及比表面积

小等,从而导致催化剂对可见光的响应差,活性和利用率低,极大地限制了其商业化应用[6-7]。自从石

墨烯成功制备以来,一批性能优异的二维(2D)半导体光催化剂相继问世[8-9]。与块体材料相比,二维

材料具有更大的比表面积以及更短的载流子迁移路径,这些特性都更有利于水分解效率的提升[10]。

2009年,Maeda等[11]成功合成了一种二维层状结构的光催化材料———石墨相C3N4 (g-C3N4)。
由于其带隙值为2.70eV,使得导带和价带的带边位置恰好横跨水的氧化还原电位,可以用来光解水

产生氢气,因此这一重要发现引起了广泛的关注。然而,尽管g-C3N4 在理论上具有出色的光催化性

能,但实际上其产氢效率却相对较低,究其原因主要由两个关键因素所导致。首先,由于其较宽的带

隙导致仅能吸收波长小于450nm 的光子,这意味着它对于太阳光的利用效率相对较低。其次,

g-C3N4的超薄厚度也是导致其产氢性能表现不佳的重要原因。还有就是电子和空穴的迁移率较低,
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导致光生电子和空穴的复合率很高,使得许多潜在的活性位点无法得到有效利用,这不仅降低了

g-C3N4的光催化效率,也对其在光解水制氢的实际应用中造成了不小的障碍。2013年,Zhuang等[12]

通过理论计算对单层InS的电子结构及光学性质进行了研究,发现2DInS是间接带隙半导体,带隙

值为2.56eV,且InS的带边位置可跨越水的氧化还原电位,是潜在的光催化剂。随后,层状Ⅲ-Ⅵ硫

族化合物(InS)也在实验中成功合成,表现出较好的电子结构和光电性能[13]。另外,Peng等[14]发现

2DInSe是一种带隙值为2.83eV的间接带隙半导体,具有电子-空穴对复合率低、载流子迁移率高的

特点,也可以作为光催化材料。但由于2DInS和2DInSe均具有较宽的带隙值,会限制对太阳光谱

可见光长波段范围的有效吸收,导致其光催化效率被制约。2020年,Hong等[15]通过化学气相沉积

(CVD)方法成功制备出厚度仅为1.07nm的超薄 MoSi2N4,这一单层结构由N-Si-N-Mo-N-Si-N间

隔排列而成,且在可见光区域显示出97.5%的高透光率。实验证明,单层 MoSi2N4 在空气中表现出

良好的稳定性,并且具备光催化特性。然而,由于它是间接带隙半导体,这限制了其光电转换效率,成
为它在光电器件应用领域的潜在障碍。近年来,2D光催化剂的家族成员不断扩大,诸如 MoSi2N4、Ⅳ
族碳化物(如SiC[16]、GeC[17])、石墨碳氮化物[18](CN)、过渡金属卤化物[19](TMDCs)等,尽管如此,由
于二维材料的超胞特性会导致光生载流子易在同一区域内积聚,导致载流子的高复合率[20],从而降

低了产氢效率,因此,寻找并开发高稳定性能和高效的光催化剂仍是当前亟待解决的问题。
鉴于上述的二维材料都具有作为光催化剂的应用潜力但又兼具影响光催化性能的局限性,近年

来,研究者们将目光投向通过垂直堆叠构建范德华异质结构(vdWHs)来构造光催化剂的新途径。与

普通的光催化剂相比,二维半导体异质结光催化剂展现出了更优异的光催化性能,使其优越性和独特

性进一步凸显。通过选择合适的独立的二维光催化材料,vdWHs可以形成Ⅱ型能带对准,实现电子-
空穴对在空间上的有效分离,提高了光催化效率[21]。目前已经构建的异质结构,如 MoS2/g-ZnO[22]、

BP/MoSi2P[23]4 、GaN/BS[24]、GeC/InSe[25]等,均表现出比独立的光催化剂更高的载流子迁移率,更宽

的可见光响应范围,具有更好的光催化性能。
利用第一性原理计算,本文系统研究了2DMoSi2N4、2DInS及其构成的MoSi2N4/InS异质结的

电子结构、稳定性和光催化性能。结果表明,MoSi2N4/InS异质结的能带结构呈现出典型的Ⅱ型能带

对齐方式,使得电子和空穴能够高效地从 MoSi2N4 和InS层迁移至InS的导带底和 MoSi2N4 的价带

顶,这种在空间维度上有效分离的光生电子与空穴,使电子-空穴对的复合速率极大地降低,光催化反

应的效率也因而得到加强。同时 MoSi2N4/InS异质结吸收边发生了红移现象,这一现象意味着该异

质结在可见光区域内的吸收范围得到了显著的扩展。因此,二维 MoSi2N4/InS异质结是一种结构稳

定、性能优异的光催化剂。

1 模型构建和计算方法

本文基于密度泛函理论(DFT),选用了ViennaAbinitioSimulationPackage(VASP)软件包[26]

进行计算,选取平面波作为基组,利用投影缀加平面波(PAW)方法描述离子实和价电子的相互作用,
利用周期性边界条件实现对体系基态的几何结构、电子性质的计算。采用Perdew-Burke-Ernzerhof
(PBE)型广义梯度近似(GGA)进行原子结构优化。传统GGA-PBE函数精确地确定了材料的物理

特性,但它低估了带隙值,因此本文采用 HSE06(Heyd-Scuseria-Ernzerhof)混合函数对电子特性进

行更精确地判定。为准确分析层状材料中的范德华力,MoSi2N4 和InS层之间的相互作用通过半经

验色散修正方法(DFT-D3)来描述。两层之间构建一个防止层间相互作用的20Å的真空层。结构

优化时,采用以Γ为中心的4×4×1网格的 Monkhorst-Pack方案对二维布里渊区域进行采样,静态

自洽和性质计算时,选取K点网格为8×8×1。平面波截断能设为500eV,离子弛豫总能收敛阈值设

置为10-5eV,原子间作用力收敛判据为0.01eV/Å,以确保达到收敛精度从而得到稳定的结构。
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由于材料带中心的位置(BGC)对不同的交换关联泛函并不敏感,因此本文采用一种被广泛认可

的、在确定带边位置时表现出较高准确性的计算方法———带中心法。采用GGA-PBE方法计算出带

中心位置,选用HSE06方法计算出带隙值及带边位置,计算方法如下[27]

ECBM =EBGC+12Eg,EVBM =EBGC-12Eg,

式中EBGC和Eg 分别表示材料的带隙中心和HSE06的带隙值。
材料的光吸收系数与光催化性能密切相关,是评价这一性能的关键指标。光吸收系数公式为

α(ω)= 2ω ε(1)(ω)2+ε(2)(ω)2 -ε(1)(ω[ ])1/2,

其中,ε(1)(ω)和ε(2)(ω)代表介电函数的实部和虚部,ε(2)(ω)的计算公式如下[28]

ε(2)(ω)=4π
2e2
Ω lim

q→0

1
q2∑c,ν,k2ωkδ(εck -ενk -ω)×<uck+eαq|uck ><uck+eβq|uνk >*,

其中,eα 和eβ 分别代表沿着α和β方向的单位矢量,Ω 为单位胞体体积,c和v 分别代表导带和价带,

q代表入射电磁波的波数。在上式的基础上,介电函数的实部可以根据Kramers-Kronig变换推导出

来[29]

ε(1)αβ (ω)=1+2πP∫
∞

0

ε(2)αβ (ω′)ω′
ω′2-ω2dω′

,

其中P 代表Cauchy积分主值。
根据Bardeen等[30]提出的形变势理论,计算了二维 MoSi2N4、InS和 MoSi2N4/InS异质结的电

子及空穴迁移率。载流子迁移率μ2D可以通过以下公式得出[31]

μ2D=
eћ3C2D

kBTm*
emdE2

1
,

其中,m*代表载流子在传输方向上的有效质量,kB 为玻尔兹曼常数,T 代表温度,E1 表示价带顶空

穴和导带底电子的形变势常数,md 为载流子平均有效质量,C2D为材料的弹性模量。

2 结果与讨论

在深入研究 MoSi2N4/InS异质结之前,首先对 MoSi2N4 和InS单层的稳定性进行了分析和探

讨,这对于理解异质结的形成及其性能具有至关重要的作用。声子色散关系是衡量材料是否具有动

力学稳定的重要指标。为了确认2DMoSi2N4 和2DInS的稳定性,对它们的声子谱进行了计算,结
果如图1所示。可以看出,2DMoSi2N4 和2DInS的声子频率均不存在虚频,说明这两种材料在动力

学上具有良好的稳定性。

图1 二维 MoSi2N4(a)和二维InS(b)的声子色散关系

Fig.1 Phonondispersionrelationsof2DMoSi2N4(a)and2DInS(b)
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  进一步对两种材料的几何结构和电子性质进行研究。图2(a)和图2(b)为2DMoSi2N4 和2D
InS的晶体结构侧视图。2DMoSi2N4 的空间群为P6m2,完全弛豫后的晶格常数为2.89Å。2DInS
的空间群为P3m1,为六角晶体,晶格常数为3.91Å(表1)。从图2(c)可以看到,采用PBE(HSE06)
计算得到的结果显示2DMoSi2N4 是带隙值为1.78eV(2.35eV)的间接带隙半导体,其导带最小值

CBM位于K点,价带最大值VBM位于Γ点,CBM和VBM均主要由 Mo原子贡献;图2(d)为InS
的能带和对应的态密度。结果表明,2DInS采用PBE(HSE06)方法计算得到的带隙值为1.77eV
(2.56eV),是间接带隙半导体。同时,CBM位于Γ点,VBM位于Γ和 M点之间。以上计算结果与

前人的研究基本一致[12,15],可用于后续的计算。

表1 2DInS、2DMoSi2N4 和 MoSi2N4/InS异质结的晶格常数a(b)及带隙值Eg

Table1 Latticeconstantsa(b)andbandgapsEgof2DInS,2DMoSi2N4andMoSi2N4/InSheterostructure

材料 a=b/Å Eg(PBE) Eg(HSE)

InS 3.91 1.77 2.56

3.94[12] 1.74[12] 2.71[12]

MoSi2N4 2.89 1.78 2.35

2.91[15] 1.74[15] 2.29[15]

MoSi2N4/InS 6.28 0.82 1.81

图2 2DMoSi2N4(a)、2DInS(b)的侧视图,2DMoSi2N4(c)和2DInS(d)的能带及态密度图

Fig.2 Sideviewsof2DMoSi2N4(a)and2DInS(b)monolayers,bandstructuresandthe

densityofstatesfor2DMoSi2N4(c)and2DInS(d)

  采用 MoSi2N4(2×2)超原胞和InS(3× 3)超原胞搭建垂直结构的异质结(共80个原子),晶
格失配率约为2.94%,其侧视图如图3(a)所示。结构优化后的 MoSi2N4 层与InS层之间的层间距

约为3.14Å,层间距处在范德华力的作用范围内,晶格常数为6.28Å。为验证2DMoSi2N4/InS异

质结的结构稳定性,计算了形成能,定义为

Ef=
EMoSi2N4/InS-EMoSi2N4 -EInS

n
,

其中,EMoSi2N4/InS
、EMoSi2N4

和EInS分别为完全弛豫的 MoSi2N4/InS异质结、2DMoSi2N4 和2DInS的总

能,n表示异质结原子数。由上式可知,计算得到的形成能为-235meV/atom,形成能为负值表明

MoSi2N4 层和InS层是相互吸引的,说明设计的异质结是稳定的。
另外,分子动力学模拟(AIMD)也可以评估异质结的热力学稳定性,如图3(b)所示。在计算过程

中,二维 MoSi2N4/InS异质结中的体系总能随时间的变化进行10000步模拟,共耗时10ps完成分子

动力学模拟过程。可以看出,在300K退火10ps过程中体系的总能量波动很小,温度变化在300K

84 内蒙古大学学报(自然科学版) 2025年



左右,表明二维 MoSi2N4/InS异质结能够在室温(300K)下稳定存在,具有良好的热力学稳定性。

图3 2DMoSi2N4/InS异质结的侧视图(a)和分子动力学模拟(b)

Fig.3 Sideviews(a)andmoleculardynamicssimulation(b)ofthe2DMoSi2N4/InSheterostructure

  图4为采用HSE06方法计算 MoSi2N4/InS异质结的投影能带和电子态密度图。计算结果表

明,二维 MoSi2N4/InS异质结的CBM 和VBM 均位于Γ点,表现为直接带隙半导体,相比于单材料

所呈现的间接带隙,直接带隙半导体允许电子在没有声子参与的情况下直接从VBM 跃迁到CBM,
对载流子的运输和光吸收效率的提高都比较有利,更有利于光催化效率的改善。进一步观察发现,

MoSi2N4/InS异质结的带隙值(1.81eV)与单层MoSi2N4(2.35eV)和单层InS(2.56eV)相比明显减

小,这是由于带偏置所致,而更小的带隙值则意味着有更好的可见光光学响应。另外,对应的电子态

密度表明,异质结的CBM主要由InS贡献,VBM 则主要由 MoSi2N4 贡献,说明 MoSi2N4/InS异质

结中 MoSi2N4 与InS层之间的相互作用是弱范德华力,不形成化学键。电子由 MoSi2N4 的VBM层

转移至InS的CBM层,实现了电子与空穴在空间上的有效分离,显著降低了电子-空穴对的复合率。
为了进一步了解 MoSi2N4/InS异质结的电子结构,计算了异质结的局域电荷密度(图5)。从图

中可以看到,VBM的电荷局域在 MoSi2N4 层中,而CBM 的电荷局域在InS层中,这表明MoSi2N4/

InS异质结形成Ⅱ型能带对齐,这样的对齐方式使得异质结允许水的氧化还原过程分别在 MoSi2N4
层和InS层中进行,有利于异质结中的光生电子及空穴的分离,进一步提高光催化效率。

图4 2DMoSi2N4/InS异质结的投影

能带图及态密度图

Fig.4 Projectedbandstructureandthe

  correspondingdensityof2D

   MoSi2N4/InSheterostructure

图5 MoSi2N4/InS异质结在VBM和CBM的局域

电荷密度图(ρ=1.1×10-3eÅ-3)

Fig.5 LocalchargedensityofMoSi2N4/InS

  heterostructureatVBMandCBM
(ρ=1.1×10-3eÅ-3)
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  为了进一步研究 MoSi2N4/InS异质结在界面处的电荷转移机制,计算了异质结的差分电荷密

度,公式如下[32]

Δρ=ρMoSi2N4/InS-ρMoSi2N4 -ρInS,

式中,ρMoSi2N4/InS
,ρMoSi2N4

和ρInS分别表示 MoSi2N4/InS异质结以及单层 MoSi2N4 和InS的电荷密度。

通过图6发现电荷密度在异质界面区域被重建,靠近 MoSi2N4 层由于Δρ为负,电子耗尽;靠近InS
层由于Δρ为正,电子积累。平面平均差分电荷密度也同样显示出在靠近InS一侧的最大有效电子累

积是2.45×10-5eÅ-1。由于 MoSi2N4 层失去电子而带正电,InS层获得电子而带负电,因此在InS
和 MoSi2N4 层之间会产生一个内建电场,其方向从InS层指向 MoSi2N4 层,促进了电子和空穴在空

间上不同区域的分离,降低了电子-空穴复合的可能性,从而提高了 MoSi2N4/InS异质结的光催化

效率。

图6 MoSi2N4/InS异质结的差分电荷密度图。电子积累和损耗分别用黄色和青色等值面表示

(ρ=7.6×10-5eÅ-3);橙色曲线代表平面平均差分电荷密度图

Fig.6 ChargedensitydifferenceoftheMoSi2N4/InSheterostructure.Withelectronaccumulation

    anddepletiondepictedasyellowandcyanisosurfaces,respectively(ρ=7.6×10-5eÅ-3).

 Theplane-averagedchargedensitydifferenceplotisrepresentedbytheorangecurve

  衡量材料电子特性的重要参数还包括有效质量和载流子迁移率。从表2可知,InS电子(空穴)

有效质量分别为0.24m0(2.07m0),而2D MoSi2N4 的电子(空穴)有效质量分别为0.42m0

(1.63m0)。相比于其他二维材料的电子有效质量,如 MoS[33]2 (0.47m0)和g-C3N[34]4 (0.41m0),2D

InS较小的电子有效质量使得该材料在电子输运方面更具优势,其载流子迁移率可达103cm2·V-1

·s-1。值得注意的是,二维 MoSi2N4/InS异质结的电子迁移率高达104cm2·V-1·s-1,是单层材

料的2~3倍。另外,异质结中的电子迁移率比空穴迁移率高一个数量级。由此可知,利用单层

MoSi2N4和InS的各自优势构建起的异质结是一种电子和空穴均具有高迁移率的高性能材料。

由于优秀的光催化剂材料需要在可见光和近红外波段有良好的吸收能力,因此光吸收系数是评

价半导体光催化性能的重要指标。如图7所示,从2DInS和2DMoSi2N4 及 MoSi2N4/InS异质结的

光吸收谱可以看出,InS材料因较宽的带隙对可见光长波区域的光响应并不理想,而 MoSi2N4 材料的

吸收边位置则处在1.6eV附近,吸收强度约在105cm-1以上。可以看到,当单层 MoSi2N4 涂覆在

InS上形成 MoSi2N4/InS异质结时,由于能带偏移,异质结的吸收边出现红移,拓宽了对可见光的吸

收范围,提高了在可见光区域的光学响应,同时,异质结对可见光区域的吸收强度进行了增强,使得光

催化效率得到了提高,整体性能也有所改善。

计算 MoSi2N4/InS异质结的带边位置(图8),进一步研究其光催化性能。相对于真空能级,

pH=0时H2O/O2 和H+/H2 的标准氧化还原电位分别为-5.67eV和-4.44eV。因此,合适的光

05 内蒙古大学学报(自然科学版) 2025年



催化材料的带隙必须大于1.23eV,且异质结的VBM和CBM 的能级必须分别低于和高于水的氧化

和还原电位。之前的电子结构计算显示 MoSi2N4/InS异质结以及单层 MoSi2N4 和单层InS均具有

适合水分解反应的带隙值。带边位置计算表明,MoSi2N4 的带边位置分别为-3.47eV和-5.83

eV,InS的带边位置分别为-4.21eV和-6.77eV,表现为Ⅱ型能带对齐。二维 MoSi2N4/InS异质

结的CBM(-4.11eV)比水的还原电位(VH2/H
+)高0.33eV,而价带顶(-5.92eV)比水的氧化电位

(VH2O/O2
)低0.25eV。当单层InS的VBM和CBM低于 MoSi2N4 时,光生电子从MoSi2N4层移动到

InS层,光生空穴则与之相反。在太阳光照条件下,水的还原反应在InS界面发生并由电子参与4H+

+4e-→2H2;水的氧化反应在 MoSi2N4 界面发生并由空穴参与2H2O+4H+→O2+4H+。这些特

征表明二维 MoSi2N4/InS异质结均是有效光催化水分解反应的候选者。

表2 2DInS、2DMoSi2N4 和 MoSi2N4/InS异质结构沿x和y方向的电子和空穴的有效质量m*、

变形势常数E1、平面内刚度C2D和载流子迁移率μ

Table2 Calculatedeffectivemassm*,deformationpotentialconstantE1,in-planestiffnessC2D

 andcarriermobilityμfortheelectronsandholesalongthexandydirections

for2DInS,2DMoSi2N4andMoSi2N4/InSheterostructure

载体 材料
m*/m0 E1/eV C2D/(N·m-1) μ/(cm2·V-1·s-1)

m*
x m*

y E1x E1y C2D-x C2D-y μx μy

电子 InS 0.24 0.24 3.64 3.57 53.23 52.99 1477.26 1528.84

MoSi2N4 0.44 0.42 4.84 4.40 487.45 485.36 2330.03 2949.93

MoSi2N4/InS 0.42 0.41 3.75 3.66 540.68 538.35 4672.38 5002.97

空穴 InS 2.07 2.31 1.53 2.55 53.23 52.99 106.40 34.17

MoSi2N4 1.63 1.63 3.72 3.81 489.21 487.65 281.81 267.80

MoSi2N4/InS 1.47 1.47 3.91 3.97 542.44 540.64 347.77 336.22

图7 2DInS、2DMoSi2N4 和 MoSi2N4/InS异质结的光吸收谱

Fig.7 Opticalabsorptionspectraof2DInS,2DMoSi2N4andMoSi2N4/InSheterostructure
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图8 以真空能级为参考的2DInS、2DMoSi2N4 和 MoSi2N4/InS异质结的带边位置及水的氧化还原电位

Fig.8 Bandedgepositionof2DInS,2DMoSi2N4andMoSi2N4/InSheterostructureand

redoxpotentialofwaterinregardtothevacuumenergylevel

3 结论

基于密度泛函理论的第一性原理计算方法系统研究了二维 MoSi2N4/InS异质结的电子结构及

光催化机理,计算结果表明:(1)MoSi2N4/InS异质结是具有稳定结构和Ⅱ型能带对齐的直接带隙半

导体(1.81eV),能够有效地将电子和空穴分离在不同空间,使载流子的复合率降低。(2)异质结的

带边位置均可跨过水的氧化还原电位,满足光催化分解水制备氢气的条件。(3)MoSi2N4/InS异质

结具有高的电子迁移率,可以达到104cm2·V-1·s-1,有利于电子运输。(4)MoSi2N4/InS异质结

的吸收光谱被拓宽,在可见光领域具有良好的光吸收能力。综上所述,二维 MoSi2N4/InS异质结是

一种有效的半导体光催化剂。
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First-PrinciplesStudyonthePhotocatalyticHydrogenProduction
PerformanceofTwo-DimensionalMoSi2N4/InSHeterostructure

JIXuan,LIKai,ZHAIXiangyu,ZHANGMin
(CollegeofPhysicsandElectronInformation,InnerMongoliaNormal

University,Hohhot010022,China)

  Abstract:Asanenergyconversionmethod,photocatalyticwatersplittingtechnologyhasdem-
onstratedgreatpotentialinutilizingabundantsolarenergyresourcesandeffectivelyaddressingthe

currentenergycrisis.Thispaperconstructsatwo-dimensionalMoSi2N4/InSheterostructureand

systematicallystudiestheelectronicstructureandphotocatalyticperformanceofthecompositema-
terialusingfirst-principlescalculations.Theresultsshowthatthelatticemismatchrateofthetwo-
dimensionalMoSi2N4/InSheterostructureis2.94%,andtheformationenergyis-235meV/atom,

whichimpliesthestabilityoftheMoSi2N4/InSheterostructure;Furthermore,theMoSi2N4/InS

heterostructureisatypeⅡband-aligneddirectbandgapsemiconductorwithabandgapof1.81eV,

whichcaneffectivelyseparatephotogeneratedelectron-holepairs.Atthesametime,theMoSi2N4/

InSheterostructurehasahighelectronmobility (104cm2·V-1·s-1)andexhibitsexcellent

absorptioncapacityinthevisiblelightregion(105cm-1),whichcanfurtherimprovetheefficiency
ofhydrogenproductionfromwatersplitting.Therefore,thetwo-dimensionalMoSi2N4/InShetero-
junctionisapotentialhigh-performancevisiblelightphotocatalyst.

  Keywords:two-dimensionalMoSi2N4/InSheterostructure;electronicstructure;photocatalytic

performance;first-principlescalculation
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