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1 引言
自发现石墨烯以来，人们相继地成功制备出了一系

列的二维材料，众所周知，当二维材料的厚度减小到纳
米或纳米级以下时，材料的电荷载流子被限制在原子层
内，由于这种量子限域效应，二维材料表现出了新奇的
机械、电子、输运和化学特性，这些特性与其三维材料
大不相同，因此其相关研究引起了人们的广泛关注。与
石墨烯相比，二硫化钼具有天然的直接带隙，在发光二
极管、太阳能电池以及场效应管等电子设备方面具有巨
大的应用前景。为了使器件得到更广泛的应用，调节材
料的能带带隙显得十分重要，已有理论工作指出，随着
双轴拉伸应变强度的增加，二硫化钼单层电子能带的带
隙减小。

影响材料性能的另一个关键因素为载流子迁移率，
双轴拉伸应变除了影响材料的能隙大小，还能有效地调
节材料的载流子迁移率，进而影响其他相关性能。在室
温情况下，材料的电输运性质主要受电子 - 声子散射
影响，在低温情况下，则主要受电子 - 杂质散射。如果
要计算受电子 - 声子散射主导的迁移率，计算量十分庞
大，故近年来，多采用各种近似方法，例如形变势模型、
压电势模型等等，而采用这种经验模型计算并不适合全
部材料，是否对实验结果具有指导意义是有待商榷的。
在本次工作中，我们基于密度泛函理论、密度泛函微扰
理论以及波尔兹曼输运方程的迭代求解方法计算了二硫
化钼单层的电子能带、声子频率以及电子迁移率。在施
加双轴拉伸应变前后，二硫化钼单层都是直接带隙半导 
体，可以广泛的应用于多种电子器件，并通过应变强度
调节材料的输运性能。

本工作其余部分的安排如下：首先，在第二部分简
要阐述计算二硫化钼单层电子迁移率的理论方法；然 
后，在第三部分对数据结果进行展示以及讨论；最后，
对主要结论进行总结。

2 研究方法
本次研究的理论工作以第一性原理计算为基础，利

用 Quantum Espresso 软件包，得到室温下 2H 型二硫化
钼单层的电子能带和声子谱。利用 Wannier 插值方法得
到细密网格下的电子 - 声子相互作用矩阵元，解决计算

中无法承担的计算量的问题。

其中，N 为原胞数。利用该公式可即其逆变换可将
稀疏网格下的电子 - 声子相互作用矩阵元，转换为细密
网格下的电子 - 声子相互作用矩阵元。

求解二硫化钼单层电子迁移率的关键物理量为电导
率，载流子迁移率和电导率的关系为：

其中 e 是电荷量，nc 是载流子浓度，

其中 S 为单层二硫化钼的面积， 为平衡态下费米
分布。

本次工作利用对波尔兹曼输运方程进行迭代求解得
到二硫化钼单层的电导率，

其中 Fnk 是平均自由程，T 为温度。求解平均自由
程的时候需要用到我们上述所说的细密网格下的电子 -
声子相互作用矩阵元，从而得到收敛的结果。

在计算中，我们的电子能量、声子频率以及电子 -
声子相互作用矩阵元，皆在第一原理计算层面得到，没
有采用任何经验参数。

3 结果和讨论
二硫化钼单层的晶格结构如图 1 所示，由一个 Mo

原子和两个 S 原子组成，未施加应变情况下的晶格常
数为 a=3.188Å，层厚 3.148Å，与实验值较为吻合。在
垂直于层面的方向设置真空层设为 17Å，以防止周期性
结构之间产生范德瓦尔斯相互作用，平面波截断能为
500eV。计算时利用模守恒赝势模拟离子势场，用 PBE
广义梯度近似描述交换关联作用，k 和 q 网格均采取
10×10×1 的倒格矢空间，进行能量收敛为 10-6eV，力
收敛为 10-4eV/Å 的变胞弛豫计算，在对结构优化的过程
中，原胞和原子位置皆进行弛豫，最后找到拉伸后二硫
化钼单层的稳定结构。
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摘　要：二硫化钼单层在电子、光电器件以及化学催化剂等方面具有广泛的应用前景，为了扩大其在相关领域
的应用，了解二硫化钼单层的电子迁移率与应变的依赖关系显得非常重要。在本工作中，基于密度泛函理论、密
度泛函微扰理论以及波尔兹曼输运方程，我们系统地研究了室温下双轴拉伸应变对受电子 - 声子散射影响的二硫化
钼单层电子迁移率的影响。计算结果表明，二硫化钼单层的电子迁移率随着应变强度的增加而增大。在实验中，
可以通过对材料进行简单地机械拉伸，可以实现双轴拉伸应变情况，本工作对实验结果具有先行指导意义。
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（a）俯视图

（b）侧视图
图 1  2H 型二硫化钼单层的晶格结构

从第一性原理计算层面得到二硫化钼单层的电子迁
移率，需要电子能量、声子频率以及电子声子相互作
用矩阵元三个物理量。我们首先利用 Quantum Espresso
软件包，计算得到二硫化钼单层的电子能带结构、声
子谱以及电子 - 声子相互作用矩阵元。如图 2 所示，
2H 型二硫化钼单层随应变强度的增加，电子能带带隙
减小，而并未发生从直接带隙到间接带隙的转变。通过
密度泛函理论得到未施加应变情况下的电子能带带隙为
1.702eV，与之前的理论研究结果接近。然后，在此基础
上，我们进行 Wannier 插值计算，得到细密网格下的二
硫化钼单层的电子能量、声子频率以及电子 - 声子相互
作用矩阵元，用于计算得到其电导率，进而进一步得到
电子迁移率。

（a）未施加应变

（b）施加 4% 应变情况下
图 2   二硫化钼单层的电子能带结构

为了得到可靠的电子迁移率，我们利用 EPW 对二
硫化钼单层的电导率进行了收敛测试。首先，我们将温
度设为 300K，电子密度为 6.99×1011（m-2），此时计算

出的化学势距导带底约为 0.3eV，高斯展宽设为 0.01eV，
接下来对 k 和 q 网格进行了收敛测试，当 k 和 q 网格
为 600×600×1 时，相对误差小于 0.2%，于是接下来
本工作中相关计算皆采用该网格。计算得到，未施加应
变时的电子迁移率为 96.8cm2V-1S-1，施加 1% 应变后的
电子迁移率为 110.2cm2V-1S-1，4% 对应的电子迁移率为
135.9cm2V-1S-1。意味着，随应变强度的增加，电子迁移
率增大。与电子迁移率有关的是速度项和电子 - 声子散
射率，由二者共同作用导致了室温下二硫化钼单层的电
子迁移率随应变的增加而增大。同时我们的计算表明，
双轴拉伸应变可有效地调节二硫化钼单层的电子迁移
率。

速度项仅有二硫化钼单层电子能带结构有关，而电
子 - 声子相互作用矩阵元不仅与电子能量有关，还与声
子频率以及电子 - 声子相互作用矩阵元有关，其背后的
物理意义与对电子迁移率与应变的依赖关系值得进一步
的研究。

4 结论
本文基于密度泛函理论、密度泛函微扰理论以及波

尔兹曼输运方程研究了室温下受电子 - 声子散射影响
的二硫化钼单层的电子迁移率。我们的计算结果基于第
一性原理计算，没有采用任何经验参数和模型。我们的
主要发现如下，施加双轴拉伸应变后，二硫化钼单层仍
为直接带隙半导体，并没有发生结构上的突变。双轴拉
伸应变可以有效地调节室温下二硫化钼单层的电子迁移
率，随应变强度的增加，电子迁移率增大。是由于，施
加双轴拉伸应变，带隙减小，速度项改变以及散射率与
应变的依赖关系，共同导致了施加双轴拉伸应变后电子
迁移率的增大。
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