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摘 要 

随着硅基电子器件特征尺寸持续缩小，短沟道效应和热耗散瓶颈问题日益严

峻。二硫化钼（molybdenum disulfide, MoS2）作为典型的二维过渡金属硫族化合

物（transition-metal dichalcogenides, TMDCs），因其原子级厚度、直接带隙以及优

异电学特性，在下一代低功耗场效应晶体管中展现出巨大潜力。但其原子级沟道

使载流子易受界面散射与介电环境影响，仍严重制约器件输运性能。本文通过构

建 MoS2 背栅场效应晶体管模型，系统对比了二氧化硅（SiO2）、氧化铝（Al2O3）、

二氧化铪（HfO2）三种栅介质对器件电学性能的影响，并进一步对 HfO2 栅介质

进行厚度优化。结果表明，HfO2 高介电常数栅介质通过强介电屏蔽有效抑制库

仑杂质散射，在 10 nm 厚度处实现最优性能：跨导达 666 𝜇S，开关比~1013、亚

阈值摆幅~70 mV/dec，但受远程界面声子散射影响，其载流子迁移率降至 137 

cm2/(V·s)。本研究阐明了 MoS2 场效应晶体管栅介质选择与厚度设计对 MoS2 晶

体管电学输运特性的竞争机制，为二维半导体晶体管的栅介质工程研究提供了重

要的理论参考。 
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1. 引 言 

随着晶体管特征尺寸逼近原子尺寸，传统硅基场效应晶体管面临短沟道效应

(short-channel effects, SCE)、漏电流增加以及功耗密度急剧攀升等严峻问题[1, 2]。

二维过渡金属硫族化合物（transition-metal dichalcogenides, TMDCs），如 MoS2，

是典型的二维材料，因拥有可调带隙、表现出优异的电学性能，弥补了石墨烯零

带隙的固有缺陷[3-5]，被广泛应用于逻辑电路、光电探测器以及存储器等领域[6]。 

然而，MoS2 基场效应晶体管(field-effect transistor, FET)器件的性能仍受限于

界面散射、沟道缺陷态以及栅极静电调控能力弱[7-9]。其中，栅介质/沟道界面质

量对载流子输运特性的影响愈发显著，已成为制约器件性能进一步提升的核心因

素[10]。针对上述瓶颈，通过集成高介电常数（high dielectric constant, high-κ）栅

介质已成为提升 TMDCs 器件性能的有效技术路径。High-κ 材料通过增强栅极电

容增强栅极静电调控能力，同时其高介电环境产生强烈介电屏蔽效应，有效抑制

库仑杂质散射[11, 12]。然而，high-κ 栅介质亦会引入远程界面声子散射，造成迁移

率退化，形成栅控效率与输运性能之间的内在权衡。因此，栅介质的优选与优化

需考虑介电屏蔽增益与声子散射损耗之间的竞争关系。目前，Al2O3
[13-15]、HfO2

[16, 

17]及其叠层结构[18, 19]已被广泛用于 MoS2 FET 的栅介质。Li[20]等人发现经硫处理

后 Al2O3 栅介质器件的亚阈值摆幅（SS）低至 179.4 mV/dec、开关比达 2.11×106、

迁移率达 64.74 cm2/(V·s)，表明 Al2O3 可在介电屏蔽与声子散射间实现一定的平

衡。Zeng[21]等人报道了单晶 Al2O3作为顶栅介质，MoS2 FET 实现了 SS 61 mV/dec

（逼近室温理论极限 60 mV/dec）、开关比 1010 及仅 10 mV 的滞后，证明栅介质

在界面质量上的巨大优势。 

尽管上述栅介质的相关工作在 MoS2 FET 中的应用已取得显著进展，并验证

了栅介质调控的可行性。但现有研究多集中于单一介质验证，对介电屏蔽效应与

远程声子散射之间的内在竞争缺乏系统的量化对比研究，也缺少对栅介质厚度优

化的深入探讨。基于此，本研究构建了单层 MoS2 背栅场效应晶体管模型，对比

了三种栅介质对器件跨导、亚阈值摆幅及开关比等关键电学性能的影响规律。结

果表明，采用 HfO2 high-κ 栅介质后，器件跨导提升至 666 𝜇S，较 SiO2 和 Al2O3

分别提高了约 230%和 80%；亚阈值摆幅降至 70 mV/dec，开关比提升至 1013，

栅控能力显著增强。然而，HfO2 器件的载流子迁移率达 137 cm2/(V·s)较 SiO2 降



 

 

 

低约 42%，验证了远程声子散射在 high-κ 环境下的主导作用。进一步对 HfO2 基

器件进行厚度优化并深度探讨了 high-κ栅介质与厚度调控对于MoS2晶体管性能

的物理机制，为后续 TMDCs 晶体管栅介质调控及高性能、低功耗 FET 器件设计

提供参考。 

2. 模拟方法 

2.1 器件结构 

MoS2 FET 器件的二维结构如图 1 所示。二维结构可降低网格数量、提升仿

真精度，并从根本上避免三维结构中器件边缘的散射效应。器件采用底栅平面型

FET 架构，源漏电极横向分布于沟道两侧，栅极位于沟道下方并通过介质层与沟

道隔离[22]，该结构源自现代 CMOS 工艺，适用于纳米尺度输运调制与静电控制

研究。沟道宽度在迁移率与短沟道抑制间构成取舍，且窄沟道面临边缘散射与断

裂风险；栅介质厚度则需兼顾栅控增强与热失配、衬底散射的抑制[23]。综合权衡，

确定器件的参数如下：衬底为 P 型掺杂硅，衬底上层为不同介电材料的绝缘层；

沟道为 N 型 MoS2，厚度 0.65 nm[24]，尺寸为 W=100 nm、L=40 nm（宽长比 2.5：

1）。其中 100 nm 沟道宽度可抑制边缘散射及宽度量子化效应，使研究聚焦于输

运方向；40 nm 沟道长度处于实验可验证区间，确保器件工作在准弹道机制下并

规避显著量子限制。器件参数与文献报道的实验制备 MoS2 FET 一致[25]。模拟中

氧化层电荷密度为 3×1010 cm-2，因 MoS2 具有自掺杂效应[26]，其导电形式与传统

半导体硅不同，因此需在硅中引入适量掺杂以使其导电特性与 MoS2 相匹配。 

 

图 1 MoS2 场效应晶体管的结构示意图（未按比例绘制） 

Fig 1 Structural diagram of the MoS2 FET (not to scale). 

MoS2 FET 以原子级厚度的二维 MoS2 为导电沟道，源漏金属电极分别连接

沟道两端，底部栅极通过 high-κ 栅介质实现电隔离。正向栅压驱动电子从源端注
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入沟道形成导电通路，在源漏偏压下载流子定向输运，器件开启；负向栅压则耗

尽沟道载流子，关断导电沟道，漏电流被大幅抑制。单层 MoS2 的原子级厚度，

栅极电场几乎穿透整个沟道，器件工作于全耗尽模式，有效抑制短沟道效应与量

子隧穿漏电，并支持超低电压运行，功耗可低至硅基器件的十分之一[27]。 

2.2 模拟参数 

半导体器件数值模拟需联立求解载流子输运模型，目前主要运用漂移-扩散

模型，其物理基础涵盖三大方程：泊松方程、载流子连续性方程和电流方程[28]。

经典的泊松方程和连续性方程是自耦合的。采用牛顿迭代法求解泊松方程和电流

连续性方程。同时，采用微分法将结构模型的几何区域划分为更小的区域，并在

每个微分区域内进行数值运算，得到计算结果。场效应晶体管光电探测器建模预

测中通常需要的重要参数包括带隙能量、介电常数、电子/空穴迁移率、有效电子

质量和有效空穴质量、电子亲和势、掺杂浓度。本文选取了具有代表性的 SL-MoS2

材料。材料的具体参数如表 1 所示[27,29-33]。 

表 1 MoS2 场效应管晶体管主要材料参数 

Table 1 Material Parameters for MoS2 FET 

参数 MoS2 

介电常数 4.2 

带隙/eV 1.8 

电子亲和势/ eV 4.2 

空穴迁移率 cm2/(V·s) 129 

电子迁移率 cm2/(V·s) 183 

有效电子质量 0.5m0 

有效空穴质量 0.5m0 

掺杂浓度 (cm-3) 4×1016~1.4×1019 

界面电荷密度 (cm-2) 3×1010 

在物理模型选取上，单层 MoS2 沟道在目标掺杂与强栅压积累下处于简并状

态，故采用 Fermi–Dirac 统计以精确描述载流子分布；其余材料处于非简并状态，

采用 Boltzmann 统计以保证计算效率与收敛性。基于单层 MoS2 的直接带隙特性，

选用器件仿真器内置的标准隧穿（STD）模型，计入薄 high-κ 栅介质下占主导的



 

 

 

直接隧穿路径。考虑到 MoS2 为宽带隙半导体且在高缺陷密度下以缺陷（陷阱）

辅助复合为主，引入 Shockley–Read–Hall（SRH）复合模型以刻画带隙内缺陷态

的产生与复合过程，该模型对准确模拟亚阈值区及关态漏电行为至关重要。输运

方面，采用 CVT 迁移率模型并假设各向同性简化计算低场迁移率，同时引入场

相关迁移率（FLDMOB）模型计入 40 nm 短沟道高场区速度饱和引起的迁移率

退化；界面处利用 MOS 界面模型计入陷阱态与功函数效应，以实现阈值电压和

亚阈值摆幅的精确分析。在以上物理模型构建的基础上，采用 Silvaco Atlas 半导

体仿真器进行计算模拟。 

其中，在单层二硫化钼晶体管的陷阱参数设置中，影响陷阱效应的三个重要

参数分别为：陷阱能级 Et、俘获截面（SIGN/SIGP）以及陷阱浓度 Nt。模拟的陷

阱密度为 5 × 1017 cm-3，能级 Et 为 0.27 eV[27, 34]。由于在定义 MoS2 材料时，其

材料参数是基于硅（Si）材料修改而来，因此采用了硅材料的电子与空穴俘获截

面作为空穴陷阱的参数，并要求前者（电子俘获截面）大于后者（空穴俘获截面），

二者的数值分别为 1 × 10-17 cm2 和 1 × 10-16 cm2。该陷阱参数的引入不仅用于复

现亚阈值区与关态漏电行为，同时也是模型标定中的关键补偿项：保证转移特性

曲线与实验吻合，同时维持器件亚阈值摆幅、开关比与开态电流等电学性能不劣

化。 
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图 2 (a)加入陷阱浓度下传输特性的模拟和实验[35]比较；(b)该模型的归一化光谱响应，

其中 MoS2 FET 偏置电压 VDS 设置为 1 V 

Fig 2 (a)A comparison of the simulated and experimental[35] transfer characteristics after 

defect incorporation is presented；(b)The normalized spectral response of the model with the 

MoS2 FET bias voltage VDS set to 1 V. 

如图 2 所示，在−40 V ~ 40 V 栅极电压下，转移特性曲线的实验值与模拟结



 

 

 

果吻合较好，虽然有微小的偏差，但实验结果和模拟结果高度重叠，偏差在可接

受的范围内。此外，仿真与实验曲线趋势一致，进一步证实了所选物理模型的合

理。 

3. 结果与讨论 

3.1 不同栅介质的 MoS2 FET 的电流传输特性 
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图 3 不同栅介质背栅 MoS2 晶体管，在 VDS = 1 V 时的转移特性曲线和跨导与栅极电压

的关系：(a) 转移特性曲线-线性形式；(b) 转移特性曲线-对数形式；(c) 跨导随栅极电压的

关系 

Fig 3 Transfer characteristics and transconductance as a function of gate voltage for back-

gated MoS2 transistors with different gate dielectrics (VDS = 1 V): (a) Transfer characteristic curves 

in linear scale；(b) Transfer characteristic curves in logarithmic scale；(c) transconductance (gm) 

versus gate voltage. 

高 κ 栅介质的选择对器件电学性能具有决定性影响。硅基 CMOS 中高 κ 栅

介质的成功经验，将其引入 MoS2 FET 体系，以协同抑制栅极漏电流并屏蔽沟道

-栅界面库仑散射。如图 3 所示，对比了 SiO2（𝜀𝑟≈ 3.9）、Al2O3（𝜀𝑟 ≈ 9.3）和 HfO2

（𝜀𝑟 ≈ 22）三种底栅结构单层 MoS2 FET 的转移特性与跨导特性。Al2O3 和 HfO2

器件具有更大的开态电流和跨导峰值，归因于二者的介电常数高于 SiO2，在相同

物理厚度下等效氧化物厚度更薄，增强了栅极对沟道的调控能力，阈值电压降低。

在 VG= 1 V 时 SiO2、Al2O3 和 HfO2器件的开态电流分别为 184、279 和 435 𝜇A，

开关比依次为 1010、1012 和 1013，跨导峰值为 202、371 和 666 𝜇S，整体性能与

文献报道的场效应晶体管相当[36, 37]。根据漂移-扩散模型，HfO2 器件的单位面积

栅氧化层电容（Cox）约为 SiO2 的 5.6 倍，强介电屏蔽效应与增强的载流子积累



 

 

 

协同作用，实现了高达 1013 的开关比。此外，栅介质/MoS2 界面的固定正电荷引

入远程 n 型掺杂，通过栅压调控下的动态俘获-释放过程调制沟道载流子浓度与

阈值电压，进一步决定了不同介质体系的最终性能差异。 

-0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10
-300

-200

-100

0

100

200

300

-0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10
-600

-400

-200

0

200

400

600

-0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10
-600

-400

-200

0

200

400

600

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

0

100

200

300

400

500

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

0

200

400

600

800

1000

1200

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

0

200

400

600

800

1000

1200

D
ra

in
 C

u
rr

en
t 

(μ
A

)

Drain Voltage (V)

MoS2/SiO2 Device

VG=3 V

VG= -1 V

(a)

T=300K

W/L=100nm/40nm

D
ra

in
 C

u
rr

en
t 

(μ
A

)

Drain Voltage (V)

MoS2/Al2O3 Device

VG=3 V

VG= -1 V

(b)

W/L=100nm/40nm

T=300K

D
ra

in
 C

u
rr

en
t 

(μ
A

)

Drain Voltage (V)

MoS2/HfO2 Device

VG=3 V

VG= -1 V

(c)

W/L=100nm/40nm

T=300K

D
ra

in
 C

u
rr

en
t 

(μ
A

)

Drain Voltage (V)

VG from -1 V to 3 V,Step=0.5 V

MoS2/SiO2 Device

(d)

D
ra

in
 C

u
rr

en
t 

(μ
A

)

Drain Voltage (V)

MoS2/Al2O3 Device

VG from -1 V to 3 V, Step=0.5 V

(e)

D
ra

in
 C

u
rr

en
t 

(μ
A

)

Drain Voltage (V)

VG from -1 V to 3 V, Step=0.5 V

MoS2/HfO2 Device

(f)

 

图 4 不同栅介质（SiO2、Al2O3、HfO2）单层 MoS2 背栅场效应晶体管的工作特性 (a–

c) 三个器件在低漏压范围（VDS=−0.1~0.1 V）的输出特性曲线；(d–f) 相应的高漏压区输出

特性曲线 

Fig 4 Operating characteristics of monolayer MoS2 back-gate field-effect transistors (BG 

FETs) with different dielectric layers (SiO2, Al2O3, HfO2). (a–c) Output characteristics of three 

devices in the low-drain-voltage regime (drain voltage VDS swept from –0.1 V to 0.1 V); (d–f) 

output characteristics in the high-drain-voltage regime. 

如图 4 中对比了三种背栅单层 MoS2 FET，图 4 (a-c)与图 4 (d-f)分别为低漏

压（VDS = -0.1 ~ 0.1 V）与高漏压（VG = -1 ~ 3 V，步长 0.5 V）下的输出特性。在

低漏压区（线性区），相同栅压下 HfO2 器件的漏极电流变化幅度最大且饱和趋势

最显著，电流水平明显高于 SiO2 与 Al2O3 器件，表明 HfO2具备最强的电流调制

能力。该优势源于两方面：其一，高 κ 带来高栅极电容，增强静电栅控；其二，

依据介电屏蔽理论，高 κ 介质有效抑制沟道载流子与界面电荷间的库仑散射。与

此同时，强垂直栅电场提升二维载流子面密度，载流子垂直方向量子受限增强，

进一步提升栅控效率，并依靠二维载流子库仑屏蔽削弱界面粗糙度引起的势起伏



 

 

 

散射。所有器件在低漏压下均呈现良好线性特性，符合经典欧姆接触特征[34, 38]。

高漏压区，当 VG = 3 V、VDS = 1 V 时，SiO2、Al2O3和 HfO2器件的饱和电流分别

为 416、1066 和 1069 𝜇A，采用高 κ 介质可显著提升驱动电流。HfO2 与 Al2O3性

能趋近，表明介电常数升至一定阈值后饱和电流增益趋于饱和——远程声子散射

随 κ 值升高而加剧，与介电屏蔽增益形成竞争平衡。 

表 2 不同栅介质下的单层 MoS2 作为通道的器件性能 

Table 2 Performance of monolayer MoS2 field-effect transistors with different gate dielectrics 

栅介质 

Vth 

(V) 

SS 

(mV/decade) 

gm 

(𝜇S) 

Mobility 

cm2/(V·s) 

On/off 

ratio 

SiO2 -0.657 80 202 234 1010 

Al2O3 -0.602 73 371 180 1012 

HfO2 -0.591 70 666 137 1013 

计算结果如表 2 所示，其中阈值电压（threshold voltage, Vth）通过 IDS–VG曲

线最大斜率点处的线性外推法提取。亚阈值摆幅（subthreshold swing, SS）是衡量

晶体管开关状态转换速度的性能指标，其表达式： 

𝑆𝑆 = [
𝑑(𝑙𝑜𝑔10𝐼𝐷)

𝑑𝑉𝐺𝑆

]

−1

= 𝑙𝑛10 (
𝑘0𝑇

𝑞
) (

𝐶𝑜𝑥 + 𝐶𝐷

𝐶𝑜𝑥

) (1) 

跨导（transconductance, gm）反映栅极对沟道的调制效率： 

𝑔𝑚 =
𝜕𝐼𝐷

𝜕𝑉𝐺

 (2) 

场效应迁移率（field-effect mobility, 𝜇𝐹𝐸）基于下式估算[35]： 

𝜇𝐹𝐸 =
𝜕𝐼𝐷

𝜕𝑉𝐺

𝐿

𝑊𝐶𝑂𝑋𝑉𝐷

=
𝑔𝑚 𝐿

𝑊𝐶𝑂𝑋𝑉𝐷

 (3) 

其中 L 为沟道长度，W 为沟道宽度，ε0 为 8.854×10⁻¹² F/m，𝜀𝑟为相对介电常

数，d 是栅介质的厚度。迁移率随栅介质变化而改变，进而影响器件性能[39]。 

随着栅介质介电常数的增大，器件电学性能呈现系统性变化：Vth 由−0.657 V

正向偏移至−0.591 V，SS 由 80 mV/dec 改善至 70 mV/dec，gm 由 202 𝜇S 提升至

666 𝜇S，开关比提升至 1013 量级。上述改善归因于高 κ 介质增大栅极电容并增

强介电屏蔽效应，显著提升栅控效率与导通-关断转换特性。然而，𝜇𝐹𝐸却从 SiO2

的 234 cm2/(V·s)降至 HfO2 的 137 cm2/(V·s)，退化源于高 κ 介质中金属-氧键极化

激发的远程声子散射增强——该非弹性散射的负面效应超过介电屏蔽对库仑散



 

 

 

射的抑制收益。散射强度由界面声子模式能量（ℏ𝜔0）决定，遵循阿伦尼乌斯关

系[40]如下式（4） 

𝜇𝑅𝐼𝑃 ∝ exp(
ℏ𝜔0

𝑘𝐵𝑇
) (4) 

式（4）中，ℏ𝜔0为界面声子模式能量。该参数取决于栅介质/沟道界面的本

征特性，通常需借助第一性原理计算或实验测量获得。SiO2、Al2O3 和 HfO2的界

面声子模式能量分别约为 55.6、48.2 和 12.4 meV[40]。声子能量越低，散射越强，

迁移率退化越严重。三种介质的声子散射强度顺序为：HfO2 > Al2O3 > SiO2，与

迁移率退化趋势一致。与此同时，陷阱电荷借助高 κ 介质的强介电屏蔽效应实现

远程掺杂，有效增加沟道载流子浓度并显著抑制了电离杂质散射。与文献报道的

声子辅助电荷俘获效应相符[41]。 

上述结果表明，高 κ 介质通过介电屏蔽和栅控增强全面提升 Vth、SS、gm 和

开关比，但伴随的声子散射效应却使迁移率退化。针对低功耗逻辑应用场景，亚

阈值摆幅与开关比决定漏电功耗与栅控效率，其重要性高于峰值迁移率：高开关

比是低漏电功耗与信号完整性的保障，也是亚 10 nm 尺度器件最关键的品质因

数之一，国际设备和系统路线图（IRDS）已据此进一步收紧未来逻辑器件的关态

电流标准[42]。综合权衡各项指标，HfO2 器件在栅控效率和开关特性方面优势最

为突出：其亚阈值摆幅（70 mV/dec）与开关比（1013）均为三者最优，开关比相

对 SiO2 提升三个数量级，开态电流由 201 μA 提升至 483 μA（VG=1 V），栅控

增强与载流子密度提升充分补偿了迁移率损失；尽管迁移率有所牺牲，整体性能

仍为三者最优，验证了高 κ 介质在 MoS2 FET 低功耗应用中的综合潜力。 

3.2 基于高 κ 介质的 MoS2 FET 性能的优化 
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图 5 HfO2 基器件厚度优化 (a) 转移特性曲线-线性形式；(b) 转移特性曲线-对数形

式；(c) 跨导随栅压变化；(d-f) 不同 HfO2 厚度（10nm/20nm/30nm）的传输特性曲线 

Fig 5 HfO2 Thickness Optimization (a) Transfer characteristics in linear scale; (b) Transfer 

characteristics in logarithmic scale; (c) Transconductance as a function of gate voltage;(d-f) 

Output characteristics of devices with different HfO2 thicknesses (10 nm/20 nm/30 nm). 

图 5 展示了背栅单层 MoS2 FET 的关键电学参数随 HfO2 厚度的变化。在二

维系统中，载流子分布在表面，传输会受沟道和介质界面上的带电杂质散射，且

极化屏蔽作用依赖于栅介质厚度[43]。随着厚度从 30 nm 减薄至 1 nm，Vth 从负值

向 0 V 方向偏移，SS 随厚度减薄而单调改善，得益于 Cox 的增大和静电控制能力

的增强；gm 呈现先增后降的非单调变化趋势，表明存在最优厚度。然而，当厚度

过薄时，介电屏蔽长度未能有效覆盖原子级沟道，栅控增益将被界面散射损耗所

抵消[43]。迁移率随 HfO2 厚度增加而提升，主要归因于两方面：其一，较厚 HfO2

介电常数更高，增强了介电环境对沟道库仑杂质的屏蔽能力，减弱了带电缺陷引

起的散射；其二，栅电容随厚度增加而减小，降低了沟道载流子面密度，从而削

弱了库仑散射。然而，迁移率并不会随介质厚度持续增加；随着厚度增大，介电

屏蔽效应逐渐饱和，对库仑散射的抑制作用随之减弱[44]。不同 HfO2厚度下的器

件性能汇总于表 3。 

如图 5（d-f）传输特性曲线显示，开态电流随着厚度的增加而增大，并呈现

强大驱动能力与良好线性特征。综合工艺可行性、漏电流抑制及量子隧穿效应等

因素，5 nm 器件在 SS 和开关比上略占优势，10 nm 器件则在迁移率上显著更优；

同时，10 nm 器件在制造难度、可靠性和稳定性之间实现了更好的平衡。因此选

取 10 nm 为最优厚度，对应 Vth=-0.59 V，SS=70 mV/decade，gm=666 𝜇S，𝜇𝐹𝐸=137 

cm2/(V·s)，开关比达到 1013。该最优厚度的物理本质是栅控与输运两个效应的最



 

 

 

优折中——既保留了足够高的栅极电容以维持栅控效率，又使介电屏蔽效应增强

到足以显著提升迁移率，同时避免过度增厚导致的电容损失和偶极子引入的额外

散射。 

表 3 不同 HfO2 厚度下的单层 MoS2 作为通道的器件性能 

Table 3 Device performance of monolayer MoS2 FETs with different HfO2 gate dielectric 

thicknesses 

厚度

（nm） 

Vth 

(V) 

SS 

(mV/decade) 

gm 

(𝜇S) 

Mobility 

cm2/(V·s) 

On/off 

ratio 

1 -0.495 61 570 12 1017 

3 -0.510 62 643 40 1016 

5 -0.531 63 668 69 1015 

10 -0.591 70 666 137 1013 

15 -0.669 82 615 190 1010 

20 -0.764 103 545 224 107 

25 -0.872 131 480 247 105 

30 -0.989 153 425 262 104 

3.3 栅介质调控对 MoS2 FET 性能的物理机制研究 

HfO2 厚度的增加会增强介电屏蔽效应，但也可能引入更多界面缺陷与散射

中心，这些缺陷在载流子输运过程中会散射 MoS2 沟道中的电荷载流子，从而削

弱器件性能。此外，较厚的 HfO2 层往往在 HfO2/MoS2 界面处俘获更多载流子，

改变器件静电势分布，进而扭曲沟道电场并降低栅控效率，进而体现为开关比降

低、亚阈值摆幅增加等性能退化表现。增加 HfO2 栅介质厚度会引入界面效应，

如 HfO2/MoS2 界面处的电荷转移与偶极子形成。这些界面效应改变能带排列与

电荷转移特性如能带示意图 6（a）所示，厚度变化中界面电荷转移引入的机制，

其能带效果类似提高沟道掺杂，导致器件性能发生变化。较厚的 HfO2 栅介质可

导致界面处偶极子形成增强，产生附加电场影响沟道载流子行为，进而影响迁移

率与整体 FET 性能。此外，靠近沟道的偶极子可导致阈值电压漂移，表明偶极

子对载流子浓度或迁移率的调制作用[45]。偶极子与沟道电场的相互作用对于优

化 HfO2 栅介质厚度及器件性能至关重要。其中，高 κ 介质氧空位固定电荷经电



 

 

 

荷转移掺杂向沟道注入电子，费米能级（Fermi energy，EF）相对电荷中性点（charge 

neutrality level, CNL）向导带移动、势垒降低[46, 47];随着厚度增加电荷转移与偶极

子增强，EF 上移、接触势垒降低，偶极层电势不连续等效改变栅功函数、调制

Vth
[48]。对与单层 MoS2超薄沟道，掺杂电荷近似全部计入沟道电荷，阈值电压负

移量近似为： 

𝛥𝑉𝑡ℎ ≈ −
𝑞𝑁𝑑𝑡𝑐ℎ

𝐶𝑜𝑥

, 𝐶𝑜𝑥 =
𝜀𝑜𝑥 𝜀0

𝑑𝑜𝑥

(5) 

Nd 为等效掺杂密度。厚度增大使 Cox 减小、界面电荷电压效应放大（静电通

道），叠加费米能级上移使开启提前（能带通道），解释 Vth 由−0.495 V（1 nm）

单调负移至−0.989 V（30 nm）；EF 上移提升载流子密度并降低接触势垒提升 gm，

而线性区 gm∝Cox 随厚度增大而下降，二者竞争使 gm 先增后降，与表 3 一致。 
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图 6（a）MoS2-HfO2 界面的示意性能带图，展示了界面电荷转移引起的电子掺杂机

制。不同 VDS 下 10 nm 厚 HfO2 层对 MoS2 FET 电学性能的影响。 

（b）转移特性曲线包含线性和对数形式；（c）跨导随栅压变化取其峰值；（d）对应的

阈值电压（Vth）、最小亚阈值摆幅（SS），最大跨导（gm）和迁移率（μ）在不同 VDS（1、2、

3、4 和 5 V）下的数值。这些数据从图 b 所示的转移曲线和图 c 曲线中提取 

Fig 6 (a) Schematic band diagram of the MoS2-HfO2 interface, showing electron doping 

induced by interfacial charge transfer. Electrical performance of a 10-nm-thick HfO2 layer on 



 

 

 

MoS2 FETs at different VDS. (b) Transfer characteristics in both linear and logarithmic scales; 

(c)Transconductance (gm) as a function of gate voltage with its peak value extracted; (d) The 

corresponding threshold voltage (Vth), minimum subthreshold swing (SS), maximum 

transconductance (gm), and field-effect mobility (μ) at various VDS (1, 2, 3, 4, and 5 V). These data 

are extracted from the transfer curves depicted in (b) and the transconductance curves in (c).  

基于 10 nm HfO2 栅介质的优异性能，进一步分析不同漏源偏压下（VDS = 1, 

2, 3, 4, 5 V）器件的电学响应。如图 6（b–d）所示，在 VDS = 1~5 V 范围内，同步

实现了约 70~81 mV/dec 的近理想亚阈值摆幅、>1010 的超高开关比、在 VDS = 5 

V 时达 262 cm2/(V·s)的高迁移率以及显著提升的最大跨导，同时阈值电压稳定在

-0.5~-2.5 V，短沟道效应得到良好抑制。gm 随 VDS 增加而增大，与短沟道器件

中的场增强传输机制一致[49]。HfO2 中 Et ≈ 0.27 eV 的浅陷阱能级在漏压范围内通

过声子辅助隧穿或热发射机制实现动态载流子释放，有效增加输运载流子密度并

钝化了界面散射中心；结合高 κ 介质的强介电屏蔽效应，库仑散射被进一步抑制，

栅极对沟道的静电调控能力保持优异。除介电特性调控外，栅介质形貌可在单层 

MoS2 沟道引入局域应变，通过应变工程调制能带与载流子有效质量以调控器件

输运特性[50]；本文侧重栅介质材质与厚度的静电介电调控，研究栅控与界面散射

行为，两种调控方式互为补充。后续可面向器件性能协同优化，建立同时包含静

电效应与应变效应的多物理场仿真框架，为二维 MoS2 晶体管的栅介质界面工程

提供更完整的设计思路。 

4. 结论 

本研究基于数值仿真手段，系统研究了栅介质选择及其厚度对单层 MoS2 背

栅 FET 输运特性的调控规律，主要结论如下： 

（1）器件性能与栅介质介电常数呈正相关，但受介电屏蔽与远程声子散射

竞争制约。HfO2（κ≈22）器件较 SiO2、Al2O3，开态电流由 184 𝜇A、279 𝜇A 提

升至 435 𝜇A（VG=1 V），开关比达 1013，亚阈值摆幅 70 mV/dec，跨导 666 𝜇S；

然而迁移率由 234 cm2/(V·s)降至 137 cm2/(V·s)，源于高 κ 介质金属–氧键极化激

发的远程声子散射增强。以低功耗逻辑应用衡量，亚阈值摆幅与开关比对静态功

耗的贡献指数级高于峰值迁移率，HfO2 器件栅控与开关优势足以补偿其迁移率

损失，综合性能仍为三者最优。 



 

 

 

（2）HfO2 厚度的优化本质上是栅控效率与界面散射的制衡。跨导呈先增后

降的非单调变化，10 nm 实现了高栅电容与强介电屏蔽的协同平衡——在维持近

理想亚阈值摆幅与超高开关比的同时，规避了过度增厚引发的界面偶极子与声子

散射损耗。 

（3）宽偏压稳定性源于浅陷阱动态钝化与介电屏蔽的协同。HfO2 浅陷阱经

声子辅助隧穿/热发射释放载流子，钝化界面散射中心；协同高 κ 屏蔽持续抑制

库仑散射，保证栅极静电调控能力在 VDS =1~5 V 不衰减。 

本研究阐明了高 κ 介质栅控中物理竞争机制，为 MoS2 FET 的栅介质材料选

择与厚度设计提供了量化依据，建立了可迁移的二维半导体高性能场效应晶体管

设计准则，对降低实验试错成本、优化工艺参数具有重要理论指导意义。 
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Field-Effect Transistors * 
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Abstract 

With continuous scaling of silicon electronics, short-channel effects and power dissipation have 

become severe, motivating atomically thin channels for low-power transistors. Monolayer MoS2, a 

typical two-dimensional transition-metal dichalcogenide, is promising due to its atomic thickness, 

direct bandgap, and good electrical properties, but its transport is strongly affected by interface 

scattering and the dielectric environment. We construct back-gated monolayer MoS2 FET models 

using Silvaco Atlas in a drift-diffusion framework with trap/interface effects, calibrated against 

experimental transfer characteristics, and compare SiO2, Al2O3, and HfO2 gate dielectrics, followed 

by HfO2 thickness optimization. The high-κ HfO2 dielectric enhances gate capacitance and dielectric 

screening, suppressing Coulomb impurity scattering and improving gate control. Compared with 

SiO2 and Al2O3, the HfO2 device achieves an on-state current of 435 𝜇𝐴  at VG = 1 V, a 

transconductance of 666 𝜇𝑆, a subthreshold swing of ~70 mV/dec, and an on/off ratio of ~1013; 

however, its mobility decreases to 137 from 234 cm2/(V·s) for SiO2 due to enhanced remote 

interface phonon scattering. Thickness optimization from 1 to 30 nm shows non-monotonic 

transconductance, and 10 nm HfO2 offers the best trade-off between gate control and interface 

scattering. Under VDS = 1–5 V, the optimized device maintains a subthreshold swing of ~70–81 

mV/dec, an on/off ratio above 1010, and a mobility up to 262 cm2/(V·s) at 5 V, with short-channel 

effects suppressed. This work clarifies the competition between dielectric screening and remote 

phonon scattering and provides a quantitative guideline for gate dielectric design of high-

performance, low-power 2D transistors. 
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