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低温下二硫化钼电子迁移率研究*
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二硫化钼 (MoS2)是已知的二维半导体材料中光电性能最优秀的材料之一.单原子层厚的MoS2 是禁带宽度为

1.8 eV的二维直接带隙半导体材料,可以用来发展新型的纳米电子器件和光电功能器件.本论文利用玻尔兹曼平衡

方程输运理论研究低温时 MoS2 系统的电输运性质,计算得到了 MoS2 电子迁移率的解析表达式. 研究发现,低温

时MoS2 的迁移率与衬底材料的介电常数的平方成正比;与系统的电子浓度对带电杂质的浓度的比率 ne/ni 成线性

关系.因此,选用介电常数高的衬底材料,适当提高 MoS2 系统的载流子浓度,同时降低杂质的浓度,可以有效提高

MoS2 系统的迁移率.研究结果为探索以MoS2 为基础的新型纳米光电器件的研究和实际应用提供了理论依据.
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1 引 言

硅是现代电子信息和集成电路产业的基础,半

导体材料中有 98％是硅. 然而,随着现代科学技术

的进步, 集成电路上的晶体管密度越来越大, 密度

的增加就越来越困难, 硅材料也即将达到其应用

尺寸的极限, 进入后摩尔时代. 各国科学家都在大

力研究开发硅材料的替代材料或全新的技术, 从

而应用到新一代的半导体上. 超薄二维材料, 如

Graphene, MoS2, MoSe2, B1−xCx+yN1−y 等, 在纳米

电子器件领域有十分重要的应用价值, 一直以来

都受到科学家的广泛关注 [1,2]. 2011 年, 瑞士洛桑

联邦理工学院的科研人员利用单原子层二硫化钼

(MoS2)材料制造出了高电流开关比和较高电子迁

移率的低能耗场效应管,此项技术非常有希望用于

下一代纳米电子器件和设备领域,这将比传统的硅

材料或石墨烯更有优势 [3]. 2012年,麻省理工学院

(MIT)的研究人员用机械方法生产出单层MoS2,用

其制造出了多种基本的电子设备 [4]. 这些最新研究

成果打开了一个通往全新的电子材料和器件领域

的大门,并且有助于拓展二维材料在多方面的应用.

MoS2 作为工业润滑剂已使用了几十年, 但直

到最近,它的二维形式才受到重大关注. MoS2 的一

个潜在应用是制造大屏幕显示器, 由于二维 MoS2

仅有一个原子厚, 不同于传统晶体管所用的硅, 只

需使用少量材料便可制造出大块屏幕, 在降低成

本和重量的同时, 还能提高能效. 美国加州大学伯

克利分校电气工程和计算机科学系教授阿里 · 杰
维认为,分层材料是 “一类极有潜力的未来电子材

料”. 单层 MoS2 材料显示出良好的半导体特性,有

些性能超过现在广泛使用的硅和研究热门石墨烯,

可望成为下一代半导体材料. MoS2 与石墨烯具有

非常相似的结构,但是其光电性质非常不同, MoS2

在光电材料和器件的研究和应用领域具有更大的

优势 [5].

由于独特的电子结构和性质,以及在光电器件

领域潜在的应用价值,石墨烯 (graphene)得到了人

们的广泛研究和关注. 单层 MoS2 的结构与石墨烯

结构非常相似 [6],在单层内, Mo和 S原子之间形成

共价键,单层结构十分稳定. MoS2 具有像石墨一样

的层状结构,因此单层的 MoS2 也可以像石墨烯一

样利用微机械剥离法得到. MoS2 属于六方晶系,是

禁带宽度为 1.29 eV的间接带隙半导体,是典型的
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过渡族 d电子化合物,而单层的 MoS2 是禁带宽度

为 1.8 eV 的直接带隙半导体 [6,7]. MoS2 是一种二

维材料,非常薄,很容易用在纳米技术上,在制造微

型晶体管、发光二极管 (LEDs)、太阳能电池等方

面有很大的潜力.

单原子层 MoS2 是二维的,而硅是一种三维材

料. MoS2 的另一大优势是比硅的能耗更低,体积更

小 [8]. 单层的MoS2 是禁带宽度为 1.8 eV的直接带

隙半导体. 有研究发现, 在制造晶体管时用一种氧

化铪介质可使室温下单层MoS2的电子的运动性大

大提高 [9]. 石墨烯的一个重要劣势是没有带隙,要

想在石墨烯上人为造出较大带隙目前还很困难,因

此要想利用石墨烯实现开关功能就非常困难.由于

单层 MoS2 就是直接带隙半导体,所以可以用单层

MoS2 制造场效应晶体管, 且在稳定状态下耗能比

传统硅晶体管小 10万倍. 石墨烯的优势在于能够

得到超高的载流子迁移率;而 MoS2 的一个重要困

难在于载流子迁移率 (与石墨烯相比)不高 [3,4],但

是其拥有合适的带隙 (禁带),以及非常高的电流开

关比,使得它非常适合用来制作新一代的纳米光电

器件 [3,10]. 另外,在光电子学应用领域,单层 MoS2

还能与石墨烯共同使用, 制作两者的复合材料, 形

成优势互补. 2010年诺贝尔物理学奖得主诺沃肖洛

夫利用一层MoS2位于两层石墨烯之间组成三明治

结构,研究发现石墨烯 “三明治”晶体管能有效地减

少电子泄漏,提高器件的电子输运性能 [11].

综上所述, MoS2 尤其是单层的 MoS2 拥有优

越的电子结构和电学性质,是一种比石墨烯更有前

途的新材料,非常有希望用于制作新型纳米半导体

器件.国际上已经迅速开展了 MoS2 的相关研究工

作,国内相关的研究还非常少 [12]. 目前以 MoS2 为

基制作新型场效应晶体管器件的一个主要障碍在

于其电子迁移率不高 [3,4,11]. 电子迁移率是衡量电

子器件最重要的指标之一,这就大大影响了该材料

作为实际器件的应用前景. 因此, 本文研究 MoS2

材料的电输运性质,发展详细的理论模型计算该材

料的电子迁移率,从理论上研究提高 MoS2 系统迁

移率的方法.

2 理论模型

2.1 电子能带和波函数

单层的 MoS2 材料是直接带隙半导体材料,其

禁带宽度是 1.8 eV. 对于一般的半导体材料, 特别

是直接带隙半导体, 当外界所加偏电压不是很大

时, 电子的散射主要在费米面附近, 即主要是导带

底和价带顶附近 (k→ 0)的载流子对输运起主要作

用 [13]. 因此, 通过有效质量近似, 求解单电子的薛

定谔方程,可以得到此处附近的载流子的波函数为

ψλk(r) =
λ√

2
e ikr, (1)

以及能量本征值为

Eλ (k) =
λ h̄2k2

2m∗ , (2)

k = (kx,ky) 是载流子的波矢, k =
√

k2
x + k2

y , r =

(x,y), λ = +1 代表电子, λ = −1 指代空穴, m∗ =

0.48me , me 为自由电子的质量
[6]. 由此可以计算得

到系统的费米能 EF = πh̄2nλ/(gsgvm∗),以及费米波

矢 kF =
√

2πnλ/gsgv, 式中 gs, gv 分别是自旋兼并

和能谷兼并, nλ 为载流子的浓度.

2.2 电子 -电子之间的屏蔽效应

在外场作用下,载流子之间因屏蔽库仑势的作

用发生相互散射, 从而影响载流子的动量分布. 低

温下,载流子之间的屏蔽效应变得尤其重要 [14]. 因

此,要研究低温时MoS2的电输运性质,首先应该详

细研究载流子之间的屏蔽效应.一般载流子之间的

屏蔽效应可以通过密度 -密度关联函数确定 [15],即

Πλ ′λ (Ω ,q) =
gsgv

2 ∑
k

(1+λ ′λAkq)

f [Eλ ′(k+q)]− f [Eλ (k)]

h̄Ω +Eλ ′(k+q)−Eλ (k)+ iδ
, (3)

Akq = (k+ qcosθ)/|k+q|, θ 是 k 与 q 的夹角. 这

里,我们考虑电子型掺杂的MoS2 样品 (器件),只需

要考虑电子 -电子之间的屏蔽效应和导带内的电子

跃迁 (λ = λ ′ =+1). 由上面的密度 -密度关联函数,

通过无规相近似可以计算得到MoS2系统低温时的

电子 -电子屏蔽长度

qs = gsgv
m∗e2

ε h̄2 , (4)

ε = 7是MoS2 的平均介电常数
[16].

2.3 电子 -杂质散射

在极低温的条件下 (T → 0),载流子 -带电杂质

散射是载流子主要的散射弛豫通道 [17]. 与三维的
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半导体体系一样,单层二维的 MoS2 载流子 -杂质

相互作用哈密顿量为

Hc−i =
Ze2

ε ′
1

|R−Ra|
, (5)

其中, R= (r,0)是MoS2 层中载流子在柱坐标系的

位置坐标, Ra = (ra,za)是带电量为 Z 的杂质的位

置坐标, ε ′ 是所用衬底介质的介电常数. 我们将整

个二硫化钼 -衬底系统分离成独立的两部分,即载

流子态 |k,λ ⟩和杂质态 |I⟩. 这样整个体系的状态就
可以写成两者乘积的形式 |k,λ ; I⟩= |k,λ ⟩|I⟩. 不考
虑载流子间的屏蔽效应,载流子与杂质的相互作用

矩阵元可以写成

Uλ ′λ (q,Ra) = ⟨k′,λ ′; I′|Hc−i|k,λ ; I⟩

=
Ze2

ε ′q
e−q|za|

√
ni(za)e−iq·ra , (6)

这里 ⟨I′|I⟩ =
√

ni(za), ni(z)是杂质在 Z 方向上 (垂

直二硫化钼表面)的分布,并且认为杂质在 X-Y 平

面上均匀分布. q = (qx,qy)是载流子散射过程中动

量的改变. 由费米黄金定则, 可以得到稳态下杂质

散射时,载流子从状态 |k,λ ⟩跃迁到状态 |k′,λ ′⟩的
概率

Wλ ′λ (k
′,k) =

2π
h̄
|Uλ ′λ (q)|2δk′,k+qδ [Eλ ′(k′)

−Eλ (k)], (7)

其中, |Uλ ′λ (q)|2 = (Ze2/ε ′q)2
∫

dz ni(z)e
−2q|z| 为跃

迁矩阵元的平方.

利用二硫化钼 -衬底系统可以制作MoS2 基的

场效应管电子器件 [3,5], 该系统可以通过门电压有

效地调节载流子的浓度. 在正 (负) 门电压作用下,

电子 (空穴) 会在靠近 MoS2 的衬底层上留下对应

的空穴 (电子). 这种 MoS2 器件模型与目前研究广

泛的石墨烯电子场效应管器件模型一样, 总是不

可避免地存在一种带电散射杂质,一般可以认为其

有效的杂质分布可以非常接近 MoS2 层,因此存在

ni(z) = niδ (z)[18], ni 是带电杂质的面密度.与一般

的实验研究一样,研究中考虑的是二硫化钼 -氧化

硅 - 硅系统. 对于这样一个体系, 在实际数值计算

时, MoS2 的介电常数 ε ≃ 7[16], SiO2 的介电常数是

ε ′ ≃ 4.0[18]. 在实际计算中,选取的电荷数 Z = 1,电

子浓度 ne 约 1013 cm−2,相应带电杂质浓度 ni 约为

1012—1013 cm−2,这些参数的选取都和实验中实际

样品的参数一致 [3,5].

2.4 动量平衡方程

低温时材料的电输运性质反映了材料最基本

的电学性质,对理解和研究 MoS2 电子器件有非常

重要的意义和价值. 低温弱电场时, 对于一个制作
良好、可以用于制作实际器件的样品材料,一般可
以忽略缺陷和无序的散射作用,载流子主要受到带
电杂质的散射, 此时载流子散射时遵守动量守恒.
散射前后载流子能量改变非常小. 此情况下能量
平衡可以忽略, 动量平衡起决定作用, 只需要利用
MoS2 系统的动量平衡方程, 就能得到 MoS2 的载

流子输运方程,便可以研究低温下 MoS2 系统的稳

态电输运特性.
首先从稳态时的玻尔兹曼方程出发,研究材料

在外加稳态电场时的响应. 有电场存在时, 稳态半
经典的玻尔兹曼输运方程为

−eFx

h̄
∂ fλ (k)

∂kx

=gsgv ∑
k′,λ ′

[ fλ ′(k′)Wλλ ′(k,k′)

− fλ (k)Wλ ′λ (k
′,k)], (8)

式中, Fx为所加电场强度, Wλ ′λ (k
′,k)为散射导致的

跃迁概率, fλ (k) = f [Eλ (k
∗)]是电场存在时载流子

的能量分布函数, 其中 k∗
λ = k−kλ

v , kλ
v = m∗vλ/h̄

是由于电场导致载流子在动量空间的动量变化,
vλ = (vx,0)是电场 Fx产生的载流子的漂移速度.该
玻尔兹曼方程平衡方程属于微分积分方程,一般直
接求解上述方程得到分布函数非常困难,尤其当右
边的散射项十分复杂时. 利用平衡方程的办法可以
解决上述困难,在玻尔兹曼方程的两边同时乘以 kx

然后两端对 gsgv ∑k 求和,便可整理得到如下动量
平衡方程

eFx

h̄
nλ = (gsgv)

2 ∑
k′,k,
λ ′,λ ,

(k′x − kx) fλ (k)Wλ ′λ (k
′,k). (9)

动量平衡方程表示外场对载流子系统动量的改变

等于散射源 (杂质、缺陷、声子等)对载流子系统
动量的改变. 当电场比较弱时, 载流子的漂移速度
远远小于费米速度. 由此可进行弱场下的泰勒展
开, 即 f [Eλ (k−kv)] ≃ f [Eλ (k)]− λ h̄vx f ′(E), 这里
f ′(x) = d f (x)/dx. 因此,上面的动量平衡方程可以
化为

eFx

h̄
nλ =−16 ∑

k′,k,
λ ′,λ

h̄vxkx(k′x − kx)Wλ ′λ (k
′,k). (10)

低温时 (T → 0), 考虑电子型掺杂的 MoS2 样

品,即此时费米面在导带中, f ′+[E(k)] =−δ [EF−E].
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考虑电子 -杂质之间的散射,同时考虑电子 -电子

之间的屏蔽效应,这样跃迁概率中的跃迁矩阵元就

变为包含电子屏蔽效应的有效跃迁矩阵元,即

|Uλ ′λ (q)|2 =

[
Ze2√ni

ε ′(q+qs)

]2

, (11)

此时,动量平衡方程 (10)简化为

−Fx

vx
=

4Z2e3m∗3EFni

π3h̄5ε ′2ne∫ 2π

0
dα

∫ 2π

0
dβ cosα

cosβ − cosα
(q+qs)2 , (12)

上式中 q = h̄EF
√
(1− cosϕ)/m∗, ϕ 是 k 和 k′ 之间

的夹角, α 和 β 分别是 k和 k′ 与 x轴的夹角,并且

由矢量分析可知 ϕ = |α −β |.

2.5 迁移率

迁移率是指载流子 (电子和空穴)在单位电场

作用下的平均漂移速度,即载流子在电场作用下运

动速度快慢的量度,定义为 µe =−vx/Fx (负号是由

于电子运动速度与电场方向相反).迁移率是衡量半

导体导电性能的重要参数,它决定半导体材料的电

导率, 影响器件的工作速度和频率. 根据迁移率的

定义,由动量平衡方程 (12)可直接分析得到 MoS2

低温时的电子迁移率为

1
µe

=
1
c

∫ π/2

0

sin2 ϕ
(sinϕ +a)2 dϕ , (13)

其中

c =
π2h̄3ε ′2ne

4e3m∗2ni
, a =

4e2m∗
√

2πneh̄2ε
.

上面的电子迁移率的结果进一步分析可以得到解

析的表达式,即

µe =2c
(
a2 −1

)3/2
{√

a2 −1
[(

a2 −1
)
π−2a

]
+4a

(
a2 −2

)[
arccot

(√
a2 −1

)
− arctan

(
a+1√
a2 −1

)]}−1

. (14)

通过该解析表达式, 可以非常方便地研究低温

时 MoS2 系统的电子输运性质, 很明显可以得到

c ∼ ε ′2 ∼ ne/ni , 而 a ∼ √
ne

−1, 当电子浓度增大时,

a → 0, 此时即高浓度 MoS2 系统的电子迁移率是

µe = πc/2.

3 结果与讨论

由上面的方程 (13)和 (14)可知,低温时 MoS2

的电子迁移率正比于衬底材料的介电常数的平方,

即 µe ∼ c ∼ ε ′2. 由此可知,选用介电常数较高的材

料, 可以有效提高该系统的电子迁移率. 因此, 在

最初的关于 MoS2 场效应管的电输运性质的研究

中, 研究人员增加了一层高介电常数材料二氧化

铪 HfO2 (其介电常数可以高达 25)来提高载流子的

迁移率 [3,9]. 同时, 注意到该研究结果不仅适用于

MoS2, 也适用于类似场效应管模型的其他半导体

材料. 目前技术上应用成熟的衬底材料就是本文理

论计算时用的 SiO2, 但是 SiO2 的介电常数相对较

低. 目前研究人员正在研究高介电常数的 SiO2 衬

底或者高介电常数的 SiO2 的替代材料, 例如上面

提到的 HfO2.

图 1 不同杂质浓度时, MoS2 电子迁移率 µe 随电子浓度与有

效杂质浓度的比率 ne/n i 的变化关系

图 1 显示不同杂质浓度时, MoS2 电子迁移率

µe 随电子浓度与有效杂质浓度的比率 ne/ni 的变

化关系.计算时,分别选取不同的杂质浓度,逐渐改

变电子的浓度,从而也就改变了电子浓度与有效杂

质浓度的比率 ne/ni ,由此计算电子的迁移率.由于

是低温下的计算结果,并且只考虑了带电杂质的散

射作用, 因此得到了非常高的迁移率, 并且该计算

结果与一般半导体材料中只考虑带电杂质的散射

时的计算结果一致 [5,19,20]. 从图 1中明显看出,电

子迁移率与电子浓度和有效杂质浓度的比率 ne/ni

成准线性关系,即电子迁移率随 ne/ni 增大线性增

大,尤其随着比率的增大,线性关系更加明显,并且

注意到该结果与低温下石墨烯系统的电子迁移率

随 ne/ni 的变化类似
[17]. 导致上述现象的物理原因

是电子浓度越高,电子 -电子之间的屏蔽效应就越
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弱,即计算迁移率时 a ∼ 1/
√

ne的作用越小,从而得

到 µe ∼ c ∼ ne/ni . 由此可得,适当提高电子浓度,同

时降低带电杂质的浓度,可以提高 MoS2 系统的电

子迁移率.其中的物理原因是: 由于是在低温的条

件下, 当载流子运动到电离杂质附近时, 由于库仑

势场的作用,使载流子的运动方向发生改变而产生

散射, 从而降低载流子的平均飘移速度;当电子浓

度一定时, 杂质浓度越大, 载流子遭受散射的概率

就越大, 遭受散射的载流子就越多, 导致载流子的

平均漂移速度就越小,即 MoS2 系统的电子迁移率

就越小.

4 结 论

单层的 MoS2 是禁带宽度为 1.8 eV 的直接带

隙二维半导体材料,能够制造出高电流开关比的低

能耗场效应晶体管,非常有希望用于制造下一代纳

米电子器件和设备. 本文利用半经典的玻尔兹曼动

量平衡方程研究了 MoS2 低温时的电输运性质. 通

过计算研究得到了 MoS2 的电子迁移率解析表达

式,研究发现使用高介电常数的材料作为 MoS2 电

子器件的衬底;降低MoS2系统的杂质浓度,适当提

高系统的载流子浓度可以有效提高系统的迁移率.

本文的理论研究结果可以为器件的研究和实际应

用提供一定的理论依据. 最后应当指出,本文仅仅

研究了低温时的电输运性质, 尽管如此, 依然得到

了一些有价值的研究结果.实际的电子器件要求在

室温下工作. 在后续的研究工作中, 我们将研究系

统室温时的电输运性质,系统研究该材料的电学性

质以及作为新型器件的应用价值.
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Abstract
The two-dimensional, single-layer MoS2 with a direct band-gap of 1.8 eV, which makes it very suitable for nanoelectronic appli-

cations, such as field-effect transistors, has aroused great interest because of its distinctive electronic, optical, and catalytic properties.
In this paper, we present a detailed theoretical study of the electronic transport property of single-layer MoS2 on the basis of the usual
momentum-balance equation. We obtain the analytical electric mobility at low temperature. It shows that the electric mobility of MoS2

is linear with respect to substrate dielectric constant squared and the rate between the electron density and charged impurity density at
low temperature. It is found that by using relatively high dielectric constant materials as substrates, reducing impurity densities and
increasing carrier densities high mobilities in MoS2-substrate wafer systems can be achieved.
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