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(a) 电子能带结构及电子态密度
• 在Κ点处出现直接带隙，值为1.86 eV，与之前的实验值、理

论值（1.69 — 1.98 eV）吻合。
• 沿Γ-Κ途中，导带在Q处也出现了谷底。与Κ处的谷底相比，

Q处表征的有效电子质量更大，因而该点处的电声散射很强。
• 载流子的有效质量大，且能带出现多谷的结构；如态密度所

示，导带和价带边都出现了尖峰。这些都是ZT系数高的表现。
(b) 声子色散曲线和声子态密度

• 在Γ处，ZA模式的色散曲线呈抛物线型，LA和TA模式为线性。
• 在Γ处沿Γ-Μ方向的群速度约是667.5 m/s (TA) 和1080.2 m/s 

(LA)，远小于石墨烯中的对应群速度——3743 m/s (TA) 和
5953 m/s (LA)。
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前  言

 (a)为top view，(b)为side view。
• 三明治结构，上层和下层为硫原子（黄色），中间层为钼原子

（蓝色）。
• 结构优化计算得到的单层MoS2的晶格常数为3.13 Å，和之前

报道的3.12-3.16 Å 比较吻合。
• 在计算过程中，单层MoS2的有效厚度根据体MoS2的单层决定，

为6.16 Å。

计算方法
    本文采用基于密度泛函理论的赝势平面波法，使用局域密度泛
函近似下的交换关联泛函计算电子的能带结构。波函数的截断能
为160 Ry，不可约布里渊区使用16×16×1的Monkhorst-Pack 网格
离散，输运性质计算中的网格为28×28×1。
    在弛豫时间近似和刚带近似下，载流子输运系数由Boltzmann 
方程求解得出：

    对于二维层状材料，认为物质只在平面内具有输运性质。在单
层MoS2中，电子呈弱的各向异性。因此在计算单层MoS2的输运
性质时，最终只考虑平面内的平均输运系数。

模拟结果和分析

结   论
    本文通过模拟计算的方法得到了单层MoS2的热电性质。由第
一性原理计算得到了单层MoS2的能带结构，通过BTE计算其电学
输运性质。单层MoS2具有良好的电学性质，功率因子随着温度的
增大而增大。本组其它研究结果表明，单层MoS2的晶格热导率在
300 K下的热导率为116.8 Wm-1K-1。500 K时的晶格热导率更小，
ZT可达0.26。该值远高于纯硅、纯石墨烯的相应参数。同时，弛
豫时间的常数近似使计算的高温功率因子、ZT偏小。声子工程能
大幅度提高硅和石墨烯的ZT值，而单层MoS2的热电性能远好于
纯硅、纯石墨烯。因此单层MoS2会有更好的热电应用前景。
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