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摘要:利用有限元法分析对生长在 Au、Cu、Al2O3、SiO2、Ni 这 5 种不同基底上的层状 MoS2 的应变分布进
行模拟仿真．研究结果表明: 基底材料的泊松比不同会使得基底和 MoS2 的 y 方向形变都不相同; 基底的
杨氏模量不同会使得不同基底底部与二硫化钼( MoS2 ) 顶部的应变差别不同．在膨胀过程中，y 方向底端
的拉伸应变大于中间的拉伸应变，这会导致基底与顶端应变高于中间的应变．因此，基底材料的杨氏模量
和泊松比与 MoS2 的应变分布密切相关．根据仿真结果可得，由于 MoS2 在 Au和 SiO2 基底上所受到的应

变较小，导致 MoS2 的顶端和基底底部应变差较大，因此容易造成剥离脱落; 而在 Al2O3 基底上，由于基底

材料具有较高的杨氏模量，且与 MoS2 比较接近，所以 MoS2 顶端和基底底部呈现的应变差接近．由此可
见，在这些材料当中，Al2O3 更适合作为 MoS2 的基底材料．通过研究基底材料的应变场分布，能更好地对
纳米材料进行调控，从而改善器件的相关性能．
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0 引言

2 维材料是指电子仅可在 2 个维度的非纳米尺
度( 1 ～ 100 nm) 上自由运动( 平面运动) 的材料，如
纳米薄膜、超晶格、量子阱等［1］． 由于这类材料单层
可以达到 1 nm以下的厚度，因此不仅拥有极佳的物
理性质，还被广泛地应用在器件方面，也是近年来最

受关注的材料之一．其中，石墨烯拥有较好的导电性
和光学性能，被认为是极具潜力的材料． 然而，由于
零带隙特性，石墨烯难以应用在电子器件等方

面［2］．针对这一问题，有着类似的层状结构且拥有
直接带隙的单层 MoS2 在纳米电子学和光电子器件

方面具有更为出色的表现，例如在高开关比、低功耗
逻辑器件等领域中． 二硫化钼块材原本是间接带隙
半导体，层与层之间依靠范德华力相结合，通过机械

剥离［3-4］的方式可以得到正好是直接带隙半导体
( 带隙宽为 1． 9 eV) 的单层．
近年来，随着科技的发展，有关 MoS2 的研究日

新月异，相关的应用更是层出不穷． B． Ｒadisavljevic
等［5］和 Zhang Xian等［6］将单层 MoS2 应用在场效应

晶体管中． 而通过文献［7］对单层 MoS2 进行研究，

Yin Zongyu等［8］则进一步将其改进成可用于光检测
的光晶体管［9］． Hee Sung Lee 等［10］又将双层 MoS2

和 3 层 MoS2 制作成光晶体管并加以应用． W． Choi
等［11］将 MoS2 做成薄膜晶体管，可以制成新型光传

感器． MoS2 不仅在器件上有所应用，而且在析氢方

面也有着极大的潜能［12-16］，例如 Tan Yongwen
等［17］、Yang Ya 等［18］和 Shi Jianping 等［19］做了很多
相关研究．
对于各种 MoS2 的器件而言，采用不同的基底

生长会导致 MoS2 受到的应变不同，因而也会影响

器件的性能．因此，研究生长基底对 MoS2 器件性能

的影响，分析 2 者之间的内在关联有十分重要的意
义．通过对此力学性能的研究，有可能将 MoS2 器件

制成功能元件［20］．应变为调控纳米结构的形态和微
观结构提供了一种思路，改善器件的相关性能［21-22］．

1 模拟实验

通过有限元分析( FEA，Finite Element Analy-
sis) ，模拟了 MoS2 和 WS2 在 Au、Cu、Al2O3、Ni、SiO2

这 5 种不同的基底上施加 1%的横向广义平面应变
的条件下 Von Mises 总应变场分布．近年来，有限元
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计算已成功地应用于材料变形的连续建模［23］，例如

利用有限元对纳米材料的应变分布进行仿真模

拟［24-25］．通过连续弹性 FE 方法和原子应变方程可
以使得仿真结果与实验较为吻合［26-27］，并且仿真结

果能够更加直观地反映出纳米材料的弹性各向异

性、热膨胀和 3 维形貌等参数．应变分布的有限元模
型基于如下假设: 将层状 MoS2 和 WS2 转移到 Au、
Cu、Al2O3、Ni、SiO2 基底上，施加载荷使基底边界固

定，对 MoS2 则不施加边界固定，再施加 1%的横向
广义平面应变的条件． Au、Cu、Al2O3、SiO2、Ni 的杨
氏模量分别为 79． 5、123． 0、360． 0、55． 6、200． 0 GPa．
Au、Cu、Al2O3、SiO2、Ni的泊松比分别为 0． 42、0． 35、
0． 24、0． 16、0． 31［28-33］．在仿真模拟中最为关键的是
设置广义平面应变的元素类型和施加广义平面应变

载荷．

2 结果与讨论

图 1 ～图 5 分别展示了层状 MoS2 在 Al2O3、Ni、
Cu、Au、SiO2 基底上施加 1%的横向广义平面应变
条件下 Von Mises 总应变分布图和应变分布数
据图．
从层状 MoS2 在 Al2O3 上的 Von Mises总应变分

布图 1( a) 和应变分布数据图 1 ( b) 中可以看出，在
Al2O3 基底最下方 y = 0 时应变非常大，在层状 MoS2

最上方 y = 2． 0 时应变也非常大，在 0≤y≤1． 0 区间
中 Al2O3 基底的应变减小速度非常快，在 1． 0≤y≤
2． 0 区间中层状 MoS2 的应变增加速度非常快，在
Al2O3 基底和层状 MoS2 的中间 y = 1． 0 时产生的应
变最小．

( a) 层状 MoS2 在 Al2O3 上的 Von Mises 总应变分布图; ( b)

应变分布数据图．

图 1 层状MoS2 在 Al2O3 上的 Von Mises应变分布示意图

从层状 MoS2 在 Ni 上的 Von Mises 总应变分布
图 2( a) 和应变分布数据图 2( b) 可以看出，在 Ni 基
底最下方 y = 0 时应变非常大，在层状 MoS2 最上方
y = 2． 0 时应变较大，在 0≤y≤1． 0 区间中 Ni基底的
应变减小速度非常快，在 1． 0≤y≤1． 5 区间中层状
MoS2 的应变增加速度较快，在 1． 5≤y≤2． 0 区间中
层状 MoS2 的应变增加速度非常快，在 Ni 基底和层
状 MoS2 的中间 y = 1． 0 时产生的应变最小．

( a) 层状 MoS2 在 Ni 上的 Von Mises 总应变分布图; ( b) 应
变分布数据图．
图 2 层状MoS2 在 Ni上的 Von Mises应变分布示意图

从层状 MoS2 在 Cu上的 Von Mises总应变分布
图 3( a) 和应变分布数据图 3( b) 可以看出，在 Cu 基
底最下方 y = 0 时应变非常大，在层状 MoS2 最上方
y = 2． 0时应变较小，在 0≤y≤1． 0 区间中 Cu基底的
应变减小速度非常快，在 1． 0≤y≤1． 5 区间中层状
MoS2 的应变增加速度较慢; 在 1． 5≤y≤2． 0 区间中
层状 MoS2 的应变增加速度非常快，在 Cu 基底和层
状 MoS2 的中间 y = 1． 0 时产生的应变最小．

( a) 层状 MoS2 在 Cu上的 Von Mises总应变分布图; ( b) 应变
分布数据图．
图 3 层状MoS2 在 Cu上的 Von Mises应变分布示意图
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从层状 MoS2 在 Au上的 Von Mises总应变分布
图 4( a) 和应变分布数据图 4( b) 可以看出，在 Au基
底最下方 y = 0 时应变非常大，在层状 MoS2 最上方
y = 2． 0时应变较小，在 0≤y≤1． 0 区间中 Au基底的
应变减小速度非常快，在 1． 0≤y≤1． 5 区间中层状
MoS2 的应变减小速度较慢，在 1． 5≤y≤2． 0 区间中
层状 MoS2 的应变增加速度非常快，在层状 MoS2 的
中间 y = 1． 5 时产生的应变最小．

( a) 层状MoS2 在 Au上的 Von Mises总应变分布图; ( b) 应变
分布数据图．
图 4 层状MoS2 在 Au上的 Von Mises应变分布示意图

从层状 MoS2 在 SiO2 上的 Von Mises 总应变分
布图 5 ( a) 和应变分布数据图 5 ( b) 可以看出，在
SiO2 基底最下方 y = 0 时应变非常大，在层状 MoS2

最上方 y = 2． 0 时应变较大，在 0≤y≤1． 0 区间中
SiO2 基底的应变减小速度非常快，在 1． 0≤y≤1． 5
区间中层状 MoS2 的应变减小速度较快，在 1． 5≤y≤
2． 0区间中层状 MoS2 的应变增加速度非常快，在层
状 MoS2 的中间 y = 1． 5 时产生的应变最小．

( a) 层状 MoS2 在 SiO2 上的 Von Mises总应变分布图; ( b) 应
变分布数据图．
图 5 层状MoS2 在 SiO2 上的 Von Mises应变分布示意图

比较图 1 ～图 5 的( a) 图，显示了对各种不同的
基底施加 1% 的横向广义平面应变之后，观察到
MoS2 在 y 方向上的形变变化． 其中，Au 基底上的
MoS2 顶端有非常明显的形变突出，而 Cu 基底上的
MoS2 的顶端有较为明显的形变突出，Ni基底、Al2O3

基底、SiO2 基底上的 MoS2 的顶端形变突出则不明

显，这是因为 MoS2 的顶端形变突出与基底材料的

泊松比有较大的关系，5 种基底材料按泊松比从大
到小的排列顺序依次为 Au、Cu、Ni、Al2O3、SiO2 ． 一
般情况下，使用泊松比大的基底材料会使得 MoS2

产生更大的顶端形变突出．
再比较图 1 ～图 5 的( b) 图，对比 5 种基底材料

底部所受应力和 MoS2 顶部所受应力之间的应变

差．在对 Al2O3、Ni、Cu、Au、SiO2 基底施加 1%的横
向广义平面应变之后，比较基底和 MoS2 在 y方向上
所受到的应变( 见表 1) ．对表 1 进行分析，可以发现
SiO2 基底底部与 MoS2 顶部的应变差非常明显，Au
和 Cu基底底部与 MoS2 顶部的应变差较为明显，Ni
基底底部与 MoS2 顶部的应变差差别不大，而 Al2O3

基底底部与 MoS2 顶部的应变差几乎为 0，这是因为
SiO2 的杨氏模量和 MoS2 的杨氏模量之间的差值最

大，Au、Cu的杨氏模量和 MoS2 的杨氏模量之间的

差值较大，Ni、Al2O3 的杨氏模量和 MoS2 的杨氏模

量之间的差值较小．在总应变能不变情况下，杨氏模
量大的材料所对应的应变应该更小，如 Al2O3 的杨

氏模量比 MoS2 的杨氏模量大，所以 Al2O3 基底底部

的应变比 MoS2 顶部的应变小． 然而，对于 Ni 来说，
尽管其杨氏模量比 MoS2 的杨氏模量大，但是结果

却是 Ni基底底部的应变比 MoS2 顶部的应变大，这

是因为固定边界条件只对基底底部施加载荷导致

的．在一般情况下，基底的杨氏模量与 MoS2 的杨氏

模量的差值越大，基底底部与 MoS2 顶部应变的差

别就越明显．
如图 6 所示，所有基底在 0≤y≤1． 0 区间中的

应变线性持续减小，这是因为在基底的膨胀过程中

底端受到的拉伸应变大于中间位置的拉伸应变，而

且这种应变的曲线是一种线性递减的． 在 0≤y≤
1． 0区间中，SiO2 基底的应变曲线均在其他基底的

曲线之上，其次是 Au、Cu基底的应变曲线，Al2O3 和

Ni基底的应变曲线在所有基底曲线的最下方，这是
因为 SiO2 的杨氏模量最小，Au、Cu 的杨氏模量为其
次，Al2O3 和 Ni杨氏模量较大． 在一般情况下，在层
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状 MoS2 下的基底的杨氏模量越小，基底所受的线 性拉伸应变就越大．
表 1 对 Al2O3、Ni、Cu、Au、SiO2 基底施加 1%的横向广义平面应变后，基底和MoS2 在 y方向上所受应变

基底材料 0( 基底底部) 0． 5 1． 0 1． 5 2． 0( MoS2 顶部) 基底底部与 MoS2 顶部的应变差
Al2O3 0． 443 58 0． 221 33 0． 025 57 0． 234 72 0． 461 60 0． 018 02
Ni 0． 436 68 0． 240 74 0． 044 84 0． 156 09 0． 350 56 0． 086 12
Au 0． 569 13 0． 347 49 0． 117 92 0． 092 93 0． 294 74 0． 274 39
SiO2 0． 734 98 0． 471 13 0． 200 84 0． 077 68 0． 344 64 0． 390 34
Cu 0． 467 11 0． 274 48 0． 078 58 0． 113 06 0． 299 26 0． 167 85

图 6 层状 MoS2 在 Al2O3、Ni、Cu、Au、SiO2 基底上施加

1%的横向广义平面应变条件下的 Von Mises 应变分

布数据合成图

如图 7 所示，比较 5 种不同的基底上的层状
MoS2 的应变曲线可知，SiO2 基底上的层状 MoS2 的

应变在 y = 1． 0 时最大，在 1． 0≤y≤1． 5 区间中应变
下降最快，在 y = 1． 5 时应变最小，在 1． 5≤y≤2． 0
区间中应变上升最快． Au 基底上的层状 MoS2 的应

变在 1． 0≤y≤1． 5 区间中缓慢下降，在 1． 5≤y≤2． 0
区间中应变上升较快，在 y = 2． 0 时应变最小． Cu 基
底上的层状 MoS2 的应变在 1． 0≤y≤1． 5 区间中缓
慢上升，在 1． 5≤y≤2． 0 区间中应变上升较快． Ni
基底上的层状MoS2的应变在1 ． 0≤y≤1 ． 5区间中

图 7 层状 MoS2 在 Al2O3、Ni、Cu、Au、SiO2 基底上施加

1%的横向广义平面应变条件下的 3 个点的 Von Mi-

ses应变分布图

上升较快，在 1． 5≤y≤2． 0 区间中应变上升更快．
Al2O3 基底上的层状 MoS2 的应变在 y = 1． 0 时应变
最小，在 y = 2． 0 时应变最大，在 1． 0≤y≤2． 0 区间
中一直上升最快．这是因为 5 种基底之间的杨氏模
量和泊松比不同所导致的．

3 结论

本文通过有限元分析对各种不同基底上的层状

MoS2 所受到的应力进行模拟仿真，并对应变分布结

果进行处理和分析． 实验结果表明，各种基底上的
MoS2 在 y 方向上的形变均有所不同，这是因为
MoS2 顶端的形变突出与基底材料的泊松比有较大

的关系．在一般情况下，基底材料的杨氏模量越小，
基底所受的线性拉伸应变越大． 不同的基底底部与
MoS2 顶部的应变差别不同，这是因为 5 种基底与
MoS2 之间的杨氏模量差的不同所导致的．一般情况
下，基底的杨氏模量与 MoS2 的杨氏模量的差值越

大，基底底部与 MoS2 顶部应变的差别越明显．所有
基底在 y 从 0 到 1． 0 这段区间上的应变直线下降，
这是因为基底在膨胀过程中底端受到的拉伸应变大

于中间位置的拉伸应变，而且这种应变的曲线是一

种线性递减的． 5 种基底的 MoS2 应变分布均有所不

同，这是因为这些基底材料的杨氏模量和泊松比不

同所导致的．研究基底材料的杨氏模量和泊松比与
MoS2 的应变分布之间的关系，分析这其中的内在关

联对于器件的研究有着非常重要的意义，同时也为

利用应变对器件的性能进行调控和改善提供了新的

方式．
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The Effect of Substrate Material on Strain Field of MoS2

WU Yajun1，ZHOU Hang1，2*

( 1． College of Physics and Communication Electronics，Jiangxi Normal University，Nanchang Jiangxi 330022，China;

2． Laboratory of Micro Nano Materials and Sensors，Jiangxi Normal University，Nanchang Jiangxi 330022，China)

Abstract: The strain distribution of layered MoS2 grown on Au，Cu，Al2O3，SiO2 and Ni was simulated by finite ele-
ment method． The results show that the deformation of base and MoS2 in y direction is different due to different Pois-
son's ratio of base materials． Due to different Young's modulus of the base，the strain difference between the base
bottom and the top of molybdenum disulfide is different． In the expansion process，the tensile strain at the bottom of
the y direction is greater than the tensile strain at the middle，which will cause the strain at the base and the top to
be higher than that at the middle． Therefore，Young's modulus and Poisson's ratio of base material are closely relat-
ed to the strain distribution of MoS2 ． According to the simulation results，the strain of MoS2 on the substrate of Au
and SiO2 is small． the strain difference between the top of MoS2 and the bottom of the substrate is large，so it was
easy for MoS2 to be peeled off． On the substrate of Al2O3，the substrate material has a high Young's modulus which
is close to MoS2 ． The strain difference from the top of MoS2 is similar than the bottom of the substrate． Therefore，
among these materials，Al2O3 is more suitable for MoS2 substrate material． By studying the strain field distribution of
the substrate material，the nano materials can be better regulated and the related properties of the device can be im-
proved．
Key words: base; MoS2 ; Young's modulus; Poisson's ratio; strain; finite element method
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