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层状二硫化钼热应力数值模拟
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摘要 利用有限元方法对 SiO2基层状二硫化钼（MoS2）的热应力进行模拟分析。对衬底上有无微米孔的两种模型分

别进行建模，模拟热应力的分布情况，并比较两种模型的热应力；分析热应力与温度、MoS2层厚、衬底厚度的关系。模

拟结果表明：衬底支撑的MoS2热应力整体大于悬空MoS2的热应力；悬空MoS2周围衬底支撑部分的热应力明显高于

悬空部分的热应力。研究表明，随着温度的降低、MoS2厚度的减小以及衬底厚度的增加，MoS2的热应力均增大。
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Abstract In this study， the finite element method was used to simulate and analyze thermal stresses of
molybdenum disulfide（MoS2）. Two models with or without microsized holes on the substrate were developed to
simulate the distribution of thermal stresses，and thermal stresses of the two models were compared. Relationships
between thermal stresses and temperature，MoS2 layer thickness，and substrate thickness were analyzed. The
thermal stress of the substrate supported MoS2 was larger than that of the suspended MoS2. Moreover，the thermal
stress of the MoS2 surrounding the suspended MoS2 was higher than that of the suspended part. Our results
demonstrate that the thermal stresses of MoS2 increased with decrease in temperature，decrease in MoS2 thickness，
and increase in substrate thickness.
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1 引 言

二维材料因其独特的结构和优异的性能在多

领域具有良好的应用前景［1-6］。二硫化钼（MoS2）作

为一种典型的二维过渡金属硫化物，较高的电子迁

移率和独一无二的带隙结构使其具有优异的光电

性能［7］。层状MoS2是间接带隙半导体，随着层数的

减少，其间接带隙和直接带隙交绕，在单层的极限
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情况下则变成直接带隙半导体［8-9］。直接带隙的存

在使得基于材料设计的场效应管有较高的电流开

关比，单层MoS2半导体的开关比可达 108，室温下的

电子迁移率大于 200 cm2·V−1·s−1［10-11］，这使得MoS2
可应用于具有高响应率的光探测器和 LED领域［12］。

近年来，不少学者对薄膜应力的成因和分布情

况进行了研究。当同一种材料内部受热不均，或两

种材料的热膨胀系数不同时，材料内部产生热应

力，热应力超过材料的承载极限时会导致材料开裂

失效［13-15］。同样，二氧化硅（SiO2）衬底和层状MoS2
的热膨胀系数存在差异，导致MoS2在降温过程中

在表面出现较大的拉应力，从而导致薄膜塑性变

形，内部应力增大。伴随着元器件的发展，热应力

成为影响材料性能的重要因素，因为多层薄膜结构

热应力理论计算难度大［16］，现多采用有限元软件进

行数值仿真分析［17-18］。董位等［19-20］对蓝宝石衬底上

氮化镓（GaN）外延薄膜在冷却阶段的热应力进行

分析，发现沉积温度和薄膜厚度对 GaN外延薄膜应

力的影响较大。吴亚俊等［21］通过有限元分析方法

模拟了MoS2薄膜在不同的衬底上施加 1%的横向

广义平面应变条件下的总应变场分布，研究了衬底

材料的杨氏模量和泊松比与MoS2的应变分布之间

的关系。刘娟等［22］开展了MoS2涂层在扭动微动下

摩擦力学性能的有限元分析，研究扭转角位移幅

值、法向载荷、摩擦因数等对MoS2涂层接触表面力

学行为的影响。郭学敏等［23］分析了三层薄膜结构

在完整衬底上的热应力分布情况，得到不同镀膜温

度、膜厚、基底厚度等条件下的热应力变化趋势。

王小增［24］的研究表明薄膜热应力的影响因素按重

要程度排序，依次为沉积温度、薄膜厚度、衬底厚

度、衬底直径。以往研究中缺乏对MoS2热应力的

分析，其他材料的热应力分析都是建立在完整衬底

上，而对层状悬空MoS2在降温过程中因热失配造

成的热应力鲜有报道，多数学者把悬空的MoS2当
作不受应力的情况来对待。因此，本文在悬空衬底

上对层状MoS2进行热应力分析，量化衬底效应对

层状MoS2性能的影响。

近年来，很多学者致力于悬空器件的研发，其

电阻小、热功耗低等特点体现了这类器件的优越性

和应用潜能［25-26］。Yan等［27］首次报道了悬空单层

MoS2的温度依赖性拉曼光谱和室温下悬空单层

MoS2的热导率，为单层MoS2的热力学性质提供了

重要信息。Tian等［28］对悬浮在圆孔上的石墨烯进

行专门的拉曼研究，证明了不能忽略悬空器件中由

石墨烯和衬底的热膨胀系数失配引起的应变。因

此，本文以 SiO2衬底上层状MoS2为研究对象，建立

力-热顺序耦合分析模型，利用有限元分析方法对层

状MoS2在冷却阶段产生的热应力进行数值模拟分

析，对比分析悬空MoS2和衬底支撑MoS2的热应力，

以及悬空MoS2的悬空部分和衬底部分的热应力大

小和分布情况，并分析了样品温度、MoS2层厚、衬底

厚度对MoS2热应力的影响。

2 MoS2热应力有限元分析模型

2. 1 几何模型

采用 COMSOL有限元分析软件对层状 MoS2
热应力进行数值模拟分析。衬底支撑的MoS2和悬

空MoS2的模型如图 1所示，采用 8 μm×8 μm方形

多层膜作为模型，MoS2厚度为 t，取值为 0. 7［29］，1. 4，
2. 1，2. 8，3. 5 nm，分别对应 1、2、3、4、5的不同层厚。

衬底厚度为 h，分别对应 50，75，100，125，150 nm的

衬底厚度。图 1（a）所示为衬底支撑的MoS2模型，

层状MoS2附着在完整的 SiO2衬底上，图 1（b）所示

为 悬 空 MoS2 模 型 ，衬 底 上 开 有 微 米 孔 ，半 径 为

图 1 SiO2基MoS2薄膜模型示意图。（a）衬底MoS2模型示意图；（b）悬空MoS2模型示意图

Fig. 1 Schematic of SiO2 based MoS2 film model.（a）Schematic of substrate supported MoS2 model；
（b）schematic of the suspended MoS2 model

2. 5 μm。根据实验所需的温度变化情况，样品温度

从 297 K开始降低，最后稳定于 100 K。

在建模过程中进行网格划分网格是六面体网

格，由于圆孔边缘网格比较密，因此六面体边长大

小不一，最大的网格单元为 0. 8 μm，最小的网格单

元为 0. 144 μm。先对 SiO2基底进行映射以及扫掠，

得到 5层六面体网格；然后对层状MoS2进行映射和

扫掠，得到一层六面体网格。分析计算过程中，固

体力学与固体传热模块耦合作用，故采用瞬态分

析；考虑到材料的部分物性参数随温度变化，固体

力学模块中采用刚体运动抑制约束，这种约束方式

可以很好地改善在计算热膨胀问题时出现的无法

收敛情况，过程中可能出现刚体运动的位移不同，

但是应力和应变是相同的，这既解决了计算无法收

敛的问题，又节省了计算时间。固体传热模块中采

用热通量边界条件，这种对流热通量可以用对流传

热方程描述，即

q0 = h ⋅ (T ext - T)， （１）

式中：q0为环境对模型传递的热量；h为换热系数；

T ext为环境温度；T为模型温度。

2. 2 材料参数

仿真分析过程中，材料的物性参数如表 1所示。

MoS2 的 恒 压 热 容 和 SiO2 的 相 关 物 性 参 数 来 自

COMSOL软件的内置参数。

3 结果与讨论

衬底 SiO2与层状MoS2热膨胀系数不同所导致

的热失配是产生热应力的决定性因素，如图 2（a）所

示，实线和虚线分别为单层 MoS2 和体块 SiO2 在

100~500 K的热膨胀系数变化曲线。由于 SiO2的

热膨胀系数小于MoS2的热膨胀系数，在冷却过程

中，MoS2收缩较快，而 SiO2衬底收缩较慢，因此衬底

抑制了MoS2的收缩，MoS2受到来自衬底的拉应力。

图 2（b）所示为MoS2和 SiO2热膨胀系数随温度变化

的梯度曲线，在 100~300 K温度区间，MoS2热膨胀

系数比 SiO2热膨胀系数随温度升高得更快。

3. 1 MoS2热应力的分布情况

利用有限元分析方法模拟单层MoS2在 150 nm
厚的衬底上样品温度从 293 K降到 100 K并稳定，悬

空 与 衬 底 MoS2 薄 膜 的 应 力 分 布 如 图 3 所 示 。

图 3（a）、（b）所示为在室温 293 K下悬空与衬底支撑

MoS2 的 应 力 分 布 ，可 以 看 到 ，几 乎 没 有 应 力 。

表 1 材料的物性参数

Table 1 Physical properties of materials
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2. 5 μm。根据实验所需的温度变化情况，样品温度

从 297 K开始降低，最后稳定于 100 K。

在建模过程中进行网格划分网格是六面体网

格，由于圆孔边缘网格比较密，因此六面体边长大

小不一，最大的网格单元为 0. 8 μm，最小的网格单

元为 0. 144 μm。先对 SiO2基底进行映射以及扫掠，

得到 5层六面体网格；然后对层状MoS2进行映射和

扫掠，得到一层六面体网格。分析计算过程中，固

体力学与固体传热模块耦合作用，故采用瞬态分

析；考虑到材料的部分物性参数随温度变化，固体

力学模块中采用刚体运动抑制约束，这种约束方式

可以很好地改善在计算热膨胀问题时出现的无法

收敛情况，过程中可能出现刚体运动的位移不同，

但是应力和应变是相同的，这既解决了计算无法收

敛的问题，又节省了计算时间。固体传热模块中采

用热通量边界条件，这种对流热通量可以用对流传

热方程描述，即

q0 = h ⋅ (T ext - T)， （１）

式中：q0为环境对模型传递的热量；h为换热系数；

T ext为环境温度；T为模型温度。

2. 2 材料参数

仿真分析过程中，材料的物性参数如表 1所示。

MoS2 的 恒 压 热 容 和 SiO2 的 相 关 物 性 参 数 来 自

COMSOL软件的内置参数。

3 结果与讨论

衬底 SiO2与层状MoS2热膨胀系数不同所导致

的热失配是产生热应力的决定性因素，如图 2（a）所

示，实线和虚线分别为单层 MoS2 和体块 SiO2 在

100~500 K的热膨胀系数变化曲线。由于 SiO2的

热膨胀系数小于MoS2的热膨胀系数，在冷却过程

中，MoS2收缩较快，而 SiO2衬底收缩较慢，因此衬底

抑制了MoS2的收缩，MoS2受到来自衬底的拉应力。

图 2（b）所示为MoS2和 SiO2热膨胀系数随温度变化

的梯度曲线，在 100~300 K温度区间，MoS2热膨胀

系数比 SiO2热膨胀系数随温度升高得更快。

3. 1 MoS2热应力的分布情况

利用有限元分析方法模拟单层MoS2在 150 nm
厚的衬底上样品温度从 293 K降到 100 K并稳定，悬

空 与 衬 底 MoS2 薄 膜 的 应 力 分 布 如 图 3 所 示 。

图 3（a）、（b）所示为在室温 293 K下悬空与衬底支撑

MoS2 的 应 力 分 布 ，可 以 看 到 ，几 乎 没 有 应 力 。

表 1 材料的物性参数

Table 1 Physical properties of materials

Material
Thermal expansion
coefficient /K-1

Thermal conductivity /
（W·m-1·K-1）

Density /（Kg·m-3）

Young modulus /GPa

Poisson's ratio

Heat capacity at constant
pressure /（J·kg-1·K-1）

MoS2
10-7 + 3.5× 10-8× T - 3.9×
10-11× T 2，100≤ T ≤ 500［30］

104. 7［31］

4800［32］

229［33］

0. 25［33］

-235. 1+ 5. 5× T - 0. 01×
T 2 + 4× 10-5× T 3 - 4. 6×

10-8× T 4 + 2. 9× 10-11× T 5 -
7. 4× 10-15× T 6，100≤ T ≤ 500

SiO2

-1.7× 10-6 + 1.5× 10-8× T - 3.3× 10-11× T 2 +
3.2× 10-14× T 3 - 1.2× 10-17× T 4，100≤ T ≤ 500

ì

í

î

ï
ï
ïï

ï
ï
ïï

0.1+ 4.3× 10-5× T 2 - 2.3× 10-7× T 3 +
3× 10-10× T 4，50≤ T < 280
-0.1- 5.3× 10-5× T 2 + 7.6× 10-8× T 3 -
5.06× 10-11× T 4 + 1.3× 10-14× T 5，280≤
T ≤ 500

2219.4- 4.7× 10-5× T 2 + 7× 10-8× T 3 - 11×
10-11× T 4 + 1.4× 10-14× T 5，100≤ T ≤ 500
ì

í

î

ï
ï
ï
ï

7.8- 8× 107× T + 1200039× T 2 -
7440.2× T 322× 10-6× T 4，100≤ T ≤ 170
7× 10-10 + 1.2× 107× T + 11447.5× T 2 -
26× T 3 - 3× 10-6× T 5，170≤ T ≤ 500
ì

í

î

ï

ï
ïïï
ï

ï

ï
ïïï
ï

0.2- 3.5× 10-4× T + 5.4× 10-6× T 2 -
2.8× 10-8× T 3 + 4.9× 10-11× T 4，100≤
T < 170
0.1+ 2.3× 10-4× T - 9.3× 10-7× T 2 +
1.8× 10-9× T 3 - 1.6× 10-12× T 4 + 5.4×
10-16× T 5，170≤ T ≤ 500

61.5+ 1.9× T - 1.7× 10-5× T 3 + 1.9× 10-8× T 4 -
7.1× 10-12× T 5，100≤ T ≤ 500
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图 2 MoS2和 SiO2的热膨胀系数。（a）热膨胀系数随温度的变化曲线；（b）热膨胀系数随温度变化的梯度曲线

Fig. 2 Thermal expansion coefficients of MoS2 and SiO2.（a）Thermal expansion coefficient as a function of temperature；
（b）gradient of thermal expansion coefficient changed with temperature

图 3 热应力分布。（a）293 K，悬空MoS2；（b）293 K，衬底支撑MoS2；（c）200 K，悬空MoS2；（d）200 K，衬底支撑MoS2；
（e）100 K，悬空MoS2；（f）100 K，衬底支撑MoS2

Fig. 3 Thermal stress distribution.（a）Suspended MoS2 at 293 K；（b）substrate supported MoS2 at 293 K；（c）suspended
MoS2 at 200 K；（d）substrate supported MoS2 at 200 K；（e）suspended MoS2 at 100 K；（f）substrate supported MoS2 at 100 K

图 3（c）、（d）是在 200 K下悬空与衬底支撑MoS2的应

力分布。从图 3（c）可以看到，悬空部分的MoS2应力

均 匀 分 布 ，并 且 低 于 衬 底 部 分 MoS2 的 应 力 ；从

图 3（d）可以看到，整块MoS2的应力同样是均匀分

布。比较图 3（c）、（d）可得，由于没有来自衬底的束

缚，悬空部分的MoS2受到的应力是最小的，衬底支

撑的MoS2受到的应力是最大的。图 3（e）、（f）是在

100 K下悬空与衬底支撑MoS2的应力分布，随着温度

的降低，应力进一步增大，但本质上与 200 K下的情

况无差别。

温度为 100 K时单层MoS2上表面从中心到边

界的应力分布曲线如图 4所示，由此可以看出，模拟

计算得到的MoS2应力是拉应力，衬底支撑MoS2中
心点的Mises应力值为 175 MPa，悬空MoS2中心点

Mises应力值为 138 MPa，在圆孔与衬底交界处薄膜

应力急剧上升，显然悬空样品中心点的热应力小于

衬底中心点的热应力。从图 4还可以看到，悬空

MoS2在 2. 5 μm处出现陡直突变的现象，这可归因

于衬底上圆孔边缘的应力集中。

3. 2 MoS2热应力与温度、MoS2厚度以及衬底厚度

的关系

为了解MoS2中热应力与温度的关系，在模拟过

程中，温度不断降低，记录下相应的热应力值，并将悬

空样品的应力值与衬底上的相应热应力进行对比，模

拟的温度变化范围为 293 ~100 K。如图 5所示，随着

样品温度的降低，MoS2热应力逐渐增大，衬底支撑的

MoS2热应力的变化更快一些，当温度低于 150 K时，

热应力不再继续增大，衬底支撑的MoS2热应力整体

大于悬空的MoS2热应力。由于衬底与MoS2之间存

在热失配，悬空MoS2上热失配产生的应变小于衬底

支撑MoS2上热失配产生的应变，因此悬空MoS2中心

点的应力小于衬底MoS2中心点的热应力。

已有文献报道，少层MoS2可用来制作一种柔性

晶体管阵列，这种柔性晶体管阵列可以用作高灵敏

度的气体传感器，少层MoS2在电子传感器中的成功

应用预示着它在各种电子器件中具有潜在的应用价

值［34］。为了了解MoS2中热应力与厚度的关系，保持

衬底厚度 100 nm不变，模型中层状MoS2厚度设置为

0. 7，1. 4，2. 1，2. 8，3. 5 nm，分别对应 1、2、3、4、5层
MoS2，其他材料参数不变，边界条件及施加的温度、

载荷都不变，分别进行模拟仿真计算，结果如图 6所
示。可以看到，随着 MoS2厚度的增加，衬底支撑

MoS2热应力和悬空MoS2热应力都逐渐减小，而且悬

空MoS2热应力下降的趋势更加明显。

为了了解热应力与衬底厚度的关系，保持MoS2
厚度 0. 7 nm不变，衬底厚度设置为 50，75，100，125，

图 4 MoS2从中心到边界的热应力分布

Fig. 4 Thermal stress distribution in MoS2 from the center
to the edge

图 5 中心点应力与温度的关系

Fig. 5 Temperature dependence of the thermal stress at
central point of MoS2

图 6 中心点应力与MoS2层厚的关系

Fig. 6 Thickness dependence of the thermal stress at the
central point of MoS2
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图 3（c）、（d）是在 200 K下悬空与衬底支撑MoS2的应

力分布。从图 3（c）可以看到，悬空部分的MoS2应力

均 匀 分 布 ，并 且 低 于 衬 底 部 分 MoS2 的 应 力 ；从
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布。比较图 3（c）、（d）可得，由于没有来自衬底的束

缚，悬空部分的MoS2受到的应力是最小的，衬底支

撑的MoS2受到的应力是最大的。图 3（e）、（f）是在

100 K下悬空与衬底支撑MoS2的应力分布，随着温度

的降低，应力进一步增大，但本质上与 200 K下的情

况无差别。

温度为 100 K时单层MoS2上表面从中心到边

界的应力分布曲线如图 4所示，由此可以看出，模拟

计算得到的MoS2应力是拉应力，衬底支撑MoS2中
心点的Mises应力值为 175 MPa，悬空MoS2中心点

Mises应力值为 138 MPa，在圆孔与衬底交界处薄膜

应力急剧上升，显然悬空样品中心点的热应力小于

衬底中心点的热应力。从图 4还可以看到，悬空

MoS2在 2. 5 μm处出现陡直突变的现象，这可归因

于衬底上圆孔边缘的应力集中。

3. 2 MoS2热应力与温度、MoS2厚度以及衬底厚度
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MoS2热应力的变化更快一些，当温度低于 150 K时，

热应力不再继续增大，衬底支撑的MoS2热应力整体

大于悬空的MoS2热应力。由于衬底与MoS2之间存

在热失配，悬空MoS2上热失配产生的应变小于衬底

支撑MoS2上热失配产生的应变，因此悬空MoS2中心

点的应力小于衬底MoS2中心点的热应力。

已有文献报道，少层MoS2可用来制作一种柔性

晶体管阵列，这种柔性晶体管阵列可以用作高灵敏

度的气体传感器，少层MoS2在电子传感器中的成功

应用预示着它在各种电子器件中具有潜在的应用价

值［34］。为了了解MoS2中热应力与厚度的关系，保持

衬底厚度 100 nm不变，模型中层状MoS2厚度设置为

0. 7，1. 4，2. 1，2. 8，3. 5 nm，分别对应 1、2、3、4、5层
MoS2，其他材料参数不变，边界条件及施加的温度、

载荷都不变，分别进行模拟仿真计算，结果如图 6所
示。可以看到，随着 MoS2厚度的增加，衬底支撑

MoS2热应力和悬空MoS2热应力都逐渐减小，而且悬

空MoS2热应力下降的趋势更加明显。

为了了解热应力与衬底厚度的关系，保持MoS2
厚度 0. 7 nm不变，衬底厚度设置为 50，75，100，125，

图 4 MoS2从中心到边界的热应力分布

Fig. 4 Thermal stress distribution in MoS2 from the center
to the edge

图 5 中心点应力与温度的关系

Fig. 5 Temperature dependence of the thermal stress at
central point of MoS2

图 6 中心点应力与MoS2层厚的关系

Fig. 6 Thickness dependence of the thermal stress at the
central point of MoS2
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150 nm，其他材料参数、边界条件及施加的温度、载荷

都不变，分别进行模拟仿真计算，结果如图 7（a）所示。

可以看到，随着衬底厚度的增加，悬空MoS2的热应力

和衬底支撑MoS2的热应力都逐渐增大。值得注意的

是，悬空MoS2热应力增加的趋势更加明显，如图 7（b）
所示。由此可见，衬底厚度越薄，热应力就越小。

4 结 论

利用有限元分析方法对 SiO2衬底上层状MoS2
的热应力进行数值仿真模拟，得到层状MoS2应力

值及应力分布情况，分析应力与温度、MoS2厚度、衬

底厚度的关系，并对悬空MoS2和衬底支撑MoS2的
热应力进行对比，得到以下结论：衬底支撑MoS2的
热应力分布较均匀，受到衬底束缚作用最大，而悬

空MoS2的热应力分布比较复杂，圆孔与衬底结合

处MoS2热应力变化明显，悬空MoS2无衬底部分的

热应力要远低于有衬底支撑的部分，其余部分应力

较均匀；随着温度的降低、MoS2厚度的减小以及衬

底厚度的增加，MoS2的热应力均增大；在相同条件

下，悬空MoS2的热应力都低于衬底MoS2的热应力。
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