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Janus过渡金属硫族化物单分子层具有独特的晶体结构和物理化学性质, 在微纳尺度电子器件及热电转

换领域具有巨大的应用潜力. 深入探索其热输运和热电性能对于实际应用至关重要. 本文采用基于密度泛函

理论的第一性原理计算, 研究了拉伸应变对 Janus过渡金属硫族化合物单分子层 (PtSSe, PtTeSe, MoSSe,

MoTeSe, WSSe和WTeSe)声子热输运性能和热电性能的影响. 对于热输运性能, 在 0—10%的拉伸应变范围

内, PtSSe, MoSSe和WSSe单分子层的晶格热导率单调减小; PtTeSe, MoTeSe和WTeSe单分子层的晶格热

导率先增大后减小. 通过对声子模层面的深入分析, 发现声子寿命是影响晶格热导率在拉伸应变下变化的主

导因素. 对于热电性能, 本研究发现 PtTeSe单分子层表现出极佳的热电性能, 室温下其热电优值为 0.91, 在

10%的拉伸应变下, 热电优值达 1.31. 700 K下, p型 PtTeSe单分子层的热电优值高达 3.96, n型 PtTeSe单分

子层的热电优值高达 2.38. 本研究表明 PtTeSe单分子层是具有潜力的热电材料, 应变工程是调控 Janus过渡

金属硫族化物单分子层热输运和热电性能的有效策略.
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1   引　言

近年来, 过渡金属硫族化合物 (TMDCs)单分

子层因其独特的晶体结构和物理化学性质在纳米

科技和能源应用领域得到广泛研究和探索 [1–4]. 随

着材料科学的进步, 特别是在原子层沉积和化学气

相沉积等合成技术的帮助下, 多种 Janus TMDCs

单分子层被发现并成功合成 [5–10].  这些 Janus

TMDCs单分子层通过改变上下层硫族元素的种

类来打破材料的结构对称性, 在热电、光电、传感

器以及量子设备等领域具有很大的应用潜力 [11–15].

已有的工作对 Janus TMDCs在电子结构 [14,16]、

声子输运 [16–20] 和热电性能 [18,21–23] 等方面都进行

了广泛的研究. Patel等 [23] 报道 WSTe单分子层

在 1200 K下具有 2.56的热电优值 ,  提出 Janus

TMDCs单分子层是有潜力的热电材料. Han等 [24]

发现WSSe单分子层纳米带在近室温下的热电优

值高达 4.13, 远高于 WS2 和 WSe2 单分子层纳米

带的热电性能. 应变在材料实际应用中普遍存在,

并且对热输运性能和热电性能具有显著影响 [4,25].

由于独特的晶体结构, 二维 TMDCs通常展现出较

高的拉伸应变极限. 在模拟研究方面, Zhang等 [15]

利用分子动力学模拟研究了MoSSe单分子层的力
 

*  国家自然科学基金 (批准号: 52130604)资助的课题.

†  通信作者. E-mail: ghtang@mail.xjtu.edu.cn

©  2025 中国物理学会  Chinese Physical Society http://wulixb.iphy.ac.cn

物 理 学 报   Acta  Phys.  Sin.   Vol. 74, No. 13 (2025)    137202

137202-1

http://doi.org/10.7498/aps.74.20250295
https://cstr.cn/32037.14.aps.74.20250295
mailto:ghtang@mail.xjtu.edu.cn
mailto:ghtang@mail.xjtu.edu.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1
http://wulixb.iphy.ac.cn/CN/volumn/home.shtml#1


学性能, 发现在 1—800 K的温度范围内, MoSSe

单分子层沿扶手椅型和锯齿形方向的极限应变均

高于 10%. 在实验研究方面, 采用具有圆形微孔的

SiO2 基底结合原子力显微镜技术, Zhang等 [26] 发

现二维WSe2 能承受至少 7.3%的拉伸应变而不破

裂; Bertolazzi等 [27] 报道MoS2 单分子层的拉伸极

限应变高达 11%. 关于热输运性能, Pan等 [28] 基于

第一性原理的晶格动力学计算研究了拉伸应变对

PtSTe单分子层晶格热导率的影响, 发现晶格热导

率在 8%的拉伸应变下由 25.71 W·m–1·K–1 降低到

3.21 W·m–1·K–1. 关于电输运性能, Cui等 [13] 发现双

轴应变可以有效调控 PtSSe,  PtSTe和 PtTeSe

的能带结构, 从而影响其带隙; Ahmad等 [29,30] 基

于第一性原理计算发现应变对 ZrSSe, HfSSe, PtSSe

及其异质双分子层能带结构和带隙具有显著影响.

在热电性能方面, Wang等 [31] 采用第一性原理研

究了应变对MoSSe-WSeTe异质结的影响, 发现适

量的应变可以显著提高异质结的热电性能; Rajn-

eesh等 [32] 发现拉伸应变可以降低WSSe单分子层的

晶格热导率, 提高其热电性能. 尽管 Janus TMDCs

单分子层的性能已有一定程度的研究, 但应变对

Janus TMDCs单分子层热输运性能、内在声子行

为和热电性能的影响尚未完全明晰, 亟需揭示应变

作用下的 Janus TMDCs单分子层的微纳尺度热

电输运机理.

本文以 Janus TMDCs单分子层为研究对象,

其晶体结构如图 1所示, 包含具有 1 T相晶体结构

的 PtSSe和 PtTeSe, 以及具有 1 H相晶体结构的

MoSSe, MoTeSe, WSSe和WTeSe. 采用基于第一

性原理的晶格动力学计算, 研究了拉伸应变对声子

输运行为的影响; 采用形变势理论, 研究了拉伸应

变对热电性能的影响, 为应变调控 Janus TMDCs

单分子层的热输运和热电性能提供了理论依据. 

2   计算方法

材料的热电转换效率由热电优值 (ZT)表征: 

ZT =
S2σT

κl + κe
, (1)

其中 S 为塞贝克系数, s 为电导率, T 表示温度, kl
表示晶格热导率, ke 为电子热导率.

声子输运性质和晶格热导率由基于第一性原

理的晶格动力学和 Boltzmann方程迭代求解获得.

密度泛函理论 (DFT)和密度泛函微扰理论 (DFPT)

计算由开源软件 Quantum Espresso[33] 完成. 采用

模守恒赝势, 交换关联泛函采用广义梯度近似下

的 Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)方法 [34]. 在 z 方

向设置 2 nm的真空层以消除周期性导致的模

拟误差. 动力学矩阵由 DFPT计算获得, 采用 14×

14×1的电子波矢网格及 6×6×1的声子波矢网格,

平面波截断能为 160 Ry, 电荷密度截断能设置为

640 Ry, 自洽计算收敛阈为 10–18 Ry. 非简谐力常

数由有限差分方法获得, 构建超胞大小为 4×4×1,

考虑到第 8近邻原子, 电子波矢网格为 1×1×1, 自

洽计算收敛阈为 10–12 Ry. 晶格热导率通过 Sheng-

BTE软件 [35] 迭代求解 Boltzmann输运方程获得,

声子波矢网格为 120×120×1. 通过计算 Born有效

电荷和介电张量, 对动力学矩阵进行长程修正. 所

有计算参数均进行了收敛性测试. a 方向的晶格热

导率 (kla)可以表示为 

κlα =
∑

λ
CV,λvgα,λvgα,λτα,λ, (2)

式中, CV 为声子体积比热容 , vg 为声子群速度 ,

t 为声子寿命, l 表示不同的声子模式.

电输运性能在 BoltzTraP2软件 [36] 中采用基

于弛豫时间近似的 Boltzmann输运方程计算. 电子

弛豫时间 (te)基于有效质量近似的形变势理论获得 
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Pt Se S/TeMo/W

图 1    晶体结构的俯视图和侧视图　(a) PtXY 单分子层; (b) MoXY 和WXY 单分子层 (X = S/Te, Y = Se)

Fig. 1. Top view and side view of crystal structures: (a) PtXY monolayers; (b) MoXY and WXY monolayers (X = S/Te, Y = Se).
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τe = µm∗/e, (3)

其中 μ为载流子迁移率; m*为输运方向的有效质

量. 载流子迁移率计算公式如下: 

µ =
eℏ3C

kBTm∗mdE2
1

, (4)

式中, md 为平均有效质量, C 为弹性常数, E1 为形

变势常数, 详细计算方法见 Zhao等 [4] 报道的研究.

s 和 S 的具体计算参见 Li等 [37] 报道的研究. 电子

热导率根据Wiedemann-Franz定律 [38] 计算: 

κe = LσT , (5)

式中, L 为洛伦兹常数. 

3   结果与讨论
 

3.1    热输运性能

图 2为室温下 Janus TMDCs 单分子层在未

施加应变、施加 5%拉伸应变以及施加 10%拉伸

应变下的晶格热导率. 由图 2可以看出, MSSe (M =

Mo, W 和 Pt)单分子层的晶格热导率普遍高于

MTeSe单分子层. 在未施加应变时, PtSSe的晶格

热导率最高, 为 104 W·m–1·K–1, 与 Liu等 [17] 报道

的计算结果接近; WTeSe的晶格热导率最低, 为

18.71 W·m–1·K–1. 在 0—10%的应变范围内, MSSe

单分子层的热导率单调递减, 在 10%拉伸应变下,

PtSSe, MoSSe和 WSSe热导率分别下降了 67%,

75%和 63%. 在 0—10%拉伸应变作用下, MTeSe

单分子层的热导率先增大后减小, 在 10%拉伸应变

作用下, MoTeSe的晶格热导率仅为10.39 W·m–1·K–1.

应变对 Janus TMDCs单分子层的热导率影响显

著, 研究应变对其热导率影响的内部机理可以进一

步提高 Janus TMDCs单分子层的应用潜力.
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图 2　不同应变下 Janus TMDCs 单分子层的室温热导率

Fig. 2. Thermal  conductivity  of  Janus  TMDCs  monolayers

under different strains at room temperature.
 

Janus TMDCs单分子层在不同应变作用下的

声子色散关系如图 3所示. 声子色散不存在虚频,

说明体系结构稳定. 每个单分子层的原胞包含三个
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图 3    不同应变作用下 Janus TMDCs单分子层的声子色散关系　 (a) PtSSe; (b) MoSSe; (c) WSSe; (d) PtTeSe; (e) MoTeSe;

(f) WTeSe

Fig. 3. Phonon  dispersions  of  Janus  TMDCs  monolayers  under  different  strains:  (a)  PtSSe;  (b)  MoSSe;  (c)  WSSe;  (d)  PtTeSe;

(e) MoTeSe; (f) WTeSe.
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原子, 因而其色散关系有九条分支, 频率较低的三

条分支为声学分支, 频率较高的六条分支为光学分

支. 声子色散曲线的斜率表示声子群速度, 声学分

支比较陡峭, 具有较大的声子群速度, 光学分支比

较平坦, 声子群速度较小. 在拉伸应变的作用下,

所有单分子层的光学分支明显软化, 声学分支变化

不显著. 本文研究的 6种单分子层的晶格热导率均

主要由声学分支贡献 (声子分支贡献超过 95%),

因此需要进一步研究声子模层面的输运性质, 以明

晰应变对晶格热导率影响的内部机理.

根据声子动理论, 晶格热导率与声子体积比热

容、声子群速度和声子寿命有关. 图 4展示了不同

应变作用下的体积比热容. 在拉伸应变作用下, 所

有单分子层的体积比热容均单调减小. 不同应变作

用下的声子群速度如图 5所示. 在拉伸应变作用

下, 声子群速度呈现降低趋势. 图 6为不同应变作

用下的声子寿命. 随着拉伸应变的作用, MSSe的

声子寿命单调降低; MTeSe的声子寿命在 5%拉

伸应变的作用下增大, 当拉伸应变增加到 10%后,

声子寿命又轻微降低. 声子寿命的变化趋势与晶格

热导率的变化趋势类似, 因此声子寿命可能是影响

晶格热导率的主导因素. 为了验证这一猜想, 后续

对比热容、声子群速度和声子寿命对晶格热导率的

影响进行了定量评估. 此外, 声子群速度和非简谐

散射率是影响晶格热导率的主要因素 [39,40]. 由声子

模层面的分析, 可以明晰 MSSe单分子层的晶格热

导率普遍高于 MTeSe单分子层的内在机理. 由声

子色散关系和声子群速度可知, Te原子替换 S原

子后, 体系的声子群速度明显降低, 这是由于重原

子降低了声子色散曲线的斜率及原子的振动频率.
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图 5    不同应变作用下 Janus TMDCs单分子层的声子群速度　(a) PtSSe; (b) MoSSe; (c) WSSe; (d) PtTeSe; (e) MoTeSe; (f) WTeSe

Fig. 5. Phonon group velocity of Janus TMDCs monolayers under different strains: (a) PtSSe; (b) MoSSe; (c) WSSe; (d) PtTeSe;

(e) MoTeSe; (f) WTeSe.
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此外, 由声子寿命可知, Te原子替换 S原子后, 体

系的非简谐散射率, 尤其是声学声子的非简谐散射

率显著增强. 与 MSSe单分子层相比, MTeSe单分

子层具有更低的声子群速度和更高的非简谐散射

率, 因此 MTeSe具有更低的晶格热导率.

为了定量评估体积比热容、声子群速度和声子

寿命的变化对晶格热导率的影响, 本文在 (2)式中

采用不同应变作用下的值替换未施加应变状态下

的值进行交叉计算 [41]. 例如, 研究体积比热容的变

化对晶格热导率的影响时, 热导率的计算采用不同

应变作用下的体积比热容和未施加应变状态下的

声子群速度和声子寿命. 图 7展示了交叉计算的热

导率结果. 黄色曲线表示采用不同应变作用下的声

子寿命交叉计算的热导率, 黑色曲线表示实际热导

率. 采用不同应变下的声子寿命交叉计算获得的热

导率与实际热导率的变化趋势一致且数值大小接

近. 因此, 声子寿命是 Janus TMDCs单分子层晶

格热导率随拉伸应变变化的主导因素. 热导率在应

变作用下的非单调变化在多种材料体系中已被广

泛报道 [41–45], 为了进一步探究应变作用下 MTeSe

单分子层的声子寿命非单调变化的内在机理, 本工

作对应变作用下三声子散射相空间 (散射概率)和

格林爱森参数 (散射强度)的变化进行了分析, 发

现MSSe单分子层在拉伸应变作用下散射强度和

散射概率均单调增加, 因此其热导率单调降低 ;

MTeSe单分子层在拉伸应变作用下散射概率单调

增加, 但散射强度先减小后增加, 所以 MTeSe单

分子层热导率的非单调变化来源于声子散射强度

和散射概率的竞争机制.
 

3.2    电输运性能

不同应变作用下 Janus TMDCs单分子层的

能带结构如图 8所示. 未施加应变时, 6种单分子

层均为半导体, 随着拉伸应变的增加, 带隙逐渐减

小. 在 10%拉伸应变下, PtSSe和 PtTeSe单分子

层仍为半导体, 其带隙分别为 0.85 eV和 0.56 eV;

而MoSSe, WSSe, MoTeSe和WTeSe单分子层的

带隙闭合, 表现为金属性. 优异的热电性能需适宜

的带隙, 因此后续电输运性能和热电性能的研究主

要针对半导体型 Janus单分子层.

不同应变作用下 Janus TMDCs单分子层的

室温塞贝克系数和电导率分别如图 9和图 10所
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图 6    不同应变作用下 Janus TMDCs单分子层的声子寿命　(a) PtSSe; (b) MoSSe; (c) WSSe; (d) PtTeSe; (e) MoTeSe; (f) WTeSe

Fig. 6. Phonon  lifetime  of  Janus  TMDCs  monolayers  under  different  strains:  (a)  PtSSe;  (b)  MoSSe;  (c)  WSSe;  (d)  PtTeSe;

(e) MoTeSe; (f) WTeSe.
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示. 随着载流子浓度增加, 电导率增大, 塞贝克系数

减小. 大部分 Janus单分子层的塞贝克系数随拉伸应

变而减小, 这源于价带顶 (VBM)和导带底 (CBM)

的移动和变形. VBM对应 p型热电材料性能, CBM

对应 n型热电材料性能. 在拉伸应变作用下, VBM

和 CBM变得更加陡峭, 导致载流子有效质量减小,

塞贝克系数降低. 在低载流子浓度下, p型 PtTeSe

的塞贝克系数受拉伸应变影响较小, 应变使其VBM
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图 7    采用不同应变作用下的比热容、声子群速度和声子寿命交叉计算的 Janus TMDCs单分子层热导率　(a) PtSSe, MoSSe和

WSSe; (b) PtTeSe, MoTeSe和WTeSe

Fig. 7. Cross-calculated  thermal  conductivity  with  heat  capacity,  phonon  group  velocity,  and  phonon  lifetime  replaced  by  values

under different strains for Janus TMDCs monolayers: (a) PtSSe, MoSSe, and WSSe; (b) PtTeSe, MoTeSe, and WTeSe.
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图 8    不同应变作用下 Janus TMDCs单分子层的能带结构　(a) PtSSe; (b) MoSSe; (c) WSSe; (d) PtTeSe; (e) MoTeSe; (f) WTeSe

Fig. 8. Band  structures  of  Janus  TMDCs  monolayers  under  different  strains:  (a)  PtSSe;  (b)  MoSSe;  (c)  WSSe;  (d)  PtTeSe;

(e) MoTeSe; (f) WTeSe.
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图 9    300 K下塞贝克系数随载流子浓度的变化　(a) PtSSe; (b) MoSSe; (c) WSSe; (d) PtTeSe; (e) MoTeSe; (f) WTeSe

Fig. 9. Seebeck  coefficient  as  a  function  of  carrier  concentration  at  300 K:  (a)  PtSSe;  (b)  MoSSe;  (c)  WSSe;  (d)  PtTeSe;

(e) MoTeSe; (f) WTeSe.
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图 10    室温下电导率随载流子浓度的变化　(a) PtSSe; (b) MoSSe; (c) WSSe; (d) PtTeSe; (e) MoTeSe; (f) WTeSe

Fig. 10. Electrical  conductivity  as  a  function  of  carrier  concentration  at  300 K:  (a)  PtSSe;  (b)  MoSSe;  (c)  WSSe;  (d)  PtTeSe;

(e) MoTeSe; (f) WTeSe.
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从 G 点转移至 G-M 和 G-K, 提升能带兼并度 (增强

塞贝克系数)的同时 VBM陡峭化 (降低载流子有

效质量, 削弱塞贝克系数), 两者共同作用使塞贝克

系数基本保持不变. p型WTeSe的塞贝克系数随

拉伸应变增大, 这源于 5%应变下 VBM从 K 点

至 G 点的转移使得载流子有效质量增加. 电导率

也与载流子有效质量相关, 有效质量越小, 迁移率

越高, 电导率越大. 在 10%应变下 PtTeSe电导率

略增, 这源于陡峭的 VBM降低有效质量, 提升载

流子迁移率. 

3.3    热电性能

综合热输运性能和电输运性能的计算结果, 应

变作用下 Janus TMDCs单分子层的室温热电性

能如图 11所示. 结果显示, 这 6种单分子层的 p

型热电性能普遍优于 n型. MoSSe, WSSe, MoTeSe

和WTeSe的 ZT 值较低 , 而 PtSSe和 PtTeSe的

ZT 值较高. 在最佳载流子浓度下, PtSSe和 PtTeSe

的室温 ZT 值分别为 0.39和 0.91. PtSSe和 PtTeSe

的热电性能在 5%拉伸应变下降低, 在 10%拉伸

应变下升高. 在拉伸应变影响下, PtSSe和 PtTeSe

的塞贝克系数轻微降低, 且在 5%与 10%应变下

接近; 电导率在 5%拉伸下降低, 而在 10%拉伸下

由于 VBM的变化, 导致载流子迁移率显著提升,

电导率略有增加. 同时, PtSSe和 PtTeSe的晶格

热导率在 5%拉伸应变下增加, 在 10%拉伸应变

下减小. 因此, 电子能带结构和声子输运性能的协

同作用导致 PtSSe和 PtTeSe在拉伸应变下 ZT 值

的非单调变化. 在 10%拉伸应变下, PtTeSe单分

子层室温 ZT 值高达 1.31, 在 TMDCs热电材料中

极具竞争力. 不同温度下的热电性能如图 12所示.

除 10%拉伸应变下的 p型 PtSeTe单分子层外, 所

有体系的热电优值均随温度升高而单调增加, 高温

下应变对 ZT 值的影响和室温下的规律相同. 10%

拉伸应变下的 p型 PtTeSe比较特殊 ,  在 300 K

和 500 K下, 10%拉伸应变可以提高 PtTeSe的热

电性能,  并且 ZT 随温度升高而增大 ,  700 K时 ,

p型 PtTeSe的 ZT 值在 10%拉伸应变的作用下降

低, 且700 K的ZT 值低于500 K的ZT 值. 对于10%

拉伸应变的 p型 PtTeSe, 当温度由 500 K升高到

700 K时, 电导率几乎不变的同时塞贝克系数显著降

低, 这可能与高温下 10%拉伸应变作用下 PtTeSe

 

1015 1014 1013 1012 1013 1014
0

0.3

0.6

0.9

1.2




1.5

0%
5%
10%

p-type n-type
(a)

/cm−2

1015 1014 1013 1012 1013 1014
0

0.3

0.6

0.9

1.2




1.5

0%
5%
10%

p-type n-type
(d)

/cm−2

1015




1015

0%
5%

1015 1014 1013 1012 1013 1014
0

0.05

0.15

0.10

p-type n-type(b)

/cm−2

1015




1015

0%
5%

1015 1014 1013 1012 1013 1014
0

0.05

0.15

0.10

p-type n-type(e)

/cm−2




0%
5%

1015 1014 1013 1012 1013 1014 1015
0

0.4

0.3

0.2

0.1

p-type n-type
(c)

/cm−2




0%
5%

1015 1014 1013 1012 1013 1014 1015
0

0.4

0.3

0.2

0.1

p-type n-type
(f)

/cm−2

图 11    300 K下热电优值随载流子浓度的变化　(a) PtSSe; (b) MoSSe; (c) WSSe; (d) PtTeSe; (e) MoTeSe; (f) WTeSe

Fig. 11. ZT  value  as  a  function  of  carrier  concentration  at  300 K:  (a)  PtSSe;  (b)  MoSSe;  (c)  WSSe;  (d)  PtTeSe;  (e)  MoTeSe;

(f) WTeSe.
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单分子层的能带结构变化有关. 700 K下, 未施加

应变 p型 PtTeSe的 ZT 值高达 3.96, n型 PtTeSe

的 ZT 值高达 2.38.

最后, 对本工作中使用的模型和近似方法的

有效性进行讨论. 本文采用形变势理论对 Janus

TMDCs单分子层的电输运性能进行预测, 需要注

意的是形变势理论仅考虑了长声学波声子与载流

子之间的相互作用, 没有考虑其他声子与载流子之

间的散射, 这不可避免地导致载流子弛豫时间和

ZT 值的高估. 但是通过对 Janus TMDCs单分子层

的性质进行分析, 形变势理论的计算结果仍然具有

重要的参考价值. 首先, 形变势理论在二维热电材

料的研究中广泛应用并且具有可接受的准确性 [46,47].

尤其是在中等载流子浓度和中低温度范围内, 声学

声子散射通常是电声输运的主要限制因素 [48]. 其

次, 已有研究表明在 Janus TMDCs单分子层中,

声学声子散射是主要的电子散射机制之一, 符合形

变势理论的适用范围. Liu等 [17] 通过电声耦合计算

发现在 PtSSe单分子层中, 由于结构对称性的打

破, 三种声学声子模式都表现出较高的电声散射

率. 因此, 在 Janus TMDCs单分子层中采用形变势

理论近似电子-声子散射不会颠覆性地偏离材料的

实际输运行为. 第三, 本工作侧重于 Janus TMDCs

在应变工程下热电性能的比较, 而非绝对值的精确

预测. 本文中所有的体系均在统一理论框架下进行

计算, 虽然形变势理论可能整体上高估 ZT 的绝对

值, 但对 ZT 的变化趋势及不同材料之间 ZT 的相

对高低并无影响. 因此, 尽管形变势方法相对于电

声耦合计算存在近似, 但是在本工作中, 形变势方

法仍然具有有效性, 其结论仍然具有参考价值. 

4   结　论

本文基于第一性原理研究了应变对 6种 Janus

TMDCs单分子层声子热输运性能和热电性能的

影响. 声子热输运性能方面, PtSSe具有最高的晶格

热导率, 为 104 W·m–1·K–1. PtSSe, MoSSe和WSSe

单分子层的热导率普遍高于 PtTeSe, MoTeSe和

WTeSe. 在 0—10%的应变范围内, PtSSe, MoSSe

和WSSe单分子层的热导率单调下降, 而 PtTeSe,

MoTeSe和WTeSe单分子层的热导率先升高后降

低. 声子模层面的分析与热导率的交叉计算表明声

子寿命是 Janus TMDCs单分子层晶格热导率随

拉伸应变变化的主导因素. 热电性能方面, 室温下,

未施加应变时PtTeSe的热电优值为 0.91, 而在 10%

拉伸应变下可提升至 1.31; 700 K下, p型 PtTeSe

单分子层的热电优值高达 3.96, n型 PtTeSe单分

子层的热电优值高达 2.38, 显示其作为热电材料的

高潜力. 应变作用下 PtTeSe热电性能的提升来源

于晶格热导率的降低及能带结构的调整. 本研究

为 Janus TMDCs单分子层热输运性能和热电性

能的调控提供了理论基础.
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Abstract

Janus  transition  metal  dichalcogenide  monolayers,  characterized  by  antisymmetric  crystal  structures  and
unique  physical  properties,  show  great  potential  applications  in  micro/nano-electronic  devices  and
thermoelectrics. In this work, the strain-tuned phonon thermal transport and thermoelectric performance of six
Janus transition metal dichalcogenide monolayers are systematically investigated by first-principles calculations.
This study focuses on monolayers of PtSSe and PtTeSe with a 1T-phase crystal structure, as well as monolayers
of  MoSSe,  MoTeSe,  WSSe,  and  WTeSe  with  a  1H-phase  crystal  structure.  For  all  these  monolayers,  first-
principles calculations are performed using the open-source software Quantum ESPRESSO. The lattice thermal
conductivity is obtained based on lattice dynamics and iterative solutions of the Boltzmann transport equation.
The thermal conductivities of PtSSe, MoSSe, and WSSe monolayers are generally higher than those of PtTeSe,
MoTeSe,  and  WTeSe.  Acoustic  phonons  are  responsible  for  the  majority  of  thermal  transport,  contributing
over  95%.  Under  unstrained  conditions,  monolayer  PtSSe  demonstrates  a  superior  thermal  conductivity  of
104  W·m–1·K–1,  making  it  advantageous  for  thermal  management  applications  in  electronic  devices.  Under
tensile strain, the thermal conductivities of PtSSe, MoSSe, and WSSe monolayers exhibit a monotonic decrease
trend;  however,  for  PtTeSe,  MoTeSe,  and  WTeSe  monolayers,  their  thermal  conductivities  initially  show  an
increase trend, followed by a subsequent decrease trend. Under a 10% tensile strain, the thermal conductivities
of  these six Janus monolayers  all  demonstrate a reduction exceeding 60%. Furthermore,  this  work provides a
comprehensive analysis of the influences of strain on specific heat capacity, phonon group velocity, and phonon
lifetime. The phonon mode-level analysis and cross-calculated thermal conductivity (with specific heat capacity,
phonon  group  velocity,  and  phonon  lifetime  replaced  by  values  under  different  strain  conditions)  reveal  that
phonon  lifetime  is  the  dominant  factor  governing  thermal  conductivity  under  strain.  For  electrical  transport
properties, calculations are performed using the Boltzmann transport equation based on deformation potential
theory. At room temperature, the thermoelectric figure of merit (ZT) for PtTeSe is 0.91 without strain, which
can be improved to 1.31 under 10% tensile strain. The ZT value reaches as high as 3.96 for p-type PtTeSe and
2.38  for  n-type  PtTeSe  at  700  K,  indicating  that  the  PtTeSe  monolayer  is  a  highly  promising  thermoelectric
material.  Strain-induced  enhancement  in  the  thermoelectric  performance  of  PtTeSe  is  facilitated  by  reducing
lattice  thermal  conductivity  and  reconfigurating  the  band  structure.  This  work  demonstrates  that  strain
engineering is an effective strategy for adjusting the thermal transport and thermoelectric properties of Janus
transition metal dichalcogenide monolayers.
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