
 

物理所等发现二维异质结热电子弛豫的新路径
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物理所等发现二维异质结热电子弛豫的新路径。以二硫化钼(MoS2)为代表的过渡族金属硫族化
合物，因其合适的能带结构和光学性质，在光电子器件等用途中有着很好的应用前景。单层过渡
金属硫化物堆叠而成的二维异质结，在新型光电子和光伏器件领域具有十分广泛的使用潜力。最
近的超快激光实验发现，二维异质结中激发的电子-空穴对的分离过程能够在50 fs的超快时间尺
度发生，为极大提高光电器件的响应速度提供了可能。然而，对于决定器件工作性能的微观机理
，比如超快电子/空穴动力学、层间能量转移以及层间热激子的形成等，因缺乏深入的研究而大
都处于空白状态。

最近，中国科学院物理研究所/北京凝聚态物理国家研究中心表面物理国家重点实验室SF10课题
组博士生张进在研究员孟胜的指导下，与哈佛大学教授Efthimios
Kaxiras、北京大学研究员刘开辉、帝国理工学院教授Johannes Lischner等合作，发现一种新的界面
热电子弛豫机制。他们研究了第二类半导体异质结MoS2/WSe2界面，特别是其在光激发后的电子
/空穴动力学，从时间尺度分析载流子的弛豫和界面传输过程(图1)。第一性原理含时密度泛函动
力学模拟表明，单层过渡金属硫化物深能级激发的热载流子弛豫时间尺度大约为数百飞秒。一般
认为，二维材料是通过微弱的范德华作用堆垛而成，范德华作用导致的层间电子跃迁应远远慢于
因共价键结合的层内电子弛豫时间。但是，电子动力学计算结果表明在二维异质结界面中，光激
发产生的热载流子层间跃迁 (~100 fs) 明显快于层内弛豫(~700 fs)，因此热载流子更倾向于通过层
间来回跃迁弛豫到带边(图2)。这是一个从未被人们留意的热电子/热空穴弛豫的新机制，在很多
二维材料异质结界面、甚至传统半导体的异质结界面应该广泛存在。其主要机制源于孟胜课题组
此前提出的范德华异质结层间强耦合电子传输机制;该传输机制具有强烈的相干性，甚至能打破
费米黄金规则的限制(Adv. Sci. 4, 1700086 (2017))。该研究发现一种热电子弛豫新机制，建立了过
渡金属硫化物异质结中层间相互作用与电子动力学之间的微观图像，为今后范德华多层异质结的
设计和性能优化提供了重要的指导原则。主要研究结果发表于Nano Letters 18, 6057-6063 (2018)。

该项研究工作得到国家自然科学基金项目(项目批准号11774396, 11474328 和
51522201)、科技部(项目批准号2016YFA0300902, 2015CB921001 和2016YFA0300903)的资助。

                                                   1 / 3



 

图1. 二维材料异质结中光激发诱导载流子的不同弛豫过程。
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图2. 二维材料异质结中光激发后不同路径热电子过程的对比。
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