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На сегодняшний день известно множество двумерных наноматериалов, среди которых следует особо выделить графен и дихалькогениды переходных металлов (MoS2, MoSe2), которые обладают выдающимися физико-химическими свойствами [1,2].
Путем комбинации двумерных наноматериалов можно создавать новые материалы на их основе – различные гетероструктуры [3,4]. Гетероструктуры на основе графена и дихалькогенидов переходных металлов представляются особенно интересными из-за уникальных свойств и множества возможных применений [5]. Стоит отметить, что свойства наноматериалов значительно зависят от наличия дефектов. В структуре дихалькогенидов переходных металлов часто наблюдаются вакансии по атомам халькогена [6], которые могут заполняться сторонними атомами, например, атомами галогенов. Интересной задачей является исследование влияния таких дефектов на свойства гетероструктур графен/дихалькогениды переходных металлов.

В данной работе было проведено теоретическое исследование особенностей атомной структуры и электронных свойств гетероструктур графен/MoX2 (X = S, Se), в которых слой MoX2 был допирован атомами галогена (F, Cl, Br, I). Квантово-механические расчеты были выполнены с помощью метода функционала электронной плотности (DFT) [7,8], реализованного в программном пакете VASP. Было установлено, что в гетероструктурах наблюдается возбуждение спиновой поляризации на графене вблизи энергии Ферми, при этом установлена линейная зависимость величины индуцированной спиновой поляризации от периодического номера атома галогена. В работе также был предложен возможный метод обнаружения атомов-допантов на поверхности MoX2 с помощью измерений СТМ даже при наличии нанесенного на поверхность слоя графена. Исследование выполнено при поддержке гранта РНФ № 18-73-10135.
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