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Разработка электронных свойств полупроводников с использованием гетеропереходов является одной из важнейших проблем в полупроводниковой науке и технологии на протяжении многих лет [1,2]. С появлением квантовых ям создание запрещенной зоны квазидвумерных полупроводников позволили наблюдать множество новых физических явлений, в том числе целочисленные и дробные квантовые эффекты Холла. Известно, что отдельно взятые слои дихалькогенидов переходных металлов (MoS2 и WS2) сходные структурные и электронные свойства и используя преимущества этих уникальных свойств можно создать гетероструктуры, которые откроют новые возможности в новой области долинотроники.
В данной работе на основе метода функционала плотности произведен расчет электронного спектра простейшего случая, бислоя MoS2 и WS2, которые имеют одинаковую кристаллическую структуру и очень похожую постоянную решетки.
В качестве инструмента ab initio расчетов использовался программный комплекс Quantum Espresso [1], предназначенный для моделирования атомно-молекулярных и электронно-ядерных систем методами квантовой механики и молекулярной динамики. Взаимодействие между ионами и электронами моделируемой системы описывается посредством псевдопотенциального подхода и метода присоединенных плоских волн. Ab initio моделирование проводилось в рамках теории функционала плотности с использованием обобщенного градиентного приближения (GGA). Для ускорения сходимости в расчетах выбрана величина энергии «обрезания» Eсut=40 Ry. Разбиение обратного пространства на сетку 7x7x1 осуществлялось посредством использования метода Монхорста-Пака. Во избежание взаимодействия между слоями расстояние между ними устанавливалось равным 20 Å.
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