Моделирование электронной структуры твердых растворов монослойных MoS2xSe2(x-1)
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Открытый в 2004 году Новоселовым и Геймом способ получения графена методом микромеханического расщепления, [3] вызвал бурный интерес к исследованию двумерных материалов и их свойств. Дихалькогениды переходных металлов (ДПМ), представляют из себя класс слоистых материалов, имеющих структуру вида MX2, где M является переходным металлом (например Mo или W), а X – халькогеном (например S или Se). Интересной особенностью данных материалов является переход к прямой запрещенной зоне при уменьшении толщины материала до одного слоя против непрямозонного перехода в объемных структурах [4]. Благодаря наличию запрещенной зоны и ряду других свойств монослойные ДПМ находят применение в качестве материалов для создания одномерных полевых транзисторов, фотодетекторов, солнечных элементов и других устройств современной опто- и наноэлектроники [1]. Из-за схожей атомной структуры различных ДПМ, возможно создание смесей на их основе (например, MoxWx-1S2 или MoS2xSe2(x-1), где x = 0÷1). Изменяя состав смесей можно варьировать ширину запрещенной зоны, что в свою очередь позволяет наиболее оптимально подбирать параметры устройств на основе данных монослоев.
Данная работа посвящена теоретическому исследованию зависимости ширины запрещенной зоны монослойных смесей MoS2xSe2(x-1) в зависимости от их морфологического состава. Расчеты электронной структуры и оценка ширины запрещенной зоны были проведены на основе теории функционала электронной плотности, реализованной в программном пакете QUANTUM ESPRESSO [2]. По результатам расчетов было установлено, что ширина запрещенной зоны достигает максимального значения в случае x = 1 (MoS2) и начинает уменьшается с добавлением в смесь атомов Se, достигая минимального значения при х = 0 (MoSe2).
Работа выполнена при поддержке Министерства науки и высшего образования РФ (государственное задание №FSFZ-0706-2020-0022).
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