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Аннотация. Методами теоретического моделирования определены возможности и условия модификации шири-
ны запрещенной зоны и характера межзонных переходов при воздействии сжимающих и растягивающих напряже-
ний на кристаллическую решетку дисульфида молибдена мономолекулярной толщины. Показано, что в зависимости 
от направления и величины возникающей деформации решетки материал может быть как прямозонным, так и не-
прямозонным полупроводником, и определены условия таких трансформаций. Результаты свидетельствуют о по-
тенциальной возможности применения монослоев дисульфида молибдена в наноэлектронных приборах нового поко-
ления с управляемым направлением движения носителей заряда.
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Abstract. The possibilities and conditions for modifying the band gap and the behavior of interband transitions under 
compressive and tensile strains in the crystal lattice of a molybdenum disulfide monolayer have been determined by theoreti-
cal modeling. It is shown that depending on the value and direction of the strains the compound may be a direct-gap or indi-
rect-gap semiconductor, and the conditions for such transformations are determined. The results demonstrate a potential use 
of the molybdenum disulfide monolayer in nanoelectronic devices of new generation in which controlled transport of charge 
carriers is possible.
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Введение. После открытия графена в 2004 г. материалы атомарной толщины, слои в которых 
связаны между собой посредством сил Ван-дер-Ваальса, стали привлекать к себе повышенное 
внимание, что объясняется их уникальными свойствами и перспективами использования в нано-
электронике [1]. К таким материалам относятся бинарные халькогениды переходных металлов,  
а также графеноподобные материалы. Подобные соединения могут применяться для создания 
полевых транзисторов, они обладают структурной стабильностью и высокой подвижностью но-
сителей заряда при комнатной температуре, которая для полевого транзистора на диэлектриче-
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ских подложках может достигать значения 200 см2В–1с–1, что сопоставимо со значениями, полу-
ченными для кремниевых тонких пленок и графеновых нанолент [2]. Имеются сведения об 
успешном создании структур из отдельных слоев дихалькогенидов, исследованы их оптическое 
поглощение и фотопроводимость и показана перспективность их применения в оптоэлектрон-
ных устройствах [3]. Монослои дисульфида молибдена (MoS2) уже применяются для изготовле-
ния маломощных полевых транзисторов [2], логических схем [4] и фототранзисторов [5]. MoS2 
является одним из самых стабильных слоистых дихалькогенидов [2]. Установлено, что ширина 
запрещенной зоны монослоя MoS2, являющегося прямозонным полупроводником, при приложе-
нии двухосного напряжения уменьшается, причем уже при относительно малых деформациях 
кристаллической решетки (~2 %) MoS2 трансформируется в непрямозонный полупроводник [6]. 

Для использования подобных материалов в наноэлектронике должна существовать возмож-
ность направленной модификации их ширины запрещенной зоны. С этой целью нами уже про-
водились исследования влияния дефектов, таких как примеси и вакансии как в отдельных слоях 
дихалькогенидов, так и в гетероструктурах на их основе, а также различного взаимного распо-
ложения слоев в них [7–9]. Другой возможностью, позволяющей изменять свойства двумерных 
структур, является деформация их кристаллической решетки. В зависимости от направления 
прикладываемого воздействия в решетке возникают сжимающие либо растягивающие напряже-
ния, что может приводить к появлению у этих материалов металлических свойств [10], транс-
формации прямозонного полупроводника в непрямозонный и наоборот [10; 11], а также к воз-
никновению магнитных свойств, как это описано в [11] для слоя MoS2 с дефектами. В настоящем 
сообщении мы приводим новые данные по теоретическому моделированию изменения ширины 
запрещенной зоны и характера межзонных переходов в монослоях дисульфида молибдена при 
воздействии на его кристаллическую решетку сжимающих и растягивающих напряжений. 

Материалы и методы исследования. Элементарная ячейка MoS2 в гексагональной фазе 2H 
(пространственная группа P63/mmc) состоит из двух слоев атомов серы, между которыми распо-
ложены атомы молибдена (рис. 1). Здесь Z обозначает параметр, величина которого варьирова-
лась для реализации эффекта воздействия сжимающего либо растягивающего напряжения. 

Рис. 1. Ячейка 1 × 1 дисульфида молибдена. Большие темные шары – атомы молибдена; маленькие светлые шары –  
атомы серы. Сплошной линией показана элементарная ячейка без учета вакуума

Fig. 1. 1 × 1 unit cell of molybdenum disulfide. Large dark balls – atoms of molybdenum, small light balls are sulfur atoms. 
The solid line shows the unit cell without vacuum layer

Трансляционная ячейка, использовавшаяся в процессе моделирования, соответствовала при-
митивной ячейке и имела размерность 1 × 1. Толщина слоя вакуума, разделяющего слои для ис-
ключения взаимодействия между ними, составляла 15 Å. Расстояние Z меняли с шагом 0,01 Å 
либо 0,02 Å, при этом угол ∟S–Mo–S сохранялся постоянным. 

Оптимизацию расположения атомов в кристаллической решетке осуществляли в рамках тео-
рии функционала плотности с использованием приближения PAW-PBE [12], реализованного  
в программном коде VASP [13]. Энергия отсечки, которую определяет параметр ENCUT, имела 
значение 340 эВ. Интегрирование по зоне Бриллюэна выполняли линейным методом тетраэдров 
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по сетке из 12 × 12 × 1 точек с центром в Г-точке. Изменение позиций атомов прекращали, когда 
силы, действующие на них, становились менее 1 мэВ/Å.

Результаты и их обсуждение. В начале исследования проводилось варьирование параме-
тров постоянных решеток a(b) с шагом в 0,01 Å для определения значения, при котором полная 
энергия системы имеет минимум, что соответствует ненапряженной кристаллической решетке. 
Для всех рассмотренных значений постоянных решеток с целью воссоздания эффекта напряже-
ния в решетке параметр Z меняли в выбранном для конкретного случая диапазоне. Для ненапря-
женной решетки MoS2 были получены следующие значения: параметр решетки a = 3,18 Å (экспе-
риментальное значение параметра решетки объемного MoS2 a = 3,16 Å [14]), при этом минималь-
ное значение Z = 3,13 Å. Далее определяли локальные минимумы энергии в системе, меняя 
параметр решетки MoS2 a от 3,15 до 3,23 Å, параметр Z – от 3,06 до 3,20 Å. Рассчитанные элек-
тронные зонные диаграммы монослоя MoS2 представлены на рис. 2. Ширина запрещенной зоны 
в ненапряженном монослое MoS2 составляет 1,69 эВ, материал является прямозонным, первый 
прямой переход расположен в точке K (рис. 2, а), что согласуется с результатами эксперимен-
тальных наблюдений прямого перехода с величиной порядка 1,8 эВ [15] и теоретических расче-
тов, дающих значение 1,72 эВ [6]. Растяжение вдоль оси z с одновременным уменьшением пара-
метра a приводит к смещению минимума зоны проводимости из точки K в направлении K–Г 
(точка Kʹ), полупроводник становится непрямозонным. При a = 3,15 Å и Z = 3,20 Å ширина запре-
щенной зоны увеличивается до 1,83 эВ (рис. 2, b); сжатие решетки в направлении оси z до Z =  
= 3,06 Å уменьшает ширину запрещенной зоны до 1,66 эВ. При растяжении параметра решетки a 
до 3,23 Å уменьшение параметра Z до 3,06 Å приводит к соответственному уменьшению шири-
ны запрещенной зоны до 1,24 эВ. При этом соединение становится непрямозонным, минимум 
зоны проводимости остается в точке K, тогда как максимум валентной зоны смещается в точку Г 
(рис. 2, с). Интересно, что при увеличении Z до 3,20 Å материал восстанавливает прямозонный 
характер с переходом в точке K, Eg = 1,59 эВ.

                                       a                                                                 b                                                               c
Рис. 2. Электронная зонная структура монослоя MoS2 с недеформированной (а) и деформированной (b, c)  

кристаллической решеткой. Ноль на шкале энергии соответствует положению максимума валентной зоны

Fig. 2. The electronic band structure of the MoS2 monolayer without deformation (a) and with deformation (b, c) of the 
crystal lattice. Zero on the energy scale corresponds to the valence band maximum

На рис. 3 представлены зависимости изменения величин основных переходов MoS2 под воз-
действием сжимающих и растягивающих напряжений для трех различных значений параметра a. 
Здесь диапазон изменений параметра Z в каждом случае определялся в соответствии с поведени-
ем первого прямого перехода K–K. На представленных графиках можно наблюдать трансформа-
цию характера переходов по мере превращения прямозонного материала в непрямозонный. 
Очевидно, что как увеличение, так и уменьшение параметра Z может приводить к доминирова-
нию непрямого перехода, при этом происходит смещение как максимума валентной зоны, так  
и минимума зоны проводимости.
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Рис. 3. Изменение межзонных переходов MoS2 под воздействием деформации кристаллической решетки

Fig. 3. MoS2 band gap values and their changes under deformation of the crystal lattice

Полученные данные говорят о том, что регулируя величину и направление прикладываемых 
напряжений, за счет смещения положения минимумов и максимумов зон и соответственного 
изменения характера переходов можно управлять направлением движения носителей заряда  
в кристаллической решетке MoS2, что позволит проектировать концептуально новые электрон-
ные устройства на его основе. 

Заключение. Компьютерным моделированием из первых принципов определено влияние 
деформации кристаллической решетки монослоя MoS2 на его электронную зонную структуру. 
Установлено, что к превращению прямозонного полупроводника в непрямозонный и обратно 
могут приводить как сжимающие, так и растягивающие напряжения, возникающие в его кри-
сталлической решетке. Найденные условия таких трансформаций расширяют возможности про-
ектирования новых электронных устройств на основе рассмотренного материала. 
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