Badania ab initio wlasciwosci dynamicznych struktur warstowych na
bazie dichalkogenkow metali przejsciowych
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W ostatnich latach dichalkogenki metali przejsciowych (TMDC) budza niegasnace
zainteresowanie badaczy ze wzgledu na nadzwyczajne wiasciwosci elektroniczne 1 optyczne
[1, 2]. Ich kwazi-dwuwymiarowy charakter powoduje anizotropi¢ wlasciwosci fizycznych,
ktore to wioda do licznych zastosowan technologicznych. Ponadto mieszane krysztaly
warstwowe pozwalaja m.in. na ciagla zmiang przerwy optycznej, dzigki czemu stopy TMDC
sg potencjalnymi kandydatami do zastowan w nowoczesnych urzadzeniach elektronicznych
i optoelektronicznych. Stad wynika potrzeba badan eksperymentalnych oraz analizy
teoretycznej tych materiatow.

Przedstawione zostang wyniki obliczen charakterystyk dynamicznych litych krysztatlow
1 monowarstw atomowych zwigzkow MoS,; 1 MoSe,, a takze krysztaldow mieszanych
MoSiSe»x w ramach teorii funkcjonalu gestosci (DFT). Obliczenia dla krysztatow
mieszanych w funkcji sktadu x przeprowadzono w ramach metody superkomorkowe;.
Wyznaczone dyspersje i gestosci stanéw fononowych sag w dobrej zgodnosci ze zmierzonymi
widmami Ramana [3]. Poprzez analize rzutowanej na atomy gestosci stanow fononowych
w punkcie Gamma wyjasniono ewolucje potozen modéw ramanowskich. Dodatkowo, zostata
rozwinigta metoda odwijania superkomérkowych stanoéw fononowych [4]. Pozwala ona na
uproszczenie skomplikowanych dyspersji fononowych w superkomoérkach i bezposrednie
poréwnanie z wynikami pomiaréw.

[1] Q.H. Wang, K. Kalantar-Zadeh, A. Kis, J.N. Coleman, M.S. Strano, Nat. Nanotechnol. 7, 11
(2012).

[2] D. Jariwala, V.K. Sangwan, L.J. Lauhon, T.J. Marks, M.C. Tobin, ACS Nano 8, 2 (2014).

[3] J. Jadczak, D.O. Dumcenco, Y.S. Huang, Y.C. Lin, K. Suenaga, P.H. Wu, H.P. Hsu, K.K. Tiong,
J. Appl. Phys. 116, 193505 (2014).

[4] F. Zheng, P. Zhang, Comput. Mater. Sci. 125, 218 (2016).



