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« Uvod

- Struktura MoS,

- Motivacija

— Teorija funkcionala gustoce (DFT)
« Rezultati

— Struktura energijskih vrpci
- Gustoca stanja

- Parcijalna gustoca stanja
- JDOS

« OptiCka svojstva - usporedba rezultata
 Zakljucak
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Udaljenost izmedu susjednih
molibdena je 3.16A

Udaljenost izmedu sumpora u
razli¢itim ravninama je 3.1493A

Na sobnoj temperaturi je poluvodic

Direktni procjep medu vrpcama kod
jednoslojnih uzoraka veliCine 1.8 ev

Svojstva osjetljiva na vanjski tlak,
temperaturu, naprezanje

Postojanje velikih eksitonskih
efekata



» Lako ljustenje i dobivanje tankih | jednoslojnin uzoraka
* Primjene u nanoelektronici, spintronici, optoelektronici

» Kao tranzistor trosi 100 000 puta manje energije od

silicijskih
» Spajanje s grafenom za dobivanje prozirnih solarninh
ploCa
graphene
Molybdenum
“ di sulfide

graphene



« Energija sustava E[n] je funkcional gustocCe Cestica,
minimizacijom dobivamo energiju i gustoCu osnovnog stanja

e ToCna gustoca se moze prikazati kao gustoCa pomocnog
sustava ne medudjelujucih Cestica

« Jednadzba za pomocCne Cestice:
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 Metoda ravnih valova (Pwscf):
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1.B.Z s oznaCenim toC¢kama visoke
simetrije

Reducirana 1.B.Z.
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Band struktura jednoslojnog MoS,

- /eksperiment daje 1.8 eV

 E.se nalazi izmedu vodljive |
valentne vrpce

* Energijski procjep veliCine
1.814 eV
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Band struktura jednoslojnog MoS,

 E.se nalazi izmedu vodljive |
valentne vrpce

* Energijski procjep veliCine
1.814 eV

eksperiment daje 1.8 eV

« Razmak izmedu zadnje

popunjene molibdenove | prve
prazne sumporove vrpce je

3.3 eV
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Gustoca stanja po atomskim orbitalama
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Gustoca stanja po atomskim orbitalama
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Gustoca stanja po atomskim orbitalama



* Fermijevo zlatno pravilo:
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» Elektromagnetska perturbacija:

e JDOS:
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Struktura energijskih vrpci
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Energijski procjep izmedu vrpci u odlichom slaganju sa
eksperimentalnim rezultatom

Analiza energijskih vrpci | gustoCa stanja daju
konzistentne rezultate

Matricni elementi elektromagnetske interakcije nisu

pretjerano znacajni za energije fotona vidljive svjetlosti
— poklapanje JDOS-a i RPA dobivene apsorpcije

Dobro slaganje dobivene apsorpcije sa
eksperimentom



Hvala na paznjl!
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