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Struktura MoS
2

● Udaljenost između susjednih 
molibdena je 3.16Å

● Udaljenost između sumpora u 
različitim ravninama je 3.1493Å

● Na sobnoj temperaturi je poluvodič 

● Direktni procjep među vrpcama kod 
jednoslojnih uzoraka veličine 1.8 ev

● Svojstva osjetljiva na vanjski tlak, 
temperaturu, naprezanje

● Postojanje velikih eksitonskih 
efekata



  

Motivacija 

● Lako ljuštenje i dobivanje tankih i jednoslojnih uzoraka 
● Primjene u nanoelektronici, spintronici, optoelektronici
● Kao tranzistor troši 100 000 puta manje energije od 

silicijskih
● Spajanje s grafenom za dobivanje prozirnih solarnih 

ploča  



  

Teorija funkcionala gustoće 
(DFT)

● Jednadžba za pomoćne čestice:

● Energija sustava E[n] je funkcional gustoće čestica, 
minimizacijom dobivamo energiju i gustoću osnovnog stanja

● Točna gustoća se može prikazati kao gustoća pomoćnog 
sustava ne međudjelujućih čestica
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Teorija funkcionala gustoće 
(DFT)
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● Aproksimacija lokalne gustoće:
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Teorija funkcionala gustoće 
(DFT)

● Metoda ravnih valova (Pwscf):
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● Ograničenje na vektore G:



  

Recipročni prostor

Γ−K−M−Γ

1.B.Z s označenim točkama visoke 
simetrije

Reducirana 1.B.Z.



  

Struktura energijskih vrpci

● EF se nalazi između vodljive i 
valentne vrpce

Band struktura jednoslojnog MoS
2
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Struktura energijskih vrpci

● EF se nalazi između vodljive i 
valentne vrpce

● Energijski procjep veličine 
1.814 eV

eksperiment daje 1.8 eV

● Razmak između zadnje 
popunjene molibdenove i prve 
prazne sumporove vrpce je 
3.3 eV

Band struktura jednoslojnog MoS
2



  

Gustoća stanja

g(E)=
1
N k

∑
n ,k⃗∈1. B. Z .

δ(E−En , k⃗ )

1.8 eV



  

Parcijalna gustoća stanja

Gustoća stanja po atomskim orbitalama



  

Parcijalna gustoća stanja

Gustoća stanja po atomskim orbitalama

~2.3 eV



  

Parcijalna gustoća stanja

Gustoća stanja po atomskim orbitalama

~2.5 eV



  

Optička apsorpcija

W k⃗=
2π

ℏ
|⟨n , k⃗|H '|m , k⃗ ⟩| 2 (f n , k⃗−f m ,k⃗ )δ(En , k⃗−Em ,k⃗−ω) ; f n , k⃗=

1

e
(En , k⃗−E F )/ kBT+1

● Fermijevo zlatno pravilo:

● Elektromagnetska perturbacija:

● JDOS:

H '=−
e A⃗⋅ p⃗
mc

gJ (ω)= ∑
n ,m ,k⃗

( f n , k⃗− f m, k⃗ )δ(En , k⃗−Em, k⃗−ω)



  

Optička svojstva - JDOS

δ( x−x0) →
1
π

Γ
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2 ;

3.35 eV

1.81 eV

Γ − gušenje



  

Optička svojstva – 
usporedba rezultata

3.35 eV

1.81 eV

3.3 eV

1.8 eV

JDOS

PDOS

Struktura energijskih vrpci



  

Optička apsorpcija – usporedba s 
RPA i eksperimentom 

eksitoni

Γ = 400meVΓ = 50meV



  

Zaključak

● Energijski procjep između vrpci u odličnom slaganju sa 
eksperimentalnim rezultatom

● Analiza energijskih vrpci i gustoća stanja daju 
konzistentne rezultate 

● Matrični elementi elektromagnetske interakcije nisu 
pretjerano značajni za energije fotona vidljive svjetlosti 
– poklapanje JDOS-a i RPA dobivene apsorpcije

● Dobro slaganje dobivene apsorpcije sa 
eksperimentom 



  

Hvala na pažnji!
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