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Аннотация. Полупроводниковые гетероструктуры широко используются в различных  
электронных приборах. Двумерные полупроводниковые гетероструктуры являются предметом 
изучения фундаментальной науки и представляют интерес для различных приложений 
в наноэлектронике. Известно, что можно создавать как вертикальные, так и планарные  
гетероструктуры. В вертикальных гетероструктурах монослои уложены друг над другом и  
связаны друг с другом слабыми связями, называемыми вандерваальсовскими. В планарных 
гетероструктурах материалы совмещены вдоль слоев и атомы взаимодействуют между собой 
сильными ковалентными связями. Планарные гетероструктуры, в частности гетероструктура  
MoS2/WS2, обладают более тонкой перестройкой зонной структуры, которая проявляется в 
наблюдаемых оптических свойствах материала. Благодаря этому материал может использоваться  
в электронике для создания устройств на основе дихалькогенидов переходных металлов.  
Более того, планарная гетероструктура имеет различные оптические свойства в зависимости от 
поляризации света и направления распространения световых волн. Такое поведение позволяет 
использовать этот материал для создания оптических и связанных с ними устройств, таких 
как фильтры, оптические волокна и датчики. В настоящей работе мы исследуем электронные  
и оптические свойства планарной гетероструктуры MoS2/WS2 на основе теории функционала 
плотности. Рассчитана зонная структура планарной гетероструктуры MoS2/WS2, вычислены 
комплексные диэлектрические проницаемости и комплексные показатели преломления монослоев 
MoS2, WS2 и гетероструктуры MoS2/WS2. 
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материалы, планарная гетероструктура MoS2/WS2, оптические свойства, диэлектрическая 
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Abstract. Semiconductor heterostructures are widely used in various electronic devices.  
Two-dimensional semiconductor heterostructures are the subject of study in fundamental science  
and are of interest for various applications in nanoelectronics. It is known that both vertical and planar 
heterostructures can be created. In vertical heterostructures, monolayers are stacked on top of each  
other and are connected to each other by weak bonds, called van der Waals bonds. In planar heterostructures, 
the materials are aligned along the layers and the atoms interact with each other by strong covalent bonds.  
Planar heterostructures, in particular, the MoS2/WS2 heterostructure, have a finer band structure 
rearrangement, which manifests itself in the observed optical properties of the material. Due to this,  
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the material can be used in the electronics to create devices based on transition metals – typical  
semiconductors of such materials. Moreover, a planar heterostructure has different optical properties 
depending on the polarization of light and the direction of propagation of light waves. This behavior  
allows this material to be used to create optical and related devices such as filters, optical fibers,  
and sensors. In this paper we study the electronic and optical properties of the planar MoS2/WS2  
heterostructure based on the density functional theory. The band structure of the planar MoS2/WS2 

heterostructure is calculated, and the complex permittivities and complex refractive indices of the  
MoS2 and WS2 monolayers and the MoS2/WS2 heterostructure are calculated.
Keywords: density functional theory, crystal structure, two-dimensional materials, MoS2/WS2 planar 
heterostructure, optical properties, permittivity, refractive index, damping factor, band structure.
For citation: Sharin E. P., Novgorodov A. A. Electronic and Optical Properties of MoS2/WS2 Planar 
Heterostructure. 2023, Vol. 20, No. 3. Pp. 42–49. DOI: 10.25587/2222-5404-2023-20-3-42-49

Введение
Развитие в области синтеза кристаллов атомной толщины и экспериментальных 

методов определения различных характеристик таких кристаллов выявили возможность 
формирования различных гетероструктур с новыми функциональными свойствами 
[1, 2]. Были получены вертикальные и планарные гетероструктуры (MoS2/WS2  
и MoSe2/WSe2) методом химического осаждения паров элементов. Образование таких 
систем возможно из-за очень малой величины разницы периодов решеток таких структур.  
В вертикальных гетероструктурах монослои уложены друг за другом вдоль  
вертикальной оси и взаимодействуют друг с другом слабыми связями, называемыми 
вандерваальсовскими. В планарных гетероструктурах материалы совмещены вдоль слоев 
и атомы взаимодействуют между собой сильными ковалентными связями. Планарные 
двумерные гетероструктуры дихалькогенидов переходных металлов (ДПМ) были 
исследованы из-за уникальных свойств их атомарно резких соединений, квантового 
ограничения и возможности перестройки зонной структуры [3, 4]. Эти исследования  
могут быть полезны для приложений оптоэлектроники, зондирования и квантовой 
информации [5–11]. Следует отметить, что перестраиваемая ширина запрещенной зоны, 
высокая подвижность носителей тока заряда, высокое оптическое поглощение и атомарно 
малая толщина делают ДПМ подходящим материалом для фотодетекторов и играют 
решающую роль в оптоэлектронных или электронных устройствах [12]. Монослои 
дихалькогенида молибдена и дихалькогенида вольфрама являются прямозонными 
полупроводниками с шириной запрещенной зоны около 1,8 и 2,05 эВ, соответственно. 
Они обладают многими превосходными свойствами, такими как высокая подвижность 
электронов, низкая размерность, уникальные механические свойства и при этом  
представляют лист толщиной всего один атом. Однако в настоящее время стало 
возможным создавать двумерные материалы с разными свойствами. Такие материалы 
обладают особенными физическими и химическими свойствами. Современные 
экспериментальные установки позволяют синтезировать, создавать и вертикальные, и 
планарные гетероструктуры ДПМ. Такие гетероструктуры могут изменить внутренние 
электронные свойства и улучшить оптическое поглощение, демонстрируя новые и 
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конструктивные особенности [13]. Из-за ограничений экспериментальных методов  
свойства таких плоских гетероструктур не до конца изучены. Оптические свойства  
двумерных планарных гетеропереходов не были полностью охарактеризованы  
из-за ограниченного пространственного разрешения, которое требует применения 
нанооптических методов за пределами дифракционного предела.

Целью представленной работы является квантовомеханический расчет зонной 
структуры, комплексной диэлектрической проницаемости и коэффициентов преломления 
и затухания планарной гетероструктуры MoS2/WS2. 

Методика вычисления
В качестве инструмента для расчетов ab initio использовался программный комплекс 

Quantum Espresso, предназначенный для моделирования атомно-молекулярных и 
электронно-ядерных систем методами квантовой механики и молекулярной динамики. 
Взаимодействие между ионами и электронами моделируемой системы описывается с 
использованием псевдопотенциального подхода и метода присоединенных плоских волн.  
Ab initio моделирование проводилось в рамках теории функционала плотности 
с использованием приближения обобщенных градиентов (GGA). Чтобы учесть  
взаимодействие между ионным остовом и валентными электронами, используется 
модель псевдопотенциала фон Барта-Кара (VBC). В разложении волновой функции 
учитывались плоские волны с энергиями до 816 эВ, обеспечивающие хорошую сходимость 
общей энергии. Выборка электронных состояний в зоне Бриллюэна аппроксимируется 
набором специальных k точек, соответствующих сетке Монкхорста-Парка (12×12×1) 
для монослоев MoS2 и WS2, а также сетка Монкхорста-Парка (9×9×1) для предлагаемой 
планарной гетероструктуры MoS2/WS2. Чтобы свести к минимуму взаимодействия 
между двумя ячейками, эта гетероструктура суперячейки разделена вакуумным 
буферным пространством 20 Å в направлении z, которое перпендикулярно плоскости 
гетерослоя. Равновесная структура определяется минимизацией полной энергии по 
отношению к параметрам решетки, а внутренние параметры структуры оптимизируются 
с помощью силы Гельмана–Фейнмана. Процесс минимизации проводился до тех пор, пока  
остаточные силы на атомах не падали ниже 0,003 эВ/Å.

Результаты и обсуждения
Монослои MoS2 и WS2 образуют гексагональные решётки. Постоянные 

решетки монослоев MoS2 и WS2 aMoS2 3 16= , Α


 и aWS2 3 15= , ,Α


 соответственно.  
Несоответствие кристаллических решеток обеих структур минимально, поэтому 
они идеально подходят для формирования планарной гетероструктуры. Планарные 
гетероструктуры образованы из двумерных материалов путем совмещения их вдоль  
слоев. В этой работе мы рассматриваем гетероструктуру, размер суперъячейки которой 
равен 3х3. На рис. 1 показаны возможные кристаллические структуры гетероструктуры 
MoS2/WS2 с суперъячейкой 3х3. Согласно классификации, эти структуры обозначаются 
как (MoS2)2/(WS2)1 и (MoS2)1/(WS2)2, соответственно [14]. Все расчеты мы проводим для 
гетероструктуры (MoS2)2/(WS2)1.

На рис. 2 показана вычисленная электронная зонная структура планарной 
гетероструктуры MoS2/WS2. Монослои MoS2 и WS2 – это прямозонные полупроводники  
с шириной запрещенной зоны 1,8 эВ и 2,0 эВ, соответственно. Из рис. 2 видно, что  
планарная гетероструктура MoS2/WS2 – это непрямозонный полупроводник с шириной 
запрещенной зоны примерно 0,49 эВ. 

Для сравнительного исследования оптических свойств монослоев MoS2, WS2  
и планарной гетероструктуры MoS2/WS2 мы исходим из вычислений комплексных 
диэлектрических проницаемостей [15]. Зная эти величины, мы рассчитали коэффициенты 
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Рис. 1. Возможные кристаллические структуры планарной гетероструктуры 
MoS2/WS2 с суперъячейкой размером 3х3: (a) - (MoS2)2/(WS2)1 и (b) - (MoS2)1/(WS2)2. 

Фиолетовые шары – атомы Mo, серые – атомы W и желтые шары – атомы S
Fig. 1. Possible crystal structure of planar MoS2/WS2 heterostructure with a 3x3 supercell: 

(a) - (MoS2)2/(WS2)1 and (b) - (MoS2)1/(WS2)2. Violet balls – Mo atoms, gray – W atoms, yellow – S atoms

Рис. 2. Электронная зонная структура планарной гетероструктуры MoS2\
WS2 (a), (b) – увеличение зонной структуры вблизи Ферми уровня

Fig. 2. Band structure of the MoS2\WS2 ) heterostructure, (b) shows 
the zoom in of the band structure near Fermi Energy
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Рис. 3. Реальная (a) и мнимая части (b) комплексной диэлектрической проницаемости. 
Пунктирной линией показана область видимой части спектра

Fig. 3. The complex dielectric constants of monolayer WS2, monolayer MoS2 and MoS2\WS2 
systems. (a,b) represent the real part and imaginary part of the dielectric constant, respectively

преломления и затухания для этих систем. На рис. 3 показаны реальная (a) и мнимая 
(b) части комплексной диэлектрической проницаемости. Здесь следует отметить, что 
пунктирными линиями отделен участок, принадлежащий видимой части спектра.  
В длинах волн эта область занимает примерно от 400 до 700 нм, если перевести  
эти величины в энергетические единицы, то этот интервал будет от 1,8 до 3,1 эВ  
(700 нм – 1,8 эВ; 400 нм – 3,1 эВ). Как известно, реальная часть диэлектрической  
проницаемости ε ω1 ( )  дает нам информацию о запасенной в материале энергии.  
В видимой области спектра для реальной части диэлектрической проницаемости 
наибольшее значение имеют монослой WS2, затем следует монослой MoS2 и далее  
планарная гетероструктура MoS2/WS2. Это говорит, что эта система позволяет накопить 
меньше энергии, чем две другие системы. В этой области спектра максимальные  
значения ε1  для систем MoS2 и MoS2/WS2 имеет синее смещение, тогда как максимум ε1  
для системы WS2 имеет красное смещение. 

Мнимая часть комплексной диэлектрической проницаемости ε ω2 ( )  связана  
с потерями энергии в материале. Все те рассуждения, касающиеся реальной части 
диэлектрической проницаемости, верны и для мнимой части ε2 . 

Когда электромагнитная волна проходит через какую-нибудь среду, некоторая часть 
волны будет поглощена. Комплексный показатель преломления определяется как [17]

n n ik* ,= −
где n*  – комплексный показатель преломления, n  – реальная часть показателя  
преломления (показатель преломления), k  – коэффициент затухания (коэффициент 
экстинции). Показатель преломления и коэффициент затухания связаны с ε1  и ε2  
следующими соотношениями [16]

n = + +
1
2 1 1

2
2
2ε ε ε ,

k n
=
2

2ε
.

Используя эти формулы, мы определили коэффициенты преломления и коэффи- 
циенты затухания электромагнитной волны в зависимости от энергии фотона.  
На рис. 4 и 5 показаны рассчитанные зависимости коэффициентов преломления  



ВЕСТНИК СВФУ, Том 20, № 3, 2023

46 47

Рис. 4. Зависимость коэффициента преломления от энергии фотона для трех систем
Fig. 4. The refractive index n(ω) of three systems

Рис. 5. Зависимость коэффициента затухания от энергии фотона 
для монослоев MoS2, WS2 и гетероструктуры MoS2/WS2

Fig. 5. The extinction coefficient k(ω) of monolayers MoS2, WS2 and MoS2/WS2. heterostructure

и затухания для всех трех систем от энергии фотона. Для системы WS2 в видимой части 
спектра максимальное значение коэффициента преломления лежит в области малых 
значений энергии (в красной области), тогда как для систем MoS2/WS2 и MoS2 максималь- 
ные значения лежат в области больших значений энергии (в синей области) (рис. 4). 

В видимой области спектра наибольшее значение имеет монослой WS2, затем 
гетероструктура MoS2/WS2 и далее система MoS2. 

Для коэффициента затухания в целом наблюдается такая же картина, как и  
с показателем преломления. Исключение состоит в том, что максимальные значения для 
всех трех систем лежат в ультрафиолетовой области спектра. 

Заключение
В настоящей работе мы исследовали электронные и оптические свойства планарной 

гетероструктуры MoS2/WS2 из первопринципных расчетов. На основе метода теории 
функционала плотности рассчитаны зонная структура, комплексная диэлектрическая 
проницаемость, показатели преломления и коэффициенты затухания однослойных 
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структур MoS2, WS2 и планарной гетероструктуры MoS2/WS2. Следует отметить, что при 
формировании планарной гетероструктуры характер электронной зонной структуры 
изменяется. Гетероструктура становится непрямозонным полупроводником с шириной 
запрещенной зоны 0,49 эВ.

В целом в видимой области спектра оптические свойства (диэлектрическая 
проницаемость, показатель преломления и коэффициент затухания) гетероструктуры 
(MoS2)2/(WS2)1 уступают монослою WS2. Для системы (MoS2)2/(WS2)1 наибольшие  
значения диэлектрической проницаемости, показателя преломления и коэффициента 
затухания лежат в красной области. Полученные результаты могут быть использованы  
для интерпретации экспериментальных данных.
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