Исследование из первых принципов гетероперехода графен/MoS2
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Графен обладает отличной электропроводностью, отличной механической прочностью, превосходной теплопроводностью и высоким светопропусканием в видимом и инфракрасном диапазонах. Графен широко используется в таких приложениях, как солнечные батареи, освещение и сенсорные экраны. Однако широкое применение графена ограничено из-за его нулевой ширины запрещенной зоны. Одним из методов, используемых для расширения области применения графена, является формирование многослойной структуры или гетероструктуры. Объединение различных двумерных материалов вместе может сформировать двухслойный или даже многослойный искусственный материал, который поддерживается ван-дер-ваальсовыми взаимодействиями. Одним из таких материалов является гетероструктура графен/MoS2, который открывает возможности для многих приложений. Чанг и соавторы [1, 2] успешно синтезировали композиты слоистого графена или графеновый нанолист/MoS2 методом растворной фазы с L-цистеином, и полученные композиты продемонстрировали трехмерную архитектуру и отличные электрохимические характеристики, а также они могут выступать в качестве анодных материалов для литий-ионных аккумуляторов. Исследования оптических свойств таких гетероструктур до сих пор отсутствуют. Гетерогенная структура графена имеет блестящие перспективы для приложений, а электронная структура MoS2 с прямой запрещенной зоной является важным свойством для многих оптических приложений; поэтому в этой работе мы исследуем оптические свойства гетероструктуры графен/MoS2 на основе расчетов функционала плотности. 
В работе рассчитаны реальная и мнимая части диэлектрической проницаемости, а также спектр комбинационного рассеяния гетероструктуры графен/MoS2. Результаты работы могут быть полезны для интерпретации экспериментальных фактов по оптическим свойствам двумерных материалов.
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