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BBenenue

B pabote mpencraBieH AeTalbHBIA aHAINW3 SKCIEPUMEHTAIBHBIX HMCCIEJOBAaHUN IO
dotopaccinoenne As2S3. Tak, BIepBble MPENCTABICH MPOTOKOJ MOCTPOSHUS HAMpPaBICHUM
MEXKCIIOEBBIX CHJI AJIs1 ABYMEPHBIX MaTEpUAIOB 10 pe3ybTaTaM NEPBONPUHIUIIHBIX pacu€TOB
¢ pemenneM GW@BSE u aHaimM30M 4YacTUYHBIX BOJHOBBIX (PYHKIWN C JIOKaJTIW3aIUuei
MaKCHUMaJIbHOTO Iepexo/ia B 00paTHOM MPOCTPAHCTBE A4eiku. PazpaboTaHHbIi IPOTOKOI OBLI
BauaupoBaH Ha Mmartepuanax MoS2, WS2, rereporéakax MoS2/WS2, MoSe2/WSe2 u
yCHEWHO NpuMeHEH K As2S3.

OcHoOBHas1 4acTh

[Ipu oOnydyenun As2S3 mnpoucxomuT aBa BuIa (HOTOXMMHYECKHUX TPEBpAIICHUH,
KOTOPBIE MOKHO Pa3JICIHTh [0 SHEPTUU OOTYUYCHHUSI: PU OOIYUYCHHUH C JITUHOU BOHBI 408 HM
HaOmogaeTcss (OTOpacCIOCHHUE; TTPU OOJYyUYECHUHU XKe C JUTMHOW BOJHBI 785 HM HaOIIOmaeTCst
s ekt rurantckoro portopacmupenus [1]. [logxon pacuéra cuin OMUCHIBACTCS CIEIYIONIIIM
anropuTMoM: i noiydeHHoro pacuéta PBE-D3/GOWO@BSE ctpoutcs sHepruu nepexoa,
COOTBETCTBYIOIIETO O0PAa30BAHMIO Pa3ACIICHUS 3apsa; I TOTYyUYEeHHBIX 3HAYCHUH IEPEX0I0B
U3BJIEKAIOTCSl YaCTUYHbIE BOJHOBBIE (YHKLIMK B 3a/JaHHOM JIOKanu3aluu B OOpaTHOM
MPOCTPAHCTBE B MPHUOIMKCHUH, YTO B OOpa30BAaHWUU DKCUTOHA 3aJICHCTBOBAHO JIMIIL OJHO
COCTOSTHUE C MAaKCHUMaJlbHOM YacTOTOM ocuwuiATopa. YacTHUHbIE BOJHOBBIE (YHKIUU
anMpOKCUMHUPYIOTCS TI0 cxeMe pacuéra 3apsiia mo Bader. MexcioeBbie CHITBI paCCUNTHIBAIOTCS
Kak KYJIOHOBCKOE B3aMMOJICUCTBUE JBYX CJIOEB C CyMMAapHBIMH 3apsilaMH CJIOEB. Pacuér
BBITIOJIHEHBI B TporpaMMHoM nakere VASP ¢ ncnionb3oBannem merona PBE-D3/GOWO0@BSE,
¢ sHepruent oopesku 400 3B, k-cetkoit 4x4x2 u 256 cocrosausimu (200 BUPTYadbHBIX) IS
craguu GOWO, a takxke 20 BaaeHTHBIMU U 20 COCTOSTHUSIMU 30HBI POBOJAUMOCTH JIJISl CTATUHN
pacuéra BSE [2]. MoaenupoBanue mnpoBeaeHo B mnporpammHoM makere LAMMPS [3] ¢
WCIIOJIb30BAaHNEM YHHMBEPCAIBHOTO BBICOKOMPOU3BOIUTEILHOTO TOTEHI[HANIA MOJIEKYIISIPHOM
muaamuku PETMAD [4].

BriBoabI

[Ipu obmydyenun c AIMHOW BONMHBI 785 HM MMeeT MecTO NBYX(OTOHHBIH MpoIiecc,
MPUBOAAIIMNA K pa3pylmIeHUIO ¢ 0Opa30BaHMEM TOUCYHBIX aedekToB [1]. DT TOUEeUHBIC
ne(eKThl MHTEPKATUPYIOTCS B MEXKCIOEBOE MPOCTPAHCTBO, BHI3BIBAS PACIINPEHUE KpUCTAIa
Ha 5% [1].

Taxoke, matepuansl M0S2, WS2 uMeroT TEHICHIIMIO PAacClIauBaThCs, T€TEPOIIEHKU
Mo0S2/WS2, M0Se2/WSe2 cTsaruBatbCsi, 4TO TMOTBEPIKIACTCS JTUTEPATYPHBIMH JaHHBIMH, H
JAHHBIA TTOXO] YCIIENTHO TpUMEHEH K AS2S3, KOTOpEIH TaKkke (hoTopaccianBaeTcsl.
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	Введение
	В работе представлен детальный анализ экспериментальных исследований по фоторасслоение As2S3. Так, впервые представлен протокол построения направлений межслоевых сил для двумерных материалов по результатам первопринципных расчётов с решением GW@BSE и анализом частичных волновых функций с локализацией максимального перехода в обратном пространстве ячейки. Разработанный протокол был валидирован на материалах MoS2, WS2, гетероплёнках MoS2/WS2, MoSe2/WSe2 и успешно применён к As2S3.
	Основная часть
	При облучении As2S3 происходит два вида фотохимических превращений, которые можно разделить по энергии облучения: при облучении с длиной волны 408 нм наблюдается фоторасслоение; при облучении же с длиной волны 785 нм наблюдается эффект гигантского фоторасширения [1]. Подход расчёта сил описывается следующим алгоритмом: для полученного расчёта PBE-D3/G0W0@BSE строится энергии перехода, соответствующего образованию разделения заряда; для полученных значений переходов извлекаются частичные волновые функции в заданной локализации в обратном пространстве в приближении, что в образовании экситона задействовано лишь одно состояние с максимальной частотой осциллятора. Частичные волновые функции аппроксимируются по схеме расчёта заряда по Bader. Межслоевые силы рассчитываются как кулоновское взаимодействие двух слоёв с суммарными зарядами слоёв. Расчёт выполнены в программном пакете VASP с использованием метода PBE-D3/G0W0@BSE, с энергией обрезки 400 эВ, k-сеткой 4×4×2 и 256 состояниями (200 виртуальных) для стадии G0W0, а также 20 валентными и 20 состояниями зоны проводимости для стадии расчёта BSE [2]. Моделирование проведено в программном пакете LAMMPS [3] с использованием универсального высокопроизводительного потенциала молекулярной динамики PETMAD [4].
	Выводы
	При облучении с длиной волны 785 нм имеет место двухфотонный процесс, приводящий к разрушению с образованием точечных дефектов [1]. Эти точечные дефекты интеркалируются в межслоевое пространство, вызывая расширение кристалла на 5% [1]. 
	Также, материалы MoS2, WS2 имеют тенденцию расслаиваться, гетероплёнки MoS2/WS2, MoSe2/WSe2 стягиваться, что потверждается литературными данными, и данный подход успешно применён к As2S3, который также фоторасслаивается.
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