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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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