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Особенности электронного строения квазидвумерных полупроводниковых кристаллов по сравнению с их объемными аналогами приводят к появлению новых электронных и оптических свойств таких материалов, что открывает широкие перспективы для их применения в оптике, микро- и наноэлектронике. На сегодняшний день ведутся активные исследования дихалькогенидов переходных металлов, среди которых особый интерес вызывает квазидвумерный дисульфид молибдена MoS2 – полупроводник с шириной запрещённой зоны, варьирующейся от 1,3 до 2 эВ в зависимости от количества слоёв исходной структуры. Спектр применения MoS2 широк и разнообразен: от биосенсоров и нанокомпозитов до производства сверхбыстрых ячеек памяти.
Производство полупроводниковых приборов и схем – сложный процесс, требующий детального понимания того, как, с чем и каким образом взаимодействует обрабатываемый материал. Перед налаживанием многомасштабного производства необходимо изучить поведение квазидвумерных материалов при взаимодействии с различными атомами, молекулами и структурами. Как показывают последние исследования, монослои крайне чувствительны к внешнему воздействию, поэтому их свойства могут заметно ухудшиться при плазменной обработке. Необходимо соблюдение точных концентраций и времени воздействия для достижения требуемых свойств. Одним из способов направленного изменения свойств квазидвумерных материалов является поверхностная функционализация. Поэтому изучение механизмов адсорбции различных атомов и радикалов на поверхности монослоя MoS2 является актуальной задачей.
Целью данной работы является исследование поверхностной функционализации MoS2 атомами H и N с помощью компьютерного моделирования. В расчетах был использован квантовомеханический метод функционала плотности (DFT), отличающийся быстродействием и возможностью моделировать периодические структуры. Изучение поверхностной функционализации монослоя MoS2 производилось в рамках статического подхода с помощью программного обеспечения Materials Studio и динамического – с использованием программного пакета VASP на суперкомпьютере МГУ «Ломоносов-2». Полученные результаты могут быть использованы для объяснения экспериментальных данных, выполненных в НИИЯФ МГУ с плёнками MoS2 в плазме H2 и N2.
Статические расчёты показали, что атом H адсорбируется в наклонённом положении в основном состоянии (энергия адсорбции 0,8 эВ), в то время как атом N адсорбируется на поверхность лишь в возбуждённом состоянии над атомом S (энергия адсорбции 4,4 эВ). Анализ плотности электронных состояний (DOS) и пространственного распределения электронной плотности показывает, что при адсорбции отдельных атомов H и N меняется электронная структура материала, возникают дополнительные состояния вблизи энергии Ферми, в результате чего монослой приобретает ферромагнитные свойства. При последовательном воздействии нескольких атомов H и N наблюдалась рекомбинация налетающего и адсорбированных атомов с образованием молекул H2, N2, NH. Расчеты также показали, что под действием атомов H на поверхности MoS2 могут возникать вакансии за счет удаления атомов S и образования молекул H2S. 
Динамические расчёты по адсорбции атомов N и H на монослой MoS2 с дефектами (вакансий за счет удаления S) демонстрируют, что происходит «залечивание» поверхности, атомы легко занимают вакансии и энергия адсорбции значительно возрастает по сравнению с монослоем без дефектов.
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Рис. 1. Адсорбция атомов водорода (а) и азота (б) на поверхность монослоя MoS2 и плотность состояний получившихся структур (в, г)
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Рис. 2. Занятие атомом азота свободной вакансии в монослое MoS2
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