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отношение алмазоподобной структуры, для которой характерна sp3- гибридизация и 
число фрагментов с графитоподобной структурой с sp2- гибридизацией. Вследствие 
чего может увеличиваться область перехода от центрального ядра с алмазной кри-
сталлической решеткой к аморфной периферии. Различные дефекты на поверхности 
и внутри частиц УДА, в том числе искажения структуры алмазного ядра определяют 
парамагнитные свойства образцов. Несмотря на высокую концентрацию азота в УДА 
триплетный сигнал P1 центров не наблюдается, т.к. из за высокой скорости образо-
вания кристалла входящие в ароматический цикл компоненты встраиваются в угле-
родную матрицу скорее не как одиночные атомы, а в виде азот-углеродной пары [2]. 
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Моделирование из первых принципов фононных свойств двумерных кристаллов 

твердых растворов MoS2 – xTex показало, что с увеличением концентрации теллура 
рамановские частоты мод, типичные для MoS2, уменьшаются, а на частоты мод, ти-
пичные для MoTe2, состав твердого раствора оказывает слабое влияние. 

Обнаружение необычных электронных свойств графена явилось стимулом к изу-
чению свойств различных двумерных кристаллов. Среди них наибольший научный и 
практический интерес представляют двумерные кристаллы дихалькогенидов туго-
плавких металлов (ДТМ) [1], структура которых схожа со структурой графита, в ко-
тором отдельные слои графена связаны друг с другом слабо, а связь между атомами 
одного слоя сильна. ДТМ образуют слоистые структуры вида X–Me–X, где X – атом 
халькогена, а Me – атом тугоплавкого металла, при этом плоскость из атомов метал-
ла расположена между двумя плоскостями из атомов халькогена. Связь между от-
дельными слоями X–Me–X осуществляется за счет слабых сил Ван-дер-Ваальса. Для 
некоторых ДТМ, в частности дихалькогенидов молибдена и вольфрама, являющихся 
непрямозонными полупроводниками в объемном состоянии, характерно превраще-
ние в прямозонные полупроводники с шириной запрещенной зоны 1–2 эВ при пони-
жении размерности до одного мономолекулярного слоя [1], что открывает широкие 
возможности их применения в электронике и оптоэлектронике [2]. Разработаны тех-
нологические основы получения качественных однородных мономолекулярных сло-
ев ДТМ на промышленно используемых подложках [3]. Также была продемонстри-
рована возможность синтеза одного или нескольких мономолекулярных слоев твер-
дых растворов ДТМ с целью создания структур с настраиваемыми электронными и 
оптическими свойствами [4]. 
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Одним из направлений исследования ДТМ является изучение их фононных 
свойств, которые определяют тепловые характеристики материалов, а также их 
взаимодействие с излучением. Инструментами для изучения фононных свойств яв-
ляются ИК-спектроскопия, рамановская спектроскопия (спектроскопия комбинаци-
онного рассеяния), рассеяние нейтронов и первопринципное моделирование. Рама-
новские спектры твердых растворов могут иметь сложную структуру [5], теоретиче-
ское изучение которой для случая твердых растворов двумерных кристаллов 
MoS2 – xTex является целью представленной работы. 

В бинарных двумерных кристаллах ДТМ существует девять основных колеба-
тельных мод. Три из них наблюдаются в рамановских спектрах при геометрии об-
ратного рассеяния [6]. В соответствии с неприводимыми представлениями их обо-
значают как 1A′  и две E′  (продольная и поперечная). Мода 1A′  соответствует смеще-
нию двух плоскостей атомов халькогена в противоположные стороны, перпендику-
лярно плоскости слоя, в то время как атомы металла покоятся. Модам Е' соответст-
вует смещение атомов халькогена и атомов металла в противоположные стороны, 
параллельно плоскости слоя. Вследствие достаточно большой разницы в частотах 
однотипных мод MoS2 и MoTe2, в их твердых растворах ожидается двухмодовое по-
ведение [4, 5]. Таким образом, в работе будут рассмотрены шесть рамановских мод 
твердых растворов MoS2 – xTex, обозначенные как )S(1A′ , )S(E′ , )Te(1A′  и )Te(E′ . 
Пики первого порядка рамановских спектров дают частоты рамановских мод в Г-
точке [7], поэтому остальные точки первой зоны Бриллюэна в представленной работе 
не рассматриваются. 

Для определения фононных свойств каждой исследуемой структуры рассчитыва-
ли матрицу силовых постоянных в рамках теории возмущений функционала плотно-
сти с использованием приближения локальной плотности (VASP код) [8]. С целью 
учета вкладов во взаимодействие достаточного количества атомов при их смещениях 
необходимо брать в расчет сверхъячейку, как минимум, трижды транслированную в 
двух направлениях, параллельных плоскости слоя (сверхъячейку 3×3×1) [9]. В на-
правлении, перпендикулярном плоскости слоя, каждая рассчитанная сверхъячейка 
имеет слой вакуума толщиной около 20 Å, что необходимо для предотвращения 
влияния соседних слоев при изучении свойств двумерных кристаллов. Каждую ис-
следуемую сверхъячейку предварительно релаксировали с максимальной точностью, 
при которой ячейка не разрушается вследствие оставшегося слабого взаимодействия 
между слоями. В работе не берется в расчет вызываемое макроскопическим электри-
ческим полем LO-TO расщепление, оказывающее слабое влияние в бинарных 
ДТМ [10]. 

В результате замещения в сверхъячейках MoS2 и MoTe2 2×2×1, 3×3×1 и 4×4×1 
двух рядом стоящих атомов халькогена на два атома халькогена другого типа были 
образованы сверхъячейки для твердых растворов MoTe0,125S1,875, MoTe0,22S1,78, 
MoTe0,5S1,5, MoTeS, MoTe1,5 S0,5, MoTe1,78S0,22 и MoTe1,875S0,125. Сверхъячейки разме-
ром 2×2×1 в расчете были увеличены до 4×4×1 по оговоренной выше необходимости 
использования сверхъячеек размером не меньше 3×3×1. 

В традиционном случае, при известных силовых постоянных, строится динамиче-
ская матрица, собственные значения которой будут равны квадратам частот мод, а 
собственные вектора – векторам смещений атомов из положения равновесия при со-
ответствующей моде. Количество мод при этом равно числу степеней свободы сис-
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темы 3N (где N – число атомов в транслируемой ячейке). В рассматриваемых сверхъ-
ячейках данный метод приводит к появлению 36, 81 и 144 мод. Вследствие наруше-
ния симметрии, смещения атомов при этих модах сильно искажены, что не позволяет 
выделить из этого множества мод искомые рамановские. 

Для анализа таких структур, путем записи уравнений движения атомов системы с 
нулевыми смещениями определенных атомов в определенных направлениях, были 
построены матрицы, в которых число степеней свободы уменьшено. 

Ограничение движения атомов в направлении, перпендикулярном плоскости 
слоя, позволило получить частоты для мод )S(1A′  и )Te(1A′  всех исследуемых струк-
тур. В результате ограничения движения атомов во всех направлениях, параллель-
ных плоскости слоя, удалось получить частоты мод )S(E′ , а в результате запрета 
движения всех атомов серы – )Te(E′ . Полученные зависимости частот от состава 
твердого раствора отображены на рисунке. 

 
Рисунок – Зависимость частот рамановских мод твердых растворов MoS2 – xTex от x 

Частоты всех рамановских мод MoS2 с увеличением концентрации теллура 
уменьшаются. При высоких концентрациях теллура их частоты немного увеличива-
ются, образуя минимум. Частоты рамановских мод структуры MoTe2 слабее реаги-
руют на изменение концентрации, однако, можно заметить увеличение частоты моды 

)Te(E′  при высоких концентрациях серы по сравнению с MoTe2. При равных кон-
центрациях серы и теллура снимается вырождение парных мод )S(E′  и )Te(E′ , что 
может быть связано со спецификой используемой сверхъячейки и также существо-
вать в реальном кристалле. Изучение данных зависимостей с LO-TO расщеплением 
является предметом дальнейшего исследования. 

Работа была выполнена в рамках программы «Физическое материаловедение, но-
вые материалы и технологии» (Подпрограмма «Материаловедение и технологии ма-
териалов») (ГБЦ 13-3064). 
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Аннотация. В данной работе предложен способ увеличения разрешающей спо-

собности записи изображения на n–p–i–m наноструктурах и расширение спектраль-
ного диапазона записи изображения. 

На сегодняшний день в качестве быстродействующих оптических регистрирую-
щих сред предложены МІS структуры с тонким наноразмерным слоем диэлектрика 
таллия (Tl) толщиной 2 нм – 5 нм (М (Tl) S-наноструктуры) [1], где в качестве полу-
проводникового элемента берут высокоомный теллурид кадми (CdTe), 

cmOmcmOm ⋅−⋅= 87 1010ρ . 
Одним из способов получения высокоомных монокристаллов есть выращивание 

или отжиг их в атмосфере водорода (CdTe:H). Это в свою очередь приводит к пасси-
вации электрически-активных центров (вакансий, межузловых атомов), то есть к 
уменьшению их концентрации [2, 3]. Тогда при действии света на рабочий полупро-
водниковый элемент (CdTe:H) в нем увеличивается концентрация свободных носи-
телей заряда, то есть на электродах увеличивается регистрирующий детекторный 
заряд Q2 относительно заряда Q1, который возникает при действии света в непасси-
вируемом полупроводниковом элементе CdTe. 

Для создания оптически-регистрирующих сред на полупроводниковых наност-
руктурах для записи и обработки изображений с высокой разрешающей способно-




