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ҐРАТКИ ОСТРIВЦIВ
ЕЛЕКТРОННО-ДIРКОВОЇ РIДИНИ
В ДИХАЛЬКОГЕНIДАХ
ПРИ ОПТИЧНОМУ НАКАЧУВАННIУДК 538.9

Виконано чисельне моделювання формування електронно-дiркової рiдини у випадку одно-
рiдного свiтлового опромiнення дихалькогенiдiв перехiдних металiв типу MoS2 та
MoTe2. Дослiджено кiнетику захоплення екситонiв острiвцями та обчислено розподiл
густини екситонiв навколо острiвцiв, враховуючи кореляцiю в положеннях острiвцiв
у газi екситонiв та межовi умови при рiзнiй формi однорiдного накачування. Оцiне-
но розмiри острiвцiв електронно-дiркової рiдини. Встановлено оптимальне просторове
розмiщення острiвцiв електронно-дiркової рiдини та залежнiсть утвореної структури
вiд параметрiв системи.
Ключ о в i с л о в а: дихалькогенiди, екситонний газ, електронно-дiркова рiдина, двови-
мiрнi ґратки.

1. Вступ

Утворення cтруктур у неоднорiдному розподiлi гу-
стини електронно-дiркової рiдини (ЕДР) у дихаль-
когенiдах – актуальна тема в фiзицi твердого тi-
ла та матерiалознавствi. На сьогоднiшнiй день на-
копичено значнi експериментальнi вiдомостi щодо
властивостей ЕДР у рiзноманiтних кристалах i за
рiзних умов (див. огляди [1–4]). Теорiя утворення
крапель ЕДР в об’ємних матерiалах Ge i Si дослi-
джена в [5–7]. Iз розвитком нанофiзики ЕДР бу-
ло виявлено в рядi напiвпровiдникових структур
iз квантовими ямами: в системi Si/Si1−𝑥Ge𝑥/Si [8,
9], в SiO2/Si/SiO2 рiзної товщини [10], а також в
подвiйних квантових ямах гетероструктур SiGe/Si
[11] та GaAs/AlGaAs [12–14].

В останнi роки ЕДР виявлено у нових ван-дер-
Ваальсових гетероструктурах – дихалькогенiдах
перехiдних металiв (ДПМ) [15, 16]. У цих матерi-
алах можуть формуватися електронно-дiрковi рi-
дини, якi є результатом надлишку електронiв або
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дiрок. Одношаровi дихалькогенiди мають шарува-
ту структуру, де атоми зв’язанi в площинi за допо-
могою сильних ковалентних зв’язкiв, тодi як мiж
шарами дiють слабшi ван-дер-Ваальсовi сили. Це
дозволяє легко вiдокремлювати шари, створюю-
чи новi можливостi для манiпуляцiй iз електрон-
ною структурою. ДПМ є тонким моношаровим на-
пiвпровiдником, який складається з перехiдного
металу та халькогену. Один шар атомiв металу
розташовується мiж двома шарами атомiв халь-
когену, що виражається формулою MX2 (М – ме-
тал, Х – халькоген). Сiмейство напiвпровiднико-
вих ДПМ є особливо багатообiцяючою платфор-
мою для фундаментальних дослiджень двовимiр-
них (2D) систем iз потенцiйним застосуванням в
оптоелектронiцi завдяки їх прямiй забороненiй зо-
нi в межах моношару та високоефективному зв’яз-
ку “свiтло–матерiя”. Кристалiчна ґратка з поруше-
ною iнверсiйною симетрiєю в поєднаннi з сильни-
ми спiн-орбiтальними взаємодiями призводить до
унiкальної комбiнацiї спiнових i долинних ступенiв
свободи. Крiм того, 2D характер моношарiв i слаб-
ке дiелектричне екранування вiд навколишнього
середовища призводять до значного посилення ку-
лонiвської взаємодiї. Результуюче утворення зв’я-
заних електронно-дiркових (e-h) пар або екситонiв
домiнує над оптичними та спiновими властивостя-
ми. Таким чином, атомарно тонкi ДПМ, такi як
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MoS2, WS2 та iншi, мають унiкальнi електроннi
властивостi, якi можуть мати значення для ши-
рокого спектра застосувань [17].

В об’ємних напiвпровiдниках при не дуже висо-
ких iнтенсивностях збудження ЕДР складається з
окремих крапель ЕДР. У 2D системах ЕДР форму-
ється у виглядi окремих острiвцiв, розташованих
у площинi квантової ями. Внаслiдок процесiв ре-
комбiнацiї носiїв острiвець має скiнченний радiус,
розмiри якого визначаються швидкiстю рекомбi-
нацiї й iнтенсивнiстю опромiнення. Важливими є
питання про розмiри острiвцiв ЕДР та їх взаємне
розташування, зумовлене взаємодiєю мiж окреми-
ми острiвцями. Ґратка в острiвцях може виникати
внаслiдок взаємодiї мiж електронами та дiрками,
що призводить до органiзацiї в просторовi стру-
ктури, схожi на кристалiчнi ґратки. Такi структу-
ри можуть мати топологiчнi властивостi, що вiд-
криває новi можливостi для зберiгання та оброб-
ки iнформацiї. Так, виникнення топологiчних фаз
у системах iз ЕДР, якi можуть впливати на еле-
ктроннi властивостi дихалькогенiдiв, обговорює-
ться у роботi [13]. На можливiсть контролю над
ЕДР шляхом змiни умов синтезу, таких як темпе-
ратура або тиск, що може значно вплинути на їхнi
властивостi, вказано у роботi [18].

Наразi в лiтературi практично вiдсутня iнфор-
мацiя щодо крапель ЕДР у ДПМ, а взаємодiя мiж
острiвцями до цього часу не розглядалася. Задача
вивчення ЕДР у низьковимiрних структурах за-
лишається актуальною, оскiльки просторовi стру-
ктури в 2D системах, створенi та керованi свiтлом,
перспективнi для оптоелектронiки та спiнтронi-
ки як швидкi моделi переключення або елементи
енергоефективної пам’ятi. ЕДР може демонстру-
вати новi колективнi явища, що вiдкриває новi го-
ризонти для застосувань у квантовiй електронiцi
[9]. Важливi мiждисциплiнарнi дослiдження у цiй
сферi, що включають фiзику, хiмiю та матерiа-
лознавство [16]. Потенцiал ЕДР у спiнтронiцi та
квантових комп’ютерах обговорено у роботi [17]
i пiдкреслено важливiсть таких дослiджень для
майбутнiх технологiй. У дослiдженнях [19] проде-
монстровано, як ЕДР може бути використана в но-
вих сенсорах i елементах на основi одношарових
дихалькогенiдiв. Також цiкавим є вивчення впли-
ву ядерного опромiнення на структуру поверхнi
ДПМ, що становить iнтерес для радiацiйної фiзи-
ки [20, 21].

Рис. 1. Схема формування острiвцiв ЕДР iз екситонного
газу

В цiлому, тема формування ЕДР в одношаро-
вих дихалькогенiдах є складною, але перспектив-
ною для дослiджень та потенцiйних застосувань,
що вiдкриває новi можливостi в областi матерiа-
лiв та обiцяє новi вiдкриття у фiзицi матерiалiв та
застосування у технологiях [22].

2. Постановка задачi
та використаний метод розгляду

У моношарi дихальдогенiду свiтловим опромiне-
нням збуджуються екситони. Будемо розглядати
випадок, коли свiтловий потiк однорiдно розподi-
лений на 2D поверхнi дихалькогенiду, проте вiд-
мiннний вiд нуля лише в частинi поверхнi. Освi-
тлена область може мати форму квадрата, диска,
смужки тощо. Саме в цих освiтлених областях
збуджуються екситони. Оскiльки величина енер-
гiї пари “електрон–дiрка” в ЕДР бiльша за енер-
гiю зв’язку екситона, в системi утворюється ЕДР.
У розглядуванiй 2D системi ЕДР матиме форму
острiвцiв (рис. 1).

Екситони захоплюються острiвцями, e-h пари
можуть покидати острiвцi. Тобто, вiдбувається
обмiн мiж острiвцями i навколишнiм середовищем.
Задача полягає в знаходженнi значень розмiрiв
острiвцiв, їх взаємного розмiщення i розподiлу гу-
стини екситонiв поза острiвцями. Вона розв’язу-
валась для острiвцiв екситонного конденсату [23],
застосовувалась для ЕДР [24], i результати вико-
ристовуються для розрахункiв параметрiв острiв-
цiв ЕДР дихалькогенiдiв у данiй роботi. У даному
пiдходi оцiнюються ймовiрностi появи структур та
їх конфiгурацiй за функцiєю розподiлу.
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Рис. 2. Критичний радiус острiвця ЕДР

Вважається, що острiвцi мають круглу форму,
розподiл e-h пар в острiвцях однорiдний i розмiри
острiвцiв набагато меншi за вiдстань мiж острiв-
цями. У роботах [23, 24] знаходиться i використо-
вується спiльний розв’язок:

1) кiнетичного рiвняння для функцiї розподiлу
острiвцiв конденсованої фази екситонiв за розмi-
рами, взаємного положення острiвцiв тощо;

2) рiвняння для розподiлу густини екситонiв 𝑐(r)
за межами острiвцiв:

𝐷XΔ𝑐− 𝑐

𝜏X
= −𝐺(r), (1)

де 𝐷X (𝜏X) – коефiцiєнт дифузiї (час життя) екси-
тона, 𝐺 – iнтенсивнiсть накачування.

Межовi умови накладаються до рiвняння (1)
на поверхнi кожного острiвця. Значення густини
екситонiв на поверхнi певного острiвця залежить
вiд положення iнших острiвцiв, що зумовлює зв’я-
зок мiж острiвцями. Взаємодiя мiж острiвцями,
яка може призводити до перерозподiлу густини га-
зу та утворення структур пiдвищеної густини, вiд-
бувається через дифузiйнi поля вiльних екситонiв,
якi створюються зовнiшнiм джерелом i формують
острiвцi. Сусiднiй острiвець зменшує концентра-
цiю екситонiв поблизу поточного острiвця й упо-
вiльнює його зростання. Таким чином, острiвцям
вигiдно вiддалятися один вiд одного. Але на певнiй
вiдстанi мiж острiвцями внаслiдок постiйного на-
качування виникне певна область, в якiй концен-
трацiя екситонiв перевищує критичне значення, i
там формуються умови появи нового острiвця. От-
же, iснує оптимальне (найбiльш iмовiрне) просто-
рове розмiщення острiвцiв.

Обчислення здiйснювалися в системi Mathemati-
ca iз використанням параметрiв iз дослiдних да-
них [15, 25–31]. Данi деяких параметрiв рiзняться
в лiтературi або не встановленi, тому були оцiне-
нi. Для моношару MoS2 критична густина i енер-
гiя зв’язку однiєї e-h пари ЕДР становить 𝑐i =
= 3,8 · 1011 см−2 та 𝐸EHL = 380 меВ, вiдповiд-
но; коефiцiєнт дифузiї й енергiя зв’язку ексито-
на 𝐷X = 2,1 см2/с та 𝐸X = 240 меВ, вiдповiд-
но; час життя ЕДР (екситона) 𝜏 = 4 · 10−7 c
(𝜏X = 9,5 · 10−7 c), довжина дифузiї екситона
𝑙D =

√
𝐷X𝜏X = 0,14 мм. Для моношару MoTe2:

𝑐i = 5 · 102 см−3, 𝐸EHL = 150 меВ, 𝐷X = 5–8 см2/с,
𝐸X = 250–400 меВ. Температура 𝑇 = 20 К в усiх
розрахунках.

3. Дослiдження структури
ЕДР при рiзнiй формi накачування

До того, як вивчатимемо взаємодiю острiвцiв ЕДР
та їх розмiщення, слiд спочатку розв’язати зада-
чу утворення одиночного острiвця iз екситонного
газу. Потiм розглянемо 2D задачу про розмiщен-
ня острiвцiв ЕДР в ДПМ у випадку опромiнення
накачуванням у виглядi нескiнченно довгої одно-
рiдної смуги скiнченної товщини.

У подальшому на рисунках подаються най-
бiльш iмовiрнi значення фiзичних величин: радi-
усiв острiвцiв, вiдстаней мiж ними тощо, якi зна-
йденi на функцiї розподiлу.

3.1. Формування одиночного острiвця

Функцiя розподiлу одиночного острiвця визначає
найiмовiрнiше значення радiуса 𝑅 острiвця ЕДР
для даного накачування 𝐺, звiдки визначатиме-
ться порогове значення накачування 𝐺cr. для фор-
мування одиночного острiвця. У безрозмiрних оди-
ницях функцiї розподiлу одиночного острiвця має
вигляд

𝑓 (𝑅) = 𝑓0 𝑒
𝑆(𝑅), (2)

де 𝑆 (𝑅) враховує iмовiрнiсть того, що екситон буде
захоплений острiвцем та iмовiрнiсть випромiнення
e-h пари острiвцем. Методику детально викладено
в роботi [24].

Максимуму функцiї розподiлу (2) вiдповiдатиме
найбiльш iмовiрне значення радiуса острiвця при
заданiй iнтенсивностi накачування (рис. 2). Тут i
надалi накачування подано в одиницях 𝐺cr.𝜏/𝑐i.
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Чисельними обчисленнями отримано, що в ди-
халькогенiдi MoS2 критичний радiус 𝑅 острiвцiв
ЕДР становить 28 мкм i зростає зi збiльшенням
iнтенсивностi накачування. Вiдповiдно, для MoTe2
критичний радiус 𝑅 = 26 мкм. Порiг накачування
зменшується зi скороченням часу життя екситона
або iз пониженням температури.

3.2. Накачування у формi вузької смуги

Визначивши критичний радiус острiвця, можна
знайти оптимальну вiдстань мiж острiвцями як
максимум спiльної функцiї розподiлу найближчих
острiвцiв. Розглянемо утворення острiвцiв ЕДР
у ДПМ у випадку однорiдного опромiнення ша-
ру дихалькогенiду накачуванням у виглядi нескiн-
ченної горизонтальної смуги, вертикальний роз-
мiр якої такий, що утворення острiвцiв можли-
ве лише вздовж лiнiї смуги, тобто по горизонта-
лi (рис. 3). Будемо називати вертикальний розмiр
смуги її товщиною (нехай товщина смуги дорiв-
нює 2ℎ).

Знайдемо розподiл густини екситонiв за вiдсу-
тностi iнших острiвцiв. У розглядуванiй системi
(опромiнення у виглядi нескiнченної вузької сму-
ги) можна знайти точний розв’язок рiвняння (1):

𝑐0(r) = 𝐺0𝜏X

⎧⎪⎪⎨⎪⎪⎩
1− exp

(︂
− ℎ

𝑙D

)︂
ch

𝑦

𝑙D
, |𝑦| ≤ ℎ

exp

(︂
−|𝑦|
𝑙D

)︂
sh

ℎ

𝑙D
, |𝑦| > ℎ.

(3)

Тепер слiд шукати максимум функцiї розподi-
лу (2) ланцюжка острiвцiв, де 𝑐0 входить як пара-
метр, i врахувати крайовi умови. При цьому мо-
жна враховувати взаємодiю лише близько розта-
шованих острiвцiв.

Припускається, що найiмовiрнiшим розмiщен-
ням островцiв є перiодичне. Щоб оцiнити ймовiр-
нiсть флуктуацiй системи вiд перiодичностого роз-
ташування, було проведено такий аналiз. Зруши-
мо острiвець iз положення рiвноваги, не змiнюю-
чи мiсцеположення iнших острiвцiв. Обчислення
вказують на те, що рiзкий пiк щiльностi ймовiрно-
стi припадає саме на дiлянку, яка вiдповiдає перi-
одичному розмiщенню острiвцiв уздовж смуги, а
позицiї пiсля змiщення острiвця є менш ймовiрни-
ми. Так, вiдносне коливання положення острiвця в
смузi (середньо-квадратичне вiдхилення змiщення
одного острiвця, подiлене на вiдстань мiж острiв-

Рис. 3. Утворення крапель ЕДР iз газу екситонiв у випад-
ку однорiдного опромiнення ДПМ у виглядi вузької смуги

Рис. 4. Вiдстань мiж острiвцями ЕДР у моношарi дихаль-
когенiда у випадку однорiдного опромiнення ДПМ у вигля-
дi вузької смуги

цями) значно зменшується iз збiльшенням нака-
чування. Це означає, що система має ознаки пе-
рiодичностi i може вважатися впорядкованою при
великих значеннях накачування.

Обчисленнями отримано, що в системi еквiди-
стантних острiвцiв ЕДР найiмовiрнiша вiдстань 𝑑
мiж острiвцями в дихалькогенiдi MoS2 cтановить
∼200 мкм i скорочується з ростом iнтенсивностi
опромiнення (рис. 4). Вiдповiдно, 𝑑 ∼ 150 мкм для
монокристала MoTe2.

3.3. Накачування у формi широкої смуги

Розглянемо задачу формування ЕДР при однорi-
днiй накачцi шару дихалькогенiду зi зростанням її
товщини 2ℎ. Внаслiдок дифузiйних процесiв з’яв-
ляється можливiсть розташування кiлькох острiв-
цiв у вертикальному напрямку (вiсь 𝑌 ). У цьому
разi слiд враховувати взаємодiю мiж найближчи-
ми острiвцями не лише в горизонтальному, а й у
вертикальному напрямках. Вважаючи, що найiмо-
вiрнiша вiдстань 𝑑 мiж острiвцями в одному рядi
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Рис. 5. Оптимальне розмiщення острiвцiв ЕДР у випадку
однорiдного опромiнення ДПМ у формi широкої смуги

a

б
Рис. 6. Кiлькiсть рядiв острiвцiв ЕДР при фiксованому
накачуваннi залежно вiд товщини смуги однорiдного на-
качування (а); вiдстань мiж острiвцями в одному рядi зi
зростанням iнтенсивностi накачування (б)

вже встановлена, за функцiєю розподiлу найближ-
чих острiвцiв сусiднiх рядiв знайдено, що найбiльш
оптимальним розташуванням рядiв iз еквiдистан-
тно розмiщених острiвцiв ЕДР є таке, при якому
острiвцi нового рядку розташовуються посерединi
мiж острiвцями сусiднього рядка, тобто в “шахма-
тному порядку” (рис. 5). Вiдстанi мiж острiвцями
в одному рядi також скорочуються iз ростом iн-
тенсивностi опромiнення.

Чисельним обчисленням встановлено, що для
моношару MoS2 найбiльш оптимальним є таке
розташування трьох рядiв ЕДР радiусом 𝑅 =
= 36 мкм при накачцi 𝐺0 = 81 ·10−3 i товщинi сму-
ги 2ℎ = 620 мкм: 𝑑 = 162, 𝑙1 = 183, ℎ1 = 127 (мкм).
Для моношару MoTe2 при радiусi острiвця 𝑅 =
= 30 мкм i накачцi 𝐺0 = 52 · 10−3 оптимальними є
такi параметри: 2ℎ = 500 мкм: 𝑑 = 132, 𝑙1 = 156,
ℎ1 = 94 (мкм).

Окремо дослiджено кiлькiсть рядiв острiвцiв
ЕДР у залежностi вiд товщини 𝐻 = 2ℎ смуги опро-
мiнення. Ця залежнiсть є “сходинковою”: кiлькiсть
рядiв стрибком зростає iз збiльшенням товщини
𝐻, причому вiдстанi 𝑙1 мiж окремимим рядами є
дещо меншими вiдстанi 𝑑 мiж острiвцями в одному
рядi. Результат для MoTe2 наведено на рис. 6.

4. Висновки

У стохастичному пiдходi розглянуто формуван-
ня просторової структури ЕДР при свiтловому
опромiненнi в моношарах дихалькогенiдiв MoS2 та
MoTe2. Розмiри острiвцiв ЕДР у цих дихалько-
генiдах становлять десятки мкм, а вiдстань мiж
ними – сотнi мкм, що значно бiльше вiдповiдних
розмiрiв ЕДР у напiвпровiдникових структурах iз
квантовими ямами (кремнiєвих та германiєвих).
Такi масштаби є близькими до макроскопiчних i
ще не спостерiгались на дослiдi, оскiльки для цьо-
го слiд використати зразки моношарiв ДПМ до-
сить значних розмiрiв.

Дослiджено утворення острiвцiв ЕДР у ДПМ у
випадку однорiдного накачування моношару ди-
хальконегiду у виглядi смуги, товщина якої змi-
нювалася вiд такої, утворення острiвцiв у якiй мо-
жливе лише вздовж лiнiї смуги, до товстiших смуг,
де можливе формування декiлькох рядiв острiв-
цiв ЕДР. У випадку опромiнення вузькою смугою
найiмовiрнiшим є еквiдистантне розмiщення кру-
глих острiвцiв. У випадку широкої смуги опромiне-
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Ґратки острiвцiв електронно-дiркової рiдини

ння оптимальним є розташуванням рядiв iз еквiди-
стантно розмiщених острiвцiв у “шахматному по-
рядку”, причому вiдстанi мiж острiвцями в одному
рядi скорочуються iз ростом iнтенсивностi опромi-
нення. Кiлькiсть рядiв острiвцiв зростає iз збiль-
шенням ширини смуги опромiнення.

Обчислення були виконанi для параметрiв MoS2

та MoTe2 i можуть бути повторенi для iнших ДПМ
та для iншої геометрiї накачування.

Утворення острiвцiв ЕДР у ДПМ є подiлом фаз
у гетеросистемi в нерiвноважних умовах. Впоряд-
коване розташування острiвцiв ЕДР у шарi ди-
халькогенiду є прикладом макроскопiчної ґратки
нового типу у 2D структурi.
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LATTICES OF ISLANDS
OF ELECTRON-HOLE LIQUID
IN DICHALCOGENIDES UNDER OPTICAL PUMPING

The formation of islands of the electron-hole liquid in the case

of uniform light irradiation of transition metal dichalcogenides

such as MoS2 and MoTe2 has been simulated numerically. The

kinetics of exciton capture by the islands has been considered,

and the distribution of the exciton density around the islands

has been calculated accounting for the correlation of islands’

positions in the exciton gas and the boundary conditions under

various uniform pumping shapes. The size of the electron-hole

liquid islands has been estimated. The optimal spatial arrange-

ment of the electron-hole liquid islands and the dependence of

the formed structure on the system’s parameters have been

found.

Ke yw o r d s: dichalcogenides, exciton gas, electron-hole liquid,
two-dimensional lattices.
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