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�������� ������ ����������� ����������! "�����#�� (DFT) "���$��% ��&��'���% "� 
����������! #��������, "��������� *���$�#��! #+/&�, ����0�/� �������+���/ ��&  
� �2��&�+���/ #�2#�+���%* �������+ "� "����3����� �������+ � ���������+ ��/ ��*��'-
��0�����+ MX2 (M = Nb, Mo, W;  X = Se, Te). ��/ #��������! # Te + �/�� Nb—Mo—W  
# �+���$����� ������0� ������ "���#*���� ���������� ����'3���� &��/��+ �� �����* 
������� � ���������, �� ��/ #��������! # Se ����%! "��/��� ����3���#/. 	�� 8� # �+�-
��$����� "��/���+�0� ������ ������� ��/ #��������! # Se � 	� ����'3���#/ #��2��'-
��#�' ��&. 9���0�� �2��&�+���/ +����#�! "� �2��� "����3����� ��/ ����%* #�#��� 
���<� ����������%! *�������. ��/ #�#��� MX2 (M = Mo,W;  X = Se, Te) �2��&�+���� 
+����#�! "� "����3���� *��'��0��� "��+���� � "���*��� ����������—������, � +����-
#�� "� �������$�#��! "����3���� ����'3�<� +���$��� &�"��>����! >���. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160206 
 
� # $ % � � & �  ' # � � �: ��*��'��0����% "���*���%* �������+, ����������/ #��������, 
����0�/ �2��&�+���/ �������+.  

 
��*��'��0����% "���*���%* �������+ (�H�) �#"��'&�+���#' ��3' ��� "��#���� ��/ #��-

&%+�<>�* ���������+ (#�., ��"�����, [ 1, 2 ]), "�&+��/<>�� + &��$����'��! #��"��� ����'3��' 
������% �����/ + ��#������'�%* �#��+�/* (+%#���� ���"������% � ��*���$�#��� ��0��&��, 
��2��� + +������ � �.�.). �� + "�#������ 0��% &��$����'�%! ������# �##����+�����! � �H� 
+�&��� + #+/&� # "��#"����+�! �* "��������/ + #�+�������! �����������. K "��+�< �$����' 
��� #+/&��� # ���#�����$�#��! #��������! �H�, ������/ "���#��+�/�� #�2�! 0��#�0����'�%� 
#���� $�����<>�*#/ #���+ …M—X—X—M—X—X—M… (0�� M — "���*���%! ������, X — 
S, Se, Te � ��.) +���' �#� z. ��##��/��� ��8�� #��8�%�� #��/�� *��'��0���, #+/&���%�� #���-
�� K��-���-K���'#�, ��#����$�� +�����, $�� "�&+��/� ��0�� �����������+��' ��&��$�%� ��"% 
�����+ ��8�� ����� #��/��. H�� ���� ����� ��������% "���2����<� ��+%� ������'�%� #+�!-
#�+�. 	��, #�>�#�+��� 2��'3�� ����$�#�+� ��2��, "�#+/>���%* *���$�#��� �#��$����� ���� 
(�����������+���� �����+ ����/, ��"����� [ 3, 4 ]), ���#������+�%� ���������� [ 5 ], �������-
��� # ��&��$�%� ��"�� ��0�����0� �"��/��$���/ ("�� +�������� �����+ d-�������+, #�., ��-
"�����, [ 6—8 ]). K ��#��/>�� +���/ �H� �&�$�<�#/ � + ��$�#�+� "��#"����+�%* ������&���-
��+ [ 9 ]. 

�#�2%! ������# ���$��0� #��2>�#�+� � ���� #��������/� "��/+��#/ # ������� ����%��/ 
0������ # �0� ������'�%�� #+�!#�+��� � "��#"����+��� "�����$�#��0� "��������/. 9�� ���� 
��+%! ��"��'# + �&�$���� ��&���-*���$�#��* #+�!#�+ �H� ��� +�&��8��! ��'�������+% 0��-
���� � ����������, �� "�+��*��#�' �����%* ��8�� ����#�� ���������%! �0������%! #��!. 
�������%� �& ��*��'��0�����+ "���*���%* �������+ �2����<� #+��*"��+��/>��� #+�!#�+��� 
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(��"�����, NbSe2). ��/ ���0�* ��H �����$�#��! "���*�� ��2�<����#/ ���'�� "�� 0����#��-
��$�#��� ��+�����, ������� "��+���� � "���+����< +��� &��/��+�! "�����#�� � �2��&�+���< 
#+��*"��+�����#�� [ 10, 11 ]. 
���� ��0�, ��� ��� ��� #��������/ ���<� #���#��< #��������  
� ��0�� #�>�#�+�+��' + ����� �����2Y����+, ��#����$�� ���0� ��2�� "�#+/>��� #����&�,  
��&���-*���$�#��� #+�!#�+�� � "��#"����+�� "��������/ ����* #�#��� (#�, ��"�����, �2&�� 
[ 12 ]). H������ +�"��# � #+�!#�+�* ��#��*�������$�#��* ��*��'��0�����+ "���*���%* �����-
��+ "���#��+�/�� �� ���'�� $�#�� ���$�%! ������#.  

�&�$���� ����������! #�������% ��H "��+�"�����"�%�� �������� �+����+�! ������ 
��$���#' ��#����$�� ��+��, � �&��$��'�� ��� 2%�� �����'�%� ���#����% [ 13—17 ]. H�&���� 
2%�� �&�$��% �#�2����#�� ����������! #�������% "�� "���*���* �� �+�����%* "���"��+��-
����+%* #�#��� MoX2 (X = S, Se, Te) � ����������� ������� [ 18 ]. ��/ ��#��*�������$�#��* 
��& 2%�� �"�������� +��/��� �� ����������< #�������� �������+ &���>���/ �����+ +��'�-
���� �� ����% Ti, Zr � Hf + WS2 [ 19 ], �����+ ����2���� �� ����% Mn + MoS2 [ 20 ]. K ��2���* 
[ 21, 22 ] "��+��/�#/ ��&��'���% �������+ &���>���/ �����+ �������$�#��* "����3���� �� 
����% ���� + MX2 (MoS2, MoSe2, MoTe2 � WS2). �� ����%* "� �##����+���< ����0�! �2��&�-
+���/ ��& � �������+ "� "����3����� ������� � *��'��0��� ���. K ��#��/>�! ��2��� "���#��+-
���% ��&��'���%, "���$���%� �������� "��+�"�����"��! &����! ������, "� ����������! 
#��������, *���$�#��! #+/&�, ��&�+�! #��2��'��#��, ����0�� �2��&�+���/ #�2#�+���%* �����-
��+ + #���#�%* ��*��'��0�����* "���*���%* �������+ MX2 (M = Nb, Mo, W;  X =  Se, Te) #� 
#��������! ��"� 2H (#�������/ P63/mmc).  

�����
�������
� ������
 � ����� �
����
  


��#���� 2H-MX2 (#�������/ P63/mmc) #�#��+��� ��������%�� [X—M—X] �������/�-
�%�� #��/��, �����%� #�#��/� �& 0��#�0����'��! ������! #���� M, &���<$����! ��8�� "��-
#���� #������ �����+ X. ^�#�� ������'�%* ������ + /$�!�� Z = 2. 
������������%� $�#�� 
�����+ M � X ��+�% 6 � 3 #���+��#�+����. ����% M ��*��/�#/ + ������* ���0����'�%* "��&� 
[X6], #�"�/8���%* +#��� 0���/��. H�&���� �����+ + �����������! /$�!��: 2M (0, 0, 1/4); 4X 
(1/3, 2/3, zX), 0�� zX — ��� ��&%+���%! +��������! "������� (��#. 1). 

��#$��% MX2 (M = Nb, Mo, W; X = Se, Te) 2%�� "��+����% ������� ab initio "#�+��"����-
�����+ — "���������%* "��#��������%* +��� PAW ("���� VASP, Vienna Ab-initio Simulation 
Package) [ 23—25 ] # �#"��'&�+����� 0���������! �""���#������ �2�����-������/������0� 
����������� (GGA) + ����� PBE [ 26 ]. ����0����+���� + &��� R����<��� +%"���/�� "� #���� 
k-��$�� 16�16�5, ������$�#��< ����0�< �2��&���/ (cutoff ) +%2����� ��+��! 500 �K. ��/ ��#-
$��� �����%* � #��������%* �����#���! �#"��'&�+��#/ 0��������%! ����� # �#��+��� #*���-
��#�� "� #���� �0,001 �K/Å. H�����#�� ���������%* #�#��/��! (H9�) "���$��% ������� ���-
������+ [ 27 ]. 

 

 
 

#��. 1. 	�"% ���#�����$�#��* #������� 2H-MX2 �� "������ NbSe2: ���"����-
��/ #�������� MX2 (1), ���#�����$�#��/ #�������� ��"� M0,875X2 (2), ���#����- 
            ��$�#��/ #�������� ��"� MX1,875 (M = Nb, Mo, W;  X = Se, Te) (3) 
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	 � 2 � � � �  1  

�
	
��	� '	��
���(��'�) �	�'�	� (a, c, Å) � ��*�+�� 
���� (zX) ��� /�4 MX2  
� �	
������ (�
���� � �'��'
�) � ���������� ���	
�	���� �
����� 

���������� a c zX 

NbSe2 3,4708 (3,4425) [ 28 ] 12,8944 (12,547) [ 28 ] 0,6237 (0,61661) [ 28 ] 
MoSe2 3,3246 (3,289) [ 29 ] 12,9435 (12,927) [ 29 ] 0,6213 (0,621) [ 29 ] 
WSe2 3,3228 (3,288) [ 30 ] 13,2882 (12,989) [ 30 ] 0,6315 (0,625) [ 30 ] 
NbTe2 3,6877 14,2990 0,6214 
MoTe2 3,516 (3,519) [ 31 ] 14,0173 (13,964) [ 31 ] 0,6297 (0,625) [ 31 ] 
WTe2 3,5567 14,9371 0,6283 

 
	 � 2 � � � �  3  

:��	��� ��	��	��
��� (1) � ;��	��� ��	
*��
���  
���������� ����'�� (2) � (3) � �K/����. e�.  

��� /�4 MX2 (M = Nb, Mo, W;  X = Se,Te) 

���������� Eform Ef M Ef X 

NbSe2 –2,596 0,53 0,34 
MoSe2 –1,994 0,59 0,30 
WSe2 –1,686 0,58 0,35 
NbTe2 –1,323 0,34 0,31 
MoTe2 –0,923 0,39 0,32 
WTe2 –0,252 0,30 0,31 

 
 

��*���
�+ � �� ���-��	��  

�� "��+�� ���"� 2%� "��+���� ��#$�� ����������0� #������/ �����'�%* (�� #����8�>�* 
������%) ��*��'��0�����+ "���*���%* �������+ MX2 (M = Nb, Mo, W;  X = Se, Te). H���$��-
�%� ����%� "� �* �"����&���+���%� "��������� ���#�����$�#��! ��3���� #���+��#�+�<� #��-
����%� ����� ��#$���� � *���3� #�0��#�<�#/ # ��#"���������'�%�� ��&��'������ (��2�. 1). 


�� +���� �& ��2�. 2, �������+�%� &��/�% �� �����* #��8�%� �2��&�� &�+�#/� �� ��"� ��-
����� M = Nb—Mo—W � *��'��0��� X = Se—Te. 	��, �#�� ��/ #��������! # Te + �/�� Nb—
Mo—W # �+���$����� ������0� ������ "���#*���� ���������� ����'3���� &��/��+ �� ���-
��* ������� � ���������, �� ��/ #��������! # Se ����%! "��/��� ����3���#/. 	� �#�' �����-
��+�%� &��/�% �� �����* ������� + ��#�������* ��#"���0�<�#/ + "��/��� Q(Mo) < Q(W) < 
< Q(Nb). ���2*����� �������', $�� +#� �������+�%� &��/�% &��$����'�� ���'3� ������'�%* 
����%* &��/��+. ���������/ # Nb — ������% (���<� ������+�< "�����#�' ���������%* #�-
#��/��! �� ���+�� w����), + �� +���/ ��� ��#������% � ����������% Mo � W /+�/<�#/ ��-
����������� # +���$����� &�"��>����! >���: MoSe2 — 0,91, WSe2 — 1,36, MoTe2 — 0,97  
� WTe2 — 1,01 �K. �� "������ MoSe2 ��##������ �#�2����#�� ������&���� ���������+ + ��-
*��'��0�����* "���*���%* �������+ (��#. 2).  

�����, + ��&��'���� "����! �"����&���� "��������+ ���#�����$�#��! /$�!�� (+��<$�/  
� "�&���� �����+ zX) 2%�� ��!���% ����0�� �������+���/ (Eform) � ����0�� �2��&�+���/ +�-
���#�! "� �������$�#��� � ���������$�#��� "����3����� ��/ ������'�%* #�#��+�+ M0,875X2 
� MX1,875 (��2�. 3). 
 Eform = E(MX2) – E(M) – E(X),  (1) 
 Ef M = E(M0,875X2) – Eform + 0,125E(M), (2) 
 Ef X = E(MX1,875) – Eform + 0,125E(X), (3) 
0�� Eform — ����0�� �������+���/ �H�; E(M) — ����0�/ $�#�%* �������+ � E(X) — ����0�/  
 

	 � 2 � � � �  2

:���'����� *
	��� �
 
��
�  
(� �����+
� ;�����
	���� *
	��
) � /�4 MX2,  

	
��(�
���� � ����� <�)��	
 [ 32 ] 

���������� QM QX 

NbSe2 1,312 –0,656 
MoSe2 0,844 –0,422 
WSe2 1,072 –0,536 
NbTe2 0,982 –0,491 
MoTe2 0,822 –0,411 
WTe2 0,532 –0,266 
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#��. 2. 
���% "�����#��! +������%* ���������+  
(+ ��������/Å3) ��/ MoSe2 + "��#��#�/*  
Mo—Mo (1), Se—Se (2) � Mo—Se (3) 

 #��. 3. H���%� � "������'�%�  
"�����#�� #�#��/��! MoSe2 

 
*��'��0���+ + ���#�����$�#��� +���; Ef M � Ef X — ����0�� �2��&�+���/ �������+ "� �������-
$�#��! � *��'��0������! "����3����� #���+��#�+����. 

�& ��2�. 3 +����, $�� # �+���$����� "��/���+�0� ������ ������� ��� ��/ #��������! # Se, 
��� � ��/ #��������! # 	� ����0�� �������+���/ Eform ����%* ��*��'��0�����+ "�+%3�<�#/, 
�.�. "����� #��2��'��#�' ���* ��&. � ���0�! #�����%, ����0�� �2��&�+���/ +����#�! ��/ ����%* 
#�#��� ���<� ����������%! *�������. ����� �������' (#�. ��2�. 3), $�� ����0�� �2��&�+���/ 
�������+ "� �������$�#��! "����3���� ��/ �����������+ + 2 ��&� ���'3�, $�� ��/ ��#�����-
��+. � ���0�! #�����%, ����0�� �2��&�+���/ +����#�! "� ���������$�#��! "����3���� ��/ ��-
���������+ � ��#�������+ "�����$�#�� �������+%. 
�� "���&%+�<� ��&��'���% ��3�* ��#$�-
��+, ��/ ��#��*�������$�#��* �H� �$�� #"���+�! "��/��&���� �� "��+���� � +�&�����+���< 
�����'�%* ��0����%* �������+ �� �����*. 9����� ��0����&�� ��2�<����#/ ���'�� + #��$�� 
�2��&�+���/ +����#�! + ����#��!�%* 2D �2Y����* (#�., ��"�����, ��/ MoSe2 [ 33 ], NbSe2 [ 34 ] 
� #�#��� TaX2 (X = S, Se, Te) [ 35 ]).  

H���$���%� ���� H9� ��/ +#�* 18 ��& "�����<#������� �� "������ �/�� MoSe2—
Mo0,875Se2—MoSe1,875 (��#. 3—5). K #��$�� 2�&��������0� ���#����� ������ #��������� /+�/��-
#/ ������������ # ��#$����! +���$���! &�"��>����! >��� 0,91 �K (#�. ��#. 3), + �� +���/ ��� 
�� ��#"���������'��� &��$���� #�#��+�/�� 1,1 �K [ 36 ]. ������ ��#*�8����� �2�#��+���� ���, 
$�� ��#$��%, �#��+���%� �� �������&�� ������ ����������� ����������! "�����#��, #�#����-
��$�#�� &���8�<� 3����� &�"��>����! >��� ��/ �����������+ "� #��+����< # ��#"������-
��� [ 37 ]. 


�� +���� �& ��#. 4, ��/ #�#���% Mo0,875Se2 ("� #��+����< # MoSe2) #�>�#�+��� ������+�/ 
H9� �� ���+�� w����, �.�. "�� "�/+����� �������$�#��* +����#�! #�#���� �#�>�#�+�/�� "�-
��*�� ����������—������. 	���! 8� "���*�� ��2�<����#/ � ��/ ��#�������+ � �����������+  
 



�.�. QU��, K.K. R����
�K, �.�. U�qQ��  

 

302 

 
 

#��. 4. H���%� � "������'�%� H9� Mo0,875Se2 

 

 
 

#��. 5. H���%� � "������'�%� H9� MoSe1,875 
 
Mo � W. C ���0�! #�����%, "�� �2��&�+���� +����#�! "� ���������$�#��! "����3���� 
(#�. ��#. 5) #�#���� �#����#/ ������������, "�� ���� "���#*���� ����'3���� &�"��>����! 
>��� �� 0,39 �K. 


�� +���� �& ��#. 3—5, ��/ ���"������0� � ��#��*�������$�#��* MoSe2 #�>�#�+��� #��'-
��/ 0�2����&���/ ��8�� Mo4d- � Se4p-#�#��/��/��. H�*�8�� &����������#�� ����������! 
#�������% ���� "���$��% � ��/ ��#��*�������$�#��* #�#��� M0,875X2 � MX1,875 (M = Mo, W; 
X = Se, Te). 

K%"������%� ���� ��#$��% ����������! #�������%, *���$�#��! #+/&�, ��&�+�! #��2��'-
��#��, ����0�� �2��&�+���/ #�2#�+���%* �������+�"� �������$�#��! � ���������$�#��! "��-
��3����� + #���#�%* ��*��'��0�����* "���*���%* �������+ MX2 (M = Nb, Mo, W; X = Se, Te) 
"���&%+�<�, $�� ��/ #��������! # �������� + �/�� Nb—Mo—W # �+���$����� ������0� ��-
���� "���#*���� ���������� ����'3���� &��/��+ �� �����* ������� � ���������. ��/ #����-
����! # #������ ����%! "��/��� ����3���#/. � �+���$����� "��/���+�0� ������ ������� ��/ 
#��������! # Se � 	� ����0�� �������+���/ ��*��'��0�����+ "�+%3�<�#/, �.�. "����� #��-
2��'��#�' ���* ��&. H�� ���� ����0�� �2��&�+���/ +����#�! "� �2��� "����3����� ��/ ���-
�%* #�#��� ���<� ����������%! *�������. ��/ #�#��� MX2 (M = Mo, W; X = Se, Te) �2��&�+�-
��� +����#�! "� "����3���� *��'��0��� "��+���� � "���*��� ����������—������, � +����#�� 
"� �������$�#��! "����3���� ����'3�<� &�"��>����< >��'. 

 
������ �##����+���� "�����8��� H��&������� ��� ��� ("����� V 15-9-3-34). 
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