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I ntrOdU(}éO Comrelacao a propriedade PDOS dos sistemas, o calculo foi realizado apenas para o
sistema MoS,-F. Portanto, foi obtido um consideravel progresso nesta etapa da
O dissulfeto de molibdénio (MoS,) € um dicacogeneto metalico que vem sendo estudado pesquisa, visto que os resultados para a DOS das estruturas de interesse est3o de
cada vez mais pela comunidade cientifica por suas diversas aplicagbes promissoras, como acordo com o encontrado na literatura. Além dos sistemas halogenados, de interesse
transistores e sensores [1]. A geometria deste material consiste em duas camadas S - Mo - inicial de nossa pesquisa, foram realizados calculos de densidade de estados para todas
S, como apresentado na Figura 1, mantidas por interacoes do tipo van der Waals. Ja as as outras estruturas que vieram a ser relevantes, como, por exemplo, o sistema
ligacOes covalentes controlam a interacao dentro das camadas. Desta forma, as molibdénio com cloro inserido em sua estrutura, e nio mais como cobertura.

propriedades eletrénicas podem ser sintonizadas tanto pelo niumero de camadas como pela

presenca de dopantes. _ ,
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Figura 1: Estrutura espacial do bulk MoS2. a0 |
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M etOd (9) I Ogi a Figura 3: Sistema molibdénio com dtomo de Figura 4: Sistema com atomo de cloro inserido na
cloroinserido na posicao do enxofre S1. posicao do atomo de molibdénio, caracterizando

. . . . - um sistema enxofre-cloro na primeira camada.
No primeiro ano de pesquisa do nosso grupo, foi estudado o processo de adsorcao de

halogénios por superficies de dissulfeto de molibdénio (MoSz). O sucesso do primeiro ano
de pesquisa do nosso grupo, refletido pelo resultado de que os dados geométricos obtidos

para estruturas de MoS, halogenado (MoS,-X; X = F, Cl, I, Br) casam com os experimentais, COnCI USéO

levou a nova etapa da pesquisa [2][3]. Nesta, foi realizada uma especializacdo no uso do

programa QuantumEspresso (QE), software livre baseado em calculos de ondas planas, Conseguir estudar os efeitos da presenca de defeitos na estrutura do MoS, via
utilizado por nosso grupo para analisar os sistemas de interesse [4]. densidade de estados é um indicativo do sucesso nesta parte da pesquisa. A pesquisa

agora segue para as etapas onde as simulacdes de DOS devem ser aplicadas a sistemas
com diversos efeitos, a fim de conseguir representar sistemas analisados pelo
laboratodrio experimental do nosso grupo. Além disso, os calculos de band structure e
PDQOS ainda devem ser aprimorados ao nivel dos sucessos obtidos para os calculos de

A partir dos dados produzidos para as propriedades geomeétricas das estruturas MoS,
halogenado, foram analisadas as propriedades eletrénicas de tais sistemas, como densidade

de estados (DOS), band structure e densidade de estados projetada (PDOS) [5]. DOS.
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Figura 2: Comparacao de DOS entre os sistemas bicamada e bicamada com cobertura completa
de fluor.



