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Дихалькогениды переходных металлов (MoS2, WS2 и т.п.) рассматриваются в качестве материалов двумерной электроники, которые могут дополнить графен при создании устройств наноэлектроники. В отличие от графена, у которого запрещенная зона отсутствует, двумерные слоистые дихалькогениды обладают запрещенной зоной порядка Eg ~ 1.2 - 1.4eV [1], превращаясь из непрямозонных объемных полупроводников в прямозонные. Таким образом, изменяя толщину слоя, можно заданным образом изменять важнейшие параметры материала: оптические переходы, проводимость, подвижность электронов, параметры электронной релаксации, и т.д. Размерные эффекты проявляются в зонной структуре дихалькогенидов переходных металлов (ДПМ) при толщинах от монослоя до 5-7 слоев, поэтому более толстые наноразмерные пленки ДПМ рассматриваются как объемные материалы.
Двумерные ДПМ обладают уникальными оптическими свойствами. Прежде всего, в двумерных ДПМ при комнатной температура наблюдаются экситонные линии в спектре люминесценции, причем интенсивность этих линий наибольшая для монослоев, а затем уменьшается на несколько порядков уже при переходе к 5 слоям. Характеристики фотолюминесценции могут служить и мерой толщины слоя, и мерой качества (последнее более важно для осажденных монослоев ДПМ, поскольку часто такие слои имеют дефекты, которые приводят к тушению люминесценции). В наноразмерных слоях ДПМ наблюдается эффективная генерация второй оптической гармоники (ГВГ). ГВГ используется для определения кристаллографической ориентации «чешуек» или микрокристаллитов в осажденных пленках ДПМ [2,3]. Во многих работах сообщается о значительном усиление ГВГ (увеличении квадратичной нелинейной восприимчивости) по сравнению с объемными кристаллами ДПМ, что имеет фундаментальный интерес [4]. 
В данной работе в приведен расчет интенсивности второй гармоники с учетом многократных отражений в пленке и в подложке, на которую эти слои были нанесены. Результаты численного моделирования сравниваются с экспериментальными данными, характеризующими зависимость интенсивности второй гармоники от толщины слоя ДПМ.

Синтез монокристаллов полупроводниковых соединений MoS2, WS2, WSe2 осуществлялся методом газотранспортных реакций с использованием хлора или брома качестве газа-транспортёра. Температура в области роста кристаллов поддерживалась на уровне 930-950oC. Наноразмерные по толщине слои (от 1 до 100 нм) были получены методом твердотельной эксфолиации на подложку SiO2/Si. Поскольку латеральный размер образцов не превышает нескольких микрон, то все оптические эксперименты проводились с использованием   конфокального микроскопа (Alpha300S+, WITec), совмещенного с атомно-силовым микроскопом для измерения толщины. Для экспериментов по ГВГ использовались различные модификации титан-сапфирового лазера (Авеста-Проект) с длиной волны 800 нм. Для экспериментов по люминесценции использовалась вторая гармоника непрерывного лазера на алюмо-иттриевом гранате с длиной волны 532 нм. 
Исследования спектров и интенсивности люминесценции являются важнейшими инструментоми определения толщины и качества полученных наноразмерных слоев. Только в образцах с числом монослоев, меньшим пяти-семи, интенсивность экситонной люминесценции значительно выше, чем у объемных образцов, причем отношение между объемом и монослоем достигает нескольких сотен раз. Интенсивность экситонной люминесценции является также мерой бездефектности. Нами показано, что эксфолиированные слои, несмотря на наличие интеркалированных между слоями молекул галогена, которые можно рассматривать как дефекты, имеют существенно большую интенсивность люминесценции, чем слои, полученные методом послойного осаждения.
Азимутальные и поляризационные зависимости интенсивности ГВГ использовались для определения кристаллографической ориентации наноразмерных слоев ДПМ, а также для определения величины квадратичной восприимчивости исследуемых материалов. Результаты исследования интенсивности ГВГ от толщины слоя ДПМ свидетельствуют о двух эффектах, влияющих на величину сигнала. Первый – многолучевая интерференция в каждом из слоев структуры ДПМ/SiO2/Si, второй – политипизм монокристаллов ДПМ. Кроме того, в микроскопических изображениях, полученных на длине волны второй гармоники (400 нм) обнаружены краевые эффекты, заключающиеся в усилении или ослаблении интенсивности сигнала второй гармоники. В отличие от предложенных ранее интерференционных механизмов краевых эффектов, рассмотрены неинтерференционные механизмы. Возникновение краевых эффектов связано либо с повышенной концентрацией молекул галогенов Cl2 и Br2, либо с электроиндуцированной второй гармоникой, возникающей вследствие изгиба зон на краях отдельных слоев кристаллов.
Экспериментальные исследования выполнены с использованием оборудования ЦКП «УНО «Электроника».
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