
Introduction
由於過渡金屬二硫屬化物（TMD，例如 MoS2）具有明顯的帶隙和中等的載流子遷移率，因此它們已被證明是用於設計基於 FET 的靈敏電子氣傳感器的理想二維半導體
材料。特別是，MoS2 的帶隙和傳輸特性可以通過曝光和柵極偏置來控制，這可以顯著提高傳感性能。最近，一類新的二維材料，稱為Janus 2D材料，逐漸引起了人們的
極大興趣，因為Janus 2D材料具有不同於傳統二維材料的明顯特性。 Janus 2D 材料意味著這些材料存在不對稱結構，在 2D 材料的兩側具有兩個不同的小平面，例如
MoSSe。預計 MoSSe 將具有優於 MoS2 的幾個優點，例如由內部電場引起的靈敏度增強和源自 Janus 結構的可調選擇性，使其更適合於超靈敏氣體傳感器。

Results and discussion

Computational method
VASP Package

GGA-PBE+D3

Cutoff energy = 400 eV

KPOINTS = 4×4×1 for optimization

KPOINTS = 12×12×1 for electronic calculations (DOS)

Vacuum layer = 15 Å

Force convergence < 0.02 eV/Å

Conclusion

通過比較其吸附能及Bader charge 及CO鍵長，不論是在吸附
CO或是NO的情況，都可以明顯得出在有缺陷的吸附效果會比
沒有缺陷來的更優秀。

Figure 1. CO吸附在無缺陷及
有缺陷MoSSe之EDD分析圖

Table 2. CO吸附MoSSe在有缺陷及無缺陷下之比較

Figure 2. CO吸附在無缺陷及有缺陷MoSSe之DOS分析圖
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Table 1. CO吸附MoSSe在各位置之吸附能及鍵長

Figure 3. NO吸附在無缺陷MoSSe之EDD及DOS分析圖

Figure 4. NO吸附在有缺陷MoSSe之EDD及DOS分析圖

Table 3. NO吸附MoSSe在有缺陷及無缺陷下之比較

Table 4. NO吸附MoSSe在缺陷下之最佳吸附能位置
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