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В результате недавних исследований [1] было обнаружено, что при 

высокотемпературной выдержке кристалла 2H-NbSe2 происходит структурный 
фазовый переход, приводящий к образованию решетки 4H-NbSe2. Этот переход 
стимулируется образованием вакансий Se в исходном кристалле. Образование 
вакансий Se приводит к двум следствиям. Во-первых, при образовании 
вакансий в решетке возникают смещения атомов, распространяющиеся вплоть 
до поверхности кристалла. Во-вторых, поскольку связь Nb-Se является 
ковалентной, образование вакансий Se приводит к освобождению ~1 электрона/ 
1 вакансию, то есть увеличению числа носителей в зоне проводимости 
2H-NbSe2. Оба эти следствия приводят к изменению электронного спектра. 
Представляет интерес, изучение изменений электронного спектра 2H-NbSe2 при 
образовании вакансий Se. Целью данного исследования является расчет 
электронной структуры 2H-NbSe2 с вакансиями. 

Нами были проведены численные расчеты электронной зонной структуры, 
плотности состояний и построена поверхность Ферми 2H-NbSe2. Были 
рассмотрены три случая: бездефектный кристалл, кристалл с измененным 
объемом элементарной ячейки и кристалл с увеличенной концентрацией 
носителей. Расчеты производились в модели линеаризованных присоединенных 
плоских волн (ППВ) с полным потенциалом. ППВ представляют набор 
базисных функций используемых для решения уравнения Кона-Шэма в теории 
функционала плотности [2]. 

Было выяснено, что при концентрациях вакансий, реально 
наблюдающихся в экспериментах, объем дырочной зоны Г поверхности Ферми 
имеет тенденцию уменьшаться с увеличением концентрации вакансий. Это 
уменьшение при постепенном увеличении концентрации вакансий происходит 
как при увеличении объема элементарной ячейки, так и при увеличении 
концентрации носителей. Суммарный эффект может приводить к полному 
исчезновению этой группы носителей, то есть к электронному топологическому 
переходу 2,5 рода [3]. Выявленное уменьшение или даже исчезновение зоны на 
поверхности Ферми коррелирует с экспериментально наблюдающимся 
фазовым переходом 2H→4H-NbSe2 [1]: оба перехода, электронный и 
структурный, происходят примерно при одних и тех же концентрациях 
вакансий Se. 
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