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Abstract 

Two-dimensional (2D) materials are single or few-layered structures with a thickness of 

only a few atoms possessing extraordinary electronic and mechanical properties. 2D 

materials have a crystal lattice structure with weak interlayer interactions, resulting in low 

frictional forces between the layers. Even a single layer of 2D material can reduce friction 

efficiently due to the inert and atomically smooth nature of the top layer. There are 

numerous ways through which 2D materials can be prepared, but the chemical vapor 

deposition (CVD) method is highly used due to its capability to produce large-size flakes 

and mass production. 2D materials such as transition metal dichalcogenides (TMDs) have 

attained specific attention due to their remarkable thermal and mechanical properties and 

layer-dependent band gap. Molybdenum disulfide (MoS2) is the representative TMD as it 

has been used as a solid lubricant for decades due to its extraordinary lubrication properties 

at high temperatures and in a vacuum; however, there are other TMDs that can provide 

better tribological properties than MoS2 such as tungsten disulfide (WS2). WS2 provides a 

better coefficient of friction (COF), high thermal and chemical stability, good load-carrying 

capacity, and is also naturally abundant similar to MoS2. In the present study, the 

tribological behavior of the CVD-grown WS2 monolayer was investigated at the nanoscale 

using atomic force microscopy (AFM). 

Structural defects in CVD-grown WS2 monolayers are ubiquitous and cannot be avoided. 

Defects can be classified as point defects (zero-dimensional), line defects (one-

dimensional), and surface defects (two-dimensional). Point defects such as sulfur (S) 

vacancies are common in CVD-grown WS2 monolayers, as the S vacancy has the lowest 

formation energy. The tribological behavior of the CVD-grown WS2 monolayers in the 

presence of point defects was investigated using AFM under ambient conditions. AFM 

experiments were performed within the interior and near the edge of the WS2 monolayers. 
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Higher load-carrying capacity was observed within the interior as compared to near the 

edge of the WS2 monolayer. The variation in the concentration of S vacancies in the WS2 

monolayer was found to be the main reason for the varying wear behavior within the 

interior and near the edge. The non-uniform distribution of S vacancies was estimated using 

Raman and photoluminescence (PL) spectroscopy. 

WS2 monolayers can be used as a solid lubricant in tribological applications for the long 

run; however, the possibility of the formation of wrinkles over time cannot be neglected. 

Wrinkles are generally formed due to the strain relaxation, which is accumulated during 

CVD growth due to the difference in the thermal expansion coefficient between the WS2 

monolayer and the SiO2 substrate. The nanoscale tribological behavior of the aged WS2 

monolayer in the presence of wrinkles and the effect of change in surface chemistry was 

investigated using AFM. Lower load-carrying capacity (~ ten-fold reduction) was observed 

in the presence of wrinkles than the freshly grown WS2 monolayers due to the stress 

concentration near the wrinkles. Interestingly, higher COF was also observed in the aged 

sample in a wrinkle-free area. XPS of the aged sample shows the formation of tungsten 

oxides over the surface with time, which is known to increase friction.  

Based on the atomic arrangement, the WS2 monolayer can exist in phases such as 1H, 1T, 

and 1T′ phases. These phases have distinct mechanical and optoelectronic properties. The 

frictional behavior of 1H and 1T′ phases was investigated using AFM in ambient 

conditions. AFM measurements reveal a significant friction contrast between the two 

phases, with the 1H phase displaying higher friction (~ 52%) than the 1T′ phase due to the 

distinct lattice structures and higher binding and interlayer surface energy barrier of the 1H 

phase. Surprisingly, under repeated scanning at constant stress, the friction of the 1H phase 

gradually decreases, eventually matching the lower friction values of the 1T′ phase. It was 

observed that the phase transformation is irreversible and is strongly dependent on contact 
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stresses and is accelerated as the contact stress is increased by increasing the applied normal 

load. 

In summary, the present study investigates the nanoscale tribological behavior of CVD-

grown WS2 monolayers using AFM under ambient conditions for tribological applications.  
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सार 

!"व-आयामी (२डी) पदाथ2 असाधारण इले;<ॉ>नक और यांCDक गुणG वालH केवल कुछ 

परमाणओु ंकK मोटाई वालH एकल या कुछ-परत संरचनाएं होती हS। २डी पदाथU मV कमजोर 

अतंःपरत अYयोYयZ[या के साथ एक Z[\टल जालH संरचना होती है, िजसके प`रणाम\वaप 

परतG के बीच कम घष2ण बल होता है। यहां तक Zक २डी पदाथ2 कK एक परत भी शीष2 

परत कK >निg[य और परमाण ुaप से hचकनी iकृ>त के कारण घष2ण को कुशलता से कम 

कर सकती है। ऐसे कई तरHके हS िजनके माlयम से २डी पदाथ2 तयैार कK जा सकती है, 

लेZकन बड़ ेआकार के गुnछे और बड़ े पमैाने पर उpपादन करने कK qमता के कारण 

रासाय>नक वाgप जमाव (सी.वी.डी.) "वhध का अpयhधक उपयोग Zकया जाता है। <ांिज़शन 

धात ु डाइ;लोजेनाइtस (टH.एम.डी.) जसैी २डी पदाथU ने अपने उuलेखनीय तापीय और 

यांCDक गुणG और परत->नभ2र बSड गैप के कारण "वशषे lयान आक"ष2त Zकया है। मोwलxडनेम 

डाइसuफ़ाइड (MoS2) i>त>नhध टH.एम.डी. है ;यGZक उnच तापमान और >नवा2त मV इसके 

असाधारण \नेहन गुणG के कारण इसका उपयोग दशकG से एक ठोस \नेहक के aप मV 

Zकया जाता रहा है; हालाँZक, ऐसे अYय टH.एम.डी. भी हS जो MoS2 से बेहतर जनजातीय 

गुण iदान कर सकत ेहS जसेै टंग\टन डाइसuफ़ाइड (WS2)। WS2 घष2ण का बेहतर गुणांक 

(COF), उnच तापीय और रासाय>नक ि\थरता, अnछ� भार वहन qमता iदान करता है, 

और MoS2 के समान \वाभा"वक aप से iचरु माDा मV भी है। वत2मान अlययन मV, परमाण ु
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बल स�ूमदश� (ए.एफ.एम.) का उपयोग करके ननैो\केल पर सी.वी.डी.-"वकwसत WS2 एकल 

परत के जनजातीय �यवहार कK जांच कK गई थी। 

सी.वी.डी.-"वकwसत WS2 एकल परत मV संरचनाpमक दोष सव2�यापी हS और इYहV टाला नहHं 

जा सकता है। दोषG को Cबदं ुदोष (शYूय-आयामी), रेखा दोष (एक-आयामी), और सतह दोष 

(!"व-आयामी) के aप मV वग�कृत Zकया जा सकता है। सी.वी.डी.-"वकwसत WS2 एकल 

परत मV सuफर (S) `रि;तयG जसेै Cबदं ुदोष आम हS, ;यGZक S `रि;त मV सबसे कम गठन 

ऊजा2 होती है। प`रवेशी प`रि\थ>तयG मV ए.एफ.एम. का उपयोग करके Cबदं ुदोषG कK उपि\थ>त 

मV सी.वी.डी.-"वकwसत WS2 एकल परत के जनजातीय �यवहार कK जांच कK गई। ए.एफ.एम. 

iयोग WS2 एकल परत के आतं`रक और Zकनारे के पास Zकए गए। WS2 एकल परत के 

Zकनारे कK तलुना मV आतं`रक भाग मV अhधक भार वहन करने कK qमता देखी गई। WS2 

एकल परत मV S `रि;तयG कK सां�ता मV wभYनता को आतं`रक और Zकनारे के पास अलग-

अलग रगड़ के �यवहार का म�ुय कारण पाया गया। S `रि;तयG के गैर-समान "वतरण का 

अनमुान रमन और फोटोuयwूमनसVस (पी.एल.) \पे;<ो\कोपी का उपयोग करके लगाया गया 

था। 

WS2 एकल परत का उपयोग लंबे समय तक जनजातीय अनiुयोगG मV एक ठोस \नेहक 

के aप मV Zकया जा सकता है; हालाँZक, समय के साथ झु`र2याँ बनने कK संभावना को 

नज़रअदंाज नहHं Zकया जा सकता है। झु`र2याँ आम तौर पर तनाव छूट के कारण बनती हS, 



xi 
 

जो WS2 एकल परत और SiO2 सxस<ेट के बीच तापीय "व\तार गुणांक मV अतंर के 

कारण सी.वी.डी. "वकास के दौरान जमा होती है। झु`र2यG कK उपि\थ>त मV व!ृध WS2 

एकल परत के ननैो\केल जनजातीय �यवहार और सतह रसायन "व�ान मV प`रवत2न के 

iभाव कK जांच ए.एफ.एम. का उपयोग करके कK गई थी। झु`र2यG के पास तनाव कK 

सघनता के कारण ताजा "वकwसत WS2 एकल परत कK तलुना मV झु`र2यG कK उपि\थ>त 

मV कम भार वहन करने कK qमता (~ दस गुना कमी) देखी गई। �दलच\प बात यह है 

Zक परुाने नमनेू मV झु`र2यG से म;ुत qेD मV भी उnच COF देखा गया। परुाने नमनेू का 

ए;स.पी.एस. समय के साथ सतह पर टंग\टन ऑ;साइड के गठन को दशा2ता है, जो घष2ण 

को बढ़ाने के wलए जाना जाता है। 

परमाण ु�यव\था के आधार पर, WS2 एकल परत 1H, 1T, और 1T′ अव\थाओ ंमV मौजदू 

हो सकता है। इन अव\थाओ ंमV "वwशgट यांCDक और ऑ�टोइले;<ॉ>नक गुण होत े हS। 

प`रवेशी प`रि\थ>तयG मV ए.एफ.एम. का उपयोग करके 1H और 1T′ अव\थाओ ंके घष2ण 

�यवहार कK जांच कK गई। ए.एफ.एम. माप दो अ�यथाओ ंके बीच एक महpवपणू2 घष2ण 

"वरोधाभास को iकट करता है, िजसमV 1H अव\था "वwशgट जालH संरचनाओ ंऔर उnच 

बंधन और अतंःपरत सतह ऊजा2 अवरोध के कारण 1T' अव\था कK तलुना मV उnच घष2ण 

(~ 52%) iदwश2त करता है। आ�चय2जनक aप से, >नरंतर तनाव पर बार-बार \कैन करने 

पर, 1H अव\था का घष2ण धीरे-धीरे कम हो जाता है, अतंतः 1T' अव\था के >नचले घष2ण 
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मuूयG से मेल खाता है। यह देखा गया Zक अव\था प`रवत2न अप`रवत2नीय है और संपक2  

तनावG पर �ढ़ता से >नभ2र है और लागू सामाYय भार मV व!ृhध के कारण संपक2  तनाव 

बढ़ने पर यह तजे हो जाता है। 

संqेप मV, वत2मान अlययन जनजातीय अनiुयोगG के wलए प`रवेशी प`रि\थ>तयG मV 

ए.एफ.एम. का उपयोग करके सी.वी.डी.-"वकwसत WS2 एकल परत के ननैो\केल जनजातीय 

�यवहार कK जांच करता है। 
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