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  چکیده
 هاي اتلاف انرژي نزدیک لبه هاي )، طیفFPLAPWخطی با پتانسیل کامل ( ي ساخته ) و با استفاده از روش موج تخت بهDFTچگالی (ي تابعی  در چارچوب نظریه

K  2،3وL سولفید فلزات واسطه ( هاي گروه پنج دي لایه اتم سولفور در ساختار تکM=Ta, Nb, V (2MS در دو فاز هشت ) وجهیT1گون ( ) و لوزيH2 بررسی (
اتم سولفور در هر دو فاز ناشی از انتقال  K ي ي غالب در لبه دهد که بیشینه این مواد در هر دو فاز داراي خاصیت فلزي هستند. محاسبات حاضر نشان می است.شده 

، H2اتم سولفور در فاز  K ي مربوط به لبههاي  هستند. درطیف spهاي پهن در هر دو لبه ناشی از انتقال به نوارهاي  است. بعلاوه، بیشینه dي  نشده به نوارهاي اشغال
 2VSشدت ساختار اول در حال افزایش بوده و در  2NbSبه  2TaSاز  T1شدت ساختار طیفی اول در مقایسه با ساختار دوم قابل چشمپوشی است، در حالیکه در فاز 

 H2بیشتر از فاز  T1در فاز  g-eg2tشکافتگی انرژي بین حالات دهد که  نشان می عهمطال در دو فاز مورد 3،2Lي  لبه هاي ي طیف مقایسه .گیرد از ساختار اول فزونی می
  یابد. لایه کاهش می افزایش و از انبوهه به تک ،Vبه  Taاست. این شکافتگی از 
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Abstract  
 

In the frame of the density functional theory (DFT) based on full-potential linearized augmented plane wave 
method (FPLAPW), the electron energy loss near sulfur K and L2,3 edge structures of group V layered transition 
metal disulfides MS2 (M= Ta, Nb, and V) in octahedral (1T) as well as trigonal prismatic (2H) structures have 
been studied. These materials in both phases have metallic property. Our calculations show that the most 
dominant peak in sulfur K edge ELNES spectra originates from unoccupied d bands. Broad peaks in both sulfur 
K and L2,3 edges are due to the metal sp bands. In sulfur K edge spectra of materials in 2H phase, the 
contribution of first peak compared to second one (with highest intensity) is negligible, while in 1T phase from 
TaS2 to NbS2, the intensity of first peak is getting increased until excesses the second one in VS2. The 
comparison of the L2,3 edge spectra shows that the energy splitting between t2g-eg states of 1T phase is larger 
than 2H phase. This splitting increases from Ta to V, and it decreases from the bulk to monolayer. 
  
PACS No. 71.15, 71.20, 73.20, 78.20. 
 

  قدمهم
سولفید فلزات واسطه با فرمول  هاي دي لایه گروه پنجم تک

)M=Ta, Nb, V (2MS اي بصورت  داراي ساختاري لایهS-M-S 
) در بین دو صفحه Mهاي فلزات واسطه ( هستند که در آن اتم

بعدي  ي دو محصور شده اند. هندسه )Sهاي سولفور ( متشکل از اتم
فردشان منجر به کاربرد آنها بعنوان  این مواد و خواص منحصربه

شود  کاتالیست، استفاده در اپتوالکترونیک، فوتوولتائیک و ... می
الکترون در نزدیکی ساختار لبه یکی از ]. طیف اتلاف انرژي 2،1[

سنجی قدرتمند در استخراج خواص ساختاري  هاي طیف روش
] که باعث حصول اطلاعات 3مواد و از جمله این ترکیبات است [

وجود،  این شود. با الکترونی و نیز ساختاري در مقیاس اتمی می
ي ها لایه طیف اتلاف انرژي الکترونی نزدیک ساختار لبه براي تک
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سولفید فلزات واسطه بصورت آزمایشگاهی بررسی نشده و تنها  دي
هاي  شده در این زمینه طیف اتلاف انرژي نزدیک لبه ي انجام مطالعه

K  3،2وL هاي ( لایه اتم سولفور در ساختار تکM=Mo, W, Re (
2MS ] ي حاضر به بررسی طیف اتلاف انرژي  ]. در مطالعه4است

سولفید گروه پنجم  ديي  تک لایه 2،3Lو  Kنزدیک ساختار لبه 
هاي  پردازیم، و طیف می M= Ta, Nb, V (2MS( واسطهفلزات 

ي این مواد که  ي تجربی موجود براي انبوهه حاصل را با تنها نتیجه
]، 5گیري شده است [ اندازه Xسنجی جذب پرتو  با استفاده از طیف

  نماییم. مقایسه می
  تروش محاسبا

 T1و  H2هاي  سولفید فلزات واسطه در تقارن هاي دي لایه تک
mmcPهاي فضایی  ترتیب به گروه به /6

13mPو 3
  تعلق دارند. در

واحد داراي دو اتم فلز واسطه و چهار اتم  ي هر یاخته ،H2فاز 
ي واحد داراي سه اتم شامل یک  ههر یاخت ،T1سولفور، و در فاز 

  دو اتم سولفور است. فلز واسطه و
ي تابعی چگالی و با روش  ي نظریه محاسبات انجام شده بر پایه

ي خطی با پتانسیل کامل، اجراشده در کد  ساخته موج تخت به
WIEN2k ي ترکیبات شامل  هاي ساختاري همه است. مشخصه

با معیار همگرایی نیروي وارد براتم  zو پارامتر درونی  cو  aابعاد 
ي فضایی وارون براي  اند. شبکه بهینه شده mRy/a.u. 5/0کمتر از 

اي مورد بررسی به ترتیب به  لایه ساختارهاي انبوهه و تک
اند. از تقریب شیب  همگرا شده 16×16×1و  16×16×3

 Å 20همبستگی و نیز از -ي انرژي تبادلی براي محاسبه یافته تعمیم
  شده است. ها استفاده کنش بین لایه خلاء براي اجتناب از برهم

  نتایج و بحث
سولفید فلزات  هاي دي لایه نماي جانبی و بالایی تک 1در شکل 

و  H2در دو فاز  M= Ta, Nb, V (2MSي گروه پنجم ( واسطه
T1 هاي بزرگ و کوچک به ترتیب  نشان داده شده است. کره

مربوط به فلز واسطه و اتم سولفور هستند. در توافق با دیگر 
ساختار نواري حاضر فلزي بودن این مواد در گزارشات، محاسبات 

بهتر،  ي ). براي مقایسه3و2 هاي کند (شکل هر دو فاز را تائید می
ي مواد مورد مطالعه نیز انجام  محاسبات مربوط به ساختار انبوهه

هاي  لایه ، ساختارهاي انبوهه نسبت به تکH2شده است. در فاز 
بعلاوه، در روي سطح متناظرشان داراي نوارهاي بیشتري هستند. 

ها در این فاز تنها یک نوار وجود دارد که در  لایه فرمی تک
ي متناظر به سه نوار شکافته میشوند. براي فاز  ساختارهاي انبوهه

T1 ي  لایه و انبوهه، تعداد نوارها در بازه در هر دو حالت تک
  شده و نیز در سطح فرمی یکسان است. داده انرژي نشان

(a) 2H-MS2 (b) 1T-MS2
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هاي  لایه هاي پایین) تک هاي بالا) و بالایی (شکل : نماي جانبی (شکل1شکل 

  (چپ) H2( راست) و  T1سولفید فلزات واسطه در دو فاز  دي

  
سولفید فلزات  ي (چپ) دي لایه (راست) و انبوهه : ساختار نواري تک2شکل 

  .H2در فاز  M= Ta, Nb, V (2MSواسطه (
اتم  K ي طیف اتلاف انرژي نزدیک ساختار لبه 5و  4 هاي شکلدر 

نشان داده  M= Ta, Nb, V (2MSي (ها لایه سولفور براي تک
دلیل کمبود اطلاعات نظري و تجربی موجود در این  است. به شده

در نزدیکی ساختار لبه  Xکه طیف جذبی پرتو  زمینه و نیزاز آنجایی
زدیکی ساختار لبه است، طیف اتلاف انرژي در نبا متناظر 
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هاي تجربی طیف جذبی  محاسبات انجام شده در این مقاله با داده
  اند. متناظر مقایسه شده Xپرتو 

سولفید فلزات  ي (چپ) دي لایه (راست) و انبوهه : ساختار نواري تک3شکل 
  .T1در فاز  M= Ta, Nb, V (2MSواسطه (
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لایه  تک اتم سولفور براي Kي  طیف اتلاف انرژي نزدیک ساختار لبه :4شکل 
نزدیک ساختار لبه  X(راست) و انبوهه (وسط)، در مقایسه با طیف جذبی پرتو 

  .M= Ta, Nb, V (2H-MS2تجربی (سمت چپ) براي (
 4هاي  هاي طیفی موجود در طیف تجربی(سمت چپ شکل بیشینه

اند  بازتولید شدهي حاضر  ده) بخوبی در طیف هاي محاسبه ش5 و
از آنجایی که طیف اتلاف باشد.  که تائیدي بر درستی محاسبات می

تراز مغزه، معیاري از انتقالات الکترونی از این تراز به حالات 
نشده بالاي سطح فرمی است، براي توصیف ساختارهاي  اشغال

مورد بررسی از توصیف  در هر دو ساختار طیفی در هر دو لبه

بر ). 9و  8هاي  بریم (شکل چگالی حالات بالاي تراز فرمی بهره می
اتم سولفور هر دو فاز  K ي در لبه Aساختار این تحلیل، اساس 

، دو 5و  4هاي  برد است. در شکل ناشی از ساختارهاي اتمی کوتاه
 ها به ناشی از گذار الکترون 'Aو  Aساختار 
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لایه  تک اتم سولفور براي K ي : طیف اتلاف انرژي نزدیک ساختار لبه5شکل 
نزدیک ساختار  X(راست)، و انبوهه ( وسط)، در مقایسه با طیف جذبی پرتو 

  .M= Ta, Nb, V (2T-MS1لبه تجربی (چپ) براي (
 'Bو  B هـاي  فلز واسطه هستند. بیشـینه  dي  نشده هاي اشغال حالت

اتم سولفور هیبرید شـده   pهاي  ها به حالت نیز بیانگر گذار الکترون
  فلز واسطه است. pو  sبا حالات 

  
لایه  تک اتم سولفور براي 3،2Lي  : طیف اتلاف انرژي نزدیک ساختار لبه6شکل 

  .M= Ta, Nb, V (2H-MS2(راست) و انبوهه (چپ) براي (
)، 7و  6 هاي شکلمواد مورد مطالعه ( 3،2Lي  در طیف مربوط به لبه

داراي بیشترین شدت 'B و   B، ساختارهايK ي برخلاف لبه
  . شوند لایه، این ساختارها تیزتر می هستند و از حالت انبوهه به تک
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لایه  تک اتم سولفور براي 3،2Lي  : طیف اتلاف انرژي نزدیک ساختار لبه7شکل 

  .M= Ta, Nb, V (2T-MS1(راست) و انبوهه (چپ) براي (

  
لایه (راست) و انبوهه (چپ)  جزیی تک هاي هاي چگالی حالت مولفه :8کل ش

  .M= Ta, Nb, V (2H-MS2براي (
ي متناظر در ساختار  از بیشینه 2H-TaS2ي  لایه در تک 'A ي بیشینه

انبوهه داراي پهناي طیفی کمتري است، و این دلیل بر وجود 
ي این  لایه ي بیشتر در ساختار نواري تک نشده نوارهاي اشغال

و  Taسولفید  دي H2فاز  3،2Lي  ساختار است. در طیف اتلاف لبه
Nb ساختاري اضافی بنام ،C  وجود دارد که ناشی از هیبرید

  فلز واسطه است. dسولفور و  pهاي  حالت

در  H2فاز  3،2Lي  هرچند که ساختارهاي اصلی طیف اتلاف لبه
وجود دارند، پاشندگی طیفی این لبه در  T1طیف اتلاف متناظر فاز 

گیري هستند. شکافتگی بین دو  هاي چشم دوفاز داراي تفاوت
 g-eg2tي اول در این لبه، مربوط به شکافتگی در حالتهاي  بیشینه

، افزایش و از انبوهه Vو سپس  Nbبه  Taاست. این شکافتگی از 
 یابد. لایه کاهش می به تک

  
لایه (راست) و انبوهه (چپ)  جزیی تک هاي هاي چگالی حالت : مولفه9شکل 
 .M= Ta, Nb, V (2T-MS1براي (

  گیري نتیجه
 2NbSبه  2TaSاز  T1در فاز  ،H2برخلاف فاز براي هر دو لبه، 

ي  از بیشینه 2VSي اول در حال افزایش بوده و در  شدت بیشینه
هاي سوم و چهارم داراي  بیشینه H2در فاز  .گیرد می اول فزونی

فلز واسطه و اتم  dبیشترین شدت هستند. در هر دو فاز، حالات 
ي  سولفور به ترتیب بیشترین سهم را در انتقالات دارند. از مقایسه

شکافتگی انرژي بین توان دریافت که  در دو فاز می 3،2Lي  طیف لبه
 Taاست. این شکافتگی از  H2بیشتر از  T1در فاز  g-eg2tحالات 

  یابد. لایه کاهش می افزایش و از انبوهه به تک ،Vو سپس  Nbبه 
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