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Abstract 
 

In this paper, using the first-principles calculations based on density functional theory (DFT), the structural and 

electronic properties of single-layer sheets composed of chalcogenides (S or Se) and transition metals (W or 

Nb) have been studied. We find the structural relaxed parameters (lattice constant, bond lengths, thickness of 

sheet, etc.), cohesive and formation energies, density of states and band structure diagrams as well as 

corresponding charge differences for each of these materials. The results show that the WS2 and WSe2 2D-

sheets are semiconductors with direct and indirect band gaps, respectively, while the NbS2 and NbSe2 

2D-sheets are conductors. 
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 مقدمه
توجهه‌بسهیاری‌از‌‌‌،‌نانومواد‌دوبعدی‌[1]‌از‌زمان‌کشف‌گرافین‌‌‌‌‌

دانشمندان‌حوزه‌علم‌و‌تکنولوژی‌نانو‌و‌فیزیک‌ماده‌چگهال‌را‌بهه‌‌‌

.‌در‌کنهار‌نانوسهاختارهای‌مبتنهی‌بهر‌‌‌‌‌[7-2]‌خود‌جلب‌کرده‌اسهت‌

کهه‌ساختارهایشهان‌‌‌‌ییهها‌‌آن‌ژهیه‌و‌بهه‌کربن،‌نانومواد‌معدنی‌دیگر،‌

بها‌رو ‌‌‌رنیتریهد‌بهو‌‌ورقهه‌دوبعهدی‌‌‌‌مانند‌مشابه‌با‌گرافین‌است،

شکافت‌میکرومکانیکی‌و‌رو ‌اشتقاق‌محلول‌شیمیایی‌با‌موفقیت‌

‌.[8]‌اند‌شدهسنتز‌

مشابه‌با‌گرافیت‌‌یا‌هیلاهای‌فلزات‌واسطه‌نیز‌ساختار‌کالکوژن‌‌‌‌‌

شههیمیایی‌در‌‌یههها‌رو بهها‌‌‌MoS2یدوبعههددارنههد.‌اخیههراق‌ورقههه‌

.‌مههواد‌دوبعههدی‌[9]‌آزمایشههگاه‌بهها‌موفقیههت‌سههنتز‌شههده‌اسههت‌‌

متصور‌شهد‌‌‌توان‌یمرا‌‌MoS2بسیاری‌با‌ساختار‌مشابه‌‌گونه‌نیگراف
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‌.اند‌شدهکالکوژن‌و‌فلزات‌واسطه‌ساخته‌‌یها‌اتمکه‌از‌ترکیبی‌از‌

ساختاری‌و‌الکترونهی‌چههار‌مهاده‌‌‌‌‌یها‌یژگیوما‌در‌این‌مقاله،‌‌‌‌‌‌

را‌بها‌‌‌ NbSe2و‌‌ WS2‌،WSe2‌،NbS2یعنهی‌‌‌گونهه‌‌نیگرافدوبعدی‌

استفاده‌از‌رو ‌محاسهبات‌اصهول‌اولیهه‌مبتنهی‌بهر‌نظریهه‌تهابعی‌‌‌‌‌‌‌‌

دارای‌سهاختارهای‌‌این‌مهواد‌‌‌.میکن‌یمشم‌بررسی‌‌–چگالی‌کوهن‌

الکترونههی‌غنههی‌بههرای‌کاربردهههای‌بههالقوه‌در‌نانوالکترونیههک،‌‌‌‌‌‌

 حسگرهای‌گازی‌و‌ادوات‌اپتیکی‌هستند.

‌

 ها مدلو  ها روش
‌(VASP)‌وسه ‌‌یساز‌هیشبمحاسبات‌اصول‌اولیه‌توسط‌بسته‌‌‌‌‌‌

‌یهها‌‌لیپتانسه‌‌شهبه‌به‌همراه‌یک‌مجموعه‌موج‌تخت‌و‌[‌11و‌‌11]

انجام‌شده‌است.‌بهرای‌ایهن‌‌‌‌[11و‌‌12]‌تصویرگر‌شده‌تیتقوموج‌

-توسهط‌پهردو‌‌‌شهده‌‌ارائهه‌تبادلی‌و‌همبسهتگی‌‌‌یها‌یتابعمنظور‌از‌

‌افتهههی‌میتعمههدر‌تقریههب‌گرادیههان‌[‌11](‌PBEارنزرهههوف‌)-بههر 

(GGAاسههتفاده‌شههده‌اسههت.‌انههرژی‌قطههب‌مههوج‌تخههت‌بههه‌‌)111‌

و‌حهفف‌‌‌هها‌‌هیه‌لاتنظیم‌شده‌است.‌برای‌ایزوله‌کردن‌‌ولت‌الکترون

آنگسهتروم‌‌‌21هها‌بهیش‌از‌‌‌،‌فاصهله‌بهین‌آن‌‌یا‌هیه‌لابهین‌‌کنش‌برهم

شبکه‌و‌مختصات‌اتمی‌تا‌آنجا‌بهینهه‌‌‌هایثابتانتخاب‌شده‌است.‌

بهر‌‌‌ولهت‌‌الکتهرون‌‌11/1کهه‌نیهروی‌ههر‌اتهم‌بهه‌کمتهر‌از‌‌‌‌‌‌‌‌دان‌شده

از‌شهبکه‌وارون‌و‌منطقهه‌اول‌‌‌‌یبهردار‌‌نمونهآنگستروم‌برسد.‌برای‌

‌12×12×‌1ههای‌شهبکه‌با‌‌[11]‌پک‌–بریلوئن‌از‌طرح‌مونخورست‌

بهرای‌محاسهبات‌‌‌‌21×21×1برای‌محاسهبات‌واهلهش‌سهاختاری‌و‌‌‌‌

‌(‌استفاده‌شده‌است.DOS)‌ها‌حالتچگالی‌

‌

 و بحثنتایج 

‌ساختاری:‌یها‌یژگیو
MX2‌(M=W, Nb; X=S, Se‌)ساختار‌بلوری‌ورقه‌تهک‌لایهه‌‌‌‌‌‌‌‌

و‌دیگهر‌‌‌BN‌،SiC‌،ZnOنشان‌داده‌شده‌اسهت.‌مشهابه‌‌‌‌1در‌شکل‌

یکهی‌از‌زیرشهبکه‌‌‌‌Mیها‌اتمغیریکنواخت،‌‌گونه‌نیگراف‌یها‌ورقه

.‌کننهد‌‌یمنیز‌زیرشبکه‌دیگر‌را‌اشغال‌‌‌Xیها‌اتمو‌‌یضلع‌ششهای‌

بهین‌دو‌‌‌‌Mیهها‌‌اتهم‌،‌لایه‌متشهکل‌از‌‌M:X=1:2اما‌به‌دلیل‌نسبت‌

‌.‌نخست‌با‌یک‌شود‌یمساندویچ‌‌‌Xیها‌اتملایه‌همسایه‌متشکل‌از‌

‌
. )الف( نمای فوقانی و )ب( نمای جانبی از ساختار بلوری ورقه 1شکل 

 MX2 (M=W, Nb; X=S, Se.) گونه نیگراف

‌

‌MX2تهک‌لایهه‌‌‌‌یها‌ورقهرو ‌خودسازگار،‌ساختار‌واهلش‌یافته‌

‌(،‌طول‌پیونهدهای‌aثابت‌شبکه‌)‌.میا‌آوردهرا‌به‌دست‌‌مورد‌مطالعه

M-X‌(dM-Xو‌ضخامت‌ورقه‌تک‌لایه‌‌)MX2ساختاری‌برای‌چهار‌‌

مشهاهده‌‌‌تهوان‌‌یم.‌اند‌شده‌فهرست‌1که‌در‌بالا‌ذکر‌شد‌در‌جدول‌

شهبکه‌در‌صهفحه،‌‌‌‌هایثابتو‌‌dM-Xپیوند‌‌یها‌طولکرد‌که‌مقادیر‌

فلهزی‌‌‌یهها‌‌اتهم‌،‌بهه‌ازای‌‌هها‌‌کالکوژنافزایش‌شعاع‌اتمی‌‌خاطربه‌

‌است.‌MS2 < MSe2یکسان‌به‌صورت‌

نه‌فقط‌بر‌پارامترهای‌شهبکه،‌بلکهه‌بهر‌انهرژی‌‌‌‌‌‌ها‌کالکوژناختلاف‌

‌یههها‌یانههرژدر‌محاسههبات‌مهها،‌‌اسههت.‌رگههفاریتأثهمدوسههی‌نیههز‌

‌همدوسی‌به‌صورت

(1)‌  (   )                         
و‌‌       ،‌MX2انههرژی‌کهل‌ورقههه‌‌‌    کهه‌‌‌شههود‌یمه‌تعریهف‌‌

فلهزی‌و‌کهالکوژن‌متنها ر‌‌‌‌‌یهها‌‌اتهم‌نیز‌به‌ترتیب‌انهرژی‌‌‌       

‌تر‌مطلوب‌MX2باشد،‌ورقه‌‌تر‌یمنفهستند.‌هرچه‌انرژی‌همدوسی‌

(   )  کههه‌‌شههود‌یمههمشههاهده‌‌1خواهههد‌بههود.‌از‌جههدول‌‌  

‌را‌نیز‌به‌صورت‌‌MX2یها‌ورقه.‌انرژی‌تشکیل‌(    )  

(2)‌                              

بههه‌ترتیههب‌‌‌        و‌‌       .‌در‌اینجهها،‌میهها‌کههردهمحاسههبه‌

اتمی‌در‌ساختارهای‌عنصری‌پایدارشهان‌هسهتند.‌بهرای‌‌‌‌‌یها‌یانرژ

(‌بها‌‌bccفلزات،‌ساختار‌پایدار‌یک‌سهاختار‌تهوده‌مرکهز‌حجمهی‌)‌‌‌‌

‌هها‌‌کهالکوژن‌ساختار‌پایهه‌‌‌که‌یدرحالبوده،‌‌     گروه‌فضایی‌

نشان‌داده‌شده‌‌1که‌در‌جدول‌‌طور‌هماناست.‌‌دوپاریک‌مولکول‌

‌ه‌‌هند،‌‌بهدارای‌انرژی‌تشکیل‌منفی‌هست‌‌MX2یها‌ورقهاست،‌تمام‌
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 موردمطالعه یها دستگاهساختاری  یها یژگیو. 1 جدول

   ساختار

 ( ) 

     

 ( ) 
  

 ( ) 

    

(
  

    
) 

      

(
  

    
) 

    12/1 18/2‌11/1‌91/6-‌61/1-‌
     21/1 11/2‌11/1‌11/6-‌18/1-‌
     28/1‌11/2‌11/1‌11/6-‌81/1-‌
      11/1‌17/2‌11/1‌96/1-‌61/1-‌

‌

‌یهها‌‌شهکل‌از‌‌شدن‌ساختهفرآیندهای‌‌‌MX2یها‌ورقهاین‌معنی‌که‌

‌پایدارند.‌ها‌آن‌‌MX2یها‌ورقهگرمازا‌بوده‌و‌‌یها‌واکنشعنصری‌

‌

‌های‌الکترونی:ویژگی
‌یها‌ورقهها‌و‌ساختار‌نواری‌در‌ادامه،‌محاسبات‌چگالی‌حالت‌‌‌‌‌

بررسهی‌‌‌هها‌‌ورقهانجام‌شده‌و‌ویژگی‌الکترونی‌این‌‌MX2تک‌لایه‌

،‌WS2‌،WSe2نمودارهای‌ساختار‌نواری‌بهرای‌‌‌2.‌در‌شکل‌اند‌شده

NbS2و‌‌NbSe2در‌ایهن‌نمودارههها‌مقههدار‌‌اسههتنشهان‌داده‌شههده‌‌‌‌.

کهه‌‌‌شهود‌‌یمه‌انرژی‌فرمی‌به‌صفر‌شیف‌داده‌شده‌اسهت.‌مشهاهده‌‌‌

‌یولته‌‌الکترون‌‌11/2نیمه‌رسانایی‌با‌گاف‌نواری‌مستقیم‌SW2ورقه‌

‌بها‌‌یینیز‌نیمه‌رسهانا‌‌WSe2ورقه‌‌واقب‌شده‌و‌Kکه‌در‌نقطه‌است‌

بیشهینه‌نهوار‌‌‌‌کهه‌‌اسهت‌‌یولت‌الکترون‌69/1غیرمستقیم‌‌گاف‌نواری

‌Γو‌‌Kبهین‌‌‌یا‌نقطهه‌و‌کمینه‌نهوار‌رسهانش‌در‌‌‌‌K رفیت‌در‌نقطه‌

ههر‌دو‌رسهانا‌‌‌‌NbSe2و‌‌‌NbS2یها‌ورقهقرار‌دارد.‌از‌سوی‌دیگر،‌

،‌حهال‌‌نیبااقطب‌کرده‌است.‌یکی‌از‌نوارها‌را‌انرژی‌فرمی‌‌و‌هستند

‌،‌هر‌دو‌غیرمستقیم‌هستند.ها‌ورقههای‌موجود‌در‌این‌گاف

‌
کالکوژن  یها اتم pبیتال ور( و جزئی برای اTotalحالت کل ). چگالی 3شکل

که  دهد یمرا نشان عمودی انرژی فرمی  نیچ خطفلزات واسطه.  dو اوربیتال 

 داده شده است. انتقالبه صفر 

 
‌نمودارهههای‌چگههالی‌حالههت‌کههل‌و‌جزئههی‌بههرای‌1در‌شههکل‌‌‌‌‌‌

ان‌داده‌فلزات‌واسهطه‌نشه‌‌‌dی‌کالکوژن‌و‌اوربیتال‌ها‌اتم‌pاوربیتال‌

‌شده‌است.

فلزات‌واسطه‌در‌‌dکنیم‌سهم‌اوربیتال‌طور‌که‌مشاهده‌میهمان‌‌‌‌‌

نوارهای‌رسانش‌و‌ رفیت‌)اطراف‌انرژی‌فرمی(‌نسبت‌به‌اوربیتال‌

pالی‌بار‌دوبعدی‌نیز‌چگ‌1در‌شکل‌‌های‌کالکوژن‌بیشتر‌است.اتم‌

ها،‌نحوه‌توزیهب‌‌این‌طرح‌ساختارهای‌مفکور‌نشان‌داده‌شده‌است.

کمهانی‌از‌رنه ‌‌‌رنگهین‌‌صورت‌بهرا‌‌هابار‌در‌اطراف‌هر‌یک‌از‌اتم

آبی‌برای‌کمترین‌مقدار‌بار‌)صفر(‌تها‌رنه ‌قرمهز‌بهرای‌بیشهترین‌‌‌‌‌‌

‌.‌دهندارائه‌میمقدار‌بار‌)یک(‌

ی‌کهالکوژن‌‌هها‌‌اتهم‌در‌تمام‌این‌ساختارها‌چگالی‌بهار‌در‌اطهراف‌‌‌‌

 
 داده شده است. انتقال. انرژی فرمی به صفر NbSe2و )ت(  NbS2، )پ( WSe2، )ب( WS2. ساختار نواری ساختارهای )الف( 2شکل 

𝐸
 
𝐸
𝐹
 (
𝑒𝑉
)  

 )ب( )ت( )پ( )الف(
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 )پایین( X)بالا( و کالکوژن  Mفلز واسطه  یها اتمدر صفحه  NbSe2و )ت(  NbS2، )پ( WSe2، )ب( WS2. چگالی بار دوبعدی ساختارهای )الف( 4شکل 

‌

ی‌فلز‌واسطه‌)تنگستن‌ها‌اتم‌بیشتر‌از‌مراتب‌به)سولفور‌و‌سلنیوم(‌

‌ ‌است ‌نیوبیوم( ‌ساختارها‌‌حال‌نیبااو ‌این ‌از ‌یک ‌هر ‌در تفاوتی

‌.شود‌یممشاهده‌

‌میهمان‌‌‌‌‌ ‌مشاهده ‌که ‌اطراف‌طور ‌در اتم‌های‌کنیم‌چگالی‌بار

تنگستن‌)شکل‌های‌الف‌و‌ب(‌نسبت‌اتم‌های‌نیوبیوم‌)شکل‌های‌

‌دهد.‌‌پ‌و‌ت(‌بیشتر‌است‌و‌الکترون‌های‌کمتری‌را‌از‌دست‌می

‌

 یریگ جهینت
‌‌‌‌‌‌ ‌مقاله، ‌این ‌در ‌خلاصه ‌طور ‌الکترونی‌به ‌و خواص‌ساختاری

‌ ‌نانوچهار ‌گونه ‌گرافین ‌دوبعدی ‌WS2ماده ،WSe2‌ ،NbS2و‌‌

NbSe2با‌استفاده‌از‌رو ‌محاسبات‌اصول‌اولیه‌مطالعه‌و‌بررسی‌‌

(‌و‌سولفید‌تنگستن‌به‌ترتیب‌دارای‌NbSe2سلنید‌نیوبیوم‌)شدند.‌

‌ ‌بزرگترین ‌هستند.و ‌پیوند ‌طول ‌و ‌شبکه ‌ثابت در‌‌کوچکترین

(‌ ‌سولفور ‌دارای ‌ساختارهای ‌‌WS2مجموع، ‌به‌NbS2و ‌نسبت )

‌انرNbSe2و‌‌WSe2ساختارهای‌دارای‌سلنیوم‌) ژی‌همدوسی‌و‌(

نیمه‌‌WS2ورقه‌انرژی‌تشکیل‌منفی‌تری‌داشته‌و‌پایدارتر‌هستند.‌

‌گاف‌مستقیم‌ ‌‌11/2رسانایی‌با نیمه‌‌WSe2الکترون‌ولتی‌و‌ورقه

حالیکه‌الکترون‌ولتی‌هستند،‌در‌‌69/1قیم‌رسانایی‌با‌گاف‌غیرمست

‌های‌ ‌‌NbS2ورقه ‌هستند.‌NbSe2و ‌این‌‌رسانا ‌تمام همچنین‌در

‌ا ‌سهم ‌ترکیبات، ‌های ‌اوربیتال‌‌dوربیتال ‌نسبت‌به فلزات‌واسطه

عناصر‌کالکوژن‌در‌نوارهای‌رسانش‌و‌ رفیت‌در‌اطراف‌‌pهای‌

‌‌انرژی‌فرمی‌بیشتر‌است.
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