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Abstract 
 

In this paper, using the first-principles calculations based on density functional theory (DFT), we have been 

studied the changes in band-gap and density of states of monolayer MoxNb1-xS2 (0 ≤ x ≤ 1) 2D-alloys that have 

graphene-like structures. We obtained the structural properties such as relaxed bond lengths, lattice constants, 

thickness of layers, as well as electronic properties such as electrical conductivity and band structure of these 

alloys containing of various percentages of molybdenum and niobium atoms. The results show that graphene-

like pure NbS2 sheet (x=0) is conductor and as Mo atoms' percentages rise, the value of electrical conductivity 

of these 2D-alloys is reduced, so that graphene-like pure MoS2 sheet (x=1) is semiconductor. 
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 مقدمه
[‌2]،‌نیترید‌بور‌[1]‌اخیر،‌مواد‌دوبعدی‌از‌قبیل‌گرافین‌یها‌سالدر‌

،‌فهرد‌‌منحصهربه‌سهاختارهای‌‌‌بهه‌خهاطر‌‌‌[3]و‌دی‌سولفید‌مولیبدن‌

ای‌کهه‌دارنهد‌تو هه‌‌‌‌فیزیکی‌بنیادی‌و‌کاربردهای‌بالقوه‌یها‌یژگیو

فلزات‌‌یها‌کالکوژن.‌اند‌کردهبسیاری‌از‌دانشمندان‌را‌به‌خود‌ لب‌

از‌‌یا‌دسهته‌MX2‌(M=Mo, W, Nb, Ta; X=S, Se, Te‌،)واسههه‌‌

توسه ‌‌‌هها‌‌آنمتشهکل‌از‌پیونهدهای‌کووالانسهی‌‌‌‌‌یهها‌‌هیلامواد‌که‌

منبع‌‌،[7-4]‌اند‌شدهنباشه‌نیروهای‌ضعیف‌واندروالس‌بر‌روی‌هم‌ا

حالت‌توده‌این‌مواد،‌محدوده‌متنوعی‌‌غنی‌از‌مواد‌دوبعدی‌هستند.

مثهل‌‌‌رسهاناها‌‌مهه‌ین،‌HfS2مثهل‌‌‌هها‌‌قیعاالکترونی‌از‌‌یها‌یژگیواز‌

MoS2و‌‌WS2شبه‌فلزات‌مثل‌‌،WTe2و‌‌TiSe2،تا‌فلهزات‌واقعهی‌‌‌‌

‌.[5]‌شوند‌یمرا‌شامل‌‌VSe2و‌‌NbS2همچون‌
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(‌دو‌NbS2)‌نیوبیمدی‌سولفید‌مولیبدن‌و‌دی‌سولفید‌ی‌ها‌ورقه‌‌‌‌‌

‌بهه‌ترتیهب‌‌هستند‌که‌‌گونه‌نیگرافدوبعدی‌با‌ساختار‌‌نمونه‌از‌مواد

سولفور‌در‌این‌دو‌مهاده‌‌‌یها‌اتم‌ازآنجاکهو‌رسانا‌هستند.‌‌رسانا‌مهین

بهه‌‌‌توان‌یمرا‌‌ها‌آنیکسان‌هستند،‌اختلاف‌در‌رسانندگی‌الکتریکی‌

مولیبهدن‌‌‌یهها‌‌اتمنسبت‌داد.‌با‌ ایگزینی‌‌یمنیوبمولیبدن‌و‌‌یها‌اتم

‌‌MoxNb1-xS2شیمیایی‌آلیاژی‌با‌فرمول‌،نیوبیم‌یها‌اتمبا‌‌MoS2در‌

‌است.‌نخورده‌دستمولیبدن‌‌یها‌اتمدرصد‌‌،xکه‌‌دیآ‌یمبه‌دست‌

در‌این‌مقاله‌قصد‌داریم‌با‌اسهتفاده‌از‌محاسهبات‌اصهول‌اولیهه‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

سهاختاری‌و‌‌‌یهها‌‌یژگه‌یومبتنی‌بر‌نظریه‌تابعی‌چگهالی،‌تغییهرات‌‌‌

نسهبت‌بهه‌درصهد‌مولیبهدن‌مو هود‌در‌آن‌‌‌‌‌‌را‌الکترونی‌ایهن‌آلیهاژ‌‌‌

‌بررسی‌نماییم.

‌

 ها مدلو  ها روش
دوبعهدی‌‌‌گونهه‌‌نیگرافنماهای‌فوقانی‌و‌ انبی‌ساختار‌‌1در‌شکل‌

.‌شبکه‌بلوری‌این‌شود‌یمسولفید‌مولیبدن‌و‌سولفید‌نیوبیم‌مشاهده‌

تشهکیل‌شهده‌‌‌‌رشبکهیزاز‌دو‌‌یزنبور‌لانهمواد‌به‌شکل‌هگزاگونال‌

فلهز‌واسههه‌و‌‌‌‌یهها‌‌اتمبودن‌تعداد‌‌2به‌‌1است‌که‌به‌دلیل‌نسبت‌

(‌بین‌دو‌لایهه‌از‌‌Mفلزی‌)‌یها‌گاهی اسولفور،‌زیرشبکه‌متشکل‌از‌

.‌شهود‌‌یمه‌(‌سهاندوی ‌‌Sسهولفور‌)‌‌یها‌گاهی ازیرشبکه‌متشکل‌از‌

معرفی‌شهده‌اسهت.‌بهرای‌مهالعهه‌آلیهاژی‌‌‌‌‌‌‌hضخامت‌این‌ورقه‌با‌

قرارداری‌‌یها‌سلول‌‌Mیها‌گاهی ادر‌‌Nbو‌‌‌Moیها‌اتممرکب‌از‌

 ایگاه‌فلزی‌و‌‌4که‌شامل‌‌میا‌کردهانتخاب‌‌aبه‌طول‌‌2×2به‌ابعاد‌

‌ ایگاه‌سولفور‌است.‌8

‌(VASP)‌وسه ‌‌یساز‌هیشبمحاسبات‌اصول‌اولیه‌توس ‌بسته‌‌‌‌‌‌

مهوج‌‌‌یها‌لیپتانس‌شبهبه‌همراه‌یک‌مجموعه‌موج‌تخت‌و‌[‌9و‌‌8]

انجام‌شده‌است.‌برای‌این‌منظور‌‌[11و‌‌11]‌تصویرگر‌شده‌تیتقو

‌-رکهب‌-ردوه ‌پهتوس‌دههش‌ارائهگی‌هتبادلی‌و‌همبست‌یها‌یتابعاز‌

‌
 MX2 گونه نیگرافجانبی ساختار بلوری ورقه  ی فوقانی وها. نما1شکل 

(M=Mo, Nb.) 

‌

(‌GGA)‌افتهه‌ی‌میتعمه‌[‌در‌تقریهب‌گرادیهان‌‌‌12(‌]PBEارنزرهوف‌)

‌ولهت‌‌الکتهرون‌‌411استفاده‌شده‌است.‌انرژی‌قهع‌موج‌تخهت‌بهه‌‌‌

بهین‌‌کنش‌برهمو‌حذف‌‌ها‌هیلاتنظیم‌شده‌است.‌برای‌ایزوله‌کردن‌

آنگستروم‌انتخاب‌شهده‌اسهت.‌‌‌‌21ها‌بیش‌از‌ی،‌فاصله‌بین‌آنا‌هیلا

کهه‌نیهروی‌‌‌‌انهد‌‌شدهشبکه‌و‌مختصات‌اتمی‌تا‌آنجا‌بهینه‌‌هایثابت

بهر‌آنگسهتروم‌برسهد.‌بهرای‌‌‌‌‌‌ولهت‌‌الکترون‌11/1هر‌اتم‌به‌کمتر‌از‌

ی‌از‌شههبکه‌وارون‌و‌منهقههه‌اول‌بریلههوئن‌از‌طههر ‌‌‌بههردار‌نمونههه

بهرای‌محاسهبات‌‌‌‌6×6×‌1ههای‌شهبکه‌[‌بها‌‌13پک‌]‌–مونخورست‌

‌هها‌‌حالهت‌برای‌محاسهبات‌چگهالی‌‌‌‌24×24×1واهلش‌ساختاری‌و‌

(DOS.استفاده‌شده‌است‌)‌

‌

 نتایج و بحث
‌یها‌ورقهساختاری‌‌یافته‌واهلش‌یها‌یژگیوتعدادی‌از‌‌1در‌ دول‌

ول‌سلول‌هشامل‌ط‌سولفید‌نیوبیم‌سولفید‌مولیبدن‌و‌دی‌دوبعدی‌دی

‌ورهفهسول-لزهف‌وندهیهول‌پههط‌(hه‌)هورقامت‌ه(،‌ضخaقراردادی‌)

 

 .نیوبیمسولفید  سولفید مولیبدن و دی ساختاری دی یها یژگیو .1جدول 
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‌
 .x=0.75و  x=0.25 ،x=0.5به ازای  MoxNb1-xS2دوبعدی  گونه نیگرافآلیاژهای برحسب آنگستروم برای پیوند  یها طول. 2شکل 

‌

(‌و‌تشهکیل‌‌  دوسی‌)هم‌یها‌یانرژشده،‌‌تشکیل(‌زوایای‌    )‌

‌به‌صورت‌را‌همدوسی‌یانرژما‌.‌میا‌داده(‌را‌گزارش‌     )

    کهه‌در‌آن‌‌‌ایهم‌کردهتعریف‌
‌بهوده‌و‌‌MS2انهرژی‌کهل‌ورقهه‌‌‌‌‌

      
      و‌‌

‌سهولفور‌ی‌فلهزی‌و‌‌ها‌اتمانرژی‌با‌نیز‌به‌ترتیب‌‌

‌MS2باشهد،‌ورقهه‌‌‌‌تهر‌‌یمنفه‌متناظرند.‌ههر‌چهه‌انهرژی‌همدوسهی‌‌‌‌‌

کههه‌‌شههود‌یمههاز‌ایههن‌ ههدول‌مشههاهده‌‌خواهههد‌بههود.‌تههر‌مهلههوب

  (    )    (    ).‌

‌را‌نیز‌به‌صورت‌‌MS2یها‌ورقهما‌انرژی‌تشکیل‌‌‌‌‌‌

اتمی‌در‌‌یها‌یانرژبه‌ترتیب‌‌        و‌‌       .‌میا‌کرده‌تعریف

ساختارهای‌عنصری‌پایدارشان‌هستند.‌برای‌فلزات،‌ساختار‌پایهدار‌‌

بهوده،‌‌‌     (‌بها‌گهروه‌فیهایی‌‌‌‌bccتوده‌مرکز‌حجمهی‌)‌یک‌

‌طور‌هماناست.‌‌دوپاریک‌مولکول‌‌سولفورساختار‌پایه‌‌که‌یدرحال

دارای‌انهرژی‌‌‌‌MS2یها‌ورقهنشان‌داده‌شده‌است،‌‌1که‌در‌ دول‌

در‌واحههد‌پیونههد‌‌یههها‌طههول‌،2در‌شههکل‌‌.تشههکیل‌منفههی‌هسههتند

بههه‌ازای‌‌          ‌گونههه‌نیگههرافآلیاژهههای‌‌آنگسههتروم‌بههرای

x=0.25‌،x=0.5و‌‌x=0.75‌.نشان‌داده‌شده‌است‌

‌یها‌ورقهها‌و‌ساختار‌نواری‌در‌ادامه،‌محاسبات‌چگالی‌حالت‌‌‌‌‌

آلیاژهای‌انجام‌شده‌و‌ویژگی‌الکترونی‌این‌‌          لایه‌‌تک

این‌نمودارهای‌ساختار‌نواری‌‌،3.‌در‌شکل‌اند‌شدهبررسی‌‌دوبعدی

و‌‌x=0.25‌،x=0.5‌،x=0.75،‌خههالصx=0‌(NbS2‌‌)مههواد‌بههه‌ازای‌

x=1‌(MoS2‌‌)در‌‌.استنشان‌داده‌شده‌خالصNbS2خهالص‌یهک‌‌‌‌

Γغیرمسهتقیم‌)‌‌انرژیگاف‌ ‌ولهت‌‌الکتهرون‌‌45/1(‌بهه‌مقهدار‌‌‌  

برخی‌از‌نوارهای‌انرژی‌را‌قهع‌‌،سهح‌فرمی‌حال‌نیبااو ود‌دارد.‌

.‌شهود‌‌یمه‌در‌نمودار‌مربوطهه‌مشهاهده‌‌‌‌پر‌مهینکرده‌و‌تعدادی‌نوار‌

‌‌‌بنابراین‌این‌ساختار‌رساناست.

خالص‌نیز‌یک‌گاف‌انرژی‌مستقیم‌واقهع‌‌‌MoS2از‌سوی‌دیگر،‌در‌

‌ازآنجاکهه‌مو هود‌اسهت.‌‌‌‌ولهت‌‌الکترون‌91/1به‌مقدار‌‌Kدر‌نقهه‌

و‌نوارههای‌کهاملاپ‌پهر‌و‌کهاملاپ‌‌‌‌‌‌شهده‌‌واقعسهح‌فرمی‌در‌این‌ناحیه‌

‌طور‌همان.‌رساناست‌مهین،‌این‌ساختار‌اند‌شدهخالی‌از‌یکدیگر‌ دا‌

،‌هرچهه‌‌MoxNb1-xS2،‌در‌آلیاژههای‌ناخهالص‌‌‌شهود‌‌یمکه‌مشاهده‌

،‌تعهداد‌نوارههای‌‌‌ابدی‌یممولبیدن‌در‌ترکیب‌افزایش‌‌یها‌اتمدرصد‌

با‌‌.ابدی‌یمرسانندگی‌الکتریکی‌این‌آلیاژها‌کاهش‌‌جهیدرنتو‌‌پر‌مهین

ایهن‌موضهور‌را‌‌‌‌تهوان‌‌یمه‌نیهز‌‌‌ها‌حالتبررسی‌نمودارهای‌چگالی‌

نشهان‌داده‌‌‌4مشاهده‌کرد.‌ایهن‌نمودارهها‌در‌شهکل‌‌‌‌‌تر‌قیدق‌طور‌به

 
 داده شده است. انتقالانرژی فرمی به صفر . x=1)ت( . x=0.75و )ت(  x=0.5، )پ( x=0.25، )ب( x=0)الف( به ازای  MoxNb1-xS2 . ساختار نواری3شکل 

(1)‌  (   )      
       

         
 

(2)‌          
                    

 (ث) (ت) (پ) (ب) )الف(
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‌
 .MoS2و  NbS2جزئی برای ساختارهای خالص  یها حالتو چگالی  MoxNb1-xS2 گونه نیگرافکل برای آلیاژهای دوبعدی  یها حالت. چگالی 4شکل 

‌

در‌انرژی‌فرمهی‌بها‌‌‌‌ها‌حالت،‌چگالی‌مینیب‌یمکه‌‌طور‌همان‌.اند‌شده

‌جهیدرنت.‌ابدی‌یم(‌کاهش‌xافزایش‌درصد‌مولیبدن‌در‌آلیاژ‌مذکور‌)

خالص‌نیز‌کاهش‌‌MoS2خالص‌به‌سمت‌‌NbS2رسانندگی‌مواد‌از‌

.‌در‌رساناسهت‌‌مهه‌ینسهاختار‌اخیهر‌یهک‌مهاده‌‌‌‌‌‌کهه‌‌یطور‌به.‌ابدی‌یم

‌یهها‌‌تهال‌یاورب زئی‌سهم‌هر‌یک‌از‌‌یها‌حالتنمودارهای‌چگالی‌

فلزی‌و‌سولفور‌نشان‌داده‌شهده‌اسهت.‌در‌اطهراف‌انهرژی‌‌‌‌‌‌یها‌اتم

ولفور‌اتهم‌سه‌‌‌‌pیها‌تالیاورباتم‌فلزی‌و‌‌dفرمی‌سهم‌اوربیتال‌هال‌

‌بیشتر‌است.

‌

 یریگ جهینت
خهوا ‌سهاختاری‌و‌الکترونهی‌‌‌‌خلاصهه‌‌‌طهور‌‌بهدر‌این‌مقاله،‌‌‌‌‌‌

بها‌اسهتفاده‌از‌روش‌‌‌‌‌MoxNb1-xS2گونهه‌‌نیگهراف‌آلیاژهای‌دوبعدی‌

نیهوبیم‌‌‌سهولفید‌‌دیمحاسبات‌اصول‌اولیه‌مهالعهه‌و‌بررسهی‌شهد.‌‌‌‌

‌رسانا‌مهین‌یا‌مادهمولیبدن‌خالص‌‌سولفید‌دیرسانا‌و‌‌یا‌مادهخالص‌

‌ولت‌الکترون‌91/1به‌مقدار‌‌Kبا‌گاف‌نواری‌مستقیم‌واقع‌در‌نقهه‌

هستند.‌در‌آلیاژهای‌ترکیبی‌از‌ایهن‌دو‌عنصهر،‌بها‌افهزایش‌درصهد‌‌‌‌‌‌

میهزان‌‌‌جهه‌یدرنتدر‌سههح‌فرمهی‌و‌‌‌‌پر‌مهینمولیبدن،‌تعداد‌نوارهای‌

‌.ابدی‌یمرسانندگی‌الکتریکی‌آن‌کاهش‌

‌‌
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