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 با ذکر منبع آزاد است.باز نشر این مقاله 
 باشد.می المللیبین 4,0مجوز کریتیو کامنز تخصیص این مقاله تحت  

 یو الکترون يخواص ساختار يرو BN-h هینانو لا یاثر جذب سطح
 هیبا استفاده از اصول اول 2WS ۀیلاتک

  1، بهروز واثقی2، پیمان امیري1مجد زهرا قاسمی، ،1زادهسید فردین تقی

 ، ایرانیاسوج، یاسوج دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 1
 ، ایرانشهید چمران، اهواز دانشگاهگروه فیزیک، دانشکده علوم، 2
  30/07/1397 پذیرش:      30/04/1397ویرایش نهائی:     03/08/1396دریافت: 

  دهیچک
رسی اسپرسو بر کوآنتومو با استفاده از کد محاسباتی  چگالی تابع ۀنظری چارچوب در 2WSنانولایه  روي بر BN-h لایهتک جذب

ساکن با تجربی و ابتدا بهو با استفاده از دو رهیافت نیمه  LDA،GGAهمبستگی شامل -هاي تبادلیشده است. محاسبات با تابع
 نرژيا بینیپیش براي هاي مختلفتابع صورت گرفته تا کارایی vdW-DF2B86Rو  DFT-D2، vdW-DF2 هاي کارگیري تابعبه

 کنش واندروالس تصصیحمنظور اعمال برهمبه .شوند بررسی 2WSو  BN -hبین دو لایه جذب ۀفاصل و جذب مکانیسم جذب،
 vdW-DF2B86Rتقریب  که رسدمی نظراست و به شده بررسی ساکنتجربی و ابتدا بهنیمه رهیافت دو در برد دور پراکندگی نیروي

 و BN-h فحهص دو بین خالص بار انتقال بدون فیزیکی تجربی جذبو نیمه ساکنبه ابتدا دو رهیافت هر .باشد تابع ترینمناسب
2WS  نامتجانس  ترکیب براي هاحالت چگالی و ساختاري الکترونی، خواص همچنین .کنندمی بینیپیشراBN-WS2/h بررسی 

مورد تأیید  نیز تجربی نظراز نقطه که دارد K مستقیم در نقطۀ گاف با ساختاري که سامانۀ مرکب دهدمی نشان نتایج .است شده
  باشد.می

کنش واندروالسالکترونی، جذب فیزیکی، برهمبور، دي سولفید تنگستن، ساختار  تابعی چگالی، نیترید ۀنظری :واژگاندیکل

  مقدمه
ترین عنوان نازكبه 2004سال  معرفی گرافن در با   

نانوساختاري دو بعدي مطالعات فراوانی روي نانو مواد 
خاطر خواص غیرمعمولی آنها انجام شده بعدي بهدو 

و  (TMD)١هاي عناصر واسطه وژنککال. دي]1[ است
مواد دو نانو  ۀاز دست(h-BN)  بورنیترید  هگزاگونال
شان کاربردهاي خاطر خواصباشند که بهبعدي می

. فاکتور ]2-5[ اي در وسایل نانوالکتریکی دارندگسترده
آن اشاره کرد این نانو مواد توان بهمهم دیگر که می

 (CVD)2 شیمیایی بخار رسوب هایی نظیرتوسط روش
                                                        

 مسئول ةسندینو:Taghizadeh@yu.ac.ir  
                                                                           1 Transition Metal Dichalcogenide 

                                                                                               2 Chemical Vapor Deposition 

شوند زیرا نشانی میآسانی لایهبه و مکانیکی ]7-5[
حجمی با نیروي ضعیف هاي مجاور در ساختار لایه

  .]2-4[ یکدیگر متصل هستندواندروالس به
هستند  2MXصورت به TMDفرمول خانواده ترکیبات  

باشد از بین این وژن میککال Xفلز واسطه و  Mکه 
در این  باشد.ترین آنها میمهم 2WSو  2MoSترکیبات 

نیروهاي قوي  درون یک لایه با هايترکیبات اتم
یکدیگر متصل هستند که منجر به پایداري الانسی بهوکو

 شود. در اکثر ترکیباتشیمیایی و گرمایی آنها می

TMD  2همچونWS  هم در تجربه و هم در تئوري
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، نانولایه بهمشاهده شده است که در گذار حالت انبوهه 
 8-11[ ودشگاف غیرمستقیم به گاف مستقیم تبدیل می

اپتیکی  . این خاصیت و دیگر خواص مکانیکی،]4،6و 
و الکترونیکی این دسته مواد کاربردشان را در اپتیک و 

  .]12،13[ دهدالکترونیک افزایش می
و  TMDلایه مدار در تک-کنش قوي اسپینبرهم
کارگیري باعث به 1شدگی اسپین و درهطور جفتهمین

ود که شمی اسپینترونیکهاي این دسته مواد در دستگاه
صورت صورت تئوري و هم بهاین اثر هم به

  .آزمایشگاهی نشان داده شده است
از  2MoSهاي اخیر تحقیقات فروانی در مورد سال در

ها، نسبت به بقیه صورت گرفته است در TMDخانواده 
تواند انتخاب بهتري براي می 2WSکه صورتی

ونیک باشد. کاربردهاي نانوالکتریک و اپتوالکتر
گاف  داراي 2WSلایه اشاره کردیم تک طور که قبلاًهمان

ضروري  است و یک شاخص مستقیم در فرکانس مرئی
باشد علاوه بر این داراي اثر میدان می براي ترانزرسیتور

خواص دیگري چون پایداري گرمایی بالا و نداشتن 
بی مناس شود گزینۀباشد که موجب میپیوند آویزان می

. ]14[ براي کاربردهاي الکترونیکی و اپتیکی شود
هاي بار پذیري کم حاملاین مزایا تحرك رغم همۀعلی

2WS محیط و از نظرالکتریکی تأثیر پذیر نسبت به
هاي اطراف موانعی را بر سر راه ساخت دستگاه

کند که لازم است براي گسترش الکترونیکی ایجاد می
بهبود یابد. یکی از بهترین کیفیت  2WSکاربردهاي 

هاي پوشش دهنده و یا زیر لایه ها استفاده از لایهروش
ی هاي فیزیککه فقط اثر حفاظتی دارد و ویژگی است

در تحقیقات  و همکاران 2نمونه را تغییر ندهد. نینگ
خود متوجه شدند که ساختارهاي نامتجانس واندروالس 

. ]15[ ببخشندتوانند خواص فیزیکی نمونه را بهبود می

                                                        
1 valley 
2 Ning 

 h-BNمطالعات تجربی نیز بیانگر این است که زیر لایه 
هاي متداول نسبت به سایر زیر لایه TMDدر خانواده 

اینکه تحرك  بهتري دارد، از جمله کارایی 2SiOهمانند 
  .]14،16[ یابدهاي بار افزایش میپذیري حامل

ساختار لانه زنبوري  (h-BN)نیترید بور  هگزاگونال
-hشبیه گرافن دارد که به گرافن سفید مشهور است. 

BN  ولتالکترون 5با پهناي گاف بزرگ در حدود 
 ]20[بر خلاف گرافن با گاف نواري صفر  ]19-17[

 h-BNهاي باشد. نانو صفحهعایق الکتریکی می
 چون سطح صاف و قابل انعطاف، لایۀ خواص یکتایی

نازك، استحکام مکانیکی بالا و پایداري شیمیایی و 
این خواص و دیگر  ۀ. در نتیج]2[ گرمایی بالایی دارند

دارد کاربردهاي گوناگون در اپتیک، h-BN خواصی که
رساناي انعطاف پذیر و مواد خود تمیز الکترونیک، نیم

-hهاي هر حال، ترکیب لایه. به]23،24[ شونده دارد

BN  با دیگر مواد دو بعدي نظیر گرافن وTMD ،ها
تجانس واندروالس با خواص جدید ساختارهاي نام

مندان زیادي را سازد و این موضوعی است که علاقهمی
خود جلب کرده کارهاي تجربی و نظري به ةدر حوز

خواص الکترونی و  و همکاران 3. هوانگ]5،262[ است
h-بر روي لایه  2MoSهاي نامتجانس ساختاري نانولایه

BN اندتابعی چگالی بررسی کرده ۀرا با استفاده از نظری 
 2WSهمچون ها TMD. در آزمایشگاه نیز رشد ]19[

هاي متفاوت بررسی و مشاهده شده بر روي زیر لایه
آل براي رشد تواند یک محیط ایدهمی BN-hاست که 

2WS 14،16و27[ باشد[.  
با استفاده از صورت تئوري در اینجا این ایده را به

  کنیم. بررسی میمحاسبات اصول اولیه 
هاي با تقریب (DFT)4 تابعی چگالی ۀامروزه، نظری

معمول تابع تبادلی همبستگی همچون تقریب چگالی 

3 Huang 
4 Density Functional Theory 
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 (GGA)یافته و تقریب شیب تعمیم (LDA)موضعی
جدا  هایی کهکنش دقیق بین اتمقادر به توصیف برهم

باشد. بنابراین لایه قرار دارند، نمیاز یکدیگر در دو 
انرژي و سایر خواص فیزیکی دست آوردن هبراي ب
اي احتیاج داریم که علاوه بر اعمال هاي لایهسامانه

یز را ننیروي قوي پیوندي، نیروي ضعیف واندروالس 
اتفاقی  کاملاً صورت به LDA اعمال کنیم. هر چند نتایج

تا حدودي با نتایج تجربی در توافق است و گزارش 
ت پایه بینی خواص حالدر پیش LDAشده است که 

یح ۀ بین اتمی نسبتاً صحهمچون انرژي بستگی و فاصل
و لذا اعمال تصحیحات دور برد  ]32،33[ کندعمل می

  کنیم.اعمال می  GGAهايرا براي تابع
برد توسط دو  سهم پراکندگی دور DFTدر محاسبات 
د. در شوتجربی و ابتدا به ساکن اعمال میرهیافت نیمه
با اضافه  disEتجربی تصحیح انرژي تجربی رهیافت نیمه

دست آمده از حل خودسازگار هکردن مقدار انرژي ب
DFTE 43[ آیددست میبا استفاده از رابطۀ زیر به[:    

1                        disDFTDDFT EEE  

  :آیددست میهزیر ب ۀاز رابط disEکه 

 

)(
1

1 1
6
6

6 ijdmp

N

i

N

ij ij

ij

dis Rf
R
CsE

at at

 


 


  

6s  یک ثابت جهانی است وtaN،ijC6 وijR ترتیب به
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  .  ]29و34[هاي واندروالس استجمع شعاع 0Rو در آن 
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در انرژي کل در رهیافت دوم، تصحیحات غیرموضعی 
ساکن به فرم زیر در نظر گرفته از محاسبات ابتدا به
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بر  2WSدر این مقاله خواص الکترونی و ساختاري 
کنیم. در این کار توجه را بررسی می h-BN ۀروي لای

h-با نانولایه  2WSکنش بین نانولایه اصلی ما به برهم

BN مختلف تبادلیهاي است. در ابتدا کارایی تابع-
تعادلی  ۀبینی انرژي جذب و فاصلهمبستگی براي پیش

ایم. سپس، ساختار نواري سامانۀ مرکب را بررسی کرده
نامتجانس را محاسبه  ۀهاي کل سامانو چگالی حالت

  ایم.کرده
 روش محاسباتی

با استفاده از  BN-hو  2WSهاي سازي نانولایهشبیه   
انجام شده که در  ]28[اسپرسو  کوآنتوممحاسباتی  ۀبست

تابعی چگالی و بسط تابع موج  ۀچارچوب نظری
   باشد.هاي ظرفیت بر اساس امواج تخت میالکترون

کنش واندروالس از منظور در نظرگرفتن اثرات برهمبه
 تجربی استفاده شدهساکن و نیمهدو رهیافت ابتدا به

تجربی براي اعمال تصحیح است. در رهیافت نیمه
 استفاده شده است DF2-DFغیرموضعی از تقریب 

هاي . در رهیافت ابتدا به ساکن نیز تابع]29[
کار به vdW-DF2B86Rو   vdW-DF2واندروالس

کنش . براي جلوگیري از برهم]30و31[ برده شده است
انگستروم در نظر گرفته  20ها خلاء در حدود بین لایه

مدار در ترکیبات که -کنش اسپینبرهماثر  شده است.
د. باشباشند مهم میداراي عنصر یا عناصر سنگین می

مدار و تصحیح واندروالس -اعمال همزمان دو اثر اسپین
ذیر پاسپرسو امکان کوآنتومساکن در برنامه ابتدا به

٢ 
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بدون اثر  LDAنیست. از این رو این اثر در تقریب 
بعد از انجام  .واندروالس در نظرگرفته شده است

و  2WSهاي همگرایی ثابت شبکه بهینه ساختار تست
BN-h ترتیب بهÅ 50/2  وÅ 18/3 دست آمده است. هب

است.  BN-hبزرگتر از  2WSاز آنجایی که ثابت شبکه 
هاي از اتم 2×2×1جهت ایجاد ابرسلول مناسب، شبکه 

2WS  اتم  4که شاملW  اتم  8وS همراه باشد بهمی
177ايشبکه  هاي از اتمBN-h  تا  7که شامل
نظر گرفته شده است.  باشد درمی Nتا اتم  7و  Bاتم 

ماند و عدم بدون تغییر می 2WS ۀدر نتیجه ثابت شبک
شود که قابل می درصد 4تنها  h-BNتطابق ثابت شبکه 

مده دست آهباشد. ساختار تعادلی بصرف نظر کردن می
آمده است. براي  1نامتجانس در شکل ۀلایاز ترکیب دو 

دست آوردن انرژي جذب، محاسبات خود سازگار هب
لایه و مرکب در ابر سلول هاي تکبراي تمام حالت

یکسان انجام شده است. مقدار انرژي قطع بسامد توابع 
نظر  ریدبرگ در 100هاي ظرفیت موج تخت الکترون

ن اول بریلوئ ۀگرفته شده است. نمونه برداري از منطق
 1پک-روش مونخورستبه ٩×٩×١با توزیع یکنواخت 

صورت گرفته است. از آنجایی که هر دو ترکیب 
باشند محسبات بدون نظر گرفتن غیرمغناطیسی می

 محاسبات اسپین پلاریزه انجام شده است.

       
h2WS/-نما از الف: بالا و ب: جانبی ساختار نامتجانس  .1شکل

BN.    

                                                        
1 Monkhorst-pack 

  
 گیريبحث و نتیجه

خواص الکترونی و ساختاري محاسبه  1در جدول   
 ، eqdهاي مختلف آورده شده است. شده توسط تابع

 BN-hو  2WSهاي جذب تعادلی بین لایه ۀفاصل
 adsEدهد و مقدار گاف انرژي را می gapEباشد. می

زیر براي  ۀمعرف انرژي جذب است که توسط رابط
  شود:تعریف می اي نامتجانسلایهساختار دو

           WS2  E-BNE-WS2-BN=EadsE                   6 
ترتیب انرژي کل به WS2Eو  BNE بالا ۀدر رابط

 BNE- باشند ومی 2WSو  BN-hهاي منزوي سامانه

WS2 باشدهاي مرکب از دولایه مینیز انرژي کل سامانه.  

گاف  gapEحسب انگسترم، فاصلۀ جذب تعادلی بر eqd .1جدول
h- ۀبر روي لای 2WSمینیمم انرژي جذب  adsEانرژي و 

BNد. باشولت میها الکترونباشد. واحد انرژي در تمام قسمت.می
 :ج  LDA+SOC:، ب LDA:تقریب مختلف الفنتایج حاصل شش 

PW91 ساکن.دو تابع از روش ابتدا به :ه تجربینیمه :د  
 

Functional 
WS2 on h-BN 
deq Egap Eads 

LDA 3/18 1/72  -.0/510 

LDA+SOC 3/18 1/40 -0/3167 
PW91 _ 

 
_ 0/228 

DFT-D2 3/20 1/80 -0/866 

vdW-DF2 3/52 1/46 -0/598 

vdW-
DF2B86R 

3/40 1/65 -0/658 

  

  انرژي و هندسه جذب
هاي با تقریب (DFT)2تابعی چگالی ۀامروزه، نظری   

همبستگی همچون تقریب چگالی معمول تابع تبادلی 
 (GGA)یافته و تقریب شیب تعمیم (LDA)موضعی
دا از هایی که جکنش دقیق بین اتمتوصیف برهمقادر به

2 Density Functional Theory 

 الف ب

d 
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 باشد. بنابراین برايیکدیگر در دو لایه قرار دارند، نمی
انرژي و سایر خواص فیزیکی دست آوردن هب

مال اي احتیاج داریم که علاوه بر اعهاي لایهسامانه
یز را ننیروي قوي پیوندي، نیروي ضعیف واندروالس 

اتفاقی  صورت کاملاً به LDA اعمال کنیم. هر چند نتایج
تا حدودي با نتایج تجربی در توافق است و گزارش 

بینی خواص حالت پایه در پیش LDAشده است که 
یح ۀ بین اتمی نسبتاً صحهمچون انرژي بستگی و فاصل

و لذا اعمال تصحیحات دور برد  ]32و33[ کندعمل می
  کنیم.اعمال می GGAهاي را براي تابع

سهم پراکندگی دور برد توسط دو  DFTدر محاسبات 
. در شودساکن اعمال میتجربی و ابتدا بهرهیافت نیمه
با   dis Eتجربی تصحیح انرژي تجربی رهیافت نیمه

دست آمده از حل هاضافه کردن مقدار انرژي ب
 آیددست میبا استفاده از رابطۀ زیر به DFTEخودسازگار 

]34[:    

1                       disDFTDDFT EEE  
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6s  یک ثابت جهانی است وtaN،ijC6 وijR ترتیب به

ها در سامانه، ضریب پراکندگی براي جفت تعداد اتم

باشند. براي اجتناب از و فاصلۀ بین اتمی می ijاتم 

 شود صورت زیر تعریف میبه dmpfتکینگی تابع میرایی

  .  ]29و43[ هاي واندروالس استجمع شعاع 0Rو در آن 
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در انرژي کل در رهیافت دوم، تصحیحات غیرموضعی 
فرم زیر در نظر گرفته ساکن بهاز محاسبات ابتدا به

  : ]35[ شودمی
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ها نقش کنش واندروالس بین اتمهماز آنجایی که بر
الکترونی  ساختاري ومهمی در تعیین خواص 

ما توجه خود را  هاي جدا از هم دارد،هاي با لایهسامانه
هاي عنوان تابعی از فاصلۀ بین لایهانرژي جذب بهبه
2WS  وBN-h .کنیم انرژي جذب برحسب معطوف می

و  LDA, GGAهاي مختلف فاصلۀ جدایی توسط تابع
vdW آورده شده است. 2در شکل  

 dجدایی ۀتابعی از فاصل BN-h/2WS. انرژي جذب 2شکل
و  LDA, GGA, DFT-D2هاي مختلف دست آمده توسط تابعهب

  vdW.هايدو تابع از تابع
 دستهجذب و گاف انرژي ب ۀانرژي جذب، فاصل کمینه

هاي آورده شده است. بر طبق انرژي 1آمده در جدول
 .دهدها نشان نمیجذبی بین لایه GGAجذب تقریب 

در مقدمه توضیح داده شده بود  طور که بیشترهمان
ب دست آید. هر دو تقریرفت که این نتیجه بهانتظار می

LDA  وvdW کنند رفتار فیزیکی مشابهی را تداعی می
 ۀکوچک و فاصلمقادیر انرژي جذب نسبتاً توجه بهبا 

 Å  4/3بزرگ در حدود اي نسبتاً جذب تعادلی بین لایه

٢ 
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 باشد. اینفیزیکی میدر این دو رهیافت، جذب از نوع 
تصادفی است و انتظار  کاملاً  LDAموفقیت تقریب 

گذیده بودن این تابع نتایج رفت که با وجود جايمی
داشته باشد. بایستی توجه شود  GGAبدتري نسبت به 

ها یهبین لا ۀهاي ذکر شده وقتی فاصلکه در همه تقریب
ژي رشود، مقادیر مثبتی از انتعادلی می ۀکمتر از فاصل

اي هآید که نشان دهنده دافعه بین اتمدست میجذب به
 اشد. بباشد که ناشی از اصل طرد پائولی میدو لایه می

بعد از بهینه سازي ساختار، هندسۀ جذب با توجه 
بررسی شده  BN-hو  2WSفاصله تعادلی بین دو لایه به

شود مشاهده می 1طور که از جدولاست. همان
ها لایه بین ۀساکن فاصلابتدا به تصحیحات واندروالس

ربی تجهاي چگالی موضعی و نیمهتقریب را بزرگتر از
کند. علاوه بر این، بین دو تابع واندروالس، بینی میپیش
اي قادیر بزرگتري از فاصله بین لایهم vdW-DF2تابع 

مقادیر  vdWکند. مطالعات قبلی با تابع بینی میرا پیش
 42/3 را در حدود TMD/BN هفاصلۀ بین لایۀ سامان

که این مقدار نزدیک به  ]19[ اندبینی کردهپیش انگسترم
 vdW-DF2B86Rبینی شده توسط تابع مقدار پیش

-vdWرسد که تابع باشد. از این رو به نظر میمی

DF2B86R اي براي فاصلۀ بین لایه بینی بهتريپیش
عمل آمده توسط دیگران هاي بهبررسیدارد. با توجه به

در توصیف  vdW-DFنیز نشان داده شده است که تابع 
تی درسها روي صفحات بهها و مولکولفاصلۀ بین لایه

  .]32و36[ کندعمل نمی
ه هاي ما، تقریب شیب تعمیم یافته قادر ببر طبق بررسی

قیت موف جذب نیست در صورتی که توصیف مکانیسم
 کنش بینبرهم تقریب چگالی موضعی در توصیف

 LDAتصادفی است. بنابراین در تقریب  ها کاملاً لایه
باشد. به اعمال تصحیحات واندروالس نمی احتیاجی
روش هاي مربوط بهکه از تقریب DFT-D2تصحیح 

 جذب ۀتجربی است مقادیر انرژي جذب و فاصلنیمه

یب کند هر چند که از تقریب شبینی نمیخوبی پیشرا به
صحیح که تکند، در حالیخیلی بهتر عمل می تعمیم یافته

بینی پیش vdW-DF2B86Rواندروالس در تقریب 
امتر انرژي جذب و فاصله قابل قبولی براي هردو پار

بر  BN-h/2WSها دارد. در ساختار نامتجانس بین لایه
ژي جذب و فاصلۀ انر vdW-DF2B86Rمبناي تابع 

انگسترم  40/3ولت و الکترون -658/0ترتیب جذب به
  باشند.می

 2WSهاي اپتیکی گاف نواري لایه گیريبر طبق اندازه
رشد داده شده است از نوع  h-BNکه روي زیر لایه 
. ]04و14[ ولت استالکترون 01/2مستقیم و برابر با 

با گاف نواري پهن اثر ضعیفی روي  h-BNبنابراین 
دارد. گاف انرژي ساختار  2WSلایه ساختار تک

لایه برابر با گاف انرژي تک BN-h/2WSنامتجانس 
2WS دست آمده از هباشد. از طرفی انرژي گاف بمی

لایه نزدیک به انرژي گاف تک DF2B86R-vdWتابع 
2WS کنش ضعیف باشد که نشان دهنده یک برهممی

  باشد.می NB-hو  2WSبین دو لایه 
 vdW-DF2B86Rدر نهایت، بنا بر دلایل ذکر شده 

براي بررسی خواص الکترونی ساختار بهترین تابع 
  باشد. نامتجانس مورد مطالعه در این مقاله می

  
  ها ساختار الکترونی و چگالی حالت

ی ساختار دست آوردن خواص الکترونهبراي ب   
 تواننامتجانس از بین ساختارهاي متفاوتی که می

م که ایتشکیل داد پایدارترین ساختار را انتخاب کرده
 الف و ب نشان داده شده است1ساختار در شکلاین 

در  Bهاي اي است که اتمگونه. این ساختار به]19[
نیز در  Sهاي اند و اتمقرار گرفته S-W-Sوسط حلقه 

قرار دارند. بر مبناي ساختار بهینه  BNوسط پیوند 
انگسترم و متوسط طول پیوند  4/3ها بین لایه ۀفاصل
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انگسترم  45/2و  39/1ترتیب به S-WRو N-BR براي 
  باشد.می

 2WSبراي شناسایی تغییرات در سامانۀ مرکب نسبت به 
لایه هاي تکمنزوي، ساختار نواري و چگالی حالت

2WS ،لایه تکBN-h  و سامانۀ مرکب شامل نانولایه
2WS  جذب سطحی شده بر روي نانولایهBN-h  را

هاي حالتایم. ساختار نواري و چگالی محاسبه کرده
ترتیب به 4و  3در شکل BN-hو  2WSلایه کل تک

ها تراز انرژي فرمی در آورده شده است. در تمام شکل
دست آمده نشان هصفر قرار داده شده است. نتایج ب

رسانا است که در آن گاف نیم 2WSلایه دهد که تکمی
ولت است. الکترون 7/1مستقیم و مقدار گاف برابر با 

ماکزیمم نوار  2WSعبارت دیگر در گاف مستقیم به
 در (CBM)4و مینیمم نوار رسانش  (VBM)3ظرفیت 

قرار دارند که با نتایج تجربی و نظري  Kنقطه تقارنی 
. نمودار چگالی ]8-10و41-39[ دیگران توافق دارد

دست آمده را تأیید ههاي کل نیز مقدار گاف بحالت
ها نوع گاف چگالی حالتکند. ولی از روي نمودار می

دست آمده در دو هآید. مقدار انرژي گاف بدست نمیهب
-hو  WS2براي هر دو لایه  GGAو LDAتقریب 

BN آورده شده است. 2در جدول  

  
vdW-در تقریب  2WSلایه ها و ساختار نواري تکچگالی حالت .3شکل

DF2B86R. 

                                                        
3 Valance Band Maximum 

 h-BNدهد که نتایج حاصل از این تحقیق نشان می
 CBM وVBM عایق با گاف غیر مستقیم است. 

  اند.  قرار گرفته Γو  Kترتیب در نقاط به

  
-vdWدر تقریب  h-BNلایه ها و ساختار نواري تکچگالی حالت .4شکل

DF2B86R. 

و  N-Bدر پیوند  2spیونی  هیبریداسیون نسبتاً  وجود 
-hشود که این میعدم وجود تقارن وارونی منجر به

BN عایق با گاف بزرگ بشود بر خلاف گرافن تبدیل به
ار این گاف در نمودار که گاف انرژي آن صفر است. مقد

 و LDAشود. هر دو تابع ها نیز دیده میچگالی حالت
GGA ی مقدار کنند ولبینی میگاف را غیر مستقیم پیش

  باشد.بزرگتر می GGAگاف در تقریب 
 

  .BN-hو  2WSلایه مقادیر گاف انرژي تک .2جدول
(eV)gapE     

 LD
A 

GG
A 

Ref Exp 

2WS 70/1  77/1  ،]9[659/1 
]8[82/1  

]11[95/1،
]10[05/2  

h-BN 60/4 78/4 ،]19[64/4 
]02[71/4  

]24[95/5 

  
h-در حضور زیر لایه  2WSدر ادامه ساختار الکترونی 

BN شود. تقریب مورد استفاده در این بررسی می
 vdW-DF2B86Rاشاره شد  قبلاً  طور کهقسمت همان

علت باشد. از آنجایی که مکانیزم پیوند بین دو لایه بهمی

4 Conduction Band minimum 
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 باشد ونیروي ضعیف واندروالس از نوع فیزیکی می
ها وجود ندارد از این رو انتقال بار خالص بین صفحه

انتظار داریم که ساختار نواري سامانه نامتجانس حاصل 
هاي منزوي باشد. ترکیب دو ساختار نواري سامانه

. کندید میأئمحاسبات ساختار نواري این مطلب را ت
در امتداد مسیر  5در شکل BN-h/2WSساختار نواري 

Γ-K-M-Γ .نشان داده شده است  

  
در  BN-h/2WSها و ساختار نواري ساختار چگالی حالت .5شکل

 .vdW-DF2B86Rتقریب 

ولت الکترون 65/1ساختار مرکب گاف مستقیم با مقدار 
باشد. می 2WSمشابه با مورد  دارد که تقریباً  K ۀدر نقط

 این نتایج با کارهاي تجربی دیگران در توافق است
  .]37و38[

  
در تقریب  BN-h/2WSهاي کل ساختار چگالی حالت .6شکل

vdW-DF2B86R  ه اربیتال بو بیشترین مشارکت مربوطd  اتم
W آبی رنگ ۀنشان داده شده با ناحی.   

هاي موجود در هاي جزئی اتمهاي چگالی حالتبررسی
در نواحی  دهد که بیشترین مشارکتساختار نشان می

اتم  dاربیتالنوار رسانش و ظرفیت مربوط بهبه نزدیک
W باشد.می  

ثیر چندانی روي ساختار الکترونی أت BN-h ۀبنابراین لای
2WS کند و عمل میحفاظتی  ۀعنوان لایندارد و به

 ۀهاي همچون لایبا داشتن ویژگی h-BN لایۀطور همین
نازك، سطح صاف و قابل انعطاف و پایداري شیمیایی 

 2WS ا گزینه مناسبی جهت ترکیب با لایۀو گرمایی بال
یز نشان داده شده است باشد. در مطالعات تجربی نمی

ها همچون دیگر زیر لایهنسبت به BN-h که زیر لایۀ
2SiO 37[ دهدزبري سطح را کاهش می[.  

  گیري نتیجه
 تابعی چگالی جذب ۀدر این مقاله با استفاده از نظری   
بررسی شده است.  BN-hبر روي زیر لایه  2WS ۀلای

ی هاي مختلف تابع تبادلی همبستگمحاسبات با تقریب
منظور اعمال انجام گرفته و به GGAو  LDAهمچون 

حیح تصپراکندگی دور برد مربوط به نیروي واندروالس 
میم یافته با دو مربوطه را بر روي تقریب شیب تع

تجربی انجام شده است. ساکن و نیمهرهیافت ابتدا به
دهد ولی بعد جذبی بین دو لایه نشان نمی GGAنتایج 

از اعمال نیروي هر چند ضعیف واندروالس جذب 
نیز تا حدودي LDA ها مشهود است. فیزیکی بین لایه

هاي مختلف بررسی از میان تابعدهد. را نشان می جذب
 وDFT-D2) vdW-DF2B86R vdW-DF2, شده

(LDA  تابع جدیدvdW-DF2B86R بینی بهتري پیش
جذب و انرژي جذب دارد از این  ۀبراي هر دو فاصل

رو خواص ساختاري و الکترونی را با این تقریب 
در  BN-h/2WSایم. ساختار نامتجانس بررسی کرده

دهد باشد. نتایج نشان میتقیم میداراي گاف مس K ۀنقط
مناسب و محافظ  ۀلایتواند زیرمی h-BN ۀلایکه تک

اي کاربرد طور گستردهباشد که به 2WSبراي نانولایه 
   دهد. آن را در الکترونیک و اپتیک افزایش می

  گزاريسپاس
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مراتب تقدیر و تشکر صمیمانه  این مقاله نویسندگان   
استفاده از امکانات پردازشی مرکز ابررایانش  ، برايخود

نماید. این مرکز تحت ملی شیخ بهایی را اعلام می
حمایت معاونت علمی و فنآوري ریاست جمهوري و 

 باشد.دانشگاه صنعتی اصفهان می
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