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تـابع   یسـهم موهـوم   ،یکیشکسـت اسـتات   بیضر ک،یالکتريشامل تابع د دیسولفيتنگستن د یکیخواص اپت ،پژوهش نیدر ا -چکیده

کوانتوم اسپرسو  یمحاسبات هبست توسط محاسبات. است آن مطالعه شده یسیو خواص مغناط ياتلاف انرژ فیط ،یکیاپت شکاف ک،یالکتريد

و   xمختلف  يهادر راستا بیترک نیمربوط به ا یکیشکست استات بیانجام شده است. ضرا لیپتانسو با روش شبه یچگال یتابع یهظرن هیبرپا

z ـالکتريتابع د یحاصل از سهم موهوم یکیاپت شکاف همحاسبه شد. انداز 55/2و  66/3معادل  بیترتبه  ولـت  الکتـرون  45/1معـادل   ک،ی

ولـت و  الکتـرون  95/17برابـر بـا    بیترتبه zو  x يدر راستاها يانرژ فاتلا فیحاصل از ط یپلاسمون حجم يانرژ نیچنمحاسبه شد. هم

  دست آمد.ولت بهالکترون 25/17

  

  

  یکیخواص اپت ،یچگال یتابع یهنظر د،یسولفيتنگستن د :يدیکل يهاواژه

 
  

Ab-Initio Study of Optical and Magnetic Properties of Tungsten Disulfide 
 

H. Salehi*, N. Zhulayi Bakhoda and P. Amiri  
 

Department of Physics, Faculty of Science, ShahidChamran University of Ahvaz, Ahvaz, Iran. 
 

Abstract: In this research, the optical properties of tungsten disulfide including dielectric function, the static refractive index, 
the imaginary part of the dielectric function, optical band gap, energy loss spectrum and its magnetic properties have been 
studied. Calculations have been done by using Quantum Espresso package which is based on density functional theory and 
pseudo-potential technique. The static refractive indices of this compound at diffrent x and z directions were calculated 3.66 and 
2.55, respectively. The amount of optical band gap, obtained from the imaginary part of dielectric function, was estimated to be 
1.45 eV. In addition, bulk plasmon energy, obtained from energy loss spectrum at x and z directions, were obtained to be 17.95 eV 
and 17.25 eV, respectively. 
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  مقدمه -1

رسـانا بـا   یـک نـیم   2WSسولفید بـا فرمـول   ترکیب تنگستن دي

نـواري غیرمسـتقیم اسـت. ایـن ترکیـب داراي سـاختار        شکاف

. سـلول واحـد آن   اسـت  mmc3P6/هگزاگونال و گروه فضـایی  

سلول واحد ایـن ترکیـب    )1( اتم است که در شکل ششداراي 

اي سـولفید سـاختاري لایـه   نشان داده شده اسـت. تنگسـتن دي  

پیونــدي  Sهــاي داشــته کــه در هــر لایــه اتــم تنگســتن بــا اتــم

هـاي مجـاور   مربوط به لایـه  S-W-Sکووالانسی دارد. پیوندهاي 

. ]2و  1[ اسـت تر بوده و از جـنس نیـروي وانـدروالس    ضعیف

اي هسـتند  گونههم در این ساختار به انباشته شده روي هايلایه

 هبا یک دور Wهاي که در هر لایه در امتداد محور انباشتگی اتم

شـود  اند، که این موجب مـی قرار گرفته Sهاي تناوب بعد از اتم

. ]4و  3[طـور کامــل از حالــت مسـطح منحــرف شــود   لایـه بــه 

لـز  هـاي ف دهد که اتمهاي مربوط به پراش الکترون نشان میداده

 74/2برابـر   W-Wکوتاه  هدر یک فرم زنجیري زیگزاگی با فاصل

هاي زیگزاگـی  . محاسبات نظري لبه]5[اند آنگستروم قرار گرفته

سولفید نشـان  هاي تنگستن ديلایهبا سولفور فراوان را براي تک

هـاي  هـا داراي حالـت  شود این تک لایـه دهد که موجب میمی

هـاي  کند و ایـن چشـمه  ولید میفلزي باشند که پاسخ نوري تلبه

تواند کاربردهاي زیـادي مثـل ابزارهـاي    نوري با مقیاس نانو می

. رسـم سـاختار نـواري تنگســتن    ]6[الکترونـوري داشـته باشـد    

محاسـباتی کوانتـوم    هسولفید در حالت دوبعدي توسط بسـت دي

 هتو را در نواحی وسیعی از منطق ـ در نوارهاي تو هاسپرسو، پدید

دهد که این قابلیت سـاختار نـواري منجـر بـه     ن میبریلوئن نشا

  .]7[شود هایی در رسانندگی اپتیکی میپاسخ نوري بزرگ و قله

  

  محاسباتی روش -2

شم با استفاده از روش  -محاسباتی معادلات کوهن هدر این بست

اسـاس   هـاي ظرفیـت بـر   پتانسیل و بسط تابع موج الکترونشبه

ــه  ــواج تخــت ب  ــام ــیصــورت خودســازگار ح ــوند ل م . ]8[ش

نـرم و بـا اسـتفاده از     روش فوقمورد استفاده به هايپتانسیلشبه

هاي ظرفیتـی کـه در ایـن    اوربیتال اند.ساخته شده GGAتقریب 

 ،26s، 45d برابر Wمحاسبات از آنها استفاده شده است براي اتم 

ــم   65pو  ــراي ات ــر  Sو ب ــت 23s و 43pبراب  ــاس ــادیر بهین  ه. مق

مورد اسـتفاده در سـاختار هگزاگونـال برابـر بـا       ههاي شبکثابت

ــتروم 23/3 ــتروم 13/65و  a=آنگس ــام   c=آنگس ــت. در انج اس

ریـدبرگ و   1×10-7محاسبات دقت همگرایی انرژي کل برابر با 

مربـوط   هچرخه درنظر گرفته شده است. مقادیر بهین 14با انجام 

ترتیب برابـر  ار بهبه انرژي قطع تابع موج و انرژي قطع چگالی ب

بـرداري از  ریدبرگ محاسبه شـد. نمونـه   400ریدبرگ و  100با 

ــ ــاط   همنطق ــع دســتی از نق ــک توزی ــا ی ــوئن ب ــا  k اول بریل و ب

  صورت گرفت. Γ-Κ-Μ-Γدرنظرگیري مسیر 

  

 نتایج -3

  الکتریکسهم حقیقی تابع دي -3-1

هـاي  براي دستیابی به خواص اپتیکی یک جامد باید رفتار کمیـت 

ختلف برحسب انرژي تابش مـورد بررسـی قـرار گیـرد.     اپتیکی م

الکتریـک مخـتلط   هـاي اپتیکـی، تـابع دي   ترین کمیتیکی از مهم

شروع مناسبی براي دستیابی به سایر خـواص   هاست. این تابع نقط

)1اپتیکـی اســت و از دو ســهم حقیقــی   )e w 2و موهــومی ( )e w 

  :]9[شود داده می ) نشان1( هاست که با رابط تشکیل شده

)1(                      1 2( ) ( ) i ( )e w  e w  e w  

الکتریک ضریب شکست استاتیکی با سهم حقیقی تابع دي هرابط

)است کـه در آن   )2رابطه (صورت به )k w    ضـریب خاموشـی

  :است

 )2(                     2 2
1( ) n ( ) k ( )e w  w  w   

اي الکتریک از اهمیت ویژهصفر سهم حقیقی تابع دي حد بسامد

ضریب شکست استاتیک ترکیـب را   برخوردار است و جذر آن،

  :دهدنتیجه می

)3(                          1n(0) (0) e  

هم برابر و با ثابت  با bو  a ههاي شبکدر ساختار هگزاگونال ثابت

الکتریـک  هاي اصلی تابع ديبراین مؤلفهاختلاف دارند. بنا c هشبک

ــه xx صــورتدر ایــن ســاختار ب yy zze  e  e نتیجــه هســتند .

همسـانگرد اسـت.   yو  xشود ساختار هگزاگونال در راسـتاي  می
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  .)بیانگر اتم گوگرد هستندتر هاي کوچکتر بیانگر اتم تنگستن و کرههاي بزرگکره( سولفیدسلول واحد تنگستن دي -1ل شک
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  (ب)                    (الف)                                                                                                      

  LDA-NCب)  و GGA-NCالف)  :هايدر تقریب zو  xهاي فرودي در راستاي به انرژي فوتونالکتریک نسبت تغییرات سهم حقیقی تابع دي - 2ل شک

  (رنگی در نسخه الکترونیکی)
  

الکتریـک نسـبت بـه    ) تغییرات سهم حقیقی تـابع دي 2( در شکل

  نشان داده شده است. zو  xهاي فرودي در راستاي انرژي فوتون

اتیکی در )، نتایج ضـریب شکسـت اسـت   2( با توجه به شکل

هاي مختلـف همـراه نتـایج دیگـران در     با تقریب zو  xراستاي 

)آورده شده اسـت. قابـل ذکـر اسـت در مـورد سـهم       1( جدول

ــابع دي ــک در راســتاي حقیقــی ت ــه zالکتری ــی ب صــورت تجرب

اي انجام نشده اسـت. عـلاوه بـراین تفـاوت بـین نتـایج       مطالعه

توانـد ناشـی از   دست آمده در این کـار مـی  هاي بهتجربی و داده

 ـ   باشد که خود هاپتانسیلاستفاده از شبه  هناشـی از نـاتوانی نظری

و  همبستگی است -تبادلی هدقیق جمل هتابعی چگالی در محاسب

نتـایج  یافتـه  شـیب تعمـیم   هـاي پتانسـیل شبه شود کهمشاهده می

  دست آوردند.هبهتري ب

ر د هاشود که این نمودارسهم حقیقی دیده می هاياز نمودار

 اي که. در ناحیهاستکمی از انرژي داراي مقادیر منفی  همحدود

1e  ینـدهاي جـذب و   اشـوند و فر منفی است امواج منتشر نمـی

بـا   یافتـه تعمـیم هـاي شـیب   تقریـب  گیرد. دراتلاف صورت می

) و چگــالی موضــعی بــا GGA-NC( پایســته پتانســیل بــارشــبه

هـاي  انـرژي  ترتیـب در ) بـه LDA-NC( تهپایس ـ پتانسیل بارشبه

 x در هر دو راستاي امانهولت سالکترون 25/11و  5/13بالاتر از 

  دهد.نشان می داز خود رفتاري همسانگر zو 
  

  الکتریکسهم موهومی تابع دي -3-2

الکتریک در راسـتاي  نمودار سهم موهومی تابع دي) 3( در شکل

x  وz  با سـاختار نـواري   و همچنین تطابق نمودار سهم موهومی

که در شـکل   طورهمان شده است.آورده  GGA-NCدر تقریب 

تا قبـل از  الکتریک سهم موهومی تابع دينشان داده شده است، 

که این ناشی  استولت داراي تغییراتی آرام الکترون 54/1انرژي 
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  انو مقایسه با نتایج دیگر zو  xدو راستاي  نتایج ضریب شکست استاتیکی در -1 جدول

 ]10کار نظري [  ]12کار تجربی [  تقریب چگالی موضعی
تقریب شیب 

 یافتهتعمیم
  هاي محاسبه شدهکمیت

69/13  82/12  92/17  41/13  
xx

(0)e  

7/3  58/3  23/4  66/3  
xxn  

  به مقدار تجربی نسبت xxnدرصد خطاي   03/1  41/14  24/3  .........................

..........................  176/8  590/10  54/6  
zz (0)e  

.........................  86/2  25/3  57/2  
zzn  
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  (ب)                              (الف)                                                                                         

، ب) تطابق سهم موهومی تابع zو  xهاي فرودي در راستاي الکتریک نسبت به انرژي فوتونالف) تغییرات سهم موهومی تابع دي -3شکل 

  ( رنگی در نسخه الکترونیکی) GGA-NCتقریب الکتریک با ساختار نواري در دي

  

 ياســت و منجــر بــه گــذارها يانــرژکــم يهــااز جــذب فوتــون

 صـورت بـه  یسهم موهوم ،يانرژ نی. بعد از اشودیم ينواردرون

دنبـال آن  جذبی است که به بیانگریابد. این امر اگهانی افزایش مین

 شکاف ها اندازدهد. این انرژي برابر بگذارهاي میان نواري رخ می

نشـان   2Eو  1Eو  0E هـاي نقطه در نمودار با نام سه. استاپتیکی 

دهـد  را نشان می شکافنرژي لازم براي عبور از ا 0E اند.داده شده

انـرژي   2Eو  1E هنقط ـ اپتیکی بلـور اسـت و دو   شکاف بیانگرکه 

دهنـد. از  نیاز براي گذارهاي احتمـالی بعـدي را نشـان مـی     مورد

تـوان راسـتاي   ار سهم موهومی با سـاختار نـواري مـی   تطابق نمود

  اند.گذارهاي احتمالی را دریافت که در شکل مشخص شده

م س ـر LDA-NCدر تقریـب   ي قبـل نمودارها) 4( در شکل

شود نمودار سهم موهومی تا قبـل از انـرژي   مشاهده می .اندشده

اپتیکـی در   شکافولت داراي تغییراتی آرام است. الکترون 95/0

دست آمده از ساختار نواري و چگـالی  هب شکافن تقریب نیز ای

  کند.ها را تأیید میحالت

مشـاهده  ) 4) و (3دو شـکل (  قسـمت (ب) هـر  با توجه به 

 مسیر گذارهاي احتمالی در هر دو تقریب یکسان است. شودمی

دســت آمـده از سـهم موهـومی تــابع    اپتیکـی بـه   شـکاف نتـایج  

طالعـات تجربـی   ري موجود در منوا شکافبا نتایج  الکتریکدي

رسـانایی  و خاصـیت نـیم   ]14و  13، 11و نظري مطابقت دارد [

منظـور انطبـاق   دهـد. بـه  سولفید را نشان میترکیب تنگستن دي

نواري، نمودار ساختار نـواري تنگسـتن    شکافاپتیکی با  شکاف

  ) نشان داده است.5سولفید در شکل (دي

  

  طیف اتلاف انرژي الکترونی -3-3

و از  اسـت الکتریک تلاف، سهم موهومی معکوس تابع ديتابع ا
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  (ب)                              (الف)                                                                                                          

الکتریک با ب) تطابق سهم موهومی تابع دي و هاي فروديالکتریک نسبت به انرژي فوتونلف) تغییرات سهم موهومی تابع ديا -4شکل 

  )یدر نسخه الکترونیک یرنگ( LDA-NCساختار نواري در تقریب 

  

  
  )ه شده است.انرژي صفر منطبق بر انرژي فرمی درنظر گرفت( سولفیدساختار نواري ترکیب تنگستن دي -5ل شک

  

تحریـک   هطیف اتـلاف دربردارنـد   .]15[ آیددست میهزیر ب هرابط

هــا) بــه داخــل هــاي ظرفیــت (پلاســموندســته جمعــی الکتــرون

تـرین قلـه در   هاي اشغال شده در نوار رسانش است. شاخصحالت

کـه   شـود پلاسـمونی شـناخته مـی    هعنوان قل ـطیف اتلاف انرژي به

 بیانگرشود و لاسمون حجمی نامیده میانرژي در این نقطه، انرژي پ

هاي جمعی چگالی بـار در محـیط اسـت. ایـن انـرژي      برانگیختگی

)1منطبق بر بسامدهایی است که )e w  2در آنها منفی و مقـدار ( )e w 

 در شـکل  اتلاف انرژي بزرگ اسـت.  هو بنابراین دامن کوچک است

مربـوط بـه   ولت الکترون 30صفر تا  هدر باز انرژي) طیف اتلاف 6(

رســم  LDA-NCو  GGA-NC هــايدر تقریــب zو  xدو راســتاي 

در  xxبلنـدترین قلـه در راسـتاي     GGA-NCشده است. در تقریب 

ــرژي ــرون95/17 ان ــت الکت ــتاي ول ــرژي zzو در راس  25/17 در ان

سـت،  که چندان هـم دور از انتظـار نی  قرار گرفته است ولت الکترون

زیرا در هر دو راستا در ایـن انـرژي، سـهم حقیقـی منفـی و سـهم       

  .استالکتریک بسیار ناچیز موهومی تابع دي

)4(                            
 

2
2 2
1 2

ε1
eels Im  

ε ε ε

 
    

   w
  

 ـنیـز   LDA-NCدر تقریب   zzو  xxپلاسـمونی در راسـتاي    هقل

 1/20الکتــرون ولــت و  1/21 برابــرهــایی ترتیــب در انــرژيبــه

که چندان هم دور از انتظار نیست، زیـرا   ولت قرار داردالکترون

در هر دو راسـتا در ایـن انـرژي، سـهم حقیقـی منفـی و سـهم        

  .استالکتریک بسیار ناچیز موهومی تابع دي
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  (ب)                  ف)                                                            (ال                                            

  ی)یک(رنگی در نسخه الکترون LDA-NCب) و  GGA-NCالف)  :هايسولفید در تقریبطیف اتلاف انرژي تنگستن دي -6شکل 

  

  هاي مغناطیسی مختلفانرژي کل محاسبه شده در نظم -2جدول 

  هاي مغناطیسینظم  فرومغناطیس  دفرومغناطیسپا  غیرمغناطیس

 (برحسب ریدبرگ) انرژي  - 723278/112  - 723279/112  - 723284/112

  

  خواص مغناطیسی  -3-4

واکنشی که مواد مختلـف بـه میـدان مغناطیسـی از خـود نشـان       

در علامت و بزرگی کمیت پذیرفتاري مغناطیسی، نمود  دهندمی

یدان مغناطیسی رفتار متفاوتی کند و مواد در برابر عبور مپیدا می

دهند. لذا بـرهمین اسـاس مـواد مغناطیسـی را     از خود نشان می

فرومغنـاطیس   و دیامغناطیس، پارامغنـاطیس  هدست به سه توانمی

افـزار  تقسیم کرد. در بررسی خواص مغناطیسی یک ترکیب نـرم 

هـاي فرومغنـاطیس و   کوانتوم اسپرسـو قـادر بـه توصـیف نظـم     

. مــواد فرومغنــاطیس داراي مغناطیــدگی اســتپادفرومغنــاطیس 

ها در جهتی یکسـان رخ  گیري اسپینجهت خود هستند وخودبه

گیـري  دهد اما موادي نیـز وجـود دارنـد کـه در آنهـا جهـت      می

ها در جهـت  ها در یک راستا نیست بلکه نیمی از الکتروناسپین

ه گیرنـد ک ـ آنها در جهت اسپین پایین قرار مـی  هاسپین بالا و بقی

این امر منجر به ایجاد موادي موسوم بـه مـواد پادفرومغنـاطیس    

. در این دسته از مواد مغناطش کـل صـفر اسـت. بـراي     شودمی

هـاي  مشخص شدن حالت مغناطیسی مـاده بایـد در میـان نظـم    

مغناطیسی مختلف پایدارترین حالت سامانه از لحـاظ انـرژي را   

هــاي لــتســولفید در حابرگزیــد. انــرژي ترکیــب تنگســتن دي

) 2فرومغناطیس و پادفرومغناطیس و غیرمغنـاطیس در جـدول (  

  .آورده شده است

ســولفید هــیچ شــود کــه ترکیــب تنگســتن ديشــاهده مــیم

خاصیت مغناطیسی ندارد و درحالـت غیرمغنـاطیس پایـدارترین    

هاي موجـود سـازگاري دارد   که با دیگر داده استحالت را دارا 

ي کـل را در هـر دو حالـت    ها]. همچنین اگر چگالی حالت16[

شـود کـه   فرومغناطیس و پادفرومغناطیس رسم کنیم مشاهده می

گیـري  با درنظر گرفتن میدان مغناطیسـی هـیچ اسـپین و جهـت    

هاي کـل بـراي   خاصی ارجحیت نداشته و نمودار چگالی حالت

اسپین بالا و پایین کاملاً با هم برابر است و هیچ تفاوتی بین آنها 

گیري خاصی اتفاق نیفتاده است. در شـکل  توجود ندارد و جه

هاي کل براي اسپین بالا و پایین در هر ) نمودار چگالی حالت7(

  دو حالت فرومغناطیس و پادفرومغناطیس آورده شده است.

  

  يریگجهینت -4

هـاي اپتیکـی و مغناطیسـی ترکیـب تنگسـتن      در این کار ویژگی

بـا   تـوم اسپرسـو و  محاسـباتی کوان  هسولفید با استفاده از بستدي

هاي مختلف انجام شده است. محاسبات انجام شده رويتقریب
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  (الف)                                                                          (ب)                                               

  ب) پادفرومغناطیسو  الف) فرومغناطیس :هايهاي کلی براي اسپین بالا و پایین در حالتنمودار چگالی حالت -7 شکل

  

دهد کـه ضـریب شکسـت    سولفید نشان میترکیب تنگستن دي

 55/2برابـر بـا    zو در راسـتاي   x ،66/3این ترکیب در راستاي 

ی نشـان  . نتایج مربوط به ساختار نواري و محاسبات اپتیک ـاست

 45/1اپتیکـی   شـکاف رسـانا بـا   دهد که این ترکیب یک نـیم می

ولت است که سازگاري خوبی با دیگر نتـایج تجربـی و   الکترون

دست آمده از خواص اپتیکی حـاکی  نظري موجود دارد. نتایج به

الکتریـک و  از انطباق ساختار نواري با سـهم موهـومی تـابع دي   

اپتیکـی اسـت.    شـکاف با نواري  شکافهمچنین برابري تقریبی 

انرژي پلاسمون حجمی نتیجه شده از طیـف اتـلاف انـرژي در    

ولـت  الکتـرون  25/17و  95/17ترتیب برابر بـا  به zو  xراستاي 
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