
سًگ قشهض  . سا ًـاى دادُ ؿذُ اػت 1Tفاص 2H  ٍ(b )(a)دسفاص VSe2 ػاختاسًَاسی تک لایِ ی(1شکل
.اػت spin down) (ٍ سًگ هـکی تیاًگش اػپیي پاییي ( spin up)تیاًگش اػپیي تالا 

دس فهاص   VSe2هی تیٌیذ ػاختاسًَاسی تک لایهِ ی (a)1ّواًغَسی کِ دس ؿکل

2H  0.5329هـخق ؿذُ اػت کِ داسای گاف ًَاسی هؼتقینev    تهشای اػهپیي

ٍجَد ایي گاف . تشای اػپیي پاییي اػت 0.3939evتالاٍگاف ًَاسی غیش هؼتقین  

. یک ًیوهِ سػهاًای اػهپیٌی اػهت     2Hّا ًـاى هی دّذ کِ ایي تک لایِ دسفاص 

هـخق ؿذُ اػت، کِ حاکی 1Tػاختاسًَاسی تک لایِ ی  دس فاص  (b)1دسؿکل

یک فشٍهغٌاعیغ اػهت رشاکهِ ّهیو گًَهِ      1Tاص آى اػت، ایي تک لایِ دس فاص

.[4]گاف ًَاسی دسآى ٍجَد ًذاسد

اعویٌاى حاكل کهشدین، حهاب تهِ تشسػهی     تعذ اص ایي کِ اص فشٍهغٌاعیغ تَدى

ایي تک لایِ کشًؾ ها تِ.هی پشداصین 1T-VSe2تاثیشات کشًؾ تشسٍی تک لایِ 

. ًـاى دادُ این2اعواب کشدین ٍ ًتایج ایي تشسػی سا دس ؿکل% 13تا0

 تش %13تا0 کشًؾ اعواب(2شکل 

کٍِتاثیشیVSe2 یلایِتک

ٍاًادین هغٌاعؾ (a)تش 

ٍ (b)داسد کَسیدهای.

 

 ٍ هغٌاعیؼی خاكیت داؿتي دلیل تِ ،TMD، ٍاػغِ، فلضات دیکلکَطًیذّای

 تَجِ هَسد تؼیاس ّا آى دس هَجَد راتی فشٍهغٌاعیؼی خاكیت ٍ قغثیذگی

 تا ساVSe2 ی لایِ تک هغٌاعیؼی خلَكیات تحقیق ایي دس ها .اًذ قشاسگشفتِ

 دس سا هادُ ایي ػاختاسی لحاػ ٍاص (DFT) رگالی تاتعی ی اصًظشیِ اػتفادُ

 یکTفاص کِ دّذ هی ًـاى ها تشسػی .کٌین هی تشسػیTٍ Hدٍفاص

 اصهحاػثات تشآهذُ ًتایج .اػت اػپیٌی سػاًای ًیوِ یک H فاص ٍ فشٍهغٌاعیغ

 تا پغ تاؿذ، هی فلض 1T-VSe2 لایِ تک دّذ هی ًـاى دیگش ٍتجشتی ًظشی

 تِ (Tc)کَسی دهای ٍهغٌاعؾ کِ یاتین هی دس %13تا0(کشًؾ)اػتشیي اعواب

.داسًذ تؼتگی ٍاسدؿذُ کشًؾ هیضاى

تعوین ؿیة ٍتقشیةPBE هَج تشای لایِتکالکتشًٍیکی ػاختاس هحاػثات

تواهی.اػتدسآهذُ اجشا تQuantumWiseِ دس ٍؿذُاًجام(GGA)یافتِ

 یتشپایِ ػاختاسالکتشًٍیکی هحاػثات ٌٍّذػی آسایؾؿاهل هحاػثات

 ًاحیِ .اػتؿذُ اًجام (DFT)رگالی تاتعی ًظشیِ هغٌاعیغ-اػپیي

 تشاتش اًشطی .گشدیذ ًگاؿت k ًقاط تشای 1× 20 × 20 هؾ تا تشیلَئي

100Ha، تا تشاتش تلَیشؽ تا لایِ کٌؾ تشّن اص جلَگیشی جْت خلا فضای  

20A ٍ اًشطی ّوگشایی هعیاس ev        تْیٌِ عَب دس .ؿذ گشفتِ ًظش دس 

 ٍاسد اػتشع تیـیٌِ ٍ        eV/Åّشاتن تش ٍاسد ًیشٍ تیـیٌِ ػاختاس ػاصی

.اػت ؿذُ گشفتِ ًظش دس           GPٍاحذ ػلَب تش

 جذیذ ّای ًؼل دس تَاًٌذ هی داسًذ کِ خاكی ّای ٍیظگی دلیل تِ ّاTMDدس

 ّای دػتگاُ ٍ ّیذسٍطًی ّای هٌثع عکغ، اًتـاس ّای ٍػیلِ تشاًضیؼتَسّا،

هاًٌذ تعذی دٍ ّای TMDs اخیشا[1].گیشًذ قشاس اػتفادُ هَسد اػپیٌتشًٍیک

VS2ی تقیِ تشای تَاًذهی عشح ایي[2].اػتؿذُ ػتٌض هَفقیت تا TMDs  

 کاستشدی ّایتشًاهِ ٍ راتی هغٌاعیغ .گیشد قشاس اػتفادُ هَسدVSe2هاًٌذ

 دسهَسد ػیؼتوی تشسػی .اػت ؿذُ صیادی یعلاقِ جزب تاعث تالقَُ

 اتلاب ّوچٌیي ٍ VS2،VSe2 ّای لایِتک هغٌاعیؼی ٍخاكیت الکتشًٍیک

 هی ًـاى ها تِ DFT هحاػثات ی ٍػیلِ تِ هغٌاعیؼی خَاف ٍ کشًؾ تیي

 [3].داسًذ هغٌاعیؼی خاكیتVS2ٍVSe2 ّای لایِ تک  کِ دّذ

تشسػی کشدین،گاف 1T,2Hخَاف هغٌاعیؼی سا دس فاصّای DFTدس کل تا 

تشاتش كفشاػت ٍ ًـاى دٌّذُ ی فشٍهغٌاعیغ تَدى ػاختاس ٍ  1Tًَاسی دس فاص 

اعواب کشًؾ اص . داسای گاف ًَاسی ٍ یک ًیوِ سػاًای اػپیٌی اػت2Hدس فاص 

تاثیش گزاس  1T-VSe2تش سٍی هغٌاعؾ ٍاًادین  ٍدهای کَسی تک لایِ %13تا 0

.اػت

 تکاًِ دس تغییشخاكی کٌین اعواب%4کشًؾ کِ ٌّگاهی ،TaSe2  ی لایِ تک دس

  افضایؾؿاّذ%12تا کشًؾ افضایؾ تا اها ؿَد ًوی هـاّذTaُ اتن هغٌاعیؼی ی

 یتکاًِ افضایؾ تاعث ،CrI3 دس %10تا کشًؾ اعواب[5].ّؼتین آى هیضاى

 اعواب تا MaTe2  دس[6].ؿَدهی 3.364       تا2.966      اصCrهغٌاعیؼی

 سٍ سٍتِ 4.3    هٌگٌضتا هغٌاعیؼی ی تکاًِ اًذک افضایؾ تا%10تا کشًؾ

 ٍاًادین هغٌاعیؼی یتکاًِ تاثیشافضایـی ًیض ّوکاساًؾ ٍ ها[7].ّؼتین

[1].کشدًذ اثثاتVS2دس ساتشاثشکشًؾ

.ًیاصهٌذین صیش سٍاتظ تِ ها کَسیدهای تشسػی تشای

(1)

(2)

 کِ ّواًغَسی .هیکٌین اػتفادُ (2)ٍ(1)سٍاتظ اص کَسی دهای آٍسدى دػت تشای

 (%1 کشًؾ)کٌین هی اعواب کشًؾ کِ ٌّگاهی اػت، هـخق(b)2دسؿکل

199.778 دها ایي کِصهاًی تا آهذُ پاییي کَسیدهای اًذکی k،افضایؾ تا ؿَد 

 کلی حالت دس پغ .یاتذهی افضایؾ هلایوی ؿیة تا کَسی دهای (%13تا)کشًؾ

 اعواب تا ّنMnSe2دس .ؿَدهی کَسیدهای افضایؾ هَجة کشًؾ افضایؾ

 اعواب تاCrI3 دس .[8]یاتذهی افضایؾ375k  تا330kاص کَسیدهای ،%5کشًؾ

 هی51.4k ت44.4kِاص ٍ یافتِ افضایؾ هلایوی ؿیة تا کَسی دهای%3کشًؾ

 کَسی دهای کاّؾؿَد، اعواب%1کشًؾ کِ ٌّگاهیFe3GeTe2دس .[9]سػذ

 کوتشی ؿیة تا دها ایي،%6تا کشًؾ اعواب تا اها ّؼتین ؿاّذ صیادی تاؿیة سا

دهای افضایؾ تا،%10 تا کشًؾ اعواب تا MaTe2دس .[10]کٌذهی پیذا کاّؾ

.[7]ؿَین هی هَاج440kِتا 100kاص کَسی

[1] Ma, Y., et al. (2012). "Evidence of the existence of magnetism in pristine VX2 monolayers (X= S, 

Se) and their strain-induced tunable magnetic properties." Acs Nano 6(2): 1695-1701.

[2] Feng, J., et al. (2011). "Metallic few-layered VS2 ultrathin nanosheets: high two-dimensional 

conductivity for in-plane supercapacitors." Journal of the American Chemical Society 133(44): 17832-

17838.

[3] Fuh, H.-R., et al. (2016). "Metal-insulator transition and the anomalous Hall effect in the layered 

magnetic materials VS2 and VSe2." New Journal of Physics 18(11): 113038.

[4] Li, F., et al. (2014). "Versatile electronic properties of VSe2 bulk, few-layers, monolayer, 

nanoribbons, and nanotubes: A computational exploration." The Journal of Physical Chemistry C

118(36): 21264-21274.

[5] Chowdhury, S., et al. (2019). "Strain-controlled magnetic and optical properties of monolayer 2 H− 

TaS e 2." Physical Review Materials 3(8): 084004.

[6] Wu, Z., et al. (2019). "Strain-tunable magnetic and electronic properties of monolayer CrI 3." 

Physical Chemistry Chemical Physics 21(15): 7750-7755.

[7] Chen, W., et al. (2020). "Tuning magnetic properties of single-layer MnTe2 via strain engineering." 

Journal of Physics and Chemistry of Solids: 109489.

[8] Kan, M., et al. (2014). "Ferromagnetism in mnx 2 (x= s, se) monolayers." Physical Chemistry 

Chemical Physics 16(10): 4990-4994.

[9] Leon, A., et al. (2020). "Strain-induced phase transition in CrI 3 bilayers." 2D Materials:2053-1583.

[10] Yuan, D., et al. (2017). "Tuning magnetic properties in quasi-two-dimensional ferromagnetic Fe3− 

y Ge1− x As x Te2 (0⩽ x⩽ 0.85)." Materials Research Express 4(3): 036103.

بیست و هفتمین کنفرانس بهاره  فیزیک
1399تیرماه  5-4

VSe2تاثیرکرنش بر تک لایه ی 
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  دانشکده ی علوم پایه ی دانشگاه گیلان
پژوهشکده ی فیریک پژوهشگاه دانش های بنیادی
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 کشًؾ، افضایؾ تا ٍاًادین هغٌاعیؼی ی تکاًِ کِ دّذ هی ًـاى (a)2ؿکل

 افضایؾ تٌذی ؿیة ،تا(%4 کشًؾ)ؿَد             تکاًِ ایي کِ صهاًی اتتذاتا

 تیـتشیي ٍ گیشد هی كَست کوتشی ؿیة تا آى افضایؾ ػپغ ٍ یاتذ هی

 ػپغ ٍ داسد تٌذتشی ؿیة رشاکِ تاؿذ هی %2 کشًؾ تِ هشتثظ افضایؾ

.یاتذ هی کاّؾ هغٌاعیؼی، ی تکاًِ افضایـی ؿیة


