
 

 𝑽𝑺𝒆𝟐 یلایهبر تک  یرکرنشتاث 

 2سحر ایزدی ویشکایی ،1ینمیثم باقری تاجا ،1مهدی نجدی                                                  

 ی دانشگاه گیلانی علوم پایهدانشکده 1 

     2 پژوهشکدهی فیریک پژوهشگاه دانش های بنیادی  

 چکیده 

ها بسیار مورد توجه ذاتی موجود در آنخاصیت فرومغناطیسی وو قطبیدگیدلیل داشتن خاصیت مغناطیسی، بهTMDواسطه، ،دیکلکوژنیدهای فلزات

از لحاظ ساختاری این ماده را در و( DFT)ی تابعی چگالیرا با استفاده ازنظریه2VSe یتحقیق خصوصیات مغناطیسی تک لایه ما در این. اندقرارگرفته

نتایج برآمده ازمحاسبات  یک نیمه رسانای اسپینی است. 2Hیک فرومغناطیس و فاز 1T دهد که فاز کنیم. بررسی ما نشان میبررسی می 2H و 1Tدوفاز

 )CT(کوریدمای مغناطش و یابیم کهدر می %13تا0پس با اعمال استرین)کرنش( فلز می باشد، 2VSe -1T دهد تک لایه نظری وتجربی دیگر نشان می

 به میزان کرنش واردشده بستگی دارند.

 متن مقاله 

ها به دلیل ویژگی های خاصی که دارند می توانند در نسل های جدید ترانزیستورها، وسیله های انتشار عکس، منبع TMD در

موفقیت با  2VSهای دو بعدی مانند  TMDاخیرا  [1].های هیدروژنی و دستگاه های اسپینترونیک مورد استفاده قرار گیرند

 مورد استفاده قرار گیرد. مغناطیس ذاتی و برنامه 2VSe مانند  TMDتواند برای بقیه ی  این طرح می [2]. است ستنز شده

لایه  ی زیادی شده است. بررسی سیستمی درمورد الکترونیک وخاصیت مغناطیسی تک های کاربردی بالقوه باعث جذب علاقه

به ما نشان می دهد که   DFTو همچنین اتصال بین کرنش و خواص مغناطیسی به وسیله ی محاسبات  2VS،2VSe های 

    [3].خاصیت مغناطیسی دارند2VSe و2VS تک لایه های 

به  QuantumWiseدر و شدهانجام (GGA)یافتهتعمیموتقریب شیب  PBE موجرای ب لایهتکساختار الکترونیکیمحاسبات 

 تابعی مغناطیس نظریه-ی اسپین محاسبات ساختارالکترونیکی برپایه وآرایش هندسیمحاسبات شامل.تمامیاستاجرا درآمده

×ناحیه بریلوئن با مش  .استانجام شده (DFT)چگالی ، فضای خلا 100Haنگاشت گردید. انرژی برابر  kبرای نقاط  20×120

در طول  در نظر گرفته شد. ev 10−5و معیار همگرایی انرژی  20Aجهت جلوگیری از برهم کنش لایه با تصویرش برابر با 

در نظر گرفته  GP 10−3و بیشینه استرس وارد بر سلول واحد 3eV/Å−10اتم هر ررو وارد ببهینه سازی ساختار بیشینه نی

 است.ه شد

نواری مستقیم است، دارای گافمشخص شده 2Hدر فاز که  2VSe یلایهتک نواریبینید ساختارمی(a)1که در شکلهمانطوری

0.5329ev 0.3939مستقیم نواری غیربالاوگافبرای اسپینevدهد که این ها نشان میپایین است. وجود این گافبرای اسپین



است، مشخص شده1Tدر فاز  2VSe یلایهتک نواریکه ساختار (b)1درشکل اسپینی است.رساناییک نیمه 2Hلایه درفاز تک

 [4]. نواری درآن وجود نداردگونه گافیک فرومغناطیس است چراکه هیچ 1Tلایه در فازدهد این تککه نشان می

 

 

 b) a) 

 

 

 

 

 

 

          و رنگ (spin up)بالارنگ قرمز بیانگر اسپین ست.نشان داده شده ا 1Tفاز  (b)و2H فاز (a) در 2VSe یلایهتک نواریساختار(1شکل 

                است. (spin down)پایین بیانگر اسپین سیاه

اطمینان حاصل کردیم، حال به بررسی تاثیرات کرنش برروی این  2VSe -1Tی لایهکه از فرومغناطیس بودن تکبعد از این

  ایم.نشان داده 2کردیم و نتایج این بررسی را در شکلاعمال  %13تا0کرنش   2VSe -1Tی پردازیم. ما به تک لایهمی لایهتک

  b)         a) a) 

 

 

 

 

 

 

 دارد. کوریدمای  (b) میواناد مغناطش (a) که بروتاثیری 1T_VSe2ی لایهتکبر %13تا0کرنش  اعمالنمودار ( 2شکل           

شود)کرنش  𝜇𝐵 1.480 این تکانهکه تازمانیی مغناطیسی وانادیم با افزایش کرنش، ابتدادهد که تکانهنشان می (a)2شکل

 %2بیشترین افزایش مرتبط به کرنش  و گیردکمتری صورت میبا شیب  و سپس افزایش آن یابدبا شیب تند افزایش می (،4%

هنگامی  ، 2TaSeی لایهدر تک .یابدکاهش می ،ی مغناطیسیو سپس شیب افزایشی تکانه چراکه شیب تندتری دارد، باشدمی

شاهدافزایش %12با افزایش کرنش تا شود امامشاهده نمیTaمغناطیسی اتم یاعمال کنیم تغییرخاصی در تکانه%4که کرنش

-می 𝜇𝐵3.364تا  𝜇𝐵2.966از  Crمغناطیسیی باعث افزایش تکانه 3CrIدر  %10اعمال کرنش تا ].5[ میزان آن هستیم

و  ما ].7[هستیم روروبه 𝜇𝐵4.3 منگنزتای مغناطیسیتکانه اندک با افزایش%10با اعمال کرنش تا   2eaTM در ].6[ ودش

. داثبات کردن  2VS مغناطیسی وانادیم رابراثرکرنش در یهمکارانش نیز تاثیرافزایشی تکانه [1] 



                  ما به روابط زیر نیازمندیم. کوریدمایبرای بررسی 
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که کرنش هنگامی مشخص است، (b)2که درشکلکنیم. همانطوریاستفاده می (2(و)1روابط) کوری ازدست آوردن دمای رایب

( %13تاشود، با افزایش کرنش) k 199.778که این دما کوری پایین آمده تا زمانی( اندکی دمای%1کنیم)کرنش اعمال می

  2MnSe در .شودکوری میموجب افزایش دماییابد. پس در حالت کلی افزایش کرنش کوری با شیب ملایمی افزایش میدمای

دمای کوری با شیب %3با اعمال کرنش Crl3در  [8]. یابدمی افزایش375k تا   330kازکوری ، دمای%5هم با اعمال کرنش

کوری را اعمال شود،کاهش دمای%1که کرنشهنگامی  2Ge Te3 Fe در  ].9[رسدمی51.4kبه  44.4kملایمی افزایش یافته و از

. کندبا شیب کمتری کاهش پیدا می این دما ،%6 باشیب زیادی شاهد هستیم اما با اعمال کرنش تا با  2eaTM در  [10]

. شویممواجه می 440k تا 100kاز  کوریبا افزایش دمای  ،%10اعمال کرنش تا  [7] 

 گیری نتیجه 

صفراست و نشان برابر  1Tبررسی کردیم،گاف نواری در فاز  1T,2Hرا در فازهای 2eVSخواص مغناطیسی DFTکل با  در

تا 0اعمال کرنش از رسانای اسپینی است.دارای گاف نواری است و یک نیمه2Hی فرومغناطیس بودن ساختار و در فاز دهنده

 تاثیرگذار است.  2VSe -1Tلایهتک ودمای کوری وانادیم بر روی مغناطش13%
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