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The present study investigates the effect of point defects in the 
structure of monolithic tungsten disulfide (WS2) using basic 
principles. This study was performed on six vacancies to investigate 
their effects on the electronic and magnetic properties of WS2 
monolayer. The structure under study was a supercell with 36 atoms 
and the atomic positions were optimized. In the present study, density 
functional theory calculations were performed within the framework 
of local density approximation. Structural analysis of this material 
showed that the WS2 monolayer had a direct band gap of 1.89 eV. The 
simulation results illustrated that depending on the type of defects in 
the structure and their position, the behavior of the structure can 
change from semiconductor to quasi-metal and non-magnetic to 
magnetic. For instance, the removal of one tungsten atom leads to the 
metallization and magnetization of the structure. Moreover, the 
bandgap energy of the WS2 monolayer decreased in the absence of one 
sulfur atom.  In addition, there was a transition from direct to indirect 
semiconductors and a reduction in the energy of the band gap in 
comparison with its pristine. These cases indicate that the presence of 
defects in semiconductor nanostructures paves the way for the 
application of such nanostructures in tunable electronics, optical 
electronics, and spintronics. 
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EXTENDED ABSTRACT 

Introduction 

Today, the range of two-dimensional material families is expanding. Its first member is 
graphene with a honeycomb structure, which was developed in 2004. Other members of the 
two-dimensional material include silicene, germanene, phosphorene, and transition metal 
dichalcogenides (TMDCs). Recently, activities have started in the field of low-dimensional 
materials of intermediate metal dicalcogenides. TMDC materials have the formula MX2, in 
which M is the transition metal of group VIB (such as Mo and W) and X is collagen such as S. 
These materials have layer structures in the form of X-M-X that have strong bonds within 
the layer and adjacent plates are connected to each other with weak van der Waals force. 
The existence of a weak bond between the layers makes it possible to produce two-
dimensional structures easily. Significant band gaps (1-2 eV) and high Ion / Ioff ratios in 
TMDC materials also distinguish them from intrinsic graphene, which lacks band gaps.  

Methodology 
The present study investigated the effect of point defects in the structure of monolithic 

tungsten disulfide (WS2) using basic principles. This study was performed on six vacancies 
to investigate their effects on the electronic and magnetic properties of WS2 monolayer. The 
structure under study was a supercell with 36 atoms and the atomic positions were 
optimized. In addition, the density functional theory calculations were performed within the 
framework of local density approximation. Structural analysis of this material showed that 
the WS2 monolayer had a direct band gap of 1.89 eV. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 
Figure 1. The structure of single-layer WS2. The sulfur and tungsten atoms are shown as yellow and 

blue color, respectively. a) Top view and b) side view. 

 
The electronic, magnetic, and optical properties of monolayer tungsten disulfide in the 

absence of one sulfur atom, two sulfur atoms, one tungsten atom with one sulfur atom, one 
tungsten atom, two sulfur atoms with one tungsten atom in two neighborhoods, and 
heterogeneity were studied. 
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Figure 2. Structure of tungsten disulfide with the presence of point defects. a) one sulfur atom vacancy, 
b) double sulfur vacancies, c) one tungsten atom and one sulfur atom vacancies, d) one tungsten atom 
vacancies, e) removal of one tungsten atom and two dissimilar sulfur atoms, f) removal of one 
tungsten atom and two neighboring sulfur atoms. 

 

The study of these structures was performed using calculations of basic principles and 
based on density functional theory with local density approximation. The results showed 
that the implemented structure of monolayer tungsten disulfide had a direct band gap with 
an energy of 1.89 eV. 
  

 
Figure 3. a) The band structure of WS2, b) The transmission spectrum, and c) The imaginary and real 

part of the dielectric function of this structure. 

 
It was also observed that the imaginary part of the dielectric function spectrum of this 

structure had the first maximum in the band gap. This suggests that monolayer tungsten 
disulfide can provide good optical property for use in the visible light frequency range. 
Structural defects such as point defects strongly affect the properties of nanostructured 
semiconductors. 

Our calculations in this regard showed that the absence of sulfur atoms, in addition to 
reducing the energy of the band gap relative to the defective structure led to a transition 
from the direct to the indirect bandgap.  
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Figure 4. a) The band structure of the single-layer WS2 with the removal of a sulfur atom b) The 

transmission spectrum and c) The imaginary and real part of the dielectric function of this structure.  

 

In addition, the absence of a tungsten atom in the study device led to a transition from 
semiconductor to metal.   
  

 
Figure 5. Removal of a tungsten atom in the tungsten disulfide structure a) band structure, b) transmission 

spectrum, and c) imaginary and real part of the dielectric function of the defective WS2 structure. 

 

The removal of one tungsten atom and two heterogeneous sulfur atoms also maintained 
the semiconductor behaviour of the structure. The band gap energy was equal to 0.027 eV 
and was direct. In this structure, the maximum imaginary part of the dielectric function 
occurred around the band gap energy, and due to the symmetry of the upper and lower spin 
states, the structure was non-magnetic. 
 
 

  
Figure 6. Effect of vacancy of one tungsten atom with two sulfur atoms dissimilar on a) band structure, b) 

transmission spectrum, and c) imaginary and real part of the dielectric function of this structure. 

 
The removal of one tungsten atom and two neighboring sulfur atoms caused the 

bandgap to be indirect, and due to the asymmetry of the upper and lower spins, the material 
had a magnetic behavior and the bandgap was equal to 0.05 eV and 0.083eV for the upper 
and lower spins, respectively. 
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Figure 7. Effect of a tungsten atom with two sulfur atoms adjacent to the tungsten atom on a) band 

structure, b) transmission spectrum, and c) imaginary and real part of the dielectric function of the 
structure under study. 

 
The simulation results showed that the study of the effect of point defects in the structure 

of tungsten disulfide can provide useful information for the design of nanoelectronic and 
optoelectronic devices in the future. 

Conclusion 
The simulation results demonstrated that depending on the type of defects in the 

structure and their location, the behaviour of the structure can change from 
semiconductor to metal and non-magnetic to magnetic. For example, the removal of the 
tungsten atom led to the metallization of the material and the magnetization of the 
structure. Furthermore, the bandgap energy of the WS2 monolayer decreased in the 
absence of a sulfur atom. These cases indicate that the presence of defects in 
semiconductor nanostructures paves the way for the application of such nanostructures 
in tunable electronics, optical electronics, and spintronics. 
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 چکیده   اطلاعات مقاله 

    ی پژوهشمقاله  مقاله:  نوع

 

نقص  تأثیر  مطالعه  به  نقطه پژوهش حاضر  تنگستن دی های  ساختار  در  سولفید ای 
جای پردازد. این بررسی بر روی شش نقص تهیکارگیری اصول اولیه می لایه با بهتک
لایه  تک   2WSها بر خواص الکترونیکی و مغناطیسی  منظور بررسی تأثیرات آن و به

می  بررسی  که  ساختاری  است.  گرفته  با  انجام  ابرسلولی  و   36گردد  است  اتم 
های اتمی نیز بهینه شدند. محاسبات نظریه تابعی چگالی در این مطالعه در موقعیت 

دهد انجام شد. آنالیز ساختاری این ماده نشان می   چارچوب تقریب چگالی موضعی
ولت   -الکترون 89/1 سولفید دارای شکاف نوار مستقیم و برابر بالایه تنگستن دی تک
شبیهمی  نتایج  می باشد.  نشان  نقصسازی  نوع  به  بسته  در دهند  شده  ایجاد  های 

آن  مکانی  موقعیت  و  می ساختار  ساختار  رفتار  نیمه ها،  از  و تواند  فلز  به  هادی 
به  منجر  تنگستن  اتم  مثال، حذف  برای  کند؛  تغییر  مغناطیسی  به  غیرمغناطیسی 

نوار فلزی شدن ماده و مغناطیسی شدن ساختار می  انرژی شکاف  شود. همچنین، 
2WS   هادی یابد. علاوه بر این، گذاری از نیمه لایه در غیاب اتم گوگرد کاهش می تک

مستقیم به غیرمستقیم و کاهش انرژی شکاف نوار نسبت به ساختار بدون نقص دیده 
نانوساختارهای می  در  نقص  وجود  که  است  موضوع  این  بیانگر  موارد  این  شود. 
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 مقدمه
انحصار حامل  از  برخاسته  نوری  و  الکترونیکی  برجسته  بودن خواص  دارا  دلیل  به  دوبعدی  توجه ساختارهای  ها، 

اولین عضو آن، گرافن دارای اند. امروزه دامنه خانواده مواد دوبعدی رو به گسترش است.  پژوهشگران را به خود جلب کرده 
. از دیگر اعضای مواد دوبعدی [ 1] ساختند    2004گایم و کنستانتین نووسلوف در سال  که آندره   زنبوری است ساختاری لانه 

هایی در تازگی فعالیت اشاره کرد. به  ( 1TMDCsتوان به سیلیسن، ژرمانن، فسفرن و دی کالکوژنایدهای فلز واسطه ) می 
هستند   2MX ، دارای فرمول TMDC. مواد  [ 5- 2]  کالکوژنایدهای فلزات واسطه آغاز شده است بعدی دی زمینه مواد کم 

باشد. این مواد در حالت توده می  Sیک کالکوژن نظیر    X( و  Wو  Mo)مانند   VIBفلز واسطه از گروه   M که در آن 
نیروی لایه هستند که پیوند درون   X-M-Xصورت  ای به دارای ساختارهای لایه  با  ای محکمی دارند و صفحات مجاور 
راحتی ها امکان تولید ساختارهای دوبعدی را به یکدیگر متصل هستند. وجود پیوند ضعیف بین لایه ضعیف واندروالسی به 

ها را از گرافن ، آن TMDCبالا در مواد  offI/onI( و نسبت eV 2-1ملاحظه ) سازد. همچنین شکاف نوار، قابل فراهم می 
هادی، نیمه   TMDC. علاوه بر این موارد، در بسیاری از مواد  [ 7  ; 6] نوار است، متمایز ساخته است  ذاتی، که فاقد شکاف 

 2WS.  [ 6  ; 4] افتد  ت دوبعدی آن اتفاق می به شکاف نوار مستقیم در حال   2گذاری از شکاف نوار غیرمستقیم در حالت توده
ها، . این ویژگی [ 8] هادی با شکاف نوار مستقیم است ای نیمه باشد که ماده می  TMDCلایه، یکی از اعضای خانواده تک 

 سازد. را برای کاربرد در ادوات نانوالکترونیک و اپتوالکترونیک توانمند می  ماده مورداشاره 

دهد چندین بررسی شده است. نتایج نشان می   2WSتأثیر سه نوع نقص اتمی بر خواص الکتریکی و نوری  [ 8] در 
های پیوندی شود. همچنین ویژگی یونی قوی الکترون های اتمی ایجاد می زیرنوار در نزدیکی نوار ممنوعه ناشی از نقص 

W-S   شود. ها می های جای خالی منجر به ایجاد اثر پلاریزاسیون در نزدیکی نقص و غیرپیوندی نقص 
یافته با درصدهای متفاوتی  لایه با نقص جای خالی سولفور و آلایش تک   2WSونگ و همکارانش خواص الکترونیکی  

. این پژوهش برای چهار حالت از ابر سلول و با استفاده از اصول اولیه [ 9] اند مطالعه کرده از تراکم ناخالصی اکسیژن را 
ذاتی و حتی دارای    2WSلایه  تواند میزان شکاف نوار تک ها نشان داد وجود ناخالصی اکسیژن نمی انجام شد. مطالعات آن 
توان از تأثیر ناخالصی اکسیژن های ناخالصی زیاد نمی طور چشمگیری تغییر دهد لیکن در غلظت نقص جای خالی را به 

 نظر کرد.  بر مقدار انرژی شکاف نوار صرف 
لایه ذاتی، جای خالی به تک   2WSو    2MoSe    ،2MoTeنیز به بررسی خواص الکترونیکی و مغناطیسی   [ 10] منبع 

،  2MoSeدهد  پرداخته است. نتایج این تحقیق نشان می   Fو   H  ،B ،C    ،N  ،Oهمراه ناخالصی و عناصر غیرفلزی نظیر  
2MoTe    2وWS   کند.  ذاتی در اثر پدیده انحصار کوانتومی، ویژگی گذار از شکاف نوار غیرمستقیم به مستقیم را ایجاد می

کند. همچنین جذب عناصر غیرفلزی بر نانوصفحات ویژگی پلاریزاسون را القا می   2MoSeدر    Moعلاوه بر این، جای خالی  
2MoSe    ،2MoTe    2وWS   گردد. منجر به ایجاد گشتاور مغناطیسی می 

جای سولفور با تهی   2WS را درون   (CH)هیدروژن  - های کربنژانگ و همکارانش با استفاده از روش پلاسما، گروه   
به   پایدارترین   CHهای  ها دریافتند گروه تزریق کردند. آن  برای ورود کربن  است و نشان دادند کربن  2WSناخالصی 

همچنین  کنند. پذیری را براساس میزان کربن ایجاد می خواص نوری و الکترونیکی تنظیم   2WSهای  لایه شده به تک تزریق 
. کاجینو [ 11] کند  تبدیل می   Pهادی نوع  این ساختار را به نیمه   2WSشبکه  درون  CHهای  ها دریافتند که وجود گروه آن 

ها الکتریک متفاوت را بررسی کردند. آن لایه ساخته شده بر پنج بستر با ضرایب دی تک   2WSو همکارانش خواص نوری  
دی  ثابت  افزایش  با  دادند  به نشان  اکسیتونی  رزونانس  انرژی  در  تغییر  بستر،  میزان  الکتریک  به  منظم   40صورت 

الکتریک مؤثر مند خواص نوری با کنترل ثابت دی دهنده تنظیم نظام ها نشان شود. نتایج آن الکترون ولت مشاهده می میلی 

 
1 Transition metal dichalcogenids 
2 Bulk 
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های یافته با اتم آلایش   2WSلایه  های جذب نوری و الکترونیکی تک . وو و همکارانش ویژگی [ 12] باشد  از طریق بستر می 
دهنده ها نشان های آن . نتیجه [ 13] اصول اولیه را مطالعه کردند    فلز قلیایی با استفاده از نظریه تابعی چگالی مبتنی بر 

که ساختار ذاتی آن، رفتاری شده با فلزات قلیایی بود، در حالی سولفید ناخالص رفتار فلزی تمام ساختارهای تنگستن دی 
هایی در  آلاییده با فلز قلیایی دارای بیشینه   2WSهای جذب  ها نشان دادند طیف گذارد. آن هادی را به نمایش می نیمه 
در وسیله   575و    512،  405 ساختارها  این  کاربرد  بیانگر  است که  مرئی  نور  در گستره  و نانومتر  فتوکاتالیست  های 

با به  ( تحقیقات خود را بر خواص DFTکارگیری محاسبات نظریه تابعی چگالی ) فتوولتائیک است. روی و همکارانش 
ها نشان دادند عملکرد سلول خورشیدی آن  . [ 14] های فتوولتانیک متمرکز کردند  برای کاربرد   2WSنوری و الکتریکی  

عنوان توان به لایه را می تک  2WSهای خورشیدی تجاری است؛ بنابراین  لایه، قابل مقایسه با سلول تک  2WSمبتنی بر  
لایه بررسی تک  2WSکار برد. هان و همکارانش نیز تأثیر استرین دومحوری را بر هدایت حرارتی فتوولتانیک مناسب به 

با استفاده از محاسبات اصول اولیه نشان  کردند. آن  که وجود کرنش کششی در این ساختار، سرعت گروهی   دادند ها 
از نوع فشردگی، کاهش در هدایت حرارتی به رقابت  دهد و در مورد حالت کرنش فونون و ظرفیت گرمایی را کاهش می 

عمر فونون نسبت داده   های هماهنگ )سرعت گروهی فونون و ظرفیت گرمایی( و کاهش طول فشرده بین افزایش ویژگی 
 . [ 15] شود  می 

الکترونیکی تک   ناخالصی بر خواص  به بررسی تأثیر  لایه تنگستن  نویسندگان این پژوهش، در پژوهش پیشین 
پرداخته دی  به [ 16] اند  سولفید  نتایج  نشان دست .  تک آمده،  که  است  موضوع  این  دی دهنده  تنگستن  سولفید  لایه 

های  گذارند در حالی که استفاده از اتم را به نمایش می   Pهادی نوع از خود رفتار نیمه   VBیافته با عناصر گروه آلایش 
Re   وTc    از گروهVIIB  هادی نوع  ماهیت ماده را به نیمهn   یافته با  دهد. همچنین دیده شد ساختار آلایش تغییر می

Mn   نانوالکترونیک و اسپینترونیک    هایتوانند در وسیله ها می گردد. این یافته فلزی این دستگاه می منجر به ماهیت نیمه
 روند. کار می به

دهد. آشنایی با این نقایص برای تعیین خواص نیز نقص اتمی رخ می  TMDCهادی، در مواد همانند هر ماده نیمه 
رود نقص در یک ماده با ابعاد نانومتری، تأثیر همچنین انتظار می سزایی دارد.  الکتریکی، نوری و مغناطیسی اهمیت به 

گفته در مقایسه با همتای توده آن داشته باشد. در هنگام رشد مواد که اغلب در دماهای  بسیار بیشتری بر خواص پیش 
نقص بالا صورت می  ن های موضعی ایجاد می گیرد،  از  باقی  قص شوند که پس از سرد کردن نمونه، بعضی  ها در شبکه 

پایین، برای کاربردهای گوناگون مناسبند. علاوه بر های بلوری با کیفیت بالا و میزان نقص  . اغلب نمونه [ 17] مانند  می 
ت عواملی نظیر هایی نیز پس از رشد تح آیند، ممکن است نقص دست می های موضعی ناخواسته که طی رشد به نقص 

بر خواص الکترونیکی   ایجاد شوند. پژوهش کنونی  [ 20] یا فرایندهای شیمیایی    [19] ، بمباران یونی  [ 18] تابش الکترونی  
 شود. کارگیری اصول اولیه متمرکز می ای با به نقطه های  لایه در حضور نقص تک   2WSو نوری  

پردازد.  سولفید میاین مقاله در بخش دوم به روش شناختی و جزئیات محاسبات برای اجرای ساختار تنگستن دی 
سولفید و تأثیر آن بر خواص الکترونیکی و مغناطیسی لایه تنگستن دی بخش بعدی، نتایج حاصل از حضور نقص در تک 

دهد و شکاف نوار، طیف انتقال و طیف نوری این ماده در حضور و این ماده با استفاده از محاسبات اصول اولیه را ارائه می 
 پردازد. گیری می شود. در نهایت بخش چهارم به ارائه نتیجه ای تجزیه و تحلیل می های نقطه غیاب نقص 

 روش محاسباتی
پتانسیل و مجموعه پایه ا رویکرد شبه ب   1(LDA)تابعی چگالی در چارچوب تقریب چگالی موضعی   محاسبات نظریه

افزار سازی ساختار و استخراج خواص الکترونیکی و نوری ماده توسط نرم موج تخت انجام شد. تمام محاسبات برای بهینه 

 
1 Local Density Approximation 
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VASP1   [21 ]    2صورت گرفته است. برای مطالعهWS   اتم را ایجاد کردیم. آرایش   36شامل    3× 3× 1لایه، ابرسلول  تک
های لایه ظرفیت در نظر گرفته شدند. شکل  عنوان اوربیتال به   4p32s3و    2s64d5ترتیب برابر با  اتمی تنگستن و گوگرد به 

دهد. سلول واحد مورداستفاده شامل سلول هگزاگونال متشکل از سه اتم با پژوهش شده را نشان می  2WSنمایی از  1
هارتری برای موج تخت   300سازی ساختار، از انرژی قطع  است. برای بهینه  Å32 /12 =cو   =Å a=b 3/15ثابت شبکه  

eVو چگالی بار استفاده شد. ساختار با نیروی واردشده بر هر اتم، کمتر از  

Å
 گیرد. آرام می   0/ 05   

 
 
 
 
 
 
 

     
 الف   ب                                     

 الف( تصویر از بالا ب( دید جانبی 

 باشد.رنگ می اتم گوگرد به رنگ زرد و اتم تنگستن آبی   . 2WS. تصویری از ساختار  1شکل  

 نتایج و بحث
نوار  به  ابتدا ساختار  نوری تک  2WSمنظور اعتبارسنجی محاسباتمان  انتقال و طیف  لایه ذاتی را به همراه طیف 

 کنیم.محاسبه می 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 ب                                                                       الف 

 
 
 
 
 
 

 
1 Vienna Ab initio Simulation Package 
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 ج

الکتریک  لایه ذاتی ب( طیف انتقال و ج( بخش موهومی و حقیقی تابع دیتک   2WS. الف( ساختار نوار 2شکل 

 .این ساختار

 
با  سولفید تک شود، شکاف نوار ساختار تنگستن دی الف دیده می   2گونه که در شکل  همان   eV89 /1 لایه برابر 

ب( متناظر با ساختار نوار   2تطابق بسیار خوبی دارد. طیف انتقال این ماده )شکل    [ 22  ; 3] اشد که با نتایج حاصل از  ب می 
ها در سایر دهنده حالات اسپین بالا و پایین است. این رنگ ترتیب نشان ب، خطوط قرمز و سیاه به 2باشد. در شکل  آن می 
موردنظر شکل  ساختار  پایین،  و  بالا  اسپین  حالت  تقارن  به  توجه  با  دارند.  اشاره  موضوع  همین  به  نیز  مقاله  های 

بر این در شکل   بیشینه طیف موهومی تابع دی ج دیده می 2غیرمغناطیسی است. علاوه  الکتریک این شود که اولین 
 های الکترونیک نوری است.  کارگیری آن در وسیله دهنده به باشد که نشان ساختار، متناظر با شکاف نوارش می 

به بررسی حضور نقص  نانوساختارها،  به اهمیت تأثیر وجود نقص در   2WSای در ساختار  های نقطه حال با توجه 
پایینی، تهی جای یک اتم گوگرد، تهی لایه در حالات تهی تک  بالایی و  جای یک اتم جای دو اتم گوگرد در صفحات 

جای یک جای یک اتم تنگستن و نهایتاً تهی تنگستن و یک اتم گوگرد، جای خالی یک اتم تنگستن و دو اتم گوگرد، تهی 
 (. 3پردازیم )شکل  اتم تنگستن و دو اتم گوگرد در دو حالت همسایه و ناهمسایه می 

 
 ج ب   ف                                               ال                         
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 و ه                                                                                 د 

جای یک اتم گوگرد، ب( جای خالی  ای. الف( تهیهای نقطه سولفید با حضور نقص ساختار تنگستن دی  .3شکل  

جای یک اتم تنگستن، ه( جای خالی یک  جای یک اتم تنگستن و یک اتم گوگرد، د( تهیدو اتم گوگرد، ج( تهی 

 . جای یک اتم تنگستن و دو اتم گوگرد همسایهاتم تنگستن و دو اتم گوگرد ناهمسایه، و( تهی 

2WS  با حذف یک اتم گوگرد 
 دهد.لایه را نمایش می سولفید تک تأثیر نبود اتم گوگرد بر خواص الکترونیکی و اپتیکی تنگستن دی   4شکل  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

                            
                                               

 

 
 

 

 
 

 ج
موهومی و  با تهی جای یک اتم گوگرد ب( طیف انتقال و ج( بخش  لایهتک   2WS. الف(ساختار نوار 4شکل 

 . الکتریک این ساختارحقیقی تابع دی
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لایه، گذاری از سولفید تک شود حذف یک اتم گوگرد از ساختار تنگستن دی الف دیده می - 4گونه که از شکل  همان 
دلیل وجود جای خالی اتم گوگرد است که حالات   شکاف نوار مستقیم به غیرمستقیم را به دنبال دارد. این موضوع به 

دهنده این موضوع است که طیف انتقال ساختار دارای  ب نشان - 4کند. همچنین شکل نقص را در شکاف نوار ایجاد می 
  eVنقص، متناظر با ساختار نوار این ماده است. علاوه بر این، ساختار، غیرمغناطیسی و انرژی شکاف نوار این ماده برابر با 

شده است. با توجه به غیرمستقیم بودن  ج نمایش داده - 4است. بخش موهومی و حقیقی طیف نوری نیز در شکل  1/ 2
 رود. کار می های الکترونیک دیجیتال به ساختار نوار این ماده، این دستگاه اغلب در وسیله 

2WS   لایه با تهی جای دو اتم گوگردتک 
گونه پردازد. همان سولفید می لایه تنگستن دی این بخش به بررسی تأثیر جای خالی دو اتم گوگرد در ساختار تک 

آید صورت غیرمستقیم درمی ای دو اتم گوگرد به گردد شکاف نوار در ساختار دارای نقص نقطه که از شکل زیر مشاهده می 
الف(.   5رسد )شکل می  eV83 /0 یابد و به میزان و مقدار انرژی شکاف نوار نیز نسبت به ساختار بدون نقص، کاهش می 

بالا )خطوط مشکی رنگ( و اسپین پایین   5همچنین طیف انتقال این ساختار در شکل   ب که ویژگی حالت اسپین 
 گیرد، نشان از تغییرات یکسان حالت اسپین بالا و پایین دارد که به غیرمغناطیسی بودن)خطوط قرمزرنگ( را دربرمی 

دهد. با توجه به غیرمستقیم بودن ساختار نوار الکتریک را نمایش می ج نیز طیف تابع دی  5این ماده اشاره دارد. شکل 
 الکترونیک دیجیتال، کاربرد مناسبی داشته باشد.  های تواند در وسیله آن، این ماده می 

 
 
 
 
 
 
 
 

                                                                                

 ج

در غیاب دو اتم گوگرد ب( طیف انتقال و ج( بخش موهومی و حقیقی   لایهتک   2WS. الف( ساختار نوار 5شکل 

 . الکتریک این ساختارتابع دی 
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                                                                                  ج

2WS   لایه با حذف یک اتم تنگستن و یک اتم گوگرد  تک 
 دهد.  لایه نشان می تک   2WSجای یک اتم تنگستن و گوگرد را در ساختار  ج، تأثیر تهی - الف   6شکل    

 

 

 

 

 

 
 
 
 

 

 

 

 

 

                                                                          

                                            

جای یک اتم تنگستن به همراه یک اتم گوگرد بر الف( ساختار نوار، ب( طیف انتقال و ج(  . تأثیر تهی 6شکل 

 . الکتریک دستگاه موردمطالعهدی بخش موهومی و حقیقی تابع 

 
بر غیرمستقیم سولفید تک برداشتن یک اتم گوگرد به همراه یک اتم تنگستن در ساختار تنگستن دی  لایه علاوه 

شدن شکاف نوار، کاهش انرژی شکاف نوار را نسبت به ساختار بدون نقص و حتی نسبت به ساختارهای دارای نقص یک  
به میزان  مشاهده می   الف - 6گونه که از شکل  و دو اتم گوگرد به دنبال دارد. همان  نوار   eV13 /0 گردد انرژی شکاف 

گونه که در ساختارهای پیشین ب نیز با توجه به تقارن حالات اسپینی و همان - 6رسد. طیف انتقال موجود در شکل  می 
دارد. طیف   بر غیرمغناطیسی بودن دستگاه موردمطالعه  بیان شد، دلالت  نیز قسمت موهومی و - 6با ذکر جزئیات  ج 

دهد که با توجه به غیرمستقیم بودن ساختار نوار این دستگاه، اختار موردمطالعه در این بخش را نشان می حقیقی س 
 کار برد. پذیر به های الکترونیک تنظیم توان آن را در وسیله می 

2WS   لایه در نبود یک اتم تنگستن تک 
گونه که از ساختار نوار پردازد. همان سولفید می لایه تنگستن دی این بخش به بررسی حذف یک اتم تنگستن در تک 

شود، برداشتن اتم تنگستن منجر به فلزی شدن ماده و الف و ب دیده می   7و طیف انتقال دستگاه موردمطالعه در شکل  
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تطابق حالات اسپین بالا و اسپین پایین در هر دو شکل  شود. این نتایج از عدم علاوه بر آن مغناطیسی شدن ساختار می 
 اند. دست آمده ب به   7الف و    7

                   

 

 

                          

 

 

 

 

 

                                                                                                                                                                      

 

 

 

 
 ج

سولفید الف( ساختار نوار، ب( طیف انتقال و ج( بخش  . حذف یک اتم تنگستن در ساختار تنگستن دی7شکل 

 .دارای نقص 2WSالکتریک ساختار موهومی و حقیقی تابع دی 

2WS   جای دو اتم گوگرد و یک اتم تنگستن ناهمسایه با اتم گوگردلایه با تهی تک 
هادی ساختار را همچنان شود حذف یک اتم تنگستن و دو اتم گوگرد، ویژگی نیمه دیده می   8گونه که در شکل  همان 
رسد  می  eV  027 /0 طوری که مقدار انرژی شکاف به یابد؛ به گونه چشمگیری کاهش می شکاف نوار به کند اما حفظ می 

باشد. همچنین طیف انتقال این ساختار نیز نشان از تقارن حالت اسپین بالا صورت مستقیم می و شکاف نوار این ماده به 
دهد که با توجه به مستقیم بودن شکاف نوار و ج نیز طیف نوری ساختار را نشان می   8ب(. شکل    8و پایین دارد )شکل  

الکتریک که حول شکاف نوار اتفاق افتاده است، نشان از کاربرد این ماده در وسایل بیشینه قسمت موهومی تابع دی 
 فتونیک دارد. 
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جای یک اتم تنگستن به همراه دو اتم گوگرد ناهمسایه با اتم تنگستن بر الف( ساختار نوار،  . تأثیر تهی 8شکل 

 .دارای نقص موردمطالعهالکتریک دستگاه ب( طیف انتقال و ج( بخش موهومی و حقیقی تابع دی 

2WS  با حذف دو اتم گوگرد و یک اتم تنگستن همسایه 
آید، شکاف نوار ماده، غیرمستقیم است. شکاف نوار برای اسپین بالا الف برمی - 9گونه که از شکل  در این حالت، همان 

دهد این ب نشان می - 9باشد. علاوه بر آن، شکل  می   eV083 /0و شکاف نوار برای اسپین پایین برابر با    eV   075 /0برابر با 
باشد و همین امر حاکی از رفتار مغناطیسی این ماده های حالت بالا و پایین می ساختار دارای جفت نامتقارن برای اسپین 

دهد. مقدار اولین بیشینه بخش موهومی الکتریک را نشان می ج نیز بخش موهومی و حقیقی تابع دی - 9باشد. شکل  می 
دهنده کاربرد این دستگاه در افتد که متناظر با شکاف نوار ساختار نیست و نشان اتفاق می  eV  11 /0این تابع در انرژی 

 الکترونیک دیجیتال و اسپینترونیک است.
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جای یک اتم تنگستن به همراه دو اتم گوگرد همسایه با اتم تنگستن بر الف( ساختار نوار،  تأثیر تهی  .9شکل 

 .الکتریک دستگاه دارای نقص موردمطالعهب( طیف انتقال و ج( بخش موهومی و حقیقی تابع دی 

 گیری  نتیجه 
لایه در نبود یک اتم گوگرد، دو اتم گوگرد، یک اتم سولفید تک خواص الکترونیکی، مغناطیسی و نوری تنگستن دی 

تنگستن به همراه یک اتم گوگرد، یک اتم تنگستن، دو اتم گوگرد با یک اتم تنگستن در دو حالت همسایگی و ناهمسایگی 
گالی مطالعه شد. بررسی این ساختارها با استفاده از محاسبات اصول اولیه و مبتنی بر نظریه تابعی چگالی با تقریب چ

لایه دارای شکاف نوار مستقیم با انرژی  سولفید تک موضعی انجام گرفت. نتایج نشان داد ساختار اجراشده تنگستن دی 
eV  89 /1   شینه در الکتریک این ساختار دارای اولین بی باشد. همچنین مشاهده گردید بخش موهومی طیف تابع دی می

تواند مشخصه نوری مناسبی را لایه می سولفید تک شکاف نوار مذکور است. این موضوع بیانگر این است که تنگستن دی 
رساناهای های نیم ای، ویژگی های نقطه های ساختاری نظیر نقص نور مرئی فراهم کند. نقص   برای کاربرد در گستره بسامدی 

بر کاهش های گوگرد علاوه دهد. محاسبات ما در این خصوص نشان داد نبود اتم شدت تحت تأثیر قرار می نانوساختار را به 
شود. از این انرژی شکاف نوار نسبت به ساختار بدون نقص، منجر به گذاری از شکاف نوار مستقیم به غیرمستقیم می 

با شکاف نوار تنظیم ویژگی می  برد. علاوه ب توان در ساختارهای الکترونیکی  ر این، نبود یک اتم تنگستن در  پذیر بهره 
گردد. همچنین حذف یک اتم تنگستن و دو اتم گوگرد هادی به فلز می دستگاه موردپژوهش، منجر به گذاری از نیمه 

صورت مستقیم و به   eV   027 /0کند. انرژی شکاف نوار آن برابر  هادی ساختار را همچنان حفظ می ناهمسایه، رفتار نیمه 
الکتریک اطراف انرژی شکاف نوار رخ داده است و با توجه به باشد. در این ساختار، بیشینه قسمت موهومی تابع دی می 

جای یک اتم تنگستن و دو اتم گوگرد تقارن حالت اسپین بالا و پایین، ساختار غیرمغناطیسی است. در حالی که تهی 
های بالا و پایین، ماده، رفتاری تقارن اسپین   گردد و با توجه به نبودهمسایه موجب غیرمستقیم شدن شکاف نوار ماده می 
  eV083 /0 و شکاف نوار برای اسپین پایین برابر با    eV   075 /0مغناطیسی دارد و شکاف نوار برای اسپین بالا برابر با 

شبیه می  نتایج  می باشد.  نشان  نقص سازی  تأثیر  بررسی  نقطه دهند  دی های  تنگستن  ساختار  در  می ای  تواند سولفید 
 های نانوالکترونیک و اپتوالکترونیک در آینده فراهم سازد. اطلاعات مفیدی را درخصوص طراحی وسیله 
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