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 چکیده
ر دهیم. بر اثیمررسی قرار را مورد ب زات واسطه چالکوژنترکیبات فل -گرافنساختار هیبریدي هاي دیراك گونه فرمیون و رابطه پاشندگی انرژي هامیلتونی مؤثر

فلزات  مختلف کیباتمدار در تر-. با توجه به مقادیر جفت شدگی اسپینشودقابل ملاحظه در گرافن ظاهر می مدار-شدگی اسپینجفت TMDCمجاورت گرافن با 

 گیرد.مورد بحث و بررسی قرار می يی در ساختار نوارمیزان گاف دیراك و جداشدگی اسپین ها،واسطه با چالکوژن
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Abstract

We investigate the effective Hamiltonian and dispersion energy of graphene-transition metal dichalcogenides 

hybrid structures. The sizeable spin-orbit coupling is created in graphene under proximity of a TMDC. 

Considering the various TMDC structures with different SOC, we study the Dirac band gap and spin-splitting 

effect in the low-energy excitations.

PACS No.  61, 68

 مقدمه

فلزي بدون گاف انرژي است که ساختار نواري آن در شبه گرافن 

مخروطی شکل است و نوار هدایت و ظرفیت  1منطقه بریلوئن

میان گاف کند، بنابراین فاقد همدیگر را در نقطه دیراك قطع می

مدار در -شدگی اسپین. جفت]1[باشدباند هدایت و ظرفیت می

-شدگی اسپینافزایش جفت باشد. برايگرافن بسیار ضعیف می

مدار در گرافن راههاي مختلفی وجود دارد. با استفاده از لایه نشانی 

مدار افزایش -شدگی اسپینهاي فلزي، جفتگرافن بر روي زیرلایه

1 Brillouin 

یک  TMDC(2( ترکیبات فلزات واسطه با چالکوگنیدهایابد. می

,M=W, Moفلز انتقال ( Mباشد که می 2MXدسته مواد با فرمول 

T,…(  وX ) نیز چالکوگنX=S, Se, Te است که به صورت (

بعدي شناخته شده عنوان مواد دو باشد و عموماً بهاي میمواد لایه

) تک 2MoSدي سولفاید (مولیبدن ترکیبات یکی از این . ]2[هستند

حجمی  و باشدمیeV9/1لایه است که داراي باند گپ مستقیم 

داراي  TMDCاست.  eV3/1ود داراي باند گپ غیرمستقیم در حد

مدار بزرگ و عدم تقارن معکوس فضایی -شدگی اسپینیک جفت

2 ichalcogenidesmetal D-Transition

http www psi ir ?physics



-توان به. از ترکیبات فلزهاي انتقال با چالکوگنیدها می]3[است

 زیرلایه گرافن استفاده کرد. عنوان 

ارن مجاورت ترکیب فلز انتقال چالکوگنید با تک لایه گرافن، تق

مدار، -شدگی اسپینجملات جفتشکند بنابراین را میانعکاسی 

 بینیپیش شود. اخیراًراشبا و تقارن زیرشبکه در هامیلتونی ایجاد می

مدار قوي -شدگی اسپینیک جفت ،لایهتک  2MoSشده است که 

-شدگی اسپینجفت. ]4[کنددر گرافن ایجاد می meV1در حدود 

ز فل میاتروي فلز انتقال چالگوگنید با افزایش عددمدار گرافن بر

انرژي  در این مقاله ما به بررسی طیف. ]5[یابدانتقال افزایش می

ي ساختار نوار پردازیم.می TMDCگرافن همبافته شده روي لایه 

ن این ترکیبات به پلاریزاسیون اسپین شدیداً وابسته است. ای

طرح تواند ترابرد اسپینی را در ساختارهاي مربوطه مموضوع می

  کند.

 فرمالیسم مسئله

2MoSe,2MoSلایه هامیلتونی گرافن همبافته شده روي زیر     

2WS  2وWSe داراي نشان داده شده است  1که در شکللایه تک

 باشد. مدار می-دوبخش اوربیتالی و اسپین

      
 یهک لات: ساختار گرافن همبافته شده روي زیرلایه مولیبدن دي سولفاید 1شکل 

ه بباشد که دار میهاي دیراك گافبخش اوربیتالی، توصیف حالت

 :صورت زیر نشان داده شده است
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هاي بردار موج الکترون مؤلفه  ykو   xkهاي پائولی شبه اسپین، 

را  -1و  1به ازاي نقاط دیراك مختلف مقادیر اندیس چاهک  kو

 ا، تقارنبخش ذاتی، راشبه مدار داراي س-هامیلتونی اسپین گیرد.می
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Aدر این روابط 

Il وB

Il مدار ذاتی براي -هاي اسپینپارامتر

Aشدگی راشبا،جفتشدت B،Rlو Aزیرشبکه هاي 

PIAl  و

دهنده  نشان isمدار تقارن وارون شبه اسپین،-هاي اسپینپارامتر

oAaو اسپین هاي پائولیماتریس -ثابت شبکه گرافن می=46.2

 باشد.

Rl ،Aهاي مقادیر عددي پارامتر:  1دولج    

Il ،B

Il،t  وD براي مواد 

 مختلف ذکر شده است.

 

شدگی اوربیتالی، ذاتی و راشبا درنظر گرفتن جملات جفتبا 

به صورت زیر نوشته  TMDCهامیلتونی سیستم گرافن بر روي 

 شود:می
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شدگی ها تر از دیگر جفتها بسیار کوچک PIAl ،TMDC مقادیر

 است که از آن صرف نظر کردیم. 

اك به حول نقاط دیرپاشندگی ي ویژه مقداري، انرژي با حل معادله

 : یدآصورت زیر بدست می
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 که در آن 

Rl
(mev) 

B

Il 

(mev) 

A

Il        

(mev)

D
(mev) 

t

(ev) 
 

TMDC 

13/0 28/0 23/0- 52/0 668/2 2MoS 

26/0 16/0 19/0- 44/0 526/2 2MoSe 

36/0 21/1 02/1- 31/1 657/2 2WS 

56/0 16/1 22/1- 54/0 507/2 2WSe 

B

PIAl
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 نتایج و بحث

و  موج رسم کردیم ین ساختار را برحسب عددانرژي بدست آمده ا

Rl ،Aهاي تاًثیر پارامتر

Ilو B

Il ماده ذکر شده در  4را براي

 دهیم:مورد بررسی قرار می 1جدول 

 

 
  حضوردر  )aدر مجاورت نقطه دیراك. 2MoSگرافن/: ساختار نواري  2شکل

، Rlسه پارامتر 
A

Ilو B

Ilb(  در عدم حضور
A

Ilو B

Il. 

کنیم در این ساختار مشاهده می a2همانطور که در شکل 

 b2جداشدگی نوار هدایت و ظرفیت وجود دارد. اما در شکل 

A زمانیکه

Ilو B

Il  صفر باشد میزان این جداشدگی در نوار هدایت

م کند. عدیابد و گاف انرژي افزایش پیدا میو ظرفیت کاهش می

 گذارد.تاًثیري بر ساختار نواري نمی Rlحضور 

 

 

 
  در حضور )aنقاط دیراك. در مجاورت  2MoSe: ساختار نواري گرافن/ 3شکل

، Rlسه پارامتر 
A

Ilو 
B

Ilb(  در عدم حضور
A

Ilو 
B

Ilc(  در عدم

 .Rlحضور 

نوار کنیم که در این ساختار جداشدگی مشاهده می a3در شکل 

Aزمانیکه  b3هدایت و ظرفیت وجود دارد. اما در شکل 

Ilو B

Il 

 ربوطباشد نوار هدایت مربوط به اسپین بالا و نوار ظرفیت م صفر

ر دپوشانی دارند و گاف انرژي صفر است. و به اسپین پایین هم

این جداشدگی در نوار هدایت میزان  Rlدر عدم حضور  c3شکل 

 یابد.یابد و گاف انرژي افزایش میو ظرفیت کاهش می
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ه در حضور  س )aدر مجاورت نقطه دیراك. 2WSگرافن/ساختار نواري :  4شکل

، Rlپارامتر 
A

Ilو 
B

Ilb(  در عدم حضور
A

Ilو 
B

Il. 

کنیم در این ساختار مشاهده می a4همانطور که در شکل 

 b4جداشدگی نوار هدایت و ظرفیت وجود دارد. اما در شکل 

A زمانیکه

Ilو B

Il  صفر باشد میزان این جداشدگی در نوار هدایت

م کند. عدد و گاف انرژي افزایش پیدا مییابو ظرفیت کاهش می

 گذارد.تاًثیري بر ساختار نواري نمی Rlحضور 

 

 

 
در حضور   )aدر مجاورت نقاط دیراك.  2WSeساختار نواري گرافن/: 5شکل

، Rlسه پارامتر 
A

Ilو 
B

Ilb(  در عدم حضور
A

Ilو 
B

Ilc(  در عدم

 .Rlحضور 

Aمی بینیم در عدم حضور  b5همانطور که در شکل 

Ilو B

Il، نوار 

ایین پبه اسپین بالا و نوار ظرفیت مربوط به اسپین هدایت مربوط 

 در عدم c5وشانی دارند و گاف انرژي صفر است. و در شکل پهم

باند هدایت مربوط به اسپین بالا و باند ظرفیت مربوط  Rlحضور 

 شود کهبه اسپین پایین حول نقطه دیراك شیب انرژي معکوس می

 .تواند باشداي میهاي حفرهحالت يکننده توصیف

 نتیجه گیري

بعنوان یک ابرساختار  TMDC-هیبریدي گرافن ساختار   

دوبعدي خواص الکترونی منحصربفردي دارد. ساختار نواري 

که  کندگونه دوبعدي تبعیت می-انرژي پایین از هامیلتونی دیراك

لز فمدار و عدد اتمی -شدگی اسپینبسیار وابسته به مقادیر جفت

 واسطه است. 
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