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 Abstract In this study, the electronic and structural properties of the semiconductor MoS₂ (molybdenum disulfide) 
were investigated using Quantum ESPRESSO software. MoS₂ has attracted significant attention as a two-
dimensional (2D) material due to its unique electronic and optoelectronic properties in the fields of nanomaterials 
and nanotechnology. Density Functional Theory (DFT) calculations were performed with various approximations, 
including the Generalized Gradient Approximation (GGA) and the inclusion of Spin-Orbit Coupling (SOC) effects. 
The band structure, Density of States (DOS), and energy gap of MoS₂ were calculated and analyzed. The results 
indicate that MoS₂ exhibits a direct energy gap in the monolayer form and an indirect gap in the multilayer state. 
Also, SOC effects result in energy band splitting and significant changes in the material’s electronic properties. 
This study provides valuable insights into the electronic behavior of MoS₂, which can be used in the design of 
future nano electronic and optoelectronic devices. 
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1. INTRODUCTION 
Molybdenum disulfide (MoS₂), as one of the best-

known two-dimensional (2D) materials in the family of 
optical transmitters, has attracted significant attention in 
recent years in the fields of nanomaterials and new 
technologies. Due to its unique layered structure as well 
as special electronic, optoelectronic, and mechanical 
properties, MoS₂ has become a leading candidate for use 
in advanced devices such as Field-Effect 
Transistors(FETs)(Yoon et al., 2011)  sensors, solar 
cell(Feng et al., 2012), and even catalysts. In its 
monolayer form, MoS₂ exhibits a direct band gap (~1.8 
eV), making it ideal for optoelectronic applications such 
as Light-Emitting Diodes (LEDs) and photodetectors 
(Fortin & Sears, 1982). In contrast, in its multilayer 
form, MoS₂ possesses an indirect energy gap(Mak et al., 
2010; Lu et al., 2012; Pan & Zhang, 2012), resulting in 
different electronic behavior and enabling a wide range 
of applications (Novoselov et al., 2005; Joensen et al., 
1986; Coleman et al., 2011).  

To gain a deeper understanding of the electronic and 
structural properties of MoS₂, computational methods 
based on Density Functional Theory (DFT) are 
employed as powerful and accurate tools. These 
methods facilitate the simulation and prediction of the 
material’s behavior at the atomic scale, making the 
analysis of the material’s properties feasible without the 
need for complex and expensive experiments. Quantum 
ESPRESSO software (Giannozzi et al., 2009), as one of 
the popular tools for performing such calculations, is 

renowned for its high accuracy, flexibility, and 
extensive capabilities in simulating materials systems. 
This software uses advanced numerical methods and 
incorporates various approximations, such as 
Generalized Gradient Approximation (GGA) as well as 
Spin-Orbit Coupling (SOC)effects, to calculate the 
electronic and structural properties of materials 
(Atashbar Tehrani & Morshedian, 2025 ) 

In this study, Quantum ESPRESSO was employed to 
thoroughly investigate the electronic properties of 
MoS₂, including its band structure, Density of States 
(DOS), energy gap, and Spin-Orbit Coupling (SOC) 
effects. These calculations allow us to analyze the 
material’s electronic behavior in both monolayer and 
multilayer forms and to investigate the impact of various 
parameters, such as layer thickness and SOC effects, on 
its properties. The results of this study offer valuable 
insights for the design and optimization of 
nanoelectronics and optoelectronic devices based on 
MoS₂. The main objective of this research is to provide 
a comprehensive and accurate analysis of the electronic 
properties of MoS₂ based on advanced computational 
methods. This analysis not only contributes to a deeper 
understanding of the fundamental physics of this 
material but also suggests ways to improve the 
performance of MoS₂-based devices in practical 
applications. Focusing on the high potential of MoS₂ in 
modern technologies, this study can be an important step 
toward the development of the next-generation 
nanoelectronics and optoelectronic devices. 
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2. MATERIALS AND METHODS 

The methods used for this research are the calculation of 
the density of partial states, the density of total states, 
and the Fermi level for the MoS₂ crystal. We use for 
calculation Quantum Espresso package. 
3. RESULTS AND DISCUSSION 

This Quantum ESPRESSO study successfully 
characterized the electronic structure of bulk MoS₂: 

Semiconducting Nature: The DOS calculation 
confirmed MoS₂ is a semiconductor with a DFT band 
gap of ~1.8 eV. 

Orbital Contributions: The PDOS analysis revealed the 
complex orbital interplay, with the valence band edge 
dominated by Mo-d orbitals and the lower valence 
bands by S-p orbitals. The conduction band minimum 
is also primarily of Mo-d character. 

Validated Structure: The absence of a Fermi surface is 
a strong indicator that the calculation was set up 
correctly and converged, accurately capturing the 
intrinsic insulating behavior of the material. 

These results provide a foundational understanding of 
MoS₂'s electronic behavior, which is essential for 
interpreting its optical properties and designing devices 
based on this versatile material. 

4. CONCLUSION 
In this study, the electronic and structural properties 

of the semiconductor molybdenum disulfide (MoS₂) 
were investigated using Quantum ESPRESSO software 
and Density Functional Theory (DFT)-based methods. 
The results showed that MoS₂ has a direct energy gap 
(~1.8 eV) in the monolayer form, while its energy gap 
becomes indirect in the multilayer form. The d orbitals 
of molybdenum and p orbitals of sulfur make the main 
contributions to the electronic structure of MoS₂, and 
Spin-Orbital Coupling (SOC) effect leads to the splitting 
of energy bands. The Fermi level of MoS₂ also shows a 
strong dependence on the layer thickness and SOC 
effects. These findings indicate that MoS₂ has great 
potential for applications in nanoelectronic, 
optoelectronic, and spintronic devices due to its tunable 
energy gap and unique electronic properties. 
Calculations performed with Quantum ESPRESSO 
offer a powerful tool for the design and optimization of 
MoS₂-based devices. 
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 شرفته یپ  يهايفناور  و  مواد  فصلنامه 
w w w . j a m t . i rJ o u r n a l  H o m e p a g e :   

 ی پژوهش  کامل يمقاله 

 افزار کوانتم اسپرسو با استفاده از نرم دیسولفيد بنیمول يهادمه یخواص ن یبررس
 3،4اگریمیک مه یسل، *1،2ی آتشبار تهران  نیشاه

 رانیذرات و شتابگرها، تهران، ا يپژوهشکده  ،يادیبن يهاپژوهشگاه دانش ار،یاستاد1
 ران یبوشهر، ا فارس،جی دانشگاه خل ست،ینانو و ز يعلوم و فناور يدانشکده ک،یزی گروه ف ار،یاستاد2

 ران یتهران، ا ،یدانشگاه آزاد مرکز اسلام ،علوم  يدانشکده ،کیزیگروه ف استاد،3
 ل یبرز ،رویودوژان یر ،رویودوژانیر یپاپ کی دانشگاه کاتول ک،یزیاستاد، گروه ف4

 

 : مقاله  يخچه یتار
 19/12/1403: هیاول ثبت

 25/04/1404: بازنگري
 08/07/1404: یقطع  رشیپذ

ا     هدیچک  الکترون  نیدر  از  د یسولف ی د   بدنی(مول   MoS₂  يهادمه ین  يو ساختار   یکیمطالعه، خواص  با استفاده   (
و    ی کیفرد الکترون خواص منحصربه  ل یدلبه   MoS₂  د ی سولفید   بدن یشده است. مول   ی افزار کوانتوم اسپرسو بررسنرم

نانو    ينانومواد و فناور   يدر حوزه  قات یاز تحق  يار ی) مورد توجه بس 2D(  يدوبعد  ياعنوان ماده به   یکیاپتوالکترون 
ا است. در  گرفته  مبتن   نی قرار  محاسبات  تئور   یکار،  تقر DFT(  ی چگال  ی تابع  يبر  با  ازجمله    يهاب ی )  مختلف 

) انجام شده است. ساختار  SOC(  تالی اورب-نیدر نظر گرفتن آثار اسپ نی) و همچن GGA( افتهیم یتعم  بیش  بیتقر
  MoS₂که    دهندی نشان م   جیاند. نتا شده  لیمحاسبه و تحل   MoS₂  ي) و گاف انرژ DOSها (حالت   یچگال  ،ينوار 
- نی آثار اسپ  ن،ی است. همچن  هیدر حالت چندلا  میرمستق یو گاف غ  هیلادر حالت تک   می مستق  يگاف انرژ   يدارا
  ن ی. اشودی ماده منجر م   یکی در خواص الکترون  یتوجهقابل  راتییو تغ  يانرژ   يدر نوارها  یبه شکافتگ  تالیاورب

 يهادستگاه   یدر طراح   تواندی که م  دهد ی ارائه م  MoS₂  یک یرفتار الکترون  يدرباره  يارزشمند  يهانش ی مطالعه ب
 استفاده شود.   ندهیآ  یک یو اپتوالکترون یک ینانوالکترون 
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 :هادواژه یکل
 حالات کل، یچگال
 ،یحالات جزئ یچگال

 ، ينوار ساختار
 یفرم سطح

 
 مقدمه  -1

  ، MoS₂ي  ساختار  و  یکیالکترون  خواص  ترقیعم  درك   يبرا
 (DFT) یچگال  یتابع  يتئور  بر  یمبتن  یمحاسبات  يهاوشر

  ها روش  نیا.  ندشو یم  استفاده  قیدق  و  قدرتمند  يابزار  عنوانبه
  فراهم   را   یاتم  اسیمق  در  مواد  رفتار   ینیبشیپ  و  يسازهیشب  امکان

  به   ازین  بدون  ،تا  دهندیم  را  امکان  نیا  پژوهشگران  به  و  کنندیم
  ل یتحل  را   مواد  خواص  نه،یپرهز  و  دهیچیپ  يهاشیآزما  انجام
 ل یدله ) بGiannozzi et al., 2009(  اسپرسو   کوانتوم افزارنرم.  کنند
  ي سازهیشب  در  گسترده  يهات ی قابل  و  يریپذانعطاف  بالا،  دقت 

 ن یچن   انجام  يبرا  محبوب  يابزارها   از  یکی  مواد،  يهاستمیس
  و   شرفتهیپ  يعدد  يهاروش  از  افزارنرم  نیا.  است   یمحاسبات

 
1. Band Structure 

  و  (GGA) افتهیمیتعم  ب یش  بیتقر  مانند  مختلف  يهاب یتقر
  ي برا   (SOC) ت ی اورب-نیاسپ  آثار  گرفتن  نظر  در  نیهمچن

 کند یم  استفاده  مواد  يساختار  و  یکیالکترون  خواص  يمحاسبه
)Atashbar Tehrani & Morshedian, 2025.( 

  خواص   قیدق  یبررس  يبرا اسپرسو   کوانتوم از  مطالعه،  نیا  در
 هاحالت   یچگال  ،١ي نوار  ساختار  ازجمله MoS₂یکیالکترون

(DOS)، دیسولفيد بدنیمول-نیاسپ آثار و يانرژ گاف (MoS₂) 

  در  (2D) يدوبعد  مواد  نی ترشدهشناخته  از  یکی  عنوانبه
مینور  يهادهندهانتقال  يخانواده استفاده  مادهي  این   در  شود. 

 یقاتیتحق  يهاحوزه  در  را  ي ر یچشمگ  توجه  ر یاخ  يهاسال
  ماده،  نیا. است  کرده جلب  خود به نینو  يهايفناور و نانومواد
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 ، یکیالکترون  خواص  و  فردمنحصربه  ياهیلا  ساختار  لیدلبه
 به  دهد،یم  نشان  خود  از  که  يا ژهیو   یکیمکان  و  یکیاپتوالکترون

  ي اشرفتهیپ  يهادستگاه  در  کاربرد  ي برا  یاصل  يهانهی گز  از  یکی
)،  Yoon et al., 2011(   (FETs)یدانیم  اثر  يهاستوریترانز  مانند

(دیخورش  يهاسلول  حسگرها،  یحت  و)  Feng et al., 2012ي 
  دیسولفيد  بدنیمول-نیاسپ.  است   شده  لیتبد  زورهایکاتال

)MoS₂  (میمستق  يانرژ  گافیک    يدارا  هیلاتک  حالت   در  )~1/ 8  
ی  کیاپتوالکترون  يکاربردها  يبرا   را  آن  که  است )  ولت الکترون

د  کنی م  ایدئال  فوتودتکتورها  و (LEDs) نور  نشر  يودهاید  مانند
)Fortin & Sears, 1982.(   ن یا  ه،یچندلا  حالت   در  گر،یديازسو 

Lu et ; Mak et al., 2010(  می رمستقیغ  ي انرژ  گاف  يدارا  ماده

Pan & Zhang, 2012; al., 2012  ( ی کیالکترون  رفتار  که  است  
  ي کاربردها  در  آن  از  استفاده  امکان   و  کندیم  جادیا  را  یمتفاوت

Joensen ; Novoselov et al., 2005(  سازدیم  فراهم  را  گوناگون

 Coleman et al., 2011; et al., 1986.( 
  امکان   ما  به  محاسبات  نی ا.  است   شده  استفاده  تال،یاورب

  و   هیلاتک  يهاحالت   در  را  ماده  نیا  یکیالکترون  رفتار  تا  دهندیم
  و   هیلا  ضخامت   مانند  مختلف  ي پارامترها  ریتأث  و  لیتحل  هیچندلا

  ن یا  ج ینتا.  میکن   یبررس  آن  خواص  بر  را  تالیاورب -نیاسپ  آثار
  و   یطراح  يبرا  را  يارزشمند  يهانشیب  تواندیم  مطالعه

  ی مبتن   یکیاپتوالکترون  و  یکینانوالکترون  يهادستگاه  يسازنهیبه
 .دهد ارائه MoS₂ بر

  از   قی دق  و  جامع  یلیتحل  يارائه  ق،یتحق  نیا  یاصل  هدف
  ی محاسبات  يهاروش  از  استفاده  با MoS₂ یکیالکترون  خواص

  ن یا  يادی بن  کی زیف  بهتر  درك   به   تنهانه  لیتحل  نیا.  است   شرفتهیپ
  عملکرد   بهبود  ي برا  را  ییها راه  بلکه   کند،یم  کمک  ماده

  شنهاد یپ  یعمل  يکاربردها  رد   MoS₂ بر  یمبتن  يها دستگاه
 ن، ینو  يهايفناور  در MoS₂ يبالا  لی پتانس  به   توجه  با.  دهدیم
 يبعد  نسل  يتوسعه  جهت   در  مهم  یگام  تواندی م  مطالعه  نیا

 .باشد یکیاپتوالکترون و ی کینانوالکترون يها دستگاه

 (Density of States - DOS) هاحالت   یچگال  -2

 افتهیتوسعه - (MoS₂) دیسولفيد بدنیمول يبرا

  در   یاساس  يابزارها  از  یکی (DOS) هاحالت   یچگال
  ي هاحالت   ع یتوز  که  است   مواد  یکیالکترون  خواص   يمطالعه 

 
1. ultrasoft pseudopotentials 

 مختلف   يانرژ  سطوح  در  هاالکترون  يبرا  دسترسقابل  یکوانتوم
 یچگال  يمحاسبه  ،MoS₂  يهاد مه ین  يبرا.  دهدی م  نشان  را

  تیموقع  و  يانرژ  گاف  يدرباره  یاطلاعات  تنهانه  هاحالت 
  ي درباره  ینشیب  بلکه  دهد،یم  ارائه  رسانش  و  ت یظرف  ينوارها

  ساختار  بر (SOC) تالیاورب-نیاسپ آثار و یاتم يهاتالیاورب ریتأث
  افزارنرم  از  مطالعه،  نیا  در.  کندیم  فراهم  ز ین  ماده  یکیالکترون
  در  MoS₂ يهاحالت   یچگال  يمحاسبه  يبرا اسپرسو   کوانتوم
 .است  شده استفاده هیچندلا  و هیلاتک يهاحالت 

 
 د یسولفی د بدونیمول بلوري شکل. 1 شکل

 محاسبات  یشناسروش -1-2

 از   استفاده  با (DFT) یچگال  یتابع  يتئور  بر  یمبتن  محاسبات
  ش یافزا  يبرا.  اندشده  انجام (GGA) افتهیمیتعم  بیش  ب یتقر

. اندشده  گرفته  نظر  در  زین  تالی اورب-نیاسپ  آثار  محاسبات،   دقت 
  شده نهیبه  يفضا-k يهامش  و   بالا  دقت   با  لوئنی بر  يهاشبکه

  از   ن،یهمچن.  اندشده  استفاده  ج ینتا  ییهمگرا  از  نانیاطم  يبرا
  و   هاالکترون  نیب  کنشبرهم  ف یتوص   يبرا  ١نرمشبه  يهالیپتانس

 .است  شده استفاده هاونی

 ها حالت یچگال ج ینتا -2-2

 دهندیم  نشان MoS₂ يبرا  هاحالت   یچگال  محاسبات  جینتا
 م یمستق  يانرژ  گافیک    يدارا  هیلاتک  حالت   در  ماده  نیا  که
  ن یا.  است   لوئنیبر  يصفحهK ي  نقطه  در)  ولتالکترون1/ 8~(

 رییتغ  میرمستقیغ  حالت   به  هاه یلا  تعداد  شیافزا  با  يانرژ  گاف
  خواص   دیشد  ی وابستگ  يدهندهنشان  که   کندیم

  در   هاحالت   یچگال.  است   هیلا   ضخامت   هب   MoS₂یکیالکترون
  ي هاقله  حضور  يدهندهنشان MoS₂ رسانش  و  ت ی ظرف  ينوارها
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 d يهاتالیاورب   به   مربوط  که  است   خاص   ي هايانرژ  در  زیت

 و   dxydxyو   dz2dz2 ي  هاتالیاورب   ژهیوبه(  بدنیمول
 ي بالا  تراکم  يدهندهنشان  هاقله  نیا.  است   ) گوگرد p يهاتالیاورب

 در  یمهم  نقش  و  هستند  هايانرژ  نیا  در  یکیالکتروني  هاحالت 
 .کنندیم فایا MoS₂ یکیاپتوالکترون و بار انتقال خواص نییتع

 تال یاورب-نی اسپ آثار -3-2

 ساختار   بر  یتوجهقابل  ریتأث (SOC) الت یاورب-نیاسپ  آثار
  ، يانرژ  ينوارها  در  یشکافتگ  به   آثار  نیا.  دارد MoS₂ یکیالکترون

  منجر   لوئنیبر  يصفحه K ينقطه  به  کینزد  يهاهیناح  در  ژهیوبه
  وضوح به  ها حالت   یچگال  در  تالیاورب- نیاسپ  یشکافتگ.  شوندیم

  به   يانرژ  ينوارها  میتقس  يدهندهنشان  و  است   مشاهدهقابل
  حالت  در  ی شکافتگ  نیا .  است   متفاوت  يهانیاسپ  با  يرنوارهایز

 هاهیلا  تعداد  شیافزا  با  و  است   مشهود  شتریب MoS₂ هیلاتک
  گذارد، یم  ر یتأث  يانرژ  گاف   بر  تنها نه  دهیپد  ن یا.  ابدی یم  کاهش

  رگذار یتأث  زین MoS₂ یکیاپتوالکترون  و  یانتقال  خواص  بر  بلکه
 شده  مشخص  بدونیمول  دیسولف  بلوري  ساختار،  1  شکل  در  .است 
 . است 

 ه یچندلا و هی لاتک حالت  يسهیمقا  -2-4

  گاف یک    يدهندهنشان  هاحالت   یچگال  ه،یلاتک  حالت  در
  در   متمرکز  یکیالکترون  يهاحالت   عی توز  با  میمستق  يانرژ

 هیچندلا  حالت   در  کهیدرحال  ، است   رسانش  و  ت یظرف  ينوارها
  ی ک یالکترون  يهاحالت   عیتوز  و  است   میرمستقیغ  يانرژ  گاف

می  رات ییتغ  نیا.  شودیم  ترگسترده کهنشان    ی وابستگ  دهند 
  کنترل   ت یاهم  و  است   هیلا  ضخامت   به MoS₂ یکیالکترون  خواص

 .کندیم برجسته یعمل يکاربردها  در را هاهیلا تعداد قیدق
  ولتالکترون  0/ 89  هیچندلا  حالت  يبرا  غدقن  نوار  يانرژ

  مقدار   و  است   ولت الکترون  1/ 8  هیلاتک  حالت   يبرا  و  است 
 Makاست (  ولت الکترون  1/ 8  آن  يآمدهدست هب  یتجرب  حالت 

et al., 2010.( 

 یعمل يکاربردها -2-5

 يادیبن   کیزیف   بهتر  درك   به  تنهانه  هاحالت   یچگال  لیتحل
MoS₂ و   یطراح  يبرا  يارزشمند  اطلاعات  بلکه  کند،یم  کمک  

  ی مبتن   یکیاپتوالکترون  و  یکینانوالکترون  يهادستگاه  يسازنهیبه
 ی چگال  در  زیت  يهاقله  مثال،  يبرا.  دهدیم  ارائه  ماده  نیا  بر

 بالا  ت ی حساس  با  ينور  يحسگرها  یطراح  در  توانندیم  هاحالت 

  ن، یهمچن.  شوند  استفاده  افتهیبهبود   ییکارا  با  يستورهایترانز  ای
 MoS₂ ينوار  ساختار   و  يانرژ  گاف  بر  تالیاورب- نیاسپ  آثار  ریتأث

 .باشد دیمف یکینترونیاسپ يهادستگاه یطراح در تواندیم

  خواص   ل یدلبه،  MoS₂ه  ک   دهدیم  نشان  مطالعه  نیا   ت،یدرنها
  ل ی پتانس  ، يانرژ  گاف  میتنظ  ت ی قابل  و   فردمنحصربه  یکیالکترون

  ق ی دق  محاسبات.  دارد  نینو   يها يفناور  در  کاربرد  ي برا  ییبالا
 قدرتمند  يابزار  اسپرسو   کوانتوم از  استفاده  با  هاحالت   یچگال

  ي کاربردها  منظوربه  خواص  ن یا  ي سازنهیبه   و  ینیبشیپ  يبرا
 دیسولف  بلور  حالات  یچگال،  2  شکل  در  .کندیم  فراهم  یعمل
 . است  شده مشخص بدونیمول

 

 د ی سولف بدونیمول يهادمه ین حالات یچگال. 2 شکل

  يبرا  آن  مقدار  و  است   شده  مشخص  DOS  در  قطع  يانرژ
ecutwfc=50     وecutrho=400  ن یهمچن   و  است   شده  انتخاب 

،  SCF  ،FermiSurface  ،PDOS  ،DOS  يهالی فا  در  ریمقاد  نیا
scf-relax  ،BAND   شده استفاده  ل یپتانس  نوع  است.  مقدار  نیهم  

 :از ندهست عبارت  محاسابات نیا در
Mo Mo.rel-pbesol-spn-kjpaw_psl.1.0.0.UPF 

S   S.rel-pbesol-n-kjpaw_psl.0.1.UPF 

  براي   است.  متفاوت  یانتخاب  زیآنال  نوع  به  بسته  k  يبندمش  و
 و است    8  8  8  1  1  1  صورتبه  يبندمش  نیا  SFC  يبرا  ،مثال

  ن یا   زیآنال  نوع  به   بسته  و  است   16  16  16  0  0  0  یفرم  سطح  در
 . است  متفاوت مقدار

است،    شده  کم  DOS  يانرژ   از   یفرم  يانرژ،  2  شکل  در
 نشان  شکل  در  که  ردیگ یم  قرار  صفر  در   آن  یفرم  يانرژ  جهیدرنت
  بدون یمول  کل  حالات  یچگال،  2  شکل  در.  است   شده  داده

 .دهدی م  نشان  دبرگیر  10  يانرژ  تا  -10  يانرژ  نیب  را  دیسولفيد
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(جزئ  يهاحالت   یچگال  -3  Partial Density ofی 

States - PDOS (ید سولفيدبدنیمول يبرا (MoS₂) 
  درك  ي برا  يدیکل  يابزار (PDOS) یجزئ  يهاحالت   یچگال

  ماده   کی  یکیالکترون  ساختار  در  مختلف  یاتم  يهاتالیاورب  سهم
  امکان   ما  به PDOS يحاسبه، مMoS₂ي  هادمهیني  بارهدر.  است 

 (S) گوگرد  و (Mo) بدنیمول  ی اتم  يهاتالیاورب  سهم  تا  دهدیم

  ي برا  لیتحل  ن یا.  میکن  لیتحل  رسانش  و  ت ی ظرف  ي نوارها  در  را
- نیاسپ  آثار  و  بار  انتقال  ،یک یالکترون  خواص  ترقیدق  درك 
  از   مطالعه،  نیا  در.  است   يضرور MoS₂ رد  (SOC) التیاورب
  استفاده  PDOS MoS₂ يمحاسبه  يبرا   اسپرسو   کوانتوم افزارنرم 

 .است  شده

 محاسبات  یشناسروش -3-1

 از   استفاده  با (DFT) یچگال  یتابع  يتئور  بر  یمبتن  محاسبات
  ي هاشبکه  .اندشده  انجام (GGA) افتهیمیتعم  بیش  ب یتقر
  نان یاطم  يبرا  شدهنهیبه  يفضا-k يهامش  و  بالا  دقت   با  لوئنیبر
 .اندشده گرفته کار به  جینتا ییهمگرا از

 MoS₂براي    PDOS جینتا -3-2

 بدن یمول d يهاتالیاورب  که  دهندیم  نشان PDOS جینتا
و  dx2−y2dx2−y2و  dz2dz2،  dxydxy  يهاتالی اورب  ژه یوبه(  (

سpzpz  و  pxpx،  pypy  ژه یوبه(   گوگرد p يهاتالیاورب  هم) 
 ت،یظرف  نوار  در.  دارند MoS₂ یکیالکترون  ساختار  در  ياعمده
 بدنی ولم  dz2dz2  يهاتالیاورب  و  وگرد گ  pzpz  ي هاتالیاورب

  در   يدیکل  نقش  هاتالیاورب  ن یا.  دارند  را   مشارکت   نیشتریب
 نوار  در.  کنندیم  فایا S و Mo نیب  یکووالانس  يوندهایپ  لیتشک

 سهم  بدنیولم  dx2−y2dx2−y2و    dxydxy  يهاتالیاورب  رسانش،
  انتقال   در  هاتالیاورب  نیا  مهم  نقش   يدهندهنشان   که  دارند  غالب 

 .است  MoS₂ یکیالکترون خواص و بار

. دارد PDOS, MoS₂ بر  چشمگیري  ریتأث  التیاورب-نیاسپ  آثار
 يهاتالیاورب  در  ژه یوبه  ،يانرژ  ي نوارها  در  ی شکافتگ  به   آثار  نیا

d در  التیاورب-نیاسپ  یشکافتگ .  شوندیم  منجر  بدن،یمول PDOS 

  لوئن ی بر  يصفحه  K ينقطه   به   کینزد  ي هاهیناح  در  وضوح به
  ر یتأث  يانرژ  گاف  بر   تنهانه  ی شکافتگ  نیا.  شودیم  مشاهده

 ي نوارها  در  یکیالکترون  يهاحالت   عیتوز  بر  بلکه  گذارد،یم
  ي هاتالی اورب  مثال،  براي.  است   رگذاریتأث  زین  رسانش  و  ت یظرف

dz2dz2  و  بدنیولم  pzpz   ریتأثتحت   ت یظرف  نوار  در   وگردگ SOC 

 .شوندیم میتقس نییپا-ن یاسپ و بالا-ن یاسپ يرنوارهایز به

 ه یچندلا و هی لاتک حالت  يسهیمقا  -3-3

  گاف   کی  يدهندهشانن  MoS₂  ،PDOS  هیلاتک  حالت   در
 p و  بدنیمول d يهاتالیاورب  يقو   مشارکت   با  میمستق  يانرژ

 حالت  در  کهیدرحال  ،است   رسانش  و  ت یظرف  ينوارها  در  گوگرد
  ي هاحالت   عیتوز  و  شودمی  م یرمستقیغ  يانرژ  گاف  هیچندلا

 يدهندهنشان  راتییتغ  نیا.  شودیم  ترگسترده  یکیالکترون
  و   است   هیلا  ضخامت  به MoS₂ یکیالکترون  خواص  ی وابستگ

  برجسته   یعمل  يکاربردها  در  را  هاه یلا  تعداد  قیدق  کنترل  ت یاهم
 .کندیم

 یعمل ي کاربردها -4-3

  کمک  MoS₂ ي ادیبن  کیزیف   بهتر  درك   به  تنهانه PDOS لیتحل
  ي سازنهیبه  و  یطراح  يبرا  يارزشمند   اطلاعات  بلکه  کند،یم

  ماده   نیا  بر   یمبتن  یکیاپتوالکترون  و  یکینانوالکترون  يها دستگاه
 بدنیمول d يهاتالیاورب   ي قو   مشارکت  مثال،  ي برا.  دهدیم  ارائه

  یی کارا  با  يستورهایترانز  یطراح  در  تواندی م  رسانش  نوار  در
 .  شود  استفاده افتهیبهبود 

 در  تواندی م PDOS بر  التیاورب-نیاسپ  آثار  ریتأث  ن،یهمچن
 نیا  ت،یدرنها  .باشد  دیمف  یک ینترونیاسپ  يهادستگاه  یطراح

ب MoS₂که  دهدی م  نشان  مطالعه   ی ک یالکترون  خواص  لیدله، 
  ي برا  ییبالا  لیپتانس  ،يانرژ  گاف  میتنظ  تیقابل  و  فردمنحصربه

  ا ب    PDOS قیدق  محاسبات .  دارد  ن ینو   يهايفناور  در  کاربرد
  و   ینیبشیپ  يبرا  قدرتمند  يابزار   اسپرسو   کوانتوم از  استفاده

  .کندیم  فراهم  یعمل  يکاربردها  منظوربه  خواص  نیا   يسازنهیبه
 مشخص  بدونیمول  دیسولف  یجزئ   حالات  یچگال،  3  شکل  در

 . است  شده
  ، است   شده  کم  PDOS  يانرژ  از  یفرم  يانرژ،  3  شکل  در

  شکل   در  .است   گرفته  قرار  صفر  در  یفرم  يانرژ  مقدار  جهیدرنت
  تا   -10  يانرژ  از  d  تالیارب  يبرا   را  بدنیمول  یتالیارب  يهاهیلا،  3

  نوار   ساختار  از  که  طورهمان  .دکن یم  مشخص  دبرگیر  10  يانرژ
  4  تا  -4  حدود  از  يانرژ  ي نوارها  است.  مشخص  يانرژ

  ي برا  3  شکل  در  راتییتغ  نیهم   که  دارند  رات ییتغ  ولت الکترون
PDOS شودیم مشاهده . 
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 د یسولف بدونیمول ی حالات جزئ یچگال. 3 شکل

  دیسولفيدبدنیمول  يهادمه یني  نوار  ساختار  -4

(MoS₂)   اسپرسو  کوانتوم محاسبات يراب 
  مواد   یکیالکترون  يهایژگ یو  نیترمهم  از  یکی  ينوار  ساختار

  ي نوارها   در  هاالکترون  رفتار  يدرباره  يدیکل  یاطلاعات  که  است 
، MoS₂ي  هادمهین  يبرا.  دهدیم  ارائه  رسانش  و  ت یظرف

  و   نوارها  ت یموقع  ،يانرژ  گاف درك   به  ينوار  ساختار  يمحاسبه
  کمک   ی کیالکترون  خواص  بر (SOC) تالیاورب-نیاسپ  آثار  ریتأث
  ي برا   اسپرسو  کوانتوم افزارنرم  از  مطالعه،  نیا   در.  کندیم

 ه یچندلا  و  هیلاتک  يها حالت   رد   MoS₂ينوار  ساختار  يمحاسبه
 .است  شده استفاده

 محاسبات  یشناسروش -1-4

  استفاده   / GGA-PBE / HSE06 / GW  از  کینماتیس  يخطا
 م یاکرده  استفاده  يهادمه ین  از  چون  محاسبات  نیا  در  ما  و  شودیم
 . کرده است  استفاده کینماتیس   يخطا يمحاسبه يبرا GGA از

 از   استفاده  با (DFT) یچگال  یتابع  يتئور  بر  یمبتن  محاسبات
  ي هاشبکه.  اندشده  انجام (GGA) افتهیمیتعم  بیش  ب یتقر
 ریمس انند(م  شدهنهیبه يفضا-k يرهایمس  و بالا دقت  با لوئنیبر

Γ-K-M-Γاندشده انتخاب ينوار ساختار يمحاسبه يرا) ب. 

   MoS₂ي  برا ي نوار ساختار  ج ینتا -2-4

 در MoS₂ که  دهندیم  نشان  ينوار  ساختار  محاسبات  جینتا
  1/ 8~(  میمستق  يانرژ  گافیک    يدارا  ه یلاتک  حالت 

  گاف   نیا.  است   لوئنیبر  يفحهص   K ينقطه  در)  ولت الکترون
. کندیم  رییتغ  میرمستقیغ  حالت   به  هاه یلا  تعداد  شیافزا  با  يانرژ
  و  K ينقطه  در  رسانش  نوار  ي انرژ  حداقل  ه،یچندلا  حالت  در

  که   دارد  قرار Γ ينقطه   در  ت ی ظرف  نوار  يانرژ  حداکثر
 راتییتغ  نیا.  است   میرمستقیغ  يانرژ  گاف  يدهندهنشان
  ه ب   MoS₂ یکیالکترون  خواص  دیشد  یوابستگ  يدهندهنشان

 .است  هیلا ضخامت 

 ) SOC( تال یاورب-نی اسپ آثار -3-4

 ينوار  ساختار  بر  چشمگیري  ریتأث  الت یاورب-نیاسپ  آثار
MoS₂ در   ژهیوبه  ،يانرژ  ينوارها  در  یشکافتگ  به  آثار  نیا.  دارد  

.  شوندیم  منجر  لوئن،یبر  يصفحه K ينقطه  به  کینزد  يهاهیناح
  وضوح به  ينوار  ساختار  در   تالیاورب-نیاسپ  ی شکافتگ

  به   يانرژ  ينوارها  میتقس  يدهندهنشان  و  است   مشاهدهقابل
  حالت  در  ی شکافتگ  نیا .  است   متفاوت  يهانیاسپ  با  يرنوارهایز

 هاهیلا  تعداد  شیافزا  با  و  است   مشهود  شتریب MoS₂ هیلاتک
  گذارد، یم  ر یتأث  يانرژ  گاف   بر  تنها نه  دهیپد  ن یا.  ابدی یم  کاهش

  رگذار یتأث  زین MoS₂ یکیاپتوالکترون  و  یانتقال  خواص  بر  بلکه
 .است 

 ه یچندلا و هی لاتک حالت  يسهیمقا  -4-4

 ي انرژ  گاف  يدهندهنشان  ينوار  ساختار  ه،یلاتک  حالت   در
  نوار   يانرژ  حداکثر   و  رسانش  نوار   يانرژ  حداقل  با  میمستق
  گاف   هیچندلا  حالت   در  کهیدرحال   ،است  K ينقطه  در  ت یظرف
 ينقطه   در  رسانش  نوار  يانرژ  حداقل  و  است   میرمستقیغ  يانرژ
K ينقطه  در  تی ظرف  نوار   يانرژ  حداکثر   و Γ ن یا.  دارد  قرار  
 به MoS₂ یکیالکترون  خواص  یوابستگ  يدهندهنشان  راتییتغ

 در  را  هاه یلا  تعداد  قیدق  کنترل  ت ی اهم  و  است   هیلا  ضخامت 
 .کندیم برجسته یعمل  يکاربردها

 یعمل ي کاربردها -4-5

 يادیبن   کیزیف  بهتر  درك   به  تنهانه  ينوار  ساختار  لیتحل
MoS₂ و   یطراح  يبرا  يارزشمند  اطلاعات  بلکه  کند،یم  کمک  

  ی مبتن   یکیاپتوالکترون  و  یکینانوالکترون  يهادستگاه  يسازنهیبه
 در   میمستق  يانرژ  گاف یک    مثال،  ي برا.  دهدیم  ارائه ماده  نیا  بر

  ي کاربردها  ي برا  ایدئال  يانهیگز   به  را  آن MoS₂ هیلاتک  حالت 
  فوتودتکتورها   و (LEDs) نور  نشر   يودهاید  مانند  یکیاپتوالکترون

  ساختار   بر  تالیاورب-نیاسپ  آثار  ریتأث  ن،یهمچن.  کندیم  لیتبد
 .باشد دیمف  یکینترونیاسپ يهادستگاه یطراح در تواندیم ينوار

  خواص   ل یدلبه،  MoS₂ه  ک   دهدیم  نشان  مطالعه  نیا   ت،یدرنها
  ل ی پتانس  ، يانرژ  گاف  میتنظ  ت ی قابل  و   فردمنحصربه  یکیالکترون



 62 55-63)،  1404  تابستان، (2 ي، شماره 14 ي: دورهشرفتهیپ يهاي فصلنامه مواد و فناور /و همکارانی آتشبار تهران نیشاه

   

  ق ی دق  محاسبات.  دارد  نینو   يها يفناور  در  کاربرد  ي برا  ییبالا
  ي برا  قدرتمند  يابزار  اسپرسو   کوانتوم  از  استفاده  با  ينوار  ساختار

  ی عمل  يکاربردها  منظوربه  خواص  نیا  يسازنهی به  و  ینیبشیپ
  بدون یمول  دیسولف بلور  ينوار  ساختار ، 4  شکل  در  .کندیم  فراهم

 . است  شده مشخص

 
 بدون یمول دیسولف يهادمهین ينوار ساختار. 4 شکل

  بدنیمول  يهادمهین یفرم   سطح  محاسبه  -5

 اسپرسو  کوانتوم محاسبات  يبرا (MoS₂) دیسولفيد

 جامد   حالت   کیزیف  در  يدیکل  میمفاه  از  یکی  یفرم  سطح
 در   یکیالکترون  يهاحالت   از  ي امجموعه  يدهندهنشان  که  است 
  ي برا.  دارند  قرار (Eₙ) یفرم  يانرژ  در  که  ستا   k يفضا

  ي درباره  یمهم  اطلاعات  یفرم  سطح  ،MoS₂د  مانن  هايهادمهین
  در . دهدیم ارائه رسانش و  ت ی ظرف ي نوارها در هاالکترون رفتار

 سطح   يمحاسبه  يبرا اسپرسو   کوانتوم افزارنرم  از  مطالعه،  نیا
 .است   شده ستفادها  MoS₂ یفرم

 محاسبات  یشناسروش -1-5

  شده نهیبه  يفضا-k يهامش  و  بالا  دقت   با  لوئنیبر  يهاشبکه
 .اندشده گرفته کار به  جی نتا ییهمگرا  از نانیاطم يبرا

   MoS₂ي  برا ی فرم سطح  ج ینتا -2-5

 در MoS₂ که  دهندیم  نشان  یفرم  سطح  محاسبات  جینتا
  1/ 8~(  میمستق  يانرژ  گافیک    يدارا  ه یلاتک  حالت 

  گاف   نیا.  است   لوئنیبر  يفحهص   K ينقطه  در)  ولت الکترون
. کندیم  رییتغ  میرمستقیغ  حالت   به  هاه یلا  تعداد  شیافزا  با  يانرژ
  رسانش  و  ت یظرف  نوار  در  ی فرم  سطح  ه،یلاتک  حالت   در
  و   هاالکترون  حضور  يدهندهنشان  و  است   مشاهدهقابل وضوحبه

  ی فرم  سطح  ه،یچندلا  حالت   در .  است   یفرم  يانرژ  در  هاحفره
  ي هاحالت   عیتوز در راتییتغ ي دهندهنشان و  شودمی تر گسترده

  ي شدهحل  يانرژ  گاف  به  دنیرس   يمرحله  .است   یکیالکترون
  را   بلور  يورود  لیفا  ابتدا  در  که  است   شده  يسازآماده  هالیفا
 لیفا  آن  از  بعد  و  SCF  لیفا  ،بعد  يمرحله  در  کند.می  جادیا

relax-SCF  لیفا   سپس  و  Band   توان یم  آن  يرو  از  که  است  
دست  ه  گاف ممنوعه را ب  يمقدار انرژ  ،. سپسخواند  را  هايانرژ

 & Ahmadi(  آمده با مقاله مطابقت دارددست هب  ریآورد. مقاد

Mukherjee, 2014آثار   نگ یدوپ  ای  ساختار  نقص   ای  کرنش  ). 
 آثار  نیا  يبعد  يهاپژوهش  در  و  نشده  یبررس  پژوهش  نیا  در
  ط ی شرا  يدرباره  یخاص  فرض  چیه.  شد  خواهد  گرفته  نظر  در
 اعمال   یفرم  سطح  ي محاسبه  در   شدهبوذ  حالت  ای  یرتعادلیغ

 . است  نشده

  (SOC)ل تایاورب-نی اسپ آثار -3-5

 MoS₂ یفرم  سطح  بر  چشمگیري  ریتأث  تالیاورب-نیاسپ  آثار

  در   ژهی وبه  ،يانرژ  ينوارها  در   یشکافتگ  به  آثار  نیا.  دارد
.  شوندیم  منجر  لوئن،یبر  يصفحه K ينقطه  به  کینزد  يهاهیناح

  مشاهده قابل  وضوحبه  ی فرم  سطح  در  تالیاورب-نیاسپ  ی شکافتگ
  با   يرنوارهایز  به  يانرژ  ينوارها  میتقس  يدهندهنشان  و   است 

 MoS₂ هیلاتک  حالت   در  یشکافتگ  نیا.  است  متفاوت   يهانیاسپ

  ن یا. ابدی یم کاهش هاه یلا تعداد شیافزا با  و است  مشهود شتریب
  خواص   بر  بلکه  گذارد،یم  ریتأث  يانرژ  گاف  بر  تنهانه   دهیپد

 .است  رگذاریتأث ز ین MoS₂ یکیاپتوالکترون و یانتقال

 ه یچندلا و هی لاتک حالت  يسهیمقا  -4-5

  ي انرژ   گاف  کی  يدهندهنشان  یفرم  سطح  ه،یلاتک  حالت  در
  ، است   یفرم  يانرژ  در  هاحفره  و  ها الکترون  حضور  با  میمستق

  و   شود می  ترگسترده  یفرم  سطح  هیچندلا  حالت   در  کهیدرحال
.  است   یکیالکترون  يهاحالت   عیتوز  در  راتییتغ  يدهندهنشان

می  راتییتغ  نیا کهنشان   یکیالکترون  خواص  یوابستگ  دهند 
MoS₂ هاهیلا  تعداد  قیدق  کنترل  ت یاهم  و  است   هیلا  ضخامت   به 

 .کندیم  برجسته یعمل  يکاربردها در را

 یعمل ي کاربردها -5-5

 MoS₂ يادیبن   کیز یف  بهتر  درك   به تنهانه  ی فرم  سطح  لیتحل

  و   یطراح  يبرا  يارزشمند  اطلاعات  بلکه  کند،یم  کمک
  ی مبتن   یکیاپتوالکترون  و  یکینانوالکترون  يهادستگاه  يسازنهیبه
 ،5  شکل  در  یفرم  سطح  مثال،  يبرا.  دهدیم  ارائه  ماده  نیا  بر
 . است  شده مشخص بدونیمول دیسولف بلور يبرا
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 بدون یمول دی سولف يهادمه ین یفرم سطح. 5 شکل

 يریگجه ینت -6
  ي هادمهین  يساختار  و  یکیالکترون  خواص  مطالعه،  نیا  در

 اسپرسو   کوانتوم  افزارنرم  از  استفاده  با (MoS₂) دیسولفید  بدنیمول

.  شد  یبررس (DFT) یچگال  یتابع   ي تئور  بر   یمبتن  ي هاروش  و
  ي انرژ  گاف  ي دارا  هیلاتک  حالت   در MoS₂ که  دادند  نشان  جینتا

 ه یچندلا  حالت   در  کهیدرحال  است،)  ولتالکترون  1/ 8~(  میمستق
 d يهاتالیاورب.  کندیم  رییتغ  میرمستقیغ  حالت   به  يانرژ  گاف

 MoS₂ یکیالکترون  ساختار  در  را  یاصل  سهم  گوگرد p و  بدنیمول

  ي نوارها  در  یشکافتگ  به (SOC) تالیاورب-نیاسپ  آثار  و  دارند
  به   يدیشد  یوابستگ  زین MoS₂ یفرم  سطح.  شودیم  منجر  يانرژ

  نشان   هاافتهی  نیا.  دهدیم  نشان SOC آثار  و  هیلا  ضخامت 
 خواص  و  میتنظقابل  يانرژ  گاف   لیدلبه ،  MoS₂که  دهندیم

  در   کاربرد  يبرا  ییبالا  لی پتانس  فرد،منحصربه  یکیالکترون
  ی کینترونیاسپ  و   یکیاپتوالکترون  ،یکینانوالکترون  يها دستگاه

 قدرتمند  ي ابزار اسپرسو   کوانتوم  با   شدهانجام  محاسبات .  دارد
  فراهم  MoS₂ بر  یمبتن  يهادستگاه  ي سازنهیبه   و   یطراح  يبرا
 .کندیم

 يسپاسگزار -7
 است  شده  انجام  ينظر  کی زیف  مرکز  یبانیپشت  با  پژوهش  نیا
 .دارندیم ابراز مرکز نیا از  را تشکر کمال مقاله سندگانیو نو 
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