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بعدی جدید ژرمانیم   ساختار دو، نانوکِی2وینافزار )کد( محاسباتی  ی تابعی چگالی و بسته نرم این مقاله با استفاده از روش نظریهدر    چکیده:

 ( با محاسبه( پیش2GeSدی سولفید  است.  انرژی  یابی شده  نرمی  از  استفاده  با  فونونی  پاشندگی  و  اسپرسو، همدوسی  پایداری   افزار کوانتوم 

رسانا  ی ژرمانیم دی سولفید یک نیم که تک لایه  داد  سازی نشان های روش شبیهنتیجه  .شد  تأیید  2GeSترمودینامیکی و دینامیکی نانوساختار  

نشان داد که تک   نوریهای  کشش و کرنش دو بعدی، قابل تنظیم است. محاسبهاست که با اعمال    eV  9/0مستقیم حدود  با گاف انرژی غیر

 ی( در ناحیه2GeSی )گفتهی پیشی دیدگانی در برابر تابش فرودی، جذب و بازتاب کمی دارد در صورتی که مادهی پیشنهادی در ناحیهلایه

ساختار ژرمانیم دی سولفید های این پژوهش نشان داد که نانو دارد. نتیجه  ، نه تنها جاذب خوبی است بلکه بازتابش نسبتاً بالایی نیزبنفشفرا

 . گیرد خاص در ساخت حفاظ نور فرابنفش مورد استفاده قرار  طورتواند در ساخت ابزارهای نوری و به می
 

 الکتریکی و نوری بع چگالی، خواص  ی تا(، ساختار شبه گرافنی، نظریه2GeSژرمانیم دی سولفید ) :هااژهکلیدو

 
 

 

Prognosis and investigation of the electrical and optical properties of pseudo 

graphene GeS2 Nano-structure by the method of density functional theory (DFT) 
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Abstract: In this paper, the new Nano-structure of Germanium disulfide (GeS2) was forecasted using 

Wien2k computing software by the method of density functional theory (DFT). The stability of the 

nanostructure was confirmed by cohesive energy calculation as well as the phonon dispersion calculation. 

The results of the simulation approach show that the GeS2 monolayer is an indirect band gap semiconductor 

with a band gap of about 0.9 eV, which is adjustable by a two-dimensional stretching and strain. Besids, 

the study of the properties of the optics of GeS2 showes that it has minimal absorption and reflection in the 

visible region of the electromagnetic spectrum, while the GeS2 in the ultraviolet region of the 

electromagnetic waves is not only a good absorbent but also has a relatively high reflection. The results of 

this study suggest that the considered structure (GeS2) has a good application in the new generation of the 

opto-electronic devices, especially as a UV protection layer. 
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 مقدمه  .1

، نوری های الکتریکی و  یابی و فراوری مواد جدید با ویژگیپیش

نوین   نوری ی ابزارهای الکتریکی و  تواند نقش مهمی در توسعه می

در سال   از کشف گرافن  باشد. پس  ، خواص  ]1[  2004داشته 

که  منحصربه شد  سبب  کربن  از  دوبعدی  ساختار  این   فرد 

ساختارهای دوبعدی ای برای پیدا کردن نانوگسترده  های همطالع

 های مشابه گرافن انجام شود.با ویژگی

سال نانو در  اخیر  متعددی های  گرافنی  شبه  ساختارهای 

. در سال  ]4-2[  یابی شده و مورد مطالعه قرار گرفته استپیش

لایه   2014 شتک  با  ی  کاربید  بریلیم  از  جدیدی  گرافنی  به 

نیم شدخاصیت  پیشنهاد  مطالعه]5[  رسانایی  خواص  .  ی 

یک  ساختار  این  که  است  داده  نشان  ماده  این   الکتریکی 

انرژی حدود  نیم با گاف  با    eV  52/1رسانای مستقیم  است که 

  . ]6[  اعمال کشش و کرنش دو بعدی به خوبی قابل تنظیم است

خواص  مطالعه چنین  هم بریلیم  نانو   نوریی  بعدی  دو  ساختار 

  فردیکاربید نشان داد که این ماده دارای خواص نوری منحصربه

 .]7[ است که قابلیت کاربرد در ابزارهای جدید نوری را دارد

گوش شبکه شش  ساختار  دارای  کاربید  بریلیم  بلوری  ی 

آن،   واحد  سلول  و  شبکه   با )هگزاگونال(    A°  99 /2ی  ثابت 

شبکه بلوری   از یک اتم کربن و دو اتم بریلیم تشکیل شده است.

های کربن در صفحه  آن از سه صفحه تشکیل شده است که اتم

اتم و  صفحهمیانی  دو  در  بریلیم  هرهای  که  مجزا  به   ی    کدام 

 اند. ی میانی فاصله دارند قرار گرفتهاز صفحه A° 46/0ی اندازه

ساخ از  گرفتن  الهام  با  لایه مقاله  تک  بلوری  بریلیم تار  ی 

پیش ژرمانیم  کاربید،  از  جدید  بعدی  دو  نانوساختار  یک  یابی 

ی جدید، اتم کند. در نانوساختار تک لایهسولفید را گزارش می

بریلیم   اتم  جانشین  گوگرد  اتم  و  کربن  اتم  جانشین   ژرمانیم 

اثبات پایداری ساختاری و پویای تک  می شود. ضمن بررسی و 

  های هبا مطالع  2GeSیشنهادی، خواص الکتریکی و نوری  ی پلایه

 گیرد.  ی تابعی چگالی مورد بررسی قرار میمبتنی بر نظریه 

 

 

 

 

 

 

 

 سازی شبیه. 2

شبیه موجبرای  از  یافته  های سازی  بهبود  با تخت  خطی  ی 

( کامل  نظریه  در  (FP-LAPWپتانسیل  تابعی چارچوب  ی 

محاسباتیDFT)  چگالی کد  توسط  استفاده شد1کیِ 2وین  (،   ،  

همبستگی، سیستم    -چنین برای بسط پتانسیل تبادلی. هم]8[

یافته تعمیم  گرادیان  بهGGA-PBE)  تقریب    کار گرفته شد   ( 

]9[.   

ی  ترین شعاع کرهکوچک  MTRآن    که در  maxKMTRعبارت  

  . استگرایی  پارامتر هم   ،بردار موج قطع است  maxKو    2مافین تین 

یکای اختیاری و انرژی :  a.u  7  (a.uبرابر    ی مافین تینشعاع کره

چنین با در نظر گرفتن  لحاظ شده است. هم  -Ry  8جداسازی  

محاسبه  3پک  -مونخورست  تقریب نوری در  و  الکتریکی   های 

در    30×30×5و    12×12×2  ای بندی ساختار شبکهترتیب مش به

. برای انجام دقیق ]8[  گرفته شدنظر    در  4اول بریلوئن   ی منطقه

برنامه  اتمحاسب اجرای  بازهدر  مهم  ی ی  بار  با ؤگرایی،  برابر   ثر 

e 0001 /0  .در نظر گرفته شد 

 

 ی ژرمانیم سولفیدخواص ساختاری تک لایه. 3

لایه   3×3ابرسلول    1شکل   نمای  تک  از  را  سولفید  ژرمانیم  ی 

کنارروبه نمای  و  می  ی رو  سلول  نشان  ساختار  ابتدا  در   دهد. 

نانو گرافنی  واحد  رابطه2GeSساختار  از  استفاده  با  حالت،     ی 

 . ]8[ بهینه گردید 5مورناگام  -بریشدینامیکی  ترمو
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اولیه،  V،  آن  درکه   شده،    V  حجم  بهینه  مدول    Bحجم 

Bو ساختار انبوهه       مشتق مدول ساختار انبوهه نسبت به فشار

رابطه از  استفاده  برای   1ی  است.  برحسب حجم،  انرژی  نمودار 

1. Wien2k   

2 . Muffin- tin 

3. Monkhorst- pack   

4. Brillouin   

5. Brich- Murnaghun   
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لایه تک  واحد  بهسلول  سولفید  ژرمانیم  میی  که  دست   آید 

گر حجم تعادلی یا حجم سلول واحد بیانی آن  ی کمینهنقطه

محاسبه  با یک  است؛  ثابت شبکهبهینه شده  بهینه  ی ساده،  ی 

دهد که تک نشان می  اههی محاسبآید. نتیجهدست می شده به

نمودار .  است  A°46 /3ی  ی ژرمانیم سولفید دارای ثابت شبکهلایه

بعدی برای سلول واحد ساختار دو  ثابت شبکه    انرژی برحسب 

 نشان داده شده است.  2ژرمانیم سولفید در شکل 
 

 
 ( الف)

 
 )ب(

 

ابر.  1شکل   لایه  3×3ی  یاختهیک  نمای    یتک  از  سولفید  دی   ژرمانیم 

 جانبی. (  ب) ، روهروب)الف(  
 

 
 

شبکهرابطه.  2شکل   ثابت  و  انرژی  بین  ژرمانیم  ی  ترکیب  واحد  سلول   ی 

 سولفید.دی

 
 

ثابت شبکه آن از  استفاده  با  واحد گاه  بهینه شده، سلول  ی 

های مجاور،  های لایهساختار تشکیل شد. برای جلوگیری از اثرنانو

لایه در  نانو  ی صفحه  ، در راستای عمود برA°15 به طول     خلأ

دست آوردن پایدارترین حالت، نظر گرفته شد. در نهایت برای به

به    Ge-Sبرای پیوند    A°  44 /2سلول واحد بهینه شد و مقدار  

 دست آمد. 

همدوسی  انرژی  ترکیب،  پایداری  میزان  بررسی   1برای 

 سیستم محاسبه شد. 
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های گوگرد و ژرمانیم موجود  ترتیب تعداد اتمبه  nو    mجا  ایندر  
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ژرمانیم دی سولفید، انرژی تک تیب انرژی کل سلول واحد به تر

انجام    های هحاسبماز    اتم گوگرد و انرژی تک اتم ژرمانیم است.

انرژی سلول    شده انرژی اتم منفرد ژرمانیم و اتم منفرد گوگرد و

با    و    -20/ 18،  -7/ 58واحد ژرمانیم دی سولفید به ترتیب برابر 

Ry83 /48- دست آمد. به 

معنی  وسی، به منفی انرژی همد، مقدار  (2)ی  براساس رابطه

بر    -eV  02 /4  برابر  بودن سیستم است. انرژی همدوسی  پایدار

های موجود و پایداری  گر پیوند قوی اتماتم، محاسبه شد که بیان

 ساختار از لحاظ ترمودینامیکی است. 

محاسبه  بهاگرچه  همدوسی  انرژی  اثبات  ی  برای  تنهایی 

مقدار محاسبه شده برای   پایداری یک ساختار کافی نیست، اما

ی ژرمانیم دی سولفید نشان  های تک لایه اتم  همدوسیانرژی  

 مقید هستند.   کاملاًها دهد که این اتممی

لایه  تک  دینامیکی  پایداری  بررسی  دی برای  ژرمانیم  ی 

از  استفاده  با  ساختار  این  فونونی  پاشندگی  نمودار   سولفید 

. نمودار پاشندگی  ]11،  10[  شد  ترسیم افزار کوانتوم اسپرسو  نرم

  نشان داده شده است.   3ی مورد بررسی در شکل  فونونی تک لایه 

شود  گونه مد منفی )موهومی( دیده نمیهیچ  3در نمودار شکل  

نشان موضوع  این  است.  که  ساختار  این  دینامیکی  پایداری  گر 

این ساهم فونونی  پاشندگی  نمودار  مقدار بسامد  چنین  به  ختار 

حدود بیشینه نانومی  cm  400-1  ی  با  مقایسه  در  که  - رسد 

 . ]12[ مشابه پایداری خوبی دارد اختارهای دو بعدیِس

1. Cohesive energy   
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 ی ژرمانیم دی سولفید.نمودار پاشندگی فونونی تک لایه .3شکل 

 

 خواص الکتریکی . 4

الکتریکی   خواص  بررسی  محاسباتیبرای  کد  از  استفاده    با 

ی تابعی چگالی و با استفاده  ، در چارچوب نظریه]13[  کِی2وین

  (GGA-PBE)  ورکب  -وپرد تابع با تعمیم یافته شیباز تقریب  

نمودار   4شکل    .]14[  شد  ترسیمنمودار ساختار نواری سیستم  

را    2GeSهای کلی و جزیی ترکیب  ساختار نواری و چگالی حالت

می محاسبنشان  می  هاهدهد.  موردنظر،  نشان  ترکیب  که   دهد 

انرژی غیرمستقیم  نیم با گاف  نقطه  eV  92 /0رسانایی  ی  است. 

  M  ای بین نقاطترازهای ظرفیت این ساختار در نقطه  ی بیشینه

ی ترازهای رسانش  قرار دارد. این در حالی است که کمینه  Γ  و

 قرار گرفته است.   M ی این ترکیب در نقطه

نمودار چگالی حالت ها )نمودار سمت راست در با دقت در 

 p  های بیتال ونزدیکی تراز فرمی، ار  در  که  شود( دیده می4شکل  

بیش نقش  ترازها دارند.اتم گوگرد  به تری در پرشدن  ذکر  لازم 

ها مشخص است  گونه که از نمودار چگالی حالتاست که همان

ثری در پرشدگی ترازهای  ؤاتم ژرمانیم نیز نقش م  dهای  بیتالوار

  5وضوح در شکل  این موضوع بهظرفیت پیرامون تراز فرمی دارند.  

ی  های گوگرد و ژرمانیم در صفحهچگالی الکترونی اتم  گر بیانکه  

شود. با توجه به این که در می   گوگرد است، دیده  - پیوند ژرمانیم

تری در اطراف های پیوندی تمرکز بسیار بیشالکترون   5شکل  

گوگرد   اتم  به  ژرمانیم  اتم  از  الکترون  انتقال  دارند،  گوگرد  اتم 

 سبب ایجاد نوعی پیوند قطبی بین این دو اتم شده است. 

 
 

حالت  .4شکل   چگالی  و  نواری  ساختار  ژرمانیم  نمودار  نانوساختار   های 

 دی سولفید.

 

 
 

 .S-Geی پیوند های گوگرد و ژرمانیم در صفحهچگالی الکترون اتم .5شکل 

 

با توجه به ساختار بلوری مشابه در دو ترکیب بریلیم کاربید  

آن نوری  و  الکتریکی  خواص  سولفید،  دی  ژرمانیم  در و    ها 

 ه شده در یهای ارامقایسه شده است. اگرچه مطابق داده  1جدول  

لایه1جدول   تک  بالاتری   کاربید   بریلیم  ی ،  نسبتاً  پایداری  از 

قابل  پایداری  و  پایین  نسبتاً  الکتریکی  گاف  اما  است  برخوردار 

دو نانوساختار  ژرمانیم  قبول  سولفید   بعدی  کاربردهای دی   ، 

 کند.  بیان می   نوری  -یکیای الکترتر این ترکیب را در ابزارهبیش
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 ]15[های بریلیم کاربید و ژرمانیم دی سولفید خواص الکتریکی و نوری شبه گرافن یمقایسه.  1جدول 

 گاف انرژی  
(eV) 

   دوسیانرژی هم
(eV) 

 ثابت شبکه
A° 

 بیشینه بسامد فونونی

(1-cm ) 

 9/0 02/4- 46/3 400 (2GeSژرمانیم دی سولفید )

 65/1 84/4- 99/2 1020 ( C2Beبریلیم کاربید )
 

نانوساختار    تر خواص ساختاری و الکتریکیبرای بررسی بیش

دو بعدی ژرمانیم دی سولفید، رفتار آن، در برابر اعمال تنش و 

چگونگی تغییر    6. شکل  گرفتکرنش دو بعدی مورد مطالعه قرار  

شرایط   در  را  پیشنهادی  بعدی  دو  نانوساختار  انرژی  ترازهای 

شود  مشاهده می  دهد.اعمال کشش و کرنش دو بعدی نشان می

بعدی،   دو  کرنش  اعمال  با  نیمکه  انرژی  گاف  رسانای  مقدار 

پیدا می اعمال کرنش دو ژرمانیم دی سولفید کاهش  با  و  کند 

دهد.  این ماده به حالت فلزی تغییر فاز می  12%از    تربیش  ،بعدی 

این در حالی است که با اعمال کشش دو بعدی، گاف انرژی در  

بزرگ اندکی  کوچکابتدا  مشخصی  آهنگ  با  سپس  و   تر تر 

د که گاف انرژی این ساختار با ن دهنشان می  هاه محاسبشود.  می

این   از  که  است  تنظیم  قابل  بعدی  دو  کرنش  و  کشش  اعمال 

توان در طراحی و ساخت حسگرهای مکانیکی استفاده  موضوع می

 کرد.
 

 
 

نان  .6شکل   نواری  ساختار  اعمال  ژرمانیم  ساختار  وتغییرات  با  سولفید  دی 

 .بعدی کشش و کرنش دو 

 خواص نوری . 5 

طورکه در بررسی خواص الکتریکی بیان شد، ژرمانیم دی  همان

نیم یک  انرژی سولفید  گاف  با  برای   Ve  9/0  رسانا   است. 

ساختار در  امکان کاربری این نانوی خواص نوری و بررسی  مطالعه

نوری، پاسخ خطی این ماده به تابش    -ساخت ابزارهای الکتریکی

ی ماده که  ترین مشخصهگرفت. مهم  نور فرودی مورد بررسی قرار

می توضیح  تابش  مقابل  در  را  آن  دیرفتار  تابع  الکتریک  دهد 

 شود: صورت زیر تعریف میمختلط است که به
 

(3              )                                               ( ) R iI   = +

  

آن   در  تابع  قسمت  ԑIو    ԑRکه  موهومی  و  حقیقی   های 

دهند. قسمت موهومی این تابع  الکتریک مختلط را نشان میدی 

 شود.چنین تعریف می
 

=  n nc v

k k k

n

h e
I d P

m



  
 

2

2 2

2 2
 

(4)              ( )n n n nv c c v

k k k kP E E   − − 

 

های اولیه حالت  nCو    nVماتریس دوقطبی و    P  جا عبارتدر این

کرونینگ قسمت   -ی کرامرزو نهایی هستند. با استفاده از رابطه

توان برحسب قسمت موهومی آن  الکتریک را میحقیقی تابع دی 

 : ]16[ شکل زیر نوشت به
 

(5             )
0

( )
( ) r

I
R P d

 

 
   

  

  
 = +

− 2 2

2 

 

ایند عبارت  ر  داشتن قسمت  rPجا  با  است.  کوشی  های مقدار 

، n(ω)مختلط ضریب شکست    الکریکحقیقی و موهومی تابع دی 

خاموشی   انعکاسK(ω)ضریب  ضریب   ،  R(ω) جذب ضریب   ،

به بهماده،  میسادگی  شکل  ]17[  آید دست  های قسمت  7. 

دی  تابع  موهومی  و  راستای حقیقی  دو  در  را  مختلط  الکتریک 

ی  لفهؤم  7توجه به نمودار شکل    با  دهند.نشان می  yو     xقطبش 
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 ای ملاحظهالکتریک مختلط، رفتار ناهمسانگرد قابلحقیقی تابع دی

قطبیدگی  در جهت  می  y  و  x  دو  آستانهنشان  شروع دهد.  ی 

توافق  شود که این موضوع در  می  آغاز  eV1جذب نوری از حدود  

نیم ترکیب  انرژی  گاف  است. با  ایستای  هم  رسانا  مقادیر  چنین 

 و  xالکتریک در دو راستای قطبیدگی  ی حقیقی تابع دی لفهؤم

y  شود که  هستند. ضمناً ملاحظه می 5/ 3و  3/ 8به ترتیب حدود

تابع  بیشینه حقیقی  قسمت  نمودار  در  مختلفی،  نسبی   های 

ی مشخص طور ویژه سه قلههشود. بمی   الکتریک مختلط دیدهدی 

نمودار م تابع دی لفهؤدر  نقطهی حقیقی  ،  3/ 5های  الکتریک در 

های ها که ناشی از انتقال شود. این بیشینهیده می د   eV  5 /6و    5/ 5

ی موهومی  لفهؤالکترونی بین ترازها هستند، به صورتی دیگر در م

 شوند.  الکتریک خطی نیز دیده میتابع دی 

حقیقی    ی لفه ؤشود، مملاحظه می  7در شکل    کهگونه  همان

ی خود به کمینه  eV  7الکتریک خطی در انرژی حدود  تابع دی 

منفی  )یک ممی  (مقدار  منفی  مقدار  تابع  لفه ؤرسد.  حقیقی   ی 

ی انرژی مورد  گر آن است که در بازه الکتریک مختلط بیان دی 

بازتاب ماده  این  توسط  زیادی  حد  تا  فرودی  فوتون   انده  نظر، 

ی مورد مطالعه نوعی رفتار  شود. به عبارتی در این ناحیه مادهمی

 دهد. خود نشان می فلزگونه از

ضریب بازتابش    2GeS تر رفتار نوری ترکیبرای درک بیشب

و ضریب جذب نانوساختار شبه گرافنی مورد مطالعه قرار گرفت.  

راستای  تغییرات   دو  در  ماده  جذب  ضریب  و  بازتابش  ضریب 

نشان داده شده   8ش، برحسب انرژی فوتون فرودی در شکل  قطب

به شکل  است.   ناحیهنانو   8با توجه  بررسی در  ی ساختار تحت 

نه تنها جذب ناچیزی )تقریباً صفر(  zدیدگانی در جهت قطبش 

بازتاب بلکه  در حدود    شدارد  و  کم  بسیار  نیز    12%تا    10%آن 

تواند به  ساختار مینانو کند که این  این موضوع پیشنهاد می  است.

های خورشیدی ی شفاف ضد بازتابش در سطح سلولعنوان لایه

شود که این ماده  چنین ملاحظه میهم  گیرد.  مورد استفاده قرار

ی فرابنفش توامان ضریب جذب و ضریب بازتابش نسبتاً  در ناحیه

به   دارد.  ناحیه  2GeSعبارتی  بالایی  میدر  فرابنفش   تواند  ی 

  وان حفاظ موج الکترومغناطیسی فرابنفش مورد استفاده قرارعنبه

 گیرد. 

 
 

مؤلفه.  7کل  ش تغییرات  دی نمودار  تابع  موهومی  و  حقیقی  الکتریک  های 

 برحسب انرژی فوتون فرودی. 

 

 
 

نمودار تغییرات ضریب بازتابش و ضریب جذب در دو راستای قطبش  .  8کل  ش

 برحسب انرژی فوتون فرودی. 
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 گیری نتیجه. 6

نانوساختار شبه گرافنی   الکتریکی و نوری  در این مقاله خواص 

2GeS  نظریه از  استفاده  با  با  و  تابعی چگالی  کد  ی  از  استفاده 

ی انرژی مورد مطالعه قرار گرفت. با محاسبه  کِی2وین  محاسباتی 

شد   داده  ی نمودار پاشندگی فونونی نشانهمدوسی و محاسبه

که نانوساختار مورد مطالعه، پایداری قابل قبولی دارد. این موضوع  

به را  ساختار  این  رشد  پیشامکان  تجربی  کند.  بینی میصورت 

خواص الکتریکی ماده، خاصیت  های مربوط به بهچنین محاس هم

بینی  را پیش  eV  9/0  مستقیم حدودرسانایی با گاف انرژی غیرنیم

کند که این گاف انرژی با اعمال اثرات مکانیکی قابل تنظیم  می

قابلیت بالایی برای استفاده در ابزارهای    2GeS است. نانوساختار

های سازی ها و شبیهالکترونیک نوری دارد. از طرف دیگر محاسبه

ی دیدگانی نوری این نانوساختار نشان داد که این ماده در ناحیه

بازتاب  ضریب  و  جذب  این   ش ضریب  بنابراین،  دارد.  ناچیزی 

دی مورد های خورشیآوری ساخت سلولتواند در فنساختار می

چنین ضریب جذب و ضریب بازتابش بالای گیرد. هم  استفاده قرار

ی فرابنفش، امکان استفاده از آن را در ساختار در ناحیهاین نانو 

 . کندهای محافظ امواج فرابنفش فراهم میطراحی و ساخت لایه
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