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دهد تغییرات الگوهای نشان مینتایج سازی شده است. دی سولفید مولیبدن شبیه چرخیده یدر این مقاله ساختار دو لایه -چکیده 

های ساختاری از جمله نظم انباشتگی و پهنای انرژی در توان به عنوان شاخص برای مطالعه ویژگیره بر حسب زاویه چرخش را میما

 .نظر گرفت

 .ساختار ناهمگون، واندروالسره، الگوهای ما -كليد واژه
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Abstract- In this article, the structure of the bilayer 𝑴𝒐𝑺𝟐 has been simulated .The results showed that the changes 

in moire patterns in terms of rotation angle can be considered as an indicator for determining the structural 

properties such as stacking factor ae well as band gap. 
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 مقدمه

تنظيم نسبت زیاد سطح به حجم در مواد دو بعدی امکان 

آورد. خواص از طریق تغيير در محيط آنها را فراهم می

های دو بعدی تشکيل شده است ساختارهای ناهمگون از لایه

كه به صورت عمودی انباشته شده و توسط نيروی واندروالس 

ای ضعيف [. اتصال بين لایه1شوند]كنار هم نگه داشته می

-یهای تطبيق شبکه را برطرف مواندروالس محدودیت

[. در این راستا گرافن و ساختارهای شبه گرافنی 2نماید]

اند. گرافن به دليل ابعاد بسيار كوچک مورد توجه قرار گرفته

پذیری بالای هایی مانند رسانندگی و تحرکو داشتن ویژگی

های بار، در صنعت الکترونيک و نور كاربردهای زیادی حامل

د كه قرارگيری دههای مختلف نشان میدارد. نتایج پژوهش

های مجاور یهاین ساختارهای دو بعدی و چرخش نسبی لا

با دوره تناوبی كه با زاویه چرخش  رهای مضمن ایجاد الگوها

های منحصر به فرد اپتيکی و رابطه عکس دارد، ویژگی

[. این مطالعات نشان 3الکترونيکی را بوجود آورده است]

ن زاویه داده است كه در زاویه چرخش خاصی تحت عنوا

، نوارهای انرژی مسطح رهماتشکيل الگوهای  ،θجادویی 

شده و این مسطح شدن منجر به همبستگی الکترونی قوی 

تواند در خواص نوری و اپتيکی شود، كه خود میسيستم می

ترین نقص گرافن [. از طرفی مهم4سيستم تاثير بگذارد]

ن عدم وجود گاف نواری و بالتبع غير قابل تنظيم بودن آ

پذیری كه فلزات است. بنابراین به دليل گاف انرژی تنظيم

واسطه دی كالکوژنی دو بعدی دارند، بسيار مورد توجه قرار 

توان به این شکل بيان [. مطالب ذكر شده را می5اند]گرفته

های دو بعدی به كرد، زمانی كه دو تک لایه از كریستال

چرخش یکی  شوند، باصورت دو لایه روی هم قرار داده می

[. 6شود]تشکيل می رهماالگوهای  θی ها تحت زاویهاز لایه

در این مطالعه دی سولفيد موليبدن به دليل اهميت رفتار 

اپتيکی و نوری، پایداری در معرض هوا و در دمای اتاق 

همچنين نقطه ذوب بالا مورد بررسی قرار گرفته است. از 

موليبدن نسبت  دی سولفيد H2طرفی با توجه به اینکه فاز 

به دو فاز دیگر پایدارتر و در طبيعت دارای فراوانی بيشتری 

از این فاز استفاده ره مااست، بنابراین برای تشکيل الگوهای 

 شده است.

 روش محاسبات

 19/3ثابت شبکه ی دی سولفيد موليبدن با تک لایه

. اكنون با توجه به اینکه شبيه سازی شده استآنگستروم 

ها عمل والس به عنوان نيروی ضعيفی بين لایهنيروی واندر

كند بنابراین باید دو تک لایه دی سولفيد موليبدن با می

با در نظر ها روی هم قرار بگيرند. تغيير فاصله بين لایه

و محاسبه انرژی بستگی بر حسب  ,AAگرفتن انباشتگی 

توان فاصله بهينه فاصله بين دو لایه برای زوایای مختلف می

هر زاویه را بدست آورد كه نتایج محاسبات در نمودار  برای

 زیر رسم شده است.

0 10 20 30 40 50 60

6.1

6.2

6.3

6.4

6.5

6.6

6.7

6.8

6.9

d
is

ta
n
c
e
 i
n
te

rl
a
y
e
r(

A
)

teta 

 .: منحنی تغييرات فاصله بين دولایه بر حست زاویه اعمال شده1شکل
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0 
𝒎𝟎 

شود با افزایش زاویه فاصله همانطور كه در شکل مشاهده می

در  رهامبا بررسی الگوی . یابدبين دولایه نيز افزایش می

 كاملا مشخص است. رهماتغييرات الگوی زاویای مذكور 

 AA به ,AAدرجه تغيير انباشتگی از  60همچنين در زاویه 

 را خواهيم داشت.

 

 . ,AAبرای انباشتگی ره مای ها: الگو2شکل

در زاویه  ,AAو  AAساختاری نواری مربوط به دو انباشتگی 

 صفر در شکل زیر نمایش داده شده است.
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 دو لایه دی سولفيد موليبدن. ,AAو  AA: ساختار نواری انباشتگی 3شکل

رسم  ,AAرا برای انباشتگی  60اگر ساختار نواری در زاویه 

شود كه منطبق بر ساختار نواری انباشتگی كنيم دیده می

AA باشد. می 
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 . 60با اعمال زاویه  ,AA : ساختار نواری انباشتگی 4شکل

در جدول زیر اطلاعات مربوط به انباشتگی ها و زاویه مذكور 

 ثبت شده است.

𝒎𝜽 Distance 

interlayer() 
band 

gap(ev) 

 انباشتگی

𝒎𝟎 2/6 21/1 AA, 
teta=0 

𝒎𝟔𝟎 83/6 43/1 AA, 
teta=60 

𝒎𝟔𝟎 8/6 43/1 AA 
teta=0 

 های مذكور تحت زوایای خاص.: فاصله بين دو لایه برای انباشتگی 1جدول

بنابراین كاملا مشخص است كه با تغيير زاویه در كنار 

توان تغيير انباشتگی را بررسی كرد. می رهماتشکيل الگوهای 

نتایج ذكر شده در جدول موید این مطلب است كه یا اعمال 

 را خواهيم داشت. AAبه  ,AA  تغيير انباشتگی از 60زاویه 

انتظار تغيير ره و تشکيل الگوهای ما زاویهبنابراین با تغيير 

𝒎𝟎 𝒎𝟏𝟓 𝒎𝟑𝟎 

𝒎𝟒𝟓 𝒎𝟔𝟎 
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ساختار وجود  های اپتيکیو ویژگی در خصوصيات فيزیکی

پوشانی توابع موج برای دو تک لایه دی واقع همدارد. در 

سولفيد موليبدن با ثابت شبکه یکسان، كه با ایجاد زاویه 

اند، این الگوها منجر به را ایجاد كردهره ماچرخش الگوهای 

-های بين لایهای بواسطه برهمکنشتوليد یک پتانسيل دوره

ای به طور موثری شوند، كه این پتانسيل دورهای می

الکترون را تغيير و بر ساختار -همکنش الکترونبر

الکترونيکی، مدولاسيونی را تحميل كرده است. به عنوان 

مثال در ساختار دو لایه گرافن چرخيده منجر به نوارهای 

تشکيل  رهما[. بنابراین با استفاده از الگوی 4شده است] رهما

توان خواص ها و چرخش آنها میشده در قرارگيری لایه

 اپتيکی و الکترونيکی مواد را كنترل و تنظيم نمود.

 نتیجه گیری                            

ی دی در این مطالعه با روی هم قرار دادن دو تک لایه

سولفيد موليبدن، ساختار دو لایه با برهمکنش ضعيف 

ها واندروالس شبيه سازی شده است. با چرخش یکی از لایه

ره بر حسب تغييرات الگوهای ماده و تشکيل ش رهماالگوهای 

های زاویه چرخش به عنوان شاخصی برای مطالعه ویژگی

 ساختاری از جمله نظم انباشتگی بررسی شد. 
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