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A B S T R A C T 
Based on density functional theory calculations, the electronic, optical and 
thermoelectric properties of WSe2(8,0) and WSeS(8,0) nanotubes have 
been investigated. The WSe2(8,0) nanotube has 0.2eV energy gap, and 
this gap is reduced by adding a Se atom to it. The band structure shows 
that the WSe2(8,0) nanotube is p-type semiconductor and WSeS(8,0) 
compound is n-type. The imaginary part of the dielectric function shows 
that these two structures have main response to the light in the infrared 
region and have small optical gaps, while the optical energy loss functions 
have the lowest values in this energy region. At a temperature of 200 K, 
the figure of merit coefficient of the WSeS(8,0) nanotube is larger than 
WSe2(8,0) one, but at high temperatures, the power factor coefficient of 
the WSe2(8,0) nanotube is higher, which shows that this case is suitable 
for power generators. 
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  علمی  فصلنامه 

  اپتوالکترونیک 

 

 پژوهشی» «مقاله
 و  WSe2  ) 0،  8(   هايلوله  نانو  ترموالکتریکی  و  اپتیکی  ،الکترونی  خواص  بررسی

 )8 ،0 (WSeS  
 

 4، فاطمه حاج اکبري3، علیرضا هژبري*2، آرش بوچانی1قادري اصغر
 

 چکیده 
  ) 0  ،8(  هاينانولوله   ترموالکتریک  و   نوري  ، الکترونیکی  خواص  ،چگالی  تابعی  تئوري   محاسبات  اساس  بر
2WSe  0  ،8(   و(WSeS  نانولوله  .انده شد  بررسی  )2  )0  ،8WSe  ولت   الکترون  2/0  انرژي  شکاف  داراي  

 نانولوله   که  دهدمی   نشان  نوار  ساختار  .یابدمی  کاهش  آن  در  Se  اتم  یک  افزودن  با  شکاف  این  و  است
)8،  0(  2WSe  نوع  هادي  نیمه  p  ترکیب  و  )0  ،8(WSeS  نوع  از  n   تابع   موهومی  بخش  .است  

  داراي   و  دارند   نور  به   اصلی  پاسخ   قرمز  مادون  ناحیه  در  ساختار  دو  این  که  دهدمی   نشان  الکتریکدي
  ناحیه   این  در  را  مقدار  کمترین  نوري  انرژي  اتلاف  توابع   که  حالی  در  ،هستند  کوچکی  نوري  هايشکاف 
 2WSe  )0  ،8(  از   تربزرگ   WSeS)0  ،8(  نانولوله  مریت  ضریب  رقم  ،کلوین  200  دماي  در   . دارند  انرژي
 مورد   این  دهدمی   نشان  که،  است  بیشتر  2WSe  )0  ،8(  نانولوله   توان  ضریب  بالا  دماهاي  در  اما  ،است
 . است  مناسب  برق ژنراتورهاي براي
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  مقدمه
 دلیل   به  بعدي  یک  و  بعدي  دو  مواد  ،1گرافن   کشف  زمان  از

 جلب  خود   به  را  روزافزونی  توجه  فردشان   به   منحصر  خواص
 بالقوه  استفاده  دلیلبه  دوبعدي  مواد  گذشته  هايسال  در  .اندکرده
  ، مانند  جدید  نوري  و  الکترونیکی  هايدستگاه  درها  آن

 ،TEFT 2ونان  مقیاس   در  زنیتونل   میدان  اثر  ترانزیستورهاي
 تبدیل   تحقیقات  اصلی  کانونبه    ،عکس  آشکارسازهاي  ،دیودها
 . ]3- 1[ اندشده

 یک  داشتن  باها  آن  نوري  و  الکترونیکی  جذاب  هايویژگی
 برايها  آن   از  مرئی  و  قرمز  مادون  ناحیه  در  مستقیم  نواري  گاف

 براي  مناسی  هايگزینه   اپتوالکترونیک  و  فوتونیک  کاربردهاي
  مستقیم   نواري  گاف  بر  علاوه  .است  ساخته  صنعتی  کاربردهاي

 ساختار این در هاالکترون ،هاآن در وارونگی تقارن دلیلبه ،هاآن
 بحث  در  که  ،هستند  زیادي  آزادي  درجه  داراي  کریستالی

 جفت   ،همچنین  . ندشو  استفاده  توانندی م  3الکترونیکی   هايدره
 اسپین   هايشکاف  به   منجر  هالایهتک  این  در  مدار  اسپین  شدن
  تنظیم  در  الکترون  کنترل   قابل  اسپین   به   منجر  که  ،شودمی  مدار

 تک   هاویژگی  این  همه  .شودمی  برانگیخته  لیزري  هايفوتون
  طوري به   کندمی  تبدیل  جدیدي  نسل  به   را  4TMDC  هايلایه
  ، 2WS  دیسولفیدتنگستن  مانند  TMDC  مواد  نانو  که
 و   ]2MoS  ]5  دیسولفیدمولیبدن  ،[2WSe4[  سلنیدتنگستندي

 فوتونی  نانومواد  نسل  یک  عنوان  به  2MoSe  دیسلنیدمولیبدن
  ، نوري  خاصیت  دلیلبه   که  ، ]9[  است  ظهور  حال  در  جدید

  به   منجرها  آن  ]8- 6[  کننده  روان  و  الکترونیکی  ،کاتالیزوري 
  ، نوري  کننده  محدود  ،کننده  نظیرسوئیچ  هایی  دستگاه  تولید

- 14[  اندشده  بالا   کارایی  با  وترانزیستور  دیود  ،آشکارساز  ،تابشگر
 هاينانولایه  مطالعه  مورد  در  کار   چندین  اخیر  هايسال  در  .]10
  بر   مربوطه  هاينانولوله  و  تنگستن  و  مولیبدن  کالکوژنیددي

  منتشر    MXY(M=Mo, W; X, Y=S, Se)]15[  اساس 
  ساختار   محاسبات  به  بیشتري  توجهها  آن  میان  در  ،شده

  کالکوژنید دي   مخلوط  هاينانولوله  پایداري  و  الکترونیکی
 هاي نانولوله  به  کمتري  نسبتاً  کارهاي  و  شد  معطوف  مولیبدن

 موارد  براي  .یافت  اختصاص  مشابه  تنگستن  کالکوژنیددي
  از   ،دارد  وجود  فرد   به  منحصر  مزیت  دو  ،TMD  هاينانولوله
 بین شدن جفت و مرئی نور محدوده در مناسب باند فاصله جمله

  در   گسترده  طور  به  تواندمی  که  ،پلاریزاسیون  و  کرنش  گرادیان
   .]16[ یابد تحقق هاهادي نیمه

 
1 Graphene 
2 Tunneling Field-Effect Transistors 
3 Valleytronics 
4 Transition Metal Dichalcogenides 

  انتشار  طریق  از  حرارتی  گرادیان   در   ترموالکتریک  مواد
 کنند می  تبدیل  الکتریکی  جریان  به   را   گرما   ،بار  هايحامل

 ترموالکتریک قدرت هايسیستم بنابراین ؛)هاحفره و هاالکترون(
  این   و  کندمی  تبدیل  مفید   برق   به   را   گرما   مستقیم   طور  به
 .باشد  زیست  محیط  و  انرژي  بحران  براي  حلی  راه  تواندمی

  ما   به نانوتکنولوژي نوین هايروش  توسط که اخیر هايپیشرفت
  کارآمد   بسیار  ترموالکتریک  هاي دستگاه  به  تا  اندکرده  کمک
  به   بلکه   گرما   تولید  براي   تنها  نه   مواد   این   .کنیم  پیدا  دست
  استفاده   نیز  پلیتر  بر  مبتنی  ترموالکتریک  هايسردکننده  عنوان
 موالکتریکی  تربزرگ  ولتاژ  ماده  یک  سیبک  ضریب  .شودمی

  علامت   .دارد  بستگی  کریستال   ساختار  و  دما   به  که  است  القایی
 الکتریکی  ترابرد   در  بار  هايحامل   نوع   بیانگر   سیبک  ضریب
  ، هستند  الکترون  بار  حاملان  که  n  نوع  هادي  نیمه  در  .است

 بار   حاملان  که  p  نوع  هادي  نیمه  در  و  منفی  سیبک  ضریب
  سیبک  ضریب  .است  مثبت  سیبک   ضریب  ،هستند  هاحفره
 بزرگی  ولتاژ  ،کوچک  دماي  اختلاف  یک  دهدکهمی  نشان  بزرگ

  ماده   یک  براي  بنابراین  .آوردمی  وجوده ب  ماده  طرف  دو  در  ار
  کارآیی   .است  ضروري  بزرگ  سیبک  ضریب  ،ترموالکتریک
  فرمول   از  استفاده   با   توانمی   که  است  گیرياندازه   قابل   5(ZT)  مریت   بعد  بدون  شاخص  محاسبه  طریق  از  مواد  ترموالکتریکی

    .کرد محاسبه را آن زیر
)1(                                                      ZT =  �����     

 رسانندگی  �  ،سیبک  ضریب  S  ،مطلق  دماي  T  آن  در  که
  و   شبکه  سهم  شامل  گرمایی  رسانندگی  مقدار  K  و  الکتریکی
   .]18 ،17[ هستند )latt+KelK=K( الکترون

  
  محاسبات  روش

 شبه   ترموالکتریکی  ،اپتیکی  و   الکترونی  ساختاري  محاسبات
 روش  با  چگالی  تابع  نظریه  پایه   بر  WSeS  و  2WSe  گرافن
  از   استفاده   با  ]19[  کامل   پتانسیل  با   یافته  بهبو   تخت  امواج
  محاسبه  ]Boltztrap 24–20k2Wien[  محاسباتی  هايکد
  تقریب   از  همبستگی  تبادلی  پتانسیل  محاسبه  نوع  در  .است  شده

GGA6   7  وmBJ ]25[   بخش  در  همچنین  .کردیم  استفاده  
  براي   ].27  ،26[  است  شده  استفاده  RPA  هايتقریب  از  اپتیکی

7KmaxR =10maxL=.   الکترونی  و  ساختاري  محاسبات
0,Kpoint=100,  ساختار  ،اندشده  انتخاب  WSeS ,2WSe   با  

 وارد  نیروي  fc 0.01  دقت  با  mini position  دستور  از  استفاده
 

5 Figure of Merit 
6 Generalized Gradient Approximation 
7 Modified Beck Jacson 



 WSeS) 0،  8و (   WSe2  ) 0،  8هاي ( ترموالکتریکی نانو لوله دري و همکاران: بررسی خواص الکترونی، اپتیکی و  ا ق   12
 
  k2Wien  هايخروجی  از  استفاده  با  .کردیم  ریلکس  را  هااتم  بر

  محاسبه   BoltzTraP  کد  از  استفاده  با  ترموالکتریکی  محاسبه
   .است شده
 
    هابحث  و نتایج
  WSeS)0  ،8(  و  2WSe  )0  ، 8(  هاينانوتیوب  ساختار  )1(  شکل

 هانانوتیوب  این  .دهدمی  نشان  (b)  و  (a)  هايپنل  دررا  
 در   مقطع  سطح  .است  شده  گرفته  نظر  در  زیگزاگ  صورتهب

  به   و  است  مرکز  متعد  دایره  سه  شاهد  2WSe  )0  ،8(  نانوتیوب
  در  Se  هاياتم  حضور  .دارد  قرار   Se  و  W  هاياتم  ترتیب  این
  ،است  افتاده  اتفاق  الکتریکی  پیوند  یک  با   تنها  بیرونی  لایه
 . است  شده  تکرار  WSeS)0  ،8(   نانوتیوب  در  اتفاق  همین
  با  رودمی  انتظار  بنابراین  ؛است  S  اتم  بیرونی  لایه  هاياتم

  هاي رفتار  موجب  نانوتیوب  سطح  در  آزاد  هايالکترون  حضور
  دادن   نشان  براي  اقدام  اولین  . گردد  آن  براي  جدیدي  الکتریکی
 حجم   حسب  بر  انرژي  منحنی  محاسبه  ،ترکیب   این  پایداري
  هاي پنل  )2(  شکل  در  را  هامنحنی  .است  بوده  ترکیب  آن  براي
(a)  تا  (b)   دو  هر  براي  که  شودمی  ملاحضه  .ایمداده   نشان  

 تغییرات   حسب  بر   سلول  کل  انرژي  تغییرات  منحنی  ،ترکیب
  این   بنابراین  .است  تعادلی  حجم  و  تعادلی  نقطه  داراي  حجم

 بر   هايانرژي   اما  ،هستند  پایدار  ،پایداري  لحاظ  از  ترکیبات
 قوس   در  تفاوت  .دارند  هاییتفاوت  یکدیگر  با ها  آن  حجم  حسب
 2WSe  ترکیب  در  منحنی  قوس   که  طوري  به  ؛هاستمنحنی
  امر   همین  .است  کمترWSeS  ترکیب  در  منحنی  قوس   و  تندتر

 همچنین   ،است  کمتر  2WSe  )0  ،8(  تعادلی  حجم  بزرگیموجب  
  با   ،باشد  بیشتر   اینجا  در  بلور  سختی  و  مدول  بالک  داریم  انتظار
 بالک   .است  شده  تایید  کاملا  نکته  این  )1(  جدول  به  نگاهی
 .است  WSeS  مدول  بالک  از  تربزرگ  2WSe  نانوتیوب  مدول
  . است  شده  لیست  شبکه  هايثابت  و  تعادلی  حجم  )1(   جدول  در

کهدیگر  نکته   مشتق  کرد  توجه  آن  به  باید  )1(  جدول  در  ي 
 2WSe  )0  ،8(  نانوتیوب  مدول  بالک  مشتق  ،است  مدول  بالک
  در   اما  ،کوالانسی  ترکیب  این  در  پیوندها  نوع  که  دهدمی   نشان

 ممان   .کندمی   میل  بودن  یونی  سمت  به   WSeS)0  ،8(  نانوتیوب
  ، شودمی  ملاحضه  )1(  جدول  درکه    نیز  ترکیب  این  مغناطیسی

  در   ترکیبات  این  الکتریکی  رفتار  داریم  انتظار  بنابراین  .است  صفر
   .باشد  یکسان پایین و بالا  اسپین دو

 

 
  لوله نانو مقطع سطح  2WSe (b) )0 ،8(  نانولوله مقطع سطح (a) . 1 شکل

)8، 0(WSeS 

 

 
  b)( 2WSe )0  ،8( نانوتیوب  حجم حسب بر انرژي  نمودار (a) . 2 شکل

 WSeS)0 ، 8(  نانوتیوب حجم حسب  بر انرژي نمودار
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 ،مدول  بالک مشتق ،مدول بالک ،تعادلی حجم  ،شبکه ثابت . 1 جدول
 WSeS و  2WSe  ترکیب مغناطیسی ممان  ،تعادلی انرژي

parameter 2WSe WSeS 
a(bohr) 34. 0150 34. 0150 
c(bohr) 10. 8898 10. 8898 

3u .Volume[a ] 13063. 4381 13960. 7996 
B(Gpa) 67. 2403 56. 4174 

B’ 2. 4492 4. 2610 
Energy(Ry) -672833. 42988 -607855. 6010 

totM 0. 0 0. 0 
 

    الکترونی بخش
 جز  و  کل  الکترونی  حالات  چگالی  هايمنحنی  )3(  هايشکل  در
  شده   رسم  نانوتیوب  دو  این  براي  و  mBJ  و  GGA  تقریب  دو  با

  دو   2WSe  )0  ،8(  نانوتیوب  براي  (b)  و  (a)  پنل  در  .است
  هنیم  یک   ترتیب  این  که  دهدمی  نشان   mBJ  و  GGA  تقریب
  توجه   قابل  نکته  است.  ولت  الکترون   2/0  گاف  با  n  نوع  هادي
  نکرده   زیادي  تغییر  نواري  گاف  هاتقریب   تغییر  با که    است  آن

  که  است،  پیوسته   کامل   فرمی  سطح  زیر  الکترونی  حالات  .است
  هاي الکترون  براي  مناسب  و   عظیم  منبع  یک  دهندهنشان

  حالات   فرمی  سطح  بالاي  در  همچنین  است،  برانگیخته
 مشاهده   بزرگ  حالات  احتمال  با  و  پیوسته  کاملا  الکترونی

 و   الکترونیکی  هايرسانندگی  دتوانمی   خوبی  به  .شودمی
 چگالی   (d)  و  (c)  پنل   در  .باشد  داشته   يبسیار  جریان  گرمایش 
  داده   نشان  GGA  تقریب  با  WSeS)0  ،8(  الکترونی  حالات
  سطح   الکترونی  حالات  و  است  فلزي  ترکیب  این  .است  شده
  سطح  در  mBJ  تقریب  اعمال  با  اما  ؛است  کرده  قطع  را  فرمی
  شاهد  و  است  شده  ایجاد  کوچک  خیلی  شکافتگی  یک  فرمی
  اتم   حضور  .است  ولت  الکترون  صفر   حد  کوچک  گاف  یک

  زیر   درکه    است  شده  سبب  Se  هاياتم  از  یکی  جاي  به  گوگرد 
 ولت   الکترون  - 5/3  محدوده  در  گاف  یک  شاهد  فرمی  سطح
  )0  ،8(  نانوتیوب  به  نسبت  حالات  چگالی  مقدار  همچنین  .باشیم

2WSe  در  .است  کرده   پیدا  کاهش  فرمی  سطح  بالاي  و  زیر   در  
  این   موثر  هاياوربیتال  جزئی  حالات   چگالی  (f)  و  (e)  هايپنل
  در   هااوربیتال  این  همپوشانی  از  .است  شده  داده  نشان  هااتم

 ) 0  ،8(  نانوتیوب  در  پیوندها  نوعکه    یابیممیدر  والانس  ناحیه
2WSe  نوع  از  d-p   2  ) 0  ،8(   نانوتیوب  در  . استWSe 

 هاياوربیتال   فرمی   سطح   زیر   در   پیوند   در   غالب   هاي اوربیتال 
p-w   و  p-Se  نقش  فرمی   سطح  بالاي   در  و   هستند 

 در   اما   . است   شده   بیشتر  مراتب   به  W  اتم   d  هاي اوربیتال 
  الکترون   - 6  تا  - 3  ناحیه  در  WSeS)0  ،8(  نانوتیوب  ساختار 
 نیز  فرمی  سطح  بالاي   در  .دارد  را  غالب  نقش  p  هاياتم  ولت

    .کندمی بازي را نقش  بیشترین W اتم d هاياوربیتال
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 و  8، 0( 2WSe( mBJ و  GGA تقریب با  حالات چگالیa)-(d . 3 شکل

)8،( WSeS. f) (e, جزئی  حالات چگالی )0 ،8( 2WSe  و )0  ،8(WSeS.  
  
  و   2WSe  )0  ،8(  نانوتیوب  نواري  ساختار  نمودار  )4(  شکل  در

)8،  0(WSeS  تقریب  دو  با  GGA  و  mBJ  در   .است  شده  رسم  
  مذکور   تقریب  دو  با  2WSe  )0  ،8(   نواري  ساختار  (b)  و  (a)  پنل
 محاسبات  ،اندشده  رسم  Г→M  و   Г→X  تقارنی  راستاي  در

 روي   الکترونی  تراز  یک  تقریب  دو  هر  در  که  دهدمی  نشان
  تقریب  در  که  تفاوت  این  با  ،دارد  قرار  آن  پیرامون  و  فرمی  سطح
mBJ  راستاي  در  Г→X  و  Г→M  کرده   لمس  را  فرمی  سطح  
  آن   الکترونی  موثر   جرم  بنابراین  .است  صفر  شیب  داراي  و  است
 نکته  .شودمی  تایید  کاملاً  هادي  نیمه  رفتار  و  است  نهایتبی

  GGA  تقریب  در  ظرفیت  و  والانس  تراز  ماکزیمم  آنکه  دیگر
  اعمال   با   اما  ،هستند  فرمی  سطح  در  یکسانی  راستاي  در  تقریباً
 پیدا   شیفت  بالاتر  هايانرژي  سمت  به  هاتراز  این   mBJ  تقریب
  در   است  افتاده  فرمی  سطح  روي   که  ترازهایی  از  فارغ  .کردند
  تقریب   در  و  دارد  وجود  گاف  ولت  الکترون  GGA0/0  تقریب
mBJ   فرمی  سطح  از  که  سطوحی  به  توجه  بدون  سطوح  این 
  پنل   در  اما  .شوندمی   منتقل  بالاتر   هايانرژي  به  اندکرده   عبور
(e)  تا  (h)  0  ،8(  نانوتیوب   نواري  ساختار(WSeS  تقریب   دو  با  

  هر   اعمال  با  که  دهدمی  نشان  محاسبات  .است  شده  رسم  مذکور

  ، تقریب  اعمال  با  .شودمی   مشاهده  هادي  هنیم  رفتار  ،تقریب  دو
  فرمی  سطح  پیرامون   هاتراز  شکافتگی  و  گرفتن  فاصله  شاهد
  ۀ گزین  را  آن   ترکیب  این   در  تخت  تقریباً  ترازهاي  وجود  .هستیم
   .کندمی نیوتوف و ترموالکتریکی کاربردهاي براي مناسب
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 ) mBJ   )8،  0  و  GGA  تقریب   با  (a-d)  نواري   ساختار  نمودار . 4 شکل
2WSe. )h (e,  تقریب   با   نواري   ساختار  نمودار  GGA  و  mBJ   براي 

    .  WSeS) 0  ،8(  ترکیب 
  
  
 

 اپتیک
 آوردن  دست ه ب   و  ماده  با  فوتون   کنشبرهم   بررسی   منظوربه 

 در   . شود می   بررسی   ماده   آن   1الکتریکدي   تابع   ،اپتیکی   خواص 
 تابع  . است   الکترومغناطیسی   میدان  به   بلور   پاسخ   تابع   این   واقع 
 )ε2)ω(i +ε1)ω  شکل   به   مختلط   تابع   یک  الکتریک دي 

 =ε)ω(   تمام  براي   موهومی   قسمت   داشتن   با   . است 
 کرونیگ   -   کرامرز   تبدیلات   از  حقیقی  قسمت   ،ها فرکانس 

  : ]29  ،28[   آید می  دست ه ب 
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 اپتیکی  خواص   بیانگر  ، )ε)ω  مختلط   الکتریک دي   تابع 

 بستگی  بلور   الکترونی   نواري   ساختار   به   و   است   ترکیب   یک 
 نمایی   طیف  از   استفاده   با  الکتریک دي   تابع  هاي بررسی   .دارد 

 تابع   این   . است   مفید  بسیار  کل   نواري   ساختار  تعیین   در  اپتیکی 
 گذار  . است   نواري  بین   و   نواري   درون  گذار  سهم  دو  داراي 
  (جذب   حجمی   هاي پلاسمون   تحریک   از  ناشی   نواري   درون 

 از   ناشی   که   نواري   بین  گذار   و   آزاد)  هاي الکترون   ۀ وسیل ه ب 
 در   الکتریکدي   تابع  مقدار  .است   جذب  هاي لبه   در   تحریک 

 الکتریکدي   تابع  ،صفر)   (حدودا   پایین  بسیار  هاي انرژي 
   . است  الکتریک) دي   (ثابت  استاتیک 
 الکتریکدي   تابع  موهومی   و  حقیقی   قسمت   )5(   شکل 

 نشان  Z  و  X  راستاي   دو  در   WSeS  و   2WSe  هاي ترکیب 
 و   دارد  قرار   گرافن   شبه   صفحه   در   x  راستاي   . است   شده   داده 

 شوندمی   مشاهده   (a)  پنل   در   . د ر دا   قرار   آن   بر   عمود   z  راستاي 
 x  از   بالاتر   z  راستاي   در   حقیقی   قسمت   استاتیک   مقدارکه  

 ترپایین   هاي انرژي   در  2WSe  )0  ، 8(   نانوتیوب   براي است.  
 افزایش  با  . است   بالاتر  ترکیب   این  براي   فلزي  رفتار  قابلیت 
 z  و   x  راستاي   دو   هر   در   الکتریک دي   تابع   ریزش  شاهد  ، انرژي 

 قرمز  مادون   ناحیه  در  که  گفت   توانمی   بنابراین  . هستیم 
 Z  راستاي  در  و   مرئی  ناحیه   در  .است   پایین  اپتیکی   پایداري 

 سمت   به   سرعت   Z  راستاي   در  .شود می   مشاهده   تیز   قله   یک 
 X  راستاي   اما   ، کند می   حرکت   بنفش  ماوراء   لبه  در   صفر   مقادیر 
 قسمت  بعد   به   ولت   الکترون   6  از   . دارد   کمتري   نزولی   حرکت 

 
1 Dielectric 
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 نشان  را   منفی  یا  صفر   مقادیر   راستا  دو  هر   براي   حقیقی 
 در   . است   فلزي  رفتار  پلاسمونی   نوسانات  معرف  که  ، دهد می 
 به گوگرد  اتم   یک   شدن   افزوده   با  که   شود می  مشاهده   (b) پنل 

  راستا   دو   هر   در   حقیقی   قسمت   استاتیک   مقادیر   ، Se  اتم   جاي 
 ،شده   تابیده  فوتون  انرژي   افزایش   با   . است   کرده   پیدا   کاهش 
 در   z  راستاي  در  اما  ، است   قبل   حالت   به  مشابه  رفتارهاي   سایر

 شده  منفی   تیز   قله   یک  با   تابع   این  مقدار   1بنفش  ماوراء   لبه 
 در   حقیقی   قسمت   نمودار   بعد   به   ولت   الکترون   5  از   . است 

 .است   صفر  از  کمتر  مقادیر   یا   صفر  ، منفی   z  و  x  راستاي 
 در   رفتار   پایدارترین که    گفت   توانمی   پنل   دو   هر  در   بنابراین 
 در  .است   بنفش   ماوراء   لبه   در   دهی پاسخ   بهترین   و  x  راستاي 

 بر  الکتریکدي   تابع   موهومی   قسمت   (d)  و  (c)  هايپنل 
  ملاحضه   . است   شده  رسم   ،شده   تابیده  فوتون  انرژي   حسب 

 اپتیکی  گاف   راستا   دو   هر   براي   و   نمودار   دو   هر   در   که   شود می 
 .دارد   همخوانی   الکترونی   بخش   نتایج   با  کاملاً  که  داریم   صفر 

 تیز  و  بزرگ   قله  دو  z  راستاي   در  2WSe  ) 0،8(   نانوتیوب  در 
 قله  یک  .شود می   مشاهده  2قرمز   مادون  و  بنفش  ماوراء  راستاي 
 سه  شاهد  نیز  z  راستاي   براي   ،بنفش   ماوراء   لبه  در  تر کوچک 

 6  انرژي   و   بنفش   ماوراء   ناحیه   و   قرمز   مادون   لبه   در   متوالی   قله 
 تریناصلی   که   دهد می   نشان   نمودار   این   . هستیم   ولت   الکترون 

 دو   هر  در  که  است   3نواري  درون   گذار  گسیل  به  الکترونی   گذار 
 (d)  پنل  در   . است   داده  رخ   مرئی  و   قرمز  مادون   راستاي 
 هايقله   نیز   WSeS) 0  ، 8(   نانوتیوب   در   کنیممی   مشاهده
 .هستند   x  راستاي  از   تر بزرگ   z  راستاي  در   موهومی   قسمت 
 دیگر  قله  سه  و   قرمز  مادون  ناحیه  z  راستاي  در  قله  تریناصلی 

 حالی   در   این  و   شودمی   مشاهده   مرئی   و   بنفش   ماوراء   لبه   در 
 از  هاقله   دیگر  و   قرمز  مادون  ناحیه  در  x  راستاي   در  که  است 

 نمودار  دو   این   مقایسه   . دهد می   رخ   بعد   به   ولت   الکترون   4/ 5
 فلزي  ویژگی   ترکیب   این  گوگرد   اتم  وجود  با که    دهدمی   نشان

   . است   یافته کاهش   آن 
  

 
1 Ultra Violet (uv) 
2 Infra Red (IR) 
3 Intraband 

  

  

  

  
  براي براي zz و  xxراستاي   در  ،حقیقی بخش نمودار(a,b) . 5 شکل
  در ،  موهومی بخش  نمودار  WSeS .  (c,d))0  ،8( و 2WSe )0  ،8( نانوتیوب

 WSeS)0 ،8( و 2WSe )0  ،8( نانوتیوب  براي براي zz و  xxراستاي 
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 1الکترون   انرژي  اتلاف  تابع  منحنی  (a)  پنل  )6(  شکل  در
  .است  شده  رسم  WSeS)0  ،8(  و  2WSe  )0  ،8(  نانوتیوب  براي

 راستا   دو  هر  براي  و  ترکیب  دو  هر  در  که  شودمی  مشاهده
 در  .دارد  وجود  ولت  الکترون18  تا  17  ناحیه  در  بزرگی  هايقله

 . است   صفر  الکترون  انرژي  اتلاف  تابع  مقدار  قرمز  مادون  ناحیه
  هر   براي  الکترون  انرژي  اتلاف  تابع  مقدار  نیز   مرئی  ناحیه  در  و
  براي   ترکیب  دو  این  دهدمی  نشان   این  .است  کم  بسیار  راستا  دو

 چرا  ؛باشد  تواندمی  کاربردي  و  استفاده  قابل  بسیار  اپتیکی  مقاصد
    .است کم بسیار راستا دو  هر درها آن براي انرژي اتلاف که

  

 

 
  براي zz و  xx راستاي  در انرژي اتلاف   تابع طیف نمودار (a,b) . 6 شکل

 WSeS)0 ،8( و  2WSe )0  ،8( نانوتیوب
  

  ترموالکتریک 
 )0  ،8(  نانوتیوب   دو  ترموالکتریک  نمودارهاي  )7(  شکل  در

2WSe  0  ،8(  و(WSeS  پنل  در  .است  شده  رسم  (a)   ضریب  
  خود   از  را  متفاوتی  کاملاً  رفتارهاي  نانوتیوب   دو  این  سیبک
 200  در   2WSe  ) 0  ،8(  نانوتیوب  که  طوريبه   دهندمی  نشان
  صعودي   روند  دما  افزایش  با  . است   مقدار  کمترین  داراي  کلوین

 
1 Eloss 

 تا 200 ناحیه در WSeS)0 ،8(  نانوتیوب اما ،است گرفته  خود به
 100  از  بالاتر  دماهاي  در  و  دارد   را  مقدار  بیشترین   کلوین  300
 در   کلوین  110  و  390  دماهاي  در  اما  ؛دارد  نزولی  روند  کلوین
  پنل   در  .هستند  یکسان  سیبک  ضریب  یک  داراي  ترکیب  دو  هر

(b)  دماهاي   در  .است  شده  رسمها  آن  الکتریکی  رسانندگی  
  دما   افزایش  با  .است  ناچیز  بسیار   الکتریکی  رسانندگی  پایین

 کلوین  500  دماي  تا  2WSe  )0  ،8(  الکتریکی  رسانندگی
 ، 8(   الکتریکی  رسانندگی  بعد  به  کلوین  500  از  و  تربزرگ

0(WSeS   این   الکتریکی  رسانندگی  مقایسه  از  .است  بیشتر 
 الکتریکی   رسانندگی  میزان  ]TiSi2Zr ]30   ترکیبات  با  ترکیبات
 مناسبی   هايگزینه   دتوانمی  نانوتیوب   دو  بنابراین  .است  کمتر
 گرمایی  رسانندگی  (c)  پنل  در   .باشد  الکتریکی  مقاصد  براي
  تا   شانهادي  نیمه  ماهیت  به  توجه  با که    دهدمی   نشان ها  آن

 محدوده  تا  و   است  صفر  پارامتر  این   مقدار  کلوین  100  محدوده
 مقدار  بعد  به  آن  از  و  دارند  یکسانی  مقادیر  کلوین  280

 افزایش  سهمی  صورتبه  هاالکترون  از  ناشی  گرمایی  رسانندگی
  مشخص  دماي  هر  در  2WSe  )0  ،8(  که  طوري  به  .است  یافته
  این   ازکه    دهدمی   نشان   نمودار  دو  این   .است  بیشتر  و  تربزرگ
  . کرد  استفاده  توانمی   گرمایی  هايسوئیچ   عنوان   به  ترکیبب

  TiSi2Zr  ترکیبات  با  مقایسه   در  ترکیبات  این  گرمایی  رسانندگی
   .است مقایسه  قابل

 در  است   شده   داده   نمایش   مریت   بعد بی   پارامتر   (d)  پنل   در 
 متفاوت  کاملا   ترکیب   دو   این   براي   کمیت   این   رفتار   هم   اینجا 
  این  مقدار   کلوین   400  تا   100  محدوده   در   که   طوري به   است 

 2WSe  ) 0  ، 8(   براي   و   خود   بیشینه  WSeS) 0  ، 8(  براي   ضریب 
می   کمینه   مقابل   خود   کمینه   مقادیر  تجربه   کهطوري   به ؛  کندرا 
 0/ 78  حدود   در   کلوین   230  در   WSeS) 0  ، 8(  براي   ZT  ضریب 

  این   مقادیر   ]SrS ]17   ترکیبات   دیگر   با   مقایسه   در   که   است 
 تجربه  بالا   دماي   در   را   بالایی   ترموالکتریکی   کیفیت   بر   ترکیب 

 هاياستفاده   براي   پایین   و   بالا   دماهاي   در   ترکیب   این   اما   ؛ کند می 
    . شودنمی   پیشنهاد   ترموالکتریکی 

 شده  محاسبه  ترکیب   دو   این   2پاورفاکتور  مقدار   (e)  پنل   در 
 فاکتور  پاور   که   طوري به   است   دوگانه  کاملا   پاورفاکتور   رفتار   . است

 )8 ،  0 (  2WSe   و  است   رسیده   مقدار   بیشترین به    بالا   دماهاي   در 
 ،8(   پاورفاکتور   بزرگی   اما   ، پایین   دماي   در   WSeS  ) 0  ، 8(  ترکیب 

0 (  WSeS   از   تر بزرگ   مراتب   به   )2  ) 0  ، 8WSe   نمودار  این   . است  
 براي  مناسب   2WSe  ) 0  ،8(   ترکیب  که   دهد می   نشان 

 کولینگ  براي   مناسب   WSeS) 0  ، 8(  ترکیب   و   پاورجنریتورها 

 
2 Power Factor 



 19 ) 20-9(  1404پیاپی بیستم، بهار  ،ومس  شماره م،لنامه علمی اپتوالکترونیک، سال هفتفص 
 

    . است

 
 ضریب  (b) سیبک ضریب  (a) ترموالکتریک پارامترهاي . 7 شکل
  (e) مریت ضریب (d) گرمایی رسانندگی ضریب (c) الکتریکی رسانندگی

 (PF) توان قدرت
 

  گیري نتیجه
  ، مکانیکی  پایداري  ،چگالی   تابعی  تئوري  اساس   بردر این مقاله،  

 ) 0  ،8(  هاينانولوله  ترموالکتریک  و  نوري  ،الکترونیکی  ساختار
2WSe  0  ،8(  و(WSeS  مدول  بالک  مشتق  .است  شده  بررسی ، 

 دهد می   نشان   2WSe  )0  ،8(  نانولوله  در  را  کووالانسی  پیوندهاي
  ،دارد  یونی  به  تمایل  WSeS) 0  ،8(  نانولوله  در  که  حالی  درکه  

  با  را n نوع هادي نیمه mBJ  و GGA تقریب با هاحالت چگالی
  نشان 2WSe  )0  ،8(  نانولوله  براي  ولت  الکترون  2/0  شکاف
 داراي  WSeS)0  ،8(  نانولوله  ، mBJ  تقریب   اعمال  با  .دهدمی
  هاي طیف  .است  صفر  حدود  در  کوچک  بسیار  انرژي  شکاف  یک
  مادون   ناحیه  درها  آن  اصلی  نوري  پاسخ  که  دهدمی   نشان  نوري
  هاي شکاف   با  نوري  هايشکاف  همچنین  ،است  داده   رخ   قرمز

  تابع   هايریشه   ما  ،فرابنفش  ناحیه  در  .هستند  سازگار  الکترونیکی
  پلاسمونی   نوسانات  داراي  بنابراین  ؛بینیممی  را  الکتریکدي

  مناطق   در  نوري  انرژي  اتلاف  عملکرد  ،دیگر  طرف  از  .هستند
 داراي  WSeS)0  ،8(  نانولوله  .است  حداقل  مرئی  و  قرمز  مادون
  ضریب   رقم  و  است  اتاق  دماي  در  تربزرگ  سیبک  ضریب

 اما  .رسد می  7/0  از  بالاتر  به  اتاق   دماي  در  آن  (ZT)  شایستگی
 دماهاي   در  زیادي  قدرت  ضریب  داراي  2WSe  )0  ،8(  نانولوله
 مناسب   ترکیبی  دهدمی  نشان  که  .است  کلوین  500  از  بالاتر
  .است برق مولد کاربردهاي براي
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