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   چکیده
 هايپتانسیل از کالکوژنید دي بعدي دو مواد در مغناطش ايالق

 بکارگیري باشد.بامی اسپینترونیکی وسایل ساخت در مواد این بالقوه
 واسطه فلزات دوپینگ تکنیک از استفاده با و اولیه اصول محاسبات

3d 1 کالکوژنید دي لایه تک مغناطیسی خاصیت بررسی بهT-
2NiTe واسطه فلزات دوپینگ که دهدمی نشان شد.نتایج پرداخته 

 و بیشترین کند.می مغناطیسی را ساختار Fe و V ،Cr ،Mn میانی
 Fe اتم و Cr اتم به مربوط بترتیب شده القا مغناطش مقدار کمترین

 فرومغناطیس پوشش مجاور نیکل هاياتم با Cr اتم باشد.می
(FM) فرومغناطیس انتی هیبرید تلورید هاياتم با و (AFM) 
 مجاور تلورید و نیکل هاياتم با Fe اتم که حالی در کنند.می برقرار
 کمتري مغناطش شودمی باعث که دارند فرومغناطیس انتی هیبرید

  شود. ایجاد ساختار در
  

  کلیدي هايواژه
 3d فلزات دوپینگ مغناطیسی، خواص بعدي، دو کالکوژنید دي

 واسطه
 
 

Abstract  
The induction of magnetization in two-
dimensional dichalcogenide materials is one of the 
potentials of these materials in the manufacture of 
spintronic devices. Using basic principles 
calculations and using the 3d transition metal 
doping technique, the magnetic property of the 
single-layer dichalcogenide 1T-NiTe2 was 
investigated. Results It shows that doping 
transition metals V, Cr, Mn, and Fe magnetize the 
structure. The highest and lowest values of 
induced magnetization are related to the Cr atom 
and Fe atom, respectively. Cr atoms form a 
ferromagnetic (FM) coating with adjacent nickel 
atoms and an antiferromagnetic (AFM) hybrid 
with telluride atoms. While the Fe atom has hybrid 
antiferromagnetism with nearby nickel and 
telluride atoms, which motivates less 
magnetization in the system. 
 
Keywords 
Two-dimensional dichalcogenide, magnetic prop-
erties, 3d TM doping.  
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 مقدمه
 هستند یباتیترک (TMDs) یانتقال فلزات يدهایکالکوژنيد
 واندروالس يروهاین قیطر از که يبعد دو يساختارها در که
-1[ شوندیم متبلور ،کنندمی برقرار پیوند هم با هاهیلا نیب

 یمیش ،یکیزیف خواص از ايگسترده تنوع به منجر این .]5
 این عمومی فرمول .]11-6[ شودمی بالقوه يکاربردها و

 فلزات نماینده M که باشدمی 2MX بصورت ترکیبات
 جدول ششم گروه بویژه غیرفلزات نماینده X و واسطه
 اکثر هرچند .]12[ باشدیم Te و O ،S ،Se شامل تناوبی
 الکترونیکی خاصیت نظر از کالکوژنید دي بعدي دو مواد
 مواد این از سري امایک کنندمی رفتار هادي نیمه مانند
 Te) Se, X=S, and Ni Fe, V, (M=Ti,2MX مانند
 ترکیبات ساخت اینکه به توجه با .]12[باشندمی فلز

 محسوب بزرگ چالش یک مغناطیسی بعدي دو کریستالی
 تواندمی مواد این در موضعی مغناطش ایجاد لذا شود،می

 روش جایگزینی گردد.دوپینگ لحاظ مناسبی تکنیک
 باشدمی بعدي دو مواد نمودن مغناطیسی جهت در مرسومی

 اتم یک جاي به واسطه فلزات جایگزینی از استفاده با که
 جایگزینی همچنین .]13-17[ گیردمی انجام M مرکزي
 در که بوده تحقیقاتی نمونه از X فلز غیر جاي به اتغیرفلز
 یکی2NiTe]. 20-18[ است شده مشاهده مختلف مقالات

-1Tفاز در که باشدمی فلزي غیرمغناطیس دوبعدي مواد از
2NiTe اتم هر Ni اتم شش با Te پیوند طریق از 

 دوپینگ با مقاله این در کنند.می برقرار پیوند کوالانسی
 آن مغناطیسی خاصیت جزییات بررسی ،به 3d ةدور فلزات
 باعث Fe و V، Cr، Mn فلزات دوپینگ شود.می پرداخته
 در کند پیدا مغناطیسی خاصیت 2NiTe ساختار که شوندمی
 القاي سیستم در توانندنمی 3d دوره هاياتم سایر که حالی

 نقش 2NiTe ساختارهاي ترکیب نمایند. مغناطیسی
  کنند.می بازي اسپینترونیکی وسایل ساخت در ايالعادهفوق

  
 محاسبات

 با یچگال یتابع يتئور چارچوب در یهاول اصول مطالعه
 شد. انجام (VASP سیستا يساز هیشب بسته از استفاده
 تابع و (PAW( شده ینیبشیپ شده تیتقو موج

Perdew-BurkeErnzerhof (PBE) بیتقر از 
 يبرا بیترت به (GGA) افتهی میتعم انیگراد

 یهمبستگ -بادلت لیپتانس و ونی -الکترون هايبرهمکنش

 حالت ارزیابی براري همچنین ].21[ شودمی استفاده
 اسپینی ۀیافت تعمیم گرادیان تقریب از پلاریزاسیون
(SGGA) اندازه اثر گرفتن نظر در است.با شده استفاده 

-1T هیلا تک 2×2×1 شبکهابر کی ]،22[ شبکهابر
2NiTe اتم 9 يحاو Ni اتم 18 و Te کار به کار نیا در 

 تمام در NM هاياتم با S اتم کی است. شده گرفته
 بالا قطع يانرژ شود،می نیگزیجا شده دوپ هايستمیس
 نمونه شبکه و شد میتنظ 500eV صفحه موج هیپا يبرا

 اول نیلویبر منطقه در ادغام يبرا k-7×7×1 نقطه يبردار
 يبرا z جهت امتداد در oA16 خلاء هیلا کی شد. اعمال
 استفاده ايدوره slabs نیب انفعالات و فعل از يریجلوگ
 که ابدیمی ادامه یزمان تا يساختار يسازنهیبه شود.می

10- از کمتر بیترت به روین حداکثر و يانرژ ییهمگرا تحمل
eV/atom4و اتم oeV/A4-10 .تحت محاسبات تمام باشد 

 .شودمی انجام کسانی ریلکس يارهایمع
  

  بررسی و نتایج
NiTe2 ساختار کی در که است ايهیلا بیترک کی 
 (گروه هیاول نمونه داخل در (trigonal)یمثلث متقارن
 نیب Ni هیلا کی .شودمی متبلور p3m1( CdI2 ییفضا
 فیضع هايبرهمکنش رد،یگمی قرار Te هیلا دو

 و Ni هاياتم بین کوالانسی پیوند و هالایه بین یواندروالس
Te یکیالکترون و يساختار خواص ما کار، نیا در دارد. قرار 

 مقدار.میکنمی یبررس را شده دوپ 2NiTe-T1 ابرسلول
 فلزات مغناطیسی ،گشتاور totM کل، مغناطیسی گشتاور
 همسایه تلورید هاياتم مغناطیسی گشتاور ،d3 ،dM واسطه
 هاياتم مغناطیسی گشتاور ،TM ،1sM مرکزي اتم اول
 طول همچنین و 1NiM، مرکزي اتم اول ۀسایهم نیکل
 مطابق  TM-Ted، تلورید فلز غیر اتم و واسطه فلز بین پیوند
 کاهش با پیوند طول مقدار است. شده محاسبه 1 جدول
 برهم و کندمی پیدا کاهش Co تا Sc فلز از اتمی شعاع
 حال در TM فلز و Te اتم بین کوالانسی پیوند کنش
 مربوط که Ni اتم از کوالانسی پیوند طول اما است. افزایش

 زیاد Zn فلز تا باشدمی 2NiTe-T1 خالص ساختار به
 دو مواد انگیز هیجان تحقیقاتی هايزمینه از کیی شود.می

 يبارها که باشدمی مغناطیسی بحث به مربوط بعدي
 عمدتاً  TM با شده نیگزیجا يبعد دو ستمیس نیچن زهیپلار
 یناش TM هاياتم یموضع يوندیرپیغ 3d هايالکترون از
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 دوپینگ که دهدمی نشان شده انجام محاسبات. شوندمی
-1T بعدي دو ماده روي Fe و V ،Cr ،Mn ۀواسط فلزات

2NiTe 2.745، 1.984 با برابر مغناطش مقادیر ترتیبه ب، 
 فلزات دوپینگ همچنین کند.می تولید Bµ0.833 و 2.473
 در مغناطیسی مقدار Zn و Sc ،Ti ،Co ،Ni ،Cu ۀواسط
 مغناطیسی خاصیت بیشتر بحث براي کند.نمی ایجاد ساختار
 حالت چگالی نمودار از شده دوپ 2NiTe-T1 سیستم
 کنیم.می استفاده Te-4p اوربیتال و 3d TM- اوربیتال
 چگالی پایین و بالا اسپین نمودار (d-g)1 شکل مطابق
-1T سیستم به مربوط Te-4p و 3d TM- هايحالت

2NiTe خاصیت ساختار و بوده تقارن داراي اولیه 
 3d- هاياوربیتال کریستالی میدان در ندارد. مغناطیسی

TM 3 اوربیتال پنج که شوندمی شکسته ايگونهه بd دو به 
 و g1e )2y-2x,dxy(d،g2e )zx,dyx(d تایی دو تبهگن تراز
 به توجه با .]23[ شوندمی تبدیل) g1a 2zd( منفرد تراز یک

 که کرد یبینپیش توانمی )2s4 8d3Ni( ترونیالک ارایش
 در الکترون شش نیکل اتم هر 2NiTe-T1 ساختار در

 در مانده باقی الکترون چهار و داده قرار تلورید اتم اختیار
 که دارند اسپینی گیريجهت نحوي به نیکل اتم d ترازهاي
 پیداست شکل روي از باشد.چنانچهمی مغناطش فاقد ساختار
 در )zx,dyxd( تراز دو و سطح ترینپایین در 2zd تراز

)2x,dxyd- تراز دو همچنین دارند. قرار انرژي سطح بالاترین

)2y ینا از اند. شده واقع فوق ترازهاي انرژي سطح دو بین 
 اشغال 2zd را اوربیتال مخالف هاياسپین با الکترون دو رو
 )2y-2x,dxyd( هاياوربیتال در دیگر الکترون دو و کنندمی
 میدان اثر در yp-Te و xp-Te هايتراز گیرند.می قرار

 منطبق برهم و شوندمی دیده انرژي سطح یک در کریستالی
 باشد.می متفاوت zp-Te تراز رفتار که حالی در هستند
 نمودار وسیلههب فرمی سطح که دهدمی نشان (c)1 شکل
 فلزي رفتار ساختار و شده قطع پایین و بالا هاياسپین
 ،قدرت (V,Cr,Mn,Fe) فلزات دوپینگ حالت .دردارد
 و کندمی غلبه کریستالی میدان قدرت بر اسپینی کنش برهم

 ساده مفهوم براساس فلزات این هايالکترون قرارگیري
 که حالاتی در نیست. توجیه قابل نیکل اتم الکترونی ارایش
 ساختار در مغناطش 3d-(V,Cr,Mn,Fe) فلزات دوپینگ
 مطابق Te-p و 3d هاياوربیتال نمودارهاي کنندمی ایجاد
-a)2 شکل به اجمالی نگاه یگ با است. داده نشان 2 شکل

d) ةنحو جدید کریستالی میدان اثر در که دید توانمی 
 بدون حالت مانند TM-3d هاياوربیتال شدن شکسته
  باشد.می دوپینگ
 هاياوربیتال هايالکترون هم وانادیوم فلز دوپینگ با

V-3d هاياوربیتال هايالکترون هم و Ni-3d ۀهمسای 
 بالا اسپین صورتهب و شده یکسانی گیريهتج داراي اول

( اوربیتال حالت چگالی ودارنم )d(خالص. حالت در 2NiTe-T1 باند ساختار )c( .2NiTe-T1 لایۀ تک ازساختار جانبی نماي )b( و روهروب نماي )a( .1 شکل
2zNi(d. )e( تبهگن هاياوربیتال حالت چگالی نمودار xyNi(d ) و (f) 2y-2xNi(d ) هاياوربیتال حالت چگالی نمودار )yzNi(d و )zxNi(d. )g( هاياوربیتال نمودار 

)zTe(p، )yTe(pو )xTe(p.  
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  اسپین داراي Te-p هايالکترون اسپین اما گیرند.می قرار
 کاهش را ساختار کل مغناطش مقدار و بوده پایین

   دهد.می

)=ρ ρ)(up-  اسپینی نمودارچگالی خوبی به )a(3 شکل
)down)(ρ دهد.می نشان را وانادیوم فلز دوپینگ از ناشی 

   روي V-3d ۀگان پنج هاياوربیتال از هریک مغناطش سهم
 2zV(d( است.اوربیتال مشخص 2)a( شکل نمودار

 ان از را بور مگنتون 2.035 مغناطش مقدار درصد 32 تقریبا

 ظرفیت باند ۀناحی در 2zV(d((up) اوربیتال کند.می خود
 اوربیتال که حالی در است شده اشغال و دارد قرار

نیکل همسایه  هامغناطش اتم ریدهاي همسایه اول فلزات واسطه،مقدار مغناطش کل،مغناطش فلزات واسطه،مغناطش تلو .1 جدول
  استداده شده  نشان 2NiTe-T1اول فلزات واسطه و همچنین طول پیوند در ساختار 

Zn Cu Ni Co Fe Mn Cr V Ti Sc TM 
0 0 0 0 0.83 2.47 2.74 1.98 0 0 )B(uTotM 
0 0 0 0 1.21 2.97 3.07 2.03 0 0 )B(udM 
0 0 0 0 - 0.15 -0.53 -0.66 -  0.5 0 0 )B(uTe1M 
0 0 0 0 -0.16 - 0.01 0.17 0.31 0 0 )B(uNi1M 

2.78  2.67 2.56 2.55 2.55 2.59 2.62 2.67 2.75 2.86 )0(ATM-Ted 

 (d) و Mn فلز دوپینگ براي حالت چگالی نمودار Cr .(c) فلز دوپینگ براي حالت چگالی ودارنم V .(b) فلز دوپینگ براي حالت چگالی نمودار (a) .2شکل 
  .Fe فلز دوپینگ براي حالت چگالی نمودار
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)(down)2zV(d کاملا و شده واقع فرمی طحس از بالاتر 
2xd- و xyd تبهگن اوربیتال دو از هریک است. غیراشغال

2y مغناطش کل از درصد 42 مجموع در و درصد 21 مقدار 
 کمترین دهند.می اختصاص خود به بور مگنتون 2.035
 مقدار با zxd و yzd هاياوربیتال به مربوط مغناطش مقدار
 (a)2 شکل به توجه اب باشد.می بور مگنتون 0.52 تقریبی

 حفظ را خود فلزي خاصیت همچنان ساختار V دوپینگ با
 با 2y-2xd -V و p-Te ،xyd -V هاياوربیتال که کندمی
 ساختار رسانش در نقش بیشترین فرمی سطح نمودن قطع

2NiTe-T1 دارند.  

 با برابر مغناطش مقدار بیشترین Cr اتم دوپینگ
Bµ 2.745 2 شکل مطابق که کندمی القا ساختار در)b( 

 مقدار با الکترون یک داراي 2zCr(d((up) اوربیتال
1.745  ةباقیماند مغناطش مقدار باشد.می Bµ1 مغناطش

Bµ سهم که شودمی پخشها اوربیتال سایر میان 
Cr-  هاياوربیتال از 2y-2xd -Cr و xyd -Cr هاياوربیتال

yzd و zxd -Cr ضورح در ساختار که هرچند است. بیشتر 
 Cr اتم هاياوربیتال از یک هیچ ولی باشدمی رسانا Cr اتم
 پیداست (b)2 شکل از چنانچه ندارند. نآ در اساسی نقش

 با را ساختار رسانایی خاصیت yp-Te و xp-Te هاياوربیتال

 فلز دوپینگ از ناشی اسپینی چگالی Cr .(c) فلز دوپینگ از ناشی اسپینی چگالی V .(b) فلز دوپینگ از ناشی اسپینی چگالی (a) .3 شکل
 Fe فلز دوپینگ از ناشی اسپینی چگالی (d) و Mn فلز دوپینگ
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 چگالی نمودار رفتار کنند.می حفظ فرمی سطح نمودن قطع
 مودارن همانند (c)2 شکل Mn اتم دوپینگ از ناشی حالت
 اوربیتال که باشدمی Cr و V هاياتم حالت چگالی
(up))2zMn(d که حالی در است شده اشغال کاملا 
 سطح از بالاتر ۀناحی در 2zMn(d((down) اوربیتال
 جدول مطایق باشد.می الکترون از خالی و دارد قرار فرمی

 القا سیستم در Bµ0.833 مغناطش مقدار Fe فلز 1
 کمتر مراتب به Mn و V ،Cr فلزات به نسبت که کندمی

 که گرفت نتیجه توانمی (b)2 شکل روي از است.
 زیر در 2zFe(d((down) و d)2zFe((up) هاياوربیتال
 مغناطش اثر پایین و بالا اسپین و دارند قرار فرمی سطح

 اوربیتال دلیل همین به دهند.می کاهش را همدیگر
)2zFe(d هاياتم به نسبت V ،Cr و Mn سهم ايدار 

 و xyd -Fe هاياوربیتال باشد.می مغناطش از کمتري
2y-2xd -Fe در مهمی نقش فرمی تراز نمودن قطع با 

 با دارند. رسانش ۀناحی به ظرفیت ناحیه از الکترون انتقال
 هاياوربیتال مغناطیسی ،نقش (a-d)2 شکل به توجه

)zxd ,yzFe(d افزایش با زیرا است. بیشتر دیگر اتم سه از 
 تعداد تناوبی، جدول راست به چپ از اتمی عدد

 اشغال احتمال و شده زیاد نیزها اوربیتال هايالکترون
 زیادتر نیز zxd ,yzd مانند بالاتر ترازهاي هاياوربیتال

  شود.می
 هاياتم دوپینگ تاثیر ترکامل و بیشتر توضیح براي

 کرد. استفاده 3 اسپینی چگالی شکل از توانمی فوق
 از کل مغناطش مقدار حالت چهار هر در 1 جدول مطابق
 جدول به توجه با باشد.می کمتر TM اتم مغناطش مقدار

 مغناطیسی گشتاور که شودمی نتیجه (a-b)4 شکل و 1
 در Cr و V هاياتم اول همسایه سولفور و نیکل هاياتم

 اوربیتال شوند.می پلاریزه و گرفته قرار هم جهت خلاف

 پدیده براساس Ni هاياتم ربیتالاو با Cr و V هاياتم
 هاياوربیتال حالی در شوند.می کوپل (FM) فرومغناطیس

 انتی کوپل Cr و V هاياتم اوربیتالب با S اتم
 نیکل هاياتم عبارتی دارند. (AFM) فرومغناطیس

 در بخشندمی تقویت را کل مغناطش مقدار اول همسایه
 کل مغناطش رمقدا اول همسایه سولفور هاياتم که حالی
  دهند.می کاهش را
  

  گیرينتیجهو بحث 
 در اهمیت ئزحا هايتکنیک از یکی جایگزینی دوپینگ
 باشد.می کالکوژنید دي بعدي دو مواد مغناطیسی القاي
 مغناطش مقادیر ترتیبه ب Fe و V ،Cr ،Mn فلزات

-1T ساختار در 0.833 و 2.473، 2.745، 1.984
2NiTe تعداد از که وانادیوم فلز براي کنند.می ایجاد 

 نقش است برخوردار d اوربیتال در کمتري الکترون
 سیستم مغناطش درها اوربیتال سایر به بتنس 2zd اوربیتال
 زیادها الکترون تعداد چقدر هر باشد.می بارزتر
 سیستم مغناطش در بیشتر xzd و yzd هايشود،اوربیتالمی

 اتم به مربوط سهم بیشترین که ايگونههب شوندمی سهیم
Fe اتم باشد.می Cr رفتار مجاور نیکل هاياتم با 

 مقدار بیشترین دلیل نهمی به دارند فرومغناطیسی
 با Fe اتم که حالی در کنند.می القا سیستم در مغناطش

 فرومغناطیس انتی هیبرید مجاور تلورید و نیکل هاياتم
 کاهش راستاي درها اسپین گیريجهت برایند و دارند

 مقدار توانمی 3d فلزات دوپینگ با باشد.می مغناطش
 اساس که کرد تنظیم 2NiTe-T1 ساختار در مغناطش
  باشد.می اسپینترونیکی ترکیبات ساخت
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