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ًَؿتِ ّبی پظٍّؾ حبضش ، اّویت ٍ ضشٍست ٍ ًَآٍسیّب یظگي: تؼبسيف، ٍیّب ثیبى هؼئلِ )ثش اػبع هؤلفِ -2

 ؿَد(.

 ًبًَ

 بی ٓیثٝ عٛض ٔؿتم مبتیاظ ا٘ٛاؿ تحم یبضیأطٚظٜ ثؿ قىٛفب قسٜ اؾت. یبزی٘ب٘ٛ تب حس ظ یزض لطٖ ٌصقتٝ، قبذٝ فٙبٚض

ٚ وبضثطز ٔٛاز ٚ  یؾبظ فٙٛاٖ تٛؾقٝ، ؾٙتع، ٔكرم ثٝ تٛاٖ يضا ٔ ی٘ب٘ٛ زض اضتجبط ٞؿتٙس. ٘ب٘ٛتىِٙٛٛغ یثب فٙبٚض ٓیطٔؿتمیغ

 ٗیوّٕٝ لات بی nanos يٛ٘ب٘یاظ وّٕٝ  "٘ب٘ٛ"وطز. زض ٚالـ وّٕٝ  بٖی٘ب٘ٛ ث بؼیزض ٔم ٟبا٘ساظٜ ٚ قىُ آ٘ طییٞب ثب تغ زؾتٍبٜ

nanus اؾت.  يؿتیفّٓ ٔٛاز، حبِت خبٔس ٚ فّْٛ ظ ،يٕیق ه،یعیاظ ف يجیتطو ٗیٌطفتٝ قسٜ اؾت. ا "وٛتِٛٝ" یثٝ ٔقٙب

زض  یفّٓ ٚ فٙبٚض یٞب قبذٝ يزض تٕبٔ جبًیتمط ی٘ب٘ٛتىِٙٛٛغ ی٘رٛاٞس ثٛز. وبضثطزٞب يوبف ٙٝیظٔ هیزض  كیزا٘ف فٕ ٗیثٙبثطا

 يٞب ٚ ذٛال اؾبؾ اتٓ فیضا زض ٔٛضز آضا ياؾت وٝ فّٓ ٘ب٘ٛ زا٘ك ٗی٘ب٘ٛ زض ا یفّٓ ٘ب٘ٛ ٚ فٙبٚض ٗیحبَ ٌؿتطـ اؾت. تفبٚت ث

ؾٙتع ٘ب٘ٛٔٛاز  یثطا يتفبزٜ زض وٙتطَ ٔبزٜ زض ؾغح اتٕٔٛضز اؾ ی٘ب٘ٛ فٙبٚض یوٝ فٙبٚض يحبِ زضزٞس  ي٘ب٘ٛ ٔ بؼیٞب زض ٔم آٖ

 ی٘ب٘ٛٔٛاز ٔٛاز. ٔٛضز تٛخٝ لطاض ٌطفتٝ اؾت ئٟٙسؾ یٞب زض تٕبْ قبذٝ جبًیتمط ی٘ب٘ٛتىِٙٛٛغ ٔرتّف اؾت. یٞب يػٌیثب ٚ سیخس

 بؼیوٕتط اظ ٔم بضیٞب ثؿ ثساٖ ٔقٙبؾت وٝ ا٘ساظٜ آٖ ٗی٘ب٘ٛٔتط اؾت. ا 100ثقس وٕتط اظ  هیٞب حسالُ زض  ٞؿتٙس وٝ ا٘ساظٜ آٖ

 ا٘ساظٜ ٘ب٘ٛٔٛاز ٔقٕٛلا ثبقس. ٔي ىطٚیٔ
٘كبٖ  ٓی٘ؿجت ثٝ ٔٛاز حد ئتفبٚت یيبیٕیق ٚ هیعیٔتط اؾت. ٘ب٘ٛٔٛاز ذٛال ف 9-10

ٔٙحهط ثٝ فطز ثب  يػٌیٚ هیقىُ ٚ ا٘ساظٜ زض ؾغح ٘ب٘ٛ،  طییثب تغ ایٗ ٔٛاززاضز.  يثٝ ا٘ساظٜ ٚ قىُ آٟ٘ب ثؿتٍ اؾبؾبوٝ  زٞٙس ئ

. ثب قٙسٞب، ٘ب٘ٛشضات، ٘ب٘ٛنفحبت زاقتٝ ثب ّٝیٔب٘ٙس ٘ب٘ٛٔ يوٙس. ٕٔىٗ اؾت اقىبَ ٔرتّف ئ دبزیا سیخس یٞب تیٞب ٚ لبثّ يػٌیٚ

 یؾٝ ثقس بی ٓیحدٔرتّف ضا ٘ب٘ٛٔٛاز  یشضات اظ اخعا ٗی. البثُ تغییط اؾتٞب  آٖ يىیعیچٙس شضٜ، ذٛال ف بیثطٕٞىٙف زٚ 

 اثعاضٞب آِیبغٞب، تطویجبت، ا٘ٛاؿ تٛا٘بیي ؾبذت ا٘ؿبٖ ٔحسٚزٜ، ایٗ زض وٝ اؾت تىِٙٛٛغی اظ ٞبی ٔحسٚزٜ ٘ب٘ٛتىِٙٛٛغی .٘بٔٙس ئ

 .[2ٚ1]ثبقس ضا زاضا ٔي ٘ب٘ٛٔتطی اثقبز زض ٚ ِٔٛىِٛي ٚ اتٕي ٔمیبؼ زض ضا ٌٛ٘بٌٖٛ ٞبی ؾبظٜ ٚ ٞب ؾیؿتٓ ثٝ عٛض ذلانٝ ٚ

 گشافي

ٔٛضز ٔغبِقٝ ٌؿتطزٜ  يٚ ٟٔٙسؾ يتٛؾظ خٛأـ فّٕ 2004ؾبذت آٖ زض ؾبَ  ٗیؾبَ اؾت وٝ اظ اِٚ 15اظ  فیٌطافٗ ث

زض  یا اؾت ٚ ثٝ عٛض ٌؿتطزٜ يؾبذتبض قجىٝ قف ضّق هیزض  یوطثٗ زٚ ثقس یٞب اظ اتٓ ٝیلا هیلطاض ٌطفتٝ اؾت. ٌطافٗ 

 ٜاؾتفبزٜ قسی، سیذٛضق یٞب ٚ ؾَّٛ يؾٛذت یؾَّٛ ٞب, یثبتط شذیطٜ ا٘طغی زض، هیٔب٘ٙس اِىتطٚ٘ یاظ وبضثطزٞب یبضیثؿ

، 1ٞب تٛاٖ ثٝ فِٛطٖ يٞب ٔ آِتطٚح ٍطیؾبذتٝ قسٜ اؾت. اظ ز يوطثٗ اؾت ٚ اظ قف ضّق یٞب اظ آِتطٚح يىیٌطافٗ  .اؾت

ٌطافٗ زض حبِت  ٞؿتٙس.ٌطافٗ  يٌطافٗ، ٘مبط وٛا٘تٛٔ سیثط ٌطافٗ قبُٔ اوؿ ياقبضٜ وطز. ٘ب٘ٛٔٛاز ٔجتٙ تیٞب ٚ ٌطاف ٘بِِ٘ٛٛٝ

spوطثٗ  یٞب آَ قبُٔ اتٓ سٜیا
 ُ،یسضٚوؿیٔب٘ٙس ٞ یفّٕىطز یٞب ٌطٜٚ ئقطف ُیذب٘ٛازٜ ثٝ زِ یافضب ٍطیزاؾت أب  2

spاظ  2يٚ اپٛوؿ ُیوطثٙ سضات،یوطثٛٞ
2  ٚsp

sp ٖٛیساؾیجطیوطثٗ ثب ٞ یٞب اتٓ یزٚ ثقس ٝیٌطافٗ اظ لا. قسٜ ا٘س ُیتكى 3
وٝ اظ  2

ضا ثب ؾٝ اتٓ  π ٛ٘سیٞط اتٓ وطثٗ، پ ٕب٘سٜیثبل pz تبَیقسٜ اؾت. اٚضث ُیقٛز، تكى ئ ي٘بق s ،px  ٚpy یٞب تبَیاذتلاط اٚضث

* يذبِ یٞب تبَیاظ اٚضث یٚ ٘ٛاض تیوٝ ثٝ فٙٛاٖ ٘ٛاض ؽطف زٞس ئ ُیتكى ٝیوطثٗ ٕٞؿب
π ٔقٙبذتٝ  یيثٝ ٘ٛاض ضؾب٘ب قطٚف

ثب ؾبذتبض  يزٞٙس وٝ اؾترٛاٖ پكت ئ ُیضا تكى ٍٕبیؾ یٛ٘سٞبیٞب پ آٖ یزاضز ٚ ؾٝ تب تی. وطثٗ چٟبض اِىتطٖٚ ؽطفقٛ٘س ئ

 یٞب ثطٕٞىٙف ٗیزٞس. ا ئ ُیاتٓ وطثٗ تكى ٝیٕٞؿب ٗیىتطیضا ثب ٘عز π ٛ٘سیؾْٛ پ هی ٕب٘سٜیٞؿتٙس. اِىتطٖٚ ثبل يقف ضّق

ثطاثط وٕتط اظ  103وٝ  قٛز يذبضج اظ نفحٝ ٔ يٚ حطاضت يىیاِىتط تیٞؿتٙس وٝ ٔٙدط ثٝ ٞسا فیضق بضیاظ نفحٝ ثؿ جذبض

 .[3]اؾت يؾغح یٞب آ٘بِٛي
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 یثؼذ فلضات ٍاػغِ دٍ یذّبیوبلىَطً ید

 يىیتىِٙٛٛغ یوبضثطزٞب یذٛز ثطاثٝ  یبزی( زض زٞٝ ٌصقتٝ فلالٝ ظTMDs) 1یفّعات ٚاؾغٝ زٚثقس یسٞبیوبِىٛغ٘ یز

٘كبٖ زٞٙسٜ فّعات ٚاؾغٝ  Mٞؿتٙس وٝ زض آٖ  MX2 یيبیٕیفطَٔٛ ق یزاضا 6ٌطٜٚ  یسٞبیوبِىٛغ٘ یزا٘س.  وطزٜ دبزیا سیخس

(Mo بی W)  ٚX  ٜوبِىٛغٖ٘كبٖ زٞٙس ( ٞبS ،Se بی Te .اؾت )ثب زاقتٗ ضربٔت  یفّعات ٚاؾغٝ زٚثقس یسٞبیوبِىٛغ٘ یز

ثب ٔقبزَ تٛزٜ ذٛز اضائٝ  ؿٝیضا زض ٔمب یياؾتثٙب يىیعیٚ ف يىیاِىتط ،یيبیٕیاظ ذٛال ق يثطذ ،یثقس 2 ؾبذتبض٘بظن ٚ  بضیثؿ

ی فّعات ٚاؾغٝ زٚثقس یسٞبیوبِىٛغ٘ یز ٘ب٘ٛنفحبت ٝیتٟ یثطا یبزیظ یٞب ضٚـ .ٔتٙٛؿ زاض٘س یضٚ وبضثطزٞب ٗیزٞٙس ٚ اظ ا ئ

 يىی، ضٚـ ثطـ ٔىب4٘ٔطعٛة یيبیٕیؾٙتع ق ،3ـیفبظ ٔب یثطزاضٝ یلا، 2یيبیٕیثربض ق يزٞ ضؾٛة ٙسیٔب٘ٙس فطآ ٝ،یچٙس لا بی هی

زض  زٜاؾتفب یٞب ضا ثطا آٖ یزٚثقس ی٘ب٘ٛؾبذتبضٞب یيبیٕیٚ ق يىیٚخٛز زاضز. ذٛال اِىتط یيبیٕیاِىتطٚق یثطزاضٝ یٚ لا

ٔطتجظ وطزٜ اؾت.  عیٚ اِىتطِٚ یا٘طغ یؾبظ طٜیشذ ،يىی/اپتٛاِىتطٚ٘يىیاِىتطٚ٘ یٞب ٔتقسز، ٔب٘ٙس حؿٍطٞب، زؾتٍبٜ یوبضثطزٞب

اظ ذٛال ٚ  يآٟ٘ب ثطذ ٗ،یٔكبثٝ ٌطافٗ اؾت. فلاٜٚ ثط ا یفّعات ٚاؾغٝ زٚثقس یسٞبیوبِىٛغ٘ یز یاظ ذٛال ؾبذتبض يثطذ

وٙس. ٚاضح اؾت وٝ ٌطافٗ زض قىُ ثىط  يؾٙدف ٔٙبؾت ٔ یضثطزٞبوب یزٞٙس وٝ آٟ٘ب ضا ثطا ئىُٕ ضا ٘كبٖ ٔ یٞب يػٌیٚ

 ٔب٘ٙس یاؾغٝ زٚثقسفّعات ٚ یسٞبیوبِىٛغ٘ یز اظ یبضی. ثطفىؽ، ثؿؿتیٔٙبؾت ٘ يغمٔٙ یٞب تیؾبذت ٌ یذٛز ثطا

MoS2،MoTe2  ٚ WS2 ٘ اؾتفبزٜ اظ آٟ٘ب ثٝ  یاظ فبنّٝ ثب٘س زاض٘س ٚ ثطا يقیٚؾ فیوكٙس، ع ئ طیضا ثٝ تهٛ یٞبز ٕٝیضفتبض

 .[4]ٔٙبؾت تط ٞؿتٙس يىیاِىتطٚ٘ یٞب فٙٛاٖ زؾتٍبٜ

 

 سٞبیوبِىٛغ٘ یاظ ذٛال ز يثطذ1خسَٚ 

 ًبم تشویت
فشهَل 

 ؿیویبيی

خشم 

 هَلىَلی
(g/mol) 

ؿىلَ 

سًگ 

 ظبّشی

 چگبلی

)
3

g/cm( 
 ًمغِ رٍة

)°C( 

حلالیت 

 دس آة
 ؿىبف ثبًذ

ی تٍٙؿتٗ ز

 سییضٚتب
WTe2 439.04 

وطیؿتبَ 

 ذبوؿتطی
 - ٘بچیع 1020 9.43

تٍٙؿتٗ زی 

 ؾّٙیس
WSe2 341.76 

 یذبوؿتط

 بٜیتب ؾ

 خبٔس

9.32 
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1200 
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 eV 1.7~( ٓیحد
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تٍٙؿتٗ زی 

 ؾِٛفیس
WS2 

247.98 

 

پٛزض 

ذبوؿتطی 

 آثي

7.5 1250 
 يوٕ

 ٔحَّٛ

~1.35 eV طیغ ،ی)٘ٛض 

( ٓیحد ٓ،یٔؿتم

~2.05 eV ىبَ،ی)اپت 

 (ٝیته لا ٓ،یٔؿتم

ی ز جسٖیِٔٛ

 سیتّٛض
MoTe2 351.14 

خبٔس 

/ؾطة بٜیؾ

 یذبوؿتط

 ٘ب ٔحَّٛ - 7.7

1.1 eV ته  ٓ،ی)ٔؿتم

 طی)غ eV 0.9( ٝیلا

 (ٓیحد ٓ،یٔؿتم

 یز جسٖیِٔٛ

 MoSe2 سیؾّٙ
253.86 

خبٔس 

 يؿتبِیوط
6.90 

ثیكتط اظ 

1200 
- 

~ 0.85 eV یٔؿتم طی)غ،ٓ 

 فّٝ(

~ 1.5 eV ته  ٓ،ی)ٔؿتم

 ضً٘(

                                                      
1
 Two dimensional transition metal dichalcogenides (TMDs) 

2
 Chemical vapor deposition 

3
 Liquid exfoliation 

4
 Wet chemical synthesis 
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 ؾِٛفیس
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 ديٌبهیه هَلىَلی

 قبت،یثب وبضثطز زض ٔب یٔتٕبز بٖیؾبِ يٞب ع هیتىٙ ٗی. ای اؾتؾبظٝ یقج هیتىٙ هیثٝ فٙٛاٖ  ،ئِٛىِٛ هیٙبٔیز

 یٔٛخٛز ثطا یاثعاضٞب ٗیتط ٚ ٔحجٛة ٗیطتطیپص اظ ا٘قغبف يىیاوٖٙٛ  ئِٛىِٛ هیٙبٔی. زبفتٙسیٚ تٛؾقٝ  فیپبلا ،ٌبظٞب ،خبٔسات

 ٘ؾط زض ثب وٝ قٛز ٔي ٌفتٝ ٞبیي ضٚـ ثٝ ِٔٛىِٛي ؾبظی قجیٝ اؾت. هیٙبٔیٚ ز يىیٙبٔیذٛال تطٔٛز ،يؾبذتبض ِٔٛىِٛ يثطضؾ

ٞب  ؾطفت شضات آٖ ٞب، ٔٛلقیت ٔحبؾجٝ ثط یه زیٍط، ٞب آٖ وٙف ٞٓ ثط ٔسَ ؾیؿتٓ، تكىیُ زٞٙسٜ یه ٞبی ِٔٛىَٛ زاقتٗ

 ؾبظٞبی قجیٝ. وٙس ٔي ٔحبؾجٝ ضا ؾیؿتٓ ٔبوطٚؾىٛپي ذٛال آٔبضی ٔىب٘یه ٞبی ضاثغٝ اظ اؾتفبزٜزض ٞط ِحؾٝ اظ ظٔبٖ ٚ ثب 

ثٝ . حُ ٞؿتٙس لبثُ تمطیجي ضٚقٟبی ثب اؾتفبزٜ اظ ایٗ فمظ وٝ زاض٘س آٔبضی ٔؿبئُ ثٝ زلیك پبؾد زض ثباضظقي ٘مف ای ضایب٘ٝ

  ٘تبیح تٛاٖ اضبفٝ ثط ایٗ ٔي. اؾت آٔبضی ٔىب٘یه ٔرتّف ای ٘ؾطیٝ آظٔبیكبت ثطای ضٚقي وبضا ای ضایب٘ٝ ؾبظی قجیٝ ٕٞیٗ تطتیت

 زض تٛا٘ٙس ٔي ٞب ضٚـ ٔٛاضز اظ ایٗ تطتیت ثسیٗ. لّٕساز وطز ٚالقي آظٔبیكي ٘تبیح حس زض ضا یا ضایب٘ٝ ؾبظی ثسؾت آٔسٜ اظ قجیٝ 

 اؾتفبزٜ ٔٛضز ٔسَ ذٛال ٔحبؾجٝ ثطای قسٜ تبییس ٞبی ٔسَ اظ وٕه ثب یب ٚ ثطٚ٘س وبض ثٝ ِٔٛىِٛي قسٜ اضائٝ ٞبی ٔسَ آظٔبیف

فلاٜٚ ثط ایٗ، . ٞؿتٙس آظٔبیكٍبٞي ٚ ٘تبیح ٘ؾطی ٞبی ثیٙي پیف ٞب، ٔسَ ٔیبٖ پّي نٛضت ثٝ ؾبظی قجیٝ ٕٞچٙیٗ .ٌیط٘س لطاض

 ؾبظی، قجیٝ ٚخٛز زاضز ثٝ ایٗ نٛضت وٝ زض ضایب٘ٝ اظ اؾتفبزٜ ضاثغٝ ثب زض ٔحبؾجبت ؾبیط ٚ ای ضایب٘ٝ ؾبظی قجیٝ ثیٗ تفبٚتي

 .[5]ٌیطز ٔيلطاض  ثطضؾي ؾیؿتٓ ٔٛضز یه آٖ زض اؾت وٝ ٔدبظی آظٔبیكٍبٞي ثّىٝ ٌط ٘یؿت، ٔحبؾجٝ ٘ٝ تٟٙب یه ضایب٘ٝ

 

 یچگبل یتتبثؼ تئَسی

ٞب،  اتٓ يىیٔحبؾجٝ ؾبذتبض اِىتطٚ٘ یثطا هیعیٚ ف يٕیاؾت وٝ زض ق يوٛا٘تٛٔ يىیضٚـ ٔىب٘ هی 1يچٍبِ یتتبثق تئٛضی

حبَ، تب  ٗیٔحجٛة ثٛزٜ اؾت. ثب ا بضیثؿ يحبِت خبٔس ٔحبؾجبت هیعیزض ف 1970. اظ زٞٝ قٛز يٞب ٚ خبٔسات اؾتفبزٜ ٔ ِٔٛىَٛ

 فیوطز، وٝ ٔٙدط ثٝ افعا كیزل يوٛا٘تٛٔ یيبیٕیق یوبضثطزٞب یثطا يثٝ عٛض لبثُ لجِٛ ضاثٛز وٝ ثٟجٛز ضٚـ، آٖ  1990زٞٝ 

ثط تبثـ  ئجتٙ یٞب ثب ضٚـ ؿٝی/فّٕىطز ٔغّٛة آٖ زض ٔمبٕتی٘ؿجت ل يچٍبِ یتتبثق تئٛضی يلقوبضثطزٞب قس. ٘مغٝ لٛت ٚا

تط  ثعضي ئِٛىِٛ یٞب ؿتٓیؾ ٗ،یاؾت. ثٙبثطا 3ذٛقٝ خفت قسٜ بی 2پّؿت-اغتكبـ ِٔٛط ٝیٔٛج ٕٞجؿتٝ ثب اِىتطٖٚ ٔب٘ٙس ٘ؾط

ضا  يىیؾبذتبض اِىتطٚ٘ ٝیزض ٘ؾط يشات يٙیث فیلسضت پ دٝیٔغبِقٝ وطز، زض ٘ت يثب زلت وبف تٛاٖ يتط( ضا ٔ )ٚ اغّت ٔطتجظ

زض  آٖ بزیظ بضیثؿ تیاؾت. إٞ يىیضٚـ ؾبذتبض اِىتطٚ٘ ٗیزض حبَ حبضط پطوبضثطزتط تئٛضی ایٗ دٝ،یٌؿتطـ زاز. زض ٘ت

 ٔكٟٛز اؾت. یفّٕىطز-يچٍبِ ٝیتٛؾقٝ ٘ؾط ُیثٝ ٚاِتط وٛٞٗ ثٝ زِ 1998٘ٛثُ زض ؾبَ  عٜیخب یافغبتٛؾظ  يٕیٚ ق هیعیف

ٚ  ئحبؾجبت هیعیٔبزٜ ٔتطاوٓ، ف هیعیٔٛخٛز زض ف یٞب ضٚـ ٗیٚ ٕٞٝ وبضٜ تط ٗیاظ ٔحجٛة تط يىی ٕٞچٙیٗ ایٗ تئٛضی

 .[7ٚ6]تاؾ ئحبؾجبت يٕیق

 

 

 

 

 

                                                      
1
 Density functional theory (DFT) 

2
 Møller–Plesset perturbation theory 

3
 Coupled cluster 



 :ًشم افضاسّبی ؿجیِ ػبصی هَسد اػتفبدُ

آٖ  یٛتطیثط٘بٔٝ وبٔپ یضٚـ ٚ ٞٓ اخطا هی( ٞٓ 1ثب ٞعاضاٖ اتٓ يىیاِىتطٚ٘ یؾبظ ٝیقج یثطا یيبی)اثتىبض اؾپب٘ؾیبؾتب

٘طْ  ؾیبؾتب ٞب ٚ خبٔسات اؾت. اظ اثتسا ِٔٛىَٛ ئِٛىِٛ هیٙبٔیز یؾبظٝ یوبضآٔس ٚ قج يىیا٘دبْ ٔحبؾجبت ؾبذتبض اِىتطٚ٘ یثطا

 یٞب ؾبظی قجیٝ ٚ اِىتطٚ٘یىي ؾبذتبض ٔحبؾجبت ٕٞیٗ ضاؾتب زض وٝ اؾت 30 ٘ٛیؿي فٛضتطٖ ظثبٖ ثط٘بٔٝ اؾبؼ ثط افعاضی

وبٔلاً  ٝیپب یٞب اظ اؾتفبزٜ اظ ٔدٕٛفٝ ؾیبؾتب یيوبضا .ٌیطز ٔي اؾتفبزٜ لطاض ٔٛضز ٚ خبٔسات ٞب ِٔٛىَٛ ِٔٛىِٛي ثطای زیٙبٔیه

 يىیٔٙبؾت افٕبَ قٛ٘س.  یٞب ؿتٓیزض ؾ تٛا٘ٙس يوٝ ٔ قٛز ئ يق٘ب يذغ یٌصاض بؼیٔم یٞب تٓیاٍِٛض یؾبظ بزٜیٚ اظ پ ئحّ

 .[9ٚ8]وطز ٓیتٙؾ یا ٌؿتطزٜ فیتٛاٖ زض ع يآٖ ضا ٔ ٙٝیاؾت وٝ زلت ٚ ٞع ٗیٟٔٓ وس ا بضیثؿ یٞب يػٌیاظ ٚ

 :[10ٚ8]فجبضتٙس اظ ؾیبؾتب يانّ یٞب يػٌیٚ

اؾتفبزٜ  3بفتٝیٓ یتقٕ بٖیٌطاز بی ئحّ يچٍبِ یٞب تیزض تمط2قٓ -وٛٞٗذٛزؾبظٌبض اؾتب٘ساضز  يچٍبِ یاظ ضٚـ فّٕىطز. 1

 تقبٔلات ٚا٘سضٚاِؽ اؾت. فیلبزض ثٝ تٛن ٚ ٕٞچٙیٗ وٙس ئ

 .وٙس ي( اؾتفبزٜ 4ّٔٙسضیثب-ٕٙٗی)وّ ئحّ طیحفؼ ٞٙدبض زض قىُ وبٔلاً غ یٞبُ یاظ قجٝ پتب٘ؿ. 2

 یيٚ چٙستب یاٝ یظاٚ یوٝ أىبٖ ٌكتبٚضٞب وٙس، ياؾتفبزٜ ٔ ٝیفٙٛاٖ ٔدٕٛفٝ پب ٔحسٚز ثٝ يجب٘یثب پكت ياتٕ یٞب تبَیاظ اٚضث. 3

 .وٙس يضا فطاٞٓ ٔ تیذبضج اظ ؾب یٞب تبَیٚ اٚضث ٖٛیعاؾی٘بٔحسٚز، پلاض

تجبزَ ٚ  يٚ ٕٞجؿتٍ یٞبضتط ُیثٝ ٔٙؾٛض ٔحبؾجٝ پتب٘ؿ يٚالق یقجىٝ فضب هی یاِىتطٖٚ ضا ثط ضٚ يتٛاثـ ٔٛج ٚ چٍبِ .4

 وٙس. يٞب عطح ٔ آٖ ؽیفٙبنط ٔبتط

 لوپغ

 یا اؾت وٝ ٔدٕٛفٝ هیولاؾ ئِٛىِٛ هیٙبٔیوس زیه  5(ٔمیبؼ ثعضيزض  ي/ِٔٛىِٛياتٕ یؾبظ ا٘جٜٛ ٔٛاظ ٝیقجِٕپؽ )

حبِت خبٔس )فّعات،  ،يىیِٛٛغیث ،یٕطیپّ ،ياتٕ یٞب ؿتٓیتٛا٘س ؾ ي. ٔوٙس ئ یؾبظ ٌبظ ٔسَ بیخبٔس  ـ،یاظ شضات ضا زض حبِت ٔب

ٔسَ  یٔطظ ظی( ٚ قطاطٚی٘ ساٖی)ٔ ياتٕ ٗیث یٞبُ یضا ثب اؾتفبزٜ اظ ا٘ٛاؿ پتب٘ؿ ئبوطٚؾىٛپ ،یا (، زا٘ٝسٞبیٞب، اوؿ هیؾطأ

 .ثبقس شضٜ ضا زاضا ٔي بضزٞبیّیٔ بیٞب  ٖٛیّیضا تٟٙب ثب چٙس تب ٔ یؾٝ ثقس بی یزٚ ثقس یٞب ؿتٓیؾ ؾبظی ٕٞچٙیٗ تٛا٘بیي ٔسَوٙس. 

 بی یٔطظ ظیٞب، قطا ا٘ٛاؿ اتٓ س،یخس یطٚی٘ یٞب ساٖیٔب٘ٙس ٔ س،یخس یٞب تیقسٜ اؾت وٝ ثب لبثّ يعطاح یا ثٝ ٌِٕٛ٘ٝپؽ 

اظ شضات  یا ٔدٕٛفٝ یضا ثطا ٛتٗیٔقبزلات حطوت ِٕ٘پؽ ٔفْٟٛ،  ٗیتط يزض وّ ٌؿتطـ ثبقس. بی طییلبثُ تغ يثٝ ضاحت م،یتكر

 يتٛزٜ ٔبوطٚؾىٛپ هی بیٞب،  ذٛقٝ زضقت زا٘ٝ اظ اتٓ هیاِىتطٖٚ،  بیِٔٛىَٛ  بیاتٓ  هیتٛا٘س  يشضٜ ٔ هی. وٙس ئتمبثُ ازغبْ ٔ

ٌٙدب٘سٜ  عیزٚضثطز ٘ یاظ ٔسَ ٞب يثطز زاض٘س. ثطذ وٛتبٜ تیٔبٞ بًفٕست قٛز، يقبُٔ ِٕٔپؽ وٝ  يتقبّٔ یٞب اظ ٔٛاز ثبقس. ٔسَ

 .[11]اؾتقسٜ 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                      
1
 Spanish Initiative for Electronic Simulations with Thousands of Atoms (SIESTA) 

2
 Kohn-Sham 

3
 Generalized gradient 

4
 Kleinman-Bylander 

5
 Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator (LAMMPS) 



 پظٍّؾٌِ یـیپ -3
 فیّطاثط  يثطضؾ یثطا ئِٛىِٛ هیٙبٔیز یؾبظٝ یٔغبِقٝ قجپػٚٞكي تحت فٙٛاٖ  2007زض ؾبَ  1از٘بٖ ٚ ٕٞىبضاٖ

 یٞب تیوبٔپٛظ هیا٘ساظٜ پطوٙٙسٜ ثط ذٛال الاؾت طیتأثٞب  ی ا٘دبْ زا٘س. آٖٕطیپّ یٞب تی٘ب٘ٛوبٔپٛظ هیپطوٙٙسٜ ثط ذٛال الاؾت

وٝ  زاز٘كبٖ  یؾبظ ٝیقج حی. ٘تبي وطز٘سثطضؾي ِٔٛىِٛ هیٙبٔیز یؾبظٝ یثب ٘ب٘ٛشضات ثب اؾتفبزٜ اظ قج قسٜ تیتمٛ یٕطیپّ

ي ٔكرم زض ؾغح اتٕ ي. ثطضؾبثسی ئ فیافعا يثٝ عٛض لبثُ تٛخٟ يٞب ثب وبٞف ا٘ساظٜ تٛح ثبو تی٘ب٘ٛوبٔپٛظ هیذٛال الاؾت

اثط  ُیضا زض تىٕ ي٘مف انّ ؽیٔبتط-وٙف پطوٙٙسٜ ثطٞٓ یا٘طغ ٗی٘ب٘ٛشضٜ ٚ ٕٞچٙ يىیزض ٘عز یٕطیپّ ؽیچٍبِف ٔبتط وطز وٝ

 .[12]٘سا٘ساظٜ زاض
لایٝ تٍٙؿتٗ زی  ٔغبِقٝ ذٛال ٔىب٘یىي ٘ب٘ٛنفحٝ تهپػٚٞف تحت فٙٛاٖ  2014زض ؾبَ  2پٛض ٚ ٕٞىبضاٖ ّٔه

ٔسَٚ ، ٔسَٚ یبً٘، ٔسَٚ ثطقي ٕٞب٘ٙسلایٝ تٍٙؿتٗ زی ؾِٛفیس  ذٛال ٔىب٘یىي ٘ب٘ٛؾبذتبض ته ٞب ا٘دبْ زاز٘س. آٖ ؾِٛفیس

وٝ ذٛال  زاز. ٘تبیح ٘كبٖ زاز٘سثب اؾتفبزٜ اظ ٘ؾطیٝ تبثقیت چٍبِي ٔٛضز ثطضؾي لطاض  ضا  ٘ؿجت پٛاؾٖٛ ٚ ٕٞچٙیٗ ثبِه

، أب ٘ؿجت پٛاؾٖٛ آٖ اؾت٘یتطایس  وٕتط اظ ٔمساض ذٛال ٘ب٘ٛنفحبت ٌطافٗ ٚ ثطٖ٘ب٘ٛؾبذتبض تٍٙؿتٗ زی ؾِٛفیس،  يالاؾتیى

 .[13]ثبقس ٔي٘یتطایس ثیكتط  اظ زٚ فبنّٝ ثیٗ زٚ ٘ب٘ٛنفحٝ ٌطافٗ ٚ ثطٖ

 یٞب تیٌطافٗ زض ٘ب٘ٛوبٔپٛظ يتیاثط تمٛ ئِٛىِٛ هیٙبٔیٔغبِقٝ زپػٚٞكي ثٝ فٙٛاٖ  3آِیٗ ٚ ٕٞىبضاٖ 2017زض ؾبَ 

 تیتمٛ یٞب تیوبٔپٛظ يضا زض ٔٛضز ٘ب٘ٛ تٛضفتٍ يخبٔق ئِٛىِٛ هیٙبٔیز یٞب یؾبظٝ یقج ٞب ا٘دبْ زاز٘س. آٖ ٝیچٙسلا یٕطیپّ

وٝ ٔمبٚٔت زازٜ  ٔغبِقٝ ٘كبٖ حی٘تب .زاز٘سٚ پٛقف ا٘دبْ  وٙٙسٜ تیٔبزٜ تمٛ هیفٙٛاٖ  ٔغبِقٝ اثط ٌطافٗ ثٝ یثب ٌطافٗ ثطا قسٜ 

ٔمبٚٔت  ٗیذبِم اؾت. ٕٞچٙ ّٗیات يپّ يچٟبضزٜ ثطاثط ٔمبٚٔت فطٚضفتٍ ٝ،یٌطافٗ ته لا ٛقفثب پ ّٗیات يپّ يفطٚضفتٍ

ٌطافٗ ثٝ عٛض ٔٛثط  یٞب ٝیلا ٗیث یتٛاٖ ثب ا٘تربة ٔٙبؾت فبنّٝ خساؾبظ يضا ٔ ٝیقسٜ چٙس لا ٝیٌطافٗ تقج فیآضا يفطٚضفتٍ

زض . زازٜ قس٘كبٖ  تی٘ب٘ٛوبٔپٛظ يىیثط پبؾد ٔىبٌ٘طافٗ ضا  یٞبٝ یلا فیٚ آضا یطیخٟت ٌ یلٛ طیتأثثٝ فلاٜٚ وٙتطَ وطز. 

 .[14]ٞؿتٙس سیثط ٌطافٗ ثب فّٕىطز لبثُ لجَٛ ٔف ئجتٙ یٞب تی٘ب٘ٛوبٔپٛظ يٞب زض عطاح بفتٝی ٟ٘بیت ایٗ

ی ٕطیپّ ٙٝیظٔ یٞبتی٘ب٘ٛوبٔپٛظ ئِٛىِٛ هیٙبٔیز یؾبظٝیقجتحمیك تحت فٙٛاٖ  2017زض ؾبَ  4فطة ٚ ٕٞىبضاٖ

، اظ ضٚـ زیٙبٔیه ثطای ٔحبؾجٝ ذٛال ٔىب٘یىي پػٚٞفزض ي ثٝ ا٘دبْ ضؾب٘یس٘س. وطثٙ یٞب ثب ٘بِِ٘ٛٛٝ قسٜ تیتمٛ

ٔٛضز اؾتفبزٜ لطاض ٌطفتٝ اؾت ٕٞچٙیٗ یه خساضٜ  ٞبی وطثٙي ته ٞبی ظٔیٙٝ پّیٕطی تمٛیت قسٜ ثب ٘بِِ٘ٛٛٝ ٘ب٘ٛوبٔپٛظیت

ضطایت وبض ٌطفتٝ قسٜ اؾت. فلاٜٚ ثط ایٗ،  ت فطضي ثٝای ثٝ وٕه زیٙبٔیه ِٔٛىِٛي ثطای ؾبذت اتهلا ضٚـ چٟبض ٔطحٝ

ٔحبؾجٝ قس٘س. ٘تبیح ٘كبٖ زاز وٝ ثٟجٛز ذٛال ٔىب٘یىي اپٛوؿي زض ٔسَٚ یبً٘  ٚ ٔسَٚ ثطقيقبُٔ ؾتیه ٘ب٘ٛوبٔپٛظت لاا

 .[15]ثبقس ٞبی وطثٙي ٔي تبثیط اظ اضبفٝ ٕ٘ٛزٖ ٘بِِ٘ٛٛٝ

 یزٚ ثقس يا٘تمبِ یفّع یسٞبیوبِىٛغ٘ یز ٝی: ته لاPdSe2پػٚٞكي ثب فٙٛاٖ  2018زض ؾبَ  5ًِٙ ٚ ٕٞىبضاٖ

ٚ  يىیاثط ذٛال اِىتطٚ٘ پػٚٞف ٗیزض اضا ا٘دبْ زاز٘س.  ٗییپب بضیثؿ يجیآة ثب ٘طخ ٘ٛتطو ٓیتمؿ ؿتیفٛتٛوبتبِ یثطا طیپص ا٘قغبف

 ٝیزٞس وٝ ته لا ي٘كبٖ ٔ حی٘تبوطز٘س.  يثطضؾ ٚ زیٙبٔیه ِٔٛىِٛي يچٍبِ يتبثق ٝیط٘ؾ كیضا اظ عط ته لایٝ PdSe2 ی٘ٛض

PdSe2 ِفلاٜٚ ثط  .زاز٘بٕٞؿبٍ٘طز زضٖٚ نفحٝ ضا ٘كبٖ  يىیٚ ٔىب٘ يىیاِىتطٚ٘ ،یزضخٝ وٓ تمبضٖ قجىٝ، ذٛال ٘ٛض ُیثٝ ز

 59/12تب  سضٚغٖیثٝ ٞ یسیذٛضق یلاثب یيوٝ ٔٙدط ثٝ وبضا سیآ يثب٘سٌبح ٚ ِجٝ ثب٘س ٔٙبؾت ثٝ زؾت ٔ یٞب تیٔٛلق ٗ،یا

 بؼیضا ثب ٔم یوٙس بضیحفطٜ ثؿ-اِىتطٖٚ تی٘ٛتطو ٙسیفطآ PdSe2 ٝیته لا ،ئقِٕٛ ٝیثب ٔٛاز ته لا ؿٝیٔمبزض . قٛز ئ زضنس

                                                      
1
 Adnan et al. 2007 

2
 2014ّٔه پٛض ٚ ٕٞىبضاٖ  
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 Alian et al. 2017 
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 Long et al. 2018 



 كتطیث یوبضثطز یٞب ثط٘بٔٝ یوٙٙسٜ ثطا سٚاضی٘بٔعز أ هی PdSe2 تطتیت ٘تیدٝ ٌطفتٙس وٝ ته لایٝ ٗیثٝ ا  زٞس. ي٘كبٖ ٔ يظٔب٘

 .[16]اؾت

 ٝیلا قسٜ ته ٔسِٚٝ یٚ ٘ٛض يىیٔىب٘ ،يىیاِىتطٚ٘ یٞب يػٌیٚپػٚٞكي تحت فٙٛاٖ  2018زض ؾبَ  1زً٘ ٚ ٕٞىبضاٖ

PdS2 ،PdSe2 ٚ ،PtSe2 هیاِىتط یثبثت ز هیوٝ پ تٙؾیٓ قٛ٘سٜ ا٘دبْ زاز٘س. ٘تبیح ٘كبٖ زازلبثُ  یٞب زؾتٍبٜ یثطا 

 ئ فیافعا يٚ وكك یفكبض یوط٘ف ٞب فیثب افعا ىٙٛاذتیثٝ عٛض )نفط(  ϵ1وٙس ٚ  ئ طییوٕتط تغ یثٝ ؾٕت ا٘طغ سٜیچیپ

اظ ذٛز ٘كبٖ  يكوك یٞب ضا تحت وط٘ف يفبِ یٚ ٘ٛض يىیاِىتطٚ٘ ٓیتٙؾ تیلبثّ PdS2ؾٝ ٔبزٜ،  ٗیا بٖی. زض ٔبثسی

 .[17]زٞس ئ

 سیوطث C3ؾبذتبض  يىیٙبٔیٚ تطٔٛز يىیٔحبؾجٝ ذٛال ٔىب٘تحمیمي تحت فٙٛاٖ  2پیٛؾتٝ ٚ ٕٞىبضاٖ 2019زض ؾبَ 

 يىیٙبٔیٚ تطٔٛز يىیذٛال ٔىب٘ ك،یتحم ٗیزض اا٘دبْ زا٘س.  يچٍبِ يتبثق ٝیٚ ٘ؾط ئِٛىِٛ هیٙبٔیثب اؾتفبزٜ اظ ز ىٖٛیّیؾ

 يٚ تدطث ی٘ؾط حیثب ٘تب حیزض زٔب ٚ فكبض ثبلا ثطآٚضز قس. ٘تب يچٍبِ يتبثق ٝیٚ ٘ؾط ئِٛىِٛ هیٙبٔیثب ز C3 ىٖٛیّیؾ سیوبضث

 ه،یالاؾت یٞب ثبثت ُٔقب C3 ىٖٛیّیؾ سیوبضث يٙیترٕ يىیذٛال ٔىب٘ ٕٞچٙیٗ قس٘س يٚ افتجبضؾٙد ؿٝیٔقتجط ٔمب

ثب  ئغبثمت ذٛثٚ  ف ٔحبؾجٝ قسٛتطؾ ُیٚ ٘ؿجت پٛاؾٖٛ زض زٔب ٚ فكبض ثبلا وٝ ثب پتب٘ؿ يخٛاٖ ٚ ثطق ٓ،یحد یٞب ٔسَٚ

 فكبضثبثتٛ یجبیز یزٔب ،زض حدٓ ػٜیٚ يحطاضت تی٘مغٝ شٚة، ؽطف ٔب٘ٙس يىیٙبٔیذٛال تطٔٛزفلاٜٚ ثط ایٗ زاقت.  يتدطث حی٘تب

 .[18]٘سٔحبؾجٝ قس ئِٛىِٛ یٚ فّٕىطز يىیٙبٔیز یٚ فكبض ثبلا ثب تئٛض ظیزض ٔح يحطاضت تیٚ ٞسا

 ٞٓ یضٚٔرتّف  یٞبٝ یلا يفبِ هیعٚاِىتطیٚ پ هیذٛال تطٔٛاِىتطپػٚٞف ثب فٙٛاٖ  3ثتبَ ٚ ٕٞىبضاٖ 2020زض ؾبَ 

ٚ  يچٍبِ يتبثق ٝیثب اؾتفبزٜ اظ ٘ؾط HfN2 ٝیٚ زٚ لا ٝیٞط زٚ ته لاا٘دبْ زاز٘س.  HfN2 یزٚ ثقس يقسٜ اظ فّع ا٘تمبِ سٜیچ

ضا ٘كبٖ  ئتفبٚت يىیذٛال اِىتطٚ٘ ٚ ٔرتّف ا٘جبقتٝ یٞبٝ یثب لا HfN2 ٝیٔٛضز ٔغبِقٝ لطاض ٌطفتٙس. لا 4ٔقبزِٝ ا٘تمبَ ثِٛتعٔٗ

 فٙٛاٖ ثٝ تٛا٘س ئ ٗیفطاثٙفف اؾت، ثٙبثطا ٝیذٛة زض ٘بح بضیخبشة ثؿ هیٔبزٜ  ٗیوٝ ا زٞس ئبزٜ ٘كبٖ ٔ ٗیا ی٘ٛض يػٌیزاز. ٚ

 عیٔبزٜ ٘ هیعٚاِىتطی. ذٛال پقٛزاؾتفبزٜ  5هیفتِٛٚتبئ یٞب خبشة زض زؾتٍبٜ ٝیلا هیفطاثٙفف ٚ ثٝ فٙٛاٖ ٘ٛض آقىبضؾبظ 

 ٝیزٚلا ٚ ٝیلا ضا ثطای تهٔمساض  ٗیثبلاتط یزاضا هیعٚاِىتطیتٙف ٚ وط٘ف پ یتب٘ؿٛضٞب طایضا ٘كبٖ زاز ظ یا سٚاضوٙٙسٜیضفتبض أ

 .[19]زاز٘كبٖ 

ِٔٛیجسٖ زی ٚ  تٍٙؿتٗ زی ؾِٛفیسزض ٘ٛؿ ته لایٝ  یيضؾب٘ب ٓیتٙؾفٙٛاٖ پػٚٞف  6یبً٘ ٚ ٕٞىبضاٖ 2020زض ؾبَ 

 8ٌٌٛطز ٔٙفطز یخب 7ًٙیٔقبزَ زٚپ يىیزض ٔٛضز اثط اِىتط هیؿتٕبتیٔغبِقٝ ؾ هٞب ی آٖ ضا ا٘دبْ زاز٘س.تٛؾظ ٌٌٛطز  ؾِٛفیس

(V1Sزض ته لا )علا-تٍٙؿتٗ زی ؾِٛفیس یٞب ثب ٔغبِقٝ ثطٕٞىٙف ضاثظ تٕبؼ ِٔٛیجسٖ زی ؾِٛفیسٚ  تٍٙؿتٗ زی ؾِٛفیس ٝی 

 ٝیلاٞط زٚ ته  یٞبز ٕٝیتٛا٘س ضفتبض ٘ ئ V1S، ٞب آٖ ٝی. ثط اؾبؼ ٔحبؾجبت اِٚوطز٘سٌعاضـ علا  -ِٔٛیجسٖ زی ؾِٛفیسٚ 

 ط٘سٜیٌ يػٌیتٛا٘ٙس ٚ يوٝ آٟ٘ب ٔ یزٞس ثٝ عٛض طییتغ يضا ثٝ عٛض لبثُ تٛخٟ ِٔٛیجسٖ زی ؾِٛفیسٚ  تٍٙؿتٗ زی ؾِٛفیس

 یتٛا٘س ثط ضٚ ئ V1Sوٝ  يلبثُ تٛخٟ طیتأث ٘كبٖ زٞٙس.زض تٕبؼ ثب علا ( ضا nزٞٙسٜ اِىتطٖٚ )٘ٛؿ  ٗی( ٚ ٕٞچpٙاِىتطٖٚ )٘ٛؿ 

 ٚثبقس  سیآٖ ٔف يىیضفتبض اِىتط ئٟٙسؾ یزاقتٝ ثبقس ٕٔىٗ اؾت ثطا ِٔٛیجسٖ زی ؾِٛفیسٚ  تٍٙؿتٗ زی ؾِٛفیس ٝیته لا

اضائٝ  p٘ٛؿ  بی n٘كبٖ زازٖ ضفتبض ٘ٛؿ  یثطا یٞبز ٕٝی٘ یفّعات ٚاؾغٝ زٚ ثقس یسٞبیوبِىٛغ٘ یز ٓیتٙؾ یثطا ٗیٍعیضاٜ خب هی

 .[20]زٞس ئ
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 تیزض وبٔپٛظ ٞب یيلفُ قسٖ ٘بثدب عْیٔىب٘ یتدٕـ نفحبت ٌطافٗ ضٚ طیتأثفٙٛاٖ  2021زض ؾبَ  1زا٘كٕٙس ٚ ٕٞىبضاٖ

ثبضٌصاضی وككي ثط ضٚی ٘ب٘ٛ  ٞب ي ضا ثٝ ا٘دبْ ضؾب٘س٘س. آِٖٔٛىِٛ هیٙبٔیز یؾبظٝ ی/ٌطافٗ: ٔغبِقٝ قجْٛیٙیآِٛٔ ٝی٘ب٘ٛ چٙسلا

قسٌي  ٔغبِقٝ ٔىب٘یعْ لفُضا ثطای ؾبظی زیٙبٔیه ِٔٛىِٛي  ٞبی چٙسلایٝ آِٛٔیٙیْٛ/ٌطافٗ ثب اؾتفبزٜ اظ قجیٝ وبٔپٛظیت

ٞب زض ظٔیٙٝ آِٛٔیٙیْٛ  ظایي، ٌؿتطـ ٚ حطوت ٘بثدبیي ٞؿتٝ زا٘س ٚ ٕٞچٙیٗمٛیتي ٚ ؾفت وٙٙسٌي آٖ ا٘دبْ ٞب ٚ اثط ت ٘بثدبیي

ٞب ٚ  . ٘تبیح ٘كبٖ زاز وٝ ٔىب٘یعْ تمٛیت ظٔیٙٝ آِٛٔیٙیْٛ قبُٔ افعایف تطاوٓ ٘بثدبیيضا ٔٛضز ثطضؾي لطاض زا٘ستحت وكف 

فٙٛاٖ تبثقي اظ فبنّٝ ثیٗ نفحبت ٌطافٗ ٘كبٖ زاز وٝ فبنّٝ  ٙسٌي ثٝا٘تمبَ تٙف ثطقي اؾت. ٘تبیح اثطات تمٛیتي ٚ ؾفت وٙ

 .[21]ٞب زض ظٔیٙٝ آِٛٔیٙیْٛ زاض٘س قسٌي ٘بثدبیي نفحبت ٌطافٗ ٘مف ٔؤثطی زض ایدبز ٔىب٘یعْ لفُ
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 اتیّٗ
Alian AR (14) 

2018 
LAMMPS  ٚ
Materials 

Studio 

 (15) ثٟطٚظ فطة ٘ب٘ٛوبٔپٛظیت زیٙبٔیه ِٔٛىِٛي

2018 VASP 
تئٛضی تبثقیت چٍبِي 

 ٚ زیٙبٔیه ِٔٛىِٛي
PdSe2 Chen Long (16) 

2018 ATK تئٛضی تبثقیت چٍبِي PdS2 PdSe2 

PtSe2 
Shuo Deng (17) 

2019 LAMMPS  ٚ
CASTEP 

تئٛضی تبثقیت چٍبِي 

 ٚ زیٙبٔیه ِٔٛىِٛي
 (18) ایٕبٖ پیٛؾتٝ وطثیس ؾیّیىٖٛ

2020 
SIESTA ٚ 

QUANTUM 

ESPRESSO 

 Hf N2 Atanu Betal (19) تئٛضی تبثقیت چٍبِي

2020 VASP تئٛضی تبثقیت چٍبِي WS2  وMoS2 Jing Yang (20) 

2021 LAMMPS (21) حٕیس زا٘كٕٙس آِٛٔیٙیْٛ/ٌطافٗ زیٙبٔیه ِٔٛىِٛي 
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 (ثب ضفبیت ؾمف ٔدبظ زٚضٜ تحهیّي) ٍ اتوبم پظٍّؾپیـشفت  یثٌذ صهبى -8
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دس كَست هثجت ثَدى ) ّبی ديگش دسخَاػت اػتجبس ؿذُ اػت؟ آيب ثشای ايي عشح اص ػبصهبى -10

 (ذيؼیثب پیَػت ًوَدى هؼتٌذات آى ثٌَخَاة، ًبم ػبصهبى ٍ ًتیدِ دسخَاػت سا 

 

 ذیط     ثّي

 

 پظٍّؾًتبيح ّبی ثْشُ گیشًذُ اص  ػبصهبى -11

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 بصیهَسدًاػتجبس  -12
  ًبهِ پبيبىّبی  . ّضي5ٌِخذٍل 

 ثِ سيبلهجلغ  ؿشح ّضيٌِ سديف

 7000000  كحبفیٍ  ّضيٌِ تْیِ، تذٍيي، تٌظین 1

  ًبهِ پبيبى ًتبيح حبكل اص اسائِخْت  اص وـَس ّبی ػلوی داخل ٍ خبسج ٍ وٌفشاًغ ّضيٌِ ؿشوت دس هدبهغ 2

3 
ثٌذّبی  شاصیغ ثِ) ٍ  ... افضاس ًشمّب اػن اص خشيذ هَاد ؿیویبيی، تدْیضات هلشفی ٍ غیش هلشفی،  ػبيش ّضيٌِ

1  ٍ2) 
7000000 

 14000000 ّب خوغ ّضيٌِ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 داًـدَ  اتتؼْذ -13
وبهل  سػبيت ٍ آى هفبدٍ لجَل  اخلاق پظٍّـی ًبهِ ييیآهٌذسخبت ثب سػبيت وبهل  حبضش، ًبهِ پبيبىپیـٌْبدُ 

ثب ّذايت اػتبداى هحتشم ساٌّوب ٍ هـبٍس  خبًت يياًتیدِ وبٍؽ ػلوی ٍ ًگبسؽ  حمَق هبلىیت هؼٌَی ديگشاى،

ٍ دس كَست احشاص  اػت خبًت يياحبضش ثب  پیـٌْبدُ َلیت كحت ٍ اكبلت ولیِ هغبلت هٌذسج دسئهؼ اػت.

حك  ،ثب اهضبی ايي ثشگِ خبًت يياٍ  ثبؿذ هیپیگیشی لبًًَی تَػظ داًـگبُ هبصًذساى هحفَػ حك ، تخلف ّشگًَِ

، تشخوِ ٍ التجبع ٍ یثشداس ًؼخِولیِ حمَق اػن اص چبح ٍ تىثیش ٍ  ًوبين. اػتشام سا اص خَيؾ ػبلظ هی ّشگًَِ

 هبصًذساىثشای داًـگبُ  ًیض حبكل اص آى ًْبيی ًبهِ پبيبىٍ  ًبهِ پبيبى ُـٌْبدیپ ّبی هختلف اصًظبيش آى دس هحیظ

خَد سا دس ػبهبًِ ّوبًٌذخَی پظٍّـگبُ ػلَم ٍ فٌبٍسی  ًبهِ پبيبى ُـٌْبدیپ خبًت يياّوچٌیي هحفَػ اػت. 

هشثَط ثِ  «پیـیٌِ»ٍ  «دسكذ ّوبًٌذی ّش هٌجغ»، «گضاسؽ ّوبًٌذخَيی»اسی ًوَدُ ٍ زاعلاػبت ايشاى ثبسگ

ثب هٌبثغ ديگش،   ًبهِ پبيبى ُـٌْبدیام. ثشاثش هؼتٌذات پیَػت، دسكذ ّوبًٌذی پ سا پیَػت ًوَدُپیـٌْبدُ 

 سػیذُ اػت.ًیض اػتبد ساٌّوب  ذیتبئ................ دسكذ اػت ٍ هؼتٌذات ّوبًٌذخَيی ثِ 

 

 

 

 

 

 
 اهضبی اػتبد/اػتبداى ساٌّوب اهضبی داًـدَ

 ًبم ٍ ًبم خبًَادگی ثب لیذ تبسيخ ًبم ٍ ًبم خبًَادگی ثب لیذ تبسيخ

 

 

   

  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

  

 

 



  هـخلبت داٍساى -14

 هٌتخت گشٍُ هـخلبت داٍساى .6خذٍل 

 تخلق ًبم ٍ ًبم خبًَادگی
هشتجِ 

 ػلوی
 تبسيخ *اهضب  داًـگبُ هحل خذهت

 آلبی زوتطٔلا فّیپٛض

 

زوتطی ترههي 

 ٔىب٘یه

   ٔبظ٘سضاٖ زا٘كیبض

 ؾّیٕي آلبی زوتط حبٔس

 

 زوتطی ترههي

 قیٕي
   ٔبظ٘سضاٖ اؾتبزیبض

 فّي٘ػازخقفطآلبی زوتط

 
زوتطی ترههي 

 ٔىب٘یه
   ٔبظ٘سضاٖ اؾتبزیبض

   اػت. هَسدًظشٍ اًدبم وبهل اكلاحبت حبضش  ًبهِ پبيبى پیـٌْبدُعشح  ذیتبئ هٌضلِ ثِ *اهضبی داٍساى اسخوٌذ،

 ٍ سػبلِ داًـگبُ  ًبهِ بىيپبوویتِ تذٍيي  وذ سّگیشی ٍ ،ؿَسای تحلیلات تىویلی گشٍُ خلؼبت كَست

/خبًن ........................ یآلب ًبهِ پبيبى پیـٌْبدُدس تبسيخ ........................ عشح  -15

داًـدَی سؿتِ ........................ گشايؾ........................ ٍسٍدی ػبل تحلیلی 

شٍُ ........................ ........................ ثِ ؿوبسُ داًـدَيی ........................ دس ؿَسای گ

 . هغشح ٍ هَسد تلَيت لشاس گشفت
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 وذ  سّگیشی -16

 1694695وذ  سّگیشی: 

 

 



سا پغ اص تلَيت دس  ًبهِ پبيبى پیـٌْبدُعشح ثبيذ  داًـدَ  آهَصؿی داًـگبُ هبصًذساى، ًبهِ َُیؿثش اػبع )

ثجت ًوَدُ ٍ  (Irandocاعلاػبت ٍ هذاسن ػلوی ايشاى )دس ػبهبًِ پظٍّـگبُ  ؿَسای تحلیلات تىویلی گشٍُ،

دس ػبهبًِ  ًبم ثجتثجت ٍ سػیذ پؼت الىتشًٍیىی  ًبهِ پبيبى پیكٟٙبزٜ عشح 16 وذ سّگیشی سا دس ثٌذ ،اصآى پغ

 (دسج دس پشًٍذُ تحَيل ًوبيذ. هٌظَس ثِآهَصؽ داًـىذُ ثِ اداسُ  سا پظٍّـگبُ اعلاػبت ٍ هذاسن ػلوی ايشاى

 

 

 

دس .............................  /خبًنآلبی ًبهِ پبيبى ُعشح پیـٌْبد .............................دس تبسيخ  -17

 هغشح ٍ هَسد تلَيت لشاس گشفت.  «ُگبداًـ ٍ سػبلِ ًبهِ بىيپب تلَيتوبسگشٍُ »

 

 «داًـگبُ ی سػبلِ ٍ ًبهِ پبيبىتلَيت وبسگشٍُ »فْشػت اػضبی هحتشم  .6خذٍل 
 اهضب ًبم ٍ ًبم خبًَادگی هحتشم ؿَسا اػضبی

 داًـگبُ فٌبٍسی ٍـی پظٍّأٛض  شهذي

 

  

 یخذهبت آهَصؿ شيهذ
  

 سئیغ داًـىذُ ....................
  

 داًـىذُ .................... یهؼبٍى پظٍّـ

 

  

 هؼبٍى آهَصؿی داًـىذُ ....................

 

  

 ....................هذيش گشٍُ 

 

  

 .................... داًـىذُ پظٍّـی وبسؿٌبع

 

  

 

 

 

 

 

 



 آى یّب َػتیپٍ  ًبهِ پبيبى ُپیـٌْبد وٌتشل ؼتیل چه
ف

ضزی
 

 ػٌَاى

 وٌتشل ؿذ

 داًـدَ
اػتبد ساٌّوبی 

 اٍل

 شيهذ

 گشٍُ

وبسؿٌبع 

 پظٍّـی

هؼبٍى پظٍّـی 

 داًـىذُ

1 
ؿوبسُ داًـدَيی، )اعلاػبت َّيتی داًـدَ 

 ...(ؿوبسُ توبع ٍ 
      

       ػٌَاى فبسػی ٍ لاتیي/ػشثی 2

3 
ًبم ٍ ًبم خبًَادگی اػبتیذ ساٌّوب ٍ هـبٍس ٍ 

 ّب آىتخلق 
      

4 
اهضبی داًـدَ ٍ تبسيخ تحَيل عشح 

 تَػظ داًـدَ ًبهِ پبيبى پیـٌْبدُ
      

       اى( ساٌّوباػتبد )اهضب ٍ تبسيخ  5

       اى( هـبٍساػتبد )اهضب ٍ تبسيخ  6

       ٍاطگبى ولیذی )فبسػی ٍ لاتیي( 7

8 

فبلذ اؿىبلات  ًبهِ پبيبى پیـٌْبدُعشح 

ٍ  يیآسا كفحًِگبسؿی، ٍيشايـی، 

 اػت. یٌیچ حشٍف

      

9 
ُ ـٌْبدیالگَی هلَة عشح پهغبثك ثب 

 داًـگبُ هبصًذساى ًبهِ پبيبى
   

 

   

10 

ؿَسای تحلیلات تىویلی  خلؼِ كَست

ُ ـٌْبدیگشٍُ آهَصؿی ثِ پیَػت عشح پ

 اػت. ًبهِ پبيبى

      

       اخز ؿذُ اػت وذسّگیشی اص ايشاًذان 11

12 

تؼْذ داًـدَ دس خلَف سػبيت اخلاق 

 یّب ًبهِ َُیؿٍ  ّب ًبهِ ييیآپظٍّـی ٍ 

 اخشايی

      

       ًبهِ پبيبى پیـٌْبدُّبی عشح  تىویل ّضيٌِ 13

14 

ّوبًٌذ  »ػبهبًِ  گَاّی

ثِ پیَػت عشح  «خَ

 ًبهِ پبيبى پیـٌْبدُ

 اػت

گضاسؽ 

 يیّوبًٌذخَ
      

 یدسكذ ّوبًٌذ

 ّش هٌجغ

      

       ٌِیـیپ

15 
تَػظ  ًبهِ پبيبى پیـٌْبدُعشح  ذيیتأ

 ؿَسای تحلیلات تىویلی )داٍساى هٌتخت(
      

 

 ٔسیط ذسٔبت آٔٛظقي زا٘كٍبٜ    ٚ فٙبٚضی پػٚٞكي أٛض ٔسیط 

 

 ٔسیط ٌطٜٚ زا٘كىسٜ .......                                       ٔقبٖٚ پػٚٞكي زا٘كىسٜ ........

 

 زا٘كدٛ ..................                            ٜ .......وبضقٙبؼ پػٚٞكي زا٘كىس

 

 



 فْشػت هٌبثغ

 ًـبًی سديف
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ولوبت 

ثشداؿت 
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 ثشداؿت
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11 

وٕتط اظ 

یه 

 زضنس

17 afbeefbad5a61c6fb75fhttps://ganj.irandoc.ac.ir/#/articles/150532d12b83 
11 

وٕتط اظ 

یه 

 زضنس

18 https://ganj.irandoc.ac.ir/#/articles/a8de08ba15dbce6208a8821123a3ee15 
10 

وٕتط اظ 

یه 

 زضنس

19 https://ganj.irandoc.ac.ir/#/articles/714f6bd238f5e3c33d786192274fa44b 
9 

وٕتط اظ 

یه 

 زضنس

20 https://ganj.irandoc.ac.ir/#/articles/c4dd583c70255ece7220bfeb094f83e7 8 

وٕتط اظ 

یه 

 زضنس

 .وّیٝ حمٛق ٔحفٛػ اؾت

 1400اػفٌذ  15ؿٌجِ  يه

 وبسثش ٘مف - ػیذسحین همذػی وبضثط

 داًـگبُ هبصًذساى ٔؤؾؿٝ
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