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ها در نانو ابزارهاي هاي بزرگ بدون شکست هستند؛ کاربرد آن ، نانوموادي مقاوم براي تحمل کرنش هاي عناصر واسطه از آنجایی که کالگوژن  
نانوساختارهاي متعلق به این دسته از نانو مواد است که خواص تنگستن دي سولفید یکی از . پذیر الکترونیکی جدید بسیار مورد توجه است انعطاف

اي مختلف از خود  هاي صفحه هاي جالبی تحت کرنش اي، پاسخعلت داشتن ساختار غیر صفحهالکتریکی، اپتیکی و سنسوري خاصی دارد و به
تنگستن دي سولفید مثل مدول یانگ، مدول بالک، مدول برشی و نسبت   لایهساختار تک در این مقاله خواص مکانیکی نانو. دهد نشان می

دهند که  نتایج نشان می. تابعیت چگالی، و براساس تقریب گرادیان موضعی یا عمومی مورد بررسی قرار گرفته است  پواسون، با استفاده از نظریه
باشد، اما نسبت پواسون آن از دو  نیتراید می ص نانوصفحات گرافن و برنمقدار خواص الاستیک نانوساختار تنگستن دي سولفید، کمتر از مقدار خوا

بین دو   فاصله(تنگستن دي سولفید، ضخامت این نانوصفحه   دلیل ساختار ویژهشود که به مشاهده می. نیتراید بیشتر است گرافن و برن  نانوصفحه
همچنین، . کنند هاي مختلف تغییر می گوگرد تحت انواع کرنش -گستنتن - گوگرد  گوگرد و زاویه-، طول پیوند تنگستن)گوگرد-اتم گوگرد

محوره و برشی بیشتر  هاي کرنش تک خمشی نسبت به حالت  درحالت کرنش دومحوره، میزان تغییرات سه پارامتر طول پیوندي، ضخامت و زاویه
  است

  :کلید واژگان
  تعیین خواص مکانیکی

  تنگستن دي سولفید
  تابعیت چگالی  نظریه
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 Forasmuch as, Transition Metal Dichalcogenides (TMDs) are robust nanomaterials to sustain 
large strains without fracture, their application in new pliable electronic nanodevices is so 
appealing. Of these nanomaterials is tungsten disulfide which has specific electrical, optical and 
sensor properties; and due to possessing a non-planar structure, shows interesting responses 
under different plane strains. This investigation explores the mechanical properties of a 
monolayer tungsten disulϐide (WS2) such as Young's modulus, bulk modulus, shear modulus and 
Poisson's ratio by applying the Density Functional Theory (DFT) calculations based on the 
Generalized Gradient Approximation (GGA). The results demonstrate that elastic properties of 
WS2 are less than those of graphene and its analogous inorganic Hexagonal Boron-Nitride (h-BN) 
nanosheets. Unlikely, Poisson's ratio is calculated higher than that of graphene and h-BN 
nanosheets. It is observed that, due to the special structure of WS2, the thickness of nanosheet 
(distance between S-S atoms), bond length of W-S and the angle S-W-S change under different 
kinds of strains. Also, in the case of biaxial strain, the amount of variations in bond length, 
thickness and bending angle is higher than that in the cases of uniaxial and shear strain. 
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  مقدمه - 1

صورت آزمایشگاهی مورد بررسی قرار به] 1[2004بعد از اینکه گرافن در سال 
نظیر و ظرفیت  دلیل برخورداري از خواص فیزیکی بیدوبعدي، بهگرفت، مواد 

هاي  کردن خواستگاه صنعت نانوالکترونیک آینده با ویژگی  لازم براي برآورده
کاربردي بودن توجهات بسیاري را به سوي خود  پذیري، تطابق و چند انعطاف

هاي اخیر مطالعات در سال] 5-3[میرنژاد و همکاران]. 2[اند جلب نموده
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اي بر روي خواص مکانیکی نانوصفحات گرافن و برن نیترایدي تحت  گسترده
با ) ها جذب فیزیکی و تغییرات دما و افزایش تعداد لایه(شرایط خارجی 
نیز با استفاده از ] 6[انصاري و همکاران. اند انجام داده DFTاستفاده از روش 

واص مکانیکی نانوصفحه گرافن سازي دینامیک مولکولی به بررسی خشبیه
هاي متعدد، برخلاف گرافن، داراي مقدار  1TMD. تحت عیوب و نقص پرداختند

ها را براي ولت هستند که این خاصیت، آن الکترون 2تا  1  باند گپ در بازه
الکترونیکی و ترانزیستورها مورد توجه قرار داده  -کاربرد در نانوابزار نوري

و همچنین ساختارهاي دیگري مثل  MoS2ار معروف و ساخت WS2]. 8،7[است
WSe2 ،MoSe2 جزء خانواده TMD در مورد ] 9[ونگ و همکاران. ها هستند

اند و  مهم از ساختارها بررسی کرده  خواص الکترونیکی و اپتیکی این خانواده
قربانی اصل و . اند کاربردهاي وسیع این ساختارها را در آینده نشان داده

نیز به بررسی خواص الکترومکانیکی تنگستن دي سولفید تک  ]10[همکاران
تنگستن دي سولفید پرداختند و تاثیر کرنش را روي باند گپ   لایه و نانولوله

خاطر کاربردهاي  خواص مکانیکی این نانوساختارها به. ها بررسی کردند  آن
 کانگ و. پذیر دارند، بسیار حیاتی هستند فراوانی که در وسایل انعطاف

به بررسی خواص فیزیکی و 2افزار وسپ با استفاده از نرم] 11[همکاران
را  WS2اي  اند که مدول یانگ صفحه ها پرداخته TMDمکانیکی تعدادي از این 

عنوان به MoS2همچنین به نانوساختار . اند نیوتن بر متر گزارش کرده 54/139
گومز و -کاستلانو. یکی از ساختارهاي پرکاربرد، توجه زیادي شده است

 330مولیبدنیم دي سولفید را در حدود   ، سفتی نانوصفحه]12[همکاران
مدول ] 13[بر این، برتولازي و همکارانعلاوه. اند گیگاپاسکال محاسبه کرده

در کنار تحقیقات . اند محاسبه کرده270±100یانگ این ساختار را در حدود 
تر بر روي  تر و کامل جامع محدود عددي و آزمایشگاهی، نیاز به مطالعات

در این مقاله . شود خواص مکانیکی نانوساختار تنگستن دي سولفید دیده می
خواص مکانیکی تنگستن دي سولفید و تغییر شکل آن در مواجهه با انواع 

- تقریب گرادیان عمومی به  و بر پایه DFTها، با استفاده از محاسبات  کرنش
  .ه استصورت کامل مورد بررسی قرار گرفت

 روش حل عددي - 2

و - افزارکوانتوم در این مقاله، از کد ورودي نرم براي انجام  ]14[ 3اسپرس
در چارچوب تقریب گرادیان عمومی  )DFT( تابعیت چگالی  محاسبات نظریه

)GGA( در این . استفاده شده است ]16،15[4و همبستگی تعادلی پی بی اي
، با 20×20×1پوینت -هاي کا با مش ]17[5محاسبات یک پکیجمانکهرست

و ) سلول واحد اصلی در فضاي معکوس( 6بریلویین گیري در ناحیه انتگرال
کار گرفته  برگ براي بسط موج سطحی به رید 80به مقدار  7اف-انرژي کات
همچنین در کار حاضر چون نتایج محاسبات نسبت به افزایش . شده است

د، از کوچکترین سلول واحد سلول واحد مورد نظر غیرحساس هستن   اندازه
این سلول واحد، یک سلول . ممکن براي انجام این بررسی استفاده شده است

و  =194/3a=bهاي سلول واحد  واحد هگزاگونال متشکل از سه اتم با ثابت
15c=انگستروم است.  

  تعیین خواص مکانیکی - 3
، DFTسبات هاي کرنشی از محا در اینجا با استفاده از مفهوم مشتق دوم انرژي

                                                                                                                                           
1- Transition Metal Dichalcogenides 
2- VASP 
3- Quantum Espresso  
4- PBE  
5-Monkhorst-Pack 
6-Brillouin zone 
7- Cut-off  

، مثل مدول یانگ، نسبت WS2 لایهخواص مکانیکی الاستیک نانوساختار تک
  .پواسون، مدول بالک و مدول برشی محاسبه می شوند

  مدولیانگ و نسبت پواسون -3-1
دست آوردن مدولیانگ، ابتدا سلول واحد هگزاگونال سه اتمی مورد  براي به

طرفه و  شده است، تحت کرنش یکاز نماي بالا نشان داده  1نظر که در شکل 
قرار  2%تا  - 2%الاستیک و هارمونیک بین   صورت کششی و فشاري در بازهبه

  :]18[شود مدولیانگ محاسبه می) 1(با استفاده از فرمول . گیرد می

)1(  ܻ =
1

଴ܸ

߲ଶܧୱ
ଶߝ߲

 

هم ௦ܧحجم سلول واحد در حالت تعادلی و   نشان دهنده ଴ܸ) 1(در فرمول 
صورت نسبت کرنش عرضی  نسبت پواسون هم به. باشد کرنشی کل میانرژي 

  :شود به کرنش محوري تعریف می
)2(  ߭ = −

୲୰ୟ୬ୱߝ
ୟ୶୧ୟ୪ߝ

 

پاسکال  گیگا WS2 ،09/454دست آمده از این طریق براي  مدول یانگ به
کمتر از نانوصفحات گرافن و  45%و  56%ترتیب در حدود باشد که به می
اگر ضخامت را . لایه استتک MoS2بیشتر از  7/22%نیتراید و تقریباً  برن

اي با ساختار برخورد شود و مدول یانگ  صورت صفحه نادیده گرفته و به
آید که  دست می نیوتن بر متر به 7/142اي آن گزارش شود، مقدار  صفحه

پواسون، نسبت ) 2(همچنین براساس فرمول . دارد] 11[توافق خوبی با مرجع 
دست می آید که به مراتب بیشتر از نسبت پواسون دو ساختار  به 35/0مقدار 

  .هگزاگونال گرافن و برن نیتراید است

  مدولبالک و مدولبرشی -3-2
دست آوردن مدولبالک، ساختار مورد نظر تحت کرنش دوطرفه به  براي به

 -2%ینجا هم بین کرنش مورد نظر در ا  بازه. شود ي یکسان قرار داده می اندازه
  :]19[آید دستمی این خاصیت مهم به) 3(است و با استفاده از فرمول  2%تا 

ܤ  )3( = ଴ܸ
߲ଶܧୱ
߲ܸଶ

 
با ایجاد کرنش برشی در سلول واحد ساختار مورد  WS2مدولبرشینانوساختار

تا  0  یعنی ساختار مورد نظر تحت کرنش برشی بین بازه. آید دستمی نظر به
قرار گرفته است و انرژي کرنشی کل محاسبه  xyي رادیان در صفحه 0105/0

شود که د ر  مدولبرشی محاسبه می) 4(سپس با استفاده از فرمول . شود می
  :]20[باشد اي می ، میزان کرنش برشی صفحه௫௬ߛآن 

)4(  ܵ =
1

଴ܸ

߲ଶܧୱ
୶୷ଶߛ߲

 
ترتیب مقادیر  برشی، به مدول بالک و) 4(و ) 3(هاي  با استفاده از فرمول

  .آیند دست می گیگا پاسکال به 05/223و  73/242
  

  
  نماي بالا از ساختار تنگستن دي سولفید و سلول واحد هگزاگونال 1شکل 
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  هاي خطی یک طرفه با کرنش خطی تغییرات انرژي کرنشی ناشی از کرنش 2شکل 

  
  با کرنش برشی اي هایزاویه تغییرات انرژي کرنشی ناشی از کرنش 3شکل 

  
  نماي ایزومتریک ساختار 4شکل 

  
  المان سه اتمی ساختار تنگستن دي سولفید5شکل 

ترتیب نمودارهاي انرژي کرنشی برحسب کرنش خطی به 3و  2هاي  در شکل
مشخص  3و  2هاي  طور که در شکلهمان. اي نشان داده شده است و زاویه

باشد و علت آن این  بدون کرنش داراي مقدار مینیمم انرژي می  است نقطه
است که در این حالت، سیستم در حالت تعادلی خود قرار دارد و تحت هیچ 

  .کرنشی قرار نگرفته و طبیعتاً داراي کمترین مقدار انرژي است

  محوره هاي ساختاري بر اثر کرنش تک تغییر مولفه 1جدول 

  محوره هاي ساختاري بر اثر کرنش دو تغییر مولفه 2جدول 

  کرنش دو
 (%)محوره

  طول پیوند
  گوگرد-تنگستن

 )انگستروم(

  ي دو اتم فاصله
  گوگرد

 )انگستروم(
 )درجه(زاویه 

2- 41/2 19/3 9/82 
0 423/2 143/3 9/80 
2 437/2 1/3 79 

  هاي ساختاري بر اثر کرنش برشی تغییر مولفه 3جدول 

  کرنش دو
 (%)محوره

  طول پیوند
  گوگرد-تنگستن

 )انگستروم(

  ي دو اتم فاصله
  گوگرد

 )انگستروم(
 )درجه(زاویه 

0 423/2 143/3 9/80 
005/0 425/2 144/3 8/80 
011/0 428/2 145/3 7/80 

  تغییر شکل ساختار تنگستن دي سولفید - 4
داراي ضخامت  WS2 شود، ساختار صفحه ملاحظه می 4  طور که در شکلهمان

  از نماي ایزومتریک این ساختار نشان داده  بوده و در این شکل Zدر جهت 
تنگستن با شش اتم  دهد که هر اتمخوبی نشان میبه 4شکل . شده است

 3خوبی یک المان به 5گوگرد پیوند کووالانسی برقرار کرده است، که شکل 
هاي  صورت واضح مشخص است که اتمبه. دهد تایی از این ساختار را نشان می

  .گوگرد نسبت به نانوصفحه داراي خروج از صفحگی هستند
تحت  مشخص است، 5وقتی سلول واحد سه اتمی مورد نظر که در شکل 

گیرد، طول پیوندي و  هاي خطی تک محوره، دو محوره و برشی قرار می کرنش
این تغییرات در . کند شود تغییر می دیده می 5اي که در شکل  ضخامت و زاویه

  .است  براي سه نوع کرنش مختلف نشان داده شده 3و  2و  1جداول 
اختاري ، ماهیت س3و  2و  1علت تغییرات پارامترهاي موجود در جداول 

تنگستن دي سولفید است که جزو ساختارهاي کووالانسی با سلول   نانوصفحه
مشخص است،  4طور که در شکل این نانوساختار همان. واحد هگزاگونال است

-است و وقتی که نانوصفحه تحت کرنش تک Zدر جهت ) ضخامت(داراي مولفه 
یی که در ساختار علت کشش و فشارهاگیرد، به محوره و یا دومحوره قرار می 

اگر . کنند شود پارامترهاي طول پیوندي و ضخامت و زاویه تغییر می ایجاد می
شود این پارامترها تغییر نکنند ساختار تحت تاثیر کرنش دچار بهم ریختگی می

و این تغییرات در پارامترهاي نانوصفحه به نوعی پاسخ یک ساختار غیرالی با 
بر اثر قرار گرفتن . تغییر به نام کرنش استپیوندهاي کووالانسی قوي به یک 

 3خمشی و زاویه 2پیچشیغیرویژه و زاویه 1دي هدرال  نانوصفحه تحت کرنش، زوایه
با . موجود است 5خمشی در نماي شکل   کنند که زاویهتغییر می 3خمشی زاویه

شدگی دچار جمع Zخمشی و کوچک شدن آن، ساختار در جهت  تغییر زاویه
به عبارت دیگر مقداري از انرژي . یابدنیز افزایش میشود و سپس طول باند می

                                                                                                                                           
1- Dihedral Angle 
2- Improper torsion angle  
3- Bending angle 

  کرنش تک
 (%)محوره

  ندطول پیو
  گوگرد-تنگستن

 )انگستروم(

  ي دو اتم فاصله
  گوگرد

 )انگستروم(
 )درجه(زاویه 

2- 416/2 165/3 8/81 
0 423/2 143/3 9/80 
2 43/2 121/3 9/79 
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  و همکاران پور سینا ملک  لایه تنگستن دي سولفید تک مطالعه خواص مکانیکی نانوصفحه
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دو اتم گوگرد شده و   کرنشیبارگذاري صرف تغییرات زوایا و کاهش فاصله
اي معرف  گونهدهد و خواص مکانیکی هم به مقداري هم طول باند را تغییر می

توان گفت که کدام یک  طور دقیق نمیالبته به. این تغییرات انرژي کرنشی است
  گیرد و تغییر ساختار نانوصفحه ز این تغییرات سه پارامتر زودتر صورت میا

تنگستن دي سولفید ترکیبی از تغییرات سه پارامتر زاویه و طول پیوندي و 
-گوگرد به –درصد افزایش طول پیوندي تنگستن. ضخامت است

و  21/0%و  12/1%، 58/0%ترتیب محوره و برشیبه محوره، دو هایتک ازایبارگذاري
-هابه ازاي این بارگذاريگوگرد به-تنگستن- گوگرد  درصد کاهش زاویه

گوگرد - و در صد کاهش فاصله دو اتم گوگرد 24/0%و  7/4%، 32/2%ترتیب 
 82/2%و  39/1%ترتیب محورهبه محوره و دو هایتک براي بارگذاري) ضخامت(

شود  برده میهاي افزایش و کاهش، پی به این موضوع  با بررسی این درصد. است
هاي کرنش  محوره از حالت که درصد تغییرات ساختاري براي حالت کرنش دو

علت این تأثیر بیشتر این است که در حالت . محوره و برشی بیشتر است تک
هاي یکسان در دو جهت است و تمام  صفحه تحت کرنش محورهنانو کرنش دو

هاي کششی و  پیوندهاي ساختار به جاي یک سمت، از دو طرف تحت کرنش
گیرد،  قرار می  فشاري هستند و نتیجتاً وقتی ساختار در دوجهت تحت کرنش

هاي یک طرفه و برشی داراي تغییرات بیشتر و روند تغییر  نسبت به حالت
هاي مهم این مقاله، تغییرات ضخامت تنگستن  یکی از رهیافت. تر است سریع

ظر گرفتن این ویژگی با درن. هاي مختلف خطی است ازایکرنشدي سولفیدبه
، WSe2 ،MoS2آن مثل   خانوادهو ساختارهاي هم WS2جالب ساختار 

MoSe2هاي مکانیکی در صنعت و همچنین  عنوان نانوجکتوان از آن به می
  .نانوسنسورهایکرنشی استفاده کرد

  جمع بندي - 5
، اقدام GGA-PBEتقریب   و بر پایه DFTدر این مقاله با استفاده از محاسبات 

 WS2 لایه تک اي بر روي خواص مکانیکی نانوصفحه به یک تحقیق و بررسی پایه
دهد که برخلاف نسبت پواسون، سایر خواص  نتایج نشان می. شده است

. اي از نانوصفحاتگرافن و برن نیتراید کمتر است طور قابل ملاحظهالاستیک به
) ضخامت(بین دو اتم گوگرد   همچنین در این بررسی مشخص شد که فاصله

توان کند که از این رهیافت می هاي مختلف تغییر می ازایکرنشنانوساختاربه
  .براي ساخت نانوبالابرهاي مکانیکی و نانوسنسورهایکرنشی استفاده کرد
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