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  هی تک لا یخواص نانوساختارها  ی بر رو 3d-4d  فلزات واسطه مشترک  نگیاثرات دوپ  ی بررس

 PdS2  یبعد  دو
 * مجتبی غلامی

 نور،تهران،ایران گروه فیزیک،دانشگاه پیام 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 
 

 

  مقدمه-1

  

 لیو و  ل  شیاز پو  شیاز آغاز هزاره سوم،  روفا ب  و

 یکوویفتا ک گیما نووه هووها زشیووخووماش فووانگ ا ا

 مق ا عاله فناخت  فوهه و   یکیو استحکا، مکا   یعا 

 و   یو صونعت  ی واتیرا لر مفاکوز تح   ی اریمج   ست

حوا،  لافوتب   بیو[.  وا ا7-1خمل جلب کوفله اسوگ  

  طو  عوعق با ول  کیوصونف     ی  اصل   ا وه ا وف 

 ی  وو  کار فلهووا لر لسووتااه هووا یا یلر لسووت مجوو ت

لر   شچوا   کیومحسوم  و  و  عنوما     کینتفو یاسپ

[.  واا 9-8فومل   یمو  یچشم ا هاز مح  وا  تل و  فیسم

موومال  ی لارل تووا  وو  جسووت م ی  را  ووف آ  موومح  ووا

 یحتو  ایخماش مشا      ی  پفلاز ه ک  لارا  ینیازیجا

  برفا  ی  ف رو  قیعم   اتی فاتف از رفا ب  افنه.تح 

فوه کو   هیوکا کم   ی ل ی من ف    کشق ممال لو  عه

 کسووا یفیغ ی اتووم هووا بیوو ووفخ گ رووفا ب از تفک

لارا  ومل    لیوها  و  ل TMDفهه اسگ.اکثف    لیتشک

 ی  وووفا ی هیوووجه ی هوووا چووو ی لری هال مووو یماش  خووو

 و    کیوو اپتما کتفو   کینتفو یممال اسوپ  ی فی کارر

 مظهومر   ی هوا  ی موا لر  نواور  ی ازهوایمنظمر ر ع  

 ی ل ی لو  عووه  یووتووک ا [.13-10کننووه  یموو وواز 

 وا  لافوتب سواختار متنواوت  لی   ل PdS2  هیکا کم  

 ی  وفا یمناسو   ی هایوتما وه کا ه  یها م  ی لو  عه  فیسا

و  یسوووویمغناط ی هووووا نوووو یلر زم شووووتفی  قیووووتح 

ها  سولم،   ی لو  عه  فی افه. فخ گ سا  یکیا کتفو 

و چهووار اتوووم  م،یلو اتووم پووواال ی لارا PdS2واحووه 

آ   صوومرت پوون   لم، افووه کوو  ا فسوو یسووم نمر موو

کوو   ههووهی شووا  م  وواتی.تح فلیر یفووکل موو یعوولع

PdS2  فیوغ ی  وا م وهار رواگ ا وف  ی هوال  م ی   کی 

-14لارل  فمغنوواطشیغ ی تارو سواخ1.2eV میمسوت 

 نو ی ه ی  فا PdS2  ینیخماش اسپ  می[.  حمه تنظ16

 ی عفور  یکینتفو یاسپ  ی عملکفل لستااه ها  ی ساز

 کیو وا تکن  توما یرا م  بیو  اPdS2اسگ. لر ممرل  

متمج    ی ف لزیو غ  ی  لز  ی اتم ها  ینیازیجا  نگیلوپ

 چکیده
 و  یسهه یمطاللههه اههوان م  ا  یبههرا نیاسهه  زهیهه پلار(DFT)در این مقاله محاسبات اصول اولیه بر پایههه ریریههه یههابلی   ههالی 

. در حضههور شودیارجام م 3d-4dفلزات واسطه با دوپی گ همزمان جای زی ی  PdS2 راروسااتاردی  یک لایهستمیس یکیالکترور
و  Bµ3.83سااتار االص غیرم  ا یسی ااصیت م  ا یسههی بهها مقههادیر م  هها   بترییهه   Tc-Mnو  Mo-Crجفت ایم های 

Bµ1.60   1.2پیدا می ک د. همچ ین مقدار گاف اررژی اولیه یeV یزان قابل یوجه ای کاه  یافته و به مقادیر گاف ارههرژی به م
دوپی گ فلزات  برای (Eg=0.43eV,Eg=0.3eV)و  (Eg=0.48eV,Eg=0.23eV)پایین بتریی  برابر با -بالااس ی ی 

Cr-Mo   وMn-Tc  االص ریمه هادی غیرم  ا یسههی اتار میتوان دست پیدا کرد.رتایج رشان میدهد که ساPdS2  بهها دوپی ههگ

یبههدیل مههی   B(1µ( B3.26µ هههای بههه سههااتارهای م  ا یسههی بترییهه  بهها مقههدار م  هها   Co Ru-Fe)-(Rhفلههزات 
که اساس  کس  می ک د Eg=0.25eV (Eg=0.54eV)با مقدار شکاف بارد اررژی اس ین  یریمه فلز ااصیتهمچ ین شود.

که ویژگی فلزی به سیسههتم مههی   Cu-Agو   Ti-Zrمحسوب می شود.ب یر از جفت فلزاتوالیتروریک  -ساات وسایل اس ی روریک
رق  م  ا یسی و الکتروریکی قابل یوجه ای در سههااتار  Zn-Cdو  Sc-Y  ،V-Nb ، Ni-Pdبخش د سایر دوپی گ های جفت 

 بازی رمی ک  د. 

 

 .سی،اس ی تروریک،دوپی گ فلزات واسطه،اوان م  ا یPdS2 راروسااتار یک لایه :دین کلیواژگا
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و همکووووارا   وووو  طوووومر  ی[. غ موووو16-15فووووه 

 نووگیو لوپ یخووا  ی اثووفات ملتلقاجووا کیسووتماتیس

 ی را  ووووف رو 3 لوووزات واسوووط  لوره  ینیازیجوووا

 وا اسوتناله   PdS2  یسیو مغناط  یکیخماش ا کتفو 

کفل ووه.  یسوورف  (DFT) یچاووا  یتووا ع  یوواز  ظف

توما    ی شا  لال ه کو  فوکاگ  ا وه را مو  سنهرا ی م

 ایو یخوا  ی جاهوا یا معف  ملتلق    ی کار فلها  ی  فا

 نوگیلوپ ب یوا کوفل. عو وه  وف لیممال  اخا ص تعوه

 فیروش مومثف و ا عطواگ پووا کیوواتوم هوا  بیازیجوا

 یکووویو ا کتفو  یسووویخوووماش مغناط لیتعوووه ی  وووفا

PdS2  ی افو یخا  ی جا  الیک  ا ی  افه     حم  یم 

 لیت ه ی هال م یفمل    ی اعث م  م،یاز حاگ اتم پاال

 ی اتوم هوا ینیازیجوا نوگیلوپ بی    لز فمل و همچنو

Mn  وCr  لر  ی حظووو  ام وووهار مغنووواطش با ووول م

توک   نگیلوپ  کیکنه. استناله از تکن  یساختار ا  ا م

 کیومغناطش لر سواختارها  سو تا    لیتعه  ی  فا  یاتم

  یتک اتمو  نگی ا لوپ  فایفمل.ز  یچا ش محسم  م

لر سواختار  ی شوتفی  یکینامیمحفک  تفممل  ی فوهای 

   خمف  ها   یلوپ فهه    راحت  ی ها  مآمهه و ات  هیپه

 کیواسوتناله از تکن ب ی نوا فا[. 17فوم ه   یم  لیت ه

 تووما یم فایوواسووگ  ز تووفیهمزمووا  عمل نووگیلوپ

از هف   تفن یرا ا تلا  کفل ک  خماش آ   ه  ی یتفک

 لیوها  و  ل و خمف  فه ا لهنههلیتشک  ی هااز اتم  کی

 وو  م ا ر. لفووم هی م لیتشووک یراحت وواا  وو  ی هاریووپا

  یسوووویمغناط  ی حاعووووف  مووووا خووووماش سوووواختار

 نوووگیهمزما الوپ نوووگیاز لوپ یفووو ا یکووویا کتفو 

 ی را رو 4dو  3d ی  وواهمف  لووزات واسووط  لوره هووا

 می. متمج  فوهمیاکفله یرا  فرس PdS2 ی    یتک ا

 (NM) یسویمغناط فیوخوا ص غ PdS2کو  ارفچو  

فومل   ی اعوث مو  Co-Rhو    Fe-Ru  نگیلوپاسگ  

 ی  لووووز موووو ی  ی هووووا یژروووویو PdS2 سووووتمیکووو  س

کووو   ی شوووا  لهوووه. لر حوووا  را (MM)یسووویمغناط

لوپ فهه را      ستمیس  Mn-Tcو    Cr-Mo  نگیلوپ

 یسوومق موو یسوویمغناط ی هووال موو ی  ی سوومگ ر تارهووا

 Cu-Agو  Ti-Zr لووزات  نووگیلوپ بیلهووه. همچنوو

 لشنه   ی   ساختار م  یسیمغناط  فیغ  ی  لز  گیخاص

و  Sc-Y   V-Nb   Ni-Pd ی هوا نوگیلوپ فیو سا

Zn-Cd  لر سواختار  ی فیچشم ر یسیمغناط  فاتییتغ

 .اور ه ی م  هیپه

 

 روش محاسبات -2

 

  یو ظف   یو وف پا   یو ا استناله از محاس ات اصم، او 

 میفو   تعمو  ا یرفال  بی   ا ت فDFT)ایچاا   یتا ع

 (GGA) ینیاسووپ فیووو غ  (SGGA) ینیاسووپ ا توو ی

 فیووووو غ م یزاسوووویحا ووووگ پ ر ی  ووووفا بیوووو تفت

و  Perdew  Burke فاسووواو  وووم    زاسووومیپ ر

Ernzerhof (PBE)   18] ت وال، و  یهم ستا  عتا

فوووووهه  گیوووووموووووم  ت م ی هوووووا لیفووووو   پتا سووووو

  کو   فاسواو  وف، ا وزار   [19 (PAW)پفو کتمر

Siesta خوووماش 20فوووهه اسوووگ  ی سووواز الهیوووپ  ]

لوپ فوهه مطا عو    PdS2  یکیو ا کتفو   یسیمغناط

 یکیمنوووایکوووفل    طووو  تعوووال، ل هایوووپ ی . وووفامیکفل

 ی فویوا فسلم، لر محاس ات و لبوگ لر محاسو ات  

 ههیسور eV/Å 0.05   کمتف از  لکشبیر  ار م هیاتم

لر  ظووف رف توو  eV 5-10لبووگ محاسوو ات بیو هم نوو

و  40×40×1 ووا ا عووال  لووم بیفووهه اسووگ.منظ    ف

و  یسووویحا وووگ مغناط ی  وووفا بیووو تفت 14×14×1

  اتیفوووه.تفک ی  مم ووو   وووفلار لکشوووبیر گیوعوووع

 حا گ خوا ص   ی  فا  S-S Pd-S  ی سااکم  ی م ههایپ

لر   آایوش فوههختار  حا وگ سوا  ی  فا  3d-S 4d-Sو

 فیوجومل لار وه کو  م وال  ا فاسولم،لر    X-Yصنح   

 شا   1لر جهو،   ی ساز  ن ی ه  نهیهف کها،  عه از  فا

 شیا وزا لیو و  ل  م وهیلاله فهه اسوگ. م وهار طوم، پ

عووهل  شیاز چووب  وو  راسووگا ا ا ووزا ی میا کتفو اووات

 بیکنووه.همچن یموو هایووف کوواهش پیاو ، تنووهوجوو یاتموو

 زیو  4dاز  لوزات  3dواسوط  لر  لزات    م هیطم، پ

اتوم  16فوامل  2×2ا فسولم،  کیواسگ . لر    شتفی 

م ووهار   ووا ( Pd اتووم 8ف و %75ا ووا م ووهار غلظووگ 

همزموووا  جنوووگ  نوووگی  عوووه از لوپ )%25غلظوووگ 

 ی  م ووهار غلظووگ  اخا صوو 3d-4dی هووا ی اخا صوو

فووهه اسووگ.  وو  منظوومر    محاسوو %0.084 فا ووف 

خوو  لر  کیوواز   یهمسووا ی هووا  یووا بی وو ی هاسووازج

مطا عو   ی اسوگ. فا فهها استفو، استناله   12حهول  

 ی هووا TMD یسوویو مغناط یکوویا کتف ی کاراکتفهووا

 LBFGSفوهه  ی سواز  نو ی ه  ی لوپ فهه  ساختارها

با ول تحمول  ی فوی  بی کار  فله فهه اسگ.ع وه  فا

 0.2و eV/Å 0.05 وا ف  فا و بیو م هار  شار  تفت

GPa  ظف رف ت  فهه اسگ. لر  

 

  ینگ با دوپ  PdS2 یسیمغناط یها یژگیو -3

 4dو 3dی همزمان فلزات واسطه 

 

جنووگ  ینیازیو محوول جووا ی    حوومه (a)1لر فووکل

لر  م،یلو اتوم پوواال ی  و  جوا 3d-4d لوزات واسوط  

 شوا  لاله  PdS2ساختار   ی  فا  2و    1فماره    گیسا

 نوگیاز لوپ ی اف یسیغناطم  رشتاور   یفهه اسگ. تا

 61 1جوهو،    لر  ی صومرت کمو  3d-4d لزات واسوط   
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 Cr-Mo لزات واسط   نگیرزارش فهه اسگ. لوپ

  Mn-Tc  Fe-Ru  وCo-Rh  م ووووهار مغنوووواطش

 یکننوه. لر حوا  یا  وا مو سوتمیلر س ی با ل م حظ  ا

   Sc-Y   Ti-Zr لوزات واسوط   نوگیلوپ فیک  سا

V-Nb   Ni-Pd  Cu-Ag  وZn-Cd لر  ی فیاثتوو

 حووث  لو  یراحتو ی مغنوواطش  هار وه.  ووفا گیخاصو

 ی فووهه لارا شیوواا ی تشووکل از سوواختارهابسوومگ م

لر  ظوووف رف تووو  و  رامغنووواطش و  ابوووه مغنووواطش 

ک    ی فمل.هما طمر  یلاله م  حیهفکها، جهارا   تمع

 هیوجنگ  شهه مسئم، تم   ی ها  م ا کتفو یمتمج  هست

 لیشوکت  هستنه.  عوه از  ستمیلر س  یسیرشتاور مغناط

 ی از اتوم هوا کیو هف S  ی لر ساختار  ا اتم هوا  م هیپ

 Co-Rhو Cr-Mo   Mn-Tc  Fe-Ruگ  لوز جنو

 4   3   2از    بیوو  تفت  الهچهار ا کتفو  از لسوگ ل

 اوواه  کیووفووم ه. ا  یا کتووفو   فخوومرلار موو 5و 

 1مغنوواطش لر  فوهه لر جووهو،  فی وو  م وال یاجموا 

   Cr-Moتما  اسوتن اط کوفل کو  جنوگ  لوزات  یم

Fe-Ru   4و  2لارای تعوووهال ا کتوووفو  هوووای زو 

 B3.83µ مغناطش  تفتیوب  فا وف  وا  یشتفیب م هار 

لر ساختار ا  ا می کننه.همچنیب کمتوفیب  B3.26µو 

 Mn-Tcم هار مغناطش مف مط    لوپینوگ  لوزات 

  Co-Rh مووی  5و  3 ووا تعووهال ا کتووفو  هووای  ووفل

 افووووونه. فای لرو ممعوووووم  تمزیوووووع رشوووووتاور 

 نوگیمف ومط  و  لوپ  ینیاسپ  ا تها چاا ی   مغناطیسی

شوا    2کمر را مطوا ق فوکل  لزات واسط  ما  ی ها

 ی اتمهووا هاسووگ ا کتفو ی. چنا چوو  از فووکل پمیههیووم

 صوووومرت  Ru ووووا  Feو  Mo ووووا  Cr اخووووا ص 

فوم ه.اما  یلر ساختار جنگ مو(FM)  سی فومغناط

 Rh وا    Coو    Tc ا    Mn اخا ص    ی ا کتفو  اتم ها

 (AFM) سی فومغنووواط یا تووو هیووو فیلر سووواختار ه

ول کوو  م ووهار ر یا تظووار موو ل یوول  بیار ه. وو  هموول

-Cr ی اخا صو ی اتوم هوا  نوگیاز لوپ  یمغناطش  اف

Mo   Fe-Ru  ی اخا ص ی از اتم ها Mn-Tc  Co-

Rh  کووو  غا  وووا  هاسوووگیکنوووه. پ ییخمل موووا شوووتفی

 ی اتوم هوا d تا،یاور  ی ا کتفو  ها  لی   ل   سیمغناط

TM  گ.  و  ل  وا، آمهه اسل  مجم  ستمی اخا ص لر س

  ووالیو ا  یوولر سوواختار او  TM ی ا ووزول  اتووم هووا

ت ار  ساختار خا ص فکست    ه یجه  یستا یکف  ها یم

 ی حا وووگ هوووا ی. مطوووا ق  مملارچاوووا ملفووو یمووو

 وا لافوتب پنول   PdS2 ساختار خوا ص  (e-h)1فکل

 ی ابوه مغنواطش مو بیی واا و پوا  بیمت وار  اسوپ  ی ها

 ی لوزات  اخا صو  گنویک   عوه از لوپ  ی افه لر حا 

Cr-Mo  Mn-Tc  Fe-Ru  وCo-Rh موووووملار   

 (a-d)1فووکلحا ووگ هووا مطووا ق  یمط  وو  چاووا مف وو

 م یها یوفومل.چنا چ  م  ی امت وار  مو  بییپا- اا  بیاسپ

لر سوواختار خووا ص  م،یاتووم پوواال d ی هووا تووا،یاور 

PdS2 فکسووت   ی  وو  رم وو  ا یسووتا یکف ها یووو لر م

سووطح  بیتووف بییلر پووا 2zd تووا،یفووم ه کوو  اور  یموو

 بی ووا اسووپ ی بووفار رف توو  و  ووا لو ا کتفو هووا ی ا ووف 

 نوگیاموا لر اثوف لوپ .[15فوم ه  یملا ق افغا، مو

 ها یو وف م ینی   وفهم کونش اسوپ3d-4dجنگ  لزات  

لر  بییپووا - واا ی هوا بیغل و  کوفله و اسوپ یسوتا یکف

 بیاز.ف وهیر  یمتناوت بوفار مو  ی ا ف   ی ها  گیوعع

  مطوا ق Cr-Mo  Fe-Ru ی ها ی کف نهیپ ی رو  فا

توما  مشواههه کوفل کو    یمو  ی    سوالر(a,c)3فکل

ا    بییپوا  بیافوغا، و اسوپ  2zd  توا،یاور   ی  اا  بیاسپ

-Cr ینیازیلر جوا  ی افوه.   ع وارت  یافغا، م  فیغ

Mo   Fe-Ru   واا از  بیهوا  وا اسوپ تا،یجنگ اور 

کوول  شیکمپوول و ا ووزا سی فومغنوواط هیوو فیه قیووطف

 بیفوم ه.هم یعوث مو ارا  ستمیس یسیرشتاور مغناط

ا توه.  یق مواتنوا زیو   بییپا  ی ها  بیاسپ  ی رو ه هم  فا

کو   وفهکمش  هههیصفاحگ  شا  م      (b,d)3فکل

و   Tc  ی اتوم هوا  2zd  توااتمیاور   بیی واا و پوا  ینیاسپ

Rh  بیکو  هوف لو اسوپ  ی کاسوت  فوهه  طومر  ی تا حه 

 ا وه  ی   یوفوهه و لر  اح کیو هوم  زل بییپا- اا  ی ها

ار مغنواطش خوا ص   اسوگ. م وه توبوفار رف  گیظف 

 فا ووف  ووا  بیووتفت  Rhو  Tcلو اتووم  ی هووا ی اخا صوو

Bµ4.80  وBµ1-  ،محاسووو   فوووهه  1مطوووا ق جوووهو

 ف م هار مغناطش کول   ی زو   فیتاث  فیم ال  بیاسگ. ا

لافت   Mn-Tc   Co-Rhجنگ نگیاز لر لوپ ی اف

 سی فومغنوووواط یا توووو هیووووفیه  ی و  شووووا  لهنووووهه 

لر سوووواختار  Mn-Tc  Co-Rh ی هووووا ی کف نووووهیپ

 م ووهار  1 افووه. مطووا ق جووهو،  یفووهه موو شیوواا

از لوره  3لوره  ی اخا صو ی اتوم هوا  یناطش  افومغ

- واا  بیع وه  ف   وش اسوپ  ن ایلر ا  .اسگ  شتفی   4

لر  وواا افوواره فووه    ووش  کوو  2zd تووا،یاور  بییپووا

رشوووووتاور  هیووووولر تم  yzdو  zxd ی هوووووا توووووا،یاور 

لبوگ  کیو وا  ه. افو یکننوهه مو بیویتع  زی   یسیمغناط

توم ا yzdو    zxdحا وگ    یممفکا ا    و   موملار چاوا 

ک  اخوت گ   میا ی  یلر م    (a,c)3فکل اخا ص    ی ها

لو  بیووا بییپووا- وواا بیاسووپ یسوویرشووتاور مغناط ینویک

از  لووزات  شووتفی  3dلر  لووزات واسووط   تووا،یاور 

 وووو  عنووووما   مم وووو  لر  . افووووه یموووو 4dواسووووط  

و  zxd توا،ی ور واا ا ی هوا  بی اسپ  Mo-Crی کف نهیپ

yzd    اتمCr بییاپو ی هوا بی افوه و اسوپ یکام  پوف مو 

 .از ا کتفو  اسگ یکام  خا 
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 (e-g)  ن، یی پا  نی اختار باند اسپ س  (d)بالا،    نی اختار باند اسپ س   (c)ه،ی از ساختار اول  ی جانب   ی نما    (b)مقابل و  ی مان   (a)1.شکل

 .   S  اتم p تالی حالت اورب  ی نمودار چگال (h)و  ومی دپنجگانه اتم پالا یها  تالی حالت اورب  ی مودار چگالن 

 

پ .ط1جدول اول،شکاف    هی همسا  S  ی اتم ها  ی سی فلزات واسطه،گشتاور مغناط  ی سی کل،گشتاور مغناط  ی سی مغناط  وند،گشتاوری ول 

 . نیی بالا و پا ی ها  نی اسپ  یباند انرژ

Zn/Cd Cu/Ag Ni/Pd Co/Rh Fe/Ru Mn/Tc Cr/Mo V/Nb Ti/Zr Sc/Y Systems 

2.56 2.3 2.2 2.10 2.11 2.13 2.17 2.38 2.41 2.6 ds-3d(Å) 

2.60 2.52 2.36 2.13 2.17 2.25 2.31 2.47 2.66 2.9 ds-4d(Å) 

0 0 0 0.90 3.26 1.60 3.83 0.013 0.1 0 Mtotal(µB) 

0 0 0 1 1.96 2.60 2.71 0.018 0.08 0 M3d(µB) 

0 0 0 -0.1 0.94 -0.84 1.35 -.005 0.02 0 M4d(µB) 

0 0 0 0.090 0.2 0.009 -0.1 0 0 0 )B(µsM 

1.14 0 0.74 0 0.25 0.3 0.23 014 0 0.48 Eg-up(eV) 

1.14 0 0.74 0.54 0 0.43 0.48 0.14 0 0.48 (eV)d-gE 

حا  اسپ  Moاتم    ی ک   فا  یلر    ب ییپا- اا  بی هفلو 

خا  ع ارت  یم  یکام     Cr  ی ها  تا،یاور   ی افه.   

اور    م یزاسیپ ر  ی لارا  و    Moی ها   تا،یکامل 

بسمگ    ا ی  افنه.لر پا  یصنف م  م یزاسی پ ر  ی لارا 

اور میافاره   ک   2و    xyd  ی ها   تا،یشمل 
y-

2
xd  

ب   3d-4dهای   اخا ص   ا  ا ل  ش  تم   ی تمج     ه یلر 

ا اور   افیز  .کننه  ی م  نایمغناطش  و    xyd  تا،یلو 
2

y-
2

xd   اور س   صنح    افیل  تا،ی فخ گ  لر 

  ی ستا یکف   ها یبفار لافت  و کمتف لر م  x-y  یی ضا

تغ  جز   ی فم ه. فا   یم  فییلستلمش    ات یلرو 

س جنگ  لزات    شی اا  ی ها   ستمیخماش  فهه  ا 

-Sc-Y  Ti-Zr    V-Nb  Ni-Pd    Cuواسط   

Ag    وZn-Cd    چاا را      یجز   تحاا  یما 

همچن  میا کفله  ی فرس تحل   یت ز  بی و    کب یمم   لی و 

لاله ا  ا،  مف مط       فی م ال  1. مطا ق جهو،  میارا 

همچن و  کل  مغناط   بیمغناطش  رشتاور   یسیم هار 

  ی   ی  مق لر ساختار تک ا  یاز اتم  اخا ص  کی هف

  ی  افه. مملار چاا   یصنف م  PdS2  هیکا کم    ی ل

  ی  مملار چاا   .لاله فهه اسگ  (a-f)4لرفکل  گحا 

اتم ها  کیهفحا گ   ک     هههی شا  م  ی اخا ص  ی از 

پا  ی ها   بیاسپ و   4dو    3d  ی ها   تا،یاور    بیی  اا 

ها   ی لارا  م  ی پنل  . افهیمت ار  
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سطح وح همط،که در آن س 3d-4dشده با جفت فلزات واسطه  شی آلا PdS2 هی تک لا یهاستمی س ی ن ی اسپ  ی . نمودار چگال2شکل

 .دهندی را نشان م نیی پا نی اسپ  ی چگال ی بالا و آب  نی اسپ  ی قرمز چگال

چگال  ف ی .رد3شکل فلزات واسطه    ی اول  واسطه    ی دوم چگال   ف ی ، رد3dحالت  فلزات  رد4dحالت  چگال  ف ی ،  فلز    ی سوم  حالت 

 .زبانی گوگرد م رفلز ی حالت غ ی چهارم چگال ف ی و رد ومی پالاد زبانی م

 

 تا،یرسا ه.اور   یرا م  ستمیس  طشنافمغیک  منهم، غ

 وا لال  Ti-Zrو    Sc-Y  ی اخا صو  ی اتوم هوا  d  ی ها

  عموو   ابووه  S لووز  فیووچهووار ا کتووفو   وو  اتووم غ

لر سوواختار  یسوویمغناط فاتییووا کتووفو   وومله و تغ

PdS2  ی اخا صو ی هوا نگیلوپ فی هار ه. هفچنه سا 

V-Nb  Ni-Pd  Cu-Ag  وZn-Cd بیوووو تفت 

هسوتنه  d توا،یو  لر اور تفا ک 8و   7   6   1  ی لارا

تما نوه لر   ی مو  ینی  مل  وفهمکنش اسوپ  لی   ل   یو 

PdS2 کننووه  از  هیومغنوواطش تم  سوتمیفووهه س شیواا

 یمو ی اخا صو  بیوا  یچاا   ی ر تار مت ار   مملارها

  فل.  ی کت  پ بیتما     ا

 64 
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 .در ساختار زبانی و گوگرد م وم ی دپالا ی اتم ها نی و همچن   3d-4dمربوط به فلزات واسطه  ی حالت ها ی . چگال4شکل

 

در حضور   PdS2ینیاسپ یساختار باند انرژ -4

 همزمان فلزات  نگ یدوپ

 

 5لر فکل    بیفهه  ا اسپ  زهیپ ر  ی  مار  ی ساختارها

  یوتک ا یکی شا  لاله فهه اسگ تا خماش ا کتفو 

PdS2  3 لزات واسوط   ی ها نگیحضمر لوپ  لرd-

4d   1لفمل. هما طمر کو  لر فوک  یفرس(c,d) لاله

 بی اا کام ً  ا کا وا، اسوپ  بیاسپ  ی فهه اسگ   مارها

  یووا ککنووه توو یموو هییوومنط ووق اسووگ  کوو  تا بییپووا

 ی هوووووووووال مووووووووو ی  کیووووووووو PdS2 یخا صووووووووو

 فیوسگ.  اصل  فکاگ  ا ه غا  (NM)یسیفمغناطیغ

و  VBMلر  ا وه  Xمنط ق  ف   واط 1.2eV  میمست 

Γ    لر  ا هCBM ی هاسوتمیس ی ا توه.  وفا یاتنواق مو 

 Ti-Zrجنوگ  لوزات    ی ا  اخا ص  PdS2فهه    شیاا

لر  ی   ووو  تنهوووا چنوووه حا وووگ  اخا صوووCu-Agو 

 لک  سواختار   فم ه یم  ظاهف  ی ا ه اصل  ی هافکاگ

فومل. مطوا ق   یم  یسییفمغناطی    لز غ  لیکام  ت ه

 ی فوهه رو  والیا ی اخا صو ی حا گ ها(b,e)4 فکل

 شووات  S-3p ی هووا توا،یعمووهتا از اور  یسوطح  فموو

 Cr-Mo   Fe-Ruی ها نگیر ممرل لوپ.له فیر یم

 یکوویا کتفو  گیخاصوو PdS2  سوواختار  Co-Rhو 

 ههوهیشوا  م   (f)5فکل .هههیاز خمل  فوز م یجا  

کننووه و  یع وومر مو یاز سووطح  فمو بییپوا بیکو  اسووپ

 واا   بیکو  اسوپ  یلارل. لر حوا    ی ساختار ر تار  لز

مماو و فوکاگ  VBM ی   یلر  اح  ی ف سطح  فم

مطوووا ق  فووومل. یظووواهف مووو(Eg=0.25eV) ا وووه

 Co-Rh نووووگیلوپ ی  ووووفا گیوعووووع (g)5فووووکل

 ا وا  بیاسوپ  ی کو   وفا  ی  ام و  ا  هههی فعکس رخ م

 بییپووووا بیصوووونف و اسووووپ ی م ووووهار روووواگ ا ووووف 

Eg=0.54eV  گیخاصو  بیوفهه  تفت  شیساختار اا 

  (c)3فوکلکنه.  فاساو  یم هایپ ی  لز م یو    ی  لز

  وگایتوما  لر یمو Fe-Ru نوگیلوپ گیوعوع  ی  فا

yz,d2(  ی ها  تا،ی  اور ک
zd(    اتمRu   توا،یو اور  zxd 

لار وه   سوتمیس  ی  لز  گیلر خاص  ی ش اساس   Feاتم  

 zp  تا،ی ع وه اور   Ruاتم    zxd  تا،یاور   ییسم  ازو  

 موو ی  گیظهوومر خاصوو یعاموول اصوول ز ووا یم Sاتووم 

مشوهمل  (d)3فوکل  افونه.چنا چ  از  یفوهه مو  ی  لز

2و  xzd yzd  بییپوا ی ها بیاسپ ی اسگ  م ممع  
zd 

لر  ا وه  Rhاتوم  2zd بییپوا بی و  هموفاه اسوپ Coاتم  

کو   ی فوم ه لر حوا یمماو م ی فتفاز  فم  گیظف 

2 اا    ی ها  بیاسپ
zd    اتمRh  یرا بطع مو یسطح  فم 

جنووگ  لووزات  نووگیوپل (d,e)5فووکل کننووه. مطووا ق

متنوواوت  فاتیتوواث زیوو  Mn-Tcو Cr-Moواسووط  

تار سوواخ ی فووکاگ  ا ووه ا ووف  ی رو ی با وول تمجوو  ا

   (Eg=0.23eV) بییپوا بیرواگ اسوپ فیلار ه. م ال

جنووگ  نووگیلوپ ی  ووفا (Eg=0.48eV)  وواا بیاسووپ

 بییپووووا بیروووواگ اسووووپ فیو م ووووال Cr-Mo لووووزات 

(Eg=0.3eV) اا بی  اسپ (Eg=0.43eV)  65 ی فا و 
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 1مطوا ق جوهو،   PdS2لر سواختار    Mn-Tcشیاا

م هار رواگ  یچفخش  فاتییتغ  بیرزارش فهه اسگ.ا

   تنها لر سواخگ  بیی اا و پا ی ها بیاسپ بی   ی ا ف 

لار ووه  لکوو   یاتیووکووار فل ح کینتفو یاسووپ لیوسووا

 ی کار فلهوا ی  ا ه ا وف  میلر تنظ  ی ا    مه ا  ی هایکا ه

[. 24-21فوووم ه  یمحسوووم  مووو زیووو  کیوووتفو یوا 

   Sc-Yجنگ  لزات  ل یفهه فهه  مس شیساختار اا

Ni-Pd    وZn-Cd  نظ خمل را ح  یخماش او    ایت ف

فکاگ  ا ه لر حضومر  (c)5فکل کنه.  فاساو یم

V-Nb  از  ی اف ی اخا ص  ی فکننهه فهه و حا گ ها

 یمو یمماو  ف سطح  فم  S  ز ا یاتم م  zp  تا،یاور 

 لیوسواسواخگ  ی  وفا ی  ومق ا عواله    ازیفم ه ک  امت

  محسم  می فمل.  کینتفو یاسپ

 

 
منقطع و    اه ی با خطوط س  بی بترت   نیی بالا و پا  ی ها   نی ،باند اسپ  3d-4dدر حضور جفت فلزات واسطه    PdS2. ساختار باند  5شکل

  ی نشان داده م  ی شده است و با خطوط نقطه سبز افق  می صفر تنظ  ی انرژ یرو   EF  ی خطوط قرمز نشان داده شده است. سطح فرم

.شود

 

 یریگ جهینت -5
 

 

    ی ظف   ی ف پا   یمحاس ات اصم، او   قی تح   بی لر ا

مطا ع     ی  فا  بیاسپ  زهی پ رDFT)ا  یچاا   یتا ع

مغناط ا کتفو   یسیخماش      یا  تکستمیس  یکیو 

لوپ  PdS2  هیکا کم    ی ل  لزات    ینیازیجا  نگی  ا 

  Cr-Mo. لر حضمر  فملیا  ا، م  3d-4dواسط   

غ  Mn-Tcو خا ص   PdS2  یسیفمغناطی ساختار 

م ال  یسیغناطم  گیخاص   ب یمغناطش  تفت  فی  ا 

B3.83µ     وBµ60.1   م هار    بی همچنکنه.    یم  هایپ

ا ف  م  1.2eV  ی    یاو    ی راگ  تمج     زا ی    با ل 

- اا ینیاسپ ی راگ ا ف  فیو    م ال  ا ت یکاهش  ی ا

ا  بی تفت  بیی پا   و ف  0.23eV    ,0.48eV فا ف  ا 

  Cr-Mo لزات    نگیلوپ  ی ف  فا0.3eV,0.43eVا

پ  تما یم  Mn-Tcو   ههه یم   شا    یکفل. تا   هایلسگ 

 PdS2  یسیطفمغنا ی غ  ی هال  م یک  ساختار خا ص  

  ی   ساختارها  Fe-Ru (Co-Rh) لزات  نگی ا لوپ 

مغناطش    بی تفت   یسیمغناط م هار    Bµ26.3 ا 

  ا م هار فکاگ  ا ه  یی لزها  م ی   بیف و همچنBµ1ا

ت ه0.54eVا    0.25eV  بیاسپ  ی ا ف   متناو   لیف 

وسا  یم ساخگ  اساو  ک   -کینفو  یاسپ  لیفمل 

میشمل  کیتفو  یوا      کتفوا  ی کف نه ی.پمحسم  

جنگ  لزات   نگیلوپلر  4dو    3d  تا،یاور   ی ها

Cr-Mo    وFe-Ru  اتم    ف هی ر  یبفار م  ی طمر  66ک  
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Cr    ا Mo    وFe    ا Ru  طف   ه یفی ه   قیاز 

لر    یم  جنگ  (FM)سی  فومغناط فم ه. فعکس  

  ب یک   تفت  Co-Rhو    Mn-Tc  نگیلوپ  ی کف نهیپ

ها  ی لارا  ا کتفو   اتم    ه هستن  5و    3 فل    ی تعهال 

Mn    ا Tc  ا ا ت  Rh ا    Coتم  و    ی  صمرت 

جنگ   فیغ    فم ه.   یم  هی  فی ه  سی  فومغناط   از 

  ستم ی   س ی  لز  یژری ک  و Cu-Agو   Ti-Zr لزات

سا  یم    Sc-Y    V-Nb  ی ها   نگیلوپ  فی لشنه 

Ni-Pd  وZn-Cd  مغناط ا کتفو   یسی  ش    ی کیو 

 .کننه ی م ی لر ساختار  از ی با ل تمج  ا
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Abstract: 
In this paper, first-principles calculations based on density functional theory (DFT) of spin 

polarization are performed to study the magnetic and electronic properties of the nanostructured 

PdS2  monolayer system with co-doping of 3d-4d transition metal substitution.In the presence 
of pairs of Cr-Mo and Mn-Tc atoms, the pristine non-magnetic system get magnetic with values 

of 3.83µB and 1.60µB, respectively. Also, the value of the initial energy gap of 1.2eV is 

significantly reduced and for doping Cr-Mo and Mn-Tc impurities, the up-down spin gaps of 

(Eg=0.48eV, Eg=0.23eV) and (Eg=0.43eV, Eg=0.3eV) can be obtained. The findings indicate 
that the originally non-magnetic PdS2 semiconductor, when doped with Fe-Ru or Co-Rh 

transition metals, transitions to a magnetic system,exhibiting a magnetic moments 3.26µB (1y 

µB). It also acquires the semi-metallic property with the spin band gap (Eg=0.54eV) Eg=0.25eV, 
which is considered the basis for the construction of spintronic-valleytronics devices. Apart 

from pairs of Ti-Zr and Cu-Ag TM that give the system a metallic character, other doping Sc-Y, 

V-Nb, Ni-Pd and Zn-Cd play a weakly magnetic and electronic role in the structure. 

 

Keywords: PdS2 monolayer nanostructure, transition metal doping, magnetic properties, 

spintronics. 
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