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  چكيده

ختار از كرنش اين سا- براي محاسبه منحني تنش. گيرد تحت تنش عمودي فشاري مورد بررسي قرار مي (MoS2)در اين مقاله خواص الاستيك دي سولفيد موليبدن 
ها و دما مورد  سازي لايه ، ترتيب پشتهMoS2هاي  كرنش و خواص الاستيك به تعداد لايه-وابستگي منحني تنش. سازي ديناميك مولكولي استفاده شده است شبيه

. باشند ها مي سازي لايه رتيب پشتهدهد كه ثابت الاستيك عمودي، كرنش و تنش شكست به شدت وابسته به ت نتايج به دست آمده نشان مي. گيرد مطالعه قرار مي
  .بخشد استحكام ساختار را بهبود مي MoS2هاي  شود، افزايش تعداد لايه اينكه افزايش دما موجب كاهش كرنش و تنش شكست مي دهمچنين با وجو
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Abstract 

 
In this work the elastic properties of multilayer molybdenum disulfide (MoS2) under normal compressive stress 
is investigated. Molecular dynamic simulation is used to calculate the strain distribution and stress-strain 
relation of structures. The dependency of the stress-strain curve and elastic properties on the number of MoS2 
layers, stacking order of layers and temperature are studied. The results reveal that the vertical elastic 
constants, yield strain and stress strongly depend on staking order of the MoS2 layers. Furthermore, it can be 
concluded from the results that while the rise in temperature results in the decrease of yield strain and stress, 
the increase in the number of MoS2 layers improve the stiffness of the structure. 
PACS No .6225. 

 

  قدمهم
اي بـا سـاختار كريسـتالي لانـه      مـاده  (MoS2)دي سولفيد موليبدن 

در اين ساختار يك لايه . باشد زنبوري دوبعدي و همانند گرافين مي
Mo  بين دو لايهS       قرار گرفتـه اسـت و خصوصـيات منحصـر بـه

نيمـه هـادي بـا     كبالـك ي ـ  MoS2براي مثال . دهد فردي ارائه مي
كه شكاف انرژي آن ] 1[مي باشد  الكترون ولت 2/1شكاف انرژي 

و ] 3[هـا   سازي لايه ، ترتيب پشته]2[ها  مي تواند با تغيير تعداد لايه
توانـد بـا    تك لايه كه مي MoS2]. 5و4[ يا با اعمال تنش تغيير كند

 8/1تكنيك تراشيدن ساخته شود نيز شكاف انـرژي مسـتقيم برابـر    
يي دارد و هــاي بــالا و قابليــت تحــرك حامــل] 2[الكتــرون ولــت 

تواند به خوبي در ساخت ترانزيستور مورد اسـتفاده قـرار گيـرد     مي

بـا   MoS2ترانزيستورهاي اثر ميداني و مدارات مجتمع بر پايه ]. 6[
نسبت جريان روشن به خاموش و چگالي جريان روشن بسيار بـالا  

  ].9-6[اند  با موفقيت ساخته شده
خـواص   MoS2علاوه بر خصوصيات بسـيار خـوب الكترونيكـي،    

اي  كند كه اين ساختار را به مـاده  مكانيكي منحصر به فردي ارائه مي
 MoS2. هاي نانومكانيكي تبديل كرده اسـت  مهم در ساخت سيستم

 10حـدود  تراپاسكال و تنش شكست  2/0ماجول الاستيكي حدود 
در مقايسه با گرافين مقاومت بيشتري در  MoS2. گيگا پاسكال دارد

 برابـر گـرافين دارد   7ارد و ماجول خمش حـدود  شدگي د برابر خم
تنش نقش مهمي در تغيير خصوصـيات ترانزيسـتورهاي بـر    ]. 10[

، بنابراين مـا در ايـن مقالـه بـا انجـام      ]11[كند  ايفا مي MoS2پايه 
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 MoS2سازي ديناميك مولكولي به بررسي خـواص الاسـتيك    شبيه
غييـر تعـداد   پردازيم و اثر ت تحت تنش عمودي فشاري مي چند لايه

. كنيم ها و دما را بررسي مي سازي لايه ، ترتيب پشتهMoS2هاي  لايه
سـازي ديناميـك مولكـولي، مشخصـه      شبيه روشادامه مقاله شامل 

  .باشد و خواص الاستيك اين ساختار مي MoS2كرنش -تنش
  

  روش شبيه سازي
سـازي مختلفـي    هاي پشـته  چند لايه با ترتيب MoS2ها در  لايه     
  .]3[نشان داده شده است  1اند كه در شكل  وي هم قرار گرفتهبر ر

  
با دايره سبز  Moاتم . سازي مختلف پشته هاي دو لايه با ترتيب MoS2. 1شكل 
اند با  كه روي هم قرار گرفته Sاتم  2. با دايره زرد مشخص شده است Sو اتم 

  .]3[اند  يك دايره مشخص شده
و  Moبا تغيير مكان  AA1شابه م( AA1 ،AA2در ساختارهاي      

S ( وAB1 هاي  اتمS  در لايه بالا روي اتمMo  از لايه پايين قرار
روي مركز حلقه  Sهاي  اتم AB2و  AA2در ساختارهاي . اند گرفته

 Sهاي  اتم AB3و  AA3اند و بالاخره در  شش گوشه قرار گرفته
 AB1و  AA1در ميان اين ساختارها . اند روي هم قرار گرفته

-Sو  Mo-Sطول پيوند ]. 3[كمترين انرژي را داشته و پايدارترند 

S  فاصله بين ]. 12[باشند  آنگستروم مي 11/3و  3764/2به ترتيب
در  Moچند لايه به صورت فاصله بين دو اتم  MoS2اي در  لايه

سازي  شود و به شدت به ترتيب پشته دو لايه مجاور تعريف مي
و  AA3ساختارهاي ]. 3[شود  ده ميدي 1بستگي دارد و در جدول 

AB3 ساختارهاي  اي، و با بالاترين انرژي بزرگترين فاصله بين لايه
AA1  وAB1  با كمترين انرژي كوچكترين فاصله بين لايه اين را
  .دارند

سـازي مختلـف    چند لايه با ترتيب پشته MoS2اي در  فاصله بين لايه:  1جدول 
]3[  

  AA1 AA2 AA3 AB1 AB2 AB3 

 1/6  1/6 8/6 1/6 2/6 8/6  (Å)فاصله بين لايه اي 

بـا  . شـوند  با اعمال تنش عمودي فشـاري لايـه هـا جابـه جـا مـي      
اي به صـورت تـابعي از فشـار،     گيري تغييرات فاصله بين لايه اندازه

 = εكرنش برابر بـا  . آيد كرنش ساختار به دست مي-مشخصه تنش

(d0 − d)/d0  خواهد بود كه در اين رابطهd0  اي در  فاصله بين لايـه
بـراي   .اي بعد از اعمال تنش است فاصله بين لايه dحالت تعادل و 

سازي ديناميك مولكـولي   شبيه سازي خواص الاستيك ساختار شبيه
بـراي  ]. 13[انجام شـده اسـت    LAMMPSبا استفاده از نرم افزار 

 MoS2در صـفحه   Sو  Moاي بين اتم هاي  هاي صفحه برهم كنش
اين پتانسيل ]. 14[استفاده شده است  (SW) وبر-استيلينگر پتانسيل

سـاده تـر بـوده و پارامترهـاي      ترسف و برنر هاي نسبت به پتانسيل
 ها با استفاده از پتانسيل اي اتم هاي بين لايه برهم كنش. كمتري دارد

پارامترهاي اسـتفاده  . مدل شده است (LJ12-6) 12-6جونز -لنارد
  ].15[آمده است  2ن پتاسيل در جدول شده براي اي

  ]15[ (LJ12-6) 12-6جونز -لنارد سيلنپارامترهاي پتا. 2جدول 
  Mo-Mo  S-S  Mo-S  

ε(eV) 00058595/0  020/0  0028/0  
σ(Å) 20/4  13/3  665/3  

ــدازه ســلول واحــد  آنگســتروم  40/5در جهــت آرمچــر  MoS2ان
حد در صـفحه  سلول وا 8×8سازي شده شامل  سلول شبيه. باشد مي
xy شد كه سبب با نانومتر مي 5سازي شده  قطر سلول شبيه. باشد مي
شود تاثير اندازه سلول روي خواص مكانيكي به حـداقل برسـد    مي

 MoS2هـاي   سـازي شـده بـه تعـداد لايـه      ارتفاع سلول شبيه]. 16[
شـرايط مـرزي پريوديـك در     xyدر دو جهت صفحه . بستگي دارد

از شرط مرزي ثابت اسـتفاده   zاي جهت نظر گرفته شده است و بر
درجــه كلــوين و بــا  300هــا در دمــاي  شــبيه ســازي .شــده اســت
گام زماني برابر ]. 17[انجام شده است  Nose-Hooverترموستات 

سازي ابتدا  انرژي سلول شبيه. فمتو ثانيه در نظر گرفته شده است 1
 ـ با روش كمينه نش سازي گراديان انرژي كمينه شده است و سپس ت

براي اعمال تنش ابتدا دو صفحه . عمودي فشاري اعمال شده است
MoS2    انـد در حاليكـه    بالا و پايين در جهت عمـودي ثابـت شـده

بالا  MoS2سپس لايه . باشند را دارا مي xyامكان حركت در صفحه 
ن كرنشي آشود كه نتيجه  با سرعت ثابت در جهت پايين فشرده مي

  ].18[باشد  يبر ثانيه م 109با نرخ برابر 
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  نتايج و بحث
چنـد لايـه بـا ترتيـب      MoS2كـرنش عمـودي   -مشخصه تنش     
نشان داده  2هاي مختلف در شكل  و با تعداد لايه AB1سازي  پشته

تـنش بـه صـورت خطـي      ،در ابتدا بـا افـزايش كـرنش   . شده است
سپس با افزايش بيشـتر كـرنش ايـن افـزايش غيـر      . يابد زايش مياف

   .شود سهموي ميخطي شده و تقريبا 
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و  AB1چند لايه با ترتيب پشته سازي  MoS2كرنش -مشخصه تنش:  2شكل 

  .هاي مختلف تحت تنش عمودي فشاري تعداد لايه
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تنش ) كرنش شكست و ج) ب، C33ثابت الاستيك ) تغييرات الف:  3شكل 

  AB1با ترتيب پشته سازي  MoS2هاي  شكست با تعداد لايه

 

C33 اين . باشد بيانگر استحكام ساختار در جهت عمودي مي
در  (σ=C33×ɛ)فاده از قانون هوك تتواند با اس پارامتر مي

كرنش -اده از مشخصه تنشفاست. هاي كوچك به دست آيد كرنش
هاي كوچك از اين جهت حائز اهميت است كه بتوان  در كرنش

ون هوك اطمينان حاصل كرد كه در منطقه خطي قرار داريم و قان
بيشينه كرنش و تنشي كه ساختار قبل از شكست و . صادق است

تواند تحمل كند با كرنش و تنش شكست مشخص  تغيير شكل مي

و كرنش و تنش شكست با تغيير  C33تغييرات  3در شكل . شود مي
هاي  لايه دبا تعدا MoS2. شود ديده مي MoS2هاي  تعداد لايه

به دليل تاثير بيشتر برهم كنش  بيشتر استحكام بيشتري دارد كه اين
به دست آمده براي  C33. باشد وان در والس در اين ساختارها مي

 52اين ساختار با مقدار به دست آمده در نتايج عملي يعني 
  ].19[گيگاپاسكال تطابق خوبي دارد 

كرنش و خواص الاستيك ساختار  -مشخصه تنش 5و  4هاي  شكل
AB1  لايه  4باMoS2 ـ. دهـد  اي مختلـف نشـان مـي   را در دماه ـ  ا ب

شود و بنابراين باعـث   مي ها بيشتر افزايش دما نوسانات حرارتي اتم
  ]12[شود  كاهش كرنش و تنش شكست مي
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بـر   AB1لايه با ترتيـب پشـته سـازي     MoS2 4كرنش -مشخصه تنش:  4شكل 
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تنش ) كرنش شكست و ج) ب، C33ثابت الاستيك ) تغييرات الف. 5شكل 
  با تغييرات دما AB1لايه با ترتيب پشته سازي  MoS2 4شكست 

هاي  كرنش تحت تنش عمودي فشاري براي ترتيب-منحني تنش
 AA3در ساختارهاي . شود ديده مي 6، در شكل 1سازي شكل  پشته
لايه پايين قرار   Sهاي لايه بالا روي اتم S هاي  اتم AB3و 
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اي بزرگتر  شديد و فاصله بين لايهاند كه منجر به نيروي دافعه  گرفته
ساختارهاي  در. شود و در نتيجه كرنش شكست بزرگتر مي] 3[

AA1 ،AA2  وAB2 هاي  اتمS  لايه بالا روي مركز حقله شش
اند كه باعث نيروي دافعه كمتر و در  گوشه لايه پايين قرار گرفته

تنش و كرنش شكست براي . شود نتيجه كاهش كرنش شكست مي
 .شود ديده مي 3سازي در جدول  ي مختلف پشتهساختارها
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سازي مختلف  هاي پشته لايه با ترتيب MoS2 4كرنش -مشخصه تنش:  6شكل 

  تحت تنش عمودي فشاري
سازي  هاي پشته لايه با ترتيب MoS2 4 كرنش و تنش شكست : 3جدول 
  مختلف

  AA1  AA2  AA3 AB1 AB2 AB3 
ــرنش  كـــ

  شكست
15/0  15/0  2861/0 1975/0 1484/0 241/0 

تـــــــنش 
شكســــت 

(GPa) 

87/34  34/34  58/77 44/84 43/31 11/34 

  
  نتيجه گيري 

سازي ديناميك مولكـولي اثـر تعـداد     در اين مقاله با استفاده از شبيه
چند  MoS2سازي روي خواص الاستيك  ها، دما و ترتيب پشته لايه

نتايج بـه  . لايه تحت تنش عمودي فشاري مورد بررسي قرار گرفت
چند لايه با افزايش تعداد  MoS2آمده نشان داد كه استحكام دست 
همچنـين نيـروي   . يابـد  ها افزايش و با افزايش دما كـاهش مـي   لايه

 AB3و  AA3سازي  هاي پشته در ترتيب Sهاي  دافعه شديد بين اتم
اي و كـرنش شكسـت در ايـن     منجر به افـزايش فاصـله بـين لايـه    

آيـد   ده اين نتيجه به دست مياز تحقيق انجام ش. شود ساختارها مي
توان  مي MoS2هاي  سازي و تعداد لايه ترتيب پشته ،كه با تغيير دما

       .خواص مكانيكي اين ماده را به شدت تغيير داد
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