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  مقدمه -1

 پیوند با بعدی دو مواد بر اهپژوهش 4004 سال در گرافن کشف با
 توجه جالب الکتریکی و مکانیکی هایویژگی .[۹] شد آغاز کووالان

 الکترونیک صنعت در مواد این تا است شده موجب بعدی دو مواد

 قابلیت به توان می هایویژگ این جمله از بگیرند. رقرا توجه مورد
 دو اتمی هایلایه به استفاده مورد بعدی سه ساختارهای تبدیل
 گذار برای بخشی نوید ماده گرافن میان این در [.4]کرد اشاره بعدی

 نیست. کنترل قابل آن انرژی گاف اما  است. بالاتر های سرعت به

 و  2MoS هایلایه تک رافن،گ برای جایگزین یک عنوان به

 انرژی گاف 2MoS هایلایه تک نهادند. وجود عرصه به پا فسفرن

 حدود در آن on/off نسبت و دارند. eV 8/۹ حدود در  مستقیم
 وجود این با .است s1-V2cm 500-1 پذیریتحرک و 8۹0

 هایلایه تک اساس بر (FETs) میدانی اثر های ترانزیستور

2MoS  اثر قطعات دهند.می نشان خود از را یینیپا تحرک 
 اما (4۹0 حدود )در دارند بالایی on/off نسبت فسفرن از میدانی
 است ناپایدار و دهدمی نشان خود از زیادی پذیری واکنش فسفرن

 موادی به نیاز ،بنابراین [.۹] دارد محافظ لایه به نیاز کاربردها در و
 حال عین در و باشند تهداش مناسب انرژی گاف و بالا تحرک که

 ،شوند استخراج حجمی حالت از راحتی به و باشند صرفه به مقرون

 قرار بررسی مورد 3TiS لایه تک ساختارهاینانو در ترابرد گرین، تابع نامتعادل روش با همراه چگالی تابعی روش کمک با :چكيده

 قرار بررسی مورد الکتریکی اتصالات عنوان به طلا، الکترودهای با اتصال در کانال عنوان به ساختار یاخته ۹۳ منظور، بدین گرفت.

 ساختار این ولتاژ ریانج منحنی شد. برداریبهره هوبارد تقریب از ساختار، این در d های اربیتال صحیح سازیشبیه منظور به گرفت.
 کانال، و الکترود میان شده ایجاد پتانسیل سد به نسبت ولتاژ، افزایش با که شد داده نشان و گرفت قرار بررسی مورد V 4 ولتاژ تا

  مشاهده ساختار این در منفی مقاومت V 8/۹ تا V 6/۹ بازه در یابد.می ادامه روند این V 6/۹ تا و داشته صعودی روند جریان

 مقدار شد داده نشان حالات، چگالی از گرفت. قرار بررسی مورد ایمنطقه حالات چگالی رویداد، این دلایل یافتن منظور به .شودمی
 منفی مقاومت بازه در هاحامل انتقال مسیرهای کیفیت که شد داده نشان ،همچنین و بوده میزان چه به کانال و الکترود پتانسیل سد

   .است ولتاژ جریان منحنی در رخداد این دلیل همین و یافته کاهش

 بالیستیک جریان رسانا،نیم کانال منفی، مقاومت ،PDOS ترابرد، :کليدی واژگان 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



   

 60 تابستان 1400| شماره 2 | سال هشتم  

 

 با ۹(TMTCs) واسطه فلزات کالکوژنیدهای تری شد.می احساس
  ,S از عبارت X و واسطه فلز M )که 3MX شیمیایی فرمول

Se  ,یا Te) خانواده این در .هستند نیازها این به پاسخ به قادر  

3TiS مواد این است. داده اختصاص خود به را بسیاری مطالعات 
 اپتیکی پاسخ هستند. eV۹ حدود در انرژی گاف دارای بعدی دو
 دارند. ۳00 حدود در on/off نسبت و Aw ۳000-1 حدود در بالا
 به سیلیکون برای مناسب جایگزین یک عنوان به ترتیب این به و

 بلورین ساختار دارای یحجم حالت در 3TiS . [4] آیندمی حساب
 از از ها لایه تک از نوع این .است m121p/1فضایی گروه با

 که دهند می نشان مقالات .شوندمی 4برداری لایه ،حجمی حالت

3TiS نوع رساناینیم عنوان به n 1 تحرک با-s1-V2cm ۳0 در 

 در حجمی نوع 3TiS برای نوری جذب و است اتاق دمای
 میان جدی تفاوت [.۹] است نوری گاف عنوان به eV ۹ حدود
 دی و (TMTCs) واسطه فلزات کالکوژنیدهای تری

 در .است بلوری تقارن ،۳(TMDCs) واسطه فلزات کالکوژنیدهای
 د.هستن متقارن جهات همه در و هستند لهگزاگونا صفحه هندسه

 این یابد.می کاهش TMTCs در صفحه در تقارن حالیکه در
 و نوری ویژگیهای در قوی ناهمسانگردی به منجر ویژگیها

 شاتکی سدهای به رسیدن برای راهی عنوان به و شده الکترونیکی
 های مبدل و قطبشی حساس نوری آشکارساز و تنظیم، قابل

 ارتباط، این در شوند.می تلقی قطبیده نور گسیل و مجتمع دیجیتال
 که دادند نشان DFT نظریه از استفاده با همکارانش و فیروزخانی

 های فرکانس در فرکانس گرانتخاب عنوان به 3STi هایلایه تک
 عنوان نیز و بالا های فرکانس در UV آشکارساز قطعات و خاص

 را ناهمسانگردی اثر ،شهمکارانو 4تورن [.۳] دارد کاربرد قطبشگر
 حاسباتم از استفاده با تریون و اکسیتون بر 3TiS هایلایه تک بر

 پاسخ که دادند نشان و بررسی 5موت واریر مدل و اولیه اصول
 و اکسایتونیک های حالت بوسیله بعدی دو مواد پایین انرژی

 طول 3TiS های لایه تک در اصولا [.4] شودمی کنترل تریونیک
 جهت در پیوند طول از بزرگتر a محور جهت در S-Ti برای پیوند

                                                
1 Transition Metal Trichalgonides 
2 exfoliate  
3 Transition Metal dichalgonide 
4 E. Torun 
5 warrier-mott 

b جهت در بیشتر رسانش به منجر و است b منجر خود نوبه به و 
 [.5] شودمی بیشتر ناهمسانگردی ویژگیهای به

 و الکترود بین d پارامتر یک همکارانش و 6چن 3TiS مورد در 
 Å با برابر d برای که دادند نشان و کردند تعریف بعدی دو ماده

 که دادند نشان ،همچنین دهد.می روی اهمی به شاتکی تبدیل ۳/4
  )مس(، Cu حالیکه در بوده اهمی ، )اسکاندیم( cS الکترود الاتص
Al)آلومینیوم( ،  Au ،)طلا( Ag )می شاتکی سد صورت به )نقره 

 الکترونیکی و ترابردی ویژگیهای ،همکارانش و 7ایکانات [.6] باشند
 تابع نظریه و DFT محاسبات از استفاده با را 3TiS هایلایه تک

 برجذب عنوان به لیتیم و فلور آلایش که دادند ننشا و مطالعه گرین
 دهد. تشکیل n-p پیوندگاه تواندمی3TiS لایه تک طرف 4 در اتم

ی [.7]  و واندروالسی ناهمسان ساختارهای ،همکارانش و 8ل
 نموده مطالعه (3TiS -)گرافن G-3TiS ترکیب در را الکترونیکی

 n عنو شاتکی سد یک G-3TiS مشترک فصل که دریافتند و
 اتم با جایگزینی و بورون های اتم آلایش با ،آن بر افزون است.
 آلایش طریق از و داده روی p نوع به n نوع از گذار گرافن های

 کوک فرمی سطح گرافن داخل به بورون و نیتروژن هایاتم
  [.8] شودمی (تنظیم)

 را 3TiS بلور تک مغناطیسی مقاومت رفتار ،همکارانش و ۱گورلوا
 که دریافتند و کردند مطالعه جهات همه در ناطیسیمغ میدان برای

 منفی مغناطیسی مقاومت ،c محور جهت در مغناطیسی میدان برای
  [.۱] است مثبت b محور جهت در و است

3TiS بار حامل تحرک و کشسانی مدول بالا تحرک با ساختاری 
 و سریع خیلی کلیدزنی 3TiS هایریبون نانو  است. غیرهمسانگرد

 آشکارساز در و فتوولتایی در که دارند. بالایی خیلی نوری پاسخ
 3TiS از استفاده با ،همکارانش و ۹0آیلند [.۹0] رودمی کار به نوری

 بود. ناهمسانگردتر بورون فسفید به نسب که ساختند فتودیتکتوری
 به نسبت باندی پهن پاسخ که ساختند را قطعاتی همکارانش و ۹۹نو

  [.۹۹] داشت هشد تابیده نور قطبش

                                                
6 Y. Chen 
7 F. Iyikanat 
8 J. Liu 
9 I. G. Gorlova 
10 J. O. Island 
11 Y. Niu 

https://onlinelibrary.wiley.com/action/doSearch?ContribAuthorStored=Niu%2C+Yue
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 پیوندگاه الکترونیک، قطعات در بعدی دو مواد بردن کار به برای
 ظرفیت و رسانش نوارهای در هاحامل نوع اساس بر بعدی دو مواد

 را طلا الکترود که است شده داده نشان مقالات در .تاس مهم بسیار
 از کرد استفاده ساختار این اتصال در مناسب صورت به توان می

 فصل [.۹4] گرفتیم بهره طلا الکترود از پژوهش این در رو همین
 به و بیشتر مقطع سطح بعدی دو ماده و فلزی الکترود بین مشترک

 اتصال مطالعه بنابراین شود. می بیشتری مقاومت به منجر خود نوبه

 ترابرد پیشین، های پژوهش دارد. زیادی اهمیت رسانانیم و الکترود
 مورد 3TiS لایه تک و دوالکتر انمی مشترک فصل در تنها را

 دو با کامل ساختار بررسی آنکه حال است، داده قرار کنکاش
 اطلاعات دیگر، طرف از دارد. بیشتری هایپژوهش به نیاز الکترود

 فلزی های اتصال با ساختار این در ترابرد ی شیوه از کافی
 پژوهش در ساختار این از هنبهی استفاده برای مهندسان راهگشای

 در کنکاش به ،پژوهش این در رو همین از بود. خواهد آینده های
  3TiS لایه تک ساختار در جریان القانت نحوه و ترابرد باب
  پردازیم.می

 محاسبات -2

 ،۹(NEGF) تعادلی غیر گرین تابع روش ،اخیر سالهای در
 است بالیستیک ناحیه در رابردت سبهمحا برای روش یک بخشنوید

 بالا دقت با قطعات ترابردی ویژگیهای محاسبه برای ،روش این و
 چگالی تابعی نظریه با مذکور روش ترکیب .[۳۹] شودمی استفاده

(DFT) افزارینرم بسته در که TranSiesta است، دسترس در  
-می پذیر امکان را بالا دقت با قطعات ترابردی ویژگیهای محاسبه

 هامیلتونین ماتریس بتداا تعادلی غیر گرین تابع روش در د.ساز

 و چپ الکترود تونینهامیل از استفاده با و شده سازی شبیه قطعه
 می نوشته الکترود و کانال شدگی جفت هامیلتونین کانال، و راست
 تابع راست و چپ الکترود های انرژی خود کمک با ،سپس شود.
 شده محاسبه انتقال ضریب آنجا از و آمده بدست قطعه لک گرین

 حسب بر را جریان برادنینگ تابع و برادنینگ تابع خود نوبه به که
  .[4۹] دهد.می بدست ولتاژ

 طول ۹ جدول است. آمده تصویر به ۹ شکل در بررسی مورد ساختار
 شکل در که طور همان  دهد.می نشان را شبکه های ثابت و پیوند

                                                
1 non-equilibrium green function 

 صورت به3TiS لایه تک های کریستال است، شده داده نشان ۹
 طول با  مونوکلینیک صورت به S اتم ۳ به Ti اتم یک زا چینشی

 بزرگتر Ti-Ti  پیوندهای با مقایسه در که است Å 48/4 پیوند
 کوانتوم افزارینرم بسته از استفاده با ساختار سازیبهینه است.

 روش و است تخت موج و DFT نوع از بسته یک که اسپرسو
GGA انرژی با off cut مقدار به Ry ۹50 نمونه تعداد و 

 خودسازگار محاسبات .شودانجام می ، ۹×۹0×۹0 پک -مونخورس
 پیدا ادامه شود eV ۹0-5 از کمتر ها انرژی بین اختلاف که زمانی تا

 به و 3TiS اتمی ساختار در d اربیتال اهمیت جهت به کند.می
 ممکن اوربیتال، این در چگالی تابعی شده شناخته ضعف جهت
 روش روهمین از ندهند. نشان را مناسبی هایینیب پیش نتایج است

 مورد باشد، می خطا این تقلیل برای شده شناخته روشی که هوبارد
 روش از نواری ساختار محاسبه برای ،ادامه در گرفت. قرار بررسی

HSE06 همان یا هوبارد پتانسیل روش و GGA+U استفاده 
 برای مناسب مقدار روش دو این نتایج مقایسه از .[5۹-6۹] شد

+GGA  روش از محاسبات ،ادامه در تا شد. گزیدهبر U پارامتر

U شود. انجام  

 می ترابرد خاصیت بررسی ساختار این بررسی از ما قصد که آنجا از
 به Au که است. ساختار این در مناسب الکترود دو به نیاز باشد.
 دو اب قطعه یک 4 شکل مطابق .است مناسب بالا رسانایی دلیل

 شبیه رسانانیم کانال عنوان به 3TiS از ایلایه تک و طلا الکترود
 سازیشبیه قطعه سازی بهینه محاسبات ،در این جا نیز شد. سازی
 Ry ۹50 مقدار به off cut انرژی و GGA+U روش با  شده

 محاسبات .انجام شد،  ۹×40×40 پک -مونخورس نمونه تعداد و
 ادامه شود ÅeV/ 0۹/0 از کمتر اتم هر روی نیروی که زمانی تا

 و GGA+U روش از استفاده با ترابرد محاسبات ،سپس یابد.می
  .شد انجام NEGF تعادلی غیر گرین تابع روش
 های نمونه در GGA تقریب از استفاده که است ذکر به لازم

PBE ه بردارهای از استفاده با  ۳DZP صورت به FHI4پای

 HGH4  پایه بردارهای از دلیل همین به [.۹7] نیست مناسب
 نیا در d یهاتالیربوا که آنجا از ،نیهمچن [.۹8] شد استفاده

                                                
2 Fritz Haber Institute 
3 Double Zeta Polorized 
4 Hartwigsen–Goedecker–Hutter 
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 رفع یبرا هوبارد بیرتق از ،است نشده داده پوشش خوبی به بیتقر
 .است شده استفاده نقص نیا
 گرفته نظر در باز سیستم یک عنوان به کانال رو، پیش روش در 

 بررسی مورد قطعه شود.می تاثیر فلزی اتصالات توسط که شود می
 فلز هامیلتونین تا است آن بر سعی است. شده تشکیل بخش سه از

 شود: نوشته فلز کانال

(۹) 

 
 
 CH و چپ( سمت اتصال )هامیلتونین LH رابطه این در

 و راست( سمت اتصال )هامیلتونین RH و کانال( )هامیلتونین

)CL(HLCH و چپ اتصال و الکان شدگی جفت هامیلتونین 
)CR(HRCH راست اتصال و کانال شدگی جفت هامیلتونین 

 تابع (۹) معادله از استفاده و گرین تابع آوردن حساب به با هستند.
 شود:می محاسبه زیر صورت به ساختار کل گرین

 

 
(4) 

 می گرین ماتریس G و ها اوربیتال افتادگی رویهم S (4) رابطه در
 و راست سمت الکترود و چپ سمت الکترود C و R و L .باشد

 باشد. می واحد ماتریس I و انرژی E دهند.می نشان را کانال
 همه که باشد می CCG بخش مطالعه این در G بخش مهمترین

 با دهد.می بدست به کانال ترابرد محاسبه برای را لازم اطلاعات
 شود: می اسبهمح زیر صورت به CCG ماتریسی جبر از استفاده

 

(۳) 

 E)(LΣ و (E)RΣ و چپ الکترود اثر های انرژی خود ترتیب به 
 به LΣ(E)  چپ سمت الکترود برای .هستند کانال بر راست

 :شودمی تعریف زیر صورت
(4)  

 

 :است چپ تاخیری گرین ابعت  آن در که

 

η ( و 5دایسون در رابطه ) انرژی جزئی بوده و با استفاده از معادله
 شوند. عملیات جبری خود انرژی ها محاسبه می

(5)  
 

LH و LS از استفاده با DFT بسته با Siesta محاسبه  
 به آید.می بدست راست طرف برای هم یکسانی نتایج شوندمی

 ناحیه درون الکترون -الکترون های برهمکنش محاسبه منظور
 با ،سپس و کرده محاسبه ار RΣ(E) و LΣ(E)  ابتدا قطعه

 پواسون معادله با شده جفت صورت به ۳ معادله نتیجه از استفاده
 که تاجایی دهیم،یم انجام را خودسازگار صورت به را محاسبات

 شود. eV ۹0-5 از کمتر قدیم انرژی و جدید انرژی بین اختلاف
 شود: می محاسبه زیر معادلات از استفاده با V-I مشخصه سرانجام

 

 

 
 شیمیایی پتانسیل µ و دیراک فرمی توزیع تابع f(E) بالا روابط در

 شود:می تعریف زیر صورت به که است

 

 الکترود برادنینگ تابع  و .است بایاس ولتاژ V آن در که
  .[۹4] است راست و چپ

 بحث و نتایج -3

ورد بررسی قرار ، ساختار دو بعدی با یاخته اولیه آن منخستدر قدم 
 و Å 48/4 و Å 48/4 به ترتیب  Ti-Sبرای  گرفت. طول پیوند

Å 45/4  و ثابت شبکه با استفاده از تقریب,PBE Å0۳/5 و Å 
درجه بدست آمد. همچنان که از  4۱/۱6زاویه  با Å ۱/۳۱ و 45/۳

این مقادیر با گزارشات پیشین و داده های  ،شوددیده می ۹جدول 
لایه  [. یاخته ساختاری تک۹۱دارند ] تجربی موافقت خوبی

3TiS به تصویر آمده است. ۹در فاز مونوکلینیک در شکل 
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  تجربی انرژی گاف موجود، هایسازیشبیه نتایج با مقایسه در

3TiS مقدار eV ۱ /0 هایتقریب در چگالی تابعی نظریه که است 
 مقدار افزایش با دهد.یم نشان را eV ۹۱/0 مقدار شده بیان

 eV ۹۳۱/۹ مقدار 3TiS در d هایاربیتال بر هوبارد پتانسیل
 اختلاف با انرژی گاف ارمقد عدد این گرفتن نظر در با آمد. بدست

 نزدیک HSE06 نتایج در شده گزارش انرژی گاف به 5۹/۹%
 بدست انرژی گاف که آنجا از که است ذکر قابل نکته این .شودمی

 دستگاه محیطی برهمکنش تاثیر تحت عملی ساختارهای در آمده
 انرژی گاف با 4 جدول با مطابق است، گرفته قرار گیریاندازه

 .است متفاوت تجربی

 

 

 (ج  مونوکلینیک فاز در 3TiS های لایه تک بسیط یاخته (:ب و الف :۹ شکل
 B جهت در شده تشکیل لایه تک

 

 ها داده از استفاده با 3TiS  های لایه تک انرژی گاف متفاوت مقادیر :4 جدول

 

 مختلف های روش و تجربی ی

 

 
 ها داده از استفاده با TiS3  های لایه تک انرژی گاف مختلف مقادیر :4 جدول

 

 

 مختلف های روش و تجربی ی

 

 ترتیب ترتیب به  S-Ti برای را پیوند طول سازی بهینه محاسبات :.۹ جدول
Å 48/4 و Å 48/4 و Å 45/4 با شبکه ثابت ،همچنین دهندمی نشان 

 زاویه که Å ۱/۳۱ و Å 45/۳ و Å 0۳/5 عبارتست PBE تقریب از استفاده
 .است درجه 4۱/۱6
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  نشان متفاوت های روش در را انرژی گاف مقایسه 4 جدول
  دهد.می

 برای را 3TiS لایه تک مربوط ساختارنواری الف( 4 شکل

می نشان HSE06 برای ب( 4 شکل و  GGA+U ،محاسبات

 تغییر اندکی انرژی گاف مقدار شود،می دیده که طورهمان دهد.

 را GGA+U ساختار به مربوط کلی DOS ،۳ شکل .است کرده

 گاف که آنجا از و sGGA تقریب به وجهت با دهد.می نشان

 غیر ساختار که گرفت نتیجه توانمی .آمد بدست eV ۹۳/۹ انرژی

 اطراف در هاباند فشردگی و انرژی گاف ،همچنین .است اطیسیمغن

cE و vE تایید را انرژی باند به مربوط نتایج که شودمی مشاهده 

  کند.می

 

 فاصله و شده بررسی /3TiS Au میان اتصال ،حاضر پژوهش در
 با مقایسه در که است. آمده دست به Å 4۱/4 دو این بین بهینه
 همکارانش و ۹سان توسط شده گزارش Å 75/4 تئوری مقدار

 کاربرد و اتصال محل در تنها ،ترابرد محاسبه از ناشی و دارد تفاوت
  [.44] (4 شکل) است یقو یبستگ روش

 روش به توجه با که دهدمی نشان را شده ساخته قطعه ،4 شکل 
 کانال یک شامل سازی بهینه از پس محاسبات، بخش در شده ذکر

 3TiS آن طرف دو در طلا الکترود 4 و بسیط یاخته ۹۳ از متشکل 
 ناحیه و شده ساخته طلا بسیط یاخته 4 از طلا الکترود هر .است

reservoir است طلا بسیط یاخته 4 شامل.   

 
 

 

 

                                                
1 R. Sun 

 GGA+U روش به مربوط DOS :۳ شکل

 

 در 3TiS بسیط یاخته ۹۳ از متشکل سازی شبیه در شده ساخته قطعه :4 شکل
  طلا های الکترود و کانال

 

 

 نمی صورت ترابرد  eV 4/0 تا شود می مشاهده که طور همان :5 شکل
-می جاری الکتریکی جریان eV 4/0از اعمالی ولتاژ عبور محض به اما پذیرد.

 و دهد می رخ ولتاژ افزایش همراه جریان افت V 8/۹ تا V 6/۹ بازه در شود.
 شود.می مشاهده منفی مقاومت یک

 

 روش از استفاده با 3TiS لایه تک نواری ساختار رسم الف( : 4 شکل
 GGA+U )3 لایه تک نواری ساختار رسم بTiS روش از استفاده با 

06HSE  
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 3TiS از عبوری جریان و .شودمی اعمال طلا های الکترود به ولتاژ

 نشان 5 شکل در لتاژو جریان نمودار (5شکل) .شودمی محاسبه
 دو ولتاژ افزایش با شود، می دیده که طور همان  است. شده داده
 یابد می افزایش عبوری جریان ،V 4/0 از رفتن بالا با و قطعه سر
 جریان عبور با ندارد. هماهنگی eV ۹۳۱/۹ انرژی گاف با اصولا که
-۹0  شیب با جریان مقدار V 6/۹ تا ولتاژ افزایش و قطعه از

 جریان افت V 8/۹ تا V 6/۹ بازه در اما یابد.می افزایش ۱44×۱

 MΩ منفی اختلافی مقاومت یک و دهدمی رخ ولتاژ افزایش همراه
 مقاومت این V8/۹ در nA 550 از عبور با شود.می مشاهده 86/4

  .شویممی مثبت هایمقاومت وارد دوباره و رسدمی اتمام به منفی

 منحنی 3TiS در بالیستیک جریان فتارر نحوه تردقیق بررسی برای

 شکل کند.می فراوانی کمک (PDOS) جزئی های حالت چگالی
  نشان را متفاوت ولتاژهای برای را PDOS_ترابرد ،6

  دهد.می

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 فرمی سطح 3TiS در طلا اتصال اثر در تعادل( )حالت صفر ولتاژ در
 سد ایجاد ندهده نشان که داشته تمایل بالا طرف به 3TiS در

 ولتاژ افزایش با است. اتصال این در ،V 4/0 مقدار به شاتکی
 شدن غیرصفر موجب چپ و راست الکترود فرمی سطح اختلاف
 همان شد. خواهد 3TiS در انتقال کانال وجود صورت در جریان

 تا طلا، الکترود دو میان ولتاژ پنجره در ،شود می دیده که طور
 انتقال برای مجاز انرژی سطح نههیچگو ،V 4/0 ولتاژ اعمال

 به ولتاژ افزایش با ندارد وجود چپ به راست الکترود از الکترون
 پنجره وارد چپ الکترود در انرژی سطوح از یمقدار ، V 6/0 مقدار

 هایالکترود به ناحیه این از زنی ونلت امکان نتیجه در که شده ولتاژ

 اتصال اثر در .V 8/۹ ولتاژ اعمال د(  .V 6/۹ ولتاژ اعمال ج( .eV 4/0 ولتاژ ب(اعمال صفر لتاژو در تعادل حالت الف( ترابرد -PDOS های منحنی رسم :6 شکل
  V 6/۹ میان بازه به ورود با است. اتصال این درeV 4/0 میزان به شاتکی سد ایجاد دهنده نشان که داشته تمایل بالا طرف به TiS3 در فرمی سطح 3STi در طلا

 احتمال کاهش این هستیم. راست به چپ الکترود از ها الکترون انتقال بودن موفق احتمال کاهش نتیجه در و اوربیتالها همتنیدگی در رفتن بین از شاهد  V 8/۹ تا
 .شودمی مشاهده منفی مقاومت صورت به که شده کل جریان کاهش موجب
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 در انرژی گاف eV ۹۳/۹ وجود با ،بنابراین یابد.می افزایش راست
 زنی تونل پدیده طریق از جریان انتقال احتمال تر پایین های ولتاژ
 در ولتاژ این در جریان افزایش دلیل موضوع همین دارد. وجود

 تا شدگیخم این است. آن کمتر هایولتاژ با مقایسه
eV 6/۹بازه به ورود با است. جریان بهتر تقالان و افزایش موجب 
 همتنیدگی در رفتن بین از شاهد V 8/۹ تا V 6/۹ میان ولتاژ

 هاالکترون انتقال بودن موفق احتمال کاهش نتیجه در و اوربیتالها
 کاهش موجب احتمال کاهش این هستیم. راست به چپ الکترود از

 و شودمی مشاهده منفی مقاومت صورت به که شده کل جریان
 افزایش وجود با ،رو نهمی از .نیست انتقال قابل خوبی به جریان

  V 8/۹ از ولتاژ افزایش با بود. خواهیم جریان کاهش شاهد ولتاژ

 افزایش جریان و داده رخ خوبی به القانت و افزایش القانت کیفیت
 یابد.می

  گيری نتيجه -4

 3TiSنشان داد که  چگالی حالت های کلتقارن  نخست،در گام 
مقایسه ساختار نواری حاصل از  . بااستیک ماده غیرمغناطیسی 

، پتانسیل هوبارد بدست آمد GGA+Uروشو  HSE06روش 
یک قطعه دو الکترود طلا و یک کانال نیمه رسانا  با ایجاد ،سپس
ترابرد کانال نیمه رسانا  GGA+Uو با استفاده از روش  سازیشبیه

یاخته بسیط برای ناحیه  ۹۳شد. محاسبات بهینه سازی،  محاسبه

یاخته  4یاخته بسیط طلا برای هر الکترود و  4رسانا و مکانال نی
فاصله کانال نیمه  بدست می دهد.  reservoirبسیط برای ناحیه 

پس از رسم منحنی به دست آمد.  Å 4۱/4 رسانا تا الکترود طلا
 ،V 6/۹تابرای ولتاژ اعمال شده ولتاژ و جریان مشاهده شد که 

یک مقاومت  V 8/۹  تا V6/۹  و ازرسانا مقاومت مثبت کانال نیم
 دهد. نشان می MΩ 86/4 منفی
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Analysis and Simulation of Transport in Monolayers TiS3  
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Abstract: High optical response and anisotropy in electrical and optical properties, adjustable Schottky barrier, 

make Monolayers TiS3 as a candidate material to fabricate sensitive photo detectors, integrated convertors and 

polarized light emission devices. To Study of applications, transport is avoidable, This paper, studies transport of 
Monolayers TiS3 channel by the non-equilibrium green function method (NEGF) with DFT in TranSieta 

package. A device composed of 2 Au electrode and 13-unit cell as channel of TiS3 monolayer was simulated. 

Calculation of I-V curves reveals negative resistant from 1.6 V to 1.8 V as bias voltage in electrodes. To explain 

this events, study of PDOS, shows quality of charge carriers in negative interval, has been reduced which result 
in negative resistant.  

Keywords: Transport, PDOS, Negative Resistant, channel, Ballistic Current  

 

 


