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Abstract 
 
Using the first-principles calculations, we have investigated the structural, 
electronic, and magnetic properties of the two-dimensional Janus MnSX (X= 
Cl, Br, I) monolayers. The dynamical stability for the 2D Janus monolayers 
has been confirmed by phonon spectrum calculation. Also, all manganese 
sulfide halide monolayers show half-metal with 100% spin polarization and a 
wide half-metallic gap. The noncollinear DFT calculations indicate that the 
two-dimensional Janus monolayers are ferromagnetically ordered systems and 
the preferred direction of  magnetization lies in-plane of Janus manganese 
sulfide halide monolayers.  The magnetic anisotropy energy increases from 
MnSCl to MnSI, related to the strong spin-orbit coupling at the I atom and the 
increased asymmetry between the sulfide and halide planes. The dispersion 
relation of magnetic excited states is obtained by applying the linear order 
Holstein–Primakoff transformation to the anisotropic Heisenberg 
Hamiltonian. We estimated Curie temperature for the monolayers by a self-
consistent calculation of magnetization as a function of temperature. Our 
study presents a new class of 2D magnetic materials for future spintronics and 
valleytronics. 
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    MnSX (X= Cl, Br, I)هاي دوبعدي  لايهتك
 ١  فلزيبا فرومغناطيس ذاتي و نيمه

 ٤سيد محسن مدرسي سريزدي  و٣، محمود رضايي ركن آبادي٢* ر مارال آزمونف
 

  ١٤٠٢/ ١٨/٠٦: دريافتتاريخ 

  ٠٥/١١/١٤٠٢تاريخ بازنگري: 

  ١٧/١٢/١٤٠٢تاريخ پذيرش: 

  

 
 چكيده: 

 
 MnSX  انوسژ  دوبعدي   هايلايه تك الكتروني و مغناطيسي    هايويژگي هاي ساختاري، پايداري،  ويژگي  

(X= Cl, Br, I)  به    ده از محاسباتبا استفا اسپيني  د  مور  نظريه تابعي چگالي  كمكاصول اوليه قطبش 

ها  پايداري ديناميكي آن منگنز سولفيد هاليد هاي ژانوسلايهتك طيف فونوني با محاسبه . مطالعه قرار گرفت

فلز نيمه  هالايه كه اين تك  ه شدنشان داد   هاي ژانوسلايهساختار الكتروني اين تك  با مطالعههمچنين    .تأييد شد 

  شود. ها مي لايهصددرصد در اين تك قطبش اسپيني  سبب باشند، كه مي  ي بزرگ كمابيش  يفلز مه ين شكاف با

  راي دا  سولفيد هاليدمنگنز    ژانوس  هايلايهتككه    تابعي چگالي غيرخطي نشان داده شد  با محاسبات  همچنين

فرومغناطيس  پايه  مغناطشنباشمي   حالت  آسان  محور  و  تك  آنها د  صفحه  دارد.لايه درون  قرار  شدت    ها 

- تر شدن جفتبه دليل قوي  ،هاي هاليدبا افزايش جرم اتمي اتم  انوسهاي ژلايهناهمسانگردي مغناطيسي تك 

اسپين نامتقارنمدار    -شدگي  مي   ،تر شدن ساختارو  هاميل  .يابدافزايش  معرفي  با  ناهمسانگرد همچنين  توني 

به وسيله محاسبات    هالايه اين تكدماي كوري    پريماكوف،  -هولشتين  مرتبه اول  اسپيني هايزنبرگ و تبديلات

 بدست آمده در اين پژوهش،هاي نظري  فتهيا  .به عنوان تابعي از دما تخمين زده شدخودسازگار مغناطش  

    .دندهارائه مي  را گروه جديدي از مواد مغناطيسي دو بعدي براي كاربرد در زمينه اسپين ترونيك

 مغناطيسي، دماي كوري.  ، فرومغناطيس، ناهمسانگرديمنگنز سولفيد هاليدهاي لايهتك  :اژگان كليديو 
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  مقدمه  .١
منحصر به   هايدليل ويژگيدروالس دو بعدي مختلفي به از زمان كشف گرافن تك لايه، مواد وان 

. از بين انواع رفتار مواد كه در مواد دوبعدي مشاهده و مطالعه  اندها مورد كاوش قرار گرفتهرد آنف

تحقق نظم فرومغناطيس دور برد در    ها نظم مغناطيسي دور برد ذاتي غايب بود. شده است، تا مدت 

تواند منجر به  شان، ميقوي  نوري الكتريكي و    هايويژگيهاي واندروالس دوبعدي، همراه با  بلور

مغناطو و  مغناطوالكتريكي  مغناطيسي،  شو   نوريكاربردهاي  ميپيشد.  ن جديد  طيف  شوبيني  د، 

هاي مغناطيسي دو بعدي  در بلور  ،ندغيرقابل دستيابي بود  پيش از اينكه    هاييويژگياز    ايگسترده 

شو مينكشف  كه  كاربردهايي    منجر  تواندد،  نوري  ترونيك كماسپين  چونبه  ارتباطات  مصرف، 

 ].١[ د نشو  وي تراشه و محاسبات كوانتومير

هاي پيوسته، يعني مغناطيس در  هايزنبرگ نشان داد كه تقارن  الگوي براي    ١واگنر   -مرمين  نظريه    

توانند شكسته شوند.  هاي دو بعدي در دماي بالاي نقطه صفر مطلق نميامانههايزنبرگ، در س  الگوي

با اين  .  ]٢[  د نبركند تشكيل شود را از بين ميسعي مي  نوسانات گرمايي هر حالت منظم كه   چرا كه

حال، در عمل حتي يك ناهمسانگردي مغناطيسي بلوري كوچك، نظم مغناطيسي را در دماي پايين  

دار در حضور ميدان  م  -شدن اسپين، جفتبلوري  مغناطيسي  كند. منشأ اصلي ناهمسانگرديتثبيت مي

و    نياسپ  نيب يسالكترومغناطي كنشبرهم ، )SOC( ٢مدار  – نياسپ شدگيجفت ].٤و  ٣بلوري است [

  نيا  سنگين  يها. در اتمباشديالكترون م  يحركت مدار  با استفاده ازشده    جاديا  يسيمغناط  دانيم

  يمهم  ش نق  ن يهمچن  SOCاست.    تر يقواتم    يدرون  يسيمغناط  داني م  رايز  باشد،مي  تريكنش قوبرهم

توان  مدار مي  -شدگي اسپينجفت  راه از    مواد دارد.  يسيو مغناط  ينور،  يالكترون  هايويژگيدر  

  سامانهقفل كرد كه منبع مهمي براي ناهمسانگردي مغناطيسي    اي اسپين را به جهت شبكه بلوريراست

رو، باشد.  مي اين  ماده    مشخص كردنبراي    از  بلوري يك  ناهمسانگردي مغناطيسي  به  نياز  انرژي 

مناسب رفتار  و  دقيق  بسيار  الكتروني  اسپين  ساختارهاي  شدگي  جفت    مدار  - هاميلتوني 

)SlH SOC


.شدت  ناهمسانگردي مغناطيسي بلوري متناسب با  ،  ٣برونو   الگويبر اساس  .  باشد) مي

اسپينجفت و   - شدگي  ا  مدار  تكانه  بين  مغناطيسيواختلاف  بر صفحه   ربيتالي  در صفحه    عمود  و 

مدار بزرگ، كه در عناصر سنگين وجود دارد،    -شدگي اسپينثابت جفتبنابراين  .  باشدلايه ميتك

  ].٥[ باشدگ ميكليد بدست آوردن ناهمسانگردي مغناطيسي بلوري بزر

 
1 Mermin- Wagner 
2 Spin– Orbit coupling   
3 Bruno model 
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 3CrIلايه دو بعدي  به مطالعه منشأ ناهمسانگردي مغناطيسي درتك  ٢٠١٧و همكارش در سال    ١لادو 

آن جفتپرداختند.  تغيير  با  چگونه  مغناطيسي  ناهمسانگردي  انرژي  كه  كردند  بررسي  شدگي  ها 

د كه انرژي  دنكند. نتايج نشان دا، تغيير ميصورت جداگانهمدار در دو اتم كروم و يد به    -اسپين

به   مغناطيسي  جفت  صورتناهمسانگردي  از  اسپينغالب  اتم  - شدگي  در  ناشي  مدار  يد  هاي 

  .]٣[ شودمي

.  ]٦[باشد  كلوين مي  ٤٥با دماي    3CrIشد،    ساخته  ٢٠١٧طيسي دو بعدي كه اوايل  اولين بلور مغنا 

  ] ١٠[  2SeMn  و  ]9  -٧[   2VSe  كه دو تك لايهاند  گزارش كرده   هاي كنونيسالمطالعات تجربي  

فلزات واسطه نشان ميTMD(  ٢  دوكالكوژن  از خانواده  اتاق  نظم فرومغناطيس در دماي    دهند. )، 

كالكوژنلايهتك دو  واسطه  فلزات  شيميايي  ،هاي  فرمول  تكمي  2MX  داراي  اين  ها  لايه باشند. 

مي اتمي  پيكربندي  به  براساس  جانبه   صورت توانند  تريگونال    همه  منشوري  فاز  اصلي،  فاز  دو  در 

)1Hبا تقارن گروه نقطه (3   ايhD  ) 1و فاز اكتاهدرالT  با تقارن (d3D   ١٢و    ١١[  تشكيل شوند.[   

2MX    هاي  هاي فلز واسطه كه بين دو لايه از اتماند، يك لايه از اتمتشكيل شده ها از سه صفحه اتمي

شود، كه  اتم كالكوژن همسايه احاطه مي ٦كالكوژن پوشانده شده است. هر اتم فلز واسطه به وسيله 

باشد.  اتم مي  ٣دهند. ياخته يكه هر دو پيكربندي شامل  را تشكيل مي  MX]6[4-يك واحد اكتاهدرال  

و در راستاي عمود بر صفحه كاملاً متقارن    ذاتي نامتقارن هستند  صورت ها در صفحه به لايهاين تك

    ].١٤و   ١٣[ دهندو مغناطيسي متمايزي نشان مي نوري الكتروني و   هاي ويژگي. در نتيجه باشندمي

انتقال فاز،    ي چون هاي جالبتواند منجر به پديده مي  خارج از صفحه   شكسته شدن تقارن ساختاري  

توان  را مي TMDهاي لايهتقارن خارج از صفحه در تك ]. ١٧-١٥[ فروالكتريكي و مغناطيس شود 

با جايگذاري اتم كالكوژن صفحه پاييني با اتم متفاوت شكست، كه به اين نوع ساختارها تك لايه  

  كنترل استوكيومتري شيميايي دو اتم  كمكبه  TMDهاي ژانوس لايهگويند. تكمي ٣هاي ژانوس 

، يك روش مصنوعي براي رشد تك  ٢٠١٧در سال    .]١٨-٢٣[  اند كالكوژن با موفقيت ساخته شده 

هاي  به وسيله جايگزين كردن اتم  تقارن خارج از صفحه  گزارش شد، كه   MoSSeهاي ژانوس  لايه

S    هاي  كامل با اتم  صورتلايه بالا بهSe،  شكند. ساختار ژانوس  ميMoSSe  مستقيماً با استفاده از ،

الكتروني روبشي  انرژي  ٤ميكروسكوپ  به  وابسته  ايكس  مورد    ٥و طيف سنجي فوتوالكترون اشعه 

 
1 J L Lado 
2 Transition- Metal dichalcogenide 
3 Janus monolayers 
4 Scanning transmission electron microscopy  
5 Energy-dependent X-ray photoelectron spectroscopy    
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دوقطبي حضور  و  است  گرفته  قرار  الكترونگاتيوي تأييد  علت  به  عمودي  اتم  هاي  هاي  متفاوت 

  . ]٢٥و  ٢٤[ كالكوژن، نيز اثبات شده است 

تك  تك  TMDهاي  لايهبرخلاف  شيميايي  فرمول  ژانوس  لايهمتداول،  صورت  TMDهاي  به   ،

MXY  كه  مي واسطه  Mباشد،  مياتم  Yو  X  ،فلز  متفاوت  كالكوژن  فلز نباشهاي  شامل  د. صفحه 

د. تقارن عمودي شكسته شده  شوهاي كالكوژن متفاوت ساندويچ ميواسطه توسط دو لايه شامل اتم

ايجاد ميدان الكتريكي عمودي    سبب گيرد و  سرچشمه مي  Yو    Xهاي  الكترونگاتيوي اتماز اختلاف  

شود و  جالب مي  نوري هاي الكتروني، مغناطيسي و  ويژگي  پديدار شدن  موجبشود. در نتيجه  مي

ميفرصت ارائه  آينده  كاربردهاي  براي  جديد  تك  .]٢٦-٢9[  دهدهاي  با  لايهمعرفي  جديد  هاي 

مختلفي براي  محاسباتي  هاي  هاي فيزيك مواد دوبعدي است. روشفرومغناطيس ذاتي يكي از چالش

نظريه  ،  )TB(  ١الكتريكي و مغناطيسي مواد دو بعدي از جمله روش تنگ بست   هايويژگيمطالعه  

در اين پژوهش با استفاده    .دن وجود دار)  QMC(  ٣و مونت كارلوي كوانتومي)  TDF(  ٢تابعي چگالي

  هاي ويژگيبراي اولين بار ساختار، پايداري،    چگالي  ياز محاسبات اصول اوليه به وسيله نظريه تابع

گرفت. محاسبات مورد مطالعه قرار    هاي ژانوس منگنز سولفيد هاليدلايه الكتروني و مغناطيسي تك

باشند و  هاليد از نظر ديناميكي و انرژي پايدار ميهاي ژانوس منگنز سولفيد  لايه دكه تكدننشان دا

-اي ميصفحه  -فلز و داراي فرومغناطيس ذاتي با ناهمسانگردي درونهاي ژانوس نيملايه اين تك

 باشند. 

 
  و روش محاسبات الگو .٢

 ٤اسپرسو محاسبات اصول اوليه قطبش اسپيني به وسيله نظريه تابعي چگالي با استفاده از كد كوانتوم     

ها از تقريب شيب تعميم  تبادلي ميان الكترون  -كنش همبستگيانجام شد. براي توصيف برهم  ]٣٠[

از آنجايي كه مبناي اين تقريب، تقريب گاز همگن و  استفاده شد.    6PBE) با تابعي  GGA(  ٥يافته

هاي همبسته قوي  اين تقريب در بررسي دستگاه   از اين رو، باشد،  ها ميرفتار غيرجايگزيده الكترون

و   dهاي ربيتالوهاي جايگزيده در االكترون حقيقيكند. بنابراين براي بررسي رفتار موفق عمل نمي

f    از رهيافتDFT    ٧هابارد   كميتبا  U  )DFT+Uكه دافعه كولني   ]١٤و  ١٣[  شود) استفاده مي ،

 
1 Tight-binding   
2 Density functional theory 
3 Quantum Monte Carlo 
4 Quantum ESPRESSO 
5 Generalized gradient approximation 
6 Perdew–Burke Ernzerhof 
7 Hubbard  



 
  محسن مدرسيسيدو  آباديمحمود رضايي ركن ، مارال آزمونفر  ؛... با فرومغناطيس MnSX (X= Cl, Br, I)هاي دوبعدي  لايه تك  /١١

 

  

براي در نظر گرفتن  كند.  اعمال مي  dهاي  ربيتالومؤثري براي االكترون    - درون جايگاهي الكترون

كه    Mnبراي اتم    =٣U/eV  9با    GGA+Uاز روش    dهاي  ها در اربيتالالكترون   اثر همبستگي قوي

مشخص    كمكساختارهاي بهينه شده به    . استفاده شد]  ٣١[شده است    هاي قبلي امتحان در گزارش

تا زماني    1BFGSهاي اتمي و پارامترهاي شبكه با استفاده از الگوريتم شبه نيوتن  موقعيت   تمام  كردن

بندي منطقه  باشد، بدست آمد. شبكه  ٠١/٠  eV/Åكه تمام نيروهاي وارده روي هر اتم كوچكتر از 

 ٢٥×٢٥×١براي ياخته يكه     Kانجام شد و بهينه تعداد نقاط    ٢پك  - بريلوئن توسط روش مونخورست

در نظر گرفته شد. بهينه انرژي قطع براي بسط تابع موج بر حسب   9×9×١و براي ابر ياخته دو در دو 

رساندن انرژي كل بين دو مرحله    كمينهباشد. ميزان همگرايي براي به  مي ١٠٨٨  eVامواج تخت برابر  

راستا با  الكترون ولت تنظيم شده است. همچنين شرايط مرزي تناوبي در دو جهت هم  ١٠-9متوالي  

ي به فاصله  هاي تناوبي، خلاءكنش بين تصوير ياخته يكه از برهم  پرهيزصفحه لحاظ شده و به منظور  

منحني پاشندگي فونوني  آنگستروم در راستاي عمود بر صفحه دو بعدي در نظر گرفته شده است.    ١٥

-كنش بين اسپينبرهم.  ]٣٢[شد ) رسم  DFPT(  ٣اين مواد را با استفاده از نظريه اختلالي تابعي چگالي 

  : شودمي بيانناهمسانگرد هايزنبرگ  الگويا بر اساس ه
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بين  پارامتر جفت  Jكه   تبادلي  بر  است،    jSو   iSشدگي  ناهمسانگردي مغناطيسي عمود  جمله دوم 

محور    0باشد و اگر  با محور آسان خارج از صفحه متناظر مي  0دهد كه  صفحه را نشان مي

و    كندرو بيان مي  xyناهمسانگردي مغناطيسي در صفحه    جمله سوم  آسان در صفحه واقع است، و

Г  توان با استفاده از نگاشت  ها را مي كميتباشد. اين ها در صفحه ميكنش بين اسپينبرهم كميت

   :]٣٣[ محاسبات غير خطي اصول اوليه محاسبه كرد
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1 Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno 
2 Monkhorst-Pack  
3 Density functional perturbation theory 
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آن  كه اتم    S  ها،در  فرومغناطيس  αFM,E   )βAFM,Eو    Mnاسپين  پيكربندي  انرژي   (

نشان داده شده    ) ١(  باشند كه در شكل مي)  β( αفرومغناطيس) با گشتاور مغناطيسي در راستاي  (آنتي 

 است.  

  
هاي هاميلتوني اسپيني ناهمسانگرد. نماي جانبي (آ و ب) و بالايي (ج و د)  كميتپيكربندي اسپين براي تعيين  ١شكل 

باشد. (ج)  ميX و   Mn  ،Sهاي هاي آبي، زرد و بنفش به ترتيب مربوط به اتم؛ كره T١در فاز   MnSXهاي تك لايه

  ياخته يكه ساختار و پارامتر شبكه نشان داده شده است. 

  

به وسيله تبديلات    ))١((رابطه  براي بررسي پايداري گرمايي نظم مغناطيسي، هاميلتوني هايزنبرگ  

تبديل مي  ١پريماكوف  -هولشتين بوزوني  در  شودبه يك هاميلتوني  كه محور آسان  براي حالتي   .

  : ]٣٣[ شود اسپيني به اين صورت نوشته ميصفحه قرار دارد، عملگرهاي 
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اول     مرتبه  تقريب  گفتن  نظر  در  با  است.  اسپيني  نردباني  عملگرهاي 

SaS  پريماكوف، يعني  - تبديلات هولشتين ii 2†

SaSو     ii 2

، و بعد از تبديل فوريه عملگرهاي  

  . شودخلق و فنا، هاميلتوني به صورت زير باز نويسي مي
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1 Holstein– Primakoff transformation 
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شش ساختار  براي  6)()2()(گوشي،كه  kfJSJSk     ،قطري  قسمت 

)()(
2

1
kfSk      غيرقطري بوزونيقسمت  و    ، هاميلتوني 

)cos()cos(2cos)( 2
3

2
1 akakakkf yxx     ميعامل هگزاگونال  شبكه  هاميلتوني  ساختار  باشد. 

ها  توان با تبديلات يكاني قطري كرد، در نتيجه رابطه پراكندگي زير براي مگنونرا مي  )٤(رابطه  

  :]٣٣[ آيد بدست مي

22 )(4)()( kkkE  

)٥    (                                                                                                                                             

باشد. براي بررسي ، انرژي مگنون با اسپين متناسب است، اما مستقل از دما مي)٥(  رابطه با توجه به  

اسپين گرمايي  گرفترفتار  نظر  در  نيز  را  دما  بايد  لادها،   كار  با  مطابق  كار  اين  براي  و    و. 

به اسپين  نسبت  )  M(T)رابطه پاشندگي مگنون را به وسيله مغناطش وابسته به دما (،  ]٣[ش  همكار

)S شودمي) بازبهنجارش ،  
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به وسيله يك واحد گشتاور زاويه را  اسپين كل  برانگيخته گشتاور  دهد،  اي كاهش ميهر مگنون 

ها در تعادل  ميانگين جمعيت مگنون   k<n<دهد.) كه  كاهش مي   k<n -S<به    S(يعني اسپين كل از  

شود. وابستگي  انيشتين داده مي-باشد، كه به وسيله تابع توزيع بوزگرمايي در يك دماي معين مي

  آيد تواند بدست  دمايي مغناطش به وسيله حل خودسازگار انرژي پاشندگي مگنون و مغناطش مي
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كه  
1)(  TkB    است. دماي كوري به صورت دمايي كه در آنM(T)=S/2  باشد، تعريف مي

  .شودمي

  

  نتايج محاسبات  .٣
لايه لايهدر تك هاليد،  سولفيد  منگنز  ژانوس  منگنز    هايهاي  اتم  شامل  پايين صفحه  و    اتم   ازبالا 

د. در ابتدا  باش و ساختار در راستاي عمودي كاملاً نامتقارن مي  اند تشكيل شده هاي هاليد  سولفيد و اتم

MnSX   )-HE=E  هاي ژانوسلايه تك  H١و   T١اختلاف انرژي ياخته يكه فرومغناطيس فازهاي  
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TE ( كه در شكل  )گزارش شده    )١(. همانطور كه در جدول  محاسبه شداده شده است،  نشان د  )٢

الكترون ولت به    9برابر    ها مقدار انرژي لازم براي گذار بين دو فاز تقريباًلايه تكاست، براي تمام  

يكه مي ياخته  فاز  ازاي  نتيجه  در  انرژي   T١باشد،  نظر  ديده مي  برترياز  شود  است. همانطور كه 

يابد.  اختلاف انرژي بين اين دو فاز اتمي در اين ساختارها با افزايش جرم اتمي هاليدها كاهش مي

هاي  لايه و ضخامت لايه براي ساختار بهينه شده اين تك  ،مقادير ثابت شبكه، طول و زاويه پيوندها

  است.  آمده  ) ١( ژانوس در جدول 

  

  
هاي منگنز،  زرد به ترتيب اتم هاي آبي، صورتي و . كره H١و (ب)  T١(آ) فاز   MnSXلايه نماي جانبي تك ٢ شكل 

  سولفيد و هالوژن هستند. 

  

ده از محاسبات فونوني بررسي با استفا  Tدر فاز      MnSX  هاي ژانوسلايهپايداري ديناميكي تك

براي همه    Tبهينه شده در فاز    MnSXهاي مدهاي نوساني تك لايه  .  براي اين كار فركانسشد

بريلوئن  د  Kنقاط   اول  تنها  محاسبه شدر منطقه  هاي  پايدار است كه فركانس  زماني. يك ساختار 

هاي  محاسبه شده همه مدهاي فونوني در منطقه اول بريلوئن، مثبت باشند. به عبارت ديگر فركانس

  .  ثباتي ساختار هستندنده بي دهموهومي نشان

 Tدر فاز  MnSX (X= Cl, Br, I) فونون محاسبه شده براي ساختارهاي هاي ، شاخه )٣( در شكل

شده است. چون در ياخته يكه قراردادي يك اتم منگنز و دو اتم سولفيد و هاليد وجود    نشان داده 

، (TA)(صوتي عرضي    شاخه صوتي  ٣شاخه فونوني است، كه    9دارد، بنابراين طيف فونون شامل  

د. همه ساختارها  نباشمي  نوريشاخه    ٦و    ) ZA(و صوتي عرضي خارج از صفحه    (LA)صوتي طولي  

،  Xهاي  تر شدن اتمها با سبكلايهباشند. در تكهاي مثبت در منطقه اول بريلوئن ميداراي فركانس

  هاي صوتي از پهناي شاخه   MnSXشوند، در نتيجه در ساختارهاي بيشتر يوني مي  Mn-Xنوارهاي  
1-cm  1به    ١٢٠-cm  نيز با تغيير    نوريمدهاي    د، و بالاترين فركانسيابافزايش مي  ١٥٠X    ازI    بهCl  

مي شاخهافزايش  طولي  يابد.  صوتي  عرضي    (LA)هاي  موج  (TA)و  عدد  در  صفحه،  هاي  در 

  (ZA)مدهاي عرضي خارج از صفحه    كه در حالي  باشند. صفر داراي پراكندگي خطي مينزديك به  
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كه يك مشخصه    دهندهاي نيروي عرضي نشان ميوار به دليل فروپاشي سريع ثابتپراكندگي سهمي

  ].٣٦  -٣٤[  زمايشگاهي ديده شده استآ  صورتكه به    است  اياز پاشندگي فونوني در بلورهاي لايه

  

  
 . MnSXهاي  فونوني تك لايه  پراكندگي ٣ شكل 

  

 
)، طول  a)، ثابت شبكه (bE)، انرژي پيوندي به ازاي ياخته يكه (TE-HE( T١و  H١اختلاف انژي بين فاز   ١جدول 

X-MnƟ-( Mn-X-Mn)، زاويه پيوند بين X-Sdهاي سولفيد و هالوژن ()، فاصله بين دو صفحه شامل اتمX-Mndپيوند (

Mn (هاي لايهتكMnSX ،X  باشد. ميهاليد هاي نشان دهنده اتم 

Mn-X-MnƟ 

(deg.)  
Mn-S-MnƟ 

(deg.)  
X-Sd 

(Å)  
X-Mnd 

(Å)  
S-Mnd 

(Å) 
a 

(Å)  
bE 

(eV)  
TE-HE 

(eV)  
  

٨٨  9٨  ٣9/٤٢/٠  ٢١/١٠  ٥٨/٣  ٤٧/٢  ٥٨/٢  ٢  MnSCl  

٨٥  9٦  99/٥٨  ٦٨/٣  ٤٨/٢  ٧٣/٢  ٢/9  ٤٠/٠  MnSBr  

٠  ١٠١  ٨١9/٣  9٨٤/٣  ٤٨/٢  ٦/٢  9٣١/٠  ٠/٨  MnSI  

  

 .ندي اين ساختارها محاسبه شداز نظر انرژي، انرژي پيو    MnSXهاي  لايهپايداري تكبراي بررسي  

)٨(                                                                 ))()()()(( XESEMnEMnSXEEb   

هاي  انرژي اتم به ترتيب  E(X)و   E(Mn)  ،E(S)و  MnSXانرژي كل E(MnSX) در آن، كه

ها  لايه. انرژي پيوندي تمام تكباشندآنگستروم مي  ١٥×١٥×١٥اي با ابعاد  در جعبه  Xو    Mn  ،Sمنفرد  

 9هاي پيوندي از مرتبه  شود، همه انرژيگزارش شده است. همانطور كه ديده مي  ) ١(  در جدول 

ها در اين تك  دهنده پيوند شيميايي قوي بين اتم كه نشاند، نباشالكترون ولت به ازاي ياخته يكه مي

  باشد.   ها ميلايه

الكتروني اين ساختارها مورد  ار نوار  ، ساختMnSXهاي  براي مطالعه ويژگي هاي الكتروني تك لايه  

نيمه فلز   MnSXها  لايهنشان داده شده است. تمام تك)  ٤(  شكل، كه نتايج در  بررسي قرار گرفت
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بين نوارهاي   انرژي  شكافولي يك    ،دنكنهستند و نوارهاي حالت اسپين بالا انرژي فرمي را قطع مي 

انرژي بين نوارهاي انرژي حالت اسپين پايين    شكاف  مقادير  .حالت اسپين پايين وجود دارد  انرژي

است  آ)    - ٥(  در شكل  MnSXهاي  لايهبراي تك شده  داده  ديده مي.  نشان  با  همانطور كه  شود 

اين    كاهش هاليدها  اتمي  از    شكافجرم  كه مي  افزايش  ٥٥/٣  eVبه    ٧٤/٢  eVانرژي  اين    يابد، 

ري  همچنين ساختار نواشود.  قطبش اسپيني صد در صد در سطح فرمي مي  سبب   انرژي بالا   شكاف

كه   مورد بررسي قرار گرفت) نيز  SOCمدار (  - شدگي اسپيننظر گرفتن جفتها با در اين تك لايه 

مدار دو حالت    - شدگي اسپينهاي سياه رنگ نشان داده شده است. جفتچينبا نقطه  ) ٤(  در شكل 

كند. اين جدا  هاي الكتروني تبهگن را جدا ميكند و حالت بالا و پايين را با هم تركيب مي  اسپين

با جفت يد  اتم سنگين  تركيب شامل  در  اسپينشدگي  قوي  -شدگي  در  مدار  كه  است.  بيشتر  تر، 

    .]٣٧[ نيز مشاهده شده است پيش از اين هاي پژوهش

) اين تركيبات  PDOS(  ١هاي جزئي چگالي حالت  ها، لايهبراي درك بهتر ساختار الكتروني اين تك

در    سهم اصلي نوارها هاي ژانوس،  لايهتكتمام نشان داده شده است. براي   ) ٤(  در شكل   و نيز رسم  

منگنز نقش غالبي در  اتم    و  ،باشدمياتم سولفور    نيمه پر اسپين بالا    p  اوربيتالاز    ناشي  فرميسطح  

اتم    p  اوربيتال   هاي ژانوس منگنز سولفيد هاليدلايهدر تمام تك  بنابراين   نزديك سطح فرمي ندارد.

 كند.ايفا ميدر سطح فرمي  نقش مهمي سولفور

) كه  Jشدگي تبادلي (براي مشخص كردن نظم مغناطيسي ترجيحي در اين ساختارها، پارامتر جفت

آيد، محاسبه  ب)) بدست مي  و  آ-١((شكل  zدر راستاي    AFMو    FMهاي  از اختلاف انرژي حالت

(رابطه جفت)٢(شد  پارامتر  مي).  نشان  (منفي)  مثبت  تبادلي  پايه  شدگي  حالت  كه    سامانهدهد 

(آنتي جفت فرومغناطيس  پارامتر  مقدار  است.   لايهفرومغناطيس)  تك  تبادلي  ژانوس  شدگي  هاي 

ها  شود، تمام تك لايه  گزارش شده است. همانطور كه ديده مي) ٢(  منگنز سولفيد هاليد در جدول 

هاي ژانوس  لايه با افزايش جرم اتمي اتم هاليد در تك  Jباشند، و مقدار  داراي نظم فرومغناطيس مي

MnSX  يابد. افزايش مي  

 

 
1 Partial Density of States 
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ساختارهاي نواري در غياب (خط آبي براي اسپين بالا و خط قرمز براي اسپين پايين) و حضور (نقطه چين   ٤ شكل 

لايه در زير آن رسم  و چگالي جزئي هر تك  MnSXهاي ) براي تك لايه SOCمدار ( -شدگي اسپينسياه) جفت

 شده است. 

  

پارامترهاي ب محاسبه  غيرخطي   DFT+U+SOCز  ا  ) ٢رابطه( Гو  δ  ناهمسانگردي  راي  روش  و 

تمام   δ  پارامتر  گزارش شده است.   )٢(  كه در جدول   ناطيسي تابعي چگالي استفاده شد، مغ  گشتاور

 -بر اساس تئوري مرمين  .است  آسان  اي درون صفحه   بيانگر مغناطشباشد، كه  مي  منفيها  لايهتك

بلند برد  بدون،  اي آسان، فرومغناطيس دوبعدي صفجه]٢[  واگنر در دماهاي بالاي    نظم مغناطيسي 

  Гبا آخرين جمله وابسته به     اي كه. با اين وجود، اگر ناهمسانگردي درون صفحه صفر مطلق هست

ود  وجاين عبارت    نظم مغناطيسي را تثبيت كرد.  توان ، ميمعرفي شود  شود، مي  بيان  )١(  رابطهدر  

دو بعدي در دماهاي  در طيف مگنون را تضمين مي  شكاف نظم مغناطيسي  براي مشاهده  كند كه 

است  جدول   Гپارامترمقادير    ].٣٣و    ٣[  محدود ضروري  پارامتر  ) ٢(در  است.  شده  تمام    Гداده 

  لايهاست، كه مطابق با نتايج تك  xمحور آسان در راستاي    دهدنشان مي كه  است  مثبتها  لايهتك

2VSe  اگرچه  .]٣٣[  باشد مي Г در دماهاي   فرومغناطيس بسيار كوچك است، اما براي تثبيت نظم

  شود.  كوري مقياس مياريتمي با دماي به صورت لگ Г چرا كه ،غير صفر كافي است
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ها با افزايش  اين تك لايه    Гو   δپارامترهاي ناهمسانگردي    ،شودديده مي  )٢(همانطور كه در جدول  

و    ) برونو  بر اساس الگوي (   مدار  - شدگي اسپينتر شدن جفتهاي هاليد به دليل قويجرم اتمي اتم

گيري دوقطبي الكتريكي و شكل  افزايش الكترونگاتيوي  اتم هاليد   دليلبه    ساختارتر شدن  نامتقارن

هاي هاليد در انرژي ناهمسانگردي  . اين نتايج بدست آمده در مورد تأثير اتمدنيابافزايش مي  ،ترقوي

  هاي ژانوس لايهصورت گرفته بر روي تك در توافق خوبي با مطالعات نظري  MnSXهاي لايهتك

MnXX՛   با    X՛ =S, Se, Te ٢9 [ باشد مي[.    

  

) پارامتر ناهمسانگردي مغناطيسي خارج  δشدگي تبادلي، () پارامتر جفتJ) ممنتوم مغناطيسي كل، (totM( ٢ جدول

  . ) دماي كوريCT، (ها در صفحهپارامتر برهمكنش بين اسپين) Гصفحه، (

 
  

سب تغييرات دما  بر ح  M(T)/Sمنحني تغييرات    )، ٧(با استفاده از رابطه    براي محاسبه دماي كوري 

شود،  مي  مشاهده ب)    -٥(  شكله در  اده شده است. همانطور ك نشان د  ب)  -٥(  رسم شد كه در شكل

ايجاد تعداد متناهي حالت برانگيخته يا مگنون به آرامي كاهش    دليل در دماهاي پايين مغناطش به  

است،    )٧(همان ضريب در رابطه  يابد، ولي در دماهاي بالاتر با توجه به كاهش مقدار مغناطش كه  مي

نتيجه بعد از يك دمايي خيلي سريع شوند. در تر تحريك ميشود و راحتتر ميها نرمطيف مگنون

دماي كوري برابر است با دمايي كه در  با توجه به اينكه،  د. كند و به سمت صفر ميل ميكنافت مي

ي دمايي از روي منحني وابستگ  دماي كوري  .يابدآن مغناطش خالص به نصف اسپين كل كاهش مي 

  )٢جدول (در    هاي منگنز سولفيد هاليدلايهبراي تك  ، كهتخمين زده شد  ) ب)    - ٥(  شكل (مغناطش  

      .گزارش شده است

  

  گيري  نتيجه .۴
سولفيد هاليدها با استفاده از محاسبات هاي منگنز  تك لايه مغناطيسي    ساختاري، الكتروني و  ويژگي 

كه تمام    دهد نشان مينتايج  اصول اوليه به وسيله تابعي چگالي الكتروني مورد بررسي قرار گرفت.  

CT (K) Г 
(μeV)  

δ 
(meV)  

J 
(meV)  /cell)B(μ totM   

٠٠/٤  ٥٤/٢  - ٠١/٠  ٠٦/٠  ٣١  MnSCl 

٣9  ٠٠/٤  ٢١/٣  - ٠٦/٠  ١٤/٠  MnSBr  

٤9  ٣٣/٠  ٢٤/٦ -  9٠٠/٤  ٨/٣  MnSI  
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و داراي    فلز با قطبش اسپيني صد در صد هستند هاي ژانوس از نظر ديناميكي پايدار و نيملايه اين تك

صفحه درون  آسان  محور  با  فرومغناطيس  راستاي  نظم  در  پارامترهاي  باشند.  مي  xاي  بزرگي 

تر  مدار و نامتقارن  - شدگي اسپينتر شدن جفت قوي  دليل به    MnSIبه     MnSClناهمسانگردي از  

د.  نيابها، با افزايش جرم اتمي در هاليدها، افزايش ميلايه شدن ساختار در راستاي عمود برصفحه تك

منگنز سولفيد   دماهاي مختلف  دماي كوري  در  مغناطش  به وسيله محاسبات خودسازگار  هاليدها 

  تخمين زده شد. 

  
محاسبه   M(T)/Sگي دمايي مغناطش وابستبين نوارهاي حالت اسپين پايين و (ب)  انرژي شكاف(آ) اندازه  ٥ شكل 

  . MnSX هايلايه تكشده براي 
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