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   چکیده
با  )TMDC( فلزات واسطه کالکوجنایدهايدي دوبعديهاي لایه
در کاربري این مواد در فوتونیک  نواري مستقیم، افق جدیديهاي گاف

وجود گاف نواري باعث جذب اپتیکی  است. و الکترواپتیک ایجاد کرده
شود. قرارگیري این هاي فوتوولتاییک میدر دستگاهها این لایه چشمگیر

جذب اثر  فیط بر ،یهاي متوالبه علت بازتاب هیرلایزروي ها لایه
عنوان  به و یا ترکیب آنها Siیا 2SiOاز  ،طور متداول . بهدگذارمی

شود. در این مقاله با استفاده از استفاده میها لایه زیرلایه براي این تک
شامل  TMDCهاي لایه روش ماتریس انتقال، طیف جذب تک

2MoSe ،2WSe،2MoS  2وWS 2 ۀبا حضور زیرلایSiOیاSi  و یا
بررسی شد.  2SiO ۀمختلف لایهاي با ضخامت Si/2SiOدوتایی 

مت دوتایی به عنوان ضخا ۀدر زیرلای 2SiO ۀنانومتر لای 90ضخامت 
دهد و باعث که روند کلی جذب را تغییر نمی ؛ چرادشبهینه انتخاب 

  شود.افزایش جذب در بعضی نواحی طول موجی می
  
  کلیدي گانواژ
ثابت  ،روش ماتریس انتقال ،زیرلایه ،جذب ،TMDC دوبعديهاي لایه

  گذردهی لورنتس.
  

 
 
 

Abstract 
Two-dimensionam transition-metal dichalcogenides 
(TMDC) layers with direct bandgaps have made a 
new horizon for application in photonics and elec-
troptics. The presence of bandgap causes a significant 
absorption useful in photovoltaic devices. When these 
layers are located on a substrate that leads to a fre-
quent optical reflection thus affect the absorption. 
Typically, SiO2 or Si or their combination as a sub-
strate is used for these monolayers. In this paper, we 
used a transfer matrix method to study the absorption 
spectra of TMDC monolayers including MoSe2, 
WSe2, MoS2 and WS2 with the presence of SiO2/ Si 
substrate with different thicknesses of SiO2 layer. We 
found that using the SiO2 layer with a thickness of 90 
nm in SiO2/ Si substrate does not change the general 
behavior of absorption and increases the absorption in 
some regions of the wavelength range. 
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  مقدمه
 )TMDC( 1فلزات واسطه کالکوجنایدهايديهاي لایه تک

، )2MX )M=Mo, W;X = S, Seبا فرمول شیمیایی 
نزدیک و نواري مستقیم در ناحیۀ مادون قرمز هاي داراي گاف

از طریق انتقال ها لایه ]. جذب نوري این تک1مرئی هستند [
مستقیم بین نوار ظرفیت و نوارهاي رسانش است که توجه 

عنوان منابع تک فوتون بر اساس گاف مستقیم  را بهزیادي 
هاي توان در دستگاه]. از این مواد می2جلب کرده است [

و خورشیدي هاي ، سلول2هافوتونیکی، همچون تعدیل کننده
از اي نور بالا در محدوده گسترده با جذب 3هافوتوکاتالیست

تواند در کاربردهاي اپتوالکترونیک طول موج استفاده کرد که می
 ].4-3و فوتوولتائیک مفید باشد [

اپتوالکترونیکی هاي سازي دستگاهبه منظور طراحی و شبیه
 فیتوصو هاي دو بعدي TMDCساخته شده با هر یک از 

، به دانستن ثابت گذردهی الکتریکی ماده - هاي نورکنشبرهم
هاي ویژگی انیاتصال م ۀنقط] که 5مختلط آنها نیاز است [

 جادیاي و تئور یتجرب ،جذب و عبور و بازتاب فیطاپتیکی، 
روش مرسوم براي محاسبۀ ثابت گذردهی الکتریکی  کند.می

لورنتس  ، روشTMDCرساناي نیمهاي لایه مختلط تک
  ].6[ باشدمی

پذیر امکان 4در حالت معلق TMDCهاي لایه تهیۀ تک
شان باید در حضور زیرلایه اپتیکیهاي نیست؛ بنابراین ویژگی

متوالی، روي هاي دلیل بازتاب بررسی شود. وجود زیرلایه به
 به Siو  2SiOطور متداول از  به گذارد.جذب ساختار اثر می

شود استفاده می TMDCهاي لایه عنوان زیرلایه براي تک
، Siو 2SiOروي زیرلایه  TMDCهاي لایه- ]. تک9-7[

دهند. از آنجایی که رنگ این مختلفی را نشان میهاي رنگ
بسیار نازك (ضخامت چند دهم نانومتر) تحت هاي لایه تک

لایه و زیرلایه  تاثیر طیف بازتاب ساختار ترکیب شدة تک
 TMDCبر رنگ لایۀ ار زیادي هستند، زیرلایه تاثیر بسی

ها لایه گذارد و این ویژگی سبب شناسایی هرچه بهتر تکمی
  ].10شود [در ساختار می

                                                
1. Transition Metal Dichalcogenides (TMDC) 
2. Modulators 
3. Photocatalyst 
4. Suspended  

بر روي زیرلایه، میزان جذب ها لایه لایه نشانی این تک
فوتوولتاییک هاي دهد که در کاربريساختار را کاهش می

یی در دوتاهاي مناسب نیست. براي رفع این مشکل از زیرلایه
شود که لازم است ضخامت تجربی استفاده میهاي پژوهش

  بهینۀ لایۀ میانی تعیین شود.
در این مقاله با استفاده از گذردهی این مواد به روش 

] TMM] ،11، 5لورنتس، طیف جذب با روش ماتریس انتقال
شامل  TMDCهاي لایه آید. طیف جذب تکدست می به
2MoSe ،2WSe،2MoS  2وWS  با حضور زیرلایه

Si/2SiO 2مختلف لایۀ میانی هاي با ضخامتSiO  بررسی و
  شود.تاثیر مهم ضخامت زیرلایه میانی بر جذب نشان داده می

  
 تئوري

ها شامل TMDCلایه از  ساختار مورد بررسی، یک تک
2MoSe ،2WSe ،2MoS  2وWS  و زیرلایۀ دوتایی

Si/2SiO  2اسن که ضخامت لایۀSiO  متغیر است. نور
شود. صورت عمود از سمت هوا به ساختار تابانده می بهفرودي 

  این ساختار نشان داده شده است. 1در شکل 
  

و زیرلایۀ  TMDCلایه  ساختار مورد بررسی شامل تک. 1شکل 
دو  يبرا یسیو مغناط یکیالکتر دانیم يبردارها .Si/2SiOدوتایی 

  در شکل نشان داده شده است. TMو  TEقطبش 
 

صورت عمود از سمت هوا به ساختار تابانده  بهنور فرودي 
 دو براي مغناطیسی و الکتریکی میدان بردارهايشود. می

  .است شده داده نشان شکل در TM و TE قطبش
جذب ساختار بالا، با استفاده از روش ماتریس انتقال، 

TMMبه صورت موازي در راستاي ها آید. لایه، به دست می

                                                
5. Transfer Matrix Method (TMM) 
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میدان الکتریکی با  (j=1,2,3)ام jقرار دارند. در لایۀ  zمحور 
E�(z)  :رابطۀ = (a�e����� + b�e������)e��               (1) 

 zمولفۀ  ��kاست و  yدر جهت  بردار واحد ��eشود. داده می
علت تابش عمود نور، بردار  ام است که بهjبردار موج در محیط 

k�⃗است،  zموج تنها داراي مولفۀ  � = k�� = ��� N�  وN� 
ضریب شکست مختلط هر محیط است. مرز اول یعنی مرز بین 

شود. با اعمال فرض می z=0در  TMDCلایه  هوا و تک
شرایط مرزي، پیوستگی مولفه مماسی میدان الکتریکی و 

) از 3( Siزیر لایه  ) و1مغناطیسی، ضرایب میدان در لایۀ هوا (
  صورت زیر  به Mطریق ماتریس انتقال 

  �a�b�� = M �a�b��                                              (2) 

  
 در ساختار سه Mشوند که ماتریس یکدیگر مرتبط می به
  طبق رابطۀ اي لایه

  M = A × M���� × M���� × B                  (3) 
  

 ����B،M���� ،Mهاي آید که در آن ماتریسبه دست می
به ترتیب ماتریس عبور نور از مرز هوا به ساختار دوبعدي،  Aو 

، ماتریس انتشار TMDCلایه  در تک ماتریس انتشار موج
 2SiOو ماتریس عبور نور از مرز  2SiOدر زیرلایه میانی  موج
  است که به صورت  Siبه 
  B = � 1 1n� −n��                         

M���� = � cos(k�d�) i sin(k�d�)n�in�sin(k�d�) cos(k�d�) � 

 MSiO2 = � cos(kada) i sin(kada)nainasin(kada) cos(kada) �       
A = −12n� �−n�e����� −e�����−n�e���� e���� �         

)4(  
ترتیب ضریب  به �dو  �n� ،n�، dکه  ]11[ شودتعریف می
لایه  ضخامت تک، 2SiO، ضریب شکست Siشکست 
TMDC  2و ضخامت زیرلایه میانیSiO است. ضخامت تک 

ترتیب برابر  به 2WSو  2MoSe ،2WSe ،2MoSهاي لایه
]. گذردهی 5نانومتر است [ 618/0و  615/0، 649/0، 646/0

 ] به6با استفاده از روش لورنتس در مرجع [ TMDCمواد 
����ε  صورت دست آمده است که به = ε���� + iε����    )5        (                    

  
  

به ترتیب قسمت حقیقی و  imagεو  realεشود. نمایش داده می
موهومی ثابت گذردهی هستند. همچنین ضریب شکست 

  مختلط مواد با استفاده از رابطۀ 
  N(λ) = n + ik = �ε����(λ) )6    (                

  
  
ترتیب ضریب شکست و ضریب  به kو  nآید که دست می به

از  2SiOو  Siضریب شکست  شود.خاموشی ماده نامیده می
  گرفته شده است. ]13و12[ مرجع

  ضرایب فرنل به صورت  Mبا استفاده از ماتریس 
  r = − ������    )7    (                                                t = M�� + ���×(����)��� )8      (                             

  
  صورت آیند و بازتاب و عبور و جذب بهمیبه دست 

   R = |r|�                                T = ����� |t|�          )9       (                                     A = 1 − R − T                             
  شود.محاسبه می

  
  نتایج

نیاز است که  TMMاپتیکی در روش هاي براي یافتن ویژگی
 وابستگی ضریب شکست مختلط به طول موج دیده شود. به
همین علت وابستگی ضرایب شکست و خاموشی بر حسب 

و  2MoSe ،2WSe ،2MoSهاي لایه طول موج براي تک
2WS هاي د و براي لایه - 2الف تا  - 2ترتیب در شکل  به
2SiO  وSi  است. ب نشان داده شده - 3الف و  - 3در شکل   

عبور، بازتاب و جذب، تک  فیط ،یکیهاي اپتیژگیو
هوا  هیلا ریکه ز یحالت يبرا یعنیمعلق  TMDCهاي هیلا
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بازتاب در  زانیم. ]6[ نشان داده شده است 4باشد، در شکل 
 شیبا افزا جهیدر نت ؛صفر است بایتقر یطول موج مرئ ةکل باز

 یکیجذب اپت ی. با توجه به وابستگابدیجذب، عبور کاهش می
تک  imagεها و بزرگ بودن هیلا یگذرده یبه قسمت موهوم

نسبت به هوا، رفتار جذب ساختار تحت  یمرئ هیها در ناحهیلا
 ،TMDC ،imagεاي یهتک لا یردهگذ یقسمت موهوم ریتاث

هاي جذب کیپ د،یهاي تشدو در فرکانس ردیگقرار می
 .شودمشاهده می

 

 ) ضریب شکست تکn) و حقیقی (kقسمت موهومی ( .2شکل 
بر  2WSو د)  2MoS ، ج)2WSe، ب)2MoSeالف)  هايلایه

  حسب طول موج

با توجه به قوانین اسنل و بزرگ بودن ضریب شکست 
) نسبت به هوا، وجود زیرلایۀ تکی باعث Siو  2SiOزیرلایه (

کاهش جذب نسبت به حالت معلق (حالتی که زیرلایه هوا 
شود. این امر باعث کاهش تشخیص چند لایۀ ساختار باشد) می

داریم اي شود. در نتیجه نیاز به زیرلایهدر کارهاي تجربی می
لایه در  که باعث کاهش جذب نشود تا قدرت شناسایی تک

  ساختار از بین نرود. 
 

  
) ضریب شکست n) و حقیقی (kقسمت موهومی ( .3 شکل
  بر حسب طول موج Siو (ب)  2SiO (الف)هاي لایه

  
 1)، همان طور که در شکل Si/2SiOدر زیرلایۀ دوتایی (

 میانی متوالی در لایۀهاي علت بازتاب نشان داده شده است، به
2SiO، ۀلای به نور بازگشت TMDC منجر  و یافته افزایش

شود. در نتیجه براي داشتن به افزایش جذب در ساختار می
جذب بالا و تشخیص هرچه بهتر ماده در ساختار، استفاده از 

 به 2SiOتر از استفادة تواند مطلوبمی Si/2SiOزیرلایۀ 
عنوان زیرلایۀ تکی باشد. در ادامه با انتخاب چند ضخامت براي 
این لایه به بررسی تاثیر تغییر ضخامت آن در زیرلایۀ دوتایی 

Si/2SiO پردازیم.بر جذب کلی ساختار می  
هاي لایه ، طیف جذب هر یک از تک5در شکل 

2MoSe ،2WSe، 2MoS  2وWS  در حالت معلق و با حضور
، 50هاي مختلف ضخامت با Si/2SiOو  2SiOهاي زیرلایه

براي مقایسه  2SiOنانومتر براي لایۀ میانی  300، 100، 90
شود تغییر ، مشاهده می5با توجه به شکل  است. نشان داده شده

k 
k 

n 
n 

n 
n 

k 
k 
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یک عامل  Si/2SiOدر زیرلایۀ دوتایی  2SiOضخامت لایۀ 
تر است که مناستاي مهم در تغییر طیف جذب است. زیرلایه

میزان جذب نشده و روند کلی جذب را در ناحیۀ  باعث کاهش
طول موجی تغییر ندهد تا شناسایی ضخامت لایه با رنگ آن در 

 90شود که ضخامت مشاهده می ساختار دچار تغییري نشود.
نه تنها روند کلی طیف جذب (نسبت به  2SiOنانومتر لایۀ 

حالت معلق) را تغییر نداده بلکه باعث افزایش جذب در بعضی 
نانومتر  90نواحی طول موجی نیز شده است؛ در نتیجه ضخامت 

برتري دارد. در اکثر ها نسبت به سایر ضخامت 2SiOبراي لایۀ 
در  2SiOتجربی نیز از همین ضخامت براي لایۀ هاي پژوهش
 ].14-16[ شوداستفاده می Si/2SiOیۀ دوتایی زیرلا

  

  
، 2MoSeالف) هاي هیعبور، بازتاب و جذب تک لا فیط .4 شکل
 ]6[ بر حسب طول موج 2WSو د)  2MoS ، ج)2WSe ب)

  

  گیرينتیجهبحث و 
با روش  TMDCهاي لایه در این مقاله ثابت گذردهی تک

لورنتس محاسبه و طیف جذب ساختار با استفاده از روش 
 ، به دست آمد. طیف جذب تکTMMماتریس انتقال، 

و  2MoSe ،2WSe، 2MoSشامل  TMDCهاي لایه
2WS زیرلایه دوتایی  با حضورSi/2SiO هاي با ضخامت

بررسی شده است. ضخامت زیرلایه میانی  2SiOمختلف لایۀ 
)2SiOسزایی بر جذب و شناسایی این مواد دارد.  ) تاثیر به

روند کلی طیف جذب (نسبت  ،2SiOنانومتر لایۀ  90ضخامت 
به حالت معلق) را تغییر نداده و باعث افزایش جذب در بعضی 
نواحی طول موجی نیز شده است که این امر باعث تغییر نکردن 

تر چند طیف جذب ساختار بر اثر زیرلایه و تشخیص راحت
شود؛ در نتیجه این ضخامت براي بودن این مواد می ايلایه

برتري دارد که در اکثر ها نسبت به سایر ضخامت 2SiOلایۀ 
در  2SiOتجربی نیز از همین ضخامت براي لایۀ هاي پژوهش

  .شوداستفاده می Si/2SiOزیرلایۀ دوتایی 
  

  
بر طیف جذب  2SiOهاي مختلف لایۀ میانی اثر ضخامت .5شکل 
بر  2WS )و د 2MoS )، ج2WSe )، ب2MoSe )الفهاي لایه تک

 یتک ۀیرلایبر حسب طول موج. رنگ قرمز ز .حسب طول موج
2SiO با ضخامت  بترتی به یو نارنج یسبز، صورت ،یآب هايو رنگ

 ۀیرلایدر ز 2SiO یانیم ۀیلا ينانومتر برا 300و  100، 90، 50
 یمعلق مشک ۀلای جذب تک فیآن با ط ۀسیو مقا Si/2SiO ییدوتا

 رنگ.
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