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 دو مواد از خانواده یک ،مكسين هایلایهتک فتوکاتاليستی و ینور الكترونی، ساختاری، ویژگی یمحاسبه با ،مطالعه این در :چكيده
-تابعی از استفاده با را هالایهتک این ، 2CO2Zr و 2CO2Hf جمله از شان،برجسته ویژگی دليل به هانآ یگسترده کاربردهای با بعدی

 است. شده انجام (DFT) چگالی تابعی ینظریه از استفاده با محاسبات این دهيم.می قرار مقایسه مورد HSE06 و PBE-GGA های
 دو نانوساختارهای برای شبكه هایثابت که دهدمی نشان نتایج است. شده نهيبه لکام هاآن یاتم تيموقع و ساختارها نیا واحد سلول
 بر .است غيرمستقيم نوع از نانوساختارها این نواری گاف .است آنگستروم 3771/3 و 3592/3 ترتيب به 2CO2Zr و 2CO2Hf بعدی
 تابعی با همچنين .است ولتالكترون 89/0و 92/0 ترتيب هب PBE-GGA تابعی با هاآن نواری گاف مقدار آمده بدست اطلاعات اساس

 هيبریدی تابعی با که شودیم مشاهده .است ولتالكترون 72/1 و 75/1 ترتيب به آمده بدست نواری گاف ،HSE06 هيبریدی
HSE06، این ینور ویژگی سیبرر منظور به الكتریکدی تابع موهومی و حقيقی هایبخش .ابدی یم بهبود نواری گاف زانيم 
 برخوردار بالایی جذب از فرابنفش و مرئی مناطق در مطالعه مورد مواد که دهندمی نشان محاسبات است. شده محاسبه ساختارها

 آب شكافت فرایند در مناسب فتوکاتاليست عنوان به توانندمی بعدی دو نانوساختارهای این که دهدمی نشان آمده بدست نتایج هستند.
 گيرند. قرار استفاده مورد

 دو نانوساختارهای ،(DFT) چگالی تابعی ینظریه فتوکاتاليست، ی،نور ویژگی الكترونی، ویژگی ساختاری، ویژگی :کليدی واژگان 
 بعدی.
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  مقدمه -1

 منابع به همچنان هاانسان روزمره هایفعاليت امروز، دنيای در
 ملل سازمان اساس، این بر .]1-4[ است وابسته سنتی انرژی
 پيشنهاد را صرفه به مقرون و پاک انرژی بودن دسترس در متحد
 منابع دنبال به که است ضروری بسيار بنابراین، .]5[ است کرده
 بتوانيم تا باشيم است، و تميز تجدیدپذیر، که انرژی دیگر

 انرژی ببریم. بين از سنتی انرژی منابع به را مانوابستگی
 و بالا حرارتی ارزش جمله از بسياری مزایای دارای هيدروژن
 مكانيسم یتوسعه با .]4[ است زیستمحيط از حفاظت

 فتوکاتاليستی مواد یافتن آب، شكافت فرایند برای فتوکاتاليستی
 تبدیل توجه اصلی کانون به فرایند این برای کارآمد بسيار و جدید
 توانمی را بسياری بعدی دو نانوساختارهای اینرو، از است. شده

 نظر در آب شكافت فرایند برای ناسبم فتوکاتاليست عنوان به
 .]7،6[ گرفت

 در ایگسترده مطالعات و 2004 سال در گرافين کشف از پس
 (2D) بعدی دو مواد دیگر ،]8-10[ آن انگيزشگفت ویژگی مورد
-نيمه و مونوچالكوجنایدزها انتقالی، فلز چالكوجنایدزهایدی مانند

 و تئوری ایهزمينه در بسياری عنصری تک بعدی دو رساناهای
 این، بر علاوه اند.گرفته قرار توجه مورد جهان سرتاسر در تجربی

 به ها( MXene) بعدی دو انتقالی فلز هایکربنيت و کاربيدها
 اندکرده جلب خود به را زیادی توجه جذابشان هایویژگی دليل

-می ساخته MAX فاز از ها MXene کلی طور به .]19-11[

 یک :M )که nAXn+1M شيميایی فرمول با MAX فاز شوند.
 اتم :X و 14 یا 13 هایگروه از عنصر یک :A اوليه، انتقالی فلز

 اصلی ماده ،]21،20[ (است n=1,2,3,4 که نيتروژن یا کربن
 فرایند از بعد A هایاتم که هستند ها MXene یدهنده تشكيل

 نسبتاً پيوندهای زیرا شوند،می جدا MAX فاز از برداریلایه
 منجر نهایت در که دارد وجود X-M با مقایسه در A-M ضعيف

 که چندلایه یا لایهتک ساختارهای از ایمجموعه یک به
MXene 22-24[ شوندمی دارند، نام[.  

 کاربردهای به توانمی ها MXene توجه قابل ویژگی مورد در
 است، شده ارائه پژوهشگران از بسياری توسط که ایگسترده

 انرژی ذخيره در ها MXene یاوليه ربردهایکا کرد. اشاره
 هاابرخازن و گوگرد-ليتيوم هایباتری یون،-سدیم هایباتری

 عنوان به توانندمی هاآن این، بر علاوه .]25-28[ است
 هایآلودگی بردن بين از و آب شكافت فرایند برای فتوکاتاليست

-32[ وندش استفاده نيز گاز سنسورهای و زیستی حسگرهای آب،
 توانمی ،MXene نانوساختار توجه قابل کاربردهای دیگر از .]29
 اسپينترونيک وسایل ورها،کاتاليست الكترونيک، اپتوالكترونيک، به
 .]33-39[ کرد اشاره الكتروشيميایی انرژی سازیذخيره مواد و

 اتمی هایلایه وجود دليل به لایهتک MXene نانوساختار
(2n+1،) بالاتر الاستيک ثابت مانند گوناگونی عیجم هایویژگی 
(11c) فاز حجم به نسبت MAX از بيشتری خمشی استحكام و 

 ها MXene مورد در گذشته مطالعات .] 41،40،20[ دارد گرافين
-می نشان خود از فلزی خاصيت مواد گونهاین که دهدمی نشان

 و تئوری محاسبات اینرو، از هستند. نواری گاف فاقد و دهند
 با ها MXene دهدمی نشان که است شده انجام بسياری ربیتج

-نيمه به فلز از توانندمی OH و O، F، Cl توسط شدن دارعامل

 دو نانوساختارهای از نوع این بنابراین، .]42[ شوند تبدیل رسانا
 برای فتوکاتاليست عنوان به مناسبی هایگزینه ميتوان را بعدی
 گرفت. نظر در آب شكافت فرایند

 عناصر به ها MXene ویژگی شده، انجام هایگزارش اساس بر
 دارند، بستگی سطحی عاملی هایگروه و M برای شده انتخاب

 از گونهاین ینور و الكترونی ویژگی از بسياری بر  هاآن زیرا
 روی بر مطالعات حاضر حال در گذارند.می تاثير نانوساختارها

 به رساناها،نيمه خصوصاً جامد، مواد ینور و الكترونی ویژگی
 شده گرفته نظر در تحقيقاتی مباحث ترینمهم از یكی عنوان
 کردن دارعامل بر علاوه که است مشهود کاملاً .]44،43[ است

MXene تابعی از شده انتخاب تابعی تغيير با توانمی ها -GGA

PBE هيبریدی تابعی به HSE06 جمله از الكترونی خصوصيات 
 .]7،6[ بخشيد بهبود را نواری گاف

 یک شتاب که است ایمرحله چند فرایند یک کاتاليستفتو اساساً،
 آنجائيكه از شود.می درگير ورکاتاليست یک حضور در نوری واکنش

 به دو هر خوشبختانه که است آب و خورشيد نور شامل فرایند این
 روش این دليل همين به هستند، ناپذیرپایان و دارند وجود فراوانی

 قرار جهان سرتاسر در بسياری توجه مورد گذشته قرن نيم طی
 تقاضای پاسخگوی که دارد را پتانسيل این زیرا است. گرفته
 ایگلخانه گازهای انتشار کاهش و رشد حال در انرژی جهانی

 واکنش نيم دو شامل فتوکاتاليستی آب شكافت اساساً، .]45[ باشد



   

 94 تابستان 1401| شماره 2 |سال نهم  

 

 ظرفيت نوار در که اکسيژن تشكيل برای آب اکسایش است:
 در که هيدروژن تشكيل برای هاپروتون کاهش و افتدمی اتفاق
 نواری گاف انرژی که شرط این با افتدمی اتفاق رسانش نوار

 باشد. ولتالكترون 23/1 از بيشتر فتوکاتاليست
 به ميتوان MXene نوع از بعدی دو نانوساختارهای جمله از
C2Ti اتم کردن دوپ از بعد کرد. اشاره Ti نانوساختار در C2Ti 
 به O اتم با آن کردن دارعامل سپس و Zr و Hf هایاتم با

 این آید.می وجود به 2CO2Zr و 2CO2Hf نانوساختار دو ترتيب
 و فيزیكی پایداری مناسب، نواری گاف دارای نانوساختار دو

 رسانانيمه هایفتوکاتاليست عنوان به که دارند خوبی شيميایی
 بر ما تحقيق بنابراین، .هستند مناسب آب شكافت ایندفر برای

 .است 2CO2Zr و 2CO2Hf نانوساختار دو این اساس
 است، مرئی نور یگستره در خورشيد نور انرژی بيشتر که آنجا از

 کاربردهای در نانوساختارها اینگونه بازدهی افزایش برای بنابراین
 گستره در هاترکيب این نواری گاف که است لازم فتوکاتاليستی

 هایگاف چون بنابراین باشد. eV2 حدود یعنی مرئی نور انرژی
 از کمتر PBE-GGA تابعی با مطالعه مورد نانوساختارهای نواری
 برای را محاسبات دليل همين به است، نياز مورد مقدار

 انجام نيز HSE06 هيبریدی تابعی با نظر مورد نانوساختارهای
 نانوساختارهای این بودن برای لازم شرط حالت ینا در که دادیم

  شود.می مهيا مرئی نور انرژی گستره در بعدی دو
 ترهزینهکم محاسباتی، هایروش با جدید ساختارهای جستجوی

 برای محاسباتی هایروش بين در است. تجربی هایروش از
 محاسباتی لحاظ از ساکن به ابتدا هایروش ساختار، جستجوی

 نواری، گاف یمحاسبه برای ساده روشی بنابراین هستند. ینهپرهز
 به ابتدا هایروش در است. ساکن به ابتدا هایروش از استفاده
 هایتابعی از استفاده چگالی، تابعی ینظریه یپایه بر ساکن
 نيمه و (]LDA ]46 تقریب )مثل موضعی همبستگی-تبادلی

 در (]PBE-GGA ]47 یافتهتعميم شيب تقریب )مثل موضعی
 حد تا گاف که شودمی باعث رساناهانيم نواری گاف یمحاسبه
-تابعی از استفاده .]7،6[ آید دستبه تجربی مقدار از کمتر زیادی

 هاآن در که ]49[ HSE06 و ]PBE0 ]48 مثل هيبریدی های
 GGA یا LDA تابعی با فوک-هارتری غيرموضعی تبادلی
 شده کنشبرهم خود انرژی ایخط کاهش باعث شوند،می ترکيب

 هزینه ولی شود،می منجر نواری گاف تردقيق مقادیر به و
 .]7،6[ بالاست بسيار هاتابعی این از استفاده محاسباتی

 شده انجام زیادی هایزمينه در متفاوت هایتابعی بين یمقایسه
 Li جاهایتهی پایداری 3LiNbO ترکيب در همكاران و لی است.

 یمحاسبه با HSE06 و PBE تابعی دو یوسيله به را Nb و
 تابعی دو این که اندداده نشان و کرده بررسی تشكيل انرژی
 کنندمی بينیپيش جاهاتهی برای را متفاوتی پایداری ترتيب

 باز باعث کار این در HSE06 تابعی از استفاده ،همچنين .]7،6[
 باز .است شده eV2 حدود اندازه به 3LiNbO نواری گاف شدن
 در GGA به نسبت هيبریدی هایتابعی در نواری گاف شدن

  است. شده شناخته موضوعی و شده ارائه مقالات از بسياری
 ساختار نانو دو ینور و الكترونی ساختاری، ویژگی مطالعه، این در

2CO2Hf 2 وCO2Zr مورد اوليه اصول محاسبات از استفاده با 
 استفاده با نانوساختارها این نیالكترو ویژگی گيرد.می قرار بررسی

-می قرار محاسبه مورد HSE06 و PBE-GGA تابعی دو هر از

 نتایج سپس گيرد.می صورت تابع دو این بين ایمقایسه و گيرد
 فتوکاتاليست یافتن منظور به تابعی دو هر از استفاده با محاسبات

 این برای لازم شرایط داشتن با آب شكافت فرایند برای مناسب
 شوند.می مقایسه یكدیگر با شد، اشاره آن به بالا در که فرایند

 محاسباتی روش -2

 با (DFT) چگالی تابعی ینظریه چارچوب در محاسبات تمام
 است. شده انجام ]VASP ]51،50 محاسباتی کد از استفاده

VASP هایسازیشبيه انجام برای سازیشبيه بسته یک 
 با ساکن به ابتدا وانتومیک مكانيک (MD) مولكولی دیناميک
 روش است. موج صفحه پایه مجموعه و هاپتانسيلشبه از استفاده

 )دمای محلی چگالی تقریب اساس بر VASP کد در رفته بكار
 از دقيق ارزیابی یک و متغير مقدار عنوان به آزاد انرژی با محدود(

 مولكولی دیناميک از زمانی مرحله هر در الكترونی پایه حالت
 یاندازه پيوندها، طول محاسبات، دقت بردن بالا منظور به ت.اس

 واهلش برای است. شده بهينه نيز واحد سلول ،همچنين و زوایا
 در هاالكترون همبستگی-تبادلی انرژی از نظر مورد ساختارهای

 ]48[ PBE توسط که ]47[ (GGA) یافتهتعميم گرادیان تقریب
 شده انجام محاسبات آنجائيكه از است. شده استفاده گردیده، ارائه

 برای نواری گاف مقدار حداقل PBE-GGA تابعی توسط
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 را آب شكافت فرایند انجام منظور به نظر مورد هایفتوکاتاليست
 ]HSE06 ]49 هيبریدی تابعی با محاسبات ،بنابراین دهد،نمی
 فرایند انجام برای مناسب فتوکاليست بتوان تا شودمی انجام نيز

 ]52[ پک-منخورست بندیمش کرد. شناسایی را آب شكافت
 محاسبات انجام برای بریلوئن یمنطقه از بردارینمونه برای

 و 12×12×1 نقاط با ترتيب به ینور و الكترونی ساختاری،
 معيار است. شده گرفته نظر در واحد سلول برای 13×13×1

 10-6 سازگار خود حل چرخه فرایند خاتمه برای انرژی همگرایی
 فرایند است. شده گرفته نظر در واحد سلول در ولتالكترون

 از کمتر به اتم هر در نيرو حداکثر کهزمانی تا سازیبهينه

/eV A


 کنشبرهم حذف منظور به یابد.می ادامه برسد، 005/0
-لایه بين عمودی یفاصله مجاور، یكه سلول دو در هالایه بين

A مجاور یكه سلول دو در مجاور های


 z محور جهت در 20
 بررسی دمور ]VESTA ]53 کد توسط اتمی ساختارهای .است
 است. گرفته قرار

 بحث و نتایج -3

 3-1- ویژگی ساختاری و الكترونی

 از بعد 2CO2Zr و 2CO2Hf بعدی دو هایلایهتک پيكربندی
 نشان 1 شكل در جانبی و بالا دید دو از یسازنهبهي بهی عمل
 دو هر شود،می مشاهده 1 شكل در که همانطور ت.سا  شده داده

 و هستند MXene نوع از شده گرفته نظر در دوبعدی ساختار
 پيكربندی و است وجهیشش هانآ  یدهنده تشكيل یشبكه

 هایاتم شود،می مشاهده 1 شكل در  که همانطور دارند. یكسانی
 6 یشبكه یک تشكيل و نداشده احاطه  M اتم 6 با که کربنی
 هایلایه با که ای M هایاتم از لایه دو بين دهند،می را ضلعی
                          نیا اند.شده چساندوی شوند،می هالوژنه طرف هر در اکسيژن اتمی
 در شده گزارش جینتا با نجایا در شده ینيبشيپ یساختارها این
 شبكه پارامترهای .]55،54،15،6[  است منطبق پيشين عاتمطال

 و 2CO2Zr و 2CO2Hf بعدی دو هایلایهتک شده بهينه
 شده نوشته خلاصه صورت به 1 جدول در ندپيو طول ،نينهمچ
 دیگر نتایج با بالایی بسيار توافق در آمده بدست تایجن است.

 [.56،15،54،5[ است زمينه این در هاپژوهش

 

 

 .جانبی دید زاویه (ب) و بالا از ددی زاویه (الف) ،2CO2Zr و 2CO2Hf نانوساختارهای برای شده بهينه ساختار وارهرحط نمایش :1 شكل
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 بر حسب آنگستروم. Zr2CO2و  Hf2CO2ثابت شبكه و طول پيوند برای نانوساختارهای  :1جدول 

Zr2CO2 Hf2CO2 Structure (2D) 

3771/3 3592/3 ) (This work)a=b ( 

307/3 266/3 ) (Others.) (ref. 6)a=b ( 

44/3 41/3 M1-M2 

36/2 34/2 M1-C 

46/2 49/2 M2-C 

15/2 13/2 M1-O1 

19/2 14/2 M2-O2 

89/0 92/0 GGA-PBE: Eg (eV) 

72/1 75/1 HSE06: Eg (eV) 

 

 ساختار نانوساختار، هر برای مناسب شبكه ثابت یافتن منظور به
 .کردیم سازیبهينه متفاوت هایشبكه ثابت ازای به را نظر مورد
 مورد ساختار به مربوط هایخروجی از سازی،بهينه عمل از پس
 بر انرژی نمودار .آوردیم دست به را مربوط کل انرژی و حجم نظر

 دو هر برای ،2 شكل در آن شده برازش نمودار و حجم حسب
 به 2 شكل در که همانطور .است شده داده نشان نانوساختار

 سوم مرتبه یعادلهم با انرژی و حجم مقادیر شود،می دیده وضوح
 و آن مشتق و حجمی مدول و برازش [56] مورناگان-بيرخ

 به مقادیر این .دش محاسبه فاز دو هر برای پذیریتراکم همچنين
 دیگران توسط شده گزارش نظری و تجربی متناظر نتایج همراه

 شده محاسبه مقادیر جدول به توجه با .است شده ارائه 1 جدول در
 .است توافق در دیگران نتایج با کار این در

 

 .مورناگان-بيرخ شده برازش نمودار و (ب) و (الف) نانوساختارهای برای حجم حسب بر انرژی نمودار :2 شكل

 

 کاربرد و مواد یمطالعه برای قدرتمند ابزاری الكترونی نوار ساختار
 ینور خصوصيات حقيقت در .است رسانانيم صنعت در هاآن

 به شود،می گذاشته نمایش به مواد از استفاده با که ایبرجسته
 نوار ساختار ،(ب و الف) 2 شكل .است هاآن نواری گاف دليل

 نشان PBE-GGA تابعی با را بعدی دو ساختار دو هر الكترونی
 مشخص واضح کامل طور به 2 شكل در که همانطور .دهدمی

 در همطالع مورد MXene دو هر الكترونی نوار ساختار است،
 یمنطقه نخستين در (G K M G) بالا تقارن با هایجهت امتداد
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 دو لایهتک دو هر نتایج، به توجه با .است شده محاسبه بریلوئن
 نواری گاف که هستند مستقيم غير نواری گاف با رسانانيم بعدی

 هایروش در پبشين که همانطور .است M تا G از هاآن
 و PBE-GGA روش دو هر از است، شده ذکر محاسباتی
HSE06 با .شودمی استفاده نواری گاف مقدار آوردن بدست برای 

 نواری گاف مقدار PBE-GGA تابعی اینكه به توجه با حال، این
 در کنشبرهم خطای دليل به تواندمی این که دهدمی کم بسيار را

 HSE06 یهيبرید تابعی که رودمی انتظار باشد، تبادلی تابعی

بهبود  GGA-PBEگاف نواری را در مقایسه با تابعی میزان 

با نتایج تجربی در مطالعات گذشته  که این امر کامل بخشد

دهد . نتایج محاسبات نشان می]61،60،15،6 [ سازگار است

با تابعی  Zr2CO2و  Hf2CO2های دو بعدی لایهکه تک

GGA-PBEو  92/0های نواری رسانا با گاف، به ترتیب نیم

 .هستندولت الکترون 89/0
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-GGAهای )الف( با تابعی Zr2CO2، و نانوساختار دو بعدی HSE06و )ب(  GGA-PBEهای )الف( با تابعی Hf2CO2: نمودار ساختار نواری برای نانوساختار دو بعدی 3شكل 

PBE  )و )بHSE06. 
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 .Zr2CO2و )ب(  Hf2CO2برای نانوساختارهای دو بعدی )الف(  HSE06و  GGA-PBE هایهای کل با تابعی: طيف چگالی حالت4شكل 
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 .Zr2CO2و )ب(  Hf2CO2برای نانوساختارهای دو بعدی )الف(  HSE06و  GGA-PBEهای : چگالی حالات جزئی با تابعی5شكل 

 ینور ویژگی -3-2

 بعدی دو ایه MXene شد، بحث پيشين بخش در که همانطور

2CO2Hf 2 وCO2Zr دارند، که مناسبی نواری گاف به توجه با 
-می محسوب اپتوالكترونی هایدستگاه در ایکننده اميدوار مواد

 بعدی دو مواد گونهاین ینور ویژگی یمطالعه بنابراین، .شوند
 از ی،نور ویژگی یمطالعه برای .رسدمی نظر به ضروری بسيار
 ميدان یک به سيستم پاسخ که شودمی ستفادها الكتریکدی تابع

 بخش دو از زیر یمعادله صورت به و است خارجی الكتریكی
  :است شده تشكيل موهومی و حقيقی

   (1)                 ( ) ( ) ( ),       

)) الكتریکدی تابع موهومی بخش یمحاسبه برای که ) ) 
 :شودمی استفاده (RPA) تصادفی ازف تقریب از

(2)        



2 3
2

2 2 3
,

4 2
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(2 )
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e d k
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 (ik) شده اشغال حالات دو هر مابين ی،نور نواری بين گذارهای

 ترتيب به f و  i اینجا در .[57] است (fk) نشده اشغال و

 و دهند،می نمایش را نهایی و اوليه هایحالت
k

iE مقدارویژه 

 است،
k

if و دهدمی نشان را فرمی توزیع Pمولفه تكانه عملگر-

 حقيقی بخش ،3 یمعادله به توجه با این، بر علاوه .است  ی

)) الكتریکدی تابع ) ) روابط از استفاده با توانمی را 
 :[58] آورد بدست کرونيگ-کرامرز

(3)      
2 20

2 ( )
( ) Pr. ( ),

( ) ( )
d






  
   

  

  
  

  

 نوری ویژگی .است  روی بر انتگرال اصلی مقدار Pr جائيكه



   

 101 تابستان 1401| شماره 2 |سال نهم  

 

 ضریب و جذب ضریب موشی،خا ضریب شكست، ضریب مانند
 الكتریکدی تابع موهومی و حقيقی قسمت اساسبر انعكاس
 .[59]شوندمی محاسبه

-تک برای الكتریکدی تابع حقيقی بخش نتایج کلی حالت در

 داده نشان وضوح به 6 شكل در 2CO2Zr و 2CO2Hf هایلایه
 هر برای را الكتریکدی تابع حقيقی بخش ،7 شكل .تاس شده

 این در .دهدمی نشان z و x راستای دو در شده ذکر نانوساختار دو

 نشان را الكتریكی ميدان قطبش راستای z و x هایاندیس شكل
 از ساختارها این که شودمی مشاهده شكل به توجه با .دهندمی
 خود از متفاوت تاهایراس در ناهمسانگردی رفتارهای نوری نظر

 صفر، انرژی در الكتریکدی تابع حقيقی قسمت .دهندمی نشان
 افزایش با .دهدمی بدست را استاتيک الكتریکدی ثابت

)انرژی، )  مقدار .یابدمی کاهش ( )  دو هر برای 
  .است صفر از بزرگتر 2CO2Zr و 2CO2Hf بعدی دو نانوساختار

 

 .Zr2CO2و  Hf2CO2 بعدی دوالكتریک برای نانوساختارهای : بخش حقيقی تابع دی6شكل 
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 .z (ب) و x (الف) الكتریكی ميدان قطبش راستاهای در 2CO2Zr و 2CO2Hf بعدی دو نانوساختارهای برای الكتریکدی تابع حقيقی بخش :7 شكل

 که هاستالكترون گذار نمایانگر الكتریکدی تابع موهومی قسمت
 جذب ویژگی .هستند نواریبين و نواریدرون گذارهای شامل

 بخش اساس بر توانمی را MXene بعدی دو ساختارهای ینور
 .کرد تحليل و تجزیه الكتریکدی تابع یشده محاسبه موهومی

 دو برای الكتریکدی تابع موهومی بخش کلی حالت در
 شده داده نشان 8 شكل در 2CO2Zr و 2CO2Hf ساختارنانو

 ینور رفتار کنيد،می مشاهده شكل این در که همانطور .است
-می دیده .است متفاوت همدیگر با نانوساختار دو این به مربوط

 بزرگی نسبتاً هایپيک دارای بعدی دو نانوساختار دو این که شود
 و هستند نواری بين گذار گرنمایان که هستند پایين هایانرژی در
 سهم .شودمی یكنواخت و کم وخيزهاافت ميزان انرژی افزایش با

 و 2CO2Hf نانوساختار دو برای الكتریکدی تابع موهومی

2CO2Zr راستای دو در x و z داده نشان وضوح به 9 شكل در 
 برای کنيد،می مشاهده 9 شكل در که همانطور .است شده

2CO2Zr، Im و 2CO2Hf ساختارهای ( )x هایپيک دارای 
 بين گذار نمایانگر که هستند پایين هایانرژی در بزرگی نسبتاً
 در یابد.می کاهش هاآن مقادیر انرژی، افزایش با و هستند نواری

Imشده، ذکر ساختار دو هر ( )z  3 از کمتر هایانرژی در 
 انرژی افزایش با و هستند کوچكتری پيک اراید ولتالكترون

 رساناهانيمه در طرفی از .شوندمی کمتر خيزها و افت فوتون
 و کنند ایجاد گذاری انرژی حالت دو بين توانندمی هاالكترون

 رسانش نوار بين ما گذارها اصل، در .کنند نابود یا خلق را هافوتون
 هستند، فعال نوری نظر زا (نواری بين گذارهای) ظرفيت نوار و

 ظرفيت نوار و مانند s هایحالت از عموماً ترپایين رسانش نوار زیرا
 .شوندمی تشكيل مانند p هایحالت از بالاتر

 فتوکاتاليستی رفتار درک منظور به گذشته هایبخش در      
 هاآن کاربرد منظور به پژوهش این در مطالعه مورد هایمكسين

 جمله از هاآن ذاتی ویژگی از بسياری آب، شكافت فرایند در
 .کردیم محاسبه را هاآن نوری و الكترونی ساختاری، ویژگی

 تابعی با هم و PBE-GGA تابعی با هم را محاسبات یتمام
 امر این گویای محاسبات نتایج دادیم. انجام HSE06 هيبریدی

 این در مطالعه مورد هایمكسين بتوانيم اینكه برای که بود
 بایستی بگيریم، نظر در مناسب فتوکاتاليست عنوان به را پژوهش

 کنیم. استفاده HSE06 هيبریدی تابعی محاسبات نتایج از
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 حاضر، پژوهش از آمده دست به نتایج اعتبارسنجی برای سرانجام
 با .کردیم استفاده گذشته مطالعات تجربی و نظری هایتحليل از

 گذشته مطالعات در تجربی نتایج با ما اسباتمح نتایج یمقایسه

 تابعی نيز تجربی هایگفته طبق که یافتيم دست حقيقت این به
 بعدی دو نانوساختارهای نواری گاف بهبود در HSE06 هيبریدی
].61،60،6[ دارد تأثيرگذاری نقش کامل مكسين

 

 
 .Zr2CO2و  Hf2CO2و بعدی الكتریک برای نانوساختارهای د: بخش موهومی تابع دی8شكل 

 
 .zو )ب(  xدر راستاهای قطبش ميدان الكتریكی )الف(  Zr2CO2و  Hf2CO2الكتریک برای نانوساختارهای دو بعدی : بخش موهومی تابع دی9شكل 
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 .zEو  xE: نقاط پيک محاسبه شده در دو جهت 2جدول 

Zr2CO2 Hf2CO2 Structure 

37/1 99/1 x)Real (E 

74/2 ،91/0 14/1 z)Real (E 

82/1 28/2 x)Imaginary (E 

37/1 42/1 z)Imaginary (E 
 

  گيری نتيجه -4

های دو بعدی لایهی تکنورالكترونی و  ویژگیبه منظور بررسی 

Hf2CO2  وZr2CO2 از محاسبا( ت نظریه تابعی چگالیDFT )

های دو بعدی لایهرسانایی برای تکاستفاده شد. رفتار نيمه

Hf2CO2  وZr2CO2  و  75/1با گاف نواری غيرمستقيم به ترتيب

الكترون ولت بدست آمد. با توجه به چگالی حالات جزئی  72/1

های نوار ظرفيت ای را در حالتنقش عمده dهای الكترونی، حالت

و  sهای سطح فرمی با یک همپوشانی کوچک با اوربيتال نزدیک

p الكتریک های حقيقی و موهومی تابع دیکنند. بخشبازی می

محاسبه شد.  Zr2CO2و  Hf2CO2های دو بعدی لایهبرای تک

توافق بسيار بالایی مابين جذب و گاف نواری مواد وجود دارد. 

-لایهی تکالكتریک براماکزیمم پيک بخش موهومی تابع دی

های طيفی گسترهدر  Zr2CO2و  Hf2CO2های دو بعدی 

دهد که ماورابنفش و مرئی قابل مشاهده است. نتایج نشان می

های جذبی برای تمامی ساختارها در نواحی ماورابنفش و پيک

ی محاسبه شده حاکی از آن نورمرئی وجود دارد. نتایج الكترونی و 

توانند می Zr2CO2و  Hf2CO2های دو بعدی لایهاست که تک

به عنوان مواد اميدوارکننده برای فرایند شكافت آب در نظر گرفته 

 شوند.
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Abstract: In this paper, the structural, electronic, optical, and photocatalytic properties of MXene monolayers 

are studied. MXenes are a new class of two-dimensional (2D) transition metal carbides and nitrides with the 

chemical formula Mn+1Xn (M = Sc, Ti, V, Cr, Zr, Nb, Mo, Hf, Ta; X = C, N; n = 1–3) that etching MAX phases 

have recently synthesized. We study Hf2CO2 and Zr2CO2 nanostructures, comparing them with the GGA-PBE 

and HSE06 functionals. These calculations were performed using density functional theory (DFT). The unit cell 

of these structures and their atomic positions are fully optimized. The results show that the lattice constants for 

two-dimensional nanostructures Hf2CO2 and Zr2CO2 are 3.3592 and 3.3771 angstroms, respectively. The band 

gap of these nanostructures is of the indirect type. Based on the information obtained, their band gap values with 

GGA-PBE functional are 0.92 and 0.89 eV, respectively. The results of calculations with HSE06 hybrid 

functional show that both Hf2CO2 and Zr2CO2 nanostructures are semiconductors with band gaps of 1.75 and 

1.72 eV. It can be seen that with an HSE06 hybrid functional, the amount of band gap improves. The real and 

imaginary parts of the dielectric function have been calculated to investigate the optical properties of these 

structures. In addition, the studied materials have high absorption in visible and ultraviolet regions. The obtained 

results show that these nanostructures may apply in designing optoelectronic devices. 

 


