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سبات -چکیده  ستفاده به محا سباتی کوانتومطور عمده با ا ستۀ محا شبه-از ب سو و روش  سپر سیل در چارچوب نظریۀ تابعی ا پتان

 از جذب که؛ شععودمی نتیمه چنین الکتریکدی تابع موهومی سععه  نمودار از چگالی و تقریب چگالی موضعععی انمام شععده اسعع   

و ماهی  فلزی  انرژی ندارد گاف C2Y مکسین نانو که اس  واقعی  این بیانگر امر این که اس  شده  شروع بسیار کوچک هایانرژی

شان میرا  شان میرژطیف اتلاف ان  دهدن سمونیک انرژی های تیزقله دهد کهی ن سین برای نانو پلا ستاهای  C2Y مک  zو   x، yدر را

و در  وجود دارد یانرژ اتلاف نیشععتریبهای مذکور یدر انرژ نیبنابرابدسعع  دمده اسعع   ول  الکترون 57/6و  73/6،  5/6ترتیب به

  میکند لیصفر م ریبه سم  مقاد یتابع اتلاف انرژ بالاتر یهایانرژ

 .های اپتیکیویژگی نظریۀ تابعی چگالی، مکسین، نانواتلاف انرژی، ماهیت فلزی،  تابع :واژه کلید

 

Ab-initio study of the optical properties nano-MXene of Yttrium 

Carbide (Y2C)  

Amir Aliakbari, Peiman Amiri, Hamdollah Salehi 

Department of Physics, Faculty of Science, Shahid Chamran University of Ahvaz, Ahvaz, Iran 

Amiraliakbari1369@gmail.com, amiri_physics@yahoo.com, salehi_h@scu.ac.ir 
Abstract- The calculations are mainly performed using the quantum-espresso calculation package and quasi-

potential method in density functional theory and local density approximation. The imaginary contribution 

diagram of the dielectric function follows; The absorption starts from tiny energies, which indicates that Y2C 
nano-MXene has no energy bandgap and shows the metallic nature. The energy loss spectrum shows that the sharp 

plasmonic energy peaks for Y2C nano-MXene in the x, y, and z directions are 6.5, 6.73, and 6.75 eV, respectively. 

Therefore, there is the most energy loss in the mentioned energies, and in higher energies, the energy loss function 

tends to zero values. 

Keywords: Energy loss function, Metallic nature, Nano-MXene, Density functional theory, Optical properties. 
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 مقدمه

بعدی حوزۀ مندی به ساختارهای دوهای اخیر علاقهدر سال

[. در میان مواد 1تحقیقاتی جدیدی را ایجاد کرده است ]

گونه مواد خانوادۀ جدیدی از این 1هادوبعدی، مکسین

مند هستند که برخلاف گرافین که فقط از عنصر کربن بهره

ها در مکسین است، از عناصر متعددی تشکیل شده است.

های نسل جدید، استفاده در باتریمختلف نظیر  هایحوزه

های ذخیرۀ سامانه ،الکترومغناطیسیهای ها، عایقخازنابر

های انرژی، تصفیه آب، حسگرهای گازی و دستگاه

فازهای مکس خانوادۀ بزرگی  .[2]کاربرد دارند  الکترونیکی

گانه گوشی سهعضو( با ساختار شش 70)با بیش از 

nn AXM 1  هستند که در آنM  نشان دهندۀ یک فلز

نمایانگر  Aو  {… ,M = Sc, Ti, V, Y, Zr}واسطه مانند 

،  Alیر( جدول تناوبی نظIIIA-IVA) 14و  13عناصر گروه 

Si ... است و  وX 1،2،3گر کربن یا نیتروژن و نیز نشان n= 

شوند این خاطر مکسین نامیده میاست. این مواد دوبعدی به

کنند از فازهای مکس تولید می 2کاریها را با کندهکه آن

کاری مطابق عنوان مثال فرمول شیمیایی این کندهکه به

2C3+ Ti 2H 2/3+  3HF = AlF3+  2AlC3Ti  خواهد بود

گردد که باز می 2011ها به سال تاریخچۀ مکسین [.3]

استادان علوم در  4و میشل بارسوم 3توسط یوری گوگوتسی

 مکسین 20کشف شد. تاکنون بیش از  "درکسل"دانشگاه 

 2AlC3Ti ،2011اند که در سال طور تجربی سنتز شدهبه

 انیج 2016در سال  [.3عنوان اولین مکسین سنتز شد ]به

دو بعدی ساختار  الکترونیهای فیزیکی و ویژگی 5هوا هو 

ساختار ( را در C2Y)ای ترکیب ایتریوم کاربید لایه

محاسبات در چارچوب با استفاده از اصول اولیه  هگزاگونال

آنها نشان دادند  ،دادندنظریۀ تابعی چگالی مورد بررسی قرار 

                                                             
 1MXenes 

 2etching 

 3Yury Gogotsi 

 4Michel W. Barsoum 

به  تواندیماست و  یفلز تیخاص یدارا C2Y هیکه تک لا

 یهایباتر یآند فعال برا کیو  یدیالکتر ۀماد کیعنوان 

 [.4] باشد میسد یۀبر پا یونی

 محاسبهروش 

طور عمده با استفاده از بستۀ محاسباتی محاسبات به

پتانسیل در چارچوب نظریۀ اسپرسو و روش شبه-کوانتوم

 نیدر ا [.5]انجام شده است  6(DFTتابعی چگالی )

 بیبا تقر 7(NC) بار پایسته یهالیپتانسمحاسبات از شبه

منظور به [.6] شده استاستفاده  8(LDA) موضعیچگالی 

 ییهمگرای مبنا نییبا تعشبکه تعداد نقاط  یساز نهیبه

انجام محاسبات خودسازگار پرداخته  ولت بهالکترون 01/0

 نقاطتعداد  های لازمسازیانجام بهینهپس از  شده است.

، انرژی 15×15×1برابر C2Y نانو مکسینبرای شبکه بهینه 

ریدبرگ و برای جلوگیری از برهم کنش با ساختار  70قطع 

آنگستروم برای هر دو  18مجاور یک لایه خلأ به اندازۀ 

بهینه شده برای شبکه  ثابت سامانه مورد استفاده قرار گرفت.

بوهر  c=56/17و  a=42/3ا ببرابر  ترتیببهترکیب مذکور 

ساختار  1شکل  .شده است نییتع ساختار هگزاگونال یبرا

در محاسبات  دهد.شان مین  C2Yن نانو مکسیبهینه را برای 

 اپتیکی از تقریب فاز تصادفی استفاده شده است.

 

 5Jianhua Hou 

6Density Function Theory (DFT)  

 7Norm Conserving 

 8Local Density Approximation 

]7Commented [T :خط پاورقی برای هر ستون چپ چین شود 
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 یهاکره. xz ۀدر صفح C2Y نینانو مکس ۀنیهبساختار  یجانب ینما: 1شکل 

 دهند.یکربن را نشان م یهازرد اتم یهاو کره ایتریوم یهااتم یخاکستر

 بحث و نتایج

که پاسخ  کیالکتریمواد، تابع د یکیخواص اپت یبررس یبرا

قرار  یاست، مورد بررس سیماده به امواج الکترومغناط

تابع مختلط است که به  کی کیالکتری. تابع دردیگیم

 :شودیم فیتعر ریصورت ز

(1)       21 i 

است. در  کیالکتریتابع د یقیقسمت حق 𝜀1(𝜔)که 

 یندهایو فرا شودیاست، امواج منتشر نم یکه  منف یاهیناح

تابع  یقسمت موهوم 𝜀2(𝜔)جذب و اتلاف غالب هستند. 

است.  ینوار نیب یاز گذارها یناش ماًیمستق کیالکترید

تابع  یو موهوم یقیحق یهاقسمت گیکرون-روابط کرامرز

 یکیاپت یهاو تمام ثابت کندیرا به هم مرتبط م کیالکترید

 [. 10ها به دست آورد]داده نیاز ا توانیرا م

(2)  
 







 




 



dP
0

22

2
1

2
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 ریصورت زبه کیالکتریتابع د یدر آن قسمت موهوم که

 :شودیداده م

(3)  
  







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
 



dP
0

22

1

2

2
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 نانو مکسینالکتریک دیتابع موهومی حقیقی و قسمت 

 C2Y فرودی در راستاهای  -بر حسب انرژی فوتونx، y   و

z گردد که مشاهده می  نشان داده شده است. 2 درشکل

ریشه های تابع دی الکتریک در  C2Y مکسین برای نانو

 تابع موهومی سهم نمودار از افتد.های پایین اتفاق میانرژی

 هایانرژی از جذب که؛ شودمی نتیجه چنین الکتریکدی

 این بیانگر امر این که است شده  شروع بسیار کوچک

 انرژی ندارد گاف مربوطه ساختار در ماده که است واقعیت

گاف  این نتایج و ماهیت فلزی ترکیب مذکور را تایید میکند.

-حالت و چگالی الکترونیدست آمده از ساختار نوارصفر به

. بزرگترین کندرا تأیید می (3)شکل   C2Y مکسین های نانو

کنش بیشتر است که معرف برهم yقله متعلق به راستای 

 الکترون با فوتون در این راستا است.

 

 

موهومی قسمت و )ب(  الکتریکتابع دی قسمت حقیقی)الف(  :2شکل 

 C2Y نینانو مکس الکتریکتابع دی

 

 C2Y مکسین نانو کل هایحالت و چگالی الکترونی ساختار نوار: 3شکل 
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متناسب با احتمال اتلاف انرژی در واحد طول ضریب اتلاف 

برای الکترون در حال عبور از محیط است. وجود قله در 

ی پلاسمونی شناخته عنوان قلهنمودار ضریب اتلاف به

های حجمی چگالی بار گر برانگیختگیشود که بیانمی

های عبوری است. در یک بلور امکان وجود چند الکترون

پلاسمونی است. بلندترین قله متناظر با پلاسمون ی قله

حجمی و بسامد متناظر با آن بسامد پلاسما نامگذاری 

الکتریک شود. تابع اتلاف انرژی به صورت زیر با تابع دیمی

 رابطه دارد:

(4) 
 

   




2
2

2
1

2)(


L 

دهد که تابع اتلاف انرژی با تابع این رابطه نشان می 

الکتریک رابطه معکوس دارد که بدین معناست که در دی

حقیقی و  قسمتهایی که تابع اتلاف دارای قله است بازه

 مقدار الکتریک مقادیر بسیار کوچکی دارند.موهومی تابع دی

در  C2Y مکسین برای نانو پلاسمون انرژی های تیزقله

ولت الکترون 75/6و  73/6 ، 5/6ترتیب به zو   x، yاستاهای ر

 نیشتریکه بهای مذکور یدر انرژ نیبنابرا .است بدست آمده

کم  اریبس ینوار نیوجود دارد، شدت انتقال ب یانرژ اتلاف

به سمت  یتابع اتلاف انرژآن بالاتر از  یهایاست و در انرژ

 میکند. لیصفر م ریمقاد

 

 C2Y مکسین نانواتلاف انرژی  طیف: 4شکل 

 

 گیرینتیمه

 یمحاسبات بستۀ از استفاده بامحاسبات در این مقاله 

 یۀدر چارچوب نظر لپتانسیاسپرسو و روش شبه-کوانتوم

انجام شده است . از  یموضع یچگال بیو تقر یچگال یتابع

 که شود؛می جهینت کالکتریینمودار سهم موهومی تابع د

 نیکوچک شروع  شده است که ا اریبس هایانرژی از جذب

 یگاف انرژ C2Y نیاست که نانو مکس تیواقع نیا انگریامر ب

 یاتلاف انرژ فی. طدهدیرا نشان م یفلز تیندارد و ماه

نانو  یبرا کیپلاسمون یانرژ زیت یهاکه قله دهدینشان م

و  73/6،  5/6 بترتیبه zو   x ،y یدر راستاها C2Y نیمکس

 هاییژدر انر نبنابرای. است آمده بدست ولتالکترون 75/6

 .وجود دارد یاتلاف انرژ نیشتریمذکور ب
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