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Abstract 
As a new family of 2D materials, transition metal carbides and nitrides (MXenes) have attracted 

growing attention in recent years due to their widespread potential applications. In this study, the 

electronic structures and optical properties of MXenes M2CF2 (M=Y, Lu) have been investigated 

using density functional theory (DFT) calculations. Based on the results, the Y2CF2 (Lu2CF2) 

monolayer is a semiconductor with indirect bandgap of 1.67 eV (1.42 eV). Comparing the 

electronic bandgap of Y2CF2 and Y2CCl2 demonstrates the dependency of electronic and optical 

properties of these materials to the surface termination taking place during the experimental 

preparation of MXenes. To study the optical properties, the real and imaginary parts of the 

dielectric function was calculated. According to the results, there is a remarkable absorption in 

the ultraviolet and visible regions that they have better absorption compared to that of BP, MoS2 

and Sc2CO2 monolayer compositions in the visible region. We have also considered electron 

energy loss function, refractive index and optical conductivity of the structures. All obtained 

results express that M2CF2 (M=Y, Lu) monolayers are good candidates for electronic, 

optoelectronic and solar energy applications. 
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  الکترونی و اپتیکی ساختار خواص  

  Lu) (M=Y, 2CF2M دو بعدي هايمکسین
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گسترده در  ةبالقو يکاربردها لیدل) بهMXenes( دهایتریو ن دهایکاربی ، فلزات انتقالدو بعدياز مواد  دیجد ةخانواد کیعنوان به
                 در این مطالعه، ساختارهاي الکترونی و خواص اپتیکی مکسین. اندخود جلب کردهرا به زیاديتوجه  ریاخ يهاسال
Lu) M=Y, (2CF2M 2 ۀتک لایتابعی چگالی بررسی شده است.  ۀنظری با استفاده ازCF2)Y2CF2(Lu رسانا با گاف نواري نیم

، وابستگی خواص الکترونی 2CCl2Y و 2CF2Y دو تک لایۀ مقایسه گاف نواري با ) است.eV 671 )eV 421 ۀغیرمستقیم از مرتب
 ۀمطالع براي شود.مشاهده می دهد،ها رخ میمکسین ، که در فرآیند ساختو متقابلاً خواص اپتیکی این ترکیبات به خاتمۀ سطح

 قابل ذبجاین ترکیبات  دست آمده،محاسبه شد. براساس نتایج به الکتریکتابع ديخواص اپتیکی، بخش حقیقی و موهومی 
در داراي جذب بهتري  2CO2Sc ۀلایتکو  BP ،2MoS ترکیباتی نظیر در مقایسه با که دارندفرابنفش و مرئی  ۀناحی در توجهی

نتایج طابق مساختارها بررسی شده است.  این طیف اتلاف انرژي و رسانندگی اپتیکی ،ضریب شکست ؛همچنین مرئی هستند. ۀناحی
اپتوالکتریک و انرژي  ،الکترونیک ۀي براي کاربرد در زمینترمناسبهاي اکاندید M=Y,Lu) (2CF2M هايتک لایه ،دست آمدهبه

   .خورشیدي هستند
 خواص اپتیکی، تابعی چگالی ۀظرین ،2CF2M (M=Y, Lu) دو بعدي هايلایه تک ،هامکسین :واژگاندیکل

 مقدمه
هاي دلیل ویژگیگذشته مواد دو بعدي به ۀدر ده   

فرد فیزیکی و شیمیایی مورد توجه محققان به منحصر
توان به میاز جمله مواد دو بعدي . ]1[اند قرار گرفته

 و )، سیلیکون، فسفرن، (h-BNبور نیترید شش ضلعی
 ةجدیدترین عضو این خانواداشاره کرد.  ]2،3[ بوروفن

لین بار در سال ها هستند که اومواد دو بعدي، مکسین
                                                        

 مسئول سندهینو: m_abbasnejad@uk.ac.ir   

 

 انبوههاز سنتز مواد  ها. مکسین]4[ کشف شدند 2011
               مکس فازها با فرمول شیمیایینام به
3)-(n=1 nAXn+1M که  دنآیمیدست بهM جزو 

، 14 و 13طور عمده از عناصرگروه به Aعناصر واسطه، 
یوند ی که پئباشد. از آنجامینیز کربن و نیتروژن  Xو 

، است Xو  Mتر از پیوند بین ضعیف Aو  Mفلزي بین 
 HFرا با استفاده از مواد اسیدي از جمله  A ۀتوان لایمی
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 مکسین با فرمول تولیدکه منجر به حذف کرد HCl و
ها بیشتر مکسین]. 5-8شود [می nXn+1Mشیمیایی

ن با پایانی مکسی ۀلایبا پیوند  که خاصیت فلزي دارند
 برخی از آنها به Clو  ،O ،OH ،Fمانند  عناصري

رسانا نیمهاي از جمله مکسین .شوندرسانا تبدیل مینیم
 2CO2M (M=Zr, Hf, Sc) و 2CF2Scبه  توانمی

ها هنوز در حال مکسین ةخانواد .]9-11[اشاره نمود 
 مکسین از جمله 30و تاکنون بیش از هستند رشد 

C (M=Nb,V,Ti)2M ،2C3Ti ،CN3Ti ،3C4Nb ،
C2)0.5Nb0.5(Ti و ،C3)0.5Cr0.5(V 100بیش از  و 

اند قرار گرفته شده و یا مورد مطالعه مکس فاز سنتز
دلایل متعددي باعث طبق مطالعات قبلی، . ]14-12[

از توجه زیادي برخوردار مواد دو بعدي مکسین شده که 
 منجر به ،هامکسینباشند. طبیعت سرامیکی بودن 

ها را مکسین. شودآنها میشیمیایی و مکانیکی  پایداري
د با تعدا، توان به اشکال مختلف از جمله تک لایهمی
با کنترل ضخامت  .فراهم کرد هاي کم و چند لایهلایه

ا هاي مرتبط بهاي مکسین، امکان مطالعه پدیدهتک لایه
 هامکسین]. 15[ نتومی وجود داردآمحدودسازي کو

 ةذخیر هاي مختلف از جملهکاربردهاي زیادي در حوزه
)، الکترونیکی، Li-S و، LB ،NIB يها(باتري انرژي

اپتیکی، مکانیکی، مغناطیسی، ترموالکتریک، 
و  ،اپتوالکتریک آب، ۀتصفیفوتوکاتالیست براي 

ساختار  ،در این مطالعه .]8،16-18[پیزوالکتریک دارند 
 (M=Y, Lu) هايتک لایهالکترونی و خواص اپتیکی 

2CF2M ده ش بررسیتابعی چگالی  ۀنظری در چارچوب
 ا سایرمقایسه بکه خواص الکترونی و اپتیکی قابل است

 2MoSو  2CO2Sc، BP همچون رساناي نیمهامکسین
ج نتایشود. طبق بیان می ا جزئیاتدارند که در ادامه ب

 Lu) (M=Y, 2CF2M هايدست آمده، تک لایهبه
، نیکلکتروا ،اپتوالکتریک ۀدر زمین کارگیريبهپتانسیل 

   و انرژي خورشیدي را دارند.

 جزئیات محاسبات

                براي ازریابی خواص الکترونی و اپتیکی   
از روش امواج  2CF2M (M=Y, Lu)هاي لایه تک

اوربیتال  ۀافاضخطی با پتانسیل کامل به ۀیافت تخت بهبود
تابعی  ۀدر چارچوب نظری (FP-LAPW+lo) موضعی
 شده است استفاده WIEN2kمحاسباتی  ۀبست وچگالی 

به  هاي اتمیکره واحد به ۀ. در این روش، یاخت]19[
. در شودبین جایگاهی تقسیم می ۀو منطق مرکز هسته

 موج عاز تواببراي بسط تابع موج بین جایگاهی  ۀمنطق
 استفاده شده است که maxKMTR=8با مقدار تخت 

MTR و تین -مافین ةترین شعاع کرکوچکmaxK 
معکوس در بسط امواج  ۀترین بردار موج شبکبزرگ

شده در اعمالتین -مافین ةاندازه شعاع کر .تخت است
چگالی . آورده شده است 1در جدولمحاسبات 

ب تین برحس-مافین ةالکترونی و پتانسیل داخل کر
 ۀناحیو در  10max=l کروي با شعاع قطع هماهنگتوابع 

جایگاهی با استفاده از بسط فوریه محاسبه شدند.  بین
چگالی بار و  ۀبراي بسط فوری )maxG( بردار موج قطع

 ةجداکنند میزان انرژي .دشانتخاب  bohr 14-1 پتانسیل
 ۀلای براي تک از هسته تیظرف يهاالکترون

2CF2)Y2CF2(Lu Ry0/6- )Ry 0/10-شد ) تنظیم 
 +(ظرفیت  ظرفیتهاي الکترون تعداد اي کهگونهبه

و  4 ،11)25(ترتیب به Fو  Y(Lu)، Cبراي  مغزه)شبه
 زهمغ يهاالتشایان ذکر است که ح هستند. الکترون 7

 یاتم يهاکرهتوابع موج کاملاً محصور داخل  يدارا
 والانس و مغزه يهاالکترون نییتع يبرا ن،یهستند. بنابرا

از  یدرصد بار نشت زانیم ازو تعیین انرژي جداسازي 
 اساس، نیبرا. ]19[ دشاستفاده  یاتم يهاکره

 ،Cاتم  p2و  s2 يهاحالت ،Fاتم  p2و  s2 يهاحالت
 يهاو حالت Luاتم  s6و  s5 ،p5 ،f4 ،d5 يهاحالت

s4 ،p4 ،d4 و s5  اتمY در نظر گرفته  والانسعنوان به
 فیتعار با شدن قائل زیتم يبرا حال نیدرع. دشدن
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 s4 يهاحالت ایو  Luاتم  p5و  s5 يهاحالت متداول،
 أفضاي خل .نامندیم مغزهشبه يهارا حالت Yاتم  p4و 
Å 20 کنش بین تکبراي جلوگیري از هرگونه برهم 

 .استفاده شده است  zدر امتداد محور هاي مکسینلایه
و ی الکترون ري،ن براي محاسبات ساختائبریلو ۀمنطق

و  18×18×1 ،12×12×1هاي ترتیب با شبکهبهاپتیکی 
برداري شد. ملاك همگرایی انرژي  نمونه 36×36×1

Ry4-10 ازي سواحد تعیین شد. فرآیند بهینه ۀدر یاخت
 هدر هر اتم ب و بار که حداکثر نیروادامه یافت تا جایی

علاوه، به. شد e 4-10و  bohr/Ry 3-10ترتیب کمتر از 
محاسبات قطبش اسپینی هم انجام شدند که نظم 

هاي دوبعدي مدنظر بررسی شود. مغناطیسی مکسین
نتایج نشان دادند که این مواد غیرمغناطیسی هستند. 

خواص ساختاري و الکترونی از  ۀبراي محاسب
تصحیح  جهت ]21[ mBJو  ]PBE ]20هاي تقریب

ایج همچنین نت .همبستگی استفاده شد-انرژي تبادلی
انتظار . دش ررسیب mBJتقریب در واص اپتیکی خ

، که mBJرود که با بهبود گاف نواري در تقریب می
تر در طیف جذب واقعی جذب متقابلاً منجر به آستانۀ

تر شود، نتایج خواص اپتیکی در این تقریب درستمی
  صورتبه mBJتقریب . ]22[ باشد

v ˌ (r⃗) = cv ˌ (r⃗) + 

(3c− 2)
١
π

5
12

2t (r⃗)
ρ (r⃗)  1   

ρشود که تعریف می (r⃗) ،چگالی بار الکترونیt (r⃗) 

vچگالی انرژي جنبشی، ˌ (r⃗) رسل و -پتانسیل بکc 
ابتدا باید ، . در تقریب فوق]21[ ضریب تصحیح است

الی هاي چگهمبستگی اولیه با تقریب-انرژي تبادلی
  (GGA)شیب تعمیم یافته یا و(LDA) موضعی 

 تبادلی حاصل برايپس از انرژي سو  شود محاسبه
 .شوداستفاده می mBJدست آوردن پتانسیل تبادلی به

 هاياتممربوط به  (.a.u)تین -مافین ةشعاع کر .1جدول
  .2CF2M (M=Y, Lu) بعدي دوهاي ساختار

Y(Lu)  C  F  تک لایه  
931  801  831  2CF2Y  

102  691  801  2CF2Lu  

 گیريبحث و نتیجه
هاي مکسین دوبعدي ساختار ترکیب   

2CF2)Y2CF2(Lu نمایش داده شده است  1در شکل
) در Cدر اطراف کربن Lu(Y )که فلز واسطه (طوريبه

 Fهاي پایانی اتم ۀیلاهر دو ساختار قرار دارد و توسط 
دو ا متناظر ب ةشد هاي شبکۀ بهینهثابت اند.احاطه شده

 داراي ساختار هگزاگونالو  2CF2)Y2CF2(Luترکیب 
) هستند. پارامترهاي Å653=b=a )Å483=b=aبرابر 

محاسبه شده تطابق خوبی با مقادیر گزارش شده 
دست آمده دارند که بیانگر صحت نتایج به ]23،24[

  باشد.می

CF2M 2هاي لایهنماي جانبی تک ب:نماي بالا،  الف: .1شکل

(M=Y, Lu) ، ۀنمایشی از نقاط با تقارن بالا در اولین منطق ج:و 
  بریلوئن ساختار متناظر. 

  

تر گاف نواري در بررسی خواص دقیق ۀمنظور محاسببه
. استفاده شده است mBJالکترونی و اپتیکی از تقریب 

هاي لایهتک ساختار نواري الکترونی معرف 2شکل
(M=Y, Lu) 2CF2M  در تقریبPBE  وmBJ  .است

و  Г ۀنوار ظرفیت در نقط ۀبیشینشود که مشاهده می

 (ب)

 (ج)

 )الف(
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دهندة که نشانباشد می Mدر نقطه  نوار رسانش ۀکمین
مقدارگاف نواري در  گاف نواري غیرمستقیم است.

 2CF2)Y2CF2(Luهاي لایهبراي تک mBJتقریب 
گاف نواري ) است که eV67/1 )eV42/1برابر با 

2CF2Y 2 در مقایسه باCF2Lu مطابق  تر است.بزرگ
نواري در تقریب ، گاف 2شده در جدولنتایج خلاصه

PBE شود که ناشیکمتر از مقدار واقعی تخمین زده می 
  کنشی در تابعی تبادلی است.از خطاي خودبرهم

  
 2CF2M (M=Y, Lu)هاي ساختارنواري تک لایه .2شکل

  .mBJو  PBEهاي محاسبه شده با تقریب
  

نتایج گاف نواري را  mBJرود که پتانسیل انتظار می
هاي بهبود بخشد. مطابق گزارش PBEنسبت به تابعی 

 mBJانجام شده، گاف نواري محاسبه شده در تقریب 
علاوه دیده به .]21[تر است به محاسبات تجربی نزدیک

هاي لایهکتشود که ساختار نواري می
2CF2)Y2CF2(Lu هاي دومکسین ساختار نواري شبیه 

؛ ]6،29[ است 2CO2Zrو  2CF2Scرسانا مانندبعدي نیم
 ۀلایمقدار گاف نواري محاسبه شده براي تکاما 

2CF2)Y2CF2(Lu مرئی  ۀتر است و در ناحیبزرگ
کارگیري این گیرند که امکان به(مادون قرمز) قرار می

   دهد.را افزایش می مواد در ادوات اپتوالکتریک
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 تکي ) محاسبه شده براgE( یالکترون ينوار گاف .2جدول
  .مختلف يهابیتقردر  2 CF2M(M=Y, Lu) يهاهیلا

  تک لایه gE (eV)  توضیحات
PBE 23/1  

2CF2Lu mBJ 42/1  
]23[ HSE06 07/2  

PBE 34/1  

2CF2Y  

mBJ 67/1  
]9[ PBE  99/0  
]25[ PBE  14/1  

  HSE06  70/1 -انبوهه ]24[
  90/1  تجربی -انبوهه ]24[

 2CCl2Yبا گاف نواري  2CF2Yگاف نواري  ۀاز مقایس
توان نتیجه گرفت که خواص الکترونی ترکیبات ] می9[

ه سطحی، که فلز واسط یدو بعدي مکسین به لایۀ پایان
ته پذیرد، وابسسازي تجربی مکسین میدر فرآیند آماده

نتیجه، امکان تغییر خواص الکترونی با کنترل است. در 
هاي حالت چگالی 3در شکل وجود دارد. این فاکتورها

                    هايلایه الکترونی جزئی براي تک
(M=Y, Lu) 2CF2M  نشان داده شده است. با توجه

و  p2-Cهاي شود که اوربیتالبه آنها ملاحظه می
d)5(4-Y(Lu) نوار رسانش و  ۀکمینثرتري در ؤسهم م

  .نوار ظرفیت دارند ۀبیشین

هاي   هاي جزئی تک لایهچگالی حالت .3شکل
(M=Y, Lu) 2CF2M محاسبه شده با تقریب mBJ.  
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تابع  ۀراساس محاسبواص اپتیکی بحاضر، خ ۀعدر مطال
نمونه  الکتریک، پاسخدي شود. تابعالکتریک بیان میدي

میدان الکترومغناطیسی اعمال شده است و از دو به یک 
 نواري و گذارهاي بینسهم مربوط به گذارهاي درون

نواري تشکیل شده است. بخش مربوط به گذارهاي 
کار  که دردر رساناها مهم است  غالباًنواري  درون

معادلات  ،. از جهت دیگرتوجهی ندارد حاضر اثر قابل
εقیقی ح ۀکرونیگ براي دو مؤلف-کرامرز (휔)  و

εموهومی  (휔) الکتریک مختلطدي تابع )ε(ω) =

ε (휔) + 푖ε (휔) (3و  2ترتیب با روابط به:  

휀 (휔) = 
4휋푒
푚 휔

2푑 푘
(2휋)

|⟨훹 |푝 |훹 ⟩|
, ,

 

× 푓 (1 − 푓 )훿(퐸 − 퐸 − ħ휔) 2      

ε (ω) = 

δ +
2
πpr

ω ε (ω )
(ω ) − (ω) dω  3     

 سیمعرف ماتر 푝 روابط نیا درکه شوند بیان می
 تاس یکوش انتگرال یاصل مقدار انگریب pr و یدوقطب

 بیبا مجذور ضر مختلط کیالکتريد ابع. ت]27،28[
푁(휔)( شکست مختلط = 푛(휔) + 푖푘(휔)(  برابر

 یکیاپت يهاثابت بیترتبه 푘(휔) و 푛(휔) که باشدمی
ق که مطاب هستند یخاموش بیضر وشکست  بیضر

  :5و  4روابط

4     
n(ω)

=
ε (ω) + ε (ω) + ε (ω)

2  

5  
k(ω)

=
ε (ω) + ε (ω) − ε (ω)

2  

  .]29[ شوندیم انیب
الکتریک برحسب نمودارهاي قسمت حقیقی تابع دي

و  (E||x)انرژي براي دو قطبش میدان الکتریکی موازي 

دیده  الف4بر صفحۀ ساختارها در شکل (E||z)عمود 
ر طور مستقیم با ساختاالکتریک بهشود. ثابت ديمی

 الکتریکالکترونی مرتبط است. مقادیر ثابت دي
εاستاتیک،   (M=Y, Lu)هاي براي تک لایه ،(0)

2CF2M مطابق آورده شده است.  3در جدول
در  قله) دو(یک  داراي 2CF2Y مکسین ،الف4شکل
 ۀلای ؛ در حالی که تکاست )E||x )E||z مرئی در ۀناحی

2CF2Lu  هر دوبراي مرئی  ۀدر ناحی قلهداراي یک 
هاي قله شدت ،طور کلی. بهاست E||zو  E||x قطبش

2 ۀلای تک 2Y CF  2بیشتر ازCF2Lu  است که بیانگر
 2CF2Y ۀتک لایو  است 2CF2Yبازتابندگی بیشتر 

 )eV 54/6 )eV 78/6انرژي  ةمحدودترتیب در به
  دهد.خاصیت فلزي از خود نشان می) E||x  )E||zدر

  

 

موهومی تابع  :هاي حقیقی و بقسمت :الف .4شکل
راي عمود بالکتریک براي قطبش میدان الکتریکی موازي و دي
(ناحیۀ هاشور خورده در  2CF2M (M=Y, Lu)هاي لایهتک

  شکل، معرف بازة انرژي ناحیۀ مرئی است).
الکتریک ب، نمودار قسمت موهومی تابع دي4در شکل

برحسب انرژي نشان داده شده است. بخش موهومی 
شده و هاي اشغالالکتریک به انتقال بین حالتتابع دي

داراي دو  E||xنشده مرتبط است. دو ترکیب در اشغال

 ب

 الف
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دهد مرئی رخ می ۀقله هستند که اولین قلۀ آنها در ناحی
اي در ناحیۀ مرئی نشان هیچ قله E||zحالی که در  در

  دهند.نمی
الف، نمودار ضریب شکست رفتاري مانند 5مطابق شکل

الکتریک دارد. مقادیر ضریب قسمت حقیقی تابع دي
تک  E||zو  E||xشکست استاتیک براي دو قطبش 

خلاصه  3در جدول 2CF2M (M=Y, Lu)هاي لایه
الکتریک در شده است. جذر قسمت حقیقی تابع دي

شود انرژي صفر منجر به ضریب شکست استاتیک می
 :که از

n(0) = ε (0)   6 

آید که تطابق خوبی بین نتایج مشاهده دست میبه
اي هقلهب بیانگر بازتابندگی است و 5شود. شکلمی

ریک الکتبازتابندگی همسان قسمت حقیقی تابع دي
  :است. بازتابندگی از رابطه

7  R(ω) =
ε(휔) − 1
ε(휔) + 1

 

بازتابندگی براي دو  ۀقلاولین . ]29آید [دست میبه
مرئی  ۀر ناحید E||zو  E||xمکسین دوبعدي در جهت 

 ۀلای تک بازتابندگیمیزان و  دهندمی رخ
2CF2)Y2CF2(Lu  در حدود ترتیب بهدر انرژي صفر
دهند. این رخ می E||zو  E||xدر ) %4( %6) و 7%( 9%

 لهقفرابنفش نیز داراي بلندترین  ۀترکیبات در ناحی
ت، در این حالهستند که بیانگر حداکثر بازتاب است. 

با کاهش جذب و عبور امواج الکترومغناطیسی روبرو 
انسیل پتبنابراین، این دو مکسین دو بعدي خواهیم بود. 

 ۀدر کاربردهاي حفاظت در برابر اشعکارگیري به
هاي هاي بازتاب در سلولعنوان لایهفرابنفش و به

  .را دارندخورشیدي 

بازتابندگی براي قطبش  :ضریب شکست و ب :الف .5شکل
     هايمیدان الکتریکی موازي و عمود براي تک لایه

(M=Y, Lu) 2CF2M معرف  ،(ناحیۀ هاشور خورده در شکل
  بازة انرژي ناحیۀ مرئی است).

مطابق با قسمت موهومی تابع  رفتاريهاي جذب قله
 هايحالت ها به تعدادقلهشدت  .دارندالکتریک دي

و ضریب  دنشومربوط می نشده و اشغال شده اشغال
  :از رابطهجذب 

8     
α(ω)

= 2ω
ε1

2(ω) + ε2
2(ω) − ε1(ω)
2

1
2

 

جذب در مطابق طیف  .]29[ شودمحاسبه می
 خوبی را در دونسبتاً جذب این دو مکسین  ،الف6شکل
دت ش کهدرحالی دهندمرئی و فرابنفش نشان می ۀناحی
؛ یعنی است 2CF2Luاز  بیشتر 2CF2Y ۀتک لای هايقله
 هاي اپتیکیگاف .تر استالاب 2CF2Y ۀلای ذب تکج

 ۀنیز در ناحی شروع جذب این مواد است ةدهند که نشان
آورده شده  3مقادیر آنها در جدولکه دهند مرئی رخ می

 ۀوگاف نواري هر دو تک لای یکیاپت گاف .است
2CF2Y  2وCF2Lu افتندمرئی اتفاق می ۀدر ناحی 

 الف

 ب
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 بین گاف نواري و گاف اپتیکیاختلاف . )3و  2جدول(
متناظر با انرژي پیوندي اکسایتون است که ناشی از 

. انرژي ]30،31[ باشدحفره می-کنش الکترونبرهم
حفره به -موردنیاز براي جداسازي جفت الکترون

هاي مستقل را انرژي پیوندي اکسایتون الکترون و حفره
اختلاف بین گاف اپتیکی و گاف نواري نامند. می

 ۀبراي تک لای mBJمحاسبه شده با تقریب 
2CF2)Y2CF2(Lu  جهت درE||x  وE||z ةاندازبه    

eV11/0 )eV20/0 و (eV33/0 )eV66/0میزان  .) است
از این  قابلیت استفادهیتونی اپایین انرژي پیوندي اکس

زایش افمواد دوبعدي در کاربردهاي فوتوکاتالیستی را 
تر این انرژي لازم دقیق ۀدهد. اگرچه براي محاسبمی

هایی خواص اپتیکی از رهیافت ۀاست در محاسب
که اثرات اکسایتونی  ]30[سالپتر -بته همچون رهیافت

دو  هايمکسیند، کمک گرفت. نکنخوبی لحاظ میرا به
داراي جذب بهتري در  2CF2Luو  2CF2Y بعدي

 ۀدر ناحی 2MoSو  2CO2Sc، BP ۀلای مقایسه با تک
که بر اهمیت این ترکیبات در  ]10[مرئی هستند 

  .افزایدکاربردهایی از جمله ادوات اپتوالکتریک می
 ي رسانندگیمعنابه »ندگی اپتیکیرسان«اصطلاح 

 .است متناوب یکیالکتر دانیم کیدر حضور  یکیالکتر
 یکه چگال ماده استیک ویژگی  ،رسانندگی اپتیکی

ف) مختل يهافرکانسی (در کیالکتر دانیم را به انیجر
   :با معادله یکیاپت یرسانندگدهد. ارتباط می

9  휎(ω) =
iω
4π

1 − 휀(ω)  

 کیکتراليد تابعبا  رسانندگی اپتیکی. ]32[ شودیم انیب
و ارتباط نزدیکی با طیف جذب دارد  مرتبط است

 با گافرسانندگی اپتیکی  ۀمقدار آستان ).ب6(شکل
آورده  3مقادیر آن در جدولکه  اپتیکی سازگار است

 ۀلای تک ۀقلکه اولین اینبا توجه به  شده است.
2CF2)Y2CF2(Lu در انرژي eV 03/3 )19/3(  رخ

 cm) (ohm 1410-1رسانندگی اپتیکی برابر با  ،دهدمی
    ۀقلاست؛ در حالی که اولین  E||x) در جهت 709(

انرژي در  ،E||zجهت در  2CF2)Y2CF2(Lu ۀتک لای
eV30/3 )eV87/3( رسانندگی  افتد که معادلاتفاق می

بیشترین  .) است981 )816(ohm cm)-1اپتیکی برابر با 
 در 2CF2)Y2CF2(Lu ۀتک لایمقدار رسانندگی اپتیکی 

1-(ohm cm)3520 )2239 مربوط به انرژي (eV29/6 
مقدار این  ،E||zبراي  وافتد؛ اتفاق می E||xبراي  )30/7(

) مربوط به انرژي 2788 )2077(ohm cm)-1در 
eV27/6 )98/7( رسانندگی  ،طور کلیدهد. بهمی رخ

بیشتر  2CF2Luدر مقایسه با  2CF2Y ۀتک لایاپتیکی 
با  پتیکیرسانندگی اشود که افزایش مشاهده می است.

هاي رسانندگی قله. همراه استافزایش ضریب جذب 
امواج  عمق نفوذ بالاي ةدهنداپتیکی نشان

 هنتیج که در استالکترومغناطیسی به درون ماده 
  دهند.رسانندگی اپتیکی بالا را نشان می

  
رسانندگی اپتیکی براي  :طیف جذب و ب :الف .6شکل

           هايقطبش میدان الکتریکی موازي و عمود براي تک لایه
(M=Y, Lu) 2CF2M معرف  ،(ناحیۀ هاشور خورده در شکل

  بازة انرژي ناحیۀ مرئی است).
  

 الف

 ب
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کمیتی مهم جهت بررسی  L(휔) طیف اتلاف انرژي
خواص ماکروسکوپی و میکروسکوپی جامدات است. 

ی تحریک دسته جمع ةاین طیف در برگیرند
هاي اشغال نشده (نوار هاي ظرفیت به حالتالکترون

  :طیف اتلاف انرژي از .]33،34[رسانش) است 

L(휔) = 푖 ( ) = ( )
( ) ( ) 10  

و بیانگر این است که با قسمت موهومی  آیددست میبه
هایی بدین معنا که در بازه ،دارد الکتریک ارتباطتابع دي

 قسمت ،است قلهاز انرژي که طیف اتلاف انرژي داراي 
الکتریک مقادیر کوچکی دارند. موهومی تابع دي

 ۀقلعنوان در طیف اتلاف انرژي به قلهترین شاخص
هاي بیانگر برانگیختگیکه شود پلاسمونی شناخته می

 شانها نقلهو  جمعی چگالی بار الکترونی در بلور است
 مختلف که مقادیر ی هستندپلاسمون بسامدهاي ةدهند

 در هاهقلپلاسمون بلندترین  بسامد براي شده محاسبه
شود که دیده می 7مطابق شکل .ذکر شده است 3جدول

 سمت صفري بهف انرژطیف اتلا ،هاي بالاتردر انرژي
  .کندمیل می

         هايتک لایهطیف اتلاف انرژي  .7شکل
(M=Y, Lu) 2CF2M.  

  

5  

 ۀآستان ،تاتیکاس ضریب شکست ،الکتریکهاي حقیقی و موهومی تابع ديهاي قسمتقلهانرژي اولین  الکتریک استاتیک،ثابت دي .3جدول
  .2 CF2M(M=Y, Lu)هاي تک لایههاي پلاسمونی قلهرسانندگی اپتیکی و انرژي  ،جذب

بسامد 
پلاسمون 
 قلهبلندترین 

(eV)  

 ۀآستان
رسانندگی 

  (eV)اپتیکی 

 ۀآستان
جذب 
(eV)  

ضریب 
 شکست
  استاتیک

 الکتریکتابع دي

 الکتریکدي ثابت
  استاتیک

جهت 
  قطبش

قسمت   هاتک لایه
موهومی 

)(eV  

قسمت 
حقیقی 

)(eV  
0631  29/1  561  881  132  861  563 E||x 

2CF2Y 4228  85/1  002  631  333  102  672 E||z  

2633  23/1  401  771  861  671  163 E||x  
2CF2Lu  2823  97/1  082  231  713  132  302 E||z 

  
  

  يبندجمع
، تابعی چگالی ۀنظریبا استفاده از  ،طور خلاصهبه   

طوح س ۀدو مکسین با خاتم خواص الکترونی و اپتیکی
F  .2 ۀتک لایبررسی شده استCF2)Y2CF2(Lu     
است. خواص  گاف نواري غیرمستقیمرسانا با یمن

ضریب  ،بازتابندگی ،کیالکتريدتابع  ازجمله اپتیکی
لاف و طیف اترسانندگی اپتیکی  ،طیف جذب ،شکست
ن دست آمده، ایبررسی شدند که مطابق نتایج بهانرژي 

ر توجهی د قابل و بازتابندگی ترکیبات داراي جذب
 رسانندگی ۀآستان .فرابنفش هستندنواحی مرئی و 
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یز نطیف جذب  ۀهمچون آستانترکیب اپتیکی این دو 
ترونی خواص الک ۀبا مقایس .افتدمرئی اتفاق می ۀدر ناحی

، وابستگی این 2CCl2Yو  2CF2Yو اپتیکی تک لایۀ 
شود که از جمله خواص به لایۀ پایانی سطح مشاهده می

جهت مهندسی و استفاده از عوامل کنترل کننده 
هاي این مکسین ،هاي دوبعدي است. در مجموعمکسین

 ،کننده در الکترونیک کاندیداي امیدوار ،دو بعدي
انرژي خورشیدي خواهند بود و  اپتوالکتریک و

 کاربردهاي حفاظت در پتانسیل استفاده در همچنین
هاي هاي بازتاب در سلولفرابنفش و لایه ۀبرابر اشع

  .را دارندخورشیدي 

  سپاسگزاري
هاي این پژوهش توسط معاونت بخشی از هزینه   

 پژوهشی دانشگاه شهید باهنر کرمان تأمین شده است.

  هامرجع
[1] G. Fiori, B. Francesco, G. Iannaccone, T. 
Palacios, D. Neumaier, A. Seabaugh, S.K. 
Banerjee, L. Colombo, Electronics based on two-
dimensional materials, Nature nanotechnology 9 
(2014) 768-779. 
http://dx.doi.org/10.1038/nnano.2014.207 

[2] P. Miró, A. Martha, H. Thomas, An atlas of 
two-dimensional materials, Chemical Society 
Reviews 43 (2014) 6537-6554. 
https://doi.org/10.1039/C4CS00102H 

[3] S. Behzad, Calculation of band structure, 
dielectric function and electron energy loss 
spectrum of bilayer h-BN under biaxial strain, 
Journal of Research on Many-body Systems 9 
(2019) 1-11.       
DOI:10.22055/jrmbs.2020.15330 

[4] M. Naguib, M. Kurtoglu, V. Presser, J. Lu, J. 
Niu, M. Heon, L. Hultman, Y. Gogotsi, M.W. 
Barsoum, Two‐dimensional nanocrystals 
produced by exfoliation of Ti3AlC2, Advanced 
materials 23 (2011) 4248-4253. 
https://doi.org/10.1002/adma.201102306 

[5] J. Halim, Synthesis and Transport Properties 
of 2D Transition Metal Carbides, Linköping 
University Electronic Press,1953 (2018).  

[6] I. Persson, Surface Characterization of 2D 
Transition Metal Carbides (MXenes), 1986 
(2019). 

[7] M. Naguib, V.N. Mochalin, M.W. Barsoum, 
Y. Gogotsi, 25th Anniversary Article: MXenes: A 
New Family of Two-Dimensional Materials, 
Advanced Materials 26 (2014) 992-1005. 
https://doi.org/10.1002/adma.201304138 

[8] S. Venkateshalu, A.N. Grace, MXenes—A 
New Class of 2D Layered Materials: Synthesis, 
Properties, Applications as Supercapacitor 
Electrode and Beyond, Applied Materials Today 
18 (2020) 100509. 
https://doi.org/10.1016/j.apmt.2019.100509 

[9] A. Mostafaei, M. Abbasnejad, Computational 
studies on the structural, electronic and optical 
properties of M2CT2 (M= Y, Sc and T= F, Cl) 
MXene monolayer, Journal of Alloys and 
Compounds 857 (2021) 157982. 
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2020.157982 

[10] J. Cui, Q. Peng, J. Zhou, Z. Sun, Strain-
Tunable Electronic Structures and Optical 
Properties of Semiconducting MXenes, 
Nanotechnology 30 (2019) 345205. 
https://doi.org/10.1088/1361-6528/ab1f22 

[11] A. Mostafaei, E. Faizabadi, E. Heydari 
Semiromi, Tuning the Electronic and Optical 
Properties of Sc2CF2 MXene Monolayer Using 
Biaxial Strain, Journal of Electronic Materials 
49 (2020) 4892.   
https://doi.org/10.1007/s11664-020-08162-2 

[12] M.W. Barsoum, M. Radovic, Elastic and 
Mechanical Properties of the MAX Phases, 
Annual Review of Materials Research 41 (2011), 
195–227.              
https://doi.org/10.1146/annurev-matsci-062910-
100448 

[13] K. Hantanasirisakul, Y. Gogotsi, Electronic 
and Optical Properties of 2D Transition Metal 
Carbides and Nitrides (MXenes). Advanced 
Materials 30 (2018), 1804779. 
https://doi.org/10.1002/adma.201804779 

[14] M.W. Barsoum, The MN+1AXN phases: A 
new class of solids: Thermodynamically stable 
nanolaminates, Progress in Solid State 
Chemistry 28 (2000) 0–281. 
https://doi.org/10.1016/S0079-6786(00)00006-6 

[15] M. Khazaei, A. Ranjbar, M. Arai, T. Sasaki, 
S. Yunoki, Electronic properties and applications 

http://dx.doi.org/10.1038/nnano.2014.207
https://doi.org/10.1039/C4CS00102H
https://doi.org/10.1002/adma.201102306
https://doi.org/10.1002/adma.201304138
https://doi.org/10.1016/j.apmt.2019.100509
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2020.157982
https://doi.org/10.1088/1361-6528/ab1f22
https://doi.org/10.1007/s11664-020-08162-2
https://doi.org/10.1146/annurev-matsci-062910-
https://doi.org/10.1002/adma.201804779
https://doi.org/10.1016/S0079-6786(00)00006-6


 ی و همکاراننیباغ یزهرا خراسان           ی...کیو اپت یخواص ساختار الکترون                                        61   

of MXenes: a theoretical review. Journal of 
Materials Chemistry C 5 (2017) 2488–2503. 
https://doi.org/10.1039/C7TC00140A 

[16] J.C. Lei, X. Zhang, Z. Zhou, Recent 
Advances in MXene: Preparation, Properties, 
and Applications, Frontiers in Physics 10 (2015) 
276-286. https://doi.org/10.1007/s11467-015-
0493-x 

[17] M. Khazaei, A. Mishra, N.S. 
Venkataramanan, A.K. Singh, S. Yunoki, Recent 
Advances in MXenes: From Fundamentals to 
Applications, Current Opinion in Solid State & 
Materials Science 23 (2019) 164-178. 
https://doi.org/10.1016/j.cossms.2019.01.002 

[18] R.M. Ronchi, J.T. Arantes, S.F. Santos, 
Synthesis, Structure, Properties and Applications 
of MXenes: Current Status and Perspectives, 
Ceramics International 45 (2019) 18167. 
https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2019.06.114 

[19] P. Blaha, K. Schwarz, F. Tran, R. 
Laskowski, G.K.H. Madsen, L. Marks, WIEN2k: 
An APW+lo program for calculating the 
properties of solids, Journal of Chemical Physics 
152 (2020) 074101. 
https://doi.org/10.1063/1.5143061 

[20] J.P. Perdew, K. Burke, M. Ernzerhof, 
Generalized gradient approximation made 
simple, Physical Review Letters 77 (1996) 3865. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.77.3865 

[21] F. Tran, P. Blaha, Accurate Band Gaps of 
Semiconductors and Insulators with a Semilocal 
Exchange-Correlation Potential, Physical 
Review Letters 102 (2009) 226401. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.102.22640
1 

[22] F. Tran, J. Doumont, L. Kalantari, A.W. 
Huran, M.A. Marques, P. Blaha, Semilocal 
exchange-correlation potentials for solid-state 
calculations: Current status and future directions, 
Journal of Applied Physics 126 (2019) 110902. 
https://doi.org/10.1063/1.5118863 

[23] X. Bai, X.-H. Zha, Y. Qiao, N. Qiu, Y. 
Zhang, K. Luo, J. He, Q. Li, Q. Huang, J.S. 
Francisco, C.-T. Lin, S. Du, Two-Dimensional 
Semiconducting Lu2CT2 (T = F, OH) MXene 
with Low Work Function and High Carrier 
Mobility, Nanoscale 12 (2020) 3795. 
https://doi.org/10.1039/C9NR10806H 

[24] D.L. Druffel, M.G. Lanetti, J.D. Sundberg, 

J.T. Pawlik, M.S. Stark, C.L. Donley, L.M. 
McRae, K.M. Scott, S.C. Warren, Synthesis and 
electronic structure of a 3D crystalline stack of 
mxene-like sheets, Chemistry of Materials 31 
(2019) 9788-9796. 
https://doi.org/10.1021/acs.chemmater.9b03722 

[25] L. Hong, R.F. Klie, S. Öğüt, First-principles 
study of size- and edge-dependent properties of 
MXene nanoribbons, Physical Review B 93 
(2016) 115412. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.93.115412 

[26] A. Mostafaei, E. Faizabadi, E.H. Semiromi, 
Theoretical Studies and Tuning the Electronic 
and Optical Properties of Zr2CO2 Monolayer 
Using Biaxial Strain Effect: Modified Becke–
Johnson Calculation, Physica E: Low-
Dimensional Systems and Nanostructures 114 
(2019) 113559. 
https://doi.org/10.1016/j.physe.2019.113559 

[27] G.D. Mahan, Many Particle Physics, 
Plenum, New York, (1990). 
https://link.springer.com/book/10.1007%2F978-
1-4757-5714-9 

[28] M. Dressel, G. Gruner, Electrodynamics of 
Solids, Cambridge University Press, Cambridge 
(2002). 
https://doi.org/10.1017/CBO9780511606168 

[29] S. Saha, T. Sinha, A. Mookerjee, Electronic 
structure, chemical bonding, and optical 
properties of paraelectric BaTiO3, Physical 
Review B 62 (2000) 8828-8834. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.62.8828 

[30] G. Onida, L. Reining, A. Rubio, Electronic 
excitations: density-functional versus many-
body Green’s-function approaches, Reviews of 
Modern Physics 74 (2002) 601. 
https://doi.org/10.1103/RevModPhys.74.601 

[31] Z.H. Yang, A.C. Ullrich, Direct calculation 
of exciton binding energies with time-dependent 
density-functional theory, Physical Review B 87 
(2013) 195204. 
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.87.195204 

[32] N.W. Ashcroft, N.D. Mermin, The Drude 
theory of metals. Solid State Physics (1976) 16-
19. 

[33] R. John, B. Merlin, Optical properties of 
graphene, silicene, germanene, and stanene from 
IR to far UV – A first principles study, Journal 
of Physics and Chemistry of Solids 110 (2017) 

https://doi.org/10.1039/C7TC00140A
https://doi.org/10.1007/s11467-015-
https://doi.org/10.1016/j.cossms.2019.01.002
https://doi.org/10.1016/j.ceramint.2019.06.114
https://doi.org/10.1063/1.5143061
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.77.3865
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.102.22640
https://doi.org/10.1063/1.5118863
https://doi.org/10.1039/C9NR10806H
https://doi.org/10.1021/acs.chemmater.9b03722
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.93.115412
https://doi.org/10.1016/j.physe.2019.113559
https://link.springer.com/book/10.1007%2F978-
https://doi.org/10.1017/CBO9780511606168
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.62.8828
https://doi.org/10.1103/RevModPhys.74.601
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.87.195204


 62                                                 1400، زمستان4، شمارة11اي، دورةذرههاي بسمجلۀ پژوهش سیستم   

 

307–315. 
https://doi.org/10.1016/j.jpcs.2017.06.026 

[34] Z. Nourbakhsh, Structural electronic and 
optical properties of ZnX and CdX compounds 
(X = Se, Te and S) under hydrostatic pressure, 
Journal of Alloys and Compounds, 505 (2010), 
698-711. 
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2010.06.120 

 

 

https://doi.org/10.1016/j.jpcs.2017.06.026
https://doi.org/10.1016/j.jallcom.2010.06.120

