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  مقدمه -1

 توجه فردشان،منحصربه هايویژگی دلیلبه دوبعدي مواد اخیراً
 کاربردي هايزمینه از وسیعی طیف در را توجهیقابل تحقیقاتی

 نگراف برخلاف و دوبعدي مواد میان در ].1[اند کرده جلب خود به
 خانوادة هامکسین است، شده تشکیل کربن عنصر از فقط که

 تشکیل متعددي عناصر از که هستند مواد گونهاین از جدیدي
 ساختاري، ممتاز خواص ارايد مکسین نانوذرات اند.هشد

 مواد این و هستند بیولوژیکی و مغناطیسی نوري، الکتریکی،
 چندگانه کاربردهاي با پیشرفته مواد ساخت در توانندمی نوظهور

 جدید، نسل هايباتري در استفاده قرارگیرند. استفاده مورد

 با کامپوزیتی دموا الکترومغناطیسی، هايعایق ها،ابرخازن
 حسگرهاي آب، تصفیۀ انرژي، ذخیرة هايسامانه بالا، استحکام

 زیستی محیط کاربردهاي و الکترونیکی هايدستگاه و گازي
 سرطان مداواي نظیر درمانی هايحوزه در هامکسین دارند. کاربرد

 را پزشکی حوزة توانمی رو این از .اندگرفته قرار استفاده مورد نیز
 عنوان مکسین نانوذرات از استفاده و مطالعه مورد نۀزمی دیگر
 70 از بیش با جامدات از ايخانواده مکس فازهاي .]2-4[کرد

 فضایی گروه تقارن و ايلایه ضلعی شش ساختارهاي و عضو
mmc/63P شیمیایی فرمول با هاآن شیمیایی ترکیبات که هستند 

nAX1n+M بنديفرمول این در ].5شود[می شناخته M نشان 
 وانادیوم ایتریوم، تیتانیوم، ،اسکاندیوم مانند واسطه فلز یک دهندة

 )VIA-IIIA( 16 تا 13 گروه عناصر نمایانگر A است، غیره و

 چارچوب در لپتانسیشبه روش و اسپرسو-کوانتوم محاسباتی بستۀ از استفاده با عمده طوربه محاسبات کنونی پژوهش در :چکیده
 شده استفاده نوري خواص بررسی در تصادفی فاز تقریب از براینعلاوه است. شده انجام موضعی چگالی تقریب و چگالیتابعی نظریۀ
1)( الکتریکدي تابع حقیقی سهم بزرگ منفی مقادیر است. ωε دهند.می نشان خود از درود شبیه رفتاري مواد که دهدمی نشان 

1)( مقدار که ییجا ωε و جذب يندهایفرا و شودینم منتشر یسیالکترومغناط موج است، صفر به کینزد یلیخ ای است یمنف 
2)( الکتریکدي تابع موهومی سهم نمودار .ردیگیم صورت اتلاف ωε شروع کوچک هايانرژي از جذب فرآیند که دهدمی نشان 

 چنینهم ،کندمی تأیید را فلزي ماهیت که هستند انرژي گاف فاقد )1n= ; nC1n+Y, 2, 3( کاربید ایتریوم هايمکسین و تاس شده
 حقیقی سهم معکوس نسبت .است راستا این در فوتون و الکترون بیشتر برهمکنش دهندة نشان y محور راستاي در هاقله بارزترین

1)(الکتریکدي تابع ωε بازتاب طیف و)(ωn طیف است، منفی الکتریکدي تابع حقیقی سهم که جایی در که دهدمی نشان 
 به ولتالکترون 7 الی 6 فوتون انرژي محدودة در هاقله این و دارد را مقدار بالاترین 3C4Y و C2Y، 2C3Y ترکیبات براي بازتاب

 شوند.می نزدیک صفر

 نوري. خواص فلزي، ماهیت مکسین، نانو چگالی، تابعی نظریۀ :کلیدي واژگان
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 X و است غیره و فسفر سیلیکون، ،آلومینیومنظیر تناوبی جدول
 مواد این است. n= 1،2،3،4 و نیتروژن یا کربن گرنشان نیز

-می نامیده مکسین ،مکس فازهاي از اريککنده دلیلبه دوبعدي
 مطابق کاريکنده این شیمیایی فرمول مثال عنوانبه شوند.

2C3Ti + 2H 3/2 + 3AlF = HF3 + 2AlC3Ti 6[بود خواهد.[ 
 یوري توسط که گرددمی باز 2011 سال به هامکسین تاریخچۀ

 مکسین 30 از بیش تاکنون شد. کشف بارسوم میشل و گوگوتسی
 عنوانبه 2AlC3Ti ،2011 سال در که اندشده سنتز جربیت طوربه

 لایه پنج مکسین یک ،2019 سال در ].6شد[ سنتز مکسین اولین
xT4VC4Mo کنترل از جدیدي سطح کلی طوربه که شد کشف 

 سال در ].7کرد[ فهاضا بعدي دو مواد و هامکسین به را ساختاري
 هايانومکسینن ساختار بررسی به همکاران و اکبريعلی 2022

 گوشیشش فاز در )1n= ; nC1n+Y, 2, 3(کاربید ایتریوم
 لحاظ به شده ذکر ترکیبات تمامی دادند نشان و پرداختند
 براینعلاوه ].8هستند[ فلزي خاصیت داراي و پایدارند ساختاري

 نسبت گرفتن نظر در با همکاران و اکبريعلی 2023 سال در
 ساختار نوري هايویژگی بررسی به سطح به حجم

 و پرداختند YC انبوهۀ و n=  nC1n+Y)1, 2, 3( هاينانومکسین
 و C2Y، 2C3Y، 3C4Y ترکیبات تمامی دادند نشان
YC9هستند[ فلزي خاصیت داراي.[ 

 محاسباتی روش -2

 در ساکن به ابتدا روش از استفاده با محاسبات حاضر، کار در
 کوانتوم محاسباتی بستۀ توسط چگالیتابعی نظریۀ چارچوب
 سازي مدل براي ]LDA(]10( موضعی چگالی تقریب با اسپرسو
 روش در است. گرفته انجام یهمبستگ-تبادلی پتانسیل

 ،است بالا محاسبات حجم تخت، موج از استفاده با چگالیتابعی
 و نماید توصیف را بلور خواص واندبت که پتانسیلی شبه بنابراین

 در است. اهمیت با بسیار دهد، کاهش را محاسبات حجم چنینهم
 استفاده با ]11شم[-کوهن ذرة تک معادلات محاسباتی، بستۀ این

 ظرفیت هايالکترون موج توابع بسط و پتانسیلشبه روش از
 ،محاسبات حجم کاهش براي گردند.می حل تخت امواج براساس
 فضاي در نقاط تمام نمایندة عنوان به شبکه نقاط از تعدادي
 با نوري خواص محاسبات که آنجایی از .شود یم انتخاب وارون
 انجام براي است، مستقیم ارتباط در الکترونیکی نوار ساختار

ΓΓپرتقارن مسیر در نقطه 100 نوري تمحاسبا ... KM در 
 نظر در الکترونیکی نوار ساختار مسیر مشابه بریلوئن اول منطقۀ
 تعیین با شبکه نقاط دادتع سازيبهینه منظوربه است. شده گرفته
 خودسازگار محاسبات انجام به eV( 01/0( همگرایی مبناي

 شبکه نقاط مختلف مقادیر ازايبه انرژي تغییرات و پرداخته
-مونخورست روش زا استفاده با نقاط این و است شده محاسبه

 تعداد لازم هايسازيبهینه انجام از پس ].21[آیدمی دستبه پک
 آمده دستبه 16×16×1 موضعی چگالی تقریب براي شبکه نقاط

 براي و ریدبرگ 70 محاسبات این براي قطع انرژي است.
 اندازة به خلأ لایه یک مجاور ساختار با کنشبرهم از جلوگیري

 شده بهینه شبکه ثابت است. شده گرفته نظر در آنگستروم 18
 براي  Å 42/3 ==b a دوبعدي ساختار در ترکیبات این براي

C2Y، Å 48/3 ==b a 2 برايC3Y و Å 75/3 ==b a براي 
3C4Y بررسی در تصادفی فاز تقریب از براینعلاوه .]8 و 9[است 

 ساختار جانبی نماي 1 شکل است. شده استفاده نوري خواص
 در )1n= ; nC1n+Y, 2, 3( کاربید ایتریوم هاينانومکسین بهینۀ

 هايکره شکل این در است. داده نشان را گوشیشش ساختار
 نشان را کربن هاياتم زرد هايکره و ایتریوم هاياتم خاکستري

 دهند.می

 بحث و نتایج -3

 نشان خود از مرئی نور پرتوهاي مقابل در مختلف مواد که رفتاري
 دانسـتن شـود.می شـناخته مـواد نوري خواص نعنوابه دهندمی

 ماننـد علمـی و صـنعتی کاربردهـاي از بسیاري در نوري خواص
 حـرارت، انتقـال سازي،مدل جسم، با تماس بدون دما گیرياندازه

 انـرژي، نوري)، هايپنجره و لنزها ها،(آینه اپتیک لیزر، تکنولوژي
 حیـاتی یعصـنا از دیگـر بسـیاري و هوافضا صنعت ساز، و ساخت

 .است

 ادهمـ پاسخ که الکتریکدي ابعت واد،م ورين واصخ ررسیب براي
 تـابع گیـرد.می رارقـ بررسی وردم ست،ا لکترومغناطیسا مواجا به

 تعریـف یـرز صـورتبـه کـه اسـت لطمخت تابع کی الکتریکدي
 ]:13[ شودمی

)1( ( ) ( ) ( )ωεωεωε 21 i+= 

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%B7%DB%8C%D9%81_%D9%85%D8%B1%D8%A6%DB%8C
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Y2C 

 

Y3C2 

 

Y4C3 

 
 اربیدک ایتریوم هاينانومکسین بهینۀ اختارس جانبی نماي .1 شکل

 )3 ,2 ,1n= ; nC1n+Y( حۀصف در و یگوششش ساختار در xz 
1)( که ωε ایـن .)2 (معادلهاسـت الکتریکدي تابع حقیقی سهم 

 اسـت جیخار یدانم ضورح در بار لحام جریان نندةک بیان بخش
 منفـی کـه اياحیـهن رد دهـد.می اننش را محیط طبشق میزان و

 الـبغ اتـلاف و جـذب رآیندهايف و شودنمی نتشرم مواجا است،
2)( هستند. ωε دهدمی نشان را الکتریکدي تابع موهومی سهم 

 سـهم .)3 (معادلهتاسـ نواري بین ذارهايگ از اشین مستقیماً که
 ابـ لکتـرونا شکنبرهم کنندة وصیفت الکتریکدي تابع موهومی

 بـراي زمـان بـه ابسـتهو اختلال ادند نشان براي و ستا فوتون
 ؤثرمـ شـاخص یـک کـه ستا پایه حالت رد الکترونی هايحالت

)ازايبه شود.می محسوب ) 01 ωε، و دارد فلـزي ماهیـت ماده 
) ازايبه ) 01 ωε، مـی نشان خود از الکتریکی دي رفتار ماده-

 موهـومی و قیقـیح يهـاسهم کرونیگ-رامرزک روابط .]41[دهد
 نـوري هايثابت تمام و کندمی رتبطم هم هب ار الکتریکيد تابع

  .]51[آورد دستبه هاادهد این از توانمی را
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 داده زیر صورتبه الکتریکدي ابعت موهومی همس آن رد که
 شود:می
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 در یـريتغی دارد، طابقـتم کوشـی ولیـها قدارم با P که جایی در
 .شـود تبدیل ω '=ω به مخرج در فرص تا ستا لازم گیريانتگرال

 الکتریـکدي تابع موهومی و حقیقی همس ضلعی،شش ساختار در
-هـتج در روديف فوتون نرژيا حسب بر nC1n+Y هايلایهتک
 مشاهده ست.ا شده ادهد نشان 3 و 2 هايشکل در z و x، y هاي
-دي تـابع هـايهریشـ ،nC1n+Y هـايلایهتک براي که شودمی

 رد نـواري روند همسـ دهـد.مـی خر کم هايانرژي در الکتریک
 انـرژي مکـ بخش عمدتاً و کندمی ایفا مهمی نقش نوري خواص
 ترکم هايقله تمام .هددمی قرار ثیرتأ تحت ار طیف ز)قرم (مادون

 نوارهـا هبـ الکترونی وارين روند نتقالا دلیلبه ولتالکترون 1 از
1)(بزرگ منفی رمقادی شوند.می داده نسبت ωε نشان 2 شکل در 

 حالی در دهندمی شانن خود از درود بیهش رفتاري وادم که دهدمی
   دهد.می رخ وارين درون انتقال الاتر،ب هايانرژي در که

2)( الکتریـکدي تـابع موهومی سهم در ωε، حـداقل از جـذب 
 سـاختار رد ادهمـ دهـدمـی شـانن کـه است دهش شروع هاانرژي

 تأییـد را ترکیبـات یـنا فلزي ماهیت و ندارد نرژيا افگ مربوطه
 از آمـده دسـتهب صفر گاف اب خوبی وافقت رد تایج،ن ینا کند.می

ــــ ســــاختار  کــــل هــــايحالت گــــالیچ و ونــــیالکتر وارن
 تـابع موهومی هايهمس سهمقای ].8است[ nC1n+Y هايلایهتک
 هک دهدیم نشان 3 شکل در nC1n+Y هايلایهتک الکتریکدي

 کنشبرهم دهندةشانن هک است y راستاي به تعلقم قله بارزترین
 است. جهت ینا در هاوتونف با هاالکترون بیشتر

 امـواج نـوري واصخ ارزیابی رايب مهم ارامترهايپ زا یگرد یکی
) کسـتش ضریب یط،مح در الکترومغناطیسی )ωn اسـت(معادله 

 اسـت. وجمـ نتشـارا دهندةنشان شکست ضریب اقعیو بخش ).4
 جـذب میـزان و دهـدمی شانن را امواج راکندگیپ موهومی سهم
 .]16[کندمی گیرياندازه ار الکترومغناطیسی امواج



   

 4  زمستان 1402| شماره 4 | سال دوم  
 

            پژوهش هاي شیمیایی و نانومواد

 

 

 
 یتریوما هاينانومکسین براي الکتریکدي ابعت حقیقی سهم مودارهاين .2 شکل

 LDA تقریب در شیگوشش فاز در )1n= ; nC1n+Y, 2, 3( کاربید

)4( ( ) ( )2
2

2
112

1 εεεω ++=n 

    ضـریب قـادیرم اسـت، دهش ادهد نشان 4 شکل در که طورهمان
) ایستا شکست )0n سـاختارهاي تمـام بـراي nC1n+Y مقـادیر 

1)(الکتریکدي تابع قیحقی سهم معکوس نسبت دارند. کمی ωε 
) بازتاب طیف و )ωn حقیقی سهم که جایی در که دهدمی نشان 

 

 

 
 ومایتری هايانومکسینن براي تریکالکدي تابع موهومی همس نمودارهاي .3 شکل

 LDA تقریب در شیگوشش فاز در )1n= ; nC1n+Y, 2, 3( کاربید

 ،C2Y ترکیبـات رايب بازتاب یفط است، نفیم الکتریکدي بعتا
2C3Y 3 وC4Y یسـتاا شکسـت ضـریب ارد.د را مقـدار بالاترین 

( )0n ایتریوم هاينانومکسین شکست ضریب برجسته هايقله و 
 قریـبت در ضـلعیشش ازف براي )1n= ; nC1n+Y, 2, 3( کاربید
LDA رد هـاقلـه ایـن ست.ا شده ارشگز 1 دولج در و محاسبه 

 نزدیـک فرصـ بـه ولـتالکتـرون 7 الی 6 وتونف انرژي محدودة
 شوند.می
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nC1n+Y ; (کاربید ایتریوم هاينانومکسین براي شکست ضریب نمودارهاي .4 شکل

3 ,2 ,1n=( تقریب در گوشیشش فاز در LDA 

  گیرينتیجه -4
 کاربید یتریوما ايهنانومکسین نوري خواص مقاله این در
)3 ,2 ,1n= ; nC1n+Y( کد و پتانسیلبهش روش از ستفادها با 

 مقادیر .است رفتهگ رارق ررسیب مورد اسپرسو-کوانتوم محاسباتی
1)( الکتریکدي تابع حقیقی سهم بزرگ منفی ωε دهندة نشان 

  که آنجایی زا دارند. درود بیهش رفتاري وادم این هک ستا این

) ستاتیکا شکست ضریب محاسبۀ .1 جدول )0n ضریب شاخص هايقله و 
 تقریب با گوشیشش فاز در )1n= ; nC1n+Y, 2, 3( هاينانومکسین شکست

LDA. 

 

2)( الکتریکدي تابع وهومیم سهم در انرژي جذب ωε مقادیر از 
 که کرد نبیا نتوامی ،است دهش شروع کوچک بسیار

 لزيف ماهیت داراي 3C4Y و C2Y، 2C3Y هاينانومکسین
2)(نمودار چنینهم .هستند ωε هاقله بارزترین ،دهدمی نشان 
 با هالکترونا بیشتر کنشرهمب یانگرب هک است y راستاي به متعلق
 طیف عکوسم نسبت ،براینعلاوه است. جهت ینا در هافوتون
) بازتاب )ωn 1)(الکتریکدي تابع حقیقی قسمت و ωε نشان 

 منفی الکتریک يد تابع قیقیح بخش هک اییج رد هک دهدمی
 3C4Y و C2Y، 2C3Y هايیننانومکس براي ازتابب طیف است،
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Abstract: In the current research, the calculations were mainly done using Quantum-Espresso computing package 
and pseudo-potential method in the framework of density functional theory and local density approximation (LDA). 
In addition, random phase approximation has been used in the investigation of optical properties. The large negative 
values of the real part of the dielectric function, )(1 ωε  show that the materials exhibit a behavior similar to that of 
Drude-like. Where the value of )(1 ωε is negative or very close to zero, the electromagnetic wave does not propagate 
and absorption and dissipation processes take place. The diagrams of the imaginary part of the dielectric function 

)(2 ωε  indicate that the absorption process started from small energies and yttrium carbide MXenes (Yn+1Cn; n=1, 2, 
3) have no energy gap, which confirms the metallic nature. Also the most obvious peaks in the y-direction indicate 
the greater interaction of electrons and photons in this direction. The inverse ratio of the real part of the dielectric 
function )(1 ωε  and the reflection spectrum )(ωn shows that where the real part of the dielectric function is negative, 
the reflection spectrum has the highest value for Y2C, Y3C2, and Y4C3 compounds. These peaks approach zero in the 
photon energy range of 6-7 eV. 
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