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این گیرد.  قرار می  همورد مطالع  سییلیکون  با و بدون ناخالصیی  2C(OH)2Scترکیب   ی تابعی چگالی، خواص اپتیکینظریهدر چارچوب 

با گا  نواری صیرر و وارونی  به یک عایق توپولوژیک    eV 57 /0رسیانا با گا  نواری  از یک نیم  ،در حضیور ناخالصیی سییلیکونترکیب  

انتقال الکترون از    ترتیب،، بهسییلیکون شی  سیاختارهای فیری در ترکیب با و بدون ناخالصییمندهد. تغییر سیاختار و خواص مینواری  

شیده نبی . به های اپتیکی در سیاختار ناخال مقادیر ثاب.  هیدروژن اسی..  sاسیکاندیوم و  dبه حالات  کربن    pو   سییلیکون  pحالات 

 یابد. ساختار بدون ناخالصی افزایش می

 . هاenexM(، DFTی تابعی چگالی ) نظریهخواص اپتیکی، ناخالصی سیلیکون، ، 2C(OH)2Scی لایهتک -کلید واژه 

The study of the effect of silicon impurity on the optical properties of 

Sc2C(OH)2 monolayer by density functional theory 

Reihan Nejatipour, Mehrdad Dadsetani 

Faculty of Science, Lorestan University, Khoramabad, Lorestan, Iran 

nejati.r@lu.ac.ir; dadsetani.m@lu.ac.ir 

In the density functional theory, optical properties of Sc2C(OH)2 with and without silicon impurity are studied. In 

the presence of silicon impurity, the structure and properties of this compound were changed from a 

semiconductor with a 0.57 eV band-gap to a topological insulator with a zero band-gap and a band inversion. The 

origin of spectral features in this compound with and without the silicon impurity is the electron transition from 

the p-Si and p-C to d-Sc and s-H, respectively. The values of optical constants are increased in the doped-structure 

with respect to the pure structure. 

Keywords: Monolayer Sc2C(OH)2, Optical properties, Silicon impurity, Density functional theory (DFT), MXenes.  
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 مقدمه

ماده دوبعدی، تلاشها  پس از کشف گرافین به عنوان اولین  

مطالعه که    یجهت  خواصی  با  دیگر  دوبعدی  ساختارهای 

های گرافین را جبران کنند گسترش یافت. این  محدودیت

نانوفناوری  مطالعات اخیر در  تولید    و پیشرفتهای  به  منجر 

نام   به  دوبعدی  شیمیایی    MXenesترکیباتی  فرمول  با 

nXn+1M  (M=واسطه پیوند    د.شکربن/نیتروژن(  =Xو    ، فلز 

عناصر    ضعیف  شیمیایی انبوهه  M-Aبین  ساختار  ی  در 

شیمیایی   فرمول  با  از  ،  nAXn+1Mترکیبات،  استفاده  با 

گروههای   بلافاصله  و  شده  گسسته  اسیدهیدروفلوئوریک 

 شوند.ها متصل میMxeneبه سطوح    OHو    F  ،Oعاملی  

گرمایی   و  مکانیکی،  الکترونی،  جالب    ،هاMxeneخواص 

این ساختارها   برای  بسیاری  نویدبخش کاربردهای صنعتی 

های MXeneاز جمله    2C(OH)2Scترکیب  .  [1]  شده است 

ناخالصیرساناست  نیم حضور  در  سیلی که  و    کونهای 

[ است  توپولوژیک  عایق  یک  خواص  [.  2ژرمانیوم  دانش 

به ترکیب، لازمهالکترونی و  این  اپتیکی  کاربردهای  ی  ویژه 

پژوهش حاضر    بنابراین،  و  ،صنعتی و اپتوالکترونی آن است 

 . دازدرپهای اپتیکی آن میبه بررسی ویژگی

 روش محاس ات 

(  DFTتابعی چگالی )  یدر چارچوب نظریه  محاسبات حاضر

خطی با پتانسیل    ی هبودیافتتخت به  ج امواروش    ی پایه  بر

( اعمالFPLAPWکامل  کد  (،  در  است.    WIEN2kشده 

تبادلی تقریب  -تابعی  از  تعمیمهمبستگی    یافته شیب 

(GGA)  ، و    تابعیِ  با .  گردیدمحاسبه    [3]  همکاران پردو 

 axMlعدد کوانتومی    ی ، بیشینه4برابر با    MaxKMTRپارامتر  

،  MaxG، و  10های اتمی برابر  برای بسط توابع موج درون کره

 14بیشینه بردار در فضای وارون برای بسط پتانسیل برابر با  

اعمال ناخالصی با جایگزینی یک اتم کربن با  تنظیم شدند.  

ابریاخته در  ابعاد  سیلیکون  با  گرفت.    3×3×1ای  صورت 

ناحیهگیریانتگرال بریلوئنهای  اول  رای محاسبات  ب  نیز  ی 

و  ابریاخته تتراهدرون  از روش  استفاده  ابعاد   kفضای    با    با 

کاهش  5×5×1 ناحیه  گرفت.در  صورت  برای   ناپذیر 

(  RPAای )از تقریب فاز کاتورههای اپتیکی  ی طیفمحاسبه

 استفاده شد. 

 نتایج و بحث 

شکل   لایهساختا ،  1در  شده    2C(OH)2Sc  یر  داده  نشان 

 است.

 
 .2C(OH)2Scی  لایهنمای جانبی ساختار تک :1شکل 

پیوند   خالص،   Sc-Cطول  ساختار  است    Å  28/2  در 

  Å  476/2  را به  Sc-Siدرحالیکه جایگزینی سیلیکون طول  

   دهد.افزایش می

 2C(OH)2Sc  ترکیب  چگالی حالتها و ساختار نواریتحلیل  

این  نشان می  2در شکل   با  لایه یک نیمتک دهد که  رسانا 

حنی چگالی حالات  نممطابق با    است.  eV  57/0گاف نواری  

  ، ی اربیتالی در نوارهای ظرفیت های عمدهسهم، این ترکیب

، و در نوار  اتم اسکاندیوم  d  و   اتم کربن  pشامل الکترونهای  

است، در حالیکه  اتم هیدروژن    s  هایلکترونا  رسانش، شامل

، نشان  3شکل  دهد.  حضور سیلیکون این روند را تغییر می

  p  حالتهای   ،شدهساختار ناخالصنوار ظرفیت  در    دهد که می

و این    ی را به عهده دارند اربیتال   ی سهم عمدهاتم سیلیکون  

[ است  موجود  محاسباتی  گزارش  با  تطابق  ضمن  [2در   .

، یعنی اربیتالهای  یابدمیفر کاهش  ص گاف نواری به  اینکه،  

p-Si    اشغالمنجر حالات  بالاترین  انرژی  افزایش  شده  به 

اشغال  ردد.گمی سطحی  حالات  در    s-Hی  نشدهبعلاوه، 

رسانشپایین نوار  خالص  ترین  حالت  ،  ساختار  دومین  در 

فرمینشدهاشغال تراز  بالای  ناخالص  ی  قرار    ساختار 

ترین  ی پایینعمدهسهم  اکنون    Sc-C-Siحالات    گیرند. می

اشغال راحالات  سطحی    بعنوان  نشده  تشکیل  نوارهای 
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ن   دهند. می در  نواری  جابجایی  یک  گاما  طهق بنابراین،  ی 

است زن مشهود  فرمی  تراز  ویژگیدیک  این  که  ساختار    ها ، 

عایق توپولوژیک معرفی  یک  را    2C(OH)2Sc  ی شدهناخالص

 کند.می
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حالات    :3شکل   چگالی  و  نواری  حضور    2C(OH)2Scساختار  ی  ناخالصدر 

 .سیلیکون

ناخالصی   بدون  و  با  ساختارهای  اپتیکی  طیفهای  ادامه  در 

2C(OH)2Sc  ششگوشی،  بدلیل تقارن  کنیم.  را مقایسه می

  zzو    xx  مستقل  یلفهمؤتوابع اپتیکی این ترکیب دارای دو  

شکلهستند.   با  دی5و    4های  مطابق  ثابت  الکتریک  ، 

((ω=0)1ε  )خالص راستاهای    ساختار    ترتیب به،  zو    xدر 

به    ،است  36/3و    63/4 ناخالص  ساختار  در  مقادیر  این  و 

ها  روند کلی طیف  یمقایسه  یابد. می  افزایش  08/4و    77/7

( یک  z)  xبرای مولفه    ،ناخالصی  با افزودن   که   ددهنشان می

بعلاوه، ناهمسانگردی در    دهد.رخ می  (قرمز)  آبیجابجایی  

است.   مشهود  مطالعه  مورد  ترکیب  اپتیکی  تحلیل  پاسخ 

می نشان  نواری  بیشینهساختار  که  در  دهد  طیفی  های 

تابع دی ،  ساختار خالص  (2ε(ω)الکتریک ) قسمت موهومی 

انتقالات اپتیکی از حالات     و   d-Scبه حالات    p-Cناشی از 
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حقیقی  :4شکل   موهومی  (1ε(ω))  قسمتهای  دی  (2ε(ω))  و  الکتریک  تابع 

 .2C(OH)2Scترکیب 

های اپتیکی و تحلیل ساختار نواری ترکیبات  طیفی  مقایسه

نشان می ناخالصی  بدون  و  ناخالص،  با  دهد که در ساختار 

های  انتقال الکترونسهم عمده در انتقالات اپتیکی حاصل از  

p-Si  بهd-Sc عمدتا  و s-H .است 
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)بالا(ی  مقایسه  :5شکل   حقیقی  )پایین(    قسمتهای  موهومی  تابع  و 

 با و بدون ناخالصی سیلیکون.  2C(OH)2Scترکیب  الکتریک دی

معادله   با  مطابق  که  الکترونی  انرژی  اتلاف  تابع 

))(1Im()(  −=Lبه دی  ،  مرتبط    ω(ε(  الکتریک تابع 

نمایش داده شده است. به دلیل اینکه هر    6است، در شکل  

توان  نواری در تابع اتلاف را میبیشینه ناشی از انتقالات بین

بیشینه دیبه  تابع  در  متناظر  داد،  ی  نسبت  الکتریک 

مؤلفهبه دو  هر  به    zzو    xxی  ترتیب در  متعلق  اتلاف  تابع 

بیشینه )ناخالص(،  خالص  اصلی  ساختار  در  های  اول 

( ناشی از  eV  05/6و    45/2)   eV  91/5و    33/2های  انرژی

بین است.  انتقالات  تابع  نواری  کوچک  مقادیر  ازای  به 

ای اصلی موسوم  الکتریک، تابع اتلاف انرژی دارای بیشینهدی

ی پلاسمونی است، و این بیشینه متعلق به اتلاف  به بیشینه
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عبور از ماده،    هایی است که حین انرژی آن دسته از الکترون

شوند. ساختارهای  سبب برانگیختگی جمعی چگالی بار می

تابع اتلاف ترکیب خالص   zzو    xxهای  طیفی اصلی در مولفه

  eV  17/12  (37/9و    55/8های  ترتیب در انرژی)ناخالص( به

بیشینهeV  42/13و   هستند.(،  پلاسمونی  بنابراین    های 

ترکیبداده در  طیفی  اصلی  ساختارهای  شده،  ناخالص  ها، 

 اند.های بالاتر رخ دادهنسبت به ترکیب خالص، در انرژی
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ترکیب    اتلاف انرژی )بالا( و ضرایب بازتاب )پایین(ی طیفهای  مقایسه  :6شکل  

2C(OH)2Sc  .با و بدون ناخالصی سیلیکون 

های  دهد که بیشترین بازتاب به ازای انرژینشان می  6شکل  

مولفهبه  eV  37/2و    30/1 برای  در    zzو    xxهای  ترتیب 

در ساختار ناخالص رخ    eV  91/1و    06/0ساختار خالص، و  

شده به  داده است. بنابراین، طیف بازتاب در ساختار ناخالص

 های کمتر متمایل است.سمت انرژی

، برای n(ω=0)، ضرایب شکست استاتیک، 7مطابق با شکل 

  15/2ترتیب  در ساختار بدون ناخالصی به  zzو    xxهای  مؤلفه

ت. بنابراین،  اس  02/2و    85/2و در ساختار ناخالص    83/1و  

ناخالصی سیلیکون در   استاتیک در حضور  ضریب شکست 

 یابد. افزایش می 2C(OH)2Scترکیب 

ی میزان جذب پرتو  دهندهضریب خاموشی یک ماده نشان

موج   اگر  بطوریکه  است،  ماده  آن  توسط  الکترومغناطیسی 

ضریب   کند،  عبور  ماده  آن  از  آسانی  به  الکترومغناطیسی 

اگر   و  پایین  ضریب  خاموشی  کند،  نفوذ  آن  در  به سختی 

ساختار    zzو    xxهای  ها در مؤلفهخاموشی بالاست. بیشینه

و در ساختار دارای    eV  46/4و    61/5های  خالص در انرژی

انرژی در  دارند.    eV  24/6و    02/2های  ناخالصی  قرار 

فرکانس با  الکترومغناطیسی  موج  نفوذ  در  بنابراین،  هایی 

ی مورد بررسی به سختی رخ  مادهمقادیر یادشده، به درون  

 خواهد داد.
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ی طیفهای ضرایب شکست )بالا( و خاموشی )پایین( ترکیب  مقایسه  :7شکل  

2C(OH)2Sc  .با و بدون ناخالصی سیلیکون 

 گیری نتیجه

  ، نوار ظرفیتدر   اتم کربن pهای  اربیتال با تزریق سیلیکون،

یک جابجایی  اتم سیلیکون جایگزین شده و    pهای  با اربیتال

این تغییرات ساختاری،  شود.  نواری در سطح فرمی ایجاد می

علاوه بر    کند.پاسخ اپتیکی ماده را نیز دستخوش تغییر می

ی نوری  کنش باریکهبرهم،  های اپتیکی طیف   انرژی  جابجایی

  pاز حالتهای  با ترکیب مورد مطالعه، موجب انتقال الکترون  

و   در ساختار    سیلیکون اتم    pاتم کربن در ساختار خالص 

حالتناخالص   عمدتا     dهای  به  و  اسکاندیوم  اتم    sاتم 

 گردد. هیدروژن می
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