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Abstract 
In this paper, the thermo-electric, phonon, electronic, and optical properties of 
the C3N monolayer have been investigated using the Wien2K computational 
code based on first principles calculations in the framework of the density 
functional theory. The study of electronic properties shows the behavior of 
non-magnetic semiconductors with an indirect gap with a value of 0.5 electron 
volts for this two-dimensional structure. Also, optical properties such as 
dielectric function, reflection, energy loss function, absorption coefficient, 
and optical conductivity are calculated. C3N monolayer is optically 
anisotropic in z and x direction, which according to the refractive index 
diagram leads to birefringence, which is a key parameter for this compound's 
linear optical performance. The results provide a fundamental understanding 
of the design of composite structures used in nanodevices based on two-
dimensional advanced materials. The linear response approach along the 
symmetric points calculates the phonon dispersion diagram. The results 
indicate the absence of negative modes in the phonon spectrum, indicating 
that the structure is dynamically stable. Investigating the thermoelectric 
properties of the C3N monolayer using the semi-classical Boltzmann theory 
shows that this monolayer has a value coefficient (ZT) close to one at room 
temperature and temperatures lower than room temperature. As a result, it can 
be proposed as a candidate for thermoelectric applications. 
Keywords: Density Functional Theory, Optical Properties, The C3N 
Monolayer, Semiconductor. 
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  هاي ترموالكتريكي ديناميكي، الكتروني وبررسي ويژگي
 ١محاسبات اصول اوليه  از با استفاده  N3C ةلاياپتيكي تك

  ٤و محمدحسين صحافي  ٣*نيا، برهان ارغواني٢عرفان چولكي 
 

  ١٤٠٢/ ٢٠/٠٤تاريخ دريافت: 

  ٣٠/٠٦/١٤٠٢تاريخ بازنگري: 

  ٠٣/٠٨/١٤٠٢تاريخ پذيرش: 

  

 
 چكيده: 

استفاده با  مقاله  اين  نظريه  در  چارچوب  در  اوليه  اصول  ويژگيازمحاسبات  بررسي  چگالي  تابعي  هاي ي 

پرداخته شده است.     Wien2Kتوسط كد محاسباتي    N3Cفونوني، الكتروني و اپتيكي تك لايه  ترموالكتريكي،

را  الكترون ولت  ٥/٠  رسانايي غير مغناطيسي با شكاف غيرمستقيم با مقدارنيمهالكتروني رفتار  هاي  ويژگي  يهمطالع

الكتريك، بازتاب، تابع اتلاف هاي نوري از جمله تابع دي. همچنين، ويژگيدهد براي اين ساختار دوبعدي نشان مي 

ي ناهمسانگردي اپتيكي  هاي اپتيكي نيز نشان دهندهويژگي  .شوندانرژي، ضريب جذب و هدايت نوري محاسبه مي 

لايه   دو  N3Cتك  ويژگي   zو  xراستاي   براي  ايجاد  به  منجر  شكست  ضريب  نمودار  به  توجه  با  كه   است، 

 ج ي نتا.  است   بي ترك  ني ا  يخط  يعملكرد نور   يبرا   يد يپارامتر كل  كيكه  شود،  دوشكستگي در اين ساختارمي 

دو    شرفتهينانو بر اساس مواد پ  يهامورد استفاده در دستگاه   يتيكامپوز   يساختارها   ياز طراح  يدرك اساس   كي

امتداد نقاط پرتقارن محاسبه    . دهدي ارائه م   ي بعد دياگرام پاشندگي فونوني با استفاده از رهيافت پاسخ خطي در 

كند ساختار به صورت ديناميكي  گردد. نتايج نشان دهنده نبود مدهاي منفي در طيف فونوني است كه بيان مي مي 

دارد. بررسي ويژگي قرار  نيمه  N3Cهاي ترموالكتريكي تك لايه  در تعادل  نظريه  استفاده  بولتزمن  با  كلاسيكي 

) نزديك  ZTتر از دماي اتاق داراي ضريب ارزشي (دهد كه اين تك لايه در دماي اتاق و دماهاي پاييننشان مي

 اي براي كاربردهاي ترموالكتريكي مطرح گردد. تواند به عنوان گزينهبه يك است. در نتيجه مي

  . رسانا، نيمهN3Cهاي اپتيكي، تك لايه تابعي چگالي، ويژگي نظريه :واژگان كليدي
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  مقدمه  .١
كه يك تك لايه از گرافيت است در سال    گرافن  دوبعدي،   يماده   اولين     دانيممي  كه  گونه همان

  كووالانسي  كاملاً  ويژگي  كـربن  هاياتم  بين  شيميايي  پيوند   گرافن  ساختار  شد. در  كشف  ٢٠٠٤

  به  حال،  اين  با.  باشدمي  مكانيكي  و  الكترونيكي، نوري  فرد  به  هاي منحصرويژگي  داراي  دارد.گرافن

  به   كربن].  ١-٢[  است   محدود   الكترونيكي  هايدستگاه   در   هاآن  كاربرد  صفر  انرژي  شكاف  دليل

 گرفتـه  قرار  پژوهشگران  بررسي  مورد  متمادي  هايسال   كه  است  عنصري  پيوندها،  در  تنوع  لحاظ

فلورين  گرافيـت  المـاس،  شـكل  سـه  بـه  كـربن  دانيم،مي   كه  همانگونه  اسـت.   با   ترتيب   به   و 

هاي  ويژگي بر  لايه گرافن   يك  روي   ناخالصي حضور   .شودمي  متبلور  sp2,sp1sp,3  هيبريداسيون 

هاي متنوع  گذارد. ويژگي منحصر به فرد مواد دوبعدي و كاربردمي  تاثير  آن   مغناطيسي و رسانندگي

هاي نانوالكترونيك و الكترومكانيكي توجه بسياري از پژوهشگران را به خود جلب  ها در دستگاه آن

هاي جالب توجه مواد دوبعدي اين است كه  با اعمال تغييرات از  ]. يكي از ويژگي٣كرده است [

ناخالصي  ها ، اعمال ميدان الكتريكي، جذب اتم، و وارد كردن  جمله افزايش يا كاهش تعداد لايه 

به  ٤هايي ارائه شده است [ها را تغيير داد. در اين زمينه گزارشهاي آن توان ويژگيمي به ويژه،   .[

) ساخته شده است كه مورد توجه پژوهشگران قرار گرفته  N3Cآنيلين دو بعدي به نام ( تازگي پلي

آلاييده شده به گرافن مشاهده كرد،    Nتوان به عنوان يك مورد ويژه از  را مي  N3C].  ٥-٦است [

موادي كه ابتدا با حالت جامد تك بلورهاي هگزامين بنزن تري هيدرو كلريد در اثر حرارت ايجاد 

[مي   هاياتم   وجود  اما  دارد،  وجود  گرافن  و  N3C  صفحات  بين   زيادي  اگرچه شباهت].  ٧شوند 

دليل    ساختار به   اين، شودالكترونيكي آن ميهاي  ويژگيدر   برجسته  هايتفاوت  بروزسبب   نيتروژن

]،  ١٠]. خو و همكاران[٩-٨[  است  در صنايع مختلف پيدا كرده   هاي خاص خود كاربرد زياديويژگي

لايه    تك  روي  بر  كاربردي  پژوهش  انجام  بالا    N3Cبا  ظرفيت  داراي  آند  مواد  كه  دادند  نشان 

)1−mAh g٣/٣٨٣) پايين  ولتاژ  در  بالاي  پايداري  همچنين  و  تازگي،    ٥/١)  به  دارند.  را  ولت) 

 ١آلاييده   ]، مطالعاتي را با استفاده از محاسبات اصول اوليه روي تك لايه١١بيندلينگ و همكارانش [

شده با اتم بور انجام دادند و نتايج آن نويد بخش كاهش اكسيژن آزاد فلز در واكنش با كاتاليزور  

هاي كنوني، مواد دو بعدي مورد مطالعه بسياري از پژوهشگران به دليل پديدار شدن  شود. در سالمي

آنويژگي استفاده  و  جديد  برنامه هاي  در  گرفتهها  قرار  كاربردي  [هاي  مطالعات  ١٣-١٢اند  كه   [

ها  هاي مختلف آن هاي ساختاري مواد دوبعدي آلاييده شده با اتماي در خصوص ويژگيگسترده 
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اثر ١٧همكاران [  و  زاهدي   ،٢٠١٩  سال  در  ].١٦-١٥-١٤گزارش شده است [ هاي  ويژگي  بر  دما  ]، 

  داد  نشان  و شد  مقايسه N3C با  كار اين قرار داد و نتايج مورد مطالعه را 3BC نانوصفحات  مكانيكي

]،  ١٨جيم و همكارانش [  است.  3BC  از  بالاتر  پايداري  شرايط  در   N3C  هاي مكانيكيويژگي  كه

اي اميدواركننده  توان به عنوان گزينهكردند كه مينتايج جديدي را براي مواد لايه نازك گزارش  

اپتوالكترونيك، فوتوكاليست  ها، حسگرهاي گازي و ديودهاي  براي كاربردهاي مختلف از جمله 

نظر گرفت [ نور در  مواد  ٢٠-١٩ساطع كننده  براي پژوهش در مورد  اقدامات  از مهمترين  ]. يكي 

ويژگي بررسي  ميدوبعدي،  شمار  به  مواد  اين  كاربردهاي  دامنه  گسترش  و  نتايج  ها  كه  كه  آيد 

هاي فيزيكي ها براي اصلاح ويژگيدهد كه آلايش يكي از مهمترين استراتژي نشان مي  ها پژوهش

تشكيل شبه و  شيميايي گرافن  گرفته ميگرافنو  نظر  در  جديد  [هاي  مقاله،  ٢٢-٢١شود  اين  در   .[

مورد بررسي قرارگرفته   N3Cاپتيكي تك لايه  هاي ترموالكتريكي، الكترونيكي، فونوني و  ويژگي

  است.

  

   روش محاسبات .٢

  ]. اين٢٤-٢٣ي نظريه تابعي چگالي انجام شده است[بر پاي Wien2Kمحاسبات با استفاده از كد  

  ناحيه  دو   به   را  ياخته   هر  درون  فضاي   ها،از اتم   يك  هر  اطراف  تينمافين   هايكره   انتخاب   با  روش

  حسب  بر  هاكره   در درون   ظرفيت  هايالكترون   موج   توابع   و   پتانسيل  چگالي،  تابعي. كندمي   تقسيم

گروه    يهاتقارن   از  آنها  موج  بردار  كه  تختي  امواج  حسب  ها برآن  از  خارج  در  و  شبكه  هايهماهنگ

  پارامترهاي  تعيين  و  كردن  بهينه  انجام محاسبات،  براي .  شوندمي  داده   بسط  كنند،مي  پيروي  فضايي

- شعاع كوچك  8maxKMTR  )MTR=است. توابع پايه در ناحيه بين جايگاهي با مقدار    ضروري  اوليه

بردار موج قطع براي بسط تابع موج بر حسب امواج تخت) و براي بسط    maxKرين كره مافين تين وت

هاي هاي الكتروني و پتانسيل داخل كره استفاده شده است. چگالي   maxG=١٢پتانسيل از پارامتر بهينه  

ها با استفاده از بسط  ي بين اتمو در ناحيه   maxl-10تين بر حسب توابع هارمونيك با شعاع قطع  مافين

انتخاب شده    -٦  Ryهاي مغزه از ظرفيت برابر با  گردند. انرژي جداسازي حالتفوريه محاسبه مي

 است.
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  نتايج  .٣

  هاي ساختاري ويژگي ١.٣
) نشان داده شده  ١ي شش ضلعي مسطح است در شكل (كه يك شبكه  N3Cساختار اتمي تك لايه   

  ) فهرست شده است.  ١در جدول ( N-Cو  C-Cو طول پيوند  N3Cاست .ثابت شبكه 

(N3Cهاي  به منظور بررسي ويژگي بهينه شده است (شكل  الكتروني آن  )).  ٢، محاسبات ساختار 

آن پرداخته كه از رابطه    ١چسبندگي   براي بررسي پايداري شيميايي اين ساختارها به محاسبه انرژي

   آيد.زير بدست مي

𝑬(𝒄) = −
𝑬𝒕𝒐𝒕

𝑪𝟑𝑵 − [𝑵𝑪𝑬𝑪
𝒔𝒊𝒏𝒈𝒍𝒆

+ 𝑵𝑵𝑬𝑵
𝒔𝒊𝒏𝒈𝒍𝒆

]

𝑵𝑪 + 𝑵𝑵
                                          (1) 

به ترتيب انرژي اتم كربن و   NEو cEو    N3Cساختار  انرژي كل محاسبه شده براي  totEكه در آن، 

دهند. نتايج اين محاسبه، همانطور كه  هاي كربن و نيتروژن را نشان ميتعداد اتم NN و   CNنيتروژن،  

 ترموديناميكي ايندهد كه دليلي بر پايداري كيلوژول بر مول را نشان مي -٩٠/٤٣شود، مشاهده مي

  ساختار است.

  . N3Cي ساختاري محاسبه شده براي تك لايههاي ويژگي ١جدول 

شبكه   PBE-GGA(eV)  كارهاي نظري ديگران  ثابت 
)a.u. ( 

  ساختار    Ǻطول پيوند 

 ].٥٣/٩  ٥/٠  ٣٩/٠]  ٢٦-٢٩ a= 

٣٨/١٩ b=  

١/ ٤٥٨ N-C 

١/ ٤٥٥ C-C  

N3C 

  
 . N3Cسلول واحد اوليه  ١شكل 

 
1 Cohesive Energy 



 
   محمدحسين صحافيو  نياعرفان چولكي، برهان ارغواني ؛   ... N3C ة لاياپتيكي تك  هاي ترموالكتريكي ديناميكي، الكتروني وبررسي ويژگي  /١١

 

  

  
 .N3Cنمودار تغييرات انرژي بر حسب حجم ساختار  ٢شكل 

  

  هاي الكترونيويژگي ٢.٣
  هاي الكترونيويژگي  تعيين   در   اساسي  عوامل  ظرفيت از   و   رسانش  نوار  هايالكترون   توزيع انرژي

)  يا ظرفيت   رسانش(  الكتروني  نوار   يك  در   الكتروني  هاي حالت  كه تعداد   آنجا   از.  جامدات است

[مي  استفاده   هاحالت  چگالي  ازمفهوم  هاحالت   اين  تعداد   بيان   براي  است،  زياد  بسيار ].  ٢٥شود 

  وجود   يا   نبود  بودن،   يا غيرفلز  فلز  بلور،   ماهيت  مورد  در  هاييداده   تواندمي  نواري   ساختار همچنين

دهد.  را نشان مي ها) چگالي حالت ٣دهد. شكل (  ارائه   شكاف انرژي،  نوع  و   اندازه   انرژي،  شكاف

  ٥/٠رساناي غيرمغناطيسي با شكاف كوچك  يك نيمه  N3Cشود، تك لايه  همانطور كه مشاهده مي

]. نمودار ساختار نواري در  ٢٩-٢٦الكترون ولت است كه با كارهاي قبلي هماهنگي خوبي دارد [  

 تقريب    از   استفاده   با   انرژي  نوارهاي  آمده   بدست   بهينه  پارامترهاي  ) نشان داده شده است. با ٤شكل (

GGA-PBEتك لايه    كه   دهندمي  نشان  آمده   بدست   انرژي  نوارهاي .  آمد  بدستN3C  خالص يك  

است.    Γ→M جهت  در الكترون ولت  ٥/٠غيرمستقيم و مقدار شكاف انرژي    شكاف با  رساناينيمه

  كاملا هماهنگي دارد.  هانتايج بدست آمده از ساختار نواري با نتايج چگالي حالت 
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  براي اسپين بالا و پايين. N3Cها نمودار چگالي حالت ٣شكل 

  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

  براي حالت اسپين پايين.  bبراي حالت اسپين بالا و  N3Cساختار نواري  aتصوير  ٤شكل 

  
  هاي اپتيكيويژگي ٣.٣

بررسي ويژگي ثابتدر  اپتيكي يك جامد، رفتار  انرژي  هاي  بر حسب  اپتيكي مختلف آن را  هاي 

ويژگيبررسي مي  ،تابش اين   . ثابتكند  به صورت  الكتريكها  تابع دي  نظير  ماكروسكپي   ١هاي 

 
1 Function Dielectric Constant 
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ε(ω)    و ضريب شكستn(ω)  هاي  شوند. ثابت دي الكتريك با ساختار بلوري و تقارنتوصيف مي

هاي  بلكه تانسور است و مولفه   ،الكتريك كميتي اسكالر نيستكند. ثابت ديموجود در بلور تغيير مي

   دهد .را به هم ربط مي و ميدان الكتريكي  جايي ميدان جابه

)٢(                                                                                                                              

  بيان كرد. توان به شكل زير را مي ωو فركانس    kو بردار موج   εارتباط بين 

 )٣                                                                     (                                           

يك مقدار مختلط خواهد    بردار موج    ، اگر اثرات جذب موج توسط ماده در نظر گرفته شود

كه قسمت حقيقي و موهومي آن توسط   ،نيز يك تابع مختلط خواهد بود داشت و در نتيجه  

شوند. تابع كرامرز قسمت حقيقي تابع پاسخ كرونيك به هم مرتبط مي  -اي موسوم به كرامرزرابطه

  كند.ها و بالعكس تعيين ميدر تمام بسامد  ،نوري را با علم به قسمت موهومي

)٤                                                                                             (  

)٥                                                ( 

 )٦                                                    ( 

انتگرال    در حالي كه،   اصلي  مقدار  بايد  و  دارد  انتگرال كوشي دلالت  مقدار    بر 

  شود. ي زير بيان ميبا رابطه ε(ω)مختلط  محاسبه شود. كميت 

)٧ (  

هاي اپتيكي  هاي موهومي و حقيقي است و با ثابتكه شامل قسمت

  شوند: به هم مرتبط مي

)٨                                                                                     (  

  داريم: در تعريف ضريب شكست مختلط به صورت    
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 )٩                                                (                                                

  

همان ضريب شكست متعارف    N(ω)شود كه قسمت حقيقي  كه با توجه به روابط بالا مشاهده مي

كه مستقيم    ،شودضريب خاموشي ناميده مي  K(ω)باشد و قسمت موهومي آن  مي  n(ω)ماده يعني  

  شود. به جذب ماده مربوط مي

  

)١٠  (  

  

)١١(  

ضريب جذب است كه توسط رابطه زير    ،در بررسي خواص اپتيكي اهميت فراواني داردكميتي كه 

  شود: بيان مي

)١٢                                                                            (  

تا قبل از    ،ي نور به داخل نمونهي انتشار باريكهتوان معياري دانست از فاصلهضريب جذب را مي

الكتريك براي بررسي پاسخ از تانسور دي مقدار اوليه خود نزول كند.    ١/eاينكه شدت باريكه به  

  و موهومي  . قسمت حقيقيشودناطيسي براي راستاهاي مختلف استفاده ميغهاي الكترومبه ميدان   ربلو

اپتيكي    ناهمسانگردي  ه دهنداپتيكي نيز نشان   هايويژگي  .است  آمده )  ٥الكتريك در شكل (تابع دي 

هاي ورودي در اين  رفتار بلور براي فوتون   به اين معنا كه   .است  zو    xاين تركيب براي دو راستاي  

دي   هاجهت  تابع  حقيقي  قسمت  بود.  خواهد  انرژي  متفاوت  ناحيه  در   ٤٩/١٣و  ٩٩/١الكتريك 

،  بازتابندگي قوي در ماده استباشد كه نشان  ولت براي حالت خالص داراي مقدار منفي مي الكترون

 شود. نمي مشاهده بازتابندگي  هيچگونه Zراستاي  اما در
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و تصوير پايين: قسمت حقيقي و موهومي    Xالكتريك در راستاي  تصوير بالا: قسمت حقيقي موهومي تابع دي ٥شكل 

  .N3Cبراي ساختار  Zالكتريك در راستاي تابع دي

  
  . N3Cبراي ساختار  Zو  Xدر راستاي  نمودار بازتابندگي بر حسب انرژي  ٦شكل 

 
انرژي را نشان مي٦شكل ( كه قسمت    هاي كه انرژيدر ناحيه  .دهد) نمودار بازتابندگي بر حسب 

مشاهده    . همچنين،دهدرا نشان مي  باشد بازتابندگي بيشترين مقدارالكتريك منفي ميحقيقي تابع دي 
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  .باشدناهمسانگردي بلور مي دليل كند و اين به  ضريب انعكاسي تغيير مي Zو  Xراستاي    در  شودمي

ازطرفي .  دهدناحيه ضريب شكست كمترين مقدار را نشان مياين    ) در٧همچنين با توجه به شكل (

ضريب شكست نيز    بيشينه است،  Zو  Xالكتريك در راستاي  نواحي كه در قسمت حقيقي تابع دي

ند.  ارفتار ضريب شكست وتابع دي الكتريك مشابه   كلي،  صورتبه    . بيشترين مقدار خود را دارد

  Zين براي راستاي  چنهم  ،براي حالت خالص است  ٤١/٦  Xالكتريك استاتيك براي راستاي  تابع دي 

قرار الكترون ولت   /.٧٤  -  ٢٤/٤  ريشه در دامنه  N3Cبراي    باشد.مي  ٨٢/٠اين مقدار ثابت و برابر  

  . دهدجايي كه تركيب به نور فرودي پاسخ نميدارد، 

  
 . N3Cبراي ساختار  Zو  Xدر راستاي  بر حسب انرژي   شكستنمودار  ٧شكل 

  

مشخص ه قلّ  را  پلاسموني  نوسانات  حقيقي  قسمت  صفرهاي  تحليل  با  همراه  انرژي  تغييرات    هاي 

به  مي كه  قلّ  ت ورصكند  بيانگر پلاسمون حجمي است.ه كلي  اتلاف  تغييرات قسمت    هاي  نمودار 

  Xدر راستاي  .  است  آمده   ) ٥الكتريك بر حسب انرژي فوتون فرودي در شكل (موهومي تابع دي 

باشد كه مربوط به  اين تيزي به دليل سهم جمله درود مي  .هاي كوچك تيز استمنحني براي انرژي 

  Xكند. در راستاي  پيدا ميالكترون ولت نمود    ١  هاي كمتر از گذار درون نواري است و در انرژي

  ، گذارهاي الكتروني درون نواري  گرفت كه  نتيجهتوان چنين  مي.  شودهيچ گونه جذبي مشاهده نمي

در    Zدر راستاي    باشند.مي  ) پاي ( πهاي پيوند  مربوط به الكترون   ،اندكه سطح فرمي را قطع كرده 

هيچ  مرئي  نور  براي  گمحدود  جذبي  ندارد  بيانونه  انرژي   .وجود  در  جذب  بالاتر  بيشنه    ١٠هاي 

تغييرات تابع اتلاف انرژي    .) نشان داده شده است١٠كه در شكل (  شودالكترون ولت مشاهده مي

در حالت  .  ) ارائه شده است٨شكل (   در   Zو    Xالكترون بر حسب انرژي فوتون ورودي براي راستاي  

  پس   .الكترون ولت اتلافي وجود ندارد  ٨٨/٠حدود  مدر    كه   شودمشاهده مي  Xخالص در راستاي  
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هاي  ژي رتا ان Zافتد. در راستاي هاي حجمي در اين انرژي اتفاق نميفت پلاسمونرتوان نتيجه گمي

هاي  ه هاي تيز مشاهده شده مشابه قلّ ه قلّ   شود وولت هيچگونه اتلافي مشاهده نمي الكترون   ١٠  تر ازپايين

  . باشدالكتريك ميترسيم شده در قسمت حقيقي تابع دي

 
  . N3Cبراي ساختار  Zو  Xدر راستاي  بر حسب انرژي  اتلافنمودار  ٨شكل 

  
  .N3Cبراي ساختار  Zو  Xدر راستاي بر حسب انرژي  جذبنمودار ٩شكل 

. ضريب  ) نشان داده شده است١٠(  و  )٧هاي (به ترتيب در شكلخاموشي  يب  رضريب شكست و ض

آيد. اغلب در تجهيزات نوري از  شمار ميكاربردهاي اپتيكي بههاي مهم در شكست يكي از كميت

ها در دامنه وسيعي از انرژي ثابت باقي بماند و يا تغيير  كنند كه ضريب شكست آنموادي استفاده مي 

هاي ضريب شكست در راستاهاي مختلف تفاوت داشته  اندكي داشته باشند. زماني كه نمودار بيشينه 

نمايانگر ويژگي دوشكستي در اين ساختار مي شود. ضريب شكست استاتيكي براي حالت  باشند، 

راستاي   در  با    Xخالص  راستاي    ٦١/٢برابر  در  برابر  Zو  و  مقدارثابت  باشد. ضريب  مي  ٢١/١اين 

نشان دهنده جذب در محيط مي  نمودار  خاموشي  با  نمودار ضزيب خاموشي شباهت زيادي  باشد. 

) مشاهده نمود. ضريب خاموشي  ١٠توان در شكل (كه مي  الكتريك داردبخش موهومي تابع دي 
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كند و ضريب خاموشي  كم به اين معنا است كه موج الكترومغناطيسي به آساني داخل ماده عبور مي

  كند. دهد پرتو به سختي داخل ماده عبورميبزرگ نشان مي

 
  .N3Cبراي ساختار   Zو   Xدر راستاي بر حسب انرژي  ضريب خاموشينمودار  ١٠شكل 

 
 هاي فونوني ويژگي ٤.٣

ابتدا ساختار نواري فونوني در امتداد مسيرهاي پرتقارن  منظور مطالعه به 𝛤ي ديناميك شبكه،  →

𝑀 → 𝐾 → 𝛤    طيف فونونيِ اين تركيب به صورت يك  شودي مدر منطقه اول بريلوئن محاسبه .

در روابط پاشندگي يك  شده است.    ) نشان داده ١١تحت شرايط تعادل در شكل (  ١×١×٢  ١ابر سلول 

ها در سلول واحد اوليه است. از اين رو، سه  تعداد اتم   Pي فونوني وجود دارد كه  شاخه  P٣ماده،  

هشت    N3Cدر ابر سلول    تعلق دارد.  ٣شاخه به مدهاي نوري   P٣-٣و    ٢شاخه متناظر با مدهاي صوتي 

شود. ي فونوني در نمودار پاشندگي فونوني ديده مياتم وجود دارد، از اين رو، بيست و چهار شاخه

) و  TAي صوتي عرضي ()، يك شاخهLAي صوتي طولي (ي صوتي شامل يك شاخهسه شاخه

ناحيهxyي  (به سمت خارج ار صفحه   Z) در راستاي  ZAي صوتي (يك شاخه ي بسامدهاي  ) در 

پايين وجود دارند. مدهاي صوتي طولي نسبت به مدهاي صوتي عرضي بسامد بالاتري را دارند. از  

) و چهارده مد نوري عرضي  LOنوري طولي ( طرف ديگر، بيست و يك شاخه نوري شامل هفت مد  

)TOشده است،  ) نشان داده  ١١طور كه در شكل (شوند. همان ي بسامد هاي بالا ديده مي)، در ناحيه

) پايين TOمدهاي  بسامد   () مدهاي  به  نسبت  را  دارند.LOتري  مدهاي   )  مسير    TOهمچنين،  در 

𝛤 → 𝑀   بريلوئن مثبتهاي محاسبه شده در سراسر منطقهتبهگن هستند. تمام بسامد اند و  ي اول 

هيچ بسامد موهومي مشاهده نشده است. بنابراين، بلور در تعادل ديناميكي قرار دارد. براي بررسي 

 
1 Supercell 
2 Acoustic 
3 Optical 
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) ترسيم  ١١هاي ارتعاشي در شكل (بهتر نمودار پاشندگي فونوني به صورت جزئي، چگالي حالت 

اتم مي بودن جرم  به دليل متفاوت  ناحيه  Nو    Cهاي  شود.  فونوني دو  ي مجزا  چگالي حالت هاي 

مي اتم  شود: سبكجداسازي  بودن  جابهدامنه  Cتر  ميي  سبب  را  بزرگتري  نتيجه  جايي  در  شود، 

شوند.  كنترل مي   Cي  بيشتر با استفاده از زير شبكه  ١٦٠٠-١١٠٠  cm-١هاي نوري در محدودة  بسامد 

  Nكه ناشي از ارتعاشات اتم    ٠-٧٠٠  cm-١هاي پايين  در حالي كه مدهاي صوتي در منطقه بسامد 

فاصلهمي غالب هستند. همچنين، يك  رنج  باشند،  نواري در  براي تك لايه    ٧٠٠-cm١١٠٠  - ١ي 

توانند در محيط  . در اين شكاف ممنوعه، امواج الكترومغناطيسي شديداً تضعيف و نميوجود دارد

 گردند.منتشر شوند، بنابراين، كاملاً از سطح بازتاب مي 

  
  

 
  

  .N3Cهاي ارتعاشي در دما و فشار صفر براي ساختار نمودار پاشندگي فونوني و چگالي حالت ١١شكل 

  هاي ترموالكتريكيويژگي ٥.٣
با در    كلاسيكي بولتزمننظريه نيمهبا استفاده از   N3Cترموالكتريكي تك لايه دو بعدي  هايويژگي

هاي داشتن ماده ترموالكتريك با  محاسبه شده است. از شرط   نظر گرفتن تقريب زمان واهلش ثابت

توان به دارا بودن ضريب سيبك و رسانندگي الكتريكي بالا و رسانندگي گرمايي پايين  بازده بالا مي

شامل ضريب سيبك، رسانندگي الكتريكي،   N3Cاشاره كرد. پارامترهاي ترموالكتريكي تك لايه  

بر    ٨٠٠و    ٥٠٠،  ٣٠٠،  ٢٠٠رسانندگي گرمايي و ضريب ارزشي براي چهار دماي مختلف   كلوين 

) نشان داده شده است. لازم به بيان است كه در  ١٢حسب تابعي از پتانسيل شيميايي كه در شكل (

شده است. تغييرات ضريب سيبك   ) انرژي فرمي به عنوان نقطه صفر انرژي در نظر گرفته١٢شكل (

به    ٤الكترون ولت در    ١تا    -١بر حسب پتانسيل شيميايي در رنج   دماي متفاوت در شكل (الف ) 
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بايد و  شود با افزايش دما، ضريب سيبك كاهش مينمايش درآمده است. همانطور كه مشاهده مي

باشد. ضريب سيبك  بيانگر اين است كه بازده ترموالكتريكي اين ساختار در دماهاي پايين بالاتر مي

هاي شيميايي بالاتر به  باشد و به ازاي پتانسيلولت غيرصفر ميالكترون  ٥/٠تا    -٥/٠در بازه تقريبي  

) كه µV/K٢٥/١٢٥٧باشد (كلوين مي  ٢٠٠كند. بيشينه ضريب سيبك مربوط به دماي  صفر ميل مي

هاي بيشينه در طول  ها به عنوان حاملداراي مقداري مثبت است. اين امر بيانگر اين است كه حفره 

و   ٥٠٠،  ٣٠٠كنند. بيشينه ضريب سيبك براي دماهاي  نمونه از سمت گرم به سمت سرد حركت مي

  است.  ٣٠٤/ ٤ µV/K و٩/٤٩٧، ٨/٨٣٣كلوين به ترتيب برابر با  ٨٠٠

دهد.  بر حسب تابعي از پتانسيل شيميايي را نشان مي  C3Nشكل (ب) رسانندگي الكتريكي تك لايه  

شود رسانندگي الكتريكي وابستگي كمي به دما دارد و براي هر چهار دما  همانطور كه مشاهده مي

- همچنين رسانندگي الكتريكي با افزايش پتانسيل شيميايي افزايش ميباشد.  داراي رفتاري مشابه مي

پتانسيل قسمت  در  الكتريكي  بودن رسانندگي  بيشتر  كه  يابد.  است  اين  بيانگر  منفي  شيميايي  هاي 

نوع  حامل رسانندگي    pهاي  شكل(ج)،  اساس  بر  دارند.  الكتريكي  رسانندگي  در  بيشتري  نقش 

يابد، به صورتي كه بيشينه و كمينه رسانندگي  گرمايي با افزايش دما و پتانسيل شيميايي افزايش مي

كلوين قرار گرفته است. از آنجايي كه پايين بودن رسانندگي    ٢٠٠و    ٧٠٠گرمايي به ترتيب در دماي  

گرمايي شرطي براي داشتن ماده ترموالكتريك با بازده بالاتر است، در نتيجه اين تك لايه در دماهاي  

  باشد.  عملكرد ترموالكتريكي بهتري مي تر داراي پايين

با افزايش    ZTدهد.  ) براي چهار دماي مختلف را نشان ميZTشكل (د)، تغييرات ضريب ارزشي (

كلوين به مقدار قابل توجه    ٢٠٠در دماي    ZTدهد. بيشينه مقدار  دما روندي كاهشي از خود نشان مي

به    ٣٠٠در دماي    ZTرسد. مقدار  مي  ٠.٩٦ براي  مي  ٩٣/٠كلوين  اين پارامتر  بيشينه  رسد و مقدار 

به    ٨٠٠و    ٥٠٠يعني    دماهاي بالاتر دهد كه  رسد. نتايج نشان ميمي   ٦٤/٠و    ٨٢/٠كلوين به ترتيب 

لايه   بازده    C3Nتك  داراي  نيز  بالاتر  دماهاي  در  بلكه  اتاق  دماي  زير  و  اتاق  دماي  در  تنها  نه 

  ترموالكتريكي قابل توجهي است.
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. الف) ضريب سيبك، ب) رسانندگي الكتريكي، ج)  N3Cپارامترهاي ترموالكتريكي تك لايه دو بعدي  ١٢شكل 

  رسانندگي گرمايي، د) ضريب ارزشي. 

  

  گيري نتيجه .٤

با روش تابعي چگالي مورد مطالعه قرار گرفت.   N3Cساختارتك لايه    هايدر اين مقاله ويژگي 

رساناي غيرمغناطيسي با شكاف  نيمه  N3Cتك لايه  دهند  از محاسبات نشان مي  بدست آمده نتايج  

مقدار با  ميالكترون  ٥/٠  غيرمستقيم  تابع    باشد.ولت  موهومي  و  حقيقي  تابع  نمودارهاي  بررسي 

دهد. تفاوت در نمودارهاي  ناهمسانگردي اين ساختار را نشان ميz و    xالكتريك در راستاي  دي

به بروز ويژگي دوشكستگي در اين ساختار ميz و    xضريب شكست راستاي   بيشنه    گردد.منجر 

. طيف  شودمشاهده مي  ٤١/١٣اين ساختار در انرژيولت براي  الكترون  ١٠هاي بالاتر  جذب در انرژي 

ي اختلالي تابعي چگالي ي نظريهاول بريلوئن به وسيله ي  فونوني در امتداد مسيرهاي پرتقارن در منطقه

محاسبه شدند. در نمودار پاشندگي فونوني، هيچ بسامد موهومي يافت نشد كه نشان دهنده پايداري  

نشان داد كه اگر    N3Cتك لايه  ديناميكي ساختار بلوري است. محاسبه پارامترهاي ترموالكتريكي  

باشد، اما ضريب سيبك با افزايش دما كاهش  چه رسانندگي الكتريكي اين تك لايه به دما وابسته نمي

تر داراي  يابد. در نتيجه اين تك لايه در دماهاي پايين و رسانندگي گرمايي با افزايش دما افزايش مي

  بازده ترموالكتريكي بهتري است.  
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 . تقدير و تشكر ٥

كرمانشاه، خانم دكتر سحر رضايي و آقاي دكتر  از اساتيد گروه فيزيك دانشگاه آزاد اسلامي واحد  

  سجاد پارسا مهر كمال تشكر و قدرداني را داريم.
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