
Iranian Journal of Applied Physics 

 

 agnetic Mtructure and Slectronic EStudy the 
 initio Study-bAsing UC 2roperties of Mxene NbP

1ethodM 
 

Ali Hossein Mohammad Zaheri*2and Hadi Mohammad Zaheri3 

  
Abstract 
Today, research is directed toward finding new materials for various 
applications, from medicine to energy storage and other optoelectronic 
devices. Recently, a new phase of materials has been highlighted due 
to their flexible and machining nature known as Max Phases 
(Transition Metaln+1A(Al/Si)X(C/N)n) (MAX Phases). According to 
them, MAX Nb2AlC has been used in this work. Mxenes materials are 
obtained from these MAX phases by removing aluminum. There are 
different methods to obtain these two-dimensional materials, which are 
generally divided into two categories: experimental and simulation. 
Using the simulation method is more accurate due to being away from 
laboratory errors and cost-effective. Therefore, in this work, this 
method has been used to obtain Mxene niobium carbide and related 
calculations. For this purpose, the density functional theory and ab-
initio method, which form the basis of the quantum espresso software 
package have been used to investigate the electronic and magnetic 
properties of this two-dimensional material. The obtained results show 
that this compound has good stability and good electronic conductivity, 
but it cannot be magnetized. To ensure the results of this research, the 
obtained results were compared with the results of experimental works 
and simulations of other researchers and it was found that they 
correspond very well. 
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  C2Nb مكسين مغناطيسي و الكترونيكي  هايويژگي مطالعه
  ١ساكن  به ابتدا محاسبات  روش به 

  

 ٣ظاهري  محمد هادي و٢* ظاهري محمد حسين علي
 

 چكيده: 

و   يانرژ  رهيگرفته تا ذخ  ي گسترده، از پزشك  يكاربردها  يبرا  ديجد  مواد   افتن يبه سمت    هاپژوهش  هامروز

استها،  كياپتوالكترون  ريسا  نيهمچن شده  داده  تازگي   .سوق  جد  ،به  دل  يديفاز  به  مواد   تيماه  لياز 

ماش  ريپذانعطاف نام  آن  يكارنيو  با  كه  است  شده  برجسته   MAX (Transitionها 

)nA(Al/Si)X(C/N)n+1etalM  (فازها م  (مكس  ديگر    د.نشوي شناخته  عبارت  فلزات   ي گروهبه  از 

 ده يامفاز ن مكس شوند، ي م بيترك تروژن ين  ايبا كربن  يي ايميش صورتكه به   كونيليس اي ومي نيواسطه و آلوم

كه با    غيرهو      AlC2Ti،  AlN2Ti،  GeC2V،  AlC2Nbعبارتند از    از مكس فاز  جيرا  يهانمونه  شوند.ي م

اهداف به  از    در  ،توجه  كار  فازها بدست   استفاده شده است.    AlC2Nb  اين  اين مكس  از  مواد مكسين 

بالقوه    يمنحصر به فرد و كاربردها  هايويژگي   لي هستند كه به دل  ياز مواد دو بعد  يادسته   هامكسينآيند.  مي 

 يدهايتريو ن  دهايتريكربن  دها،ي كارب  حقيقت،در    اند.به خود جلب كرده  ي را در جامعه علم  زياديخود توجه  

واسطه م  هامكسين  به عنوان  ،يدوبعد  يفلزات  به دست آوردن روش.  شوندي شناخته  هاي مختلفي جهت 

استفاده از روش  شوند.  سازي تقسيم مي كلي به دو دسته تجربي و شبيه   صورتها وجود دارد كه به  مكسين

به دليل دوري از  هم  باشد.مقرون به صرفه مي   سازيشبيه  خطاهاي آزمايشگاهي داراي دقت بالايي چنين، 

اين روش بكار گرفته شده    و محاسبات مربوطه  C2Nbمكسين    يافتن  جهتپيشرو  در كار    رو،از اين.  است

ي نرم افراري كوانتوم از تئوري تابعي چگالي و به روش ابتدا به ساكن كه مبناي بسته است. براي اين منظور  

استفاده شده    C2Nbالكترونيكي و مغناطيسي مكسين    هايويژگي جهت بررسي  ،  دهنداسپرسو را تشكيل مي 

و از لحاظ الكترونيكي رسانايي  ي داشته  دهد كه اين تركيب پايداري خوبنشان مي   بدست آمدهاست. نتايج  

را با نتايج    هاآن   ،بدست آمده از نتايج    يافتن  شدگي ندارد. جهت اطمينانمناسبي دارد ولي قابليت مغناطيس

 بسيار خوبي با هم دارند.   هماهنگي مقايسه و مشخص شد كه    پژوهشگرانسازي ديگر  كارهاي تجربي و شبيه 

تئوري تابعي  ،مواد دوبعدي ،بسته محاسباتي كوانتوم اسپرسو، هامكسين ،كاربيد نيوبيوم  واژگان كليدي:

 چگالي. 
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  مقدمه  .١
 يكيزيف  هايويژگيو    اديز  اريچشم انداز كاربرد بس  ليبه دل   يدر دهه گذشته، علاقه به مواد دو بعد

زمان كشف گرافن و انواع    زا   حقيقت،در    .]١,2[است    افتهي  شيها افزا آن   يقابل توجه ذات  ييايميو ش

  ي و كاربردها  هاويژگيسنتز،    رو،از اين   .داشته است  توجهيقابلرشد    يآن، علاقه به مواد دو بعد

  . شده است ليتبد يدر علم و فناور پژوهشي يهاحوزه  نيتراز جذاب يكيبه  دي جد يمواد دوبعد

  ي دها ي، سولف]٤[  دهايترين  ،]٣[ فلزات واسطه    يدهايكالكوژني د  چون  ييهارگروه يبه ز  يمواد دوبعد 

فسف واسطه،  دو  سلن  دها ي فلزات  فلز  يآل  مواد،  ]٥,٦[  دهايو  و    فلزات  د ياكس  ،]٧[  يآل  -يو 

سن ايكس،  ]٨[  دها يدروكسيه فسفرن،  بوروفن،  گرافن،  مانند  و    ]٩,١٠[  ن ياستن  رمانن،ژ  سن،يليها 

سال    . شونديم   ي بندطبقه   هامكسين   ن يهمچن اول2٠١١در    ي بعد   دو   وم ين  تا يت   ديكارب  ن ي، 

MXene) xT2C3(Ti و    دهاياز كارب بدست آمده هاي مكسين خانواده  يرا برا ريكشف شد كه مس

به خانواده بزرگ و به  مكسين  .]١١[هموار كرد    ي فلزات واسطه دو بعد  ي دهايترين ها از آن زمان 

خانواده    يگوگوتس  يوريو    ي بابك آناسور.  شده اند  ليتبد  يسرعت در حال گسترش مواد دو بعد

حدود    يديجد با  مواد  نام    ٣٠از  به  دارامكسين  .]١2[كردند    دي تول  مكسينعضو     فرمول  ي ها 

(n=1,2,3) zTnXn+1Mهستند.    

نشان    "M"كه    ييمواد گرفته شده است، جا  ن يا  ييايمياز فرمول ش  "MXene"  نام   حقيقت،در  

انتقال  كيدهنده    ا يدهنده كربن  نشان   "X")،  و كروم  ميوبين  اي  م،يواناد  وم،يتاني(مانند ت  هياول  يفلز 

. حذف عنصر  ستفاز مادر ا)  MAX(  مكس  از   "A"  عنصر    دهنده حذفنشان   " ene" و    تروژن، ين

"A "  شودبه حذف عنصر آلومينيم از مكس فازها منجر مي  جملگيسازي كه  يند شبيه آطي يك فر ،  

  ژن ياكس  يهااتم   ) اي(  و  فلوئور  ل،يدروكسي ه  چونمختلف    يهانايدهنده پانشان   zTو  گيرد  انجام مي

اند  شده   خته يآمدر ساختار خود درهم  تروژني ن  ) اي(  كربن و   يهاه يبا لا  M  از   ه يدو تا چهار لا.  است

]١٣[ .  

نمونه    چند   .]١٤[  آب دوست است  )    OH  ا ي(و  O  يهاانه يپا  ليبه دل  مكسين ر خلاف گرافن، سطح  ب

اين كار به بررسي  كه در  C2Ti،  2C3Ti  ،C2Nb  ،N2Ti  ،C2Nb  ،  C2Crعبارتند از،    مكسينهااز  

  ها مكسين  يديكل  يهايژگيواز  پرداخته شده است.    C2Nbالكترونيكي و مغناطيسي    هايويژگي

وجود فلزات واسطه در ساختار خود،    ل يبه دل  ( اين مواد   بالا   ييرسانا،  يساختار دوبعد توان به  مي

ذاتاً    هامكسين، (يآب دوست  ،  مساحت سطح بالا،  )دهندياز خود نشان م  يعال  يكيالكتر  ييرسانا

ها را  آن   ويژگي  ن ياكه    با آب تعامل كنند  يتوانند به راحت  يكه م  يمعن  نيآب دوست هستند، به ا

همچنين    .ي اشاره كردكياستحكام مكانو    ) كنديمناسب م  ييزداآب و نمك  ه يكاربرد در تصف  يبرا
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كاربردهاي   داراي  مواد  مانند بالقوه اين  و  ابرخازن  چون (  ،يانرژ  يسازره يذخ  يهادستگاه   اي  ها 

الكترومغناط  ها)  باتري تداخل  با  ميآب    هي حسگرها، تصف  زور،يكاتال)،  EMI(  يسيمحافظ  باشند. 

  ي برخ  ادامهدر    ،است  قرار گرفتهمورد بررسي    C 2Nbمكسين  هايويژگيتوجه به اينكه در اين كار  

    است: آمده خلاصه   صورتي اين ماده به  د يكل هايويژگياز 

  است.   يشش ضلع  بلوريساختار  يمعمول دارا صورتبه  اين مكسين: يستاليساختار كر

بعدي  C2Nb:  ييرسانا كاربردها  خوبي  يكيالكتر  ييرسانا  داراي  دو  در  را  آن  كه    ي است 

   كند.يم  ديمف ييايميو الكتروش   يكيالكترون

  ي از جمله استحكام كشش   يخوب   يكيمكان   هايويژگي  ي دارا  يكل  صورت به    هامكسين:  يكيمكان

  .ستين ي قاعده مستثن ن ياز ا  زين كه كاربيد نيوبيوم هستند.   كيبالا و مدول الاست

  ي حرارت  تي با نقطه ذوب و هدا  يخوب  يحرارت  يداري پاي دوبعدي  اين ماده :  يحرارت  هايويژگي

  دهد. يبالا از خود نشان م

آن اغلب    ي عال  ييايميالكتروش  هاي ويژگي  ل يبه دلاين كاربيد سطحي  :  ييايميالكتروش  هايويژگي

  ي هابه مكسين   فازها  مكس  كه   يهنگام  شود.ياستفاده م  يانرژ  ليو تبد  يسازره يذخ  يهادر برنامه 

را نشان    يو نور  ييايميالكتروش  ،يكيالكتر  ،يسيمغناط  يهايژگيشوند، وي م  يبرداره يلا  ي دو بعد

  ي فازها  مكس  به فلزات واسطه در سطح، ضخامت و عملكرد سطح، به ندرت در دهند كه بسته  يم

  يي بر رسانا  يتوجهقابل  ريشده بدون تأث  ذب ج يعامل يهاگروه   .]١٥,١٦[ شود  يم ده يها دآن  ياصل

و    ميقابل تنظ  نواريشكاف    ، يوي الكترونگات  ،ياز جمله آب دوستمكسين    يهايژگيكل خود، و

  توان يرا م  مكسين   يهاه يلا  ن يفاصله ب  ن،يبر ا  افزون.  كننديرا ارائه م  يساختار سطح  ميتنظ  تيقابل

ها  مكسين و ساختار ها ويژگيتوان با استفاده از  يم . ]١٧[داد   ريي تغ هاآن   ياه يساختار لا ر ييبدون تغ

و    يماكرومولكول ها، نانوذرات معدن  مرها،يبا پل   مكسين  هيبر پا  يتيمواد كامپوز  ،يكاف  ريدر مقاد

وجود    مكسيندر رابطه با سطح منحصر به فرد    ياديز  يهافرصت .  ]١٨,١٩[كرد    هينانوساختارها ته 

    .ها وجود داردآن  يمنيو ا يسازگار ست يبا ز  طهدر راب زين  ياديز يهادارد، اما چالش 

و اكتشافات گسترده    هاپژوهش منجر به  ها  كسينم  دواركننده يام  ي همه كاره و كاربردها  يهايژگوي

مختلف را    يهاي و فناور  عيتحول در صنا  جاديا  ليمواد شده است كه پتانس  يعلم و مهندس  نهيدر زم

  ي هاشرفت يها منجر به پمكسين  رو،از اين سازي مدل شدند.  در اين كار اين مواد به روش شبيه   دارد.

 ها ، ابرخازن]22[مكسيني  ، غشاء]2١[ هاي مكسينيقلم، ]2٠[ ي مكسينيهااز جمله آنتن  گوناگوني

  يتوانند به راحتيم  هان يخود، ا  ي اهيساختار لا  ل يبه دل.  اندشده   ]2٤[  قابل شارژ  يهاي ، و باتر]2٣[

صفر   (مكسيني   يكوانتوم  قاط، و نمكسينينانوصفحات  (نازك    بسيار  ي به نانوصفحات تك دوبعد
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نشان    اين موادمربوط به    چاپ مقالاتدر    يشيهمانطور كه روند افزا  .]2٦,2٥[  شوند  ليتبد  )يبعد

  ن، يهمچن.  در حال ظهور هستند  پژوهشيكانون    كيبه عنوان    كنوني  يهادر سالها  مكسين   ،دهديم

نتاآن برا  يادواركننده يام  جيها  دستگاه   يرا  در  مح  ميتقس  يهاكاربردها  اصلاح    ط، يآب، 

  افزون   .]2٧-2٩[اند  نشان داده   فناوري ويو ب  يپزشكست يز  ،يستيز   ي حسگرها  ،يسطح  يهاپلاسمون

نانو   چون  يانرژ  ليتبد  يهادستگاه   يماده الكترود كارآمد برا  ك ياند كه  ها ثابت كرده آن   ن،يبر ا

  . ]٣٠[ هستند   كيبوالكتريتر  يژنراتورها

  

  روش محاسبات .٢
روش از  بس امانه ي سمطالعههاي  يكي  تابعيت    ايدوره در جامدات    ايذره هاي  تئوري  بر  تمركز 

اي نياز به راه حل جايگزين دارد. ذره بس هاي  امانهسحل معادله شرودينگر براي  باشد.  مي  چگالي

چگالي ظريهن ساختار نظريه  )١  DFT(  تابعي  بررسي  براي  كوانتومي  مكانيك  چارچوب  در  اي 

مواد در   يا روشي براي حل  كه مي اي استذره بس هاي  امانه سالكتروني  و  توان گفت جايگزين 

  - هوهنبرگو بر پايه دو قضيه   داردفرمي    -مدل توماساين نظريه ريشه در.  معادله شرودينگر است

پژوهشي و حتي صنعتي    -مؤسسات علمي  ها ودانشگاه   ،پژوهشگرانرو  از اين است.   شده   بنا   كوهن

هاي  له ئابرمساين  افزار، و فيزيك به  پاسخگويي  افزار، نرم برآن شدند كه با استفاده از تركيب سخت

كوانتوم  ها  سازي مختلفي ارائه شد كه يكي از آن هاي شبيه در اين راستا روشماده چگال اقدام كنند.  

 CNR-IOM سازي ملي  مركز شبيه   به وسيلهكوانتوم اسپرسو    يبسته  و معرفي  باشد. تهيهمي  اسپرسو

DEMOCRITOS  در تريست (ايتاليا) و شركاي آن با همكاري مراكز مختلف در سراسر جهان

كوانتوم  بنياد    به واسطهاين پروژه  انجام شده است.  ، دانشگاه پرينستون، دانشگاه مينه سوتا  MITمانند  

اي براي محاسبات ساختار الكترونيكي و  مجموعهافزاري  گردد. اين بسته نرم هماهنگ مي  اسپرسو

    توزيع شده است. و باز  افزار رايگان سازي مواد است كه به صورت رايگان و به عنوان نرم مدل

اجزاي اصلي  اشاره كرد كه  نكته  توان به اين  هاي اين بسته محاسباتي مياز جمله مهمترين ويژگي

گونه توزيع   به  اسپرسو  شده   ايكوانتوم  بهره   كه   اندطراحي  معماري  براي  از  هاي  بررايانه ابرداري 

باشد  امروزي   استفاده مي  با سطوح و لايه قابل  پردازنده   گوناگون هاي  كه  بين  ها مشخص  ارتباط 

  OPENMPو    MPI  چوني  هايسازموازي  يكند كه به وسيله اين ويژگي به ما كمك مي  شوند.مي

به مراتب بيشتري را به كار   هايبراي اجراي محاسبات تعداد هسته ،  ، بتوانسازيموازي   و با امكان

كه اين كار سبب كاهش زمان اجراي محاسبات خواهد شد. سازگاري بسيار بالا با دستگاه   گرفت

 
1 Density Functional Theory 
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از ديگر ويژگيعامل لينوكس  اين بسته محاسباتي ميهاي پايه  به دسترسي آزاد و  هاي  كه  باشد، 

  افزايد. افزار مزيت بالايي را ميرايگان اين نرم

شبه  صورت  به  و  چگالي  تابعيت  تئوري  اساس  بر  محاسباتي  بسته  مياين  عمل  كند. پتانسيلي 

ساده    ليهسته با پتانس  يهاالكترون  ينيگزيرا با جا  يمحاسبات  زمانهستند كه    يبيها تقرل يپتانسبه ش

  ي اضير  ب يتقر  ك ي  ل يپتانسشبه  ، يو علم مواد محاسبات  يكوانتوم  ك يمكان  در دهند.  يشده كاهش م

برا كه  الكترونالكترونرفتار    يسازساده   ياست  ساختار  محاسبات  در  جامدات  اتم   يكيها  و  ها 

حفظ دقت در    ن يها در عيساز ه ي شب  يمحاسبات  زمانها كاهش  ل ي. هدف شبه پتانسشودياستفاده م

  ش ينما  ينيگزيها جال يپتانسشبهي  اصل  ده ياست. ا  مطالعه مورد  ماده    يكيترونالك  يهايژگيو  فيتوص

محكم،    وند ي با پ  ياهسته   يهاشامل الكترون   ژه يالكترون، به و  -محاسبات برهمكنش الكترون   قيدق

  پژوهشگران به    نيكشد. ايم ريبرهمكنش را به تصو  ياساس  يهايژگياست كه و  يموثر  ليبا پتانس 

تا منابع محاسباتياجازه م ب  تي ظرف  يهارفتار الكترون   ي را بر رو  يدهد  به    شتري متمركز كنند، كه 

پتانسيل جايگزين برهمكنش  شبه   حقيقت،در    ماده مرتبط هستند.   كي  يكيزيو ف  ييايميش   هايويژگي

الكترون مي  - واقعي  الكترون  شود.يون  وتمامي  اتم  هسته  برهمكنش  نتيجه  استثناي  در  به  ها 

گردد. ميدان پتانسيل كه در فاصله نزديك  پتانسيل توصيف ميترين لايه ظرفيتي توسط شبه بيروني 

تواند به درستي ميدان پتانسيل با  تر كه ميسرعت در حال تغيير است با تابعي صاف هسته اتمي با  

هاي  سازي كند جايگزين مي گردد. مزيت اين روش اين است كه، به پايهفاصله دور از هسته را شبيه 

افزايش سرعت محاسبات    سبباي كمتري براي بسط تابع موج اصلي نياز دارد و اين امر  موج صفحه 

  .شودمي

(ميدان امواج تخت خود    PWSCF١  ترين مجموعه كوانتوم اسپرسو، بسته شايد مهمترين و كاربردي 

كاربرد  شود  گرفته ميو اهدافي كه در مورد مواد در نظر    هاويژگي  بيشترسازگار) دانست چرا كه در  

بسته  اين  كوهن  پاسخ  دارد.  خودسازگار    -معادلات  يكشم  به  تناوبي  مربوط  بدست    را  جامد 

- ترين ثابت شبكه و بهينه، بهينهسامانهتوان به مقادير انرژي نهايي اين معادلات مي  حلبا   .آوردمي

توان  و اين مرحله از محاسبات را مي   دست يافت ها در داخل سلول واحد  ترين محل قرارگيري اتم

آغاز محاسباتي همچون   قدم در  اولين  و  و    هايويژكياساس  فونوني  اپتيكي،   غيره الكترونيكي، 

در چارچوب نظريه تابعي چگالي    مربوطه  محاسباتي كه در بالا بيان شده،  با توجه به مطالبدانست.  

استفاده  با  نرم اين  از    و  اين منظورشده است.    انجام   افزاريبسته  تبادلي  براي  بستگي  ]، ٣١-٣2[  از 

سازي ساختاري و بهينه جهت    ]٣٤[  هم نهي امواج تخت  روش بر و  ]٣٣[  هيافتتقريب شيب تعميم

 
1 Plane-Wave Self-Consistent Field 
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نيروي بين    كمينه  ،انرژي  كمينه  ،حجم  بهينه. جهت رسيدن به يك  استفاده شد  نواريمحاسبه ساختار  

  استفاده شده است.  ]٣٥[ نيوتني - از يك الگوريتم شبههاي اتمي ها و موقعيت اتم

  

  نتايج و بحث .٣
ورودي مورد نظر    هايفايل  همگرايي با دقت بالا در   نيازمندداشتن اطلاعات قابل اتكاء و مطمئن  

انرژي قطع از جمله  باشد.  مي ازاي مقادير مي  ١مقادير ورودي همگرايي  به  اين منظور  براي  باشد. 

ي  ژ سپس انرژي كل را برحسب انر  .شودميانجام    SCFمحاسبات    ، مختلف ولي منظم انرژي قطع

شود در نمودار ايجاد شده از ميزان انرژي قطع مشخصي به بعد ديگر  . ملاحظه ميشودميقطع ترسيم  

نمي  نمودار  در  تغيير  افقي در ميشاهد  به صورت  نمودار  و  نقطهباشيم  افقي  آيد.  آغاز قسمت  ي 

) آمده  ١نتايج در شكل (  شده،  بيان توان مقدار انرژي قطع بهينه دانست. با انجام مراحل  نمودار را مي 

    در نظر گرفته شد. ١٥٠ RYاست و  ميزان  انرژي بهينه 

 

 

  . نمودار انرژي كل بر حسب انرژي قطع ١كل ش

باشد كه  ناپذير بريلوئن ميي اول كاهشبندي ناحيه مش  محاسبات  ،كننده ديگرمشخص و    مهمگام  

اين    بهينهبدست آوردن    باشد. برايمي  y*KxK 1*با توجه به دو بعدي بودن مكسين به صورت  

ها  بهينه نمودار اين  رسم و با توجه به    Kبر حسب مقادير مختلف نقاط    كل  نمودار انرژي  ،مقادير

 
1 Ecutoff 
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ثابت شبكه   مشخص كردن ،ي ديگري كه در دقت محاسبات نقش اساسي دارد. مرحلهآمدبدست 

  ها در سلول پايه است.    و بهترين موقعيت مكاني اتم 

 رسم  سامانه   اين  براي  حجم  حسب  بر  انرژي نمودار  مورناگون  بريچ  براي اين منظور به وسيله رابطه

  از  يكي كمينه  انرژي وجود، چرا كه  باشد سامانه  تواند تاييدي بر پايداري مي نمودار  است. اين  شده 

ميزان حجم بهينه  شود همانگونه كه در نمودار نيز ديده مي  .))2شكل ((  است سامانه  پايداري دلايل

ثابت    ،هاسازياز طرفي بعد از اين بهينه .  باشددر واحد حجم اتمي مي  ١٦٠٠  در حدود   اين ساختار

آنگستروم و طول   2.١٧٨ برابر  Nb-Cو طول پيوند b=5.4112Aو    a=3.124 Aشبكه در حدود 

  باشد. آنگستروم مي ٣.٠2٦2برابر    Nb-Nbپيوند

 

  .نمودار انرژي كل بر حسب حجم  ٢شكل 

ساختار مناسب است. لذا جهت بررسي   ، از انجام مراحل بيان شده در بالا  پس   ، جهت انجام محاسبات

و چگالي حالات  دو كميت  الكترونيكي    ويژگي نواري  مطالعه  ساختار  اين .  گيرندقرار ميمورد 

عدم رسانندگي مي  ويژگيدهنده  نشان نمودارها   يا  در    .باشندمهم رسانندگي  اگر  نظر كه  اين  از 

رسانندگي و در    ويژگيماده داراي    ،محدوده انرژي صفر (سطح فرمي) داراي حالت يا تراز باشيم

موجود در    شكاف رسانندگي و يا بسته به ميزان    بدون ها ماده  صورت عدم وجود اين تراز يا حالت

) آمده است. نمودار نشان از آن دارد  ٣باشد. نتيجه در شكل (رسانايي مينيمه   ويژگياين تراز داراي  

توان گفت اين ماده رساناي خوبي براي بحث  و مي  بوده مناسب رسانايي    ويژگيكه ماده داراي  

ها  كند و الكترون در محدوده فرمي اين سطح را قطع ميانرژي باشد. چون ترازهاي الكترونيكي مي

توانند به راحتي از نوار ظرفيت به نوار رسانش بروند و در بحث رسانندگي شركت خوبي داشته  مي
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تواند نشان از سرعت گروه باشد كه در  باشند. اما بايد بدانيم شيب ترازها در محدوده گفته شده مي 

  .    شودمشاهده نميمورد اين ساختار شيب بسيار تندي را در اين ناحيه 

 

  . نمودار ساختار نواري مكسين كاربيد نيوبيوم ٣ شكل 

كه چند تراز داراي همپوشاني    شودمشاهده ميتبهگني مناسبي    ،در اين محدوده از انرژي  اگرچه

ها در وجود الكترون نمودار بسيار مفيد چگالي حالات كه بيانگر احتمال  بررسي  اما    باشند.بالايي مي

  ، ضروري است در عمل بيان ديگري از ساختار نواري ماده مورد بحث است  و   وطه است بترازهاي مر

  ) آمده است.  ٤اين نمودار در شكل ( و

  

  

  

  

  

  

  
  

 . C2Nbنمودار چگالي حالات كلي   ٤شكل 

) يا همان سطح فرمي  E=0در اين نمودار نيز مشهود است چون در انرژي صفر (  دوباره رسانندگي  

درون نواري    شكافاحتمال هستيم. از طرفي    قلّهشود و و در اين محدوده داراي  نمي  مشاهده   شكافي
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تر . براي بررسي دقيقشودمشاهده ميپهني كه در نمودار ساختار نواري آمده نيز در محدوده ظرفيت  

ها  ربيتال و. در اين بحث نقش ا شودميبررسي  نمودار چگالي حالات جزيي    ،الكترونيكي  هايويژگي

) آمده ٥گيرد. نتيجه اين مطالعه در شكل (بر ساختار ماده به شكل جداگانه مورد مطالعه قرار مي

  است.    

  

  

  

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  

 .نمودار چگالي حالات جزيي ٥شكل 

 dهاي سهم اوربيتال كه  شودمشاهده ميها در جدول مندليف در اين نمودار با توجه به جايگاه اتم

, p     ي  هاتم ادرNb  چرا كه اين عنصر در جمع عناصر واسطه قرار  ،  باشدداراي مقدار بالاتري مي

ها داراي آزادي  هاي موجود در آنالكترون   . همچنين،ربيتالشان در حال پر شدن استواين ا   داشته و

ها مقدار  ربيتال وباشند. اما در نزديكي سطح فرمي سهم ديگر اعمل بيشتري در بحث رسانندگي مي

وجود آوردن پيوندهاي سيگما و  ها وظيفه اشتراك و به هاي موجود در آن كمتري دارد و الكترون 

  پاي را بر عهده دارند و در رسانندگي شركت فعالي ندارند.  

  

    مغناطيسي هايويژگي .٤
از    ساختارها  هايويژگي يكي  نانو  مي  ويژگي  ،مهم  بررسي   ويژگياين    .باشد مغناطيسي  توسط 

. سهم هر اسپين  شودانجام ميهاي مختلف  نمودارهاي چگالي حالات و ساختار نواري براي اسپين 

هاي  ناطيسي در اسپينغدر چگالي حالات و ساختار نواري نشان از رفتار مغناطيسي مواد دارد. مواد م
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الكترون  توسط  مختلفي  ترازهاي  و  رفتارها  اسپين مختلف  با  ميها  اشغال  مختلف  مواد  هاي  شود. 

توانند داراي اهميت باشند كه در بعضي از  مغناطيسي بالا حتي تا جايي مي  هايويژگي ناطيسي  با  غم

در اسپين ديگر    و  دهددر يك اسپين رفتار رسانايي نشان مي  ،دنكه به مواد نيم فلز معروف هست  ،مواد

هاي خارجي رفتار در خور با آن ميدان در  در ميدان   . اين موادباشدرسانايي مينيمه   ويژگيداراي  

مي نشان  خود  از  را  نظر  مورد  اين    دندهاسپين  ميكه  سبب  كهويژگي    هدايت در صورت    شود 

شود.  رسانايي مشاهده  از يك ماده دو نوع رفتار رسانايي و يا نيم  ،ناطيسيغخارجي توسط عوامل م

  ها استفاده كرد.توان در قطعات الكترونيك از اين سوييچ البته مي

منظور   اين  كار  به  اين  اسپين در  براي  را  و چگالي حالات  نواري  به  ساختارهاي  پايين  و  بالا  هاي 

شده  ) نشان داده  ٧) و (٦هاي (ها به ترتيب در شكل آن نتايج    اي محاسبه و و مقايسه   جداگانهصورت  

  ترسيم شده است.   جداگانهدر شكل زير نمودار چگالي هر اسپين به صورت  .است

  
 . C2Nbي مكسين ني اسپ حالات يچگال نمودار ٦شكل 

رسانايي    ويژگيگردد در هر دو اسپين ماده مورد نظر ما داراي  ) ملاحظه مي٦همانطور كه در شكل (

  آن شده كه ماده در حالت كلي نيز داراي ماهيت رسانايي باشد.   سبببوده كه اين اتحاد در رفتار  

توان ديد كه براي هر دو اسپين بالا و پايين هماهنگي زيادي در هر دو  اما با مقايسه هر دو اسپين مي

مغناطيس بوده    ويژگي  بدونشود و اين تشابه نشان از اين دارد كه ماده مورد بررسي اسپين ديده مي

  كند. خود را حفظ مي  هايويژگيهاي مغناطيسي خارجي و در ميدان 

به ترتيب با خطوط پر و  )  ٧هاي بالا و پايين در شكل (در ادامه نمودار ساختار نواري براي اسپين 

  نشان داده شده است.  نقطه چين 
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  . ينياسپ ينوار ساختار نمودار ٧شكل 

ي انرژي  در ناحيه   به ويژه شود در اين نمودار نيز همانند چگالي حالات تشابه بسيار بالايي  ملاحظه مي

دار بالاتري  قبه صورت بسيار اندكي در بعضي جاها اسپين پايين داراي م  همچنين،دارد.  وجود  فرمي  

هاي خروجي نيز مقدار مغناطيدگي بسيار پاييني در  باشد و در فايلاست كه اصلا قابل توجه نمي

اين    .دارد  مطالعهماده مورد    غيرمغناطيسي بودن باشد كه نشان از  مي   bohr mag/cell 0.17حدود

ين ماده در جاهايي كه داراي ميدان مغناطيسي مزاحم اچرا كه    آيدحساب  به  مزيت    صورتيشايد به  

  كند.  است كاربرد خود را حفظ مي

بررسي  اما   نهايي از  به عنوان مرحله  ادامه  بار در دو س  هايويژگيدر  از  الكترونيكي چگالي  طح 

هاي موجود  توان تجمع بارها در اطراف اتمها ميكه توسط آن   شده است   ساختار به تصوير كشيده 

    و درون فضاي سلول پايه را مشاهده نمود.



 ايران  كاربردي فيزيك علمي فصلنامة   /١٣

 

 
 

  
  .هانمودار چگالي بار در اطراف اتم ٨شكل 

  شامل باشد. اين نمودار نيز  هاي مهم، نمودار چگالي بار مييكي از نمودارها و كميت   حقيقت،در  

در    هايويژگيباشد. در اين مورد نيز، براي بررسي اين  مي  مهمي از تركيبات مورد بررسي  هايداده 

) به  ٩) و (٨هاي (نتايج توسط نمودارهاي چگالي بار در شكل  دو مقطع مختلف اقدام به محاسبه و 

 د. اننمايش درآمده 

  
  .هانمودار چگالي بار در اطراف اتم ٩شكل 

ايم  اي قرار داده ي موردنظر را در بين تركيب مورد بررسي به گونه ، صفحه )  ٩) و (  ٨(  هايدر شكل

كه بتوانيم اتم كربن را روي اين صفحه ببينيم و كميت ياد شده را در نزديكي اين اتم بررسي كنيم. 
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ها تجمع بالايي از الكترون را خواهيم داشت و در اين  بينيم كه در نزديكي اين اتم طبق اين شكل مي

نيز درمي از آن  با فاصله گرفتن  و  بالاتري دارد  تراكم  يافته  محدوده،  مقدار كاهش  اين  يابيم كه 

  بوده كه تركيبات موجود در اين ساختارها از نوع يوني    شودمشاهده مياين نمودار    بر اساساست.  

از اين نمودار با نمودارهاي    بدست آمده نتيجه    باشد.و تجمع حالات بيشتر در نزديكي اين عناصر مي

  چهار و پنج كاملا همخواني دارد.  

به روش تجربي دينش    پژوهشاز اين كار با نتايج    بدست آمده اين نكته قابل توجه است كه نتايج  

به ساكن كه  به روش مطالعه  پژوهشو نيز  ]  ٣٦[  كمار و همكارانش ابتدا  ونگ و  جينگ  توسط ي 

  بسيار خوبي است.  هماهنگيدر انجام شده  VASPافزاري با استفاده از بسته نرم ]٣٧[ همكارانش

  

  

  گيرينتيجه .٥
بيشتر مكسين به شناخت هرچه  نيوبيوم گرديد و همانطور كه در  اين كار منجر  به ويژه كاربيد  ها 

رسانايي بوده ولي عاري از هرگونه    ويژگيي دو بعدي داراي  اين ماده  ،شد بيان پيشينهاي  قسمت

مختلف از جمله خازن    هايزمينهرا در    تامليقابل    يتوجه علم  هاباشد. مكسينمغناطيسي مي  ويژگي

و    يرتحرا  يداريپا  ،يعال  يك يالكتر  ييرسانا  ،يكيپلاسمون  هايويژگي بالا،    يي ظرفيتايميالكتروش

اند لذا كاربردهاي  به خود جلب نموده   داريپا  اريبس   ي ديكلوئ  يهامحلول   ليتشك   ييو توانا  يكيمكان

 . شودبيني ميوسيعي در صنايع مختلف براي اين دسته از مواد پيش 
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