
 1404  تابستان  ،112، جلد  2شماره  ،  46دوره  ،  ايمجله علوم، مهندسی و فناوري هسته
 

Journal of Nuclear Science, Engineering and Technology 
Vol. 46 (2), Serial Number 112, 2025 

 
 N3Cبررسی اثر آلاییدگی اتم تیتانیم بر تک لایه  

  
 پارسامهر ، سجادرضایی  ، سحر  *نیا، برهان ارغوانیعرفان چولکی

 ایران  - آزاد اسلامی، کرمانشاهدانشگاه   ،واحد کرمانشاهگروه فیزیک، 

 
*Email: b.arghavani@gmail.com   

 
 

 پژوهشی ۀمقال 
 1403/ 05/ 31اریخ پذیرش مقاله: ت   1403/ 05/ 14 مقاله: نگريبازاریخ ت 1403/ 02/ 01تاریخ دریافت مقاله: 

 
 چکیده 

 ی کیو ترموالکتر  یکیاپت   ،یالکترون   ،يخواص ساختار  یبه بررس  یچگال  یتابع  یۀدر چارچوب نظر   هیمحاسبات اصول اول  مقاله با استفاده از  نیدر ا
  ي رفتار فلزي را برا یخواص الکترون ۀپرداخته شده است. مطالع  K2Wienبا استفاده از کد محاسباتی   N3C ه یلا شده به تک ده ییآلا میتان یاتم ت

م  ن یا نشان  دوبعدي  اپتدهدیساختار  اپتنشان  زین   یکی. خواص  ناهمسانگردي  راستاي    بی ترک  نی ا  یکیدهنده  دو  بررس  zو    xبراي    ی است. 
  بک یس  بی ضر  ينه تنها دارا  هیلا تک  نی دهد که ایبولتزمن نشان م  یکیکلاسمهین   هیبا استفاده نظر   N@Ti3C  هی لاتک  یکیخواص ترموالکتر 

 .باشدیم يمحدود یکیکاربرد ترموالکتر يکه دارا باشدیم یکوچک اری بس ی کیبازده ترموالکتر ي ابلکه دار  نییپا
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Abstract  
This article investigates the structural, electronic, optical, and thermoelectric properties of a titanium atom 
doped into a C3N monolayer using the Wien2K computational code and first principles calculations 
within the density functional theory framework. The study of electronic properties reveals metallic 
behavior in this two-dimensional structure. Optical properties demonstrate optical anisotropy in both the x 
and z directions. Analysis of the thermoelectric properties of the C3N@Ti single layer using the semi-
classical Boltzmann theory indicates that this layer not only possesses a low Seebeck coefficient but also 
exhibits very small thermoelectric efficiency, limiting its thermoelectric application. 
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 مقدمه .  1
شگرفی را هاي اخیر توسعه فناوري نانو و علم نانو تحول  در سال

و توجه  مورد  که  کرد  ایجاد  دوبعدي  مواد  نانو  انواع  ساخت    در 
است هعلاق گرفته  قرار  محققین  از  بسیاري  این    مندي   که 
موفقیتهعلاق خلق  به  زنبوري مندي  لانه  شبکۀ  و  گرافن  آمیز 
برنامهاتم انواع  براي  مواد  این  ساخت  و  انجامید  کربن  هاي  هاي 

منجر در  کاربردي  انقلابی  دستگاه  به  الکترونوري طراحی  هاي 
] سال  1گردید  در  تحقیقاتی  گروه  یک  علمی  نتایج   .[2015  

نشان داد که یک نانو ساختار دوبعدي کربن به شکل پنج ضلعی 
پایدار می از لحاظ خواص ساختاري  از  2[  باشدوجود دارد که   .[

می دوبعدي  مواد  آن  ضلعی،  جمله  شش  نیترید  بور  به   توان 
)h-BNو فسفرن،  سیلیکون،  کرد  )  اشاره  به 4-3[  بوروفن   .[

انگیز  ) که داراي خواص شگفتN3C(  آنیلین دوبعدي تازگی پلی
می مغناطیسی  و  الکترونیکی  مکانیکی،  ساخته حرارتی،  باشد 

  توان به عنوان یک مورد خاص از را می  N3C].  6-5شده است [
N    آلاییده شده به گرافن مشاهده کرد موادي که ابتدا با حالت

ن بنزن تري هیدروکلرید در اثر حرارت  بلورهاي هگزامیجامد تک
بین صفحات  7[  شودایجاد می زیادي  اگرچه شباهت   .[N3C    و

اتم وجود  اما  دارد،  وجود  بروز گرافن  باعث  نیتروژن  هاي 
میتفاوت آن  الکترونیکی  خواص  در  برجسته  این  هاي  شود، 

برد زیادي در صنایع هاي خاص خود کارساختار به دلیل ویژگی
است کرده  پیدا  گسترده  . ]8[  مختلف  خصوص مطالعات  در  اي 

اتم با  شده  دوپ  دوبعدي  مواد  ساختاري  مختلف  خواص   هاي 
[آن است  شده  گزارش  به  10-9ها  شده  آلاییده  گرافن  که   [

  N2C  و  ]4N3C-g  ]11  لایه نیتریدهاي کربننیتروژن مانند تک
و12[  [  N3C  ]13ویژگی دلیل  به  توجه هاي  ]  جذاب  فیزیکی 

است به خود جلب کرده  را  در  14[  محققان  زیادي  تحقیقات   .[
تک [  N3C  ۀلایمورد  دارد  ساختاري،  16-15وجود  رفتار  که   [

از روشمکانیکی، نوري و   استفاده  با  را  هاي مختلف کاتالیزوري 
ناخالصی ورود  میمانند  بررسی  مختلف  این،  هاي  بر  علاوه  کند. 

] همکاران  و  تک17مولایی  مکانیکی  خواص  دوپ    3BC  ۀلای] 
نانو  Bشده با   با    N3C  صفحات  و  مطالعه    را مورد  Nدوپ شده 

چن   و  دادند،  [قرار  همکاران  و  18و  الکترونیکی  خواص   [
تک و    N3Cلایه  مکانیکی  بافکري  همچنین،  کردند.  بررسی  را 

] تک19همکاران  نوري  و  الکترونیکی  خواص  دوپ   N3Cلایه  ] 
با   الکترونیکی    Bشده  خواص  به  منجر  که  کردند  بررسی  و  را 

قابل کنترل می اکسیداسیون  نوري  نظر گرفتن  در  با   COشود. 
تک [  N3C-Feلایه  براي  همکاران  و  رائو  رفتار 20توسط   ،[

نیز   همکاران  و  حسین  شد.  ارزیابی  ساختار  این  کاتالیزوري 

انجام    g-CxNyروي خانواده مواد دوبعدي    ايمطالعات گسترده
رسانا بوده  لایه نیمهتک  N3C-g  ها دریافتند که ساختاردادند آن

آن است.  گرافن  از  بالاتري  جذب  انرژي  داراي  همچنین  و  ها 
هاي قند  براي تشخیص مولکول  N2C-g  لایه نشان دادند که تک

] است  مفید  استراتژي  ].  23-21بسیار  یک  فتوکاتالیستی 
همین   به  است  پاك  انرژي  آوردن  دست  به  براي  امیدوارکننده 

نیتروژن از کربن و  این زمینه   علت ساختارهاي ساخته شده  در 
است شده  گرفته  قرار  توجه  همکاران   ژئوفنگ.  ]24[  مورد   و 

که   هاي چند پیوندي بدون فلزفتوکاتالیست  براي اولین بار  ]25[
پلیمري نیترید  کربن  و  فشار)  (تحت  مزوج  پلیمرهاي  )  CN(  از 

براي  امیدوارکننده  رویکرد  یک  عنوان  به  را  است  شده  تشکیل 
آلو هستهدگی کاهش  داشتند.  هاي  اعلام  تیتانیماي  یک    اتم 

نانولوله آلایش  براي  عالی  کربن  کاندید  ساختارهاي  و  گرافن  ها، 
ب میهنیترید  کامپوزیتشمار  و  تیتانیم  آلیاژهاي  آنآید.  ها  هاي 

نشان طور که  به  هستند،  بالا  کارایی  با  معمولی  مواد  دهنده 
تاینگلی و    . ]26[  وند شگسترده در صنعت و هوافضا استفاده می

ساختار    ]27[ن  همکارا بر  تیتانیم  اتم  آلایش     4N3C-gبا 
آزمایش که  دادند  نموننشان  فوتوکاتالیستی  فعالیت   ههاي 

100-4N3C-Ti    .دارد را  کاتالیزوري  عملکرد  این  بهترین  در 
اتم تیتانیم بر تک انجام آلاییدگی  با  ، خواص N3Cلایه  مقاله ما 

 ساختاري، الکترونیکی، اپتیکی و ترموالکتریکی مورد بررسی قرار 
شد،   آلایش  گرفته  تحقق  براي  متفاوت  استراتژي  یک   نتایج 

ارائه میتک در   دهداتمی  را  بینش جدیدي  با و  ساختار    ارتباط 
 دهد. تیتانیم نشان میاتم ویژگی 

 
 . روش محاسبات 2

کد   از  استفاده  با  تابعی    K2Wienمحاسبات  نظریه  پایۀ  بر 
است شده  انجام  کره28[  چگالی  انتخاب  با  روش  این  هاي  ]. 

از  مافین اطراف هر یک  به اتم تین  را  یاخته  ها، فضاي درون هر 
می تقسیم  ناحیه  موج  . کنددو  توابع  و  پتانسیل  چگالی،  تابعی 

کرهالکترون  درون  در  ظرفیت  هماهنگهاي  برحسب  هاي  ها 
آن از  خارج  در  و  موجشبکه  بردار  که  تختی  امواج  برحسب    ها 

تقارنها  آن میهااز  پیروي  فضایی  گروه  داده  ي  بسط  کنند، 
براي انجام محاسبات، بهینه کردن و تعیین پارامترهاي    شوند. می

مقدار   با  جایگاهی  بین  ناحیه  در  پایه  توابع  است.  اولیه ضروري 
8=maxKMTR  )MTR  مافینشعاع کوچک وترین کره    maxK  تین 

بردار موج قطع براي بسط تابع موج برحسب امواج تخت) و براي 
بهینه   پارامتر  از  پتانسیل  است.    maxG=12بسط  شده  استفاده 

کرهچگالی داخل  پتانسیل  و  الکترونی  مافینهاي  تین  هاي 
بین   ۀو در ناحی  maxl-10برحسب توابع هارمونیک با شعاع قطع  
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محاسبهاتم فوریه  بسط  از  استفاده  با  انرژي  می  ها  گردند. 
انتخاب شده    -Ry  6هاي مغزه از ظرفیت برابر با  جداسازي حالت

تک ضلعی  شش  ساختار   یک   N@pure3Cلایه  است. 
کوچک  نیمه گاف  با  غیرمغناطیسی  ولت    5/0رساناي  الکترون 

] دارد  خوبی  مطابقت  قبلی  کارهاي  با  که    ].31-29است 
ابعاد   با  کرده  2×2×2ابرسلولی  شامل  ایجاد  که  اتم    64ایم 

اتم نیتروژن است. براي   16اتم کربن و  48 باشد، از آن تعداد،می
(فلز   تیتانیم  اتم  یک  و  نموده  را حذف  نیتروژن  اتم  یک  آلایش 

 باشد. % می6ایم که غلظت آلاینده معادل زین کردهجایگ واسطه)
 

 . نتایج 3
 خواص ساختاري   1.3

اتم    6خالص یک ساختار هگزاگونالی با تعداد    N3Cسلول واحد  
و فضایی  2  کربن  گروه  در  که  نیتروژن   PGnmm191-  اتم 

نشان داده شده است    1طور که در شکل  همان شود.متبلور می
اتمی تکشود  مشاهده می آلاییده شده که یک   Tiلایه  ساختار 

شکل در  است  مسطح  ضلعی  شش  شده    1  شبکۀ  داده  نشان 
شبکۀ   ثابت  پیوند    N@Ti3Cاست.  طول  در    C-Tiو    C-Cو 

 . لیست شده است 1جدول 
اتم اتم    Ti  با دوپینگ  این ساختار همان  Nبه جاي  طور  به 

جدول   در  پیوند  1که  طول  شد  تغییرات مشاهده  دچار  ها 
نیتروژن  می به  نسبت  شده  دوپ  اتمی  شعاع  چقدر  هر  شود 

اتم با  شده  دوپ  اتم  پیوند  طول  باشد  دوم  بیشتر  همسایه  هاي 
شود که این تغییر در ساختار باعث تغییرات در خواص بیشتر می

می ماده  این  ویژگیفیزیکی  بررسی  منظور  به  این  شود.  هاي 
کردیم،  ساختا بهینه  را  آن  الکترونی  ساختار  محاسبات   ر، 
 است. شده داده نشان 2طور که در شکل همان

شکستن  براي  نیاز  مورد  انرژي  مقدار  چسبندگی  انرژي 
از  اتم یکی  که  است.  آن  منفرد  اتمی  شکل  به  جامد  یک  هاي 

میکمیت گرمایی  پایداري  بیان  براي  مهم  فیزیکی  باشد،  هاي 
] براي بررسی 32[  غیره  ذوب، دماي جوش، و  موادي مانند دماي

انرژي چسبندگی آن   به محاسبه  این ساختار  پایداري شیمیایی 
 آید. دست میهب 1 ۀرابط پردازیم که ازمی

 

)1(
( )

[ ]C N @Ti sin gle sin gle
tot C C N N

c
C N

E N E N EE
N N

− +
= −

+

3 

 N@Ti3Cانرژي کل محاسبه شده براي ساختار    totE  ،آن  درکه  
  و   CN  باشد،به ترتیب انرژي اتم کربن و نیتروژن می  NEو    CEو  
NN  اتم میتعداد  نشان  را  نیتروژن  و  کربن  این  هاي  نتایج  دهد. 

جدول   در  است  1محاسبه  شده  مشاهده  همان  .لیست  که  طور 
بمی منفی  مقدار  بر  هشود  دلیلی  آمده   پایداريدست 

می ساختار  این  این  ترمودینامیکی  فونونی  محاسبات  باشد. 
می نشان  که  شده  محاسبه  قبلاً  در ساختار  ساختار  این  دهد 

  باشدگونه شاخه منفی ندارد و کاملاً پایدار میحالت خالص هیچ
]33 .[ 

 

 
 

 .]N@Ti3C ]16سلول واحد اولیه   .1کل ش
 

 
 

 .حسب حجمرنمودار تغییرات انرژي ب. 2شکل 

 
، انرژي  tot(M(، گشتاور مغناطیسی کل  ('B)، مشتق مدول حجیمی  (B)، مدول حجیمی  (V)، حجم تعادلی  (E)انرژي کل    ،)a, bهاي شبکه (ثابت.  1جدول  

  چسبندگی، طول پیوند
 ساختار  Å Ec (Kj/mol) B)μ( totM B' B (Gpa) )3V (Bohr E (Ry) a (bohr)طول پیوند 

650/1 
328/1 

Ti-C 
C-C 12/24- ° 75/2 22/100 18/622 5/2273 

29/9   =a 
89/18  =b 

N@Ti3C 
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 خواص الکترونی  2.3
هاي نوار رسانش و ظرفیت از عوامل اساسی  توزیع انرژي الکترون 

جامدات   الکترونی  خواص  تعیین  آندر  از  تعداد است.  که  جا 
ظرفیت)  حالت یا  (رسانش  الکترونی  نوار  یک  در  الکترونی  هاي 

براي بیان تعداد این حالت ازبسیار زیاد است،  مفهوم چگالی    ها 
تواند  ساختار نواري می ]. همچنین34[  شود ها استفاده میحالت

غیرفلز بودن، عدم یا وجود   ماهیت بلور، فلز یااطلاعاتی در مورد  
 گاف انرژي، اندازه و نوع گاف انرژي، ارائه دهد.  

حالات شکل    چگالی  در  شده  آلاییده  داده    3ساختار  نشان 
پایین    شده است. نمودار حالات الکترونی در حالت اسپین بالا و
N3 C  سطح فرمی را قطع کرده و یک فلز در اثر آلایش ساختار

دهد  شود، همچنین این نمودار نشان میبا اتم تیتانیم حاصل می
می غیرمغناطیسی  ساختار  این  اینکه  به  باتوجه  و  درباشد    که 

به انرژي  الکترون نسبت  احتمال حضور  بالا تعداد حالات و  هاي 
ناحیۀ فرمی و والانس افزایش یافته ماده خاصیت فلزي قوي پیدا 

 .کندمی
خواص   بررسی  و جهت  پیوند  الکترونی  و نوع   همچنین  ها 

اتمأ ت مخصوصاًثیر  مهمان  چگالی    هاي  نمودار  فرمی  سطح  در 
اتمحالت جزئی  تشکیل هاي  در  هاي  ساختار  این  براي  را  دهنده 
سهم اتم   N@Ti3Cبراي ساختار    توان مشاهده کرد. می  4شکل  

می دیگر  اتم  دو  از  بیشتر  سهم  مهمان  مهمان  اتم  در  و  باشد 

اربیتال     dاربیتال از  است.  S-Pبیشتر  اتم  ساختار   این  نمودار 
شکل   در  بهینه   5نواري  پارامترهاي  با  است.  شده  داده   نشان 

  PBE-GGAدست آمده نوارهاي انرژي را با استفاده از تقریب هب
آوردههب فرمی  حالت  چگالی  ایم.دست  سطح  روي  الکترونی  هاي 

در  ظرفیت  و  رسانش  نوارهاي  الکترونی  حالات  و  است  غیرصفر 
هم هم  با  فرمی  میتراز  صفر  انرژي  گاف  و  دارند    . باشدپوشانی 

ب حالتهنتایج  چگالی  نتایج  با  نواري  ساختار  از  آمده  ها  دست 
 مطابقت دارد.  کاملاً 
 

 
 

 براي اسپین بالا و پایین.  N@Ti3Cاتم  ي هانمودار چگالی حالت .3شکل 

 

 
 

 .N@Ti3C هاي جزئی ساختارنمودار چگالی حالت .4 شکل
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 ساختار نواري براي حالت اسپین بالا و براي حالت اسپین پایین. .5شکل 
 

 خواص اپتیکی  3.3
هاي  ترین پارامتر براي بیان ویژگیتابع دي الکتریک مختلط مهم

میدان  به  بلور  پاسخ  واقع  در  که  است  ماده  یک  اپتیکی 
بسامد با  میا  ر  (ω)  الکترومغناطیس  معادلهنشان  با  که   دهد، 

(ω)2εi(ω)+1ε(ω)=ε می آن  ].35[  شودبیان  در   ω)є(i  که 
و  موهومی  دي  є(ω)  بخش  تابع  حقیقی  است. بخش  الکتریک 

سهم داراي  تابع  نواري این  بین  گذار  و  نواري  درون  گذارهاي 
اهمیت  می نواري  درون  گذار  که  ساختارهاي  ویژهباشد  در  اي 

الکتریک آید. قسمت حقیقی و موهومی تابع ديشمار میهفلزي ب
شکل   این    6در  کریستالی  تقارن  به  توجه  با  است.  شده  آورده 

کاملاً متقارن    y  و  x  دهی اپتیکی آن در دو راستايترکیب پاسخ
راستاي تنها  نمودارهاي  بیان  براي  و  قرار   x  است  مدنظر   را 

با دو راستا دیگر متفاوت   z ا رفتار اپتیکی در راستايام .  دهیم می
همانمی در  باشد،  تفاوت  است  شده  مشخص  شکل  از  که  طور 

دهد یعنی  ناهمسانگردي بلور را نشان می  z  و  x  نمودارها راستاي
فوتون  براي  بلور  جهت رفتار  این  در  ورودي  به  هاي  نسبت  ها 

قسمت   که  نواحی  در  بود.  خواهد  متمایز  تابع یکدیگر  حقیقی 
الکتریک داراي قله است ساختار بیشترین شفافیت، کمترین دي

 دهد. جذب و رسانندگی را نشان می
شود به علت  آلایش می  N3Cدر ساختار    Tiهنگامی که اتم  

نسبت به   Tiها و بزرگ بودن اتم  تفاوت در سطح انرژي اوربیتال 
این اتم به عنوان یک عامل   N3Cنیتروژن در ساختار   اتم کربن و 

شود  اختلالی عمل کرده و سبب کاهش تبهگنی ترازها انرژي می
قله از  خبري  دیگر  دلیل  همین  گذار  به  به  مربوط  تیز  هاي 

ای در  استاتیکی قسمت حقیقی تبهگنی  مقدار  نیست.  ن ساختار 
 کند و در راستاينهایت میل میبه سمت منفی بی   xدر راستاي  

z    دهد با تغییر جهت زوایه  باشد که نشان میمی  36/1این مقدار
راستاي   در  تابیده شده  نیم  zنور  تقربیاً  در  رفتاري  و  دارد  رسانا 

با    xراستاي   داریم.  انتظار  ماده  از  را  فلزي  شدت  به  رفتاري 
راستاي   در  مقدار  بیشنه  فوتون  انرژي  انرژي    zافزایش    12در 

مقدار   با  برابر  ولت  راستاي  می  8/1الکترون  در  علت   xباشد.  به 
ولت قسمت حقیقی منفی است  الکترون  2رفتار فلزي تا محدوده  

بیشنه   که  دارد  اندك  نوساناتی  آن  از  پس  انرژي  و  در    8/2آن 
الکتریک باشد. قسمت موهومی تابع ديمی  5ولت مقدار  الکترون

اس  6  در شکل داده شده  راستاي  ت.  نشان  انرژي صفر    zدر  در 
راستاي   در  و  دارد  بی  xمقدار صفر  نهایت میل  به سمت مثبت 

میمی ساختار  این  فلزي  رفتار  دهند  نشان  که  در    باشد. کند 
انر  zراستاي   محدوده  تابع    3ژي  تا  موهومی  مقدار   الکترون 

نشاندي که  است  صفر  این  الکتریک  در  انرژي  گاف  دهنده 
می افزایش محدوده  مقدار  این  انرژي  مقدار  افزایش  با  باشد، 

که    رسدمی  2/0به بیشنه مقدار خود    86/4یابد که در انرژي  می
اپتیکی میدهنده رفتار نیمنشان از دید  دو  باشد. در هر  رسانایی 

انرژي   ولت شاهد چندین پیک  الکترون  8تا    3راستا در محدود 
الکترون ولت به    8هستیم که معرف گذار بین نواري هستند و از  

می گذار  کاهش  شاهد  میبعد  و  باشیم،  فلزي  خواص  از   توان 
 ]. 36[  رسانایی از دید اپتیکی در این دو راستا بهره بردنیم
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 . N3C  براي ساختار Zو  Xالکتریک در راستاي و تصویر پایین قسمت موهومی تابع دي Zو  Xالکتریک در راستاي بالا قسمت حقیقی تابع دي  تصویر .6شکل 
 

مینمودار    7شکل   نشان  را  انرژي  برحسب  دهد  بازتابندگی 
ناحیه ديدر  تابع  حقیقی  قسمت  که  انرژي  که  الکتریک  هاي 
می میمنفی  نشان  را  مقدار  بیشترین  بازتابندگی  و  باشد  دهد 

می درمشاهده  تغییر    zو    xراستاي    کنیم  انعکاسی  ضریب 
باشد و همچنین با  کند و این به علت ناهمسانگردي بلور میمی

در این ناحیه ضریب شکست کمترین مقدار را   8به شکل    توجه
می ازنشان  تابع    دهد.  حقیقی  قسمت  در  که  نواحی  طرفی 

بیشینه است، ضریب شکست نیز     z  و  xالکتریک در راستاي  دي
  بیشترین مقدار خود را دارد به طور کلی رفتار ضریب شکست و

دي مشابهتابع  ديالکتریک  تابع  استاتیاند.  براي الکتریک  ک 
این مقدار ثابت و    zبراي همچنین براي راستاي    -x  ،25  راستاي

راستاي  می  35/1برابر   در  ریشه  ساختار  این  براي  در    xباشد. 
ولت الکترون  z،  63/10و ریشه در راستاي    7  ،76/5  ،80/1  دامنه

 دهد. جایی که ترکیب به نور فرودي پاسخ نمی
فوتون  انرژي  برحسب  الکترون  انرژي  اتلاف  تابع  تغییرات 

راستاي   براي  طیف    9در شکل    zو    xورودي  است.  شده  ارائه 
هاي صفر  در انرژي   zو     xاتلاف انرژي الکترون براي دو راستاي

میالکترون شروع  راستاي  ولت  در  انرژي   xشود.  پایین  در  هاي 
ر بزرگ  قله  انتقؤیک  به  قله  این  که  شده  اپتیکی  الیت  هاي 

هاي که تابع اتلاف بیشینه است شدت شود در انرژيمربوط می
انتقال بین نواري کمینه است و بالکعس یعنی در محدود انرژي  

دارد و شدت   3تا    1 انرژي وجود  اتلاف  بیشترین  ولت  الکترون 
در   که  ناگهانی  شیب  تغییر  با  است.  صفر  نواري  بین  انتقال 

رخ داده باعث به     zراستاي ریک درالکتقسمت حقیقی تابع دي
قله آمدن  میوجود  اتلاف  تابع  قسمت  در  نمودار  شود.هاي  در 

در محدوده نور مرئی گاف وجود دارد    zبخش موهومی راستاي  
راستاي در  اتلاف  نمودار  رفتار  امر  این  ت   zکه  میأ را  کند  یید 

  10تا    5هاي بالاتر در گستره انرژي  هاي پهنی که در انرژيقله
 zولت در راستاي  الکترون  10تا    5/6و     xولت در راستايالکترون

می مربودیده  قله  طشود  الکترونبه  پلاسمونی  است     π+σهاي 
کنش درون تیوبی هم نقش مهمی در تابع اتلاف  که اثرات برهم

راستاي   در  دارد.  ناخالصی  حضور  در  در    zانرژي  مواد 
رسانا و در  به عنوان نیم  تر از فرکانس پلاسماهاي پایینفرکانس

می رفتار  فلز  عنوان  به  آن  از  بالاتر  شاخصفرکانس  ترین  کنند. 
شود که  ک پلاسمونی شناخته مییقله در تابع اتلاف به عنوان پ 

بلور است که   الکترونی در  بار  برانگیختگی جمعی چگالی  بیانگر 
راستاي انرژي  قله   xدر  محدوده  در  در  الکترون  2هاي  و  ولت 

انرژي    zاي  راست محدود  قلهالکترون  10در  شاخص  ولت  هاي 
شوند. بهترین پاسخ اپتیکی در هر دو راستا در ناحیه  مشاهده می

IR  همانمی انرژي باشد.  یک  از  جذب  داریم  انتظار  که  طور 
می نامیده  جذب  لبه  که  انرژي آستانه  افزایش  با  و  آغاز  شود 

می افزایش  فرودي  قلهفوتون  بنابراین  نودار  یابد.  در  اصلی  هاي 
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انرژي در  قلهجذب  با  مشابه  بخش  هاي  نمودار  در  اصلی  هاي 
دي تابع  میموهومی  واقع  استفادهالکتریک  منظور  به  در   شوند، 

تا    7/1هاي که در ناحیه نور مرئی (حدود  کاربردهاي اپتیکی قله
گیرند. نمودار  می  شوند مورد توجه قرارولت) واقع میالکترون  3

نشان داده شده است. لبه    10مربوط به ضریب جدب در شکل  

ولت  الکترون  4  و  5/0  به ترتیب در انرژي  zو    xجذب در راستاي  
داده ناهمسانگرديرخ  رفتار طیف جذب    اند.  بررسی  در  اپتیکی 

می راستاي  مشهود  در  نور قله  xباشد.  ناحیه  محدوده  در  هاي 
انرژي که  ولت مشهود است درحالیالکترون  3و    1هاي  مرئی در 

 شود. اي مشاهده نمیناحیه نور مرئی قله در z در راستاي
 

 
 

 .Zو  Xدر راستاي نمودار بازتابندگی برحسب انرژي  .7شکل 
 

 
 

 .Zو  Xدر راستاي برحسب انرژي   شکست نمودار  .8 شکل

 
 

 . Zو  Xدر راستاي برحسب انرژي  اتلاف نمودار   .9 شکل
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 . Zو  Xدر راستاي برحسب انرژي   جذب نمودار . 10 شکل

  
ودار مضریب خاموشی نیز رسم شده است. در ن  11در شکل  

قله انرژي  ضریب خاموشی  در  فوتون  پاشندگی  میزان  نشانگر  ها 
باشد. اگر موج الکترومغناطیسی به سادگی در ماده  موردنظر می

کند   عبور  سختی  به  اگر  و  کوچک  خاموشی  ضزیب  کند  نفوذ 
نخستین قله ضریب خاموشی   .ضریب خاموشی بزرگ خواهد بود

راستاي  نزدی در  مرئی  نور  ناحیه  به  انرژي    xک  ظاهر    7/1در 
میمی که  اشغال  شود  حالت  از  نواري  بین  گذار  از  ناشی  تواند 

شده زیر تراز فرمی به حالت اشغال نشده در نوار رسانش باشد.  
فوتون از  بخشی  ماده  با  الکترومغناطیسی  موج  برخورد  ها  در 

و جذب  می  فرودي  بازتابش  به    میزان  .شوندبخشی  بازتابندگی 
 خاموشی بستگی دارد.  ضرایب شکست و

 
 خواص ترموالکتریکی  4.3

زمان  تقریب  بولتزمن،  ترابردي  نظریه  از  استفاده  با  اینجا  در 
به  نواري  ساختار  از  آمده  دست  به  اطلاعات  و  ثابت  واهلش 

تک ترموالکتریکی  خواص  دوبعدي  بررسی    N@Ti3Cلایه 
می شکل  پرداخته  در  که  بازده    12شود  است.  شده  داده  نشان 

 : گردد بیان می 2 ۀمواد ترموالکتریک توسط رابط

)2                                                 (S TZT
K
σ

=
2

 

 
رسانندگی   Tو    S  ،σ  ،K  ،که گرمایی،  توان  بیانگر  ترتیب    به 

میالکتریکی،   دما  و  گرمایی  شکل  رسانندگی  الف  -12باشند. 

از دما (  N@Ti3Cلایه  ضریب سیبک تک   80را برحسب تابعی 
شود با  طور که مشاهده میدهد. همانکلوین) نشان می  800تا  

کلوین ضریب سیبک روندي کاهشی دارد و    200افزایش دما به  
افزایشی  می  µV/K  20  به  µV/K  30  از روندي  سپس  رسد، 

رسد. در ادامه  می µV/K 26کلوین به  400داشته و به ازاي دما 
ذکر   قابل  هستیم.  سیبک  ضریب  کاهش  شاهد  دما،  افزایش  با 

سیبک که ضریب  فلزات   N@Ti3Cلایه  تک  است  اکثر  همانند 
از کمتر  مقدار  توانایی  می  µV/K  100  داراي  نتیجه  در  باشد، 

ت براي  پتانسیل  کمتري  اختلاف  به  کوچک  دما  اختلاف  بدیل 
الکتریکی   بزرگ دارد. الکتریکی و رسانندگی گرمایی  رسانندگی 

و ث) به نمایش    (ب   12  برحسب تابعی از دما به ترتیب در شکل 
گذاشته شده است. اگرچه با افزایش دما شاهد کاهش رسانندگی  

دماي   تا  الکتریکی  گرمایی  رسانندگی  هستیم،    300الکتریکی 
می نشان  نزولی  روندي  سپس  و  افزایش  طبق  کلوین  بر  دهد. 

تک-12شکل   ارزشی  ضریب  که  نشان    N@Ti3C  لایهد  را 
  80/0کلوین به مقدار ناچیز    600در دماي    ZTدهد، بیشینه  می
تکمی فلزي  خاصیت  پیش N@Ti3C  لایهرسد.  سهم  ،  بینی 

ها در رسانندگی گرمایی و الکتریکی با استفاده از قانون  الکترون 
محاسبه    ZTفرانتس براي فلزات و مقدار ناچیز    -تجربی ویدمان

تک این  کاربرد  بودن  محدود  بیانگر  حوزه  شده،  در  لایه 
 باشد. ترموالکتریک می
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 . Zو  Xدر راستاي برحسب انرژي   ضریب خاموشینمودار  . 11شکل 
 

 
 

 نمودار ضریب سیبک (الف)، رسانندگی الکتریکی (ب)، رسانندگی گرمایی (ث) و دما (د). . 12شکل 
 

 گیري . نتیجه4
ساختار   چگالی  تابعی  روش  براساس  کار  این  آلاییده    N3Cدر 

اتم   با  گرفت.    Tiشده  قرار  مطالعه  از مورد  حاصل  نتایج 
می نشان  اتمدهند  محاسبات  دوپینگ  اتم    Ti  با  جاي  به   Nبه 

ها  مشاهده شد طول پیوند  1طور که در جدول  این ساختار همان
شود هر چقدر شعاع اتمی دوپ شده نسبت به  دچار تغییرات می

اتم با  شده  دوپ  اتم  پیوند  طول  باشد  بیشتر  هاي  نیتروژن 
می بیشتر  دوم  باعث  همسایه  ساختار  در  تغییر  این  که  شود 

شود. تفاوت در نمودارها تغییرات در خواص فیزیکی این ماده می
میناه z و x راستاي نشان  را  بلور  رفتار  مسانگردي  یعنی  دهد 

فوتون  براي  جهت بلور  این  در  ورودي  یکدیگر  هاي  به  نسبت  ها 
متمایز خواهد بود که منجر به بروز خاصیت دوشکستگی در این 

شود. بهترین پاسخ اپتیکی در هر دو راستا در ناحیه  ترکیبات می
IR  علاوباشد.  می بالا  بازده  با  ترموالکتریک  ضریب  ماده  بر  ه 

باشد،   نیز  بالایی  الکتریکی  رسانندگی  داراي  باید  بالا  سیبک 
تک ترموالکتریکی  پارامترهاي  برحسب   N@Ti3Cلایه  بررسی 

تک این  تنها  نه  که  داد  نشان  دما  از  ضریب تابعی  داراي  لایه 
باشد بلکه رسانندگی الکتریکی  می  µV/K  100سیبک کمتر از  

شی دارد که این عوامل منجر به آن نیز با افزایش دما روندي کاه
 . لایه گردیدبراي این تک 1/0) کمتر از ZTضریب ارزشی (
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