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A B S T R A C T 

In this study, the structural, electronic, optical, and thermoelectric 

properties of the two-dimensional (2D) material MoSi₂N₄ have been 

investigated using density functional theory (DFT)-based calculations. 

Energy–volume analysis confirms the thermodynamic stability of MoSi₂N₄, 

as evidenced by its high bulk modulus, mechanical hardness, and low 

compressibility. Electronic band structure and density of states 

(DOS/PDOS) analyses reveal a direct band gap of approximately 2 eV, 

suggesting its strong potential for optoelectronic applications. Phonon 

spectrum analysis further validates the material’s dynamical stability and 

indicates favorable phonon characteristics for thermal conductivity and 

electron–phonon coupling. Optical calculations demonstrate pronounced 

anisotropy in the dielectric function, absorption spectra, and plasmonic 

response across the visible and ultraviolet regions. Additionally, the 

computed thermoelectric parameters, including the Seebeck coefficient and 

figure of merit (ZT), highlight the promise of MoSi₂N₄ for thermoelectric 

energy conversion technologies. Overall, these findings identify MoSi₂N₄ as 

a multifunctional 2D material with significant potential for applications in 

nanoelectronics, optoelectronics, and energy-related devices .  
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  علمی  فصلنامه 

 اپتوالکترونیک 
 

 

 پژوهشی« »مقاله

 ماده   ترموالکتریک  و  اپتیکی  الکترونیکی،  ساختاری،  خواص  جامع  بررسی

 (DFT) چگالی تابع نظریه بر  مبتنی  4N2MoSi دوبعدی
 

 * وهابزاده نصرتعلی
 

 چکیده 

 با  MoSi₂N₄  دوبعدی  ماده  ترموالکتریک  و  اپتیکی  الکترونیکی،  ساختاری،  خواص  پژوهش،  این  در
–  انرژی  محاسبات  نتایج  است.  هشد  بررسی  (DFT)  چگالی  تابع  نظریه  بر  مبتنی  محاسبات  از  استفاده

  سختی   بالا،  بالک  مدول  و  بوده   پایدار  ترمودینامیکی  نظر   از  MoSi₂N₄  که  دهندمی  نشان  حجم
 حالات  چگالی  و  نواری  ساختار  تحلیل  کند.می   تأیید  را  ماده  این  پایین  پذیریتراکم  و  مکانیکی

(DOS/PDOS)  ویژگی   این  که  سازدمی   آشکار  را   ولت  الکترون   2  تقریبی  مقدار  با  مستقیم  نواری  گاف ،  
MoSi₂N₄  پایداری  نیز  فونونی  طیف  بررسی  سازد.می   نویدبخش  اپتوالکترونیکی   کاربردهای  برای  را 
  و  حرارتی  هدایت  برای   مناسبی  شرایط  فونونی  ارتعاشات   که  دهدمی  نشان  و   کرده  تأیید  را  ماده  دینامیکی

 ثابت   در  توجه  قابل  گردیناهمسان  از  حاکی  اپتیکی  نتایج  کنند.می  فراهم  فونون  –  الکترون  کنشبرهم
 پارامترهای   این،   بر   علاوه  است.  فرابنفش   و مرئی  محدوده  در  پلاسمونی  پاسخ  و   جذب   تابع  الکتریک،دی

  در   کاربرد  برای  MoSi₂N₄  پتانسیل  ،ZT  مریت  ضریب  و   سیبک  ضریب  نظیر  شدهمحاسبه   ترموالکتریک
  یک   عنوانبه   را  MoSi₂N₄  ها یافته  این  کنند.می   برجسته  را  الکتریکی  –  حرارتی  انرژی  هایفناوری

  .کنندمی  معرفی انرژی و اپتوالکترونیک نانوالکترونیک، در بالقوه هایقابلیت با چندمنظوره دوبعدیۀ ماد
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 59 ( 66-57)   1405بهار    م، چهار   و   بیست   پیاپی   م، سو   شماره   هشتم،   سال   اپتوالکترونیک،   علمی   فصلنامه 

 

 مقدمه
  فیزیک   در  جدیدی  عصر  وارد  ،2004  سال  در  1گرافن  کشف  با

  خود   به   را  ایگسترده   توجه  دوبعدی  مواد  آن   در  که   شدیم  مواد
 اتمی   چند  تنها  ضخامت  واسطهبه   مواد   از  دسته  این  .کردند  جلب

  حرارتی،   الکترونیکی،  خواص  بالا،  بسیار   حجم  به   سطح  نسبت  و
 توانایی  مثال  برای  .دارند  فردیمنحصربه  اپتیکی  و  مکانیکی
  و   بالا   پذیریخم  قابلیت  اپتیکی،  سریع  پاسخ  باندگپ،  تنظیم
  دوبعدی   مواد  که  اندشده  باعث  عالی  الکتریکی  و  حرارتی  هدایت

 فوتونیک،   حسگرها،  نانوترانزیستورها،  مانند  کاربردهایی   در
 تحقیقات   مقدم  خط  در  انرژی  تبدیل  و  ذخیره  اپتوالکترونیک،

 [. 2،1] باشند

  و  2هیتروساختار   ایجاد  امکان  دوبعدی  مواد  این،  بر  علاوه
  آن   در  که  آورندمی  فراهم  را  ایلایه  پیچیده  ساختارهای

 جدایش  مثل  جدیدی  خواص  تواندمی  هالایه  بین  کنشبرهم
 .[3] کند ایجاد را غیره و واریِ اثرات ها،حامل

 فردشان، منحصربه هایویژگی دلیلبه 2D دوبعدی ترکیبات
  انرژی   و   زیاد  بودن   یونی  حجم،  به  سطح  بالای  نسبت  ازجمله
  با   دوبعدی  مواد   .اندگرفته   قرار  بسیاری  توجه  مورد   ،فونون  پایین
 حرارتی،   مکانیکی،  خواص  دلیلبه   گرافن،  مشابه  ساختار

 ساختارها   ترینمهم  از  خود،  ترموالکتریکی  و  نوری  الکترونیکی،
  مانند   مختلفی  هایویژگی  توانندمی   مواد  این  .شوندمی  محسوب
 را   ابررسانایی  حتی  و  بودن  عایق  رسانایی،نیمه  زی،فل  رسانایی
 . [5،4] دهند نشان

 مطالعات   برای  جذابی  موضوع   مواد  این  دلیل،  همینبه
 متعددی   هایزمینه   در  و  شوندمی   محسوب  نظری  و  تجربی
  نازک،   لایه  ترانزیستورهای  اُپتوالکترونیک،   الکترونیک،  مانند
  و  یون   -  لیتیوم  های)باتری  انرژی  سازیذخیره  و  کاتالیز

 . [9-6] هستند بالایی پتانسیل دارای (هاابرخازن

 از   ؛دارد  وجود  دوبعدی  مواد  سنتز  برای  متنوعی  هایروش 
 و  (PVD)3  بخار  فیزیکی  نشانیلایه  اتمی،  نشانیلایه  جمله
  مواد   این  اغلب  حال،  این   با  )CVD(4  بخار  شیمیایی  نشانیلایه
 . [11،10] هستند ناپایدار اکسیژن و آب حضور در

  کلی   فرمول   با   دوبعدی   مواد   از   جدید   ۀ خانواد   یک   اخیرا  

4Z2MA   که   اند شده   معرفی  M   واسطه،   فلز   یک  A   از   یکی  
  15،   14  گروه   عناصر   از   یکی   Z  و   Ge  یا   Si  گروه   عناصر 

(N, P, As)   است.  MoSi₂N₄  خانواده   این  از  ترکیب  نخستین  
  ساختار  یک  ماده   این   .گردید  سنتز  CVD  روش   با   که   بود

 
1 Graphene 

2 Heterostructures    
3 Physical Vapor Deposition 

4 Chemical Vapor Deposition 

 کلی  طور  به   دارد؛  (N–Si–N–Mo–N–Si–N)  ایلایههفت
MoN₂ لای دو بینG Si–N [. 13،12] است گرفته قرار 

  شده  گزارش   eV  94/1  تقریبا    مقدار  با  رسانایینیمه   گاف
  . [14]  کندمی  جذاب  اپتوالکترونیک  حوزه  در  را   آن  که  است

 برای  که  دارد  یخوب  محیطی  پایداری  و  بالا   مکانیکی  مقاومت
 [. 16،15]  است مهم خیلی عملی کاربردهای

  و   WSi₂N₄  مانند  مشابهی  ترکیبات  ،MoSi₂N₄  بر  علاوه
 که  اندشده   سنتز  یا  بینیپیش  نیز   MA₂Z₄  خانواده  اعضای  دیگر

   [.18،17] دهندمی  نشان متنوعی خواص و هاباندگپ
  از  استفاده   با  بالا   بسیار  کیفیت   با  دوبعدی  واسطه  فلز  این
  و   مکعبی  گوش، شش  بلوری  ساختارهای  در  و  CVD  روش 

 5لون هونگ -یی  راستا،  همین  در  .است  شده  سنتز  ارتورومبیک
  نیتروژن،   منبع  عنوان به   NH₃  گاز  از  استفاده   با  همکارانش  و

  سنتز   به   موفق  عنصری  سیلیسیم  و  Cu/Mo  لایهدو  زیرلایه
MoSi₂N₄  شدند   یکنواخت  ضخامت  و  مثلثی  هایشکل   با  

  برای  (DFT)  6چگالی   تابع  نظریه  از  همچنین  هاآن  [.91،20]
 نتایج  و  کردند  استفاده  ماده  این  الکترونیکی  خواص  محاسبه
  نواری   گاف  با  رساناینیمه  یک  MoSi₂N₄  که  داد  نشان

 این،  بر  علاوه  .است  ولتالکترون  744/1  باند  انرژی  با  مستقیم
 روی   سنگین  فلزات  هاییون  جذب  به  دیگری  هایپژوهش

  همچنین  و  (Mxene)  شده  آلکالایز  دوبعدی  ساختارهای
-لیتیوم  هایباتری  و  انرژی  سازیذخیره   برای  مواد  این  پتانسیل

 دوبعدی  مواد  که  دهندمی  نشان  مطالعات  این  .اندپرداخته   یون
  در  نوین  کاربردهای  برای  قدرتمندی   هایپلتفرم  توانندمی

 [. 22،21] باشند انرژی و پتوالکترونیکا نانوالکترونیک،
  ساختاری،   خواص  جامعۀ  مطالع  پژوهش،  این  از  هدف

  با   MoSi₂N₄ۀ  لایتک  ترموالکتریکی  و  اپتیکی  الکترونیکی،
-FP  روش   چارچوب  در  (DFT)  چگالی  تابعیۀ  نظری  از  استفاده

LAPW  تقریب  از  گیریبهره   با  تحقیق،  این  در  .است  GGA–

PBE7  8  تقریب  و  همبستگی  –  تبادلی  پتانسیل  برایRPA  
  رفتار   نواری،  گاف  ساختاری،  پایداری  اپتیکی،  بخش  برای

  . است  هشد  بررسی  ماده  این  ترموالکتریکی  هایویژگی  و  اپتیکی
 فیزیکی   هایویژگی  از  بنیادی  درک  مطالعه،  این  از  نهایی  هدف

MoSi₂N₄  های سامانه  در  کاربرد  برای  آن   پتانسیل  ارزیابی  و 
 .است آینده نسل ترموالکتریکی و اپتوالکترونیکی

 
 

 
5 Yi-Lun Hong 

6 Density Functional Theory  

7 Generalized Gradient Approximation 

8 Random Phase Approximation 
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 محاسبات  روش
ۀ لایتک  ترموالکتریکی  و  اپتیکی  الکترونی،  ساختاری،  محاسبات
MoSi₂N₄   چگالی  تابعیۀ  نظریۀ  پای  بر  (DFT)  چارچوب   در  و  

  با   (FP-LAPW)  پتانسیلیتمامۀ  شدتقویت  تخت  موج  روش 
  این   در  .شد  انجامk2WIEN  [23  ]  محاسباتیۀ  بست  از  استفاده
  تقریب   از  همبستگی  –  تبادلی  پتانسیل  توصیف  برای  پژوهش،
 PBE  [29]  بندیفرمول  اساس   بر  (GGA)  یافتهتعمیم  گرادیان
 . گردید استفاده

 پایه،   حالت  یافتن  و  هندسی  ساختار  سازیبهینه   منظوربه
  بر   وارد  نیروی  تا   شد  انجام  mini  دستور  با   ریلکساسیون  فرایند

 تضمین   برای  .یابد  کاهش  eV/Å  01/0  از  کمتر  به  اتم  هر
  بهینه  صورتبه  محاسباتی  پارامترهای  مقدار  انرژی،  گراییهم

  پارامتر   و  7maxKMTR=.0  مقدار  ترتیب  بدین  شدند؛  انتخاب
  .شد  گرفته  نظر  در  maxL=10  ایزاویه  کوانتومی  عددۀ  بیشین
  انتخاب  kۀ  نقط  350  تراکم  با   بریلوئن ۀ  ناحی  در  k  نقاط ۀ  شبک

 .شود تأمین اپتیکی و الکترونی محاسبات در لازم دقت تا گردید

 (RPA)  تصادفی  میدان  تقریب   از  اپتیکی،  محاسبات  برای
 .گردید  استفاده  الکترونی  محاسبات  از  حاصل  نتایجۀ  پای  بر[  30]

 با  بازتاب، و جذب ضریب الکتریک،دی تابع نظیر اپتیکی خواص
  و  نوارها  انرژی  محاسبات  از  حاصل  هایخروجی  از  استفاده
 . شدند محاسبه الکترونی حالات چگالی

 Quantumمحاسباتیۀ  بست   از  استفاده  با  فونونی  محاسبات

ESPRESSO  ساختار   دینامیکی  پایداری  تا   گرفت  انجام 
  q  شبکه  و  80  با   برابر   ecut  مقدار  مرحله  این  در  .شود  بررسی

  شامل   ترموالکتریکی  خواص  نهایت،  در  .شد  استفاده  2×2×2
 استفاده  با  قدرت  ضریب  و  الکتریکی  رسانندگی  سیبک،  ضریب

  کد   از  گیریبهره   با  و  k2WIEN  از  آمدهدستبه  هایخروجی  از
[24-28] BoltzTraP گردیدند محاسبه. 

 

   هابحث  و نتایج
 خواص   و  ساختاری  پایداری  بررسی  منظوربه  (2)  شکل  در

  های حجم  از  ایمجموعه  برای  کل  انرژی  ،₄N₂MoSi  تعادلی
  .شد  محاسبه  k2WIEN  کد  از  استفاده   با  واحد  سلول   مختلف

–Birch  حالت  ۀمعادل  با  آمدهدستبه  حجم  –  انرژی  هایداده 

Murnaghan   حجم  –  انرژی  منحنی  (2)  شکل  . گردید  برازش 
 پایداری  بیانگر   که  است  مشخص  مینیمم  یک  دارای

  در   نمودار  زیاد   نسبتا   خمیدگی  .است  ساختار  ترمودینامیکی
 نتیجه   در  و  بالا   مدول  بالک  ۀدهندنشان  مینیمم،  ۀنقط  اطراف
 .است MoSi₂N₄ توجه قابل مکانیکی سختی

 
 4N2MoSi لایک گرافن ساختار  شکل . 1 شکل

 
 این   . دارد   ماده   پایین   پذیری تراکم   بر   دلالت   ویژگی   این 
 از  برخورداری  بر  علاوه  MoSi₂N₄  که  دهدمی   نشان  نتایج

 که  هست   نیز   بالایی   سختی   دارای  مکانیکی،   و   انرژی   پایداری 
 ۀپای   بر   جدید   دوبعدی   ترکیبات   از   انتظار   مورد   های ویژگی   با 

 در  هایی، ویژگی   چنین  . دارد   خوانی هم   واسطه   فلزات  نیترید
 به  را   MoSi₂N₄  الکترونیکی،   خواص   تنظیم   قابلیت   کنار 

 الکترونیک،نانو   در   آینده   کاربردهای   برای   امیدبخش   ای گزینه
 برابر  تعادلی   حجم   . نماید می   تبدیل  فوتونیک  و   اپتوالکترونیک

 محاسبات  انرژی   مینیمم   با  که  آمده   دست به   u.a  7 /643.3  با 
 GPa  9 /207  حدود  مدول  بالک   .دارد   مطابقت  حجم   –  انرژی 

 و  بالا  مکانیکی   سختی   ۀدهند نشان   که   شد  محاسبه 
 مانند  ترکیباتی   با   مقایسه  در  که  است   کم  پذیری تراکم 

  170  و   310  با   برابر   عددی   مدول   بالک   که   آهن  و   تنگستن 
 بالک  مدول  مشتق   مقدار  . است   مناسب   ،دارند   پاسکال   گیگا
49 /4  B′=   رفتار  و   است   پایدار   مواد   معمول   مقادیر  به  نزدیک 

 تأیید  نتایج  این   . دهد می   نشان   را  فشار   برابر  در  ماده   نرمال 
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 در  و   است  پایدار   ترمودینامیکی   نظر  از   MoSi₂N₄  که  کنند می 
 با  همراه  هایی، ویژگی   چنین   . دارد   بالایی   سختی   حال  عین

 در  نوظهور   کاربردهای   برای   را   ماده   این   ای، لایه   ساختار 
 بسیار  فوتونیک  و  اپتوالکترونیک   الکترونیک،نانو   هایزمینه 

 .سازد می   مناسب 
 

 
 حجم  حسب  بر  انرژی   نمودار   .2 شکل 

 

 مدول،  بالک   تعادلی،  حجم  شبکه،  ثابت  .1  جدول 

 مدول بالک   مشتق 

4N2MoSi parameter 
5.499 a=b(bohr) 
24.56 C(bohr) 

643.7010 )3u.Volume(a 
207.8572 B(Gpa) 

4.4877 B’ 

 

 ،MoSi₂N₄  ساختار   دینامیکی   پایداری   بررسی   ( 3)   شکل 

 Γ→M→K→Γ  تقارنی   مسیرهای   امتداد  در  فونونی   طیف 

داد   درباره  ارزشمندی   اطلاعات  آمدهدست به   نتایج   .شد   هنشان 

 . دهد می  ارائه   شبکه  پایداری   و   اتمی   ارتعاشات   ماهیت 

 شروع   صفر  مقدار  از   آکوستیکی   مد   سه   ، Γ  نقطه  در 

 . است  پایدار  شبکه   یک   ضروری   های ویژگی   یکی   که  شوند می 

 :شامل   مد  سه  این 

 کشسان   ارتعاشات   به   مربوط   :(LA)  طولی  آکوستیکی   مد 

 ؛ موج   بردار  راستای   در 

 هااتم   عرضی   ارتعاشات   :(TA)  عرضی   آکوستیکی  مد 

 ؛موج  انتشار   راستای  به   نسبت 

 مواد  در  که  :(ZA)  صفحه   از   خارج  آکوستیکی   مد 

  خمشی   ارتعاشات ۀ  دهند نشان   و   است   مهم   بسیار   دوبعدی 

 .است   صفحه 

 از  یکی   که   دارد   خمیده   رفتار   Γ  نقطه  به   نزدیک   ZA  شاخه 

 . است   ای لایه   دوبعدی   مواد  در  متداول  های ویژگی 

 این  در   ، دارند   قرار   1cm  270-150−  بازه   در   نوری   مدهای 
 از  ناشی   مدها   این   . اند   گرفته   قرار   فونون   اپتیکی   مدهای   بازه 

 (Si,N)   ترسبک   و(  Mo)  سنگین   های اتم   بین  نسبی  ارتعاشات 
 دسته  دو   به   نوری   های شاخه   ، Γ  نقطه  نزدیکی   در  . هستند 
 در  ارتعاشات   : (LO)  طولی   نوری   مدهای :  شوند می   تقسیم 
 ارتعاشات  : (TO)  عرضی   نوری   مدهای   . موج   بردار   راستای 
 .موج  بردار   بر عمود 

 TO (LO–TO splitting)  و   LO  مدهای   بین  جدایش 
 قطبش  و   فونون   –  الکترون   کنش برهم   از   ناشی   Γ  نقطه   در 

 مسیر  کل  در   منفی   فرکانس   وجود   عدم  .است   شبکه  در   یونی 
 .است   MoSi₂N₄  کامل   دینامیکی   پایداری   دهنده نشان 

 است  آن   بیانگر   نوری   و   آکوستیکی   مدهای   بین   آشکار   جدایش 
 نسبی   طوربه   شبکه  در  سبک   و  سنگین   های اتم   ارتعاشات   که 
  . هستند   جدا   یکدیگر  از 

 

 
 

 فونونی پراکندگی . 3 شکل
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 و   ارتعاشی   نظر  از  MoSi₂N₄  که  دهد می   نشان  نتایج  این

 مناسبی   شرایط   آن  فونونی  ارتعاشات  و  است   پایدار  مکانیکی

 هایکنش برهم   و   حرارتی   پایداری   حرارت،   انتقال  برای 

  MoSi₂N₄  بنابراین  . کنند می   ایجاد  فونون   –  الکترون 

  الکترونیک، نانو   در  پیشرفته  کاربردهای  برای  مناسبی  کاندیدای

 .شودمی محسوب ترموالکتریک و اپتوالکترونیک

 

 الکترونی   بخش 

  الکترونی   حالات   چگالی   تحلیل   (a)  پنل   ( 4)   شکل   در 

(DOS)   پنل   و  (b)   جزئی   حالات   چگالی  (PDOS)  

MoSi₂N₄   یک   فرمی   سطح   اطراف   در   که   دهد می   نشان  

  حدود   گاف   این   مقدار   . دارد   وجود   (Band Gap)  انرژی   گاف 

2eV   بودن   رسانا نیمه   ۀ دهند نشان   که   شود می   زده   تخمین  

MoSi₂N₄   2−  تا   6−  تر پایین   های انرژی   ناحیه   در   . است 

eV ،   شود می   مشاهده   الکترونی   حالات   از   مشخصی   های قله  

  بالای   تیز   های قله   . هاست اتم   بین   قوی   پیوندهای   بیانگر   که 

  بالای   چگالی   ۀ دهند نشان   ( eV 4  تا   2  )حدود   رسانش   نوار 

  الکترون   انتقال   در   تواند می   که   است   محدوده   این   در   حالات 

  های اوربیتال   سهم   (b)  شکل   . باشد   داشته   مهمی   نقش 

 : است   شده   مشخص   زیر   صورت به   مختلف 

Mo-d   سطح   )بالای   رسانش   نوار   در   را   سهم   بیشترین  

  شدت به   MoSi₂N₄  الکترونی   رفتار   بنابراین   . دارد   فرمی( 

  در   عمدتا    N-p  . است   مولیبدن   d  های الکترون   تأثیر   تحت 

  در   کلیدی   نقش   و   دارد   مشارکت   eV 0  تا   6−  ظرفیت   ناحیه 

  اما   ؛ دارد   کمتری   سهم   Si-p  . کند می   ایفا   شیمیایی   پیوندهای 

  نیتروژن   p  و   مولیبدن   d  های اوربیتال   با   ها قله   برخی   در 

 . دهد می   نشان   کنش برهم 

  در   ویژه به   p-N  و   d-Mo  های اوربیتال   بین   1پوشانی هم 

  قابل   رسانش   نوار   ۀ لب   به   نزدیک   نیز   و   eV 2−  حوالی 

  نقش   Mo–N  پیوند   که   کند می   تأیید   امر   این   . است   مشاهده 

  این   . دارد   ماده   ساختاری   و   الکترونیکی   پایداری   در   را   اصلی 

  الکترونیکی   خواص   که   است   آن   ۀ دهند نشان   نتایج 

MoSi₂N₄    های کنش برهم   توسط   عمدتا  Mo–N   کنترل  

  و   الکترونیکی   کاربردهای   برای   را   آن   ویژگی   این   و   شود می 

 . سازد می   مناسب   اپتوالکترونیکی 

 
1 Hybridization 

 

 

 
 جزئی  حالات الکترونی،چگالی حالات چگالی. 4 شکل

 
 مسیرهای  در  شدهمحاسبه   نواری   ساختار  (5)   شکل  در 
 فرمی   سطح   . است   شده  داده  نشان  Γ→M→K→Γ  تقارنی 

 نتایج   .است   شده  گرفته  نظر  در  0eV   در   انرژی   مرجع   عنوانبه 
 مشاهده  Γ  نقطه  در  2مستقیم  انرژی   گاف  یک  مشاهدات  و 

 بالاترین   3ظرفیت  نوار  . است   2eV  حدود   آن  مقدار  که  شودمی 

 
2 Direct Band Gap 

3 Valence Band 
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 نوار   که حالی   در  ۀدارد  Γ  نقطه  نزدیکی  در   را   خود  مقدار 
 نشان   را  خود   مقدار  حداقل   نقطه   همان   در   نیز   1رسانش 

 یک  MoSi₂N₄  که   کند می   تأیید   موضوع   این   . دهد می 
 ۀدهندنشان   نوارها  پهنای   . است   باندگپ   مستقیم  رسانای نیمه 
 ظرفیت   ناحیه  در  ترپهن   نوارهای   . است   اتمی   کنشبرهم   میزان
 های اوربیتال  بین  قوی   کنش برهم   به   مربوط  eV 2−  تا   10−

p  و   نیتروژن  d   غالبا    رسانش   ناحیه   در   . هستند   مولیبدن 
 نتایج  با   که   دارند  اصلی   مشارکت   مولیبدن   d  های اوربیتال 
 گاف  وجود   .دارد   خوانی هم   (DOS/PDOS)  حالات   چگالی 
  بالایی   کارایی   تواند می   MoSi₂N₄  که   دهد می   نشان   مستقیم

 هایسلول   نور،   جذب   مانند   اپتوالکترونیکی   کاربردهای   در 
 .باشد   داشته  نور  نشر  دیودهای   و   دوبعدی   خورشیدی 

 و   ماده  الکترونی   پایداری   باعث  Mo–N  قوی  کنش برهم 
 هایلبه   گرفتن  قرار  .شود می   کارآمد  الکترونی  انتقال  همچنین 

 که  است   ایویژگی   (Γ)  نقطه   یک  در  ظرفیت  و   رسانش  نوار
  های فناوری   در   بالا  پتانسیل   با  نوظهور   دوبعدی   مواد   در   معمولا  

 .شود می   مشاهده  نوری   الکترونیک 

 

 
 

 4N2MoSi ترکیب نواری ساختار . 5 شکل

 

 
1 Conduction Band 

 اپتیک  بخش 
 نشان   را  2الکتریکدی   تابع  حقیقی  خشب   (a)  پنل  (6)   شکل 
 الکتریکدی   ثابت   صفر،   انرژی   در   Re_ ε  مقدار   که   دهد می 

 zz  و  xx  هایجهت   برای   که   دهدمی   نشان   را  استاتیکی 
 در  اپتیکی  ناهمسانگردی   بیانگر   موضوع  این  . است   متفاوت 

MoSi₂N₄  5  حدود   تا   پایین   های انرژی   در   . است eV ،   هایقله 
 بین  الکترونی   انتقالات   به   مربوط   که   شود می   مشاهده  بزرگی 
-Re  بالاتر،  هایانرژی   در  . هستند  رسانش  نوار  و   ظرفیت  نوار

 ε  گیردمی   منفی  مقادیر  نقاط   برخی   در   حتی   و   یافته  کاهش 
 های فرکانس  در  پلاسماگونه  –  فلزی   رفتار  امکان  بیانگر  که 

 eV  6–3  محدوده   در   قله   چندین   وجود   . است   خاص 
 که  است   فرابنفش   ۀ محدود   در  قوی   اپتیکی   پاسخ   ۀ دهند نشان 
 فیلترهای  و  دیودفتو   مانند  اپتوالکترونیکی  کاربردهای  برای 
 .دارد   اهمیت   نوری 

 شدت    _εIm  3الکتریکدی   تابع   موهومی   بخش   (b)  پنل 
 تا  3  محدوده  در   اصلی   های قله   . دهد می   نشان  را  نوری   جذب 

8 eV   الکترونی  های انتقال   به   مربوط   که   شوند می   مشاهده 
 نشان   متعدد   های قله   حضور   . است   N-p  به   Mo-d  قوی 
 در   توجهی   قابل  نوری   جذب   قابلیت   MoSi₂N₄  که   دهد می 

 مقایسه  . دارد   مرئی   طیف   از   بخشی  و   فرابنفش  ناحیه 
 . است   نور  جذب   در  گردی ناهمسان   بیانگر  zz  و   xx  های جهت 

 بیشترین  ولت   الکترون  10  تا  3  محدوده   در   xx  راستای   در 
 بیشترین  zz  راستای   در   ولت   الکترون   12  تا   4  در   و   جذب 
 . است   افتاده  اتفاق   جذب 

 بیانگر   که   دهد می   نشان   را   انرژی   اتلاف   تابع   (c)  پنل 
 های الکترون ۀ  رفت دست   از   انرژی  های پیک   و   پلاسما   پاسخ 

 که  دارد   قرار   24eV−22  حدود   در  اصلی   قله  . است   پرانرژی 
 قله   این  بالای   شدت   . است   ماده   پلاسما   فرکانس  با  متناظر
 خوبی  الکترونی   پایداری   دارای   MoSi₂N₄  که   دهد می   نشان 

 اپتیکی   محاسبات   نتایج   . است   پرانرژی   های برانگیزش  برابر   در 
 رسانای نیمهۀ  ماد  یک   MoSi₂N₄  که   دهد می   نشان 

 و  مرئی   محدوده   در   قوی   اپتیکی   پاسخ   با   گردناهمسان 
 d  هایاوربیتال   از   عمدتا    الکترونی   های انتقال   . است   فرابنفش
 وجود  .دهند می   رخ  نیتروژن   p  های اوربیتال   به  مولیبدن

 پلاسمونی   رفتار   بیانگر   انرژی   اتلاف   تابع   در   واضح   های پیک 
 برای  را  MoSi₂N₄  ها ویژگی   این  . است   بالا  های انرژی   در 

 و  نوری   های جاذب   مانند   فوتونیک   و   اپتوالکترونیک  کاربردهای 
 . سازد می  مناسب  نوری   –  پلاسما   ادوات 

 
2 Real Part of Dielectric Function 

3 Imaginary Part of the Dielectric Function 
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  اتلاف  تابع و  الکتریک دی  تابع وموهومی و  حقیقی بخش  نمودار  . 6 شکل

 الکترون انرژی

 

  ترموالکتریک خواص

 افزایش با که دهدمی نشان را سیبک ضریب (a) پنل (7) شکل
 یک  از  پس  شده،  شروع  پایین  دمای  در  μV/K  40  حدود  از  دما

  به   K  800  تا  دما   افزایش  با  ،K  250-300  حوالی  در  کاهش
  وابستگی   ۀدهندنشان  رفتار  این  .رسدمی  μV/K  120  از  بیش
 سیبک  ضریب  مثبت  مقادیر  . دماست  به  هاحامل  رسانش  قوی
  .هستند  (p-type)  هاحفره  غالب،  هایحامل   که  دهدمی  نشان
 سپس   و  یافته  کاهش  دما  افزایش  با  رسانندگی  مقدار  (b)  پنل
 به  کاهش  این  .رسد می  اشباع  حالت  به  تقریبا   بالاتر  دماهای  در

 رخ  بالا   دماهای  در  فونون  –  الکترون  پراکندگی  افزایش  دلیل

  دما   افزایش  با  الکترونی  گرمایی  رسانندگی  (c)  پنل  .دهدمی
 خود   مقدار  حداکثر  به  K  800  محدوده  در  و  کندمی  رشد
 افزایش  از  ناشی  الکترونی  گرمایی  رسانندگی  افزایش  .رسدمی

 . است بالاتر دماهای در هاحامل  انرژی
 برای  کلیدی  پارامتر  ترموالکتریک  مریت  ضریب  (d)  پنل
 شودمی  تعریف  زیر  صورت  به  و  است  ترموالکتریک  مواد  کارایی
  حدود   به  K  800  در  و  کندمی  رشد  دما  افزایش  با  ZT  مقدار
  ترموالکتریک   مواد   از  ترپایین  گرچه  مقدار  این  .رسدمی  45/0

  ۀ ماد  یک  برای  اما  ؛است  (ZT=1  با  Bi₂Te₃  )مانند  تجاری
 . است توجه قابل جدید دوبعدی

  پتانسیل   ۀدهندنشان   بالا   دماهای  در   ZT  صعودی  روند
MoSi₂N₄  در   ترموالکتریک  انرژی  تولید  در  کاربرد  برای  

 . است بالا  تا متوسط دماهای

  در  PF  شدید  افزایش  σ2PF=S  توان  ضریب  (e)  پنل
 بهبود  ۀدهندنشان  روند  این  .شودمی  مشاهده  بالا   دماهای
  MoSi₂N₄  .است  بالا   دمایی  شرایط  در  انرژی  تبدیل  کارایی
 با  .است  مثبت  سیبک  ضریب  با  رسانانیمه   p-type  ۀ ماد  یک

 افزایش  الکتریکی،  رسانندگی  کاهش  رغمعلی   دما،  افزایش
 ، K800  در  ZT  0/ 45  مقدار  .شودمی  ZT  رشد  باعث  سیبک

MoSi₂N₄  کاربردهای  برای  بالقوه  کاندیدای  یک  به   را  
 . کندمی تبدیل انرژی نوین هایفناوری در ترموالکتریک
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  و  مریت ضریب گرمایی، رسانندگی، سیبک، ضریب  نمودارهای . 7 شکل

 فاکتور  پاور ضریب

 گیري نتیجه
 هایجنبه  از  MoSi₂N₄  دوبعدی ۀ  ماد  پژوهش،  این  در

  نظریه   ۀ پای  بر  ترموالکتریک  و  اپتیکی  الکترونیکی،  ساختاری،
  که   داد  نشان  محاسبات  نتایج  .شد  بررسی  (DFT)  چگالی  تابعی
 برخوردار   بالایی  دینامیکی  و  ترمودینامیکی   پایداری  از  ماده   این
  آن  که  است  eV  2  حدود  در  مستقیم  نواری  گاف  دارای  و  است

  ادوات   در  کاربرد  برای  امیدبخش  رساناینیمه   یک  عنوان به  را
 . کندمی معرفی اپتوالکترونیکی و نانوالکترونیکی

  MoS₂  مانند  شدهشناخته  دوبعدی  مواد   با   نتایج  مقایسه
 حدود  MoSi₂N₄  نواری  گاف  مقدار  اگرچه   که  دهدمی   نشان

  پایداری   اما  ؛است  مشابه  eV  8/1  حدود  MoS₂  با  eV  2  تا  9/1
 در  ترقوی  اپتیکی  گردیناهمسان  و  بالاتر  مکانیکی  و  محیطی

MoSi₂N₄   که   شوندمی  سبب  هاویژگی  این  .شودمی   مشاهده  
 دیودهایفتو   و  گردناهمسان  نوری  ادوات  طراحی  در  ماده  این

 .باشد داشته برتری پذیرزاویه

  که  داد   نشان  ترموالکتریک  خواص  بررسی  این،  بر  علاوه
 ترموالکتریک  شایستگی  ضریب  و  (S)  سیبک  ضریب  مقدار

(ZT)  در  MoSi₂N₄  در   و  بوده   توجه  قابل  بالا   دماهای  در  
  پتانسیل   بیانگر   امر   این   که  دارد  افزایش  اندکی  MoS₂  با   مقایسه 
 . است الکتریکی به  گرمایی انرژی تبدیل در بالاتر

  بالا،   محیطی  و  ساختاری  پایداری  ترکیب  مجموع،  در
 و  گردناهمسان  اپتیکی  پاسخ  تنظیم،  قابل  الکترونیکی  خواص
 از  یکی  به  را  MoSi₂N₄  ۀماد  ، مطلوب  ترموالکتریک  عملکرد

 در  کاربرد  برای  دوبعدی  مواد  جدید  نسل   برتر  کاندیداهای
  تبدیل   ترموالکتریک  انرژی  و   اپتوالکترونیک  نانوالکترونیک،

 . نمایدمی
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