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 چکیده
عتا  و  ، هتای دو عدت ی اج له ته و فتوکاتالیستتی مکستین نوریساختاری، الکترونی، ویژگیدر این مقاله 

و  های ( مورد مطالده قرار گرفته است. این محاسبات عا استفاده اج تاعدیاستفاده اج محاسبات نظریه تاعدی چگالی )
ستاجی ها عه طور کامل عهینهموقدیت اتهی آن ،س ول واح  مرعوط عه هر سه ساختار ذکر ش ه و ههچنینانجام ش ه است.  

و  6234/2، 2953/2عته ترتیت    و  ، ده  که ثاعت شبکه عرای نانوساختارهای ش ه است. نتایج نشان می
 53/2رستانا عتا گتاو نتواری نیهته ، فقت  نانوستاختار . عا استفاده اج محاسبات تاعدی استآنگستروم  3232/2

نیتز انجتام دادیتا. اج  ما محاسبات را عا یک تاعدی هیبریت ی  ،ولت است و دو نانوساختار دیگر ف ز هستن . عناعراینالکترون
ی محاستبه شت ه عترای نانوستاختارهای هتای نتواررسانا تغییر پی ا کرد. گاواج حالت ف زی عه حالت نیهه اینرو نانوساختار 

نتتایج ع ستت آمت ه در ایتن  هستن .ولت الکترون 33/2و  39/1عه ترتی   عا استفاده اج تاعدی هیبری ی  و  
ی عتین ی ساختار نواری، فاص هترین تفاوت این دو تاعدی در محاسبه. مهااستمطالده عا سایر مطالدات پیشین دارای تطاعق خوعی 

ها ان اجه گاو نواری است. در این مطالده، اخت او گاو نواری محاسبه ش ه توس  این تاعدی ،نوارهای رسانش و ظرفیت و ههچنین
الکتریک های حقیقی و موهومی تاعع دیعخش است.ولت الکترون 33/2و  22/2عه ترتی   و  عرای نانوساختارهای 

این نانوساختارها مورد مطالده قرار گرفته است. اج میتان نانوستاختارهای متورد مطالدته،  نوریهای یژگینیز عا ه و پی عردن عه و
تتوان گفتت کته اج عتین عا توله عه نتتایج ع ستت آمت ه متی ،عاش . عناعرایندارای لذب نوری عسیار عالایی می نانوساختار 

می خواص لاجم را عرای انتخاب آن عه عنوان فتوکاتالیست در فراینت  شتکافت تها نانوساختارهای ذکر ش ه تنها نانوساختار 
 آب را دارد.

 

الکتریک، گاو نواری، تاعع دیی تاعدی چگالی، نانوساختار، نظریه ،فتوکاتالیست های کلیدی:واژه
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1 Graphene 
2 Energy storage 
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4 Nanoelectronic circuits 
5 Electronic devices 
6 Field-Effect transistors 
7 Photocatalysis 
8 Electrocatalysis 
9 Lithium-ion batteries 
10 Supercapacitors 
11 Electric devices 
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12 Transition metal dichalcogenides 
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13 Thermochemical Water Splitting 
14 Photo-Biological Water Splitting 
15 Photocatalytic Water Splitting 
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16 Vienna ab initio simulation package 
17 Heyd-Scuseria Ernzerhof 
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Investigation of  the Structural, Electronic, Optical and Photocatalytic 

Properties of Two-Dimensional MXene Nanostructures in order to Using in 

Water Splitting Process by Density Functional Theory Method 
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Abstract: 

In this study, the structural, electronic, optical, and photocatalytic properties of two 

dimensional (2D) Hf2CO2, Hf2CS2, and Hf2NO2 MXenes nanostructures were investigated by 

density functional theory (DFT) calculations. These computations were used with GGA-PBE 

and HSE06 functionals. The unit cell of these three structures and their atomic positions are 

fully optimized. The results show that the lattice constants for 2D nanostructures of Hf2CO2, 

Hf2CS2 and Hf2NO2 are 3.3592, 3.4026 and 3.2378 Aͦ, respectively. Using calculations GGA-

PBE functional, only nanostructure Hf2CO2 is semiconductor with a band gap 0.92 eV and 

the two nanostructures Hf2CS2 and Hf2NO2 are metal. So we did the calculations with a 

HSE06 hybrid functional, too. Hence the nanostructure Hf2CS2 changed from metal to 

semiconductor. The computed band gaps in HSE06 hybrid functional for nanostructures 

Hf2CO2 and Hf2CS2 were 1.75 and 0.22 eV, respectively. The results obtained in this study 

are in good agreement with other previous studies. The results show the overall form of band 

structures is independent of the functional. The distance between conduction and valence 

bands is the band gap, which is the main difference in calculating the band structure using 

two functionals. In this study, the band gap difference calculated by these functionals for 

Hf2CO2 and Hf2CS2 nanostructures is 0.83 and 0.22 eV, respectively. The real and imaginary 

parts of the dielectric function have been calculated to investigate the optical properties of 

these nanostructures. We show that the Hf2CO2 nanostructure has high absorption in visible 

and ultraviolet regions. Thus Hf2CO2 nanostructure may apply in designing optoelectronic 

devices. 
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