
 

 فنی های دانشکده پردیس                                                                    کامپیوتر                                            و برق مهندسی دانشکده

 تعالی بسمه

 رساله دکتری دفاعیه جلسـه

 الکترونیک :گرايش

 ی جهت تولید سوخت سبزستیفوتوکاتال یکاربردها یبرا یدو بعد یساختارها یبررس :موضوع

 فروغ شبیريیان :توسط

 الدين مهاجرزادهشمس دکتر سید آقای : راهنما استاد
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 چکیده:

شکافت آب برای تولید هیدروژن و اکسیژن با استفاده از ماده فوتوکاتالیست، يک فرآيند امیدبخش کلی واکنش 

های بسیاری برای پیدا کردن های اخیر، تلاشهیدروژن در مقیاس گسترده است. در سال برای تولید

ورشیدی صورت گرفته است. کنند برای استفاده کارآمد از انرژی خهايی که با پرتو مرئی کار میفوتوکاتالیست

طراحی يک فوتوکاتالیست بهینه نسبتاً کاری چالش برانگیز است. در اين رساله خواص الکترونیکی و نوری 

برای ها منظور بررسی فعالیت فوتوکاتالیستی آنبه Ge, Y=S, Se, Te) (X=Si, 6Y2X2Crفرم به  یساختارها

هادی و ماده دو بعدی که همگی نیمه 33خواص الکترونیکی  است. در ادامه بر روی محاسبه شدهشکافت آب 

تشکیل شده از مواد  IIساختار ناهمگون نوع منظور بررسی فعالیت فوتوکاتالیستی به هستند ضدفرومغناطیس

دقیق انجام شد و در میان ساختارهای ناهمگون ايجاد شده از  محاسباتبرای شکافت آب دوبعدی مورد مطالعه 

با کمترين عدم تطابق شبکه و کمترين تعداد اتم و  IIماده دو بعدی، پنج ساختار ناهمگون دو بعدی نوع  33

ها آنهای الکترونیکی و نوری ويژگی در نهايتهمچنین کمترين درصد اعمال کشیدگی و فشردگی انتخاب شدند. 

 آب بررسی شده است.  شکافتبرای استفاده در  نظريه تابعی چگالیفاده از است با


