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OBJECTIUS & EINES %

Modificar 1 dissenyar I’espai entre
bandes (bandgap) dels MXens
variant la seva composicio (M, X, T), _
amplada (n), apilament 1 posicio de la e /7
terminacid, per trobar possibles
candidats fotoactius en el trencament
de I’aigua amb la llum solar.

H+/H, Metode computacional: DFT
""""""""""""""""""""""""" Funcional: PBE i PBEQ
Estructures: models periodics de
llesca, combinant dos apilaments
(ABC 1 ABA) 1 tres posicions
terminals per cada apilament
(Fn/H, Hyx 1 Hx)
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35 - M,CO, LA5% i _ABC Hux =ASC Hx M,CS, 2ABCHu ZABCHw =ABCH, » Es consideren 6 estructures diferents per cada MXe terminat (2376 en total).
o4ty e = R : » MXens dels Grups 111 IV in=1— bandgaps grans i a la regio del visible.
e l - Els casos més prometedors per ser materials fotoactius amb la llum solar.
20 - ] I « (C-MXens — més casos semiconductors i amb major bandgap que N-MXens.
R SR AT 11 E— : | — « MXens pristins — propietats metal-liques (no fotoactius)

10 - ] « MXensn =2, 3 — Enaugmentar la quantitat de “bulk”, solen ser metal-lics.
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« S’ha estudiat ’alineacid de bandes respecte als potencials de semireaccio pels -3
casos fotoactius més prometedors (E; > 1.23 eV). Banda de
« Els casos ideals seran aquells que a meés de tenir una alineacié de bandes PRI Conduccio
adequada, siguin I’estructura mes estable de les sis considerades.

* Diverses estructures del Grup 111 1 IV mostren alineacions correctes.

« Els casos de Zr,CO,, Sc,CCl,, Y,CCl,, Sc,CS,1 Y,CS, compleixen aquestes
condicions optimes, el que ens permet proposar-los com a possibles candidats
pel trencament fotocatalitic de l'aigua. -6

 La majoria de sistemes presenten una bona separacio de densitat de carrega
entre el maxim 1 el minim de la banda de valencia i conduccio (VBM 1 CBM), 7
afavorint la separacio de les carregues generades.
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| extrems de banda que excedeixen els potencials de semireaccio del trencament

de I’aigua, adient per fotocatalitzar el procés i generar H, verd. S{diegonti.doc@gmail.com €)github.com/diegonti
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