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بعنٌاى اند باتری  Calix[4]pyrrolاهکاى استفاده از    
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 ،ثبتری ُبی لیتین،ضذين ّپتبضینپیرّل[4]کبلیکص  ًاژگاى كلیدي:

 

 هقدهو  -1
ثبتری ُبی يْى ضذين ثذلیل چگبلی ثبلا،ايوٌی ثبلاُّسيٌَ پبيیي             

تْجَ ثطیبری راثرای دخیرٍ اًرژی ثَ خْدجلت کردٍ اضت.قبثل پیع ثیٌی 

تری ُبی يْى لیتیوی اضت کَ هوکي اضت جبيگسيي هٌبضجی ثرای ثب

 هْاد[1]ثبغٌذ

اًذی ًبًْضبختبرُبکَ درقلت تحقیقبت دضتگبُِبی رخیرٍ کٌٌذٍ اًرژی کَ 

 هٌبضتًیبزهٌذضرعت ّايوٌی ثبلا ُطتٌذقراردارًذ.ثٌبثرايي غٌبضبيی هْاد 

اًذثرای ثبتری ُبی يْى ضذين ضرّری اضت.ثرای دضتیبثی ثَ هْاد هٌبضت 

لْة هی ثبغٌذ.هْلکْل ُبيی هبًٌذکبلیکص اًذ،ًبًْضبختبرُبی ضَ ثعذی هط

ارى،کبلیکص پیرّل،ضبختبرضَ ثعذی ّضخت دارًذ.حفرٍ داخلی ايي هْلکْل 

ُبثَ راحتی هی تْاًٌذ اتن ُبّيْى ُبرادرخْدًگَ دارًذکَ تجذيل ثَ 

.درايي [2]گیرًذٍ ُبی هِن درًبًْتکٌْلْژی،هْلکْل ُبی زيطتی هی غًْذ

 پیرّل راثعٌْاى اًذاتن فلسات قلیب[4] تحقیق هبکبرثرد احتوبلی کبلیکص

 يی هبًٌذ لیتین،ضذين ّپتبضین راازًظرخْاؼ ضبختبری،الکتريکی ّّلتبژ

 ضلْل ثررضی هی کٌین. 

 

 رًش-2
 B3LYP/6-311G(d,p)ثِیٌَ ضبزی ضبختبرُبّهحبضجبت اًرژی درضطح تئْری          

اًجبم  90ثبهحبضجبت تبثع داًطیتَ چگبلی ثباضتفبدٍ ازثرًبهَ گْضیي 

پیرّل رايک اًذدرثبتری ُبی يْى لیتین،ضذين ّپتبضین [4]غذ.اگر کبلیکص 

 فرض کٌین،ّاکٌع ُب درکبتذّاًذراهی تْاى ثصْرت زيرًْغت:

 Li/Na,K                                  (1) کبتذ:  

                                                 

 ًْيطٌذٍ هطئْل: -*ّ  1 :کبتذ (2)

Li/ Na and K @ calix[4] pyrol ↔ Li
+
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علوي، هقطع تحصیلی ّ رغتَ  

 ، راضت چیي(111n pt. 11ٍ ّ داًػگبٍ هحل تحصیل ًْيطٌذٍ اّل )صي، داًػکذتخص

درجَ علوي ّ رغتَ تخصصي )يب ضوت كبري(، داًػکذٍ ّ داًػگبٍ هحل تحصیل  -2

 ، راضت چیي(pt. 11ًْيطٌذٍ دّم )
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 ضجَُوچٌیي ّلتبژضلْل راهیتْاى ثباضتفبدٍ ازهعبدلَ ًرًطت ثصْرت هحب

  (3)کرد. 

 
 

 

ازنوای بالاًکناری بااتن ىاًیٌى ىای لیتین،سدین  [پیرًل4کالیکس ] ساختاریيینو شده: 1شکل 

 ًپتاسین

 

 
1جدًل:  انرژی گپ ًًلتاژسلٌل هٌلکٌل ىای طراحی شده  

Structures Eg Vcell(CAM-B3LYP) 

Calix[4]pyridine 7.38  

Li@[4]calixpirol2 3 2..2 

Li+@calix[4]pyrrol ..74  
Na@calix[4] pyrol 3.42 2.40 

Na+@calix[4] pyrrol 8.98  
K@calix[4] pyrrol 2.82 1.27 

K+@calix[4] pyrrol ..07  

 

ًػبى هیذُذکَ اًرژی گپ درحضْر اتن ُب ّيْى ُب ًطجت ثَ 1ًتبيج جذّل 

ضبختبراّلیَ کبُع يبفتَ اضت کَ هْجت افسايع رضبًبيی هی غْد.ثبتْجَ 

هقذارثبلای ّلتبژضلْل هیتْاى دريبفت کَ ضبختبرکبلیکص ثَ خْثی هی  ثَ

 تْاًذًقع اًذرادرثبتری يْى ضذيوی ايفب کٌذ. 

 

گرينتیجو  
درايي تحقیق،هحبضجبت تبثع داًطیتَ چگبلی ثرای تبيیذاهکبى اضتفبدٍ      

پیرّل اًجبم غذ.ًتبيج ًػبى دادکَ اًرژی گپ هحبضجَ غذٍ [4]کبلیکصاز

َ ُبی اتوی ّيًْی فلسُبی لیتین ،ضذين ّپتبضین ًطت ثَ ثرای گًْ

ضبختبراّلیَ کبُع يبفتَ اضت کَ ايي هقذارکبُع ثرای گًَْ ُبی اتوی 

ثطیبرثیػترازيًْی اضت.ايي ًػبى هیذُذکَ رضبًبی الکتريکی کبلیکص  

 پیرّل درحضْراتن ُبی فلسات ًبهجردٍ ثیػتراضت.هقبديرّلتبژضلْل  [4]

هحبضجَ  CAM-B3LYُبی يْى لیتین،ضذين ّپتبضین ثبرّظ ثعٌْاى اًذثبتری 

غذ.ًتبيج حبکی ازاى اضت کَ ضذين ثذلیل ضویت کوترّدردضترش ثْدى 

پیرّل هیتْاًٌذ ثعٌْاى اًذجبيگسيٌی ثرای ثبتری ُبی [4]درکٌبرکبلیکص

 لیتیْهی ثبغٌذ.
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