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تزیین شده با کلسیم :  12P12Bروی ساختار بر  ذخیره سازی هیدروژن امکان سنجی

 DFTنظری بر پایه  مطالعه
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        DFT، تزیین کلسیم ،    12P12Bذخیره سازی هیدروژن ،    :کلیدی گان واژ 

   

 مقدمه  -1
و ارائه پژوهشگران را ترغیب به تحقیق    ، سوخت های فسیلیافزایش جمعیت و به دنبال آن افزایش نیاز به ،  در دنیای امروز       

بهترین گزینه هایی    ءجزر این میان هیدروژن  . دیاید  که تا حد امکان وابستگی به سوخت های فسیلی کاهش  کندراهکارهایی می

ار کننده ای برای سوخت های فسیلی  وفراوانی، در دسترس بودن و چگالی انرژی بالا می تواند جایگزین امید  است که به خاطر

  بالقوه  تزیین شده با کلسیم به عنوان یک ساختار  12P12Bاست که ساختار    ه (. هدف از انجام پژوهش پیش رو این بود1-3باشد )

 برای ذخیره سازی هیدروژن مورد بررسی قرار بگیرد.

 

   روش -2
با توابع   PBEو روش     3Dmolبا استفاده از نرم افزار    هندسی و الکترونینظریه تابعیت چگالی روی خواص    تمام محاسبات        

 .ه استاستفاده شد  Gaussian 09برای سایر آنالیز ها نیز از برنامه   .ه است صورت گرفت +DNPپایه 

 شود : محاسبه می (1) میانگین انرژی جذب  مولکول های هیدروژن جذب شده با استفاده از رابطه       

(1) 𝐸𝑎𝑑𝑠 = −
1

𝑛
𝐸[𝐵12𝑃12𝐶𝑎. (𝐻2)𝑛] − 𝑛𝐸(𝐻2) − 𝐸(𝐵12𝑃12𝐶𝑎)   

 

عداد هیدروژن  با تانرژی کل ساختار تزیین شده با کلسیم      n]2Ca.(H12P12E[B(  ،تعداد مولکول های هیدروژن    nکه در آن  

 باشد. انرژی ساختار با تزیین یک کلسیم می 12P12E (B(Caانرژی کل مولکول هیدروژن و  H) 2E(های جذب شده ، 

 آید :  به دست می (2) درصد چگالی وزنی برای هر ساختار از معادله       

(2)  𝑀𝑔 = 100 ×
𝑛𝑀𝐻2

𝑀𝐵12𝑃12+𝑀𝐶𝑎+𝑛𝑀𝐻2
 

 به ترتیب نشان دهنده جرم اتمی مولکول هیدروژن ، ساختار پایه و کلسیم است.   CaMو     H2M   ،B12P12Mکه در آن 

 

 بحث و نتیجه گیری  -3
 سپس و    هباشد. در ابتدا ساختار اولیه بهینه سازی شدحلقه شش عضوی می  8حلقه چهارعضوی و    6دارای    12P12Bساختار         

هینه ب  به ترتیب. در ادامه  تزیین شده و مورد عمل بهینه سازی قرار گرفت ،  با شناسایی حلقه های پایدار ، ساختار با یک کلسیم

و در نهایت یک کلسیم تزیین شده به همراه شش مولکول   هسازی ساختار در حضور یک تا شش مولکول هیدروژن صورت گرفت

مورد بهینه    H2Ca12P12B).2(12ساختار نهایی  . در نهایت  نیز تعمیم یافت   روی حلقه چهارعضوی دیگررهیدروژن جذب شده ب

و برخی    ( 1در شکل )  همان ساختارPDOS نهایی بهینه شده به همراه نمودار    تصویر ساختار   ، برای درک بهتر  . سازی قرار گرفت

 آمده است.  ( 1پارامتر های حاصل از بهینه سازی در جدول )
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(b) 
 Energy(eV)بر حسب    PDOS (electron/eV)نمودار     H2Ca12P12B : (b)).2(12ساختار بهینه شده    (a) : 1شکل 

 
- فاصله پیوندی هیدروژن  ، میانگین ) H2-Cad  (هیدروژن –فاصله پیوندی کلسیم  میانگین طلاعات ساختاری ترکیبات شاملا:  1جدول 

 برای هر ساختار  )adsE(  انرژی جذب و  ) H-Hd( یدروژنه

(Ǻ) H2-Cad  (Ǻ) H-Hd  (eV) adsE    ساختار 
3.41 0.753 0.12- )2Ca.(H12P12B 

2.53 0.760 0.14- 2)2Ca.(H12P12B 

2.43 0.769 0.19- 3)2Ca.(H12P12B 

2.66 0.763 0.31- 4)2Ca.(H12P12B 

2.94 0.760 0.14- 5)2Ca.(H12P12B 

3.10 0.759 0.13- 6Ca.(H2)12P12B 

 

های    داست که این میزان با استاندار  -  eV   0.8تا  - eV   0.1( انرژی جذب برای تمامی ساختار ها بین 1با توجه به جدول )       

 میانگین، با افزایش هر هیدروژن در ساختار دیگر . از طرف(4) باشد توسط دپارتمان انرژی ایالات متحده سازگار می تعریف شده

  H2-Cad   شود در حالی که نیز بیشتر می H-Hd  با محاسبه   ،شود( دیده می1ر نمودار شکل )طور که د همان .تقریبا ثابت است

نهایی اتم ها در ساختار  تمامی  برای  فرمیپیک    ،دانسیته حالت جزئی  هیدروژن در منطقه سطح  به  مربوط  بر   های  تاییدی 

و جذب هیدروژن در ساختار تزیین شده را نیز تایید    همپوشانی اوربیتال های هیدروژن با اوربیتال های موجود در ساختار بوده

        کند.می

مولکول هیدروژن را دارد که    12توانایی جذب  ،  تزیین شده با دو کلسیم 12P12B دهد ساختار    بررسی های نهایی نشان می        

 شود. می %3.992سبب بدست آمدن درصد چگالی وزنی 
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