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 مقدمه    -1

بالا به عنوان یک نوع سوخت تجدید پذیر معرفی شده است و    انرژيهیدروژن به عنوان یک منبع انرژي پاک و با ظرفیت  

نانو است.  برخوردار  مناسبی  هاي  ویژگی  ذخیرهاز  براي  مناسب  بستري  عنوان  به  کربنی  هاي  مورد ساختار  هیدروژن  سازي 

می نانو  .باشنداستفاده  این  مزایاي  هااز  میساختار  کربنی  خطر  ي  کم  هیدروژن،  رهاسازي  واکنش  مناسب  سینتیک  به  توان 

فلزات قلیایی مانند سدیم به دلیل ویژگی    .بودن، قیمت مناسب و قابلیت اصلاح براي افزایش ظرفیت جذب هیدروژن اشاره کرد

مانند انتقال بار آسان براي افزایش انرژي جذب مولکول هیدروژن روي بسترهاي گرافاینی مناسب    منحصربفرد  هاي الکترونی

پژوهش  [1]  هستند این  در  رو  این  از  محاسباتی  .  روش  از  استفاده  ) نظریه  با  چگالی  بررسی  (،  DFTتابعی  هاي  ویژگیبه 

مولکول هیدروژن روي    ذخیره سازينیز  گرافاین خالص و تزئین شده با فلز سدیم و    4-16-8الکترونی و ساختاري نانوساختار  

پرداخته  آن  بررسی  درنهایت    شود.میها  مولکول با  تعداد  سدیمافزایش  فلز  با  شده  تزئین  بستر  روي  هیدروژن  حداکثر   ،هاي 

 .بررسی می شود هاانرژي جذب آن مقدار تغییرات درصد وزنی و ظرفیت ذخیره سازي مولکول هیدروژن، 

 محاسبات روش    -2
 و  GGA/PBEو تقریدب    (DFT-D2)کلیه محاسبات با استفاده از نظریه تابعی چگالی اصلاح شدده مرتبده دوم گدریم  

ي پایده بده کدار انجام شده است. همچنین مجموعه  2017افزارمتریال استودیو نسخه  تعبیه شده در نرم  3DMolتوسط ماژول  

آنگسدتروم  20 يگرافاین استفاده شده و یک فضاي خالی بده انددازه 4-16-8ساختار نانو 2×2باشد. از ابر سلولمی  DNPرفته

در منطقده   kبنددي نقدا   هاي مجاور، در نظر گرفته شده است. مش، براي جلوگیري از برهمکنش میان لایهzدر امتداد محور  

آنگسدتروم   7/4پک در نظر گرفته شده است. همچنین فاصله قطع اوربیتالی برابر با  -و به روش مونخورست  7×7×1اول بریلوئن  

شده است. به منظور اعمال تصحیح مرتبه دوم گریم براي در نظر گرفتن و محاسبه نیروهاي واندروالسدی دوربدرد   در نظر گرفته

سدیم برابر فلز  و براي اتم .mol/6Å)(eV 4510/1و  1626/18براي اتم کربن و مولکول هیدروژن به ترتیب برابر با   6Cمقدار  

 تنظیم شده است.  75/0برابر با  PBEنیز براي تابعی   6Sدر نظر گرفته شد. ثابت   .mol/6Å)(eV، 2010/59  با

 بحث و نتیجه گیري   -3
نشان داده شده است. سدلول واحدد ایدن  الف-1گرافاین در شکل  4-16-8 نانوساختار و جایگاه هاي جذب 2×2 ابر سلول

 گرافاین،  4-16-8ساختار  ابتدا از سلول واحد  در  .  می باشد  2spو    spهیبریداسیون    دو نوعشامل  که    دارداتم کربن    16ساختار  

نشدان مدی دهدد کده  ب-1شدکل در نواري  آن را گسترش داده و بهینه می کنیم. نتایج مربو  به نمودار ساختار  2×2ابرسلول  

رسدانایی و سطح فرمی است که خاصیت   درو شامل سه نقطه دیراک    داردن، خاصیت مغناطیسی  مقدار پهناي باند آن صفر بوده

 درفلز سددیم سپس . [2] تطابق دارد در مورد خواص این بستر با نتایج پژوهش هاي قبلی کهشبه فلزي بستر را تایید می کند 
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تدزئین شدده بدا فلدز   بسدترنمودار ساختارنواري پایدارترین    .شدو ساختارها بهینه  قرارداده    صفحهو فواصل مختلف از    هاجایگاه

ساختار همچنان خاصیت غیرمغناطیسی و رسدانایی خدود را حفدر کدرده   شوددیده مینشان داده شده و    ج-1سدیم در شکل  

و در فواصدل مختلدف از جدذب مختلدف در جهات افقی و عمودي روي جایگاه هاي ، یک مولکول هیدروژن بعددر مرحله    است.

 تعیدین شدده توسدط که با توجه به معیدار بدست آمد eV 137/0 در بهترین حالت جذب آنانرژي و  داده شدقرار   خالصبستر

DOE  ( نیاز بده ارتقدا دارد.  4/0تا    2/0بین  براي انرژي جذب مطلوب هیدروژن )در مولکدول هیددروژن در ادامده  الکترون ولت

تدا تدیثیر  هقرار داده شدد در فواصل مختلفی از آن  و  شده با فلز سدیمبستر تزئین  جهات افقی و عمودي روي جایگاه هاي جذب

افدزایش مدی یابدد   eV  413/0  نرژي جذب تاانتایج نشان می دهد  که    هیدروژن بررسی شود  مولکول  جذبانرژي  فلز سدیم بر  

هداي هیددروژن روي پایددارترین بسدتر مولکولبه منظور ارزیدابی حدداکثر ظرفیدت ذخیدره سدازي در نهایت،    .(حدو سه برابر)

مولکول هیدروژن روي بستر تزئین شده بدا فلدز  تعدادحداکثر  .افزایش داده شد ، تعداد مولکول در هر مرحلهشده با سدیمتزئین

فرایندد   بندابراینمی باشدد    eV  122/0برابر با  روي بستر    آخرین هیدروژنانرژي جذب    .و(-1)شکل    باشدمیسدیم نه مولکول  

 eVو انرژي جذب میدانگین برابدر بدا  74/7وزنی مولکول هیدروژن در این حالت %  د. درصدشافزایش مولکول هیدروژن متوقف  

تا حددود سده هاي هیدروژن انرژي جذب مولکول باعث ارتقايگرافاین  4-16-8ج نشان می دهد تزئین بستر ایاست نت  -198/0

 د.شومیبرابر 

 
 ب

 
 الف 

 

 
 د

 
 ج

گرافاین ج( نمودار ساختارنواري   4-16-8گرافاین ب( نمودار ساختارنواري ساختار بهینه شده  4-16-8: الف( جایگاه هاي جذب ساختار  1شکل 

 وضعیت قرارگیري افزایش تعداد مولکول هاي هیدروژن روي بستر تزئین شده با فلز سدیم  (د  ،پایدارترین ساختار بستر تزیئن شده با فلز سدیم
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