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 مقدمه   -1
از این   درصد  85با افزایش جمعیت جهان، تقاضا و مصرف انرژی به طور قابل توجهی تشدید شده است و حدود  

انرژی   وسیله نیاز  فسیلی  سوخت   یبه  یکی  (2015)آکر،    گرددمی  تأمینهای  روش.  و    لیتبد  یبرا  دوارکنندهی ام  یهااز 

هیدروژن است.    زوریشکافت آب با فوتوکاتال  قیاز طر (HER)  دروژنی ه  ولیداستفاده از واکنش ت  ،یدیخورش  یانرژ   یسازرهیذخ

سازی،  زیست توده یا آب، بازده انرژی زیاد، سوخت سبز و قابلیت ذخیرهی گوناگون از جمله  به دلیل مزایایی مانند منابع اولیه

هیدروژن   مختلفی برای تولید  هایپژوهشگران روشهای فسیلی است. در این زمینه، بسیاری از  جایگزین مناسبی برای سوخت

های اصلی برای تولید گاز هیدروژن به عنوان انرژی پاک به یکی از چالش  .(2012)لیو،    اندپذیر را بررسی کردهیداز منابع تجد

شود  اکسیدکربن میانتشار دی  نیزهای فسیلی و  مصرف سوخت  سبباین مسیر تولید    .توسعه جامعه جهانی تبدیل شده است

دلیل، طراحی یک   به همین  نیست.  تجدید  کارآمد  پاک،  روشکه مطلوب  تولید هیدروژن    پذیرو  برای عنصری کلیدی  برای 

الکتروشیمیایی  آمیزتحقق موفقیت آب برای تولید هیدروژن و اکسیژن، به عنوان یک   اقتصاد هیدروژنی است. امروزه شکافت 

کننده  های فسیلی در نظر گرفته شده است، زیرا آب نه تنها مولکول شروعپاک، کارآمد و پایدار برای جایگزینی سوخت  روش

است هیدروژن  اقتصاد  چرخه  در  جانبی  محصول  جمله    یمتعدد  هاییتمز  یستیفوتوکاتال  HER(.  2009)گری،    بلکه  از 

   دارد. یریپذو انعطاف  یکارآمد ،یداری پا

 

 روش  -2
ا تمامپژوهش  نیدر  نظر  ی ،  اساس  بر  کد  (DFT)  ی چگال  ی تابع  هیمحاسبات  از  استفاده    هایتابع،  Dmol3  با 

انجام  (  DNP)  ریپذ قطبش  توابع  با  یعدد  دوگانه  هیو مجموعه پا (GGA) افتهی  میتعم  انیگراد  بیتقر(،  PBE) یتبادل  یهمبستگ

تقریبنظریه .  شد از  استفاده  با  چگالی  تابعی  پیوند  –تبادلی    ی  دقیق  همبستگی،  طور  به  را  کووالانسی  و  یونی  ف  ی وصتهای 

ها  ی همبستگی الکترون نتیجه   که  هابرهمکنشاین  های لاندون و واندروالس ناموفق است.  ی برهمکنشاما در محاسبه  ،کند می

بنابراین، محاسبه دقیق جاذب و جذب شونده دارند.    بیننقشی کلیدی در فعل و انفعالات شیمیایی مانند برهمکنش    ،هستند

برهمکنش میاین  سهها  گرفتن  نظر  در  برای  کند.  کمک  تجربی  نتایج  به  نظری  محاسبات  نتایج  نزدیکی  به  م  تواند 

گرافاین بهینه -12،6،6ابتدا سلول واحد    .مولکولی، از نظریه تابعی چگالی با تصحیح پراکندگی استفاده شدهای بینبرهمکنش

ابر سلول   به  بهینه شده  بهینه  2×2شد و سپس ساختار  یافت و مجدداً  ابر سلول    که  سازی شدگسترش  -12،6،6انرژی کل 

 T=298.15و    pH=0  ،U=0  ،P=1 bar)  در شرایط استانداردHER فرآیند    . مکانیسمرسید  -eV  015/74567  به مقدار  گرافاین
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K  گرافاین در شکل یک نشان داده    -12،6،6پنج سایت    بررسی شد.گرافاین تزیین شده با نیکل  -12،6،6( روی الکتروکاتالیست

 . شده است

 

 

 گرافاین  -12،6،6: پنج سایت 1شکل 

 

 بحث  -3
. مقادیر  بررسی شده است  گرافاین   -12،  6،  6در پنج سایت مختلف با فواصل متفاوت روی بستر  فلز نیکل    جذب

انرژی جذب نیکل در این پنج سایت   انرژی کل و  از بستر،  نیکل  ارائه شده    1  در جدولگرافاین    -6،  6،  12فاصله نهایی فلز 

سپس انرژی آزاد گیبس واکنش تولید هیدروژن در سه   عنوان بهترین سایت انتخاب شد.  به  H1سایت  با توجه به نتایج،  .  است

نیکل،   فلز  ساختار  پایدار  H5و    H4سایت  ترتیب    -12،6،6ترین  به  شده  تزیین  ولت الکترون  19/0و    59/0،  95/0گرافاین 

 .گردیدولت محاسبه  H5 19/0 محاسبه شد. بنابراین بهترین پتانسیل مازاد در سایت 

 
 .(عمودیهای مختلف )حالت در سایت (adE) و انرژی جذب ( totalE) از بستر، انرژی کلفلز نیکل مقادیر فاصله نهایی  -1جدول 

Site Distance (Å) (eV)total E (eV) adΔE 
H1 0.04 -115609.97 -5.93 
H2 0.04 -115608.84 -4.80 

H3 1.43 -115607.17 -3.13 

H4 1.78 -115607.54 -3.51 

H5 1.78 -115607.54 -3.51 

 
 رییگنتیجه -4

تزیین گرافاین  -12،  6،  6  کاتالیزوری  ، عملکردDFTبر  های محاسباتی مبتنی  در این پژوهش، با استفاده از روش

برای   روی پنج سایت   HER ایبرفلز نیکل  محاسبات نشان داد که جذب  نتایج  .  مورد بررسی قرار گرفت  HERشده با نیکل 

به   H1 سایت  ،فلز نیکل  (adsEΔب )پس از بررسی دقیق مقادیر انرژی جذ.  گرافاین با یکدیگر متفاوت است-12،  6،  6مختلف  

علاوه بر    .دولت محاسبه ش  HER 19/0 رایب ( η)  پتانسیل مازاد.  انتخاب شد شدهبه عنوان بستر تزیینترین مکان عنوان مناسب

داد که نشان  نیکلی  برا ΔG این، محاسبات  با  تزیین شده  مقدار  (eV  19/0) بستر  به  نزدیک  قابل  (eV  0)  آلایده  بسیار    و 
تواند به عنوان می  این بستر  کاتالیستی با توجه به عملکرد    .است(  -eV  09/0ی پلاتین )پیشرفتهکاتالیزورهای   ΔG مقایسه با

 .  دعمل کن  HERو به خصوص  های فعلی در فرآیند شکافت آبجایگزینی امیدوارکننده برای الکتروکاتالیست
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