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  مقدمه -1
 ،یلیفس یهاسوخت ینیگزیجا یبالا برا تیو با ظرف ریدپذیپاک، تجد یمنبع انرژ کیعنوان  به دروژنیاستفاده از ه

بودن وزن سبک، به دلیل دارابور  دینانوساختار جد کیبوروفن، به تازگی کارآمد است.  یسازرهیذخ طیحم کی افتنی ازمندین

 یاتم یها( رشد ورقه2016فنگ، ( و فنگ )2015مانیکس، ) کسیمان دو گروهشده است.  شنهادیپ دروژنیه سازیرهیذخ یبرا

خو، ) باشدیم 12βآن،  یصفحات دوبعد نیساختار در ب نیدارتریپا ( به نام بوروفن گزارش کردند که111بستر نقره ) یبور را رو

بوروفن، اصلاح ساختار  یرو دروژنیجذب ه و بهبود یسازرهیاز کاربرد ذخ ی(. در پژوهش حاضر، به منظور درک اساس2016

 تیر خواهد گرفت. سپس ظرفقرا یابیمورد ارز تابعی چگالینظریه ( با استفاده از محاسبات Sc) اسکاندیومبا اتم  12βبوروفن 

 .شودبررسی میساختار  یرو 2H یسازرهیذخ
 

 محاسباتی هایروش -2

به روش  (DFT-D2)دوم  یمرتبه از شدهاصلاح یچگال یتابع یهیمحاسبات با استفاده از نظر یمطالعه تمام نیدر ا

 یبا تابع  GGA یعموم بیش بیاست. تقر انجام شده Materials Studioموجود در نرم افزار  3DMolو توسط بسته  میگر

اول  یدر منطقه kنقاط  بندی. مششده استانجام محاسبات استفاده  یبرا DNP یهیو مجموعه پا PBE یهمبستگ یتبادل

 :ه استمحاسبه شد ریمعادله ز توسطساختارها  یبر رو 2Hمولکول  (adsE)جذب  ی. انرژشددر نظر گرفته  7×7×1برابر  لوئنیبر

Eads = [Eclx – EM-borophene −EH2]                                                                                                            (1) 

 هستند. 2Hو مولکول  Sc اتم با شدهنیکمپلکس، بوروفن تزئ یانرژ بیبه ترت 2EHبوروفن و -clxE ،MEکه در آن 

 نتایج و بحث -3

 :بوروفن یرو یفلز یهااثر جذب اتم -1-3
در هشت  Scاتم  کیشد. سپس  سازینهیبه 12β بوروفن از 2×3ابرسلول  کیخواص جذب،  یابتدا به منظور بررس

 بستر یرو Scجذب  یانرژ ،یسازنهیهر ساختار پس از به یبوروفن قرار داده شد و براو در فواصل مختلف از مختلف  تیموقع

 نیبوروفن با بالاتر یرو Sc نیتزئ یبرا مکان نیبهتر ضلعیحلقه ششمرکز  ج،ینتا بر اساسمحاسبه شد.  1ه مطابق معادل

 .باشدمی ولتالکترون 24/5 برابر جذب یانرژ
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 :شدهنییبوروفن خالص و تز یرو دروژنیه سازیرهیذخ -2-3

 از بوروفن خالص و 12β-Scمختلف  یهامکاندر  2Hمولکول  کی، ساختارها یرو 2Hجذب  یدر ادامه به منظور بررس 

 شدهنییساختار تز یرو 2H سازیرهیذخ تیظرف شی. سپس افزاقرار داده و بهینه سازی انجام شد یو عمود یافق یهاجهت

با اتم  شدهنییخالص و تز 12β بوروفن صفحاتنانو یرو 2Hمولکول  نیاول جذب ینشان داد که انرژ جیشد. نتا بررسی

 یرو Sc قرار دادنتوان گفت که یم ن،بنابرای. باشدمی( برابر 5/4 حدود) ولتالکترون -673/0و  -149/0 بیبه ترت ومیاسکاند

ساختار  یرو 2H یهامولکول یجیتدر شیموثر بوده است. در ادامه افزا 2Hجذب  یبهبود انرژ یبرا یتوجهبوروفن به طور قابل

 -219/0جذب  یانرژ نیانگیبا م 2Hمولکول  18 تا تواندیساختار م نیکه ا دهدیمنشان  ومیبا اسکاند شدهنییتز بوروفن

 دهد.یرا نشان م یکربندیپ نیدارتریپا 1را در خود نگه دارد. شکل  یوزندرصد  58/9  یسازرهیذخ تیولت و ظرفالکترون

 

 

 12β-Sc-2Hو  )میانی(  12β-2H هایار چگالی الکترونی حالتنمود، )چپ( از نمای بالا و جانبی 12β-Sc-2H18 شدهنهیهندسه به:  1شکل 

 )راست(

نشان  1در شکل ( راست) 12β-Sc-2Hو ( میانی) 12β-2H یهاساختار یبرا (DOS) هاحالت الکترونی یچگال ینمودارها

 αخطوط  یانهییآ ریوجود ندارد. تصو یدر اطراف سطح فرم یشکاف نوار چید که هندهینشان م نمودارهااین  داده شده است.

 روی تزیین اتم اسکاندیوم توان بیان کردبر این اساس می ندارند. یسیمغناط تیساختارها خاص نیکه ا بیانگر این است βو 

 .مورد استفاده قرار بگیرد 2H دیجد یهاجاذب یتواند در طراحیماست و  DOE، مطابق با اهداف 12β ساختار بوروفن

 گیرینتیجه -4
 یسازرهیو عملکرد جذب و ذخ ومیشده با اتم اسکاندنیتزئ 12βبوروفن  یو ساختار یژوهش خواص الکترونپ نیدر ا

جذب  یانرژتواند اتم اسکاندیوم روی بوروفن می نیتزئنشان داد که  جیقرار گرفت. نتا یابیمورد ارز باتیترک نیا یرو دروژنیه

 روی 2H یهامولکول یجیتدر شیافزا نهمچنی افزایش دهد. ابربر 5/4 حدود را نسبت به ساختار خالص 2Hمولکول  کی

 -219/0جذب  یانرژ نیانگیبا م 2Hمولکول  18 تا تواندیساختار م نیکه ا دهدینشان م ومیبا اسکاند شدهنییبوروفن تز

-غیرو  یکیترالک تیهدا DOS ینمودارها را در خود نگه دارد. یوزندرصد  2H 58/9 یسازرهیذخ تظرفی و ولتالکترون

 یانرژ یتوجهبه طور قابل می تواند Scتزئین بوسیله د دهاین نتایج نشان می د.نکنیم دییرا تأ هاساختار مغناطیسی بودن

 .به کار برده شود 2H دیجد هایجاذب یدر طراح تواندیماین ساختار  DOE معیارهایبا توجه به و  دهد شیافزارا  2Hجذب 
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