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 هاي کربني  لولهنانوبرخي مکانیک کوانتومي هاي ويژگي بررسي

 : هاي يون منیزيمبراي ايجاد باتري  صندليدسته و نیتريد بور 

 يک مطالعه محاسباتي
 

 محمود سنچولی، مهدیه پورسرگل، حجّت ثمره دلارامی ، + پویا کریمی معصومه شهرکی، 
 علوم، دانشگاه زابل، زابل، ایرانگروه شیمی، دانشکده 

 

  منیزیم چگالی انرژی    و   فراوانی  زیرا  مفید هستند  الکتریکی   انرژی   ی ذخیره  برای     منیزیم  یون  شارژ   قابل  های باتری   چکیده: 
 یواره د کربنی تک   های وله نانول  ی وانتومی ساختار اولیه ک با استفاده از محاسبات مکانیک   ، در این تحقیق از لیتیم بیشتر است. 

  ی افزار نرم بسته  وسط  ت   6-31g ( d,p)   ی مجموعه پایه   و   M06-2X  با استفاده از روش (  6و 6( و ) 5و 5(، ) 4و 4) صندلی  دسته 
  های باتری برای ساخت ت. سپس، برهمکنش یون منیزیم با این ساختارها مطالعه شد تا قابلیت آنها اس  شده  بهینه  ۰۹  گوسین 

و    های اتصال خوبی دارند انرژی  از این ساختارهاهای ایجاد شده  کمپلکس   دهد که منیزیمی ارزیابی شود. نتایج نشان می
قطر   با افزایش   ها لوله نانو تر است. در واقع، فاصله انرژی این  بیشتر باشد انرژی اتصال مطلوب   ها لوله نانو هرچه قطر خارجی  

با نوع    بور متناظر نیترید   های لوله نانو   گذارد. از طرفی، یابد و بر قدرت اتصال آنها به یون منیزیم تأثیر میکاهش می   نانولوله 
دهد که  نتایج نشان می  کربنی نیز با روش مشابهی بهینه شد و برهمکنش یون منیزیم با این ساختارها نیز بررسی شد.

نیتریدلوله نانو خارجیهای  قطر  با  کمپلکس  بور  میکمتر  تشکیل  منیزیم  یون  با  بیشتر  اتصال  انرژی  با   دهند.  های 
  . های یون منیزیم هستندی آندی در باتریی ماده های خوبی برای تهیهها گزینهلولهبه طور کلی، هر دو نوع این نانو 

 های آنها با یون منیزیم با افزایش ولتاژ باتری همراه است.، بیشتر شدن انرژی اتصال کمپلکسسرانجام
 

 انرژی اتصال، مکانیک کوانتومی باتری یون منیزیم،  بور،لوله، نیتریدنانو   های کلیدی:واژه

 

KEYWORDS: Nanotube, Boron nitride, Magnesium-ion battery, Binding energy, Quantum mechanics 
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 هیدرید  -   نیکل  وکادمیوم    -  نیکل  شارژ  قابل  هایباتری.  شد  ساخته

  شارژ   قابل   های باتری   پیشرفت   چرخه .  طراحی شدند در طول قرن بیستم  
  کارگیری   به  باو  توسعه یافت    لیتیم  های یونباتری  اولین  اختراع  با
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   .[1و2] بیشتر شد ایملاحظه  قابل مقدار به

های عنوان آند در باتریها به مولکولرخی بعملکرد ه تازگی، ب
 لیتیم  یون  هایباتریبا این وجود،    .[3]  مطالعه شده است  یون لیتیم
   بال   قیمت  پایین،  ولتاژ  با   شده  ذخیره  انرژی  جمله  از  مضراتی

ظرفیتدارند  را  زیست  محیط  آلودگی  و همچنین،  باتری   .    هااین 
  استفاده  عدم   صورت   در   و   یابد می   کاهش  دشارژ   -   شارژ   چرخه   طول   در 
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  این   در  موجود  شیمیایی  علاوه، الکترولیتهب  شود.می  تخلیه  آن  شارژ
  بال   دمای  رضعم  در  گرفتن  قرار  صورت  در  است  ممکن  هاباتری

 . [4] شود   سوزی آتش   یا   و   انفجار   به   منجر   و   شود   ناپایدار   شدن،   سوراخ   یا   و 
از جایگزن باترییکی  لیتیم در  قابل شارژ، سدیم است. های  های 

  بودن دسترس  در و پایین قیمت  دلیل به [5] سدیم یون هایباتری
  های ساختار نانو   استفاده از  . [6]   وند ش می   پیشنهاد   مفید   های باتری   عنوان به 

پایه مولکول[  8و    7]گرافن    یبر  گرافن و  شبیه  کوچک   های 
باتری در  آند  عنوان  است  به  شده  پیشنهاد  سدیم  یون   .  [9]های 

  های باتری عملکرد روی بر نیز بورنیترید هایساختارنانو انحنای اثر
  سطح   با  سدیم   اتم  تعاملکه    دهدمی  نشان  و  شده  مطالعه  سدیم  یون

  ایفا   سلولی  ولتاژ  تعیین  در  را  اصلی   نقش  بورنیترید  هایساختار 
  صفحاتنانو  جمله  از  نانو  ترکیبات  از  همچنین، بعضی .[10]  کندمی

 یون سدیم  هایباتری  برایهای بور و نیتروژن  تشکیل شده از اتم
این    سدیم  یون  هایباتریعیب   جهت،  هر  به[.  11]  هستند  مناسب

 الکترونیکی  هایابزار  و  هاخودرو  برایدارند و    بالیی  غلظتاست که  
 .نیستند مناسب

  باتری   جایگزین  عنوان   بهتوانند  می[  12]منیزیم    یون  هایاتریب
می  لیتیم  یون  بالتری  انرژی  چگالی  منیزیم   زیرا   شوند،استفاده 

   بیشتری   میزان  به  زمین  یپوسته  در  و  دارد  لیتیم  به  نسبت
منیزیم دارد  وجود همچنین،  شیمیایی  ،غیرخورنده  طبیعت  .    ثبات 

در مقایسه با فلزات دیگر مانند مس و کبالت   یترقیمت مناسب و  
لیتیمی سریعتر شارژ  ها در مقایسه با نوع علاوه، این باتریهدارد. ب

 اکسید  آزمایشی  صورت  به  محققین  برخی  .[13و  14]شوند  می
 قابل  منیزیمی  ایهباتری  برای  آندی  یماده  عنوان  به   را  منیزیم

   منیزیم   یون   که   داد   نشان   آنها  مطالعات.  کردند  مطالعه  شارژ
 منیزیم  شارژ  قابل  ایهباتری  برای  کاتدی  یماده  یک  بخشنوید
  بهبود   وجهیتقابل  طور  به  تواندمی  آن  ظرفیت  راستا  این  در  که  است
 دنتوانمی  نیز  سولفید تیتانیوم ایه لولهنانو  طرفی،ز  ا.  [15]  شود  داده

 جمله  از  مهمی  مزایای  که  دنشو  استفاده  منیزیمی  هایباتری  در
 . [16]   د ن دار   بال را   نسبی   ظرفیت   و   بودن   طر خ بی   زیست،   محیط   سازگاری با 

 و    محاسبات  نتایج   دانشمندان  برخی  میلادی،  2018  سال  در
 تواند می   که   ای ه ماد   عنوان   به   فسفورن   روی   بر   را   نظری های  سازی شبیه 

  . [17]   کردند   گزارش   استفاده شود   منیزیمی   های باتری   برای   آند   به عنوان 
میانگین ولتاژ اندزه گیری شده باتری   نتایج کار آنها نشان داد که

  همچنین، محاسبات آنها نشان داد   ولت است.    0/ 833ذکر شده برابر با  
شبیه  باتری  در  آند  عنوان  به  فسفورن  از  استفاده  شده  که   سازی 

 

1GaussView 

ساختار خود است  در مقایسه با ترکیب مشابه که دارای عنصر قلع در  
 برخیپتانسیل  .[18]تر است به دلیل سد نفوذ کمتر منیزیم مطلوب

تنگستن    فلزی  هایلولهنانو سولفید  و  مولیبدن  سولفید   نیز  مانند 
  های محاسباتی یون منیزیم با روش   هاییباتر  در  به عنوان الکترود

نشان  شده  ارزیابی نتایج  ویژگیدهندهاست.  طور به  اتصالهای  ی 
توجه است  قابل  لیتیم  با  مقایسه  در  منیزیم  همچنین،    .[19]  بهتر 

اندازه ولتاژ  باتریبیشترین  این  برای  شده  یک گیری  حدود   ها 
 ولت است. 
استفاده  نیز    دانشمندان  برخی   کربنی   هایساختارنانو  ازبا 

قفس    گوناگون  هایشکل  با و  لوله  صفحه،  مخروط،  جمله   از 
نتایج کار آنها    [.20]  اندکرده  سازیشبیه  را  منیزیم  یون  هایباتری

باتری ولتاژ  که  کرد  سازی  مشخصّ  شبیه  محدوده های  در  شده 
به تازگی، در یک مقاله مروری محاسباتی   ولت است.  09/3- 14/4

های  های باتریی الکترودبرای مواد سازنده  گوناگون های  به گزینه
رسد که ترکیبات نانو نظر می[. به 21]یون منیزیم اشاره شده است 
 ها تأثیر خوبی داشته باشند.  بنابراین  بتوانند بر عملکرد این باتری

  دیواره کتکربنی  هایولهلنانو  برخی  قابلیت  تحقیق،  این  رد
  شده  بررسی  منیزیم  یون  هایباتری   طراحیبرای    صندلیدسته

ولتاژ شده  باتری  و  محاسبه  مربوطه    سازی شبیه  برای.  استهای 
 سپس  و  شده  داده  قرار  هالولهنانو  درون  منیزیم  یون  هاباتری  این

   همچنین، .  شودمی  سازیبهینه  شده  ایجاد  جدید  هایکمپلکس
   شده   استفاده   نیز  کربنی  نوع   با  متناظر  وربنیترید  هایلولهنانو  از
 انرژی،  هایداده.  شود  مقایسه  یکدیگر   با  آنها  هایویژگی  تا

باتری،    بار،  انتقال  الکترون،  بار  هایچگالی   ساختاری، ولتاژ 
  نیز  ترکیبات  این  ای مولکولیهاربیتال  توزیع فضایی  و  آروماتیسیته

  استفاده شده دسته صندلی  کربنی    های لوله نانو   1  در شکل   . شود می   بررسی 
  نشان داده شده است. در این تحقیق

 

 های محاسباتی روش
داده شده    هایلولهنانوابتدا   افزار  توسّط    1  شکلدر  نشان  نرم 
  [22]   092  گوسین طرّاحی شده و سپس با استفاده از نرم افزار  1گاوس ویو 

  بهینه شده است.   31G(d,p)-6  ی [ با مجموعه پایه 23]   M06-2Xو روش  
 های یونیباتریدر بررسی    M06-2X  استفاده از روش پیش از این،  
 ن کار نیز از آن استفاده شده است.و در ای  [27- 24]  گزارش شده

  ه لول نانو  -   و منیزیم   ه لول نانو  -  ، یون منیزیم ه لول نانو   شامل ها  ساختار همه  
 در نظر گرفته شد. 

2 Gaussian09 (1)  GaussView      (2)  Gaussian09 
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 هاي يون منيزيمکربني استفاده شده براي طراحي باتري  هايلولهنانو  -1شکل 

 
( از معادله نرنست به صورت  cellVی ولتاژ سل ) برای محاسبه

 زیر استفاده شد:

Vcell =  −∆Gcell/zF                                                (1)  

تغییر انرژی آزاد    cellGΔبار یون منیزیم و    Zثابت فارادی،    Fکه  
 شود:گیبس واکنش کلی سل است. در آند واکنش زیر انجام می

 لوله نانو - منیزیم  ↔لولهنانو -  یون منیزیم الکترون+ 2      (2)

 شود:در کاتد نیز واکنش زیر انجام می

 یون منیزیم  الکترون+ 2  ↔ منیزیم                            (3)

 رابطه زیر برقرار است:  در محاسبات نظری

∆Gcell =  ∆Ecell + PΔV +  ΔS                                 (4 )  

 شود که مشارکت حجم و انتروپی در ولتاژ سل خیل کم است. می فرض  
 بنابراین،  

∆Gcell ≈  ∆Ecell                                                     (5 )  

مکان روش خواص  از  استفاده  با  الکترونی  بار  شناختی چگالی 
ح نظری  بر روی توابع موج بدست آمده در سط  1ها ها در مولکولاتم

افزار  فوق نرم  است AIM2000  [28  توسّط  محاسبه شده  برای [   .
آروماتیسیته معیار  حلقه  ارزیابی  از  استقرار    2PDIها  عدم  )شاخص 

  استفاده   الکترونی است  معیار  مبنای  برکه  الکترونی در موقعیّت پارا(  
 همکاران و    3تر آپوتوسط    2003سال    رشاخص د. این  [29]  است  شده
 :  شودیر محاسبه میز یو از رابطه شد یمعرف

 

1 Atoms in molecules (AIM) 

2 Para delocalization index 

3 Poater 

هاي کربني بهينه شده در سطح  لوله هاي انرژي مربوط به نانو داده   - 1جدول  
 ها بر حسب الکترون ولت است(. )انرژي   M06-2X/6-31G(d,p) نظري  

لوله کربنینانو  EHOMO ELUMO  فاصله انرژی 

(4و 4)  -5/637 -3/284 2/353 

(5و 5)  -5/715 -3/361 2/355 

(6و 6)  -5/730 -3/448 2/282 

 

PDI =
δ(1‚4)+ δ(2‚5)+ δ(3‚6)

3
                                                (6 )  

  شوند یم  ییهادر هر پرانتز مربوط به اتم  یهارابطه عدد  ینا  در
این شاخص بر مبنای    .اندپارا نسبت به هم قرار گرفته  یتعقکه در مو

الکترون استقرار  مهم  πهای  عدم  که  است  حلقه  دلیل  در  ترین 
 آروماتیسیته است.  

 
 ها و بحث نتیجه

 تحلیل ساختار و انرژی 

از   تحقیق،  این  نیتریدکربنی    هایلولهنانودر  تکو  دیواره  بور 
  1در جدول  ( استفاده شده است.  6و 6( و )5و5(، )4و4دسته صندلی )

ترین  و پائین 4های انرژی بالترین اربیتال مولکولی اشغال شده داده
بر حسب   هالولهنانوی انرژی  و فاصله  5اربیتال مولکولی اشغال نشده 

 است.    الکترون ولت ارائه شده
  با افزایش   ها لوله نانو ی انرژی  رسد که کمتر شدن فاصله به نظر می 

 گذارد. برهمکنش با یون منیزیم تأثیر می های  قطر آنها بر ترتیب انرژی 
  2های ساختاری مهم برای توصیف ترکیبات مورد نظر در جدول  پارامتر 

4 Highest occupied molecular orbital (HOMO) 

5 Lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) 

(1)  Atoms in molecules (AIM)    (2)  Para delocalization index 

(3)  Poater      (4)  Highest occupied molecular orbital (HOMO) 

(5)  Lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) 
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   M06-2X/6-31G(d,p)ها بهينه شده در سطح نظري هاي کربني و کمپلکسلولههاي مرکزي نانو هاي حلقهمجموع طول پيوند -2جدول 
 )طول پيوند بر حسب آنگستروم است(.

لوله کربنینانو  حلقه د  حلقه ج  حلقه ب  حلقه الف  

(4و 4)  8/6009 و  8/5697 8/6009 و  8/5696 8/6006 و  8/5696 8/6006 و  8/5697 
(5و 5)  8/5715 و  8/5908 8/5727 و  8/5908 8/5726 و  8/5903 8/5713 و  8/5903 
(6و 6)  8/5601 و  8/5816 8/5601 و  8/5817 8/5601 و  8/5817 8/5601 و  8/5816 

 

 
هاي مرکزي در يک نمونه از تصوير از پهلو و نامگذاري حلقه -2شکل 

هاي ج و د  حلقههاي الف و ب در جلو و )حلقه هاي استفاده شده لولهنانو 
 در پشت قرار دارند( 

 

های  حلقه  های ها شامل مجموع طول پیوند آورده شده است. این پارامتر 
 بصورت متقارن است که با الف، ب، ج و د   لوله مرکزی در دو طرف نانو 

 ارائه شده است.  2نامگذاری شده و در شکل 
میطور همان ملاحظه  در  که  قطر   هایلولهنانوشود،  با  کربنی 

  های مرکزیهای حلقهخارجی بزرگتر بطور نسبی مجموع طول پیوند 
  ی آندی به عنوان ماده   ها لوله نانو به منظور بررسی قابلیت این    بیشتر است. 

  های یون منیزیم، برهمکنش یون منیزیم با این ترکیبات در طراحی باتری 
  ی ها لوله نانو دهد که با بیشتر شدن قطر خارجی  نتایج نشان می   مطالعه شد. 

  برای مقایسهشود.  تر میآنها مطلوب یون منیزیم با  برهمکنش    کربنی، 
نانو برهمکنش  اتصال  لولهمیزان  انرژی  معیار  از  منیزیم  یون  با  ها 

ها از ابتدا انرژی برهمکنش کمپلکس   استفاده شده است. در واقع،
زیر محاسبه شده و سپس  رابطه از  ی  اتصال    ضرب کردن انرژی 

 آید. بدست می در عدد منفی یک انرژی برهمکنش

 انرژی برهمکنش = 

 انرژی کمپلکس –  انرژی یون منیزیم( +لوله (        )انرژی نانو7)

 های کمپلکس   بر مول(   کالری ترتیب انرژی اتصال )بر حسب کیلو 
کربنی با یون منیزیم بصورت    هایلولهنانوایجاد شده از برهمکنش  

 زیر است: 

 ( 4و 4لوله ) : نانو 184/ 96   <(  5و 5لوله ) : نانو 199/ 69   <  ( 6و 6لوله ) : نانو 207/ 66

بار  -3جدول   حلقهمجموع  اتمي  نانو هاي  مرکزي  کربني  لولههاي  هاي 
ها بر حسب )بار  M06-2X/6-31G(d,p)  محاسبه شده در سطح نظري

 واحد بار الکترون است(.

 حلقه د  حلقه ج  حلقه ب  حلقه الف  لوله کربنینانو

 0165/0 0165/0 0165/0 0165/0 (4و 4)
 0169/0 0169/0 0171/0 0171/0 (5و 5)

 0156/0 0156/0 0156/0 0156/0 (6و 6)

 
  ها لولهنانوهای مرکزی  های حلقهپیوندهمچنین، مجموع طول  

به صورت    2های مربوطه نیز محاسبه شده و در جدول  در کمپلکس
است.  مورب شده  مینتایج    ذکر  کمپلکس نشان  تشکیل  که  دهد 

پ طول  مجموع  افزایش  به  حلقهیوندمنجر  در  های  شده  ذکر  های 
)لولهنانو کربنی  می4و 4ی  مورد  (  در  اما  کربنی    هایلولهنانوشود، 

یابد. این کاهش ها کاهش می( مجموع این طول پیوند6و 6( و )5و5)
با    هالولهنانوهای مربوط به این  ها بر پایداری کمپلکسطول پیوند

می اثر  منیزیم  کمپلکس یون  اتصال  انرژی  زیرا  یون گذارد،  های 
با   )  هایلولهنانومنیزیم  )5و 5کربنی  و  کمپلکس  6و6(  از  بیشتر   )

 ( است.  4و4ی کربنی )لولهمربوط به نانو
 

 های اتمی و آروماتیسیته بار

های با یون منیزیم، بار  هالولهنانومنظور درک بهتر برهمکنش    به
نشان  ها  و کمپلکس   هالولهنانواتمی   نتایج  بررسی شد.  و  محاسبه 

کند و این تغییر در ها تغییر میدهد که بار منیزیم در کمپلکسمی
از  کمپلکس که  تشکیل    های لولهنانوهایی  بزرگتر  خارجی  قطر  با 

میشده نیز  مسئله  این  بنابراین،  است.  بیشتر  میزان  اند  بر  تواند 
تأثیر بگذارد. جهت انتقال بار منفی از  ها  های اتصال کمپلکسانرژی

ی کربنی به طرف یون منیزیم است. همچنین، مجموع بار لولهنانو
کربنی   هایلولهنانوهای الف، ب، ج و د در  ی حلقههای سازندهاتم

 آورده شده است. 3مربوطه محاسبه و در جدول 
 هالولهنانوهای اتمی در  بارشود، توزیع  طور که مشاهده میهمان

   های لوله نانو های مرکزی  های سازنده حلقه متفاوت است و مجموع بار اتم 
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 PDIهاي متناظر بر اساس معيار  هاي کربني و کمپلکس لوله هاي مرکزي نانو آروماتيسيته حلقه   - 4جدول  

لولهنانو  حلقه د  حلقه ج  حلقه ب  حلقه الف  

(4و 4) و  0    03812/0  /03272 03811/0 و  0  /03272 03812/0 و  0  /03274 03811/0 و  0  /03274 

(5و 5)  03142/0 و  0  /03424 03142/0 و  0  /03449 03151/0 و  0  /03460 03151/0 و  0  /03435 

(6و 6)  03155/0 و  0  /03458 03155/0 و  0  /03458 03155/0 و  0  /03272 03155/0 و  0  /03458 

 
 )بر حسب واحد اتمي(.   M06-2X/6-31G(d,p) ها محاسبه شده در سطح نظري  ها و کمپلکس لوله هاي مرکزي نانو هاي بار الکترون حلقه چگالي   - 5جدول  

 حلقه د  حلقه ج  حلقه ب  حلقه الف  لولهنانو

(4و 4)  0204/0 و  0  /0202 0204/0 و  0  /0202 0204/0 و  0  /0202 0204/0 و  0  /0202 
(5و 5) و  0  0197/0  /0197 0197/0 و  0  /0197 0197/0 و  0  /0197 0197/0 و  0  /0197 

(6و 6)  0195/0 و  0  /0197 0195/0 و  0  /0197 0195/0 و  0  /0197 0195/0 و  0  /0197 

لوله  ها کمتر است. از آنجائیکه این نانولوله( از بقیه نانو6و6)کربنی  
می منیزیم  یون  با  اتصال خوب  انرژی  با  به کمپلکس     ،شودمنجر 

رسد این توزیع بار در تشکیل کمپلکس پایدار ذکر شده  میبه نظر  
های  مشارکت داشته باشد. با این وجود، روند تغییر مجموع بار اتم

مرکزی  حلقه   یسازنده انرژی  هالولهنانوهای  آنها  و  اتصال  های 
کمپلکس پایداری  در  دیگری  عوامل  بنابراین،  نیست.  ها  یکسان 

 + 2ها از مقدار  . مقدار بار یون منیزیم در کمپلکسمشارکت دارند
کمتر   آزاد  یون  استدر  کمپلکسشده  در  منیزیم  یون  بار  ای  ه. 

( به ترتیب  6و 6( و ) 5و5(، )4و4کربنی ) هایلولهنانوتشکیل شده از 
با   هر  -0/ 059و    -061/0،  891/0برابر  بنابراین،  قطر   است.  چه 

بیشتر باشد این تغییر بار بطور نسبی بیشتر است که منجر    هالولهنانو
در واقع، یک برهمکنش از  شود.  های اتصال بهتر نیز می به انرژی

 های لوله های تشکیل شده از نانو و در کمپلکس نوع انتقال بار وجود دارد  
نسبی   بطور  بزرگتر  خارجی  قطر  منفی  با  نانوبار  از   لوله  بیشتری 

منیزیم    به مییون  آروماتیسیته  شود.منتقل  های حلقه  یمقادیر 
 ارائه شده است.  4ا در جدول هو کمپلکس هالولهنانومرکزی 

  های لوله نانو های مرکزی در  حلقه   ه آروماتیسیت ،  بر طبق نتایج این جدول 
  بیشتر است و با افزایش قطر خارجی   هالولهنانو( از بقیه  4و 4کربنی )

 هایلولهنانوحلقه مرکزی آنها در مقایسه با    هآروماتیسیت  هالولهنانو
آروماتیس( کاهش می4و4کربنی ) این وجود،  با  های حلقه  یتهیابد. 

( بیشتر است. بطور 5و5( از نوع )6و 6کربنی )   هایلولهنانو  مرکزی در
های  رسد که کاهش عدم استقرار الکترون در حلقهکلی به نظر می

 های لولهنانو( در مقایسه با  6و6( و )5و 5کربنی )  هایلولهنانومرکزی  
های آنها  های اتصال کمپلکس( منجر به افزایش انرژی4و 4کربنی )

 است. با یون منیزیم شده
 

1 Bond critical points (BCPs) 

دهد که برهمکنش یون منیزیم منجر به کمتر  نتایج نشان می
نانوحلقه  آروماتیسیتهشدن   )لولههای مرکزی  ( در 4و4های کربنی 

میکمپلکس مربوطه  برهمکنش های  مورد  در  وجود،  این  با  شود. 
( عکس این حالت  6و6( و )5و5کربنی )   هایلولهنانویون منیزیم با  

کند که همانطورکه قطر  شود. این نتیجه مشخص میمشاهده می
ر است، های آنها مؤثّحلقه  آروماتیسیتهدر میزان    هالولهنانوخارجی  

ا در اثر برهمکنش با یون منیزیم  هاین حلقه  آروماتیسیتهتغییر در  
نیز به این عامل بستگی دارد. در واقع، در اثر برهمکنش یون منیزیم  

 ( تغییر کمتری در آروماتیسیته 6و 6)( و  5و 5کربنی )  هایلولهنانوبا  
( دیده 4و4کربنی )  هایهوللنانوای مرکزی آنها در مقایسه با  هحلقه
ای  هشود و این عامل نیز به بیشتر شدن انرژی اتصال کمپلکسمی

 کند. آنها با یون منیزیم کمک می
 

 ها ها در مولکولاتمتحلیل 

نقاط  و    1در نقاط بحرانی پیوند  (،ρ)مقادیر چگالی بار الکترون   
نرم  2حلقهبحرانی   نظری  AIM2000افزار  توسط  سطح   در 

M06-2X/6-31G (d,p)    .ر  مقادیمحاسبه شده استρ   محاسبه شده
 هایدر ساختار  های مرکزیحلقه مربوط به حلقهدر نقطه بحرانی  

 ذکر شده است.   5در جدول  در این تحقیقمطالعه مورد 
بار الکترون در    هایشود، مقدار چگالیکه ملاحظه می همانطور

های کربنی که قطر خارجی بیشتری لولهنانو  های مرکزیمرکز حلقه
همانطور است.  کمتر  اتصال  دارند  انرژی  مقادیر  شد،  گفته  که 

با یون منیزیم نیز بیشتر    هالولهنانوهای تشکیل شده از این  کمپلکس
مرکز  در  الکترون  بار  تمرکز چگالی  نظر هرچه  به  بنابراین،  است. 

مرکزی  حلقه تشکیل   هایلولهنانوهای  به  باشد  کمتر  کربنی 

2 Ring critical points (RCPs) 

 

 

(1)  Bond critical points (BCPs)    (2)  Ring critical points (RCPs) 
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  دهد نتایج نشان می   کند. های پایدارتر با یون منیزیم  کمک می کمپلکس 
که تشکیل کمپلکس به ترتیب منجر به کاهش/افزایش چگالی بار  

حلقه   مرکز  در  )  هایلولهنانوالکترون  می 6و6(/)4و4کربنی   شود ( 
( تغییر محسوسی در مقدار چگالی بار  5و5کربنی )  لولهو در مورد نانو

 شود. الکترون در اثر تشکیل کمپلکس با یون منیزیم دیده نمی

 

 بور با یون منیزیم های نیتریدلولهبرهمکنش نانوبررسی 

ها  لولهبا انواع دیگر نانو  کربنی  هایلولهنانوبرای مقایسه عملکرد  
  های باتری   ی الکترود آند ی سازنده ماده   عنوان   طراحی و استفاده به  در 

منیزیم،   قطربور  نیترید  هایلولهنانویون  با  مشابهمتناظر  نیز    های 
با روش و مجموعه  هالولهنانوواقع، ابتدا ساختار این   بررسی شد. در

با    یپایه کربنی بهینه شد و سپس برهمکنش    هایلولهنانومشابه 
  اتصال دهد که انرژی  آنها با یون منیزیم مطالعه شد. نتایج نشان می

با یون منیزیم در مقایسه با نوع کربنی کمتر است.   هالولهنانو  این
 با یون منیزیم بصورت زیر است:   هالولهنانوترتیب انرژی اتصال این  

 ( 5و 5وله ) ل : نانو 135/ 10  <(  6و 6وله ) ل : نانو 137/ 15   <  ( 4و 4وله ) ل : نانو 142/ 02

وله با قطر خارجی کمتر بهترین انرژی اتصال  لدر این مورد، نانو
بر حسب الکترون ولت   هالولهنانواین    انرژی  یترتیب فاصلهرا دارد.  

 است:  بصورت زیر

 ( 4و4وله )ل: نانو204/7 <( 6و6وله )ل: نانو8/ 484  < (5و5وله )ل: نانو511/8 

  ( 4و 4) ور  ب نیترید وله  ل ی انرژی نانو شود، فاصله همانطور که ملاحظه می 
از بقیه کمتر است و همین مسئله بر بیشتر شدن انرژی اتصال آن با یون  

  ها لوله نانو ای کربنی، در این  ه وله ل منیزیم تأثیر گذاشته است. بر خلاف نانو 
کمتر بودن قطر خارجی بطور نسبی منجر به بیشتر شدن انرژی اتصال  

  های لوله نانو ی انرژی  دهد که فاصله شود. نتایج نشان می ها می کمپلکس 
بور از نوع کربنی متناظر بیشتر است و همین مسئله بر کمتر بودن  نیترید 

کمپلکس  برهمکنش  با  انرژی  مقایسه  در  منیزیم  یون  با  مربوطه  های 
مؤثّه کمپلکس  کربنی  نوع  است. ای  الکترونی    ر  عوامل  اثر   همچنین، 

ها مطالعه شد.  بور بر انرژی اتصال کمپلکس نیترید های کربنی و  لوله نانو 
تر شدن  های کربنی با منفی لوله که در مورد نانو   دهد می نشان    3شکل  نتایج  

ولی در مورد    ، شود قطبی الکتریکی مقدار انرژی اتصال بیشتر می ممان چهار 
های  کمپلکس   پایداری ها بر  لوله نانو   قطبی ممان دو   بور های نیترید لوله نانو 

ها  لوله بیشتر شدن ممان دوقطبی این نانو گذارد. در واقع، با  مربوطه اثر می 
های کربنی که از  لوله نانو   ، اما در مورد یابد مقادیر انرژی اتصال افزایش می 

قطبی الکتریکی مربوط  اند ممان چهار های یکسان کربن تشکیل شده اتم 
 گذارد. ها اثر می بر پایداری کمپلکس توزیع متقارن ابر الکترونی  به  

 
 

 
دوتأثير    -3شکل   )سمت  نيتريد  هايلولهنانو قطبي  ممان  و  بالابور   ) 

 هاي  اتصالانرژي( بر  پايينکربني )سمت    هايلولهنانو قطبي  ممان چهار

 
  ورب ی نیترید هالولهنانوای مرکزی  ه حلقه  ا در ه پیوند مجموع طول   

  های لوله نانو در    دهد که نتایج نشان می   . ( S1)جدول    نیز محاسبه شده است 
ای های حلقههپیوندور با قطر خارجی بزرگتر مجموع طول  بنیترید

  کربنی متناظر است.   های لوله نانو مرکزی کمتر است که این نتیجه عکس  
پیوند طول  مجموع  حلقهههمچنین،  مرکزی  های    های لولهنانوای 

  . ( S2)جدول    ای مربوطه نیز محاسبه شده است ه ور در کمپلکس ب نیترید 
  های لولهنانوای مرکزی در  های حلقههمقایسه مجموع طول پیوند

 که تشکیل کمپلکس   دهد می ای متناظر نشان  ه ور و کمپلکس ب نیترید 
پیوند طول  مجموع  افزایش  به  حلقههمنجر  در  های  شده  ذکر  ای 

ور  بی نیتریدولهلشود، اما در مورد نانو( می 4و4ور )بی نیتریدولهلنانو
  های ای حلقه ه ( با تشکیل کمپلکس مجموع طول پیوند 6و 6( و ) 5و 5) 

افزایش می مورد حلقه  یابدالف و ب  در  در  و  د کاهش  و  های ج 
پیوند افزایش در    شود. در کل،ا مشاهده میهمجموع طول  میزان 

  ی وله ل نانو ای ذکر شده با تشکیل کمپلکس در مورد  ه پیوند مجموع طول  
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این مسئله بر بیشتر    رسدبیشتر است و به نظر می  (4و4ور )بنیترید
اتصال کمپلکس مربوط به آن با یون منیزیم اثر بگذارد.   شدن انرژی

پایداری کمپلکس رکت ، عامل مشا بنابراین    های لوله نانو ای  ه کننده در 
  های ای حلقه ه کربنی با یون منیزیم کاهش یافتن مجموع طول پیوند 

بور بطور نسبی نیترید  هایلولهنانواست و در مورد    هالولهنانومرکزی  
 شود.  میعکس این حالت دیده 

آروماتیسیته حلقه مرکزی  مقادیر  و بنیترید  هایلولهنانوهای  ور 
های های آنها با یون منیزیم نیز محاسبه شده و در جدولکمپلکس

S3    وS4  د در  -الفای  هحلقه  است. مقادیر آروماتیسیته  ارائه شده
کربنی  نزدیک به یکدیگر است. با این وجود، در مورد  ی  ولهلهر نانو

نمیبنیترید  هایلولهنانو دیده  وضعیتی  چنین  واقع، ور  در  شود. 
نیترید  هایلولهنانوهای  دیواره نوع  با  مقایسه  در  نظر  بوکربنی  از  ر 

ی  مناسب براتر است و این یک ویژگی  نمتقارتوزیع ابر الکترونی  
آروماتیسیته آنها محسوب می   های لولهنانومرکزی    ایهحلقه  شود. 

کند،  ور نیز در اثر تشکیل کمپلکس با یون منیزیم تغییر میبنیترید
انرژی با  آروماتیسیته  تغییر  میزان  بین  اتصال کمپلکساما  ها  های 

 ارتباطی وجود ندارد. 
ای تشکیل شده هکمپلکسدهد که بار منیزیم در  نتایج نشان می

د. مقدار بار  کنبور هم تغییر مینیترید  هایلولهنانو  از یون منیزیم و
کمپلکس در  منیزیم  به هیون  مربوط  ور  بنیترید  هایلولهنانو  ای 

)4و4) ) 5و5(،  و  برابر  6و6(  ترتیب  به   355/0و    648/0،  218/0( 
به   ولهلجهت انتقال بار منفی در این مورد نیز از نانواست. بنابراین،  

+  2بیشترین تغییر بار یون منیزیم از مقدار  طرف یون منیزیم است.
با قطر بیشتر میزان   هایلولهنانو( است و در 4و4وله )لمربوط به نانو

کربنی حالت   هایلولهنانوتغییر بار کمتر است. این مسئله در مورد  
که اثر قطر بر میزان    دهدئیکه نتایج نشان میعکس دارد. از آنجا

وله با یون منیزیم  لهای این دو نوع نانوس ای اتصال کمپلکهانرژی
به نظر می این  رمعکوس یکدیگر است،  بارسد  یون منیزیم    تغییر 

ای  هکننده در میزان انرژی اتصال کمپلکسیکی از عوامل مشارکت
 باشد.  هالولهنانو تشکیل شده از یون منیزیم با 

 
 سازی شده شبیهیون منیزیم  های محاسبه ولتاژ باتری

از معادله استفاده  باتری   5و    1های  با  منیزیم یون  های  ولتاژ 
این   در  شده  سازی  اثرشبیه  چگونگی  و  محاسبه  بخشی  تحقیق 

ساختار  شد.پایداری  ارزیابی  باتری  ولتاژ  بر  در    ها  ارائه شده  نتایج 
ها  دهد که با افزایش یافتن انرژی اتصال کمپلکسنشان می  4شکل  

   های کربنی لوله نانو شود. بنابراین،  های مربوطه نیز بیشتر می ولتاژ باتری 

 
 

 
  هاي لوله نانو هاي تشکيل شده از  انرژي اتصال کمپلکس ي بين رابطه   - 4شکل  
بر    ( با يون منيزيم بالاکربني )سمت    هايلوله نانو ( و  پايين بور )سمت  نيتريد

 هاي شبيه سازي شده ولتاژ باتري

 
می تحقیق  این  در  شده  مطالعه  صندلی  دسته  نیتریدبور  توانند و 

های پایداری با یون منیزیم تشکیل دهند و این پایداری بر ساختار 
 گذارد. های یون منیزیم مربوطه تأثیر مثبت می بیشتر شدن ولتاژ باتری 

 های انرژی   نتایج   امّا   است،   پایدار   شیمیایی   نظر   از   منیزیم   اگرچه در واقع،  
این  دهدمی  نشان   ولتاژ  و  اتصال پتانسیللولهنانو  که    استفاده   ها 
ولتاژ    دارند.  را  منیزیم  یون  هایباتری  در  آند  یماده  عنوان  به  شدن

های تهیه شده از این ترکیبات در محدوده محاسبه شده برای باتری
ولت است که قابل مقایسه با نتایج گزارش شده برای   4/ 05  -07/5

  با   کربنیهای  ساختارسازی شده با نانوهای یون منیزیم شبیهباتری
  [. 20]  از جمله مخروط، صفحه، لوله و قفس است  گوناگون  های شکل 

همچنین، با استفاده از محاسبات مکانیک کوانتومی قابلیت برخی  
های یونی  ی باتریفسفر برای تهیهبور و نیتریدهای نیتریدقفسنانو

دهد نتایج نشان می [. 25]لیتیم، سدیم و پتاسیم بررسی شده است 
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باتر برای این  باترییکه ولتاژ محاسبه شده  از ولتاژ  های یون ها 
 منیزیم ذکر شده در فوق و تحقیق حاضر کمتر است. 

 
 های مولکولی  بررسی توزیع فضایی اربیتال

ها به درک بهتر  ساختار های مولکولی در  توزیع اربیتالچگونگی  
سیستم پایداری  بر  مؤثّر  میعوامل  کمک  مولکولی  به  های  کند. 

  ترین و پائین   1همین دلیل، تصاویر بالترین اربیتال مولکولی اشغال شده 
های تشکیل شده  کمپلکسمربوط به    2اربیتال مولکولی اشغال نشده 

نانو با  منیزیم  یون  و  لولهاز  کربنی  در  نیتریدهای  ترتیب  به   بور 
 آورده شده است.  6و  5های شکل

 های ترین اربیتال شود، توزیع فضایی پائین همانطور که ملاحظه می 
  منیزیم  یون  از شده تشکیل هایمولکولی اشغال نشده در کمپلکس

  ها متمرکز است. از طرفی، لوله ی نانو کربنی بر روی دیواره   های لوله نانو   با 
افزایش قطر خارجی ساختار  بال با  توزیع فضایی در مورد   ترینها، 

ها به سمت یون منیزیم های مولکولی اشغال شده از دیوارهاربیتال
  های لوله شود. همانطور که گفته شد، با افزایش قطر خارجی نانو منتقل می 

نانو از  منفی  بار  انتقال  میزان  منیزیم  لولهکربنی  یون  به  بیشتر  ها 
شود و ناحیه قرمز رنگ غنی از الکترون در اطراف یون منیزیم  می

نشان فوق  شکل  شدن  دهندهدر  بیشتر  در  مسئله  این  اهمیتّ  ی 
 ها است. ها با تغییر قطر خارجی ساختار انرژی اتصال کمپلکس

  شده   تشکیل   های های مولکولی در کمپلکس نتایج مربوط به اربیتال 
 تریندهد که بال بور نشان مینیترید  هایلولهبا نانو  منیزیم  یون  از

ها توزیع  لولهی نانوهای مولکولی اشغال شده بر روی دیوارهاربیتال
با کاهش قطر خارجی ساختار پائینشده است. در مقابل،  ترین  ها، 

تری در اطراف یون  های مولکولی اشغال نشده بطور متقارناربیتال
  شوند. همانطور که گفته شد، نزدیک به آن توزیع می های  منیزیم و حلقه 

بور میزان انتقال بار منفی های نیتریدلولهبا کاهش قطر خارجی نانو
شود. در این مورد، بر  ها به یون منیزیم نیز بیشتر میلولهاز این نانو

نانوکمپلکسخلاف   و  منیزیم  یون  از  شده  تشکیل  های لولههای 
پائین  کربنی اربیتالتوزیع فضایی  های مولکولی اشغال نشده ترین 

کمپلکس اتصال  انرژی  شدن  بیشتر  خارجی  در  قطر  تغییر  با  ها 
 های لوله ها مؤثّر است. به عنوان یک نتیجه، انتقال بار منفی از نانو ساختار 

نیترید و  فضایی  کربنی  توزیع  در  مهمی  نقش  منیزیم  یون  به  بور 
ساختاراربیتال مولکولی  و های  کمپلکسانرژ  ها  اتصال  های  های 

یکی از عوامل مؤثّر بر ترتیب انرژی اتصال،  مربوطه دارد. همچنین،  
های مولکولی ها از جمله انرژی اربیتاللولههای الکترونی نانوویژگی

 

1- Highest occupied molecular orbital (HOMO) 

  دهد های تکمیلی نشان می داده   S1آنها است. نتایج ارائه شده در شکل 
بالترین اربیتال مولکولی اشغال که با افزایش یافتن مقدار انرژی  

های کربنی لولهنانو  ترین اربیتال مولکولی اشغال نشدهشده و پائین
شود. های مربوطه با یون منیزیم بیشتر میانرژی اتصال کمپلکس

  ترین پائین   انرژی بور با کمتر شدن  های نیترید لوله از طرفی، در مورد نانو 
انرژی نشده  اشغال  مولکولی  کمپلکساربیتال  اتصال  های  های 

بیشتر می این مورد توزیع فضایی   زیرا  (S2شکلشود )مربوطه  در 
اربیتالپائین اتصال  ترین  انرژی  بر  نشده  اشغال  مولکولی  های 

 ها با یون منیزیم مؤثّر است. کمپلکس
نانو برخی  زیگزاگ  لولهپتانسیل  کربنی  )4و0) های  (،  5و0(، 

)6و0) )7و0(،  و  باتری(  8و0(  در  آند  عنوان  نیز به  منیزیمی  های 
می  و  [30]گزارش شده   نشان  قطر  نتایج  بیشتر شدن  با  که  دهد 

لوله به یون منیزیم بیشتر  ها مقدار انتقال بار از نانولولهخارجی نانو
ساختارمی این  انحنای  به  منیزیم  یون  سطحی  جذب  و  ها شود 

بستگی دارد. بنابراین، با توجّه به نتایج مطالعه حاضر و گزارش اخیر  
های کربنی )دسته صندلی  لولهرود که بتوان در آینده از نانوامید می

های یون ی الکترود آند در باتری ی سازندهو زیگزاگ( به عنوان ماده
ب کرد.  استفاده  انرژیهمنیزیم  اتصال  علاوه،  به  های  مربوط 

(، 8و0) های کربنی زیگزاگ  لولهبرهمکنش یون لیتیم با برخی نانو
کالری کیلو  35-50در محدوده    ( 12و0( و )11و0(، )10و 0(، )9و0)

های اتصال برهمکنش که کمتر از  انرژی[  31]بر مول گزارش شده  
های بررسی شده در تحقیق حاضر است. این  لولهیون منیزیم با نانو

تواند جایگزین مناسبی برای دهد که یون منیزیم مینتایج نشان می
 های یونی باشد.یون لیتیم در باتری

 
 گیرینتیجه

خارجی های کربنی با افزایش یافتن قطر  لولهی انرژی نانوفاصله
میلولهنانو کاهش  نسبی  بطور  نانوها  قطر   هایلولهیابد.  با  کربنی 

کمپلکس بزرگتر  انرژیخارجی  با  مطلوبهای  اتصال  با های  تری 
دهند. تغییر بار یون منیزیم در اثر تشکیل  یون منیزیم تشکیل می

 با قطر خارجی بزرگتر بطور نسبی بیشتر است.   های لوله نانو کمپلکس در  
و تغییر آن در اثر تشکیل    هالولهنانوهای مرکزی  آروماتیسیته حلقه

ها تأثیر های اتصال کمپلکسکمپلکس با یون منیزیم بر مقدار انرژی
  های لوله نانو های مرکزی  گذارد. مقدار چگالی بار الکترون در مرکز حلقه می 

 های آنها با یون منیزیم مؤثّر است. کربنی بر روند پایداری کمپلکس

2- Lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) (1)  Highest occupied molecular orbital (HOMO)  (2)  Lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) 
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LUMO (Mg+2-CN (6,6)) 

 

LUMO (Mg+2-CN (5,5)) 

 

LUMO (Mg+2-CN (4,4)) 

 
HOMO (Mg+2-CN (6,6)) 

 

HOMO (Mg+2-CN (5,5)) 

 

HOMO (Mg+2-CN (4,4)) 

 
 هاي کربني لولهنانو  و هاي تشکيل شده از يون منيزيم کمپلکسهاي مولکولي  اربيتال -5شکل 

 
LUMO (Mg+2-BN (6,6)) 

 

LUMO (Mg+2-BN (5,5)) 

 

LUMO (Mg+2-BN (4,4)) 

 
HOMO (Mg+2-BN (6,6)) 

 

HOMO (Mg+2-BN (5,5)) 

 

HOMO (Mg+2-BN (4,4)) 

 
 بور هاي نيتريدلولهنانو  تشکيل شده از يون منيزيم و  هايکمپلکسهاي مولکولي  اربيتال -6شکل 
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انرژی در  فاصله با نوع کربنی  نیترید  هایلولهنانوی  بور در مقایسه 
بور به  های کربنی و نیتریدلولهانتقال بار از نانومتناظر بیشتر است.  

اربیتالیون   فضایی  توزیع  چگونگی  بر  و منیزیم  مولکولی  های 
کمپلکس میپایداری  اثر  مربوطه  کربنی    هایلولهنانوگذارد.  های 

متناظر    بورهای نیتریدلولهنانودسته صندلی با قطر خارجی بزرگتر و  
ی آندی  ی مادههای مناسبی برای تهیهبا قطر خارجی کمتر گزینه

باتری اتصال  در  انرژی  بیشتر شدن  با  و  منیزیم هستند  یون  های 
بیشتر  کمپلکس نیز  مربوطه  باتری  ولتاژ  منیزیم،  یون  با  آنها  های 

بامی منیزیم  یون  برهمکنش  اتصال  انرژی  همچنین،    این  شود. 
دهنده  هایلولهنانو نشان  که  است  لیتیم  یون  از  بیشتر  ی  کربنی 

 های یونی است. استفاده در باتریمناسب بودن یون منیزیم برای 
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