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 ی گرافن ساختارهای بر پایهت نانوی قابلیمطالعه

 های یون سدیم باتری به عنوان 

 
 ، محمود سنچولی+ پویا کریمی

  زابل، ایران ،98615- 538صندوق پستی   ی علوم، دانشگاه زابل،گروه شیمی، دانشکده 

 

این    چکیده:  پایه نانو ،  پژوهش در  بر  با روش ی  ساختارهای  کوانتمی  های گرافن  شبیه   شیمی  و  محاسباتی  سازی شده 
همچنین،    . ها مطالعه شد درونی و بیرونی آن   های های ایزوالکترونیک سدیم و فلورید با وجهیون   جداگانه   های برهمکنش 
یون همزمان    های برهمکنش  وجه   ها این  بیرونی    های با  و  مدل   ها ساختار نانو درونی  دو  شد   با     اول،   مدل در    . بررسی 

دوم،    مدل در    دهد و برهمکنش می طور همزمان  ه ب ها  ساختار نانو   درونی وجه    با   یون سدیم با وجه بیرونی و    یون فلورید 
تعویض یون   های موقعیّت  تا    ها  انرژی   آن   اثر شده  اتّصال بر  سه کمپلکس   های  مربوطه های  شود.   تایی     ها ه نتیج   مطالعه 

کیلو کالری بر مول    1/ 90به طور میانگین به میزان    در مدل اول نسبت به مدل دوم  های اتّصال انرژی   مشخّص نمود که 
 ساختارها برای ی مرکزی نانو الکترونی در حلقه نیافتگی  کاهش عدم استقرار الکترونی/ افزایش استقرار    ، همچنین تر است.  بیش 

های  ساختار کند که نانو می پیشنهاد    ها ه نتیج   تر است. دلخواه ها در مدل اول/مدل دوم  ها با وجه بیرونی آن برهمکنش یون 
پایه  ویژگی بر  داشتن  دلیل  به  گرافن  الکترونی    یگانه های  ی  و  خوبی ساختاری  برهمکنش   بسترهای   ها  یون   های برای 

به عنوان  هستند و می  نظر گرفته شوند.    های یون سدیم باتری توانند  نانو همچنین،  در  انحنای  به  ها  ساختارافزایش  منجر 
های ابر الکترونی  با تغییر دادن چگالی توان شود و می های با بار منفی می ها با یون بیرونی آن  های وجه  شدن بهتر دار عامل 

 های یونی بهینه نمود. شان را به عنوان باتری ها عملکرد دیواره آن 

 
 انتقال بار، انرژی اتّصال، آروماتیسیته گرافن، ساختار،  نانو  کلیدی:های واژه

 
KEYWORDS: nanostructure, graphene, charge transfer, binding energy, aromaticity 

 

 مقدمه 
  های شامل حلقه     ی گرافن های بر پایه ساختار ی نانو که دیواره ی از آنجای 

های  ، با تغییر ویژگی]1[  است  πشش تایی دارای ابرهای الکترونی  
های  حلقه  πاز نظر میزان انحنا، ویژگی ابر الکترونی    هاساختاری آن

نیز    یاد میشده  نانوتغییر  این  عنوان میساختارها  کند.  به   توانند 
  در نظر گرفته شوند.   ]3[  2ها رن و نانو هُ  ]2[  1ها ی ساختاری نانو لوله پایه 

 

                                                                                                              عهده دار مكاتبات                                                   +E-mail: pkarimi@uoz.ac.ir 
1 Nanotubes 
2Nanohorns  

بررسی  سوییاز   با  یون،  وجهها  برهمکنش  و  های  با   درونی 
  ها راتوان قابلیتّ آن ، می گوناگون های ساختارها در حالت بیرونی این 
عنوان   این باتری به  بهترین  و  کرد  ارزیابی  یونی   را   ساختارها نانو   های 

  پژوهش ها گزینش نمود. بنابراین، در این  ها و نانو هُرن تولید نانو لوله   برای 
 ی  پایه های بر  ساختار های شیمی کوانتمی محاسباتی نانو با روش 

(1)  Nanotubes      (2)  Nanohorns 

mailto:pkarimi@uoz.ac.ir
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 :  ی گرافنهای بر پايه ساختارنانو ی نوعي از نمونه - 1طرح 

 ( يون فلوريد در وجه دروني و يون سديم در وجه بيروني ج( يون فلوريد در وجه بيروني و يون سديم در وجه دروني، ب ی گرافن،الف( صفحه

 
 های های یون اند و سپس برهمکنش زی شده گرافن طراحی و بهینه سا 

با وجه فلورید  و  آنایزوالکترونیک سدیم  بیرونی  و  درونی  ها های 
همهب و  مجزّا  طرح  طور  در  است.  شده  بررسی   ی  نمونه  1زمان 

 ساختارها نشان داده شده است.نوعی از این نانو
  های کربنی و نانولوله   1ها های کربنی مانند گرافن، فولرن ساختار نانو 

 . ]4،    5[روند  کار می ه های بیومکانیکی ب ای برای ساخت سامانه ه میزان گسترده ب 
های مناسبی برای کپسوله کردن های کربنی گزینه گرافن و نانولوله

ذخیره دارو و  تهیّه ها  منظور  به  هیدروژن  سبز ی  سوخت   ی 
 2Mg+ها مانند  یونشوند. همچنین، برخی  وسایل نقلیه محسوب می

شده عامل   3Gd+و   شناخته  رزونانس  های  برداری  تصویر  برای  ای 
های گرافنی برای  ها با صفحهبرهمکنش یون   . ]6،   7[اند  مغناطیسی 

سامانهتوسعه  کنترل  ی  و  شناسایی  منظور  به  دارو  تحویل   های 
 فلزهای های  همچنین، فرآیند نفوذ فلزها و یون موقعیّت دارو حیاتی است.  
بر روی صفحه  با روش   های قلیایی  شده    دیده های تجربی  گرافنی 

پایه   پژوهشگران برخی    . ]8[است   بر  نانوکامپوزیت  از  استفاده  با 
  . ]9[اند  های آبی جذب کرده های کادمیم را از محلول کیتوسان/گرافن یون 

نظریه همچنین،   دانشمندان  برای برخی  را  چگالی  تابعی   ی 

 

1 Chan 

2 Wang 

های فلزی بین  های مغناطیسی و پیوند اتمبررسی ساختار و ویژگی
های ی باتری که برای توسعه  ]10[اند  کار برده هگرافن ب   هایصفحه 

و    2وانگ  ، همچنین   . ]11،    12[اهمّیّت است    دارای قلیایی    فلزهای 
 توانند گرافن می   های صفحه شان دادند که نانو طور تجربی ن ه ب   همکاران 

در سلولظرفیّت ذخیره را  لیتیم  افزایش دهند و ی  لیتیم  های یون 
. ]13[کار روند  ه ای پیشرفته ب های چرخه بنابراین برای تولید باتری 

ی ها را با یک صفحهها و یون برهمکنش اتم   4هیلو    3چانهمچنین،  
ها را  تعادلی آنسازی کردند و موقعیتّ  ی نظری مدل شیوه  گرافنی به 

کم  و  کرده  تعیین  صفحه  سطح  فاصلهتر بر  مولکولی ین  بین   ی 
  ها ها با استفاده از این داده . آن ]14[  دست آوردند ه گرافن را ب   های بین صفحه 

+های  سازی یونباتری و بیشترین ظرفیتّ ذخیره   ه ترین انداز کم 
Li   را

    های یون لیتیم ارزیابی کردند.در باتری 
 های کربنی توسط برخی ها با نانولوله ها و کاتیون برهمکنش آنیون 

   . ]15[ها بررسی شده استدانشمندان مطالعه شده و موقعیتّ یون
  های در سطح مشترک نانولوله   π- های کاتیون ، نقش برهمکنش سویی از  

محلول و  نمک  کربنی  و  سدیم  های   کلرید  پتاسیم  کلرید 
.  ]16[شده است    پژوهشسازی دینامیک مولکولی  با استفاده از شبیه

3 Chan 

4Hill  

(1)  Fullerenes      (2)  Wang 

(3)  Chan       (4)  Hill 
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،  Li+های  همچنین، با استفاده از یک مدل جدید جذب سطحی یون
+Na    و+K     های حی گرافنی بررسی شده و سط یک صفحهبر سطح 

 . ]17[انرژی پتانسیل مربوطه بدست آمده است 
  گرافنی پلاریزه مطالعه شده   ی ها با صفحه در گذشته، برهمکنش یون 

  های کربنی و ها با نانولوله با برهمکنش آن   همانند دست آمده  ه ب   های ه یج و نت 
کانال  عنوان  به  که  است  یونی  نقشی  . ]18[کنند  می   بازی های 

  های یونی و ی گرافن به عنوان باتری های بر پایه ساختار ، گرافن و  همچنین 
سلول کاربرد در  است  هایشان  شده  بررسی  سوختی   .  ]19[های 

  دهد که استفاده از گرافن به عنوان آند دانشمندان نشان می   های پژوهش   ه یج نت 
. ]20-23[شود ها میهای یونی منجر به عملکرد خوب آن در باتری

مواد   تازگی  به  ساخت   نوینی همچنین،  برای  زیاد  ذخیره  قابلیّت  با 
ها  تر باتری. اگرچه بیش ]24[های یون لیتیم معرّفی شده است  باتری

یون   مبنای  باتریط   Li+بر  شده،  طرّاحی رّاحی  نیز  که   هایی   شده 
های یون  در مقایسه با باتریو  کنند  عمل می   Na+با استفاده از یون  

 با توجّه به در دسترس بودن    که   ]25  [تری دارند  هزینه کم لیتیم  
 توانند می   Li+  یون های شیمیایی آن با  این یون و شباهت ویژگی 

 از  یکی   . ]26  [های یونی بکار روند  از باتری  نوینی به عنوان نسل  
   ها تحلیل   و   تجزیه   به  سدیمی   های باتری   نشدن  تجاری   های علتّ 

 چگالی  البته، .  است   مربوط   ها آن   عملکرد  و   ها هزینه  مقایسه   زمینه   در 
  ی اندازه   بزرگی   میزان   نشانگر   که  معیاری   عنوان   به   نیز   انرژی   حجمی 
 مسأله است، لیتیومی یون های باتری  با  قیاس   در  سدیمی های باتری 
 .شود   بهینه   آینده   در   ها   باتری   این   طراحی   در   باید   که   است   مهمی 
 . است   تر بیش   لیتیم   های   یون   با   مقایسه   در   سدیم   های   یون   اندازه 

یون   اندازه   تغییر   امکان   که این   به   توجّه   با   برای  ندارد،   وجود   ها این 
 طراحی  راهبردهای   از   باید   سدیمی  های   باتری   کارایی   و   ظرفیت   بهبود 

دانشمندان    افزون   .شود   استفاده   ها روش   دیگر   و   مولکولی  این،  بر 
بر سطوح های برم  زمان پروتون به همراه یوندریافتند که جذب هم

 منجر به افزایش جذب   πـ    کربنی مزدوج   های ح های کربنی و سط نانولوله 
 های رسد که برهمکنش همزمان یون . به نظر می ]27[شود  ها می آنیون 

نانو بار مثبت و منفی بر سطوح  های کربنی به جذب بهتر  ساختاربا 
ی  ساختارهای بر پایهنانو ، پژوهشدر این   ها کمک کند. بنابراین یون 

روش  با  کوانتمی  های گرافن  شبیه  شیمی  و محاسباتی  شده  سازی 
فلورید یون   جداگانه های  برهمکنش  و  سدیم  ایزوالکترونیک   های 

ها مطالعه شده است. همچنین، جذب درونی و بیرونی آن   های با وجه 

 

1 HyperChem 

2 GaussView 

3Gaussian09  

یون هم  این  ساختارزمان  این  سطوح  بر  تا ها  شده  نظرگرفته  در  ها 
ی ها به منظور تهیّه ی یونها به عنوان وسایلی برای ذخیره قابلیّت آن 

 ارزیابی شود.   های یون سدیم باتری

 

 های محاسباتی شرو
    توسّط نرم افزار )الف(    1نشان داده شده در طرح    ی گرافن صفحه   نخست 

طرّاحی شده و سپس با استفاده از نرم افزار   2گاوس ویوو    1هایپرکم
نظری  82]   093گاوسی در سطح   ]31G(d)-2X/6-M05   بهینه شده
 های حلقه توانند به  های واقع در محیط این صفحه که می به کربن است.  

شده است.    افزوده های هیدروژن  شش تایی بیشتری متّصل شوند اتم
ای  فاصله بین اتم ه   کم کردن   مرحله از طریق با روش اسکن مرحله به  
 های ساختار نانو   Å 1/0هر بار به میزان    ی گرافن هیدروژن انتهایی صفحه 

ی با میزان انحنای متفاوت نسبت به صفحه  دسته صندلی   گوناگون 
نانو .  شد ایجاد    اولیه  لوله پایه ساختارها  این  نانو  ساختاری  و  ی   ها 

  ، پژوهش در این  دهند.  های خارجی متفاوت را تشکیل می قطر   ها با نانو هرُن 
ی گرافن با میزان انحنای متفاوت گزینش شده ساختار بر پایهچند نانو 

های های ایزوالکترونیک سدیم و فلورید با وجههای یون برهمکنشو  
آن بیرونی  و  اسکن درونی  روش  بنابراین،  است.  شده  بررسی   ها 

  تایی مربوط به برهمکنش های دوتایی و سه برای کمپلکس مرحله  مرحله به  
 ها ساختار نانو   های درونی و بیرونی با وجه ها  زمان یون طور مجزّا و هم ه ب 

 M05-2X  استفاده از روش   ها حفظ شود. نیز استفاده شده تا انحنای آن 

بررسی   است    π- یون  های برهمکنش در  شده    [29] گزارش 
  مکان شناختی چگالی   های ویژگی   و در این کار نیز از آن استفاده شده است. 

 های ابع بر روی ت   4ها ها در مولکول اتم بار الکترونی نیز با استفاده از روش  
ب  در سطح ه موج  آمده  افزار   M05-2X/6-31G(d)  دست  نرم  توسّط 

AIM2000   [30]   است شده  آروماتیسیتهمحاسبه  ارزیابی  برای  ی . 
  و   بالاتر   Å1در     5جایی شیمیایی مستقل از هسته ها از معیار جابه حلقه
1Å  [31،    32] ها استفاده شده است  از مرکز حلقه   تر پائین. 

  

 ها و بحث نتیجه
 تحلیل ساختار و انرژی 

 هایساختارو نانو  انتهایی مقابل هم در گرافن های  ی هیدروژنفاصله
جدول   در  است.    1مربوطه  شده  تقارن  آورده  وجود  دلیل     2vCبه 

   هیدروژن    ـ  هیدروژن  ساختارها، سه فاصله  ی گرافن و نانو در صفحه

4 Atoms in molecules (AIM) 

5Independent Chemical Shifts (NICS)-Nucleus  

(1)  HyperChem      (2)  GaussView 

(3)  Gaussian09      (4)  Atoms in molecules (AIM) 

(5)  Nucleus-Independent Chemical Shifts (NICS) 
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 ی گرافن ها نسبت به صفحه ساختارو ميزان انحنای نانو ( Åهای انتهايي )بر حسب ی هيدروژن: مقايسه فاصله 1جدول 
 ساختار  1فاصله  2فاصله  3فاصله  انحنا 

 گرافن  88/17 81/17 79/17 1
 1نانوساختار 90/14 86/14 88/14 20/1
 2نانوساختار 99/12 96/12 98/12 38/1
 3نانوساختار 90/9 86/9 88/9 81/1
 4نانوساختار 89/7 86/7 88/7 27/2

 
 ها ساختارهای نانو ها با وجههای تشکيل شده در اثر برهمکنش يونکالری بر مول( کمپلکسهای اتّصال )بر حسب کيلو: انرژی2جدول 

6های اتّصالانرژی 5های اتّصالانرژی  4های اتّصالانرژی  3اتّصالهای انرژی  2های اتّصالانرژی  1های اتّصالانرژی   ساختار  

 گرافن  83/36 18/43 83/36 18/43 16/135 16/135
 1نانوساختار 48/37 95/42 38/35 03/42 52/135 62/133
 2نانوساختار 60/40 98/42 76/38 94/44 65/139 40/137
 3نانوساختار 19/41 04/42 17/41 17/46 61/142 13/140
 4نانوساختار 27/48 83/42 67/44 05/49 54/146 66/143

 
( که به ترتیب  H3'-H3dو   H1'-H1d  ،H2'-H2dوجود دارد ) متمایز در هر کدام 

  شود. نشان داده می   1در جدول    3و فاصله    2، فاصله  1صورت فاصله  ه ب 
  ساختارها ثابت نگه داشته شده است. نانو ها در طی اسکن کامل  این فاصله 

ی گرافن  نسبت به صفحه   ساختار برای نشان دادن میزان انحنای هر نانو 
در صفحه این هیدروژن ی  فاصله  فاصله ها  به  گرافن  آن ی  که   ها  ای 
نانو  ب در  عدد  است.  شده  تقسیم  دارند  از  ه ساختار  معیاری  آمده   دست 

نانو  نمونه است    ساختار انحنای  یک  برای  فاصله  و  از  یکسان  ی 
 شده است.   داده   1ساختارها در جدول  ( در تمام نانو H1'-H1dها ) هیدروژن 

های  یون   جداگانه کمپلکس های دوتایی که در نتیجه ی برهمکنش  
شود  ها ایجاد می ساختار های درونی و بیرونی نانو وجه با    سدیم و فلورید 

)یون    B2  - 2)یون فلورید در وجه بیرونی(،    B1  - 1شامل چهار نوع است:  
)یون    B4  - 4،  ( )یون فلورید در وجه درونی   B3  - 3سدیم در وجه بیرونی(،  
تایی که در نتیجه ی  کمپلکس های سه ،  سویی از    سدیم در وجه درونی(. 

فلورید  همزمان یون برهمکنش   نانو وجه با  های سدیم و  ها  ساختار های 
  یون   /   )یون فلورید در وجه بیرونی   T1  - 1شود شامل دو نوع است:  ایجاد می 

 یون فلورید   /   )یون سدیم در وجه بیرونی  T2  - 2(، سدیم در وجه درونی 
های بر مبنای گرافن  ساختار   ، 2  در ستون اول جدول در وجه درونی(.  

  ی بعدی ها ستون   و در   ها نقش دارند که در ایجاد کمپلکس   نشان داده شده 
و  (  4تا    1)به ترتیب از شماره  های دوتایی  اتّصال کمپلکس   های انرژی 

 قرار داده شده است. (  6و    5شماره  به ترتیب با  ) تایی  سه 
  یون سدیم با وجه   جداگانه شود، برهمکنش  می   دیده   که   گونه همان 
با    تری در مقایسه های اتّصال بیش به انرژی  ها منجر ختار سا درونی نانو 

 

1 Para delocalization index (PDI) 

 جداگانهدر مقابل، برهمکنش  شود.  ها می وجه بیرونی آنبرهمکنش با  
نانو  بیرونی  وجه  با  فلورید   ،  سوییاز    است.   تر دلخواهها  ساختار یون 

 که یون فلورید با وجه بیرونی و یون زمانی نیز  های سه تایی  در کمپلکس 
 دهندها بطور همزمان برهمکنش می ساختار سدیم با وجه درونی نانو 

انرژی T1های  )کمپلکس   T2های  های اتّصال نسبت به کمپلکس ( 
  کند تر است. این نتیجه پیشنهاد می بیش شود،  ها تعویض می موقعیتّ یون که  

  شود یونی استفاده می   های باتری عنوان  هایی به ساختار که از چنین نانو که زمانی 
است   شوند. یون   ذخیره   برای بهتر  استفاده  مثبت  بار  با   های 

بهبود   برای  قابلیّتهمچنین،  می آن   این  ب ها  هم هتوان   زمان طور 
 دار نمود.های با بار منفی عامل شان را با استفاده از یون دیواره بیرونی 

 

   های بار الکترونیمکان شناختی چگالی تحلیل
  های بع بار الکترونی با استفاده از تا   های تحلیل مکان شناختی چگالی 

ب در سطح  هموج  آمده  روش    M05-2X/6-31G(d)دست    AIMبا 
 انرژی اتّصال  تغییرهایروی ساختارهای بهینه انجام شده است. بر 

  ( CPRρ)   حلقه بحرانی    های ه ط چگالی بار الکترونی مربوط به نق بر حسب  
  که   گونه نشان داده شده است. همان   1شکل  های سه تایی در  کمپلکس 

  . یابد افزایش می   بطور نسبی   های اتّصال انرژی ،  CPRρشود، با افزایش  می   دیده 
پارا  الکترونی  استقرار  عدم  شاخص  حلقه  1همچنین،  به  ی مربوط 

)حلقه حلقهAی  مرکزی  و  آن(  مجاور   (  Cو    Bهای  )حلقه های 
 موج   هایابعها با استفاده از تود در کمپلکسهای موجساختاردر نانو
 آورده شده است.   3ارزیابی شد و در جدول  بالا شده در  آورده

(1)  Para delocalization index (PDI) 
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 )ب(                                                                                                            )الف(                                   

 Aبر حسب چگالي بار الکتروني در مرکز حلقه   T2 و )ب( T1 های )الف(تغييرات انرژی اتّصال کمپلکس 1شکل 
 

 ( ppmجابجايي شيميايي مستقل از هسته )بر حسب ( و  واحد اتمي های عدم استقرار الکتروني پارا )بر حسبشاخص 3جدول 

NICS(1)d  NICS(1)c  2×10B,C PDIb  2×10A PDIb  2×10B,C PDIa  2×10A PDIa   ساختار 

 گرافن  421/3 913/3 421/3 913/3 - 02/13 - 02/13

 1نانوساختار 365/3 958/3 471/3 058/4 - 68/8 - 65/16
 2نانوساختار 358/3 003/4 483/3 101/4 - 52/7 - 49/17
 3نانوساختار 352/3 088/4 521/3 169/4 - 11/6 - 46/18
 4نانوساختار 350/3 152/4 562/3 212/4 - 02/5 - 00/19

a  وb های به ترتیب مربوط به کمپلکسT1  وT2 .است 
c  وd  به ترتیب بهÅ 1  بالاتر وÅ 1 ی تر از حلقهپائینA ساختارها اشاره دارد. نانو 

 
  ، ساختارها نانو   Aی  مربوط به حلقه   PDIدهد که با افزایش  نشان می   ها ه یج نت 

به ترتیب کاهش و    T2و    T1های سه تایی  های اتّصال کمپلکس انرژی 
می  می افزایش  نشان  مطلب  این  که  یابد.  استقرار  دهد  عدم  کاهش 

حلقه  در  فلورید   نانو   Aی  الکترونی  یون  برهمکنش  برای   ساختارها 
  ، تر است. در مقابل مطلوب   T1های  ها در کمپلکس با وجه بیرونی آن 

 برای برهمکنش  شده   یاد ی  الکترونی در حلقه نیافتگی  افزایش استقرار  
 تر است.  دلخواه   T2های  ها در کمپلکس با وجه بیرونی آن   یون سدیم 

  های ساختارها، انرژی نانو  C و   Bی  حلقه مربوط به    PDI، با افزایش  سویی از  
   یابد. سه تایی ذکر شده افزایش می   های اتّصال هر دو دسته کمپلکس 

  دهد که ها نشان می های مربوط به اثرات انتقال بار در کمپلکس داده 
نانو با  فلورید  یون  منفی  ساختاربرهمکنش  بار  انتقال  به  منجر   ها 

 ها ساختار ، برهمکنش یون سدیم با نانو برابر شود. در  ها می بر روی آن 
منجر به انتقال بار منفی بر روی یون سدیم و کاهش مقدار بار مثبت  

یون   انتقالمی  آناین  بنابراین، جهت  کمپلکس  بار  شود.   های  در 
 صورت زیر است: هب T2و  T1سه تایی 

 

 يون فلوريد                         ساختارنانو                      يون سديم

 مطالعه آروماتیسیته 
 بالاتر و   Å 1در   NICSها از معیار  ی حلقه برای ارزیابی آروماتیسیته 

Å 1   3که در جدول    گونه ها استفاده شده است. همان حلقه تر از مرکز  پائین  
افزایش  می  دیده با  در  Dشود،  آروماتیسیته   ،Å 1    و   Å 1بالاتر 
از  پائین نانوتر  مرکزی  حلقه  به  ساختارمرکز  و ها  کاهش  ترتیب 

 دهد که با افزایش آروماتیسیته انرژی نشان می   ها ه یج یابد. نت افزایش می 
  های که انرژی یابد، در حالی کاهش می   B1های دوتایی  اتّصال کمپلکس 

کمپلکس  دوتایی  اتّصال  می    B4و    B2  ،B3های    یابد.افزایش 
  بیرونی دار نمودن وجه  ها عاملساختارافزایش انحنای نانودر واقع، با  

 ساختار شود. همچنین، نانو های با بار منفی بهتر انجام می ها با یون آن 
به  بزرگ  Dبا   قادر  وجه  یون   ذخیره تر  طریق  از  مثبت  بار  با  های 

مطلوب میزان  به  خود  تغییردرونی  با  بنابراین،  است.  ویژگی    تری 
های  چگالی   ها از طریق تغییر دادن ساختارنوهای ناآروماتیسیته حلقه

  نیز   وبهبود بخشید    را   هاتوان حلّالیتّ آنها میابر الکترونی دیواره
آن عنوانعملکرد  به  را  یونیباتری  ها  نمود.  های   بنابراین،    بهینه 
   گوناگونهای غیر کووالانسی  که از طریق برهمکنشبه دلیل این
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 های ها تغییر چندانی در ویژگی ساختار ی نانو های موجود در دیواره با حلقه 
های  توان از این طریق چگالی شود، میها ایجاد نمیساختاری آن

ها  تواند به ایفای نقش آنکه می  ها را تغییر دادابر الکترونی دیواره
 کند. کمک های یون سدیمباتریبه عنوان 

 

 نتیجه گیری 
یون سدیم/ یون فلورید با وجه درونی/ وجه   جداگانهبرهمکنش  

های منجر به انرژیهای دوتایی  در کمپلکس ها  ساختاربیرونی نانو
 شود. ها می تری در مقایسه با برهمکنش با وجه مقابل آن اتّصال بیش 

 بیرونی و یون یون فلورید با وجه  های سه تایی  در کمپلکسکه  زمانی
  ، دهند زمان برهمکنش می طور هم ه ها ب ساختار سدیم با وجه درونی نانو 

  شود ها تعویض می که موقعیّت یون حالتی   به های اتّصال نسبت  انرژی 
  هایی ساختار که از چنین نانو کند که زمانی می   پیشنهاد   ها ه یج نت   تر است. بیش 

برای  بهتر است    ،شوداستفاده می  سدیم  یون  هایباتریبه عنوان  
  شان را با استفاده بیرونی ی  بطور همزمان دیواره   ها آن   این قابلیّت بهبود  

آروماتیسیته با تغییر ویژگی    دار نمود.های با بار منفی عامل از یون
چگالی حلقه و  دیواره ها  الکترونی  ابر  نانو های     هاساختارهای 

ها را به عنوان  عملکرد آنتوان  می  های غیر کووالانسیبرهمکنشبا  
تر های یون لیتیم ارزاندر مقایسه با باتری  که  های یون سدیمباتری

 تر هستند، بهینه نمود.و قابل دسترس 

 

 قدردانی 
   . نمایند تشکّر می صمیمانه    دانشگاه زابل   از معاونت پژوهش و فناوری   نویسندگان 

 
 1396/ 29/8 پذيرش : تاريخ    ؛   1396/ 17/5 دريافت :  تاريخ

 

 مراجع
[1] Geim A. K., Graphene: Status and Prospects, Science, 324: 1530–1534 (2009). 

[2] De Volder  M. F. L., Tawfick  S. H., Baughman  R. H., Hart A.J., Carbon Nanotubes: Present  

and Future Commercial Applications, Science, 339: 535–539 (2013).  

[3] Karousis N., Suarez-Martinez I., Ewels C.P., Tagmatarchis N., Structure, Properties, 

Functionalization, and Applications of Carbon Nanohorns, Chemical Review.(CR), 116: 4850–

4883 (2016). 

[4] Liu J., Ohta S.I., Sonoda A., Yamadaa M., Yamamotoa M., Nittab N., Muratab K., Tabataa Y., 

Preparation of PEG-Conjugated Fullerene Containing Gd3+ Ions for Photodynamic Therapy, 

Journal of Control Release. (JCR), 117: 104–110 (2007).  

[5] Prato M., Kostarelos K., Bianco A., Functionalized Carbon Nanotubes in Drug Design and 

Discovery, Accounts of Chemical Research.(ACR), 41: 60–68 (2008).  

[6] Murakami T., Sawada H., Tamura G., Yudasaka M., Iijima S., Tsuchida K,. Water-Dispersed 

Single-Wall Carbon Nanohorns as Drug Carriers for Local Cancer Chemotherapy, Nanomedicine, 

3: 453–463 (2008).  

[7] Langereis S., de Lussanet Q.G., van Genderen M.H.P., Backes W.H.,  Meijer  E.W., Multivalent 

Contrast Agents Based on Gadolinium−Diethylenetriaminepentaacetic Acid-Terminated 

Poly(propylene imine) Dendrimers for Magnetic Resonance Imaging, Macromolecule, 37: 

3084–3091 (2004).  

[8] Gan Y., Sun L., Banhart F., One‐ and Two‐Dimensional Diffusion of Metal Atoms in Graphene, 

Small, 4: 587–591 (2008).  

http://science.sciencemag.org/content/324/5934/1530
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/?term=Tawfick%20SH%5BAuthor%5D&cauthor=true&cauthor_uid=23372006
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/?term=Baughman%20RH%5BAuthor%5D&cauthor=true&cauthor_uid=23372006
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/?term=Hart%20AJ%5BAuthor%5D&cauthor=true&cauthor_uid=23372006
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/23372006
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/23372006
https://pubs.acs.org/author/Karousis%2C+Nikolaos
https://pubs.acs.org/author/Suarez-Martinez%2C+Irene
https://pubs.acs.org/author/Ewels%2C+Christopher+P
https://pubs.acs.org/author/Tagmatarchis%2C+Nikos
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.chemrev.5b00611
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.chemrev.5b00611
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0168365906005463
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ar700089b?journalCode=achre4&quickLinkVolume=41&quickLinkPage=60&selectedTab=citation&volume=41
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ar700089b?journalCode=achre4&quickLinkVolume=41&quickLinkPage=60&selectedTab=citation&volume=41
http://europepmc.org/abstract/MED/18694307
http://europepmc.org/abstract/MED/18694307
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ma035983%2B
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ma035983%2B
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ma035983%2B
https://onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/smll.200700929


 1398، 4، شماره 38دوره  های يون سديم ی گرافن به عنوان باتری ساختارهای بر پايه ی قابليت نانو مطالعه  نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 29                                                                                                                                                                                        علمي ـ پژوهشي 

بررسی جذب یون کادمیم  ؛ احسانی نمین، پروین؛ قاسمی، اسماعیل؛ عزیزی، حامد؛ کرابی، محمد؛  اسلامی، بهنام  ]9[

،  ا تری اتیل آمینهای گرافن اصالح شده بازمحلول آبی با استفاده از نانوکامپوزیت بر پایه کیتوسان/ نانو صفحه

 . (1396) 125تا  115: 36(3)، نشریه شیمی و مهندسی شیمی ایران

[10] Krasheninnikov A.V., Lehtinen P.O., Foster A.S., Pyykkö P. , Nieminen R.M ,.  Embedding 

Transition-Metal Atoms in Graphene: Structure, Bonding, and Magnetism, Physical Review 

Letters. (PRL), 102: article no. 126807 (2009). 

[11] Abe S., Watari  F., Takada  T., Tachikawa  H,. A DFT and MD Study on the Interaction of 

Carbon Nano-Materials with Metal Ions, Molecular Crystals and Liquid Crystals.(MCLC), 505: 

51–58 (2009).  

[12] Marquez, A., Molecular Dynamics Studies of Combined Carbon/Electrolyte/Lithium-Metal 

Oxide Interfaces, Materials Chemistry and Physics. (MCP), 104: 199–209 (2007).  

[13] Wang G.; Shen X.P.; Yao J., Park J., Graphene Nanosheets for Enhanced Lithium Storage  

in Lithium Ion Batteries, Carbon. (C), 47: 2049–2053 (2009).  

[14] Chan Y., Hill J.M., Modelling Interaction of Atoms and Ions with Graphene, Micro & Nano 

Letters.(MNL), 5: 247–250 (2010). 

[15] Mohammadzadeh L., Quaino P., Schmickler W., Interactions of Anions and Cations in Carbon 

Nanotubes, Faraday Discuss.(FD), 193: 415-426 (2016). 

[16] Pham T.A., Golam Mortuza S. M., Wood B.C., Lau E.Y., Ogitsu T., Buchsbaum S.F., Siwy Z.S., 

Fornasiero F., Schwegler E., Salt Solutions in Carbon Nanotubes: The Role of Cation−π 

Interactions, Journal of Physical Chemistry C. (JPCC), 120: 7332–7338 (2016).  

[17] Williams C.D.; Dix J., Troisi A., Carbone P., Effective Polarization in Pairwise Potentials at the 

Graphene–Electrolyte Interface, Journal of Physical Chemistry Letters.(JPCL), 8: 703–708 (2017).  

[18] Radovic I., BIibic N., Miskovic Z.L., Interactions of Ions with Graphene, Publications - 

Astronomical Observatory of Belgrade.(PAOB), 89: 85-85 (2010).  

[19] Cai X., Lai L., Shen Z., Lin J., Graphene and Graphene-Based Composites as Li-Ion Battery 

Electrode Materials and Their Application in Full Cells, Journal of Materials Chemistry 

A.(JMCA), 5:15423-15446 (2017).  

[20] Lian P., Zhu X., Liang S., Li Z., Yang W., Wang H., Large Reversible Capacity of High Quality 

Graphene Sheets as an Anode Material for Lithium-Ion Batteries, Electrochim. Acta.(EA), 55: 

3909–3914 (2010). 

[21] Wu Z.S., Ren W., Xu L., Cheng H. M,. Doped Graphene Sheets as Anode Materials with 

Superhigh Rate and Large Capacity for Lithium Ion Batteries, ACS Nano. (ACSN), 5: 5463–5471 (2011). 

[22] Hassoun J., Bonaccorso F., Agostini M., Angelucci  M., Betti M.G., Cingolani  R., Gemmi  M.,  

Mariani C., Panero S.,  Pellegrini V., Scrosati B.,  An Advanced Lithium-Ion Battery Based  

on a Graphene Anode and a Lithium Iron Phosphate Cathode, Nano Letters.(NL), 14: 4901–4906 (2014). 

[23] Wu S., Ge R., Lu M., Xu R., Zhang Z ,. Graphene-Based Nano-Materials for Lithium–Sulfur 

Battery and Sodium-Ion Battery, Nano Energy.(NE), 15: 379–405 (2015). 

http://www.nsmsi.ir/article_29751_a5812890fa3f4214ddf2c167dd9ac0f4.pdf
http://www.nsmsi.ir/article_29751_a5812890fa3f4214ddf2c167dd9ac0f4.pdf
https://journals.aps.org/prl/abstract/10.1103/PhysRevLett.102.126807
https://journals.aps.org/prl/abstract/10.1103/PhysRevLett.102.126807
https://www.tandfonline.com/doi/full/10.1080/15421400902942102
https://www.tandfonline.com/doi/full/10.1080/15421400902942102
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0254058407001721
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0254058407001721
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0008622309001936
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0008622309001936
http://ro.uow.edu.au/cgi/viewcontent.cgi?article=9934&context=infopapers
http://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3AL.%20Mohammadzadeh
http://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3AP.%20Quaino
http://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3AW.%20Schmickler
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/27711820
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/27711820
http://pubs.acs.org/author/Pham%2C+Tuan+Anh
http://pubs.acs.org/author/Mortuza%2C+S+M+Golam
http://pubs.acs.org/author/Wood%2C+Brandon+C
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.jpcc.5b12245
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.jpcc.5b12245
http://pubs.acs.org/author/Williams%2C+Christopher+D
http://pubs.acs.org/author/Dix%2C+James
http://pubs.acs.org/author/Troisi%2C+Alessandro
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.jpclett.6b02783
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/acs.jpclett.6b02783
http://webhost.rcub.bg.ac.rs/~spig2010/Book/027.pdf
http://www.aob.rs/Publications/index.html
http://www.aob.rs/Publications/index.html
http://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3AXiaoyi%20Cai
http://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3ALinfei%20Lai
http://pubs.rsc.org/en/results?searchtext=Author%3AZexiang%20Shen
https://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2017/ta/c7ta04354f#!divAbstract
https://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2017/ta/c7ta04354f#!divAbstract
https://pdfs.semanticscholar.org/abb9/66638ba197ef468ab459872d1a4dd3ed5fa2.pdf
https://pdfs.semanticscholar.org/abb9/66638ba197ef468ab459872d1a4dd3ed5fa2.pdf
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/21696205
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/21696205
https://pubs.acs.org/author/Bonaccorso%2C+Francesco
https://pubs.acs.org/author/Agostini%2C+Marco
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/nl502429m
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/nl502429m
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S2211285515001998
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S2211285515001998


 1398، 4، شماره 38دوره  محمود سنچولي و  پويا کريمي نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                         3۰

[24] Cheng Q., Okamoto Y., Tamura N., Tsuji M., Maruyama S., Matsuo Y., Graphene-Like-Graphite 

as Fast-Chargeable and High-Capacity Anode Materials for Lithium Ion Batteries, Scientific 

Reports.(SR), 41598: 14504-8 (2017). 

[25] Huang L., Cheng J., Li X., Wang B., Electrode Nanomaterials for Room Temperature Sodium-Ion 

Batteries: A Review, Journal of Nanoscience and Nanotechnology.(JNN), 15: 6295-6307 (2015). 

 [26] Hwang J., Myung S., Sun Y., Sodium-Ion Batteries: Present and Future, Chemical Society 

Reviews.(CSR), 46: 3529-3614 (2017).   

[27] Nishi  M., Ohkubo T., Yamasaki M., Takagia  H.,  Kuroda  Y., Surplus Adsorption of Bromide 

Ion into π-Conjugated Carbon Nanospaces Assisted by Proton Coadsorption, Journal of Colloid 

and Interface Science.(JCIS), 508: 415-418 (2017). 

[28] Frisch M.J., Trucks G.W., Schlegel H.B., Scuseria G.E., Robb M.A.,  Cheeseman J.R.,  Scalmani 

G.,  Barone V., Mennucci B., Petersson G.A., Nakatsuji H., Caricato M., Li X.,  Hratchian H.P., 

Izmaylov A.F.,  Bloino J.,  Zheng G., Sonnenberg J.L., Hada M., Ehara M., Toyota K., Fukuda 

R., Hasegawa J., Ishida M., Nakajima T., Honda Y., Kitao O., Nakai H., Vreven T., Montgomery 

J.A., Peralta J.J.E., Ogliaro F., Bearpark M., Heyd J.J., Brothers E., Kudin K.N., Staroverov V. 

N., Kobayashi R., Normand J., Raghavachari K.,  Rendell A.,  Burant J.C.,  Iyengar S.S., Tomasi 

J.,  Cossi M.,  Rega N.,  Millam J.M.,  Klene M., Knox J.E., Cross J.B., Bakken V., Adamo C., 

Jaramillo J., Gomperts R.,  Stratmann R.E.,  Yazyev O.,  Austin A.J., Cammi R.,  Pomelli C.,  

Ochterski J.W.,  Martin R.L., Morokuma K., Zakrzewski V.G., Voth G.A., Salvador P., 

Dannenberg J.J., Dapprich S., Daniels A.D., Farkas O., Foresman J.B., Ortiz J.V., Cioslowski J., 

Fox D.J., Gaussian09 (Revision A.02), Gaussian, Inc., Wallingford CT.Gaussian 09, Gaussian, 

Inc., Wallingford, CT, Revision A.02(2009).  

[29] Wheeler S.E., Houk K.N., Substituent Effects in Cation/π Interactions and Electrostatic 

Potentials above the Center of Substituted Benzenes are Due Primarily to through-Space Effects 

of the Substituents, Journal of American Chemical Society. (JACS), 131: 3126–3127 (2009). 

[30] Bader R.F.W., "Atoms in Molecules: A Quantum Theory", Oxford University Press, Oxford (1990). 

[31] Schleyer P.V.R., Maerker C., Dransfeld A., Jiao H., Hommes N.J.R.V.E,. Nucleus-Independent 

Chemical Shifts:  A Simple and Efficient Aromaticity Probe, Journal of American Chemical 

Society. (JACS), 118: 6317-6318 (1996). 

[32] Chen Z., Wannere C.S., Corminboeuf C., Puchta R., Schleyer P.V.R,. Nucleus-Independent 

Chemical Shifts (NICS) as an Aromaticity Criterion, Journal of Chemical Reviews. (JCR), 105: 

3842-3888 (2005). 

https://www.nature.com/articles/s41598-017-14504-8
https://www.nature.com/articles/s41598-017-14504-8
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/?term=Huang%20L%5BAuthor%5D&cauthor=true&cauthor_uid=26716186
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/?term=Cheng%20J%5BAuthor%5D&cauthor=true&cauthor_uid=26716186
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/?term=Li%20X%5BAuthor%5D&cauthor=true&cauthor_uid=26716186
http://www.aspbs.com/jnn/
http://www.aspbs.com/jnn/
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/26716186
https://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2017/cs/c6cs00776g#!divAbstract
https://doi.org/10.1039/1460-4744/1972
https://doi.org/10.1039/1460-4744/1972
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0021979717309712?via%3Dihub#!
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0021979717309712?via%3Dihub#!
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0021979717309712?via%3Dihub#!
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/28858650
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/28858650
http://www.sciencedirect.com/science/journal/00219797
http://www.sciencedirect.com/science/journal/00219797
http://www.sciencedirect.com/science/journal/00219797/508/supp/C
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC2787874/
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC2787874/
https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC2787874/
https://global.oup.com/academic/product/atoms-in-molecules-9780198558651?cc=us&lang=en&
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ja960582d
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ja960582d
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/cr030088%2B
https://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/cr030088%2B

