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شوند. مواد بر پايه گرافن، مواد اميد بخشي براي هاي ذخيره انرژي الکتريکي محسوب ميهها وسيلابرخازن چكيده:

يک محدوديت  ،بسياري دارند؛ در مقابل هايبرتريها هستند. الکترودهاي پايه گرافني استفاده در الکترود ابرخازن
ها است. مشخص شده که ژه آنشان شده، محدود بودن ظرفيت ويبزرگ که مانع از کاربردهاي گسترده و صنعتي

 پژوهشمحدود کننده در ظرفيت کل الکترودهاي بر پايه گرافن ظرفيت کوانتومي اين دسته از مواد است. در اين  عامل
ها ارزيابي شود استفاده در ابرخازن يبراگرافن  يها، کارايي مشتقDFT يهاهسعي بر آن بوده تا با استفاده از محاسب

. کارايي الکترود متشکل از شوده يهاي جديد اراهاي موجود يا طراحي ابرخازنبهبود ابرخازن و راهکارهايي براي
 (، 5-9اي )هاي ساختاري تک حفرهو داراي نقص  COOH–دار شده با گروه عاملي گرافني عامل يهاهنانوصفح
هاي ترکيبي د که استفاده از پيکربندينشان دا هانتيجهوالز مورد مطالعه قرار گرفت. ـ  ( و استون5-8-5اي )دو حفره

 ها تر از هر کدام از پيکربنديهايي به مراتب بيش، ظرفيتCOOH-دار شدن با گروه عاملي از نقص و عامل
 دار کردناي از ترکيب نقص ساختاري و عاملطور خلاصه بايد گفت که با انتخاب هوشمندانهدهد. بهبه تنهايي نشان مي

 هاي بالا را طراحي و توليد کرد.هايي نامتقارن و با ظرفيتتوان ابرخازنمي

 .ظرفيت کوانتومي ؛DFT يهاهمحاسب ؛دار شدهگرافن عامل ؛ابرخازن :هاي كليديواژه

KEYWORDS: Supercapacitors; Functionalized graphene; DFT; Quantum capacitance. 

 

 مقدمه
 خيره انرژي الکتريکي له ذئبا توجه به اهميت روز افزون مس

هاي نقليه هيبريدي الکتريکي و با بازده بالا براي استفاده در وسيله
افزايش براي  هاپژوهشنيز استفاده در وسايل الکترونيکي همراه، 

 هاي ذخيره انرژي، روز به روزکارايي اين دسته از وسيله
 
 

بار  نوعي وسيله ذخيره (1)ها. ابرخازن]1، 2[ شودتر ميبيش 
  ايچرخهعمر ها و همچنين الکتريکي هستند که دانسيته توان آن

. در مقابل، [3، 4] ها بسيار بالاتر استها در مقايسه با باتريآن
 هاترين عامل محدود کننده آنها بزرگدانسيته انرژي اين وسيله
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 ترين تمرکز . بنابراين بيش[5]براي کاربردهاي گسترده است 
هايي راهبردها مربوط به پيدا کردن هاي ابرخازندر حوزه پژوهش

هاي آن . گرافن و مشتق[6]هاست ويژه آنبراي افزايش ظرفيت 
ها يکي از پرکاربردترين مواد براي ساخت الکترود ابرخازن

هاي استقبال گسترده از مواد . يکي از دليل[5]شود محسوب مي
ودن هزينه ها، پايين بپايه گرافني براي ساخت الکترود ابرخازن

ها در مقايسه با ساير مواد قابل استفاده در تهيه الکترود، نسبي آن
. از سويي الکترودهاي بر پايه مواد [7]مانند اکسيدهاي فلزي است 

 تري نسبت به اکسيدهاي فلزي در اختيارگرافني، دانسيته انرژي کم
سازي هاي نه چندان دور، براي شبيه. در گذشته[8]دهند قرار مي

و بررسي ظرفيت يک ابرخازن، پژوهشگران به مطالعه و بررسي 
 پرداختندساختار لايه دوگانه تشکيل شده در نزديکي سطح الکترود مي

 . [6]آوردند دست ميهايي را از ظرفيت ابرخازن بهو تخمين
 يت لايه دوگانه نيز بر اساس نظريه لايه دست آوردن ظرفبه

هايي که صورت گرفت، . با بررسي]9[گرفت دوگانه هلمهولتز صورت مي
هاي تخمين زده شده به وسيله دست آمد که ظرفيتاين نتيجه به

 دست آمده با آزمايش براي هاي بهاين نظريه با نتيجه
 اي مواد الکترودهاي فلزي همخواني خوبي دارد در حالي که بر

 . بنابراين دانشمندان ]11[پايه کربني اين همخواني وجود نداشت 

در تلاش براي ابداع يک فرضيه جديد و توجيه اين نبود تطابق 
ها، هاي نظري و تجربي بودند. در پي اين تلاشبين نتيجه

اي مطرح شد که در آن يک ظرفيت ديگر افزون بر ظرفيت فرضيه
. در اين فرضيه، ]11[شد ها نسبت داده ميلايه دوگانه به ابرخازن

 ظرفيت کل ابرخازن به صورت يک جمع سري از دو ظرفيت کوانتومي
 ((.1ي )شود ) معادلهو ظرفيت لايه دوگانه در نظر گرفته مي

(1                                               )t D QC C C 1 1 1 

 ظرفيت لايه دوگانه و  DC کل، ظرفيت tC (،1) يمعادلهدر 
QC  هاينتيجهمطرح شده،  نظريه. ]11[ظرفيت کوانتومي است 

 کرد که براي فلزات،را به اين صورت توجيه مي پيشين هايآزمايش
ظرفيت کوانتومي يک مقدار بسيار بزرگ دارد و در مورد فلزات، 

 کند. ( تقليل پيدا مي2) يمعادله( به 1) يمعادله

(2    )                                                          t DC C 

اين در حالي است که براي نافلزات، ظرفيت کوانتومي داراي 
هاي و در نتيجه ظرفيت )و حتي کوچک است(يک مقدار متناهي 

بر پايه ها همحاسب هاينتيجهدست آمده از طريق آزمايش با هب
 . [11]همخواني نداشته است  ه پيشيننظري

مورد آزمون قرار گرفت  تکرارهاي اخير اين فرضيه به در سال
از کارهاي  هاي به دست آمدهدست آمده با گزارشهب هاينتيجهو 

  نشان داد. يکي ديگر چشمگيريآزمايشگاهي صورت گرفته تطابق 
 هاي همطرح شده و همچنين محاسب نظريهکه  هايينتيجهاز 

بود که از بين دو ظرفيت ي براساس آن داشت، اين انجام شده
کوانتومي و لايه دوگانه، ظرفيت کوانتومي عامل محدود کننده 

هاي پايه کربني است. به عبارتي ديگر  اگر ظرفيت کل ابرخازن
بتوان با اعمال تغييراتي در ساختار الکترود، ظرفيت کوانتومي آن را 

 .]5، 6، 8، 11[ بهبود بخشيد، ظرفيت کل ابرخازن افزايش خواهد يافت
ظرفيت کوانتومي به دو ظرفيت کوانتومي انتگرالي و ظرفيت  

  شود. ظرفيت کوانتومي ديفرانسيليکوانتومي ديفرانسيلي تقسيم مي
 آيد. دست ميه( ب3با معادله )
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 تابع پخش شدگي گرمايي است که  TF(E) در اين معادله
 (DOS)ها تحال چگالي D(E)ديراک است. ـ  واقع مشتق تابع توزيع فرميدر 
بار الکترون است.  eانرژي نسبت به انرژي فرمي است و  Eو 

 آيد:دست ميه( ب4) يمعادلهظرفيت کوانتومي انتگرالي با 

(4                                  )   
V
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 تاژ اعمالي است که از روي انرژي ول V معادلهدر اين 
 ظرفيت کوانتومي  هااين رابطه. با توجه به ]6[آيد دست ميهب

( بستگي دارد. بنابراين DOS)ها تحال چگاليبه  مستقيم به طور
نتيجه گرفت که دليل کم بودن ظرفيت کوانتومي در گرافن توان مي

 ي است. در نزديکي سطح فرمها تمربوط به کمبود دانسيته حال
تر، براي افزايش ظرفيت کوانتومي بايد گيري کليبه عنوان يک نتيجه

 در نزديکي ها تساختار گرافن را طوري تغيير داد که دانسيته حال
 تريها با اعمال انرژي کمها و حفرهسطح فرمي افزايش يابد تا الکترون

 . ]11[الکتروني قرار گيرند هاي تبتوانند در حال
صورت پذيرفت،  همکارانو  موسويکه توسط  پيشدر کارهاي 
 N ،P ،Sگرافني با اتم هاي هاي هکه آلايش صفحنشان داده شد 

همچنين . ]12[تواند ظرفيت کوانتومي را دچار تحول کند مي Siو 
 هاينتيجه تواندگرافني ميهاي هدار کردن صفحکه عامل شداثبات 
 يک کار تجربي . در ]13[جالبي در پي داشته باشد  بسيار

 تواند گرافني ميهاي هدار کردن صفحکه عامل نشان داده شد
 اي که توسط. در مطالعه]14[انرژي داشته باشد  چگاليبر  چشمگيرياثر 
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 ها نشان دادند که صورت گرفت، آن همکارانو  هوانگ
 قابليت بهبود ظرفيت کوانتومي را هاي ساختاري وجود نقص

 . ]8[باشد دارا مي
اثر سه نوع  DFTهاي ه، با استفاده از محاسبپژوهشدر اين 

و  (2)(5-8-5اي )، دوحفره(1)(5-9اي )نقص ساختاري تک حفره
عاملي  دار شده با گروهگرافني عاملهاي هدر صفح (3)والزـ  استون

–COOH  در طراحي  پژوهشاين  هاينتيجهشود. بررسي مي 
 هاي با انرژي ويژه بالا ازنمواد پايه گرافني براي توليد ابرخ

 هاي الکتروشيمي قابل استفاده خواهد بود.در آزمايشگاه
 

 بخش نظري

 ( با رويکرد DFT) (4)تابعيت چگالي هاي نظريهمحاسب
 هاهانجام شد. تمام محاسب (6)و مجموعه پايه موج تخت (5)پتانسيلشبه

تروني الک هايويژگيمربوط به بهينه کردن ساختارها و استخراج 
 . براي انرژي شد، انجام ]51[ (7)اسپرسوـ  توسط کد کوانتوم

 (9)تابعيت چگالي از تقريب گراديان عمومي (8)مبستگيـ ه تبادلي
ن دست آوردهاستفاده شد. براي بهينه کردن ساختار و همچنين براي ب

( Ry) (11)ريدبرگ 311و  31 (11)ساختار الکتروني، از انرژي قطع
  (12)گيريدانسيته بار استفاده شد. انتگرال براي موج تخت و

 (14)پک و مش نقاط کاـ  با روش مونخورست (13)ناحيه بريلوئن
دست آوردن هسازي ساختار و ببراي بهينه 36×36×1و  6×6×1

DOS مربوط به ترکيب نقص هاي هاستفاده شد. براي محاسب
ربن اتم ک 61)با  5×6 (15)ساختاري و گروه عاملي، يک سوپرسل

 در صفحه اوليه و بدون نقص( با يک گروه عاملي در نظر گرفته شد.
 آنگستروم تنظيم شد تا از  25در ها هفاصله بين صفح

شود. ترتيب انجام  جلوگيريبرهمکنش بين تصويرهاي متوالي 
 شود.بهينه ميها هبه قرار زير است: در ابتدا پيکربندي صفحها همحاسب

  .شودربندي بهينه شده، محاسبه ميسپس ساختار الکتروني پيک
 
 
 
 
 
 
 
 
 

دست آمده، هاز ساختار الکتروني ب DOSهاي در مرحله بعد داده
 به وزن مولکولي  DOSهاي شود. دادهاستخراج مي

به ازاي واحد وزن  DOSشود که خروجي آن ساختار تقسيم مي
 به ازاي واحد وزن به عنوان ورودي،  DOSهاي خواهد بود. داده

هاي شود که خروجي آن دادهعددي ديگري ميهاي هوارد محاسب
دست آمده براي ههاي بظرفيت کوانتومي ديفرانسيلي است. داده

 ظرفيت کوانتومي ديفرانسيلي، به عنوان ورودي، وارد مرحله ديگري 
 عددي شده که خروجي آن ظرفيت کوانتومي انتگرالي است.هاي هاز محاسب

عددي هاي هاز محاسب به دست آمدهاي هدر مرحله آخر داده
ظرفيت کوانتومي انتگرالي، وارد يک محاسبه عددي ديگر شده که 

به ازاي واحد وزن ها هخروجي آن مقدار بار ذخيره شده روي صفح
عددي مربوط به استخراج ظرفيت هاي هخواهد بود. کليه محاسب

وانتومي ، استخراج ظرفيت کDOSهاي کوانتومي ديفرانسيلي از داده
از  انتگرالي از ظرفيت کوانتومي ديفرانسيلي و استخراج بار ذخيره شده

 ]61[، (16)افزار متلبنرم R2011bظرفيت کوانتومي انتگرالي، با نسخه 
 ، انجام شد.(17)لوپز

 

 ها و بحثنتيجه

دار شده مربوط به صفحه گرافني عامل هانتيجهدر اين بخش 
هاي ساختاري يکي از نقص که داراي COOH–با گروه عاملي 

 والز ـ  و استون DV(5-8-5)اي ، دوحفرهSV(5-9)اي حفرهتک
 گيرد.باشد، به ترتيب مورد بررسي قرار ميمي
 

 SV(5-9)اي حفرهو نقص تک COOH– ترکيب گروه عاملي 

دار شده تصاوير مربوط به ساختارهاي بهينه شده گرافن عامل
دو حالت ترکيبي آن با نقص و نيز  COOH–با گروه عاملي 

SV(5-9) نشان داده  1شکل  از دو زاويه )ديد از بالا و ديد از پهلو( در
 ،SV(5-9)-COOH-2سازي پيکربندي در طول بهينه شده است.

 
 
 
 
 
 
 
 
 

)1( Single vacancies or mono-vacancies      )11( Energy cutoff 

)2( Double vacancies or di-vacancies      )11( Rydberg 

)3( Stone wales defect       )12( Integration 

)4( Density functional theory       )13( Brillouin zone 

)5( Pseudopotential        )14( K-point mesh 

)6( Plane-wave basis set       )15( Supercell 

)7( Quantum-ESPRESSO       )16( MATLAB 

)8( Exchange – correlation functional      )17( C. Lopez 

)9( Generalized Gradient Approximation 



 3593، 5، شماره 53دوره  احسان تارقلي و همکاران نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                         53

 
 
 
 
 
 
 

 SV(5-9).و نيز ترکيب آن با نقص ساختاری  -COOHدار شده با ساختارهای بهينه شده گرافن عاملـ 3شکل 

 
ماند؛ روي نقص ثابت مي COOH–موقعيت نسبي گروه عاملي 

 هاي درگير در نقصروي هر کدام از کربن COOH–يعني گروه عاملي 
 قرار گيرد، نقص با حرکت خود، موقعيت نسبي گروه عاملي را 
به محل نشان داده شده در شکل انتقال خواهد داد. گروه عاملي 

ضلعي، به سمت داخل حقله نهتواند با انحراف در اين موضع مي
 و کربني که  کمينه کننداي وارد شده را ميزان فشار زاويه

  تريگروه عاملي به آن متصل است به ميزان بيش
  دست آمده برايهچهاروجهي نزديک شود. زاويه بزاويه به 

)fgC-2C-g1(C يعني زاويه بين دو کربن صفحه گرافني و کربن( ،
دست آمد. طول پيوند هب 2/118° حدود ( در–COOHگروه عاملي 

 Å 48/1 بين کربن صفحه گرافن و کربن گروه عاملي در حدود
کربن با هيبريداسيون ـ  طول پيوند کربن يبازهدست آمد که در هب
3sp  2وsp  قرار دارد. انحراف از صفحه تخت گرافني براي 

 اتم کربني که گروه عاملي به آن متصل است، در پيکربندي 
SV(5-9)-COOH-2  بيش از پيکربنديSV(5-9)-COOH-1 

 هاي کربن است. دليل اين اختلاف، تفاوت در هيبريداسيون اتم
دار شدن است. در موقعيتي که اتم کربن هاي عاملدر موقعيت

تري دار شدن است، به ميزان بيشهمزمان درگير در نقص و عامل
 دهد.نشان مي 3spهيبريداسيون  يهايويژگ

به ازاي واحد وزن  DOSاوليه و  DOSنمودار  2 شکل
 هايدهد. تأثير اوربيتالرا نشان مي 1شکل  ساختارهاي اشاره شده در

  –COOHدار شده با گرافن عامل DOSدر نمودار  3spاز نوع 
 SV(5-9)خورد. در مورد نقص در نزديکي سطح فرمي به چشم مي

 DOSنمودار  بودبهموجب  zpهاي مشتق از اوربيتال يهاتحال

 هاي مرکب نسبت به گرافن اوليه شده است. در پيکربندي
 نسبت به  DOSدار شدن و نقص ساختاري، ارتقاي از عامل

 شود. ميديده دار شده هر دوحالت منفرد نقص و منفرد عامل
 هاي درگيراتم zpهاي توان پي برد که اوربيتالها ميPDOSاز بررسي 

دار شدن موجب افزايش ن در محل عاملدر نقص و نيز اتم کرب
DOS   .در نزديکي سطح فرمي شده است 

را  1شکل ظرفيت کوانتومي انتگرالي ساختارهاي  3شکل 
دست آمده دلالت بر اين دارد که هب يهانتيجهدهد. نشان مي

هاي ترکيبي نسبت به ساير ظرفيت کوانتومي پيکربندي
دهد. ظرفيت کوانتومي تري را نشان ميها رشد بيشپيکربندي

 ترين افزايش را بيش SV(5-9)-COOH-2پيکربندي ترکيبي 
که دهد. جالب اينهاي اين گروه نشان ميدر مقابل ساير پيکربندي

پايداري  يبازهها نزديک به تقريبي بيشينه اين پيکربندي يبازه
 باشد. آب مي

 با دار شده براي گرافن عاملها هبار ذخيره شده روي صفح
–COOH  گرافن با نقص ساختاري ،SV(5-9) و دو پيکربندي ترکيبي  
 4شکل  در COOH-دار شده با و گرافن عامل SV(5-9)از نقص 

  چشمگيرش ينشان داده شده است. اين نمودارها نيز افزا
 دهند. در ظرفيت را نشان مي

 
 DV(5-8-5)اي حفرهو نقص تک COOH– ترکيب گروه عاملي 

دار شده با گروه بهينه شده مربوط به گرافن عامل ساختارهاي
 DV(5-8-5)ساختاري  بدون )و همراه با( نقص COOH–عاملي 

 نشان داده شده است.  5شکل  در
و کربن صفحه  COOH–فاصله بين کربن گروه عاملي 

و در مورد  Å 569/1در حدود  -COOHگرافني در پيکربندي 
 DV(5-8-5)-COOH-2و  DV(5-8-5)-COOH-1هاي پيکربندي
، fgC-g2C-g1(C( دست آمد. زاويههب Å 535/1و  Å 616/1در حدود 

 )يعني زاويه بين دو کربن صفحه گرافني و کربن گروه عاملي 
–COOHهاي ( در پيکربنديCOOH ،DV(5-8-5)-COOH-1  و

DV(5-8-5)-COOH-2  245/113°، 442/113°به ترتيب برابر با 
)زاويه گزارش شده براي پيکربنديدست آمد هب 527/137°و 
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 ، گرافن COOH–دار شده با به ازای واحد وزن برای گرافن اوليه و گرافن عامل DOSاوليه و ب(  DOSـ نمودارهای مربوط به الف( 2شکل 

 .COOH–ه با دار شدو گرافن عامل SV(5-9)و دو پيکربندی ترکيبي از نقص  SV(5-9)با نقص ساختاری 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
، COOH–دار شده با ـ ظرفيت کوانتومي انتگرالي گرافن عامل5شکل 

و دو پيکربندی ترکيبي از نقص  SV(5-9)گرافن با نقص ساختاری 
SV(5-9) دار شده با و گرافن عامل–COOH. 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
حد وزن برای ـ نمودارهای بار ذخيره شده روی صفحات به ازای وا3شکل 

و  SV(5-9)، گرافن با نقص ساختاری  COOH–دار شده با گرافن عامل
 .COOH–دار شده با و گرافن عامل SV(5-9)دو پيکربندی ترکيبي از نقص 

 
DV(5-8-5)-COOH  .)مربوط به داخل حلقه هشت ضلعي است

 COOH ،DV(5-8-5)-COOH-1هاي پيکربندي DOSنمودارهاي 
)به همراه گرافن اوليه و گرافن با نقص  DV(5-8-5)-COOH-2و 

 آمده است.   6شکل  )براي مقايسه(( در DV(5-8-5)ساختاري 
 هاي ناخالص ايجاد شده ، حالت6شکل  در نمودارهاي

 هاي ترکيبي داراي نقص و در نمودارهاي مربوط به پيکربندي
دهد که ها نشان ميPDOSشود. بررسي دار شده، ديده ميعامل

هاي ناخالص ايجاد شده در نزديکي سطح فرمي، مربوط ه حالتخاستگا

 هاي هشت ضلعي و هاي کربن اطراف حلقهاتم zpهاي به اوربيتال
هاي اتم zpهاي هاي مشتق شده از اوربيتالطور حالتپنج ضلعي و همين

هاي تر اتمکربن متصل شده به گروه عاملي و به مقدار بسيار جزئي
نمودارهاي  7دار شدن است. شکل ل عاملکربن همسايه در مح

واحد وزن را براي گرافن اوليه و  ظرفيت کوانتومي انتگرالي به ازاي
، گرافن با نقص ساختاري -COOHدار شده با گروه عاملي گرافن عامل
DV(5-8-5)  و دو پيکربندي ترکيبي از نقصDV(5-8-5)  و گرافن

 دهد.مي را نشان COOH–دار شده با گروه عاملي عامل
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  DV(5-8-5)و دو پيکربندی ترکيبي از نقص  COOH–دار شده با گروه عاملي ساختارهای بهينه شده گرافن عاملـ  3شکل 
 .COOH–دار شده با گروه عاملي و گرافن عامل

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 ، –COOHدار شده با گروه عاملي د وزن برای گرافن اوليه و گرافن عاملبه ازای واح DOSاوليه و ب(  DOSـ نمودارهای مربوط به الف(  3شکل 

 .COOH–و گروه عاملي DV(5-8-5)و دو پيکربندی ترکيبي از نقص  DV(5-8-5)گرافن با نقص ساختاری 

 
 نمودارهاي ظرفيت کوانتومي انتگرالي بهبود بسيار خوبي را 

دار شده عاملطور هاي داراي نقص ساختاري و هميندر پيکربندي
دهد. البته هر کدام از اين نشان مي COOH–با گروه عاملي 

 ها در يک پتانسيل خاص عملکرد بهتري دارند. پيکربندي
  COOH–دار شده با گروه عاملي براي مثال گرافن عامل

هاي هاي کوچک عملکرد بهتري را نسبت به پتانسيلدر پتانسيل
 DV(5-8-5)-COOH-1ا پيکربندي ترکيبي کند و يه مييتر ارابزرگ

 کند. ه مييهاي مثبت عملکرد بهتري را ارادر پتانسيل
 همانندعملکردي  -V  7/1تر ازهاي کوچکدر حالي که در پتانسيل

با گرافن اوليه دارد. بنابراين بکارگيري اين دسته از مواد در الکترود 
 ده به ازاي نمودارهاي بار ذخيره ش 8شکل  .برتري داردمثبت 

واحد وزن را براي ساختارهاي مربوط به گرافن اوليه، گرافن 

، گرافن با نقص ساختاري COOH–دار شده با گروه عاملي عامل
DV(5-8-5)   و دو حالت ترکيبي از نقص ساختاريDV(5-8-5)  و

 دهد. در اين نمودارهارا نشان مي COOH–دار شدن با گروه عاملي عامل
 ذخيره بار الکتريکي نسبت به گرافن اوليه را افزايش قابليت 

 . اين افزايشديدتوان دار شده ميدار و عاملهاي نقصدر پيکربندي
  هاي مثبتدر ميزان قابليت نگه داشتن بار، در پتانسيل

دار شدن و عاملهاي ترکيبي از نقص واضح تر است. پيکربندي
 اند.ديگر داشته يهابهتري را نسبت به پيکربندي به نسبتعملکرد 

 
 SW(55-77) والز-استون نقص و -COOH عاملي گروه ترکيب

هاي گرافن ساختارهاي بهينه شده مربوط به پيکربندي
، گرافن با نقص ساختاريCOOH–با گروه عاملي  دار شدهعامل
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ـ نمودارهای ظرفيت کوانتومي به ازای واحد وزن برای گرافن 3شکل 
، گرافن با نقص –COOHدار شده با گروه عاملي افن عاملاوليه و گر
و  DV(5-8-5)و دو پيکربندی ترکيبي از نقص  DV(5-8-5)ساختاری 

 .COOH–گروه عاملي 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

ـ نمودارهای بار ذخيره شده روی صفحات به ازای واحد وزن  8شکل 
، COOH–امليدار شده با گروه عبرای گرافن اوليه و گرافن عامل

و دو پيکربندی ترکيبي از نقص  DV(5-8-5)گرافن با نقص ساختاری 
DV(5-8-5)  و گروه عامليCOOH–. 

 
SW(55-77) دار شدن با گروه عاملي همراه با عامل–COOH  

 آورده شده است. 9شکل در 
دست آمده از بهينه کردن هب يهانتيجهبا بررسي 

دار کردن صفحه گرافني ساختارها، ديده شد که پس از عامل
، صفحه گرافني از حالت SW(55-77)داراي نقص ساختاري 

دار شدن با گروه شود. همچنين در مورد عاملتخت خارج مي
هاي عاملي، کربن صفحه ، همانند ساير گروهCOOH–عاملي 

گرافني که به طور مستقيم به گروه عاملي متصل شده است، 
اتم کربن گروه عاملي و  شود. فاصله بيناز صفحه خارج مي

، COOH–هاي کربن صفحه گرافني در مورد پيکربندي
SW(55-77)-COOH-1، SW(55-77)-COOH-2  به ترتيب

 دست آمد. زاويههب Å 596/1، Å 612/1 ،Å 598/1برابر با 
)fgC-g2C-g1(C يعني زاويه بين دو کربن صفحه گرافني و( ،

، COOH–هاي اي پيکربندي( برCOOH–کربن گروه عاملي 
SW(55-77)-COOH-1،  SW(55-77)-COOH-2  به ترتيب

دست آمد. هب 783/121°، 364/112°، 442/113°برابر با 
دار شده با گروه مربوط به گرافن عامل DOSنمودارهاي 

، SW(55-77، گرافن با نقص ساختاري )-COOHعاملي 
ده با گروه دار شو عامل SW(55-77گرافن با نقص ساختاري )

( به همراه نمودارهاي 2( و )1در دو موقعيت ) -COOHعاملي 
DOS نشان داده شده است. 11شکل  گرافن اوليه در 

ه دار شدوالز و عاملـ  هاي ترکيبي از نقص ساختاري استوندر پيکربندي
به طور عمده  DOS، الگوي نمودارهاي COOH–با گروه عاملي 

ظرفيتي است. با گروه عاملي تکدار شده شبيه به گرافن عامل
 ها PDOS يهاهاز محاسب به دست آمده يهانتيجهبررسي 

 هاي ناخالص ايجاد شده نشان داد که خاستگاه حالت
 هاي ترکيبي به مقدار زياديمربوط به پيکربندي DOSدر نمودارهاي 

 هاياست. البته اوربيتال 3sp-هاي شبهناشي از به وجود آمدن حالت
pz هاي کربن درگير در نقص نيز به مقدار جزئي موجب ارتقاياتم 

 هاي ناخالص در نزديکي سطح فرمي شده بودند. مقدار حالت
 نمودارهاي ظرفيت کوانتومي ساختارهاي نشان داده شده 11شکل  در
به همراه نمودار ظرفيت کوانتومي گرافن اوليه براي  9شکل  در

  ،SW(55-77)-COOH-1هاي مقايسه آورده شده است. پيکربندي
SW(55-77)-COOH-2 هاي مثبت و منفي افزايش در پتانسيل

اند. بنابراين با توجه به چشمگيري نسبت به گرافن اوليه داشته
ها در هر دو دست آمده، استفاده از اين پيکربنديهب هاينتيجه

تر شود. البته اگر کمي دقيقالکترود مثبت و منفي توصيه مي
-SW(55-77)خواهد شد که کارايي پيکربندي  يدهدبررسي شود، 

COOH-1  در الکترود منفي از کارايي پيکربندي گونهSW(55-

77)-COOH-2  بهتر است و برعکس؛ يعني کارايي پيکربندي
SW(55-77)-COOH-2  در الکترود مثبت نسبت به پيکربندي
SW(55-77)-COOH-1 است.  چشمگير 
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  SW(55-77)و دو پيکربندی ترکيبي از نقص  –COOHدار شده با گروه عاملي نه شده گرافن عاملساختارهای بهيـ  9شکل 
 .COOH–و گروه عاملي 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
، گرافن با نقص ساختاری COOH–دار شده با گروه عاملي به ازای واحد وزن برای گرافن عامل DOSاوليه و ب(  DOSنمودار الف( ـ  30شکل 

SW(55-77)  گرافن با نقص ساختاری ،SW(55-77) دار شده با گروه عاملي و عامل–COOH ( 2( و )3در دو موقعيت.) 

 
نمودارهاي مقدار بار ذخيره شده به ازاي واحد وزن  12شکل 

 ، گرافن COOH–دار شده با گروه عامليمربوط به گرافن عامل
 SW(55-77ري )، گرافن با نقص ساختا SW(55-77)با نقص ساختاري 

( 2( و )1در دو موقعيت ) COOH–دار شده با گروه عاملي و عامل
 هاهدهد. نمودارهاي مقدار بار ذخيره شده بر روي صفحرا نشان مي

هاي به ازاي واحد وزن نيز يک بهبود بسيار خوب را در پيکربندي
–COOH ،SW(55-77)-COOH-1،  SW(55-77)-COOH-2 

 دهد.مينسبت گرافن اوليه نشان 
 

 گيرينتيجه
گرافني  يهاهالکتروني نانوصفح يهايويژگدر اين مقاله، 

از منظر کاربري  COOH– دار شده با گروه عامليدار عاملنقص
 تابعيت نظريه به عنوان ماده الکترودي ابرخازن با استفاده از 

نشان داد که ظرفيت کل  هانتيجهچگالي مورد بررسي قرار گرفت. 
 تواند که تحت تأثير ظرفيت کوانتومي است، مي يک ابرخازن
 هاينتيجهالکتروني بهبود پيدا کند.  هايويژگيدر ها با اعمال تغيير

گرافني موجب هاي هدار کردن صفحتأييد کرد که عاملها همحاسب
 تغيير هيبريداسيون اتم کربن متصل به گروه عاملي شده و آن را 

اين تغيير هيبريداسيون به صورت دهد. تغيير مي αsp+2به  2spاز 
 شود. افزوده شدنهاي نزديک فرمي ظاهر ميهاي جديد در انرژيحالت

 در نواحي نزديک سطح فرمي موجب ارتقاي ها تتعداد حال
شود. در سوي ديگر، ظرفيت کوانتومي و در نتيجه ظرفيت کل مي

 پيوسته  سامانهبا ايجاد نقص ساختاري در شبکه گرافني، 
هاي اوربيتال pشود، همين امر موجب افزايش خصلت ه ميگسست

شود. از آنجايي که اين هاي درگير در نقص ميمولکولي اتم
توانندهايي نزديک به سطح فرمي دارند ميها انرژياوربيتال
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ـ نمودارهای ظرفيت کوانتومي به ازای واحد وزن برای گرافن 33شکل 
، گرافن با نقص ساختاری –COOHعاملي دار شده با گروه عامل

SW(55-77)  گرافن با نقص ساختاری ،SW(55-77) دار شده و عامل
 (.2( و )3در دو موقعيت ) COOH–با گروه عاملي

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

ـ نمودارهای بار ذخيره شده روی صفحات به ازای واحد وزن  32شکل 
فن با نقص ، گراCOOH–دار شده با گروه عاملي برای گرافن عامل

و  SW(55-77)، گرافن با نقص ساختاری SW(55-77)ساختاری 
 (.2( و )3در دو موقعيت ) COOH–دار شده با گروه عاملي عامل

 
ظرفيت کوانتومي در دسترس را افزايش دهند که نتيجه آن، 

هاي ترکيبي از نقص و ارتقاي ظرفيت کل است. در پيکربندي
؛ ديدتوان در ساختار الکتروني را ميگروه عاملي، تأثير هر دو تغيير 

دست آمده هبه گونه اي که در اغلب موارد، ظرفيت کوانتومي ب

مده دست آهتر از ظرفيت بهاي ترکيبي، به مراتب بيشبراي پيکربندي
 باشد. گرافني داراي نقص تنها يا گروه عاملي تنها مي يهاهبراي صفح
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