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  چكيده

ظرفيت کوانتومي الکترودهاي متشکل از مشتقات گرافني مورد ارزيابي قرار گرفت. نتايج نشان داد که  DFTبا استفاده از محاسبات  در اين تحقيق

توانـد  يهاي کربن درگير در نقص ماتم pzهاي هاي ناخالص ناشي از اوربيتالهاي کافي به دليل ايجاد حالتهاي ساختاري در غلظتوجود نقص

بـر روي   4H6Cدار کردن صفحات گرافني با گـروه عـاملي   ظرفيت کوانتومي ابرخازن پايه گرافني را افزايش دهد. در محاسبات ديگري تاثير عامل

ايـن گـروه    دار شده بـا ظرفيت کوانتومي الکترودهاي پايه گرافني مورد ارزيابي قرار گرفت. نتايج دلالت بر اين امر داشت که در مورد گرافن عامل

افزايش چشمگيري نسبت به گرافن اوليه خواهد داشت. در مورد  -V ۰/۱و کوچکتر از  V۰/۱هاي بزرگتر از عاملي، ظرفيت کوانتومي در پتانسيل

مـورد   د افزايش قابل توجهي در ظرفيت کوانتومي مشتقاتينتايج مو 4H6Cدار شده با گروه عاملي هاي مرکب از نقص ساختاري و عاملپيکربندي

  بررسي در مقايسه با گرافن اوليه بود.

  

  ، ظرفيت کوانتوميDFTدار شده، محاسبات ابرخازن، گرافن عامل هاي كليدي:واژه
  

  

  مقدمه .۱

   شـوند مـي  تقسـيم  دسـته  سـه  بـه  تي ـظرف مقـدار  نظـر  از هاخازن

 کننـده  جـدا  بـا  الکتروسـتاتيک  خـازن  خـازن،  ترينمتداول ،]۳- ۱[

 و هسـتند  کمـي  بسيار ظرفيت داراي هاازنخ نوع اين. است خشک

 چنـد  تـا  پيکوفـاراد  چنـد  از هـا خـازن  نوع اين ظرفيت تغيير دامنه

 کـه  اسـت  الکتروليتي نوع از خازن ديگر نوع. ]۱[ است ميکروفاراد

 هـا خـازن  ايـن . اسـت  ميکروفاراد حدود هاخازن اين ظرفيت دامنه

 دارنـد  را ستاتيکيالکترو هايخازن برابري هزار چند ذخيره توانايي

 هـا، خـازن  سـوم  قسـم . ]۲[ کننـد مي استفاده مايع الکتريکدي از و

 هـزاران  هـا ابرخـازن . هستند )الکتروشيميايي هايخازن( هاابرخازن

 ميلـي  چنـد  از( دارنـد  بيشـتري  ظرفيت الکتروليتي هايخازن از بار

 لآايـده  انـرژي  ذخيـره  بـراي  هـا ابرخازن). فاراد هزار چند تا فاراد
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 هـا ابرخـازن . دارنـد  کوتـاه  تخليه زمان و بالا جريان که چرا هستند،

 کوتاهشـان  عمـر  رغـم علـي  ولـي  هسـتند  جديدي نسبتاً هايوسيله

 .]۹- ۴[ .اندکرده پيدا فراواني کاربردهاي

 هـاي شـکل  در کـربن  نظير الکترودي مواد از وسيعي گستره

 ،2RuO، 2MnO، xNiO، xCoO نظيـر  فلـزي  اکسيدهاي مختلف،

2SnO، 2RuO، هـا  هـا، در سـاختار ابرخـازن   کامپوزيت و پليمرها

 داراي شـده  ذکـر  مـوارد  از هرکدام. اندگرفته قرار مورد استفاده

 هـاي خـازن  توسـعه  شـروع  از. اسـت  هـايي محـدوديت  و مزايا

 بـالا  سطح مساحت با ماده عنوان به کربن تاکنون الکتروشيميايي

 دليـل  بـه  کـربن  نيـز  امروزه .است شده گرفته کار به الکترود در

 گزينـه  يـک  طولاني ماندگاري و بودن دسترس در پايين، قيمت

 هـاي شـکل  به توانندمي کربن الکترودهاي. شودمي تلقي مناسب

 از يکـي  گرافن. شوند ساخته نانوتيوب و فيبر فوم، مثل مختلفي

  .]۲۰-۴[ است هاابرخازن الکترود ساخت در مواد پرکاربردترين

  

  ظرفيت فتعري. ۲

محـدود   هاي بار متحرکرفتار خازني يک جامد با دانسيته حامل

توان به وسيله جمع سـري دو ظرفيـت نشـان داد. ايـن دو     را مي

) و ظرفيـت الکتروليتـي   CQظرفيت، شامل ظرفيـت کوانتـومي (  

) و CHاست که خود مشتمل بر ظرفيت لايه دوگانه هلمهـولتز ( 

ت. بنـابراين ظرفيـت کـل    ) اس ـCDiffظرفيت لايه دوگانه نفوذ (

  ]۲۱آيد [دست ميه ) ب۱رابطه ( يک ابرخازن با

)۱(                          ( ).
Inter face Q H DiifC C C C
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اسـت. پـس    CDiff>>CH هـاي بـا غلظـت بـالا،    در الکتروليت

DiifC1)،۱توان نتيجه گرفت که در رابطه (مي

ر نظ ـقابـل صـرف   

  ]۲۱) در خواهد آمد [۲) به صورت رابطه (۱است و رابطه (

)۲   (                                     .
Inter face Q HC C C
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) ۳هاي دوبعدي به وسيله رابطـه ( ظرفيت کوانتومي براي کريستال

به ترتيـب بـه تغييـر     dφgو  dσدر اين رابطه،  که شود،تعريف مي

  ]۲۳،۲۲موضعي گرافن اشاره دارد [ و پتانسيلدر دانسيته بار 
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  دست آورده توان ب) مي۴دانسيته بار اضافي را با رابطه (

)۴   (                 ( ) ( ) ( ) .e D E f E f E dE 



    

تابع توزيـع   f(E)يته حالات الکتروني و دانس D(E) در اين رابطه

بار الکتـرون   eشود، ) بيان مي۵است که با رابطه ( ديراک -فرمي

  ].۲۳،۲۲پتانسيل الکتروشيميايي الکترون است [ µو 

)۵        (                  ( ) ( ( ) / ) ,Ff E exp E E KT    11  

ثابـت   kانرژي نسـبت بـه سـطح فرمـي و      E-EFر اين رابطه، د

  ].۲۳،۲۲باشد [مي بولتزمن

 eφgاگر فرض شود که پتانسيل شيميايي گرافن را بتـوان بـا   

تـوان ظرفيـت کوانتـومي ديفرانسـيلي را بـه      جايگزين کرد، مـي 

  ]۲۴) تعريف کرد [۶صورت رابطه (
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گرمايي است و از رابطـه  شدگي، تابع پخشFT(E)در اين رابطه 

گرمايي مشـتق  شدگيآيد. به عبارتي، تابع پخشدست ميه ) ب۷(

  ]۲۲ديراک نسبت به انرژي است [ -يتابع توزيع فرم
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مهمـي بـراي    در کاربردهاي عملي انرژي کل ذخيره شده کميت

پايــه ظرفيــت کــارايي ابرخــازن اســت. ايــن کميــت برارزيــابي 

ديفرانسيلي نبوده بلکه بر پايه ظرفيت انتگرالي است که بـه يـک   

پـذير  شرايط برگشـت (شود چرخه کامل شارژ/دشارژ مربوط مي

مثلاً در شارژ يا دشارژ آهسته). برهمين اسـاس، بـراي گـزارش    

يت انتگرالي نسبت به ظرفيـت  ظرفيت کوانتومي، استفاده از ظرف

ديفرانسيلي ارجحيت دارد. ظرفيت کوانتومي انتگرالي بـا رابطـه   

  ]۲۳[ کند) به ظرفيت کوانتومي ديفرانسيلي ارتباط پيدا مي۸(

)۸     (                             ( ) ( ) .
Vint
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e
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۱هوانگ و همکاران
ام انج ـ ۲۰۱۲هايي که در سـال  ، طي بررسي١

حدود کننده ظرفيـت کـل   دادند، به اين نتيجه رسيدند که عامل م

]. ايـن  ۲۲پايه گرافنـي، ظرفيـت کوانتـومي اسـت [    هاي ابرخازن

۲محاسبات يک بار ديگر توسـط تـيم وود  
تکـرار شـد و همـان     ٢

____________________________________________ 

1. Gyeong Hwang 

۲. Brandon C. Wood, Tadashi 
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 ]. بـراي درک بهتـر ايـن   ۲۳گـزارش شـد [   ۲۰۱۴نتيجه در سال 

کـدگر متصـل   نتيجه، فرض کنيد، دو خازن به صورت سري به ي

و ظرفيت خـازن دوم بـه    Fµ ۰/۱اند که ظرفيت خازن اول شده

است. در اين مـدار، ظرفيـت کـل بـه وسـيله       Fµ ۰/۱۰۰اندازه 

ظرفيت خازن اول محدود شده است، به طـوري کـه حتـي اگـر     

افـزايش يابـد، ظرفيـت کـل      Fµ ۰/۱۰۰۰ظرفيت خازن دوم به 

قاء ظرفيت کل ايـن  تغيير چنداني نخواهد کرد. بنابراين براي ارت

مدار، راه حل منطقي افزايش ظرفيت خازن اول است. در ادامـه  

، ۲۰۱۵کارهاي انجام شده در زمينه ظرفيت کوانتـومي، در سـال   

دار کردن گـرافن  اي منتشر کرد که در آن اثرات عاملتيم ما مقاله

]. در مقالـه يـاد   ۲۵بر ظرفيت کوانتومي بررسي و گزارش شـد [ 

دارشده به عنوان کارگيري گرافن عاملشد که به  شده نشان داده

رضـايت بخشـي را   ماده پايه براي الکترود ابرخازن، نتايج بسيار 

ــت [  در ــد داش ــي خواه ــوم   ۲۵پ ــانون س ــر ق ــوي ديگ ]. از س

کنـد.  ترموديناميک وجود نقص ساختاري را در بلورها ديکته مي

برهمين اساس و براي کامل کردن پژوهش انجام شـده، در ايـن   

مقاله سعي بر آن است تا اثـرات نقـص سـاختاري بـر ظرفيـت      

دار شـده بررسـي   هاي با الکترود گرافن عامـل کوانتومي ابرخازن

  شود.  

  

  . جزئيات روش محاسباتي۳

 پتانسـيل شبه رويکرد با) DFT( چگالي تابعيت تئوري محاسبات

تمام محاسبات مربوط بـه   شد. انجام تخت و مجموعه پايه موج

ساختارها و استخراج خواص الکترونـي توسـط کـد     بهينه کردن

 -تبـادلي  بـراي انـرژي   ].۲۶اسپرسو انجام يافته است [ -کوانتوم

شد  استفاده عمومي گراديان تقريب از چگالي تابعيت همبستگي

و همچنين براي به دسـت آوردن   ساختار کردن بهينه براي. ]۲۷[

 بـراي  )Ryريدبرگ ( ۳۰۰ و ۳۰قطع انرژي از الکتروني، ساختار

 ناحيـه  گيـري انتگـرال . شـد  اسـتفاده  بـار  دانسـيته  و تخت موج

 و ۶×۶×۱ پک و مـش نقـاط کـا    -روش مونخورست با بريلوئن

 DOS آوردن بـه دسـت   و سـاختار  سـازي بهينه براي ۳۶×۳۶×۱

براي محاسبات مربوط به ترکيب نقص ساختاري و . شد استفاده

در صفحه اوليه و اتم کربن  ۶۰(با  ۵×۶سل ابرگروه عاملي، يک 

 بـين  بدون نقص) با يک گروه عاملي در نظر گرفته شد. فاصـله 

 بـين  کـنش بـرهم  از تـا  شـد  تنظـيم  آنگسـتروم  ۲۵ در صفحات

کليه محاسبات عـددي مربـوط   . شود ممانعت متوالي تصويرهاي

، DOSهـاي  به استخراج ظرفيـت کوانتـومي ديفرانسـيلي از داده   

ــي  ــومي انتگرال ــت کوانت ــومي  اســتخراج ظرفي ــت کوانت از ظرفي

ديفرانسيلي و استخراج بـار ذخيـره شـده از ظرفيـت کوانتـومي      

  .انجام شد افزار متلبنرم R2011bانتگرالي، با نسخه 

  

  نتايج و بحث .۴

دار شده با گروه هاي کوانتومي گرافن عاملدر اين بخش ظرفيت

اي، حفـره  هاي ساختاري تـک و ترکيب آن با نقص 4H6Cعاملي 

  والز مورد بررسي قرار خواهد گرفت. -اي و استوندوز حفره

  

 سـاختاري  نقـص  و –4H6Cعـاملي   گروه . ترکيب۱. ۴

SV(5-9) 

  دار شـده بـا گـروه عـاملي     ساختارهاي بهينه شده گـرافن عامـل  

4H6C– دار شـده و داراي  و دو پيکربندي ترکيبي از گرافن عامل

داده شـده اسـت.   نشـان   ۱در شـکل   SV(5-9)نقص سـاختاري  

هاي کربني که بـه گـروه   شود، انحراف اتمطور که ديده ميهمان

اند، از سطح گرافن به خوبي مشـخص اسـت.   عاملي متصل شده

فاصله بين کربن حلقه بنزني گروه عاملي و کربن سـطح گـرافن   

-benzene ،SV(5-9)-benzene-1 ،SV(5-9)هـاي  براي پيکربندي

benzene-2  به ترتيبÅ ۵۵۹/۱، Å ۵۵۶/۱ ،Å ۵۳۲/۱   به دسـت

آمد. فاصله بين دو اتم کربن همسايه صـفحه گرافنـي در محـل    

ــل ــدي  عام ــراي پيکربن ــدن ب ــاي دار ش -benzene ،SV(5-9)ه

benzene-1 ،SV(5-9)-benzene-2  بــــه ترتيــــبÅ ۶۰۵/۱ ،Å 

۵۹۲/۱ ،Å ۶۰۶/۱ .به دست آمد  

، گـرافن بـا   –4H6Cدار شده با گرافن عامل DOSرهاي نمودا

ــص   SV(5-9)نقــص ســاختاري  ــي از نق ــدي ترکيب و دو پيکربن

)9-5SV( 4دار شـده بـا   و گرافن عاملH6C–     بـه همـراه نمـودار

DOS      آمـده اسـت.   ۲گرافن اوليه بـه جهـت مقايسـه در شـکل 

هاي کربن متصل به گروه عـاملي مـرتبط اسـت. نمودارهـاي     اتم

  شده با گـروه عـاملي  دار وانتومي انتگرالي گرافن عاملک ظرفيت
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 گـرافن  و )5SV-9( نقـص  از ترکيبـي  پيکربندي دو و -4H6C با شده دارعامل گرافن شده بهينه ساختارهاي(رنگي در نسخة الكترونيكي) . ۱شکل 

  .-4H6C با شده دارعامل

  

  
  

، گرافن با نقـص سـاختاري   –4H6Cدار شده با به ازاي واحد وزن براي گرافن عامل DOSاوليه و (ب)  DOSنمودارهاي مربوط به (الف)  .۲شکل 

)9-5SV(  و دو پيکربندي ترکيبي از نقص)5-9SV( 4دار شده با و گرافن عاملH6C–.  

  

  
 پيکربنـدي  دو و )5SV-9( ساختاري نقص با گرافن ،–4H6Cبا  شده دارعامل گرافن براي وزن واحد ازاي به کوانتومي ظرفيت نمودارهاي .۳شکل 

  .–4H6C با شده دارعامل گرافن و )5SV-9( نقص از ترکيبي

  

4H6C– دار شـده و داراي  و دو پيکربندي ترکيبي از گرافن عامل

 به همراه نمودارهاي ظرفيت کوانتومي SV(5-9)نقص ساختاري 

و گـرافن داراي   –4H6Cدار شـده بـا گـروه عـاملي     گرافن عامـل 

  نشان داده شده است. ۳در شکل  SV(5-9)نقص ساختاري 

، ۳شـکل  ۰در بين نمودارهاي ظرفيـت نشـان داده شـده در    

SV(5-9)بيشترين بهبود در ظرفيت را گرافن با نقـص سـاختاري  
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و  )5SV-9(، گرافن با نقـص سـاختاري   –4H6Cدار شده با نمودارهاي بار ذخيره شده روي صفحات به ازاي واحد وزن براي گرافن عامل .۴شکل 

  .4H6Cدار شده با و گرافن عامل )5SV-9(دو پيکربندي ترکيبي از نقص 

  

 
و گـرافن   )5DV-9(و دو پيکربندي ترکيبي از نقـص   –4H6Cدار شده با ساختارهاي بهينه شده گرافن عاملونيكي) (رنگي در نسخة الكتر. ۵شکل 

  .–4H6Cدار شده با عامل

  

ــدي  ــت. پيکربن ــود آورده اس ــه وج ــه  SV(5-9)-benzene-2ب (ک

آن، الگويي مشابه بـا گـرافن بـا نقـص سـاختاري       DOSنمودار 

اي داشت)، در رتبـه بعـدي از نظـر بهبـود در ظرفيـت      حفرهتک

کوانتومي قرار دارد. نمودارهاي مقدار بار ذخيـره شـده بـه ازاي    

و  –4H6Cدار شده با گـروه عـاملي   واحد وزن براي گرافن عامل

نقـص   دار شـده و داراي دو پيکربندي ترکيبـي از گـرافن عامـل   

مقدار بار ذخيـره شـده   به همراه نمودارهاي  SV(5-9)ساختاري 

 –4H6Cدار شده با گـروه عـاملي   گرافن عاملبه ازاي واحد وزن 

نشـان داده   ۴درشـکل   SV(5-9)گرافن داراي نقـص سـاختاري   

  شده است.

  

  سـاختاري  نقـص  و –4H6Cعـاملي   گروه . ترکيب۲. ۴

DV(5-8-5) 

  دار شـده بـا گـروه عـاملي    امـل ساختارهاي بهينه شده گـرافن ع 

4H6C– دار شده بـا گـروه   و دو پيکربندي ترکيبي از گرافن عامل

 ۵شـكل  در )5DV-8-5(و داراي نقـص سـاختاري    –4H6Cعاملي

  نشان داده شده است.

فاصله بين کربن حلقه بنزني گـروه عـاملي و کـربن صـفحه     

 ،benzene ،DV(5-8-5)-benzene-1هـاي  گرافني براي پيکربندي

DV(5-8-5)-benzene-2  در حــــدودÅ ۵۵۹/۱، Å ۵۴۳/۱  وÅ 

به دست آمد. فاصله بـين دو اتـم کـربن مجـاور صـفحه       ۵۴۹/۱

هــاي دار شــدن بــراي پيکربنــدي  گرافنــي در محــل عامــل  

benzene،DV(5-8-5)-benzene-1 ،DV(5-8-5)-benzene-2  در

ــدود  ــ Å ۵۸۲/۱و  Å ۶۰۵/۱ ،Å ۶۰۷/۱حـ ــد. ه بـ ــت آمـ دسـ

، گرافن با نقص –4H6Cدار شده با گرافن عامل DOSارهاي نمود

ــاختاري  ــص  DV(5-8-5)سـ ــي از نقـ ــدي ترکيبـ   و دو پيکربنـ

)5-8-5DV(  ــل ــرافن عام ــا  و گ ــده ب ــراه   –4H6Cدار ش ــه هم ب

گرافن اوليه و گرافن داراي نقـص سـاختاري    DOSنمودارهاي 



  ۲۷۸  فر و احسان تارقليخوشدل، محمد صفي رحمانيمرتضي موسويسيد  ۴ ، شمارة۱۶جلد 

  

  

    
و  )5DV-8-5(، گرافن با نقص سـاختاري  –4H6Cدار شده با به ازاي واحد وزن براي گرافن عامل DOSو (ب)  اوليه DOSنمودار (الف)  .۶شکل 

  .–4H6Cدار شده با و گرافن عامل )5DV-8-5(دو پيکربندي ترکيبي از نقص 

  

 
و دو  )5DV-8-5(، گـرافن بـا نقـص سـاختاري     –4H6Cشـده بـا   دار نمودارهاي ظرفيت کوانتومي به ازاي واحد وزن براي گـرافن عامـل  . ۷شکل 

  .–4H6Cدار شده با و گرافن عامل )5DV-8-5(پيکربندي ترکيبي از نقص 

  

 DOSشـده اسـت. نمـودار    نشـان داده   ۶براي مقايسه در شکل 

ــدي  ــا حــدودي شــبيه الگــوي   DV(5-8-5)-benzene-1پيکربن ت

اسـت. در   DV(5-8-5)گرافن با نقـص سـاختاري    DOSنمودار 

 DV(5-8-5)-benzene-2 پيکربنـدي   DOSمقابل الگوي نمـودار  

الگوي منحصر به فردي را ايجاد کرده است، به طـوري کـه   يک 

هاي نزديـک بـه انـرژي صـفر     هاي زيادي در انرژيتعداد حالت

هاي مربوط به پيکربندي PDOSفرمي ايجاد کرده است. بررسي 

DV(5-8-5)-benzene-2 هـاي  خاسـتگاه حالـت   دهد کهنشان مي

ــرژي  ــه  ناخــالص ايجــاد شــده در ان ــه صــفر ب ــک ب ــاي نزدي ه

  شود.  مربوط مي 3sp-هاي شبهاوربيتال

دار شـده  نمودارهاي ظرفيت کوانتومي انتگرالي گرافن عامـل 

و دو پيکربندي  )5DV-8-5(، گرافن با نقص ساختاري –4H6Cبا 

به  –4H6Cدار شده با و گرافن عامل )5DV-8-5(ترکيبي از نقص 

گـرافن اوليـه و گـرافن داراي نقـص     DOS  همـراه نمودارهـاي  

  نشان داده شده است. ۷شکل  ساختاري براي مقايسه در

ــاي   ــه از نموداره ــور ک ــان ط ــي DOSهم ــار م ــت، انتظ رف

ــي  ــدي ترکيب ــت  DV(5-8-5)-benzene-2پيکربن ــترين ظرفي بيش

 ادايج ۷هاي نشان داده شده در شکل کوانتومي را بين پيکربندي

ــي ــوط مــ ــدي مربــ ــي پيکربنــ ــدي ترکيبــ ــود. پيکربنــ   شــ

DV(5-8-5)-benzene-2   ــه، گــرافن ــه گــرافن اولي ــز نســبت ب ني

ــا گــروه عــاملي  عامــل ، گــرافن داراي نقــص –4H6Cدارشــده ب

دهد. هـر دوي  ظرفيت بهتري را نشان مي DV(5-8-5)ساختاري 

  و DV(5-8-5)-benzene-1هــــــاي ترکيبــــــي پيکربنــــــدي

DV(5-8-5)-benzene-2  در ولتاژهــاي مثبــت بهتــر از ولتاژهــاي
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 )5DV-8-5(، گرافن با نقص ساختاري –4H6Cدار شده با نمودارهاي بار ذخيره شده روي صفحات به ازاي واحد وزن براي گرافن عامل . ۸شکل 

  .–4H6Cدار شده با و گرافن عامل )5DV-8-5(و دو پيکربندي ترکيبي از نقص 

  

  
دار شده با و عامل SW(55-77)دار شده با بنزن، گرافن با نقص ساختاري ساختارهاي بهينه شده گرافن عامل(رنگي در نسخة الكترونيكي)  .۹شکل 

  گروه بنزني در دو موقعيت.

  

اند. نمودارهاي مقدار بار ذخيـره شـده بـه ازاي    منفي ظاهر شده

، گـرافن بـا نقـص    –4H6Cدار شـده بـا   واحد وزن گرافن عامـل 

ــاختاري  ــي از   و دو DV(5-8-5)سـ ــدي ترکيبـ ــصپيکربنـ   نقـ

)5-8-5DV(  ــل ــرافن عام ــا  و گ ــده ب ــراه   –4H6Cدار ش ــه هم ب

گرافن اوليه و گرافن داراي نقـص سـاختاري    DOSنمودارهاي 

نشان داده شـده اسـت. در نمودارهـاي     ۸براي مقايسه در شکل 

تـوان بـه خـوبي    اي واحد وزن نيز ميذخيره شده به ازمقدار بار 

ــي   ــدي ترکيب ــه پيکربن ــرد ک  DV(5-8-5)-benzene-2مشــاهده ک

هاي بيشترين افزايش در توانايي ذخيره بار را نسبت به پيکربندي

  ديگر ايجاد کرده است.

  

   سـاختاري  نقـص  و –4H6Cعـاملي   گـروه  . ترکيب۳. ۴

SW(55-77) 

بـا بنـزن و گـرافن     دار شـده ساختارهاي بهينه شده گرافن عامـل 

دار شده بـا بنـزن در   و عامل SW(55-77)داراي نقص ساختاري 

نشان داده شده است. طـول پيونـد بـين کـربن صـفحه       ۹شکل 

 SW(55-77)-benzene-1گرافنــي و کــربن بنزنــي در پيکربنــدي 

 SW(55-77)-benzene-2پيکربنــــدي و در  Å ۵۴/۱ درحــــدود

اي همـراه نقـص،   سـاختاره به دست آمد. در  Å ۵۳/۱درحدود 

هـاي  شود. تفاوت در انرژي پيکربنديخمش در صفحه ديده مي

SW(55-77)-benzene-1  وSW(55-77)-benzene-2  نشان دهنده

از نظـــر  SW(55-77)-benzene-2پايـــدارتر بـــودن پيکربنـــدي 

  ترموديناميکي است.

دار شده با بنزن، گـرافن بـا نقـص    گرافن عامل DOSنمودار 

و  SW(55-77)، گرافن با نقص سـاختاري  SW(55-77)ساختاري 

 ۱۰) در شـکل  ۲) و (۱دار شده بـا بنـزن در دو موقعيـت (   عامل

دهـد کـه منشـأ    نشـان مـي   PDOSداد شده است. بررسي  نشان

 pzهـاي  هاي ناخـالص بـه وجـود آمـده عمـدتاً اوربيتـال      حالت

هاي کربن متصـل بـه گـروه    هاي کربن درگير در نقص و اتماتم

دار شـده بـا   گرافن عامـل  DOSالگوي کلي نمودار عاملي است. 



  ۲۸۰  فر و احسان تارقليخوشدل، محمد صفي رحمانيمرتضي موسويسيد  ۴ ، شمارة۱۶جلد 

  

  

    
، SW(55-77)دار شده با بنزن، گـرافن بـا نقـص سـاختاري     به ازاي واحد وزن براي گرافن عامل DOSاوليه و (ب)  DOSنمودار (الف)  .۱۰شکل 

  ).۲) و (۱قعيت (دار شده با بنزن در دو موو عامل SW(55-77)گرافن با نقص ساختاري 

  

 
 ،SW(55-77) سـاختاري  نقـص  بـا  گـرافن  بنـزن،  با شده دارعامل گرافن براي وزن واحد ازاي به انتگرالي کوانتومي ظرفيت نمودارهاي .۱۱شکل 

  ).۲( و) ۱( موقعيت دو در بنزن با شده دارعامل و SW(55-77) ساختاري نقص با گرافن

  

 
  ، گـرافن بـا نقـص سـاختاري    –4H6Cدار شـده بـا   بـراي گـرافن عامـل    وزن واحـد  ازاي بـه  صـفحات  روي شده ذخيره بار . نمودارهاي۲۱شکل 

)77-55SW(  و دو پيکربندي ترکيبي از نقص)55-77SW( 4دار شده با و گرافن عاملH6C–.  

  

طور و همين  SWگروه عاملي دووالانسي و گرافن داراي نقص 

هاي ترکيبي بين آنها تقريباً يکسان است. تنهـا تفـاوت   پيکربندي

بين اين نمودارها، محل و شدت دو قله در طرفين سـطح فرمـي   

هرکـدام بـه    πاست که با توجه به ميزان اختلالي که در سيستم 

  وجود آمده، قابل توجيه است.

نمودارهاي ظرفيت کوانتومي به ازاي واحـد وزن  ، ۱۱شكل 

دار شده با بنزن، گرافن با نقص هاي گرافن عاملکربنديبراي پي

و  SW(55-77)، گرافن با نقص سـاختاري  SW(55-77)ساختاري 



  ۴، شمارة ۱۶ جلد  ... 4H6Cدار شده با بررسي کارايي گرافن با نقص ساختاري و عامل  ۲۸۱

  

  

  دهد.) را نشان مي۲) و (۱دار شده با بنزن در دو موقعيت (عامل

در اين گروه بهبود در ظرفيت در پايه منفـي چشـمگيرتر از   

در هـردو پايـه    حـال  بهبود ظرفيت در پايه مثبت است؛ بـا ايـن  

  دست آمده است.  ه هاي بالاتر از ظرفيت گرافن اوليه بظرفيت

، نمودار بار ذخيره شده بـه ازاي واحـد وزن بـراي    ۱۲شکل 

  دهد.را نشان مي ۹ساختارهاي نشان داده شده در شکل 

  

  گيرينتيجه

در طي تحقيقات گذشته مشـخص شـده بـود کـه ظرفيـت کـل       

از دو ظرفيـت لايـه دوگانـه     هاي پايه گرافنـي متشـکل  ابرخازن

هاي الکتريکي و ظرفيت کوانتومي است. از طرفي بعد از بررسي

 ـ دسـت آمـد کـه ظرفيـت کوانتـومي عامـل       ه تئوري اين نتيجه ب

هاست. در اين محدود کننده در ظرفيت کل اين دسته از ابرخازن

مقاله چندين استراتژي براي بهبود ظرفيت کوانتـومي، در جهـت   

هاي پايه گرافني ارائه پايين ابرخازن ةظرفيت ويژغلبه بر مشکل 

گيـري کلـي از محاسـبات انجـام يافتـه      شد. به عنوان يک نتيجه

دار کـردن  توان گفـت کـه ايجـاد نقـص سـاختاري و عامـل      مي

هـاي  و نيـز پيکربنـدي   –4H6Cصفحات گرافني با گـروه عـاملي   

 دار کـردن بـا گـروه عـاملي     ترکيبي از نقص سـاختاري و عامـل  

4H6C– گيري در استعداد گرافن بـراي  تواند تاثير مثبت چشممي

هـا  کارگيري در سـاختار ابرخـازن  ه ذخيره بار الکتريکي جهت ب

  داشته باشد.
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