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 چکیده:

به  پژوهش،  این  باتریدر  برای  کارآمد  آندی  مواد  توسعه  سدیممنظور  انواع  -های  الکتروشیمیایی  و  الکترونی  ساختاری،  رفتار  یونی، 

بررسی شده است. ابتدا اثر عیوب ساختاری مختلف شامل  (DFT) های مبتنی بر گرافن با استفاده از محاسبات نظریه تابعی چگالیسامانه

  سدیم  یون   نفوذ   و   جذب   تواندمی   عیوب  حضور  که   داد   نشان   نتایج  و   شد   تحلیل   دوگانه  خالیجای   و  یگانه  خالیجای   والس، - ننقص استو

 سازیدوپ   تأثیر  سپس.  دهدمی  ارائه  نفوذ  مسیرهای  و   نظری  ظرفیت  نظر  از  را  عملکرد  بهترین  یگانه  خالیجای   دارای   گرافن  و  دهد  بهبود  را

  و   بالا نظری  ظرفیت   با نیتروژن و نیکل با  شده دوپ   ساختار  نتایج،   اساس  بر   که  شد  ارزیابی  هاآن  همزمان دوپ  و نیکل نیتروژن، با  گرافن

 مطالعه  مورد  بوروفن-نفگرا  کامپوزیتی  ساختار  یک  ادامه،  در.  است  شده دوپ  ساختارهای  میان  در  گزینه  کارآمدترین  پایین،  نفوذ  سد

.  شود  سدیم  یون   نفوذ   مسیرهای  بهبود  و   سازیذخیره   ظرفیت  چشمگیر  افزایش   به   منجر  تواند می  سطح  مهندسی  داد   نشان   که   گرفت  قرار

 Pd₈/graphene بررسی شد و نتایج آشکار ساخت که ساختار Pt و  Cu  ،Ni  ،Pd  فلزی   کلاسترهای  با  گرافن  سطح   اصلاح  نهایت،   در

انداز روشنی برای طراحی مواد آندی مبتنی بر گرافن در  ها چشمبیشترین پایداری و توانایی جذب سدیم را داراست. مجموعه این یافته

 .دهدیونی ارائه می-های سدیمنسل آینده باتری 

 یونی، نظریه تابعی چگالی، گرافن، عیوب ساختاری، دوپ نیکل و نیتروژن، ظرفیت ذخیره سازی سدیم -باتری های سدیم های کلیدی:واژه


