Пористый 2D-композит на основе графена, кремния и ОУНТ в качестве анода ионно-литиевых батарей
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Введение нанокластеров Si16 в полости колонного графена на основе ОУНТ позволило значительно улучшить его свойства как анодного материала ионно-литиевых батарей. Проведенные in silico исследования эффективности композита колонного графена и кремния, заполняющего его поры, позволили выявить 1) оптимальную массовую долю кремния с позиций максимальной емкость анода, 2) оптимальные соотношения Li:C и Li:Si, когда меньшим количеством атомов углерода/кремния захватывается большее количество атомов лития, и 3) условия наименее энергезатратного процесса делитирования.  В работе использовалась молекулярная динамика с применением поля реактивной силы ReaxFF [1], реализованная в программе LAMMPS [2]. В ходе исследования удалось найти наилучшую концентрацию кремния в полостях колонного графена ~13–18%. При этом достигается значение ёмкости, равное 1507 мАч/г превышающее графитовый анод на 400 % [3]. Достижение критической массовой доли кремния 35-44% и более, приводит к снижению емкости анода вплоть до 922 мАч/г и к риску разрушения колонного графена. Прогнозируется, что данное исследование предоставит полезные сведения для конструирования гибридных кремний- углеродных анодов для получения более эффективных ионно-литиевых аккумуляторов нового поколения.


Подробная информация о всех численных экспериментах с различной массовой долей кремния представлены в таблице 1.
Табл. 1 Характеристики композитного анодного материала 

	Общее количество атомов в супер-ячейке композита
	Количество атомов кремния в супер-ячейке (кластеров Si16)
	Количество атомов лития в супер-ячейке
	Массовая 

доля кремния,

%
	Соотношение 

Li : C
	Соотношение 

Li : Si
	Емкость электрода, мАч/г

	5544
	80 (5)
	2704
	6.3
	1 : 2
	4 : 1
	1378.6

	5583
	128 (8)
	2695
	9.8
	1 : 2
	4 : 1
	1403.4

	5581
	176 (11)
	2645
	13.0
	1 : 2
	2 : 1
	1507.7

	5289
	288 (18)
	2241
	20.0
	2 : 5
	2 : 1
	1353.2

	5387
	576 (36)
	2046
	32.8
	2 : 5
	1 : 1
	1332.9

	5398
	672 (42)
	1966
	36.3
	2 : 5
	3 : 4
	1216.5

	5129
	944 (59)
	1419
	44.5
	2 : 9
	1 : 2
	922.4
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