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Introduccién: Las baterias secundarias de la proxima generacion de Li-Azufre (Li-S) y
Li-aire, son tecnologias prometedoras para el almacenamiento de energia. Estas
tienen como material anddico activo Li metélico, que presenta algunas problematicas a
resolver antes de ser comercializadas: Uno es el Tabla 1. Energias de adsorcion y cargas de
crecimiento desmedido de dendritas durante los _Bader sobre Litio y sitios de adsorcion

ciclos de carga / descarga y el otro es la baja Sistema E./ev| Qg en Li| Qs en sitio

eficiencia couldmbica del proceso debido a que 9-CaNa/Li
la interfase sélida del electrolito (SEI) no es Sitio 1 -435|  0.92 -0.604

estable’. Nuestro trabajo se centra en analizar, g-C3N4/Li
mediante un estudio sistematico usando la Sitio 2 -4.24] 0.92 -0.71

0-C3N4P-N1/Li

Teoria del Funcional de la Densidad (DFT), el Sitio 1 155 0.9 -0.414
potencial uso de laminas 2D de nitruros de [q.canap-ni/Li
carbono grafitico (g-C3N4) con diferentes grados Sitio 2 -1.82|  0.93 -0.722

de dopaje con fosforo, con el objeto de ser [g-C3N4P-ClLi

" . . iti - -0.721
utilizados como lamina protectora en anodos de Siiol _| -3.65| 0.92
g-C3N4P-CL/Li

litio metdlico de baterias de la préxima Sitio 2 347 o092 -0.735

generacion.
Resultados: Se calcularon las energias de
dopaje en diferentes sitios de la lamina previa
optimizacion de las posiciones atomicas y de
vectores de red. Posteriormente se determinaron
las energias de adsorcién para un atomo de litio
sobre las estructuras mas estables. Los
resultados muestran una mayor afinidad por la
estructura en la que se sustituye C por P (Tabla
1), en acuerdo con el analisis de las densidades
de estados proyectadas (pDOS) y los mapas de
potencial electrostatico (MEP)(Figura 1)
Conclusiéon: Nuestras determinaciones, nos
permiten concluir que el dopaje con P se da
preferentemente sustituyendo atomos de C en g- o oo
C3Ns y que la adsorcion de Li, se dara Figural. pDOSy MEP en superficie pristina (a)
preferentemente en el sitio no dopado. y dopadas (by c).
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