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Introducción: Las baterías secundarias de la próxima generación de Li-Azufre (Li-S) y 
Li-aire, son tecnologías prometedoras para el almacenamiento de energía. Estas 
tienen como material anódico activo Li metálico, que presenta algunas problemáticas a 
resolver antes de ser comercializadas: Uno es el 
crecimiento desmedido de dendritas durante los 
ciclos de carga / descarga y el otro es la baja 
eficiencia coulómbica del proceso debido a que 
la interfase sólida del electrolito (SEI) no es 
estable1. Nuestro trabajo se centra en analizar, 
mediante un estudio sistemático usando la 
Teoría del Funcional de la Densidad (DFT), el 
potencial uso de láminas 2D de nitruros de 
carbono grafítico (g-C3N4) con diferentes grados 
de dopaje con fósforo,  con el objeto de ser 
utilizados como lámina protectora en ánodos de 
litio metálico de baterías de la próxima 
generación. 
Resultados: Se calcularon las energías de 
dopaje en diferentes sitios de la lámina previa 
optimización de las posiciones atómicas y de 
vectores de red. Posteriormente se determinaron 
las energías de adsorción para un átomo de litio 
sobre las estructuras más estables. Los 
resultados muestran una mayor afinidad  por la 
estructura en la que se sustituye C por P (Tabla 
1), en acuerdo con el análisis de las densidades 
de estados proyectadas  (pDOS) y los mapas de 
potencial electrostático (MEP)(Figura 1). 

Conclusión: Nuestras determinaciones, nos 
permiten concluir que el dopaje con P se da 
preferentemente sustituyendo átomos de C en g-
C3N4  y que la adsorción de Li, se dará 
preferentemente en el sitio no dopado. 
Referencias: 

1) Zhang S. S. ACS Appl. Energy Mater. 2018, 1 (3), 910–
920. https://doi.org/10.1021/acsaem.8b00055. 

 

Tabla 1. Energías de adsorción y cargas de   
Bader sobre Litio y sitios de adsorción 

Sistema Eads/eV QB en Li QB en sitio 
g-C3N4/Li 

Sitio 1 -4.35 0.92 -0.604 
g-C3N4/Li 

Sitio 2 -4.24 0.92 -0.71 
g-C3N4P-N1/Li 

Sitio 1 -1.55 0.9 -0.414 
g-C3N4P-N1/Li 

Sitio 2 -1.82 0.93 -0.722 
g-C3N4P-C1/Li 

Sitio 1 -3.65 0.92 -0.721 
g-C3N4P-C1/Li 

Sitio 2 -3.47 0.92 -0.735 

 

Figura 1. pDOS y MEP en superficie prístina (a) 
y dopadas (b y c). 
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