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因为钠在地球中的储备更加充足, 而且生产成本也更低廉, 因此钠离子电池也成了继锂离子电池以后,

研究中最热门的储能系统. 然而, 缺少合适的阳极材料是钠离子电池商业化的主要瓶颈. 本文基于密度泛函

理论, 通过第一性原理计算对锗醚作为钠离子电池阳极材料的电化学性能进行了充分研究. 计算结果表明钠

离子能够均匀稳定地吸附在锗醚两侧, 吸附能达到了–1.32 eV. 即使在较低的钠吸附浓度下, 吸附之后的锗

醚也呈现出金属性, 这表明锗醚的电子导电性良好. 钠在锗醚单层结构上有两条可能的扩散路径, 分别沿着

之字形和扶手椅方向 , 计算表明沿之字形方向的扩散势垒更低 , 为 0.73 eV. 同时锗醚具有合适的开路电压

(1.12 V), 理论容量为 167.1 mAh·g–1, 体积变化率仅为 10.8%, 以上结果表明单层锗醚具有作为钠离子电池阳

极材料的潜力.
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1   引　言

随着时代的发展, 当今社会对于能源的需求日

益增长, 作为主要能源的化石燃料因其储量减少和

对环境的严重污染而被人们减少使用 [1], 取而代之

的是风能、太阳能等一系列环境友好型能源. 但是

这类清洁能源如今并不能较好地转化为常规的燃

料, 为此人们需要一种新的存储系统来储存这些能

源, 同时这种存储系统应具备低制造成本、扩展性

好、安全性好、对环境无污染等特点 [2]. 在众多存储

系统中, 锂离子电池 (LIBs)因其高能量密度、循环

性能优越、不含有毒有害物质等优点受到人们青

睐, 成为首选的储能系统. 但是, 锂离子电池也面

临着许多困境: 一方面, 地球上的锂资源分布非常

少, 且分布不均. 另一方面, 如今 LIBs使用的电极

材料钴酸锂 (LiCoO2) 较为稀缺, 价格昂贵, 安全

性也亟待解决 [3]. 钠离子电池 (SIBs)作为 LIBs的

一种替代方案, 近年来受到了广泛的关注. 钠在元

素周期表上与锂同族, 具有非常相似的物理化学

性质; 同时钠在地球上分布广泛, 资源比较丰富,

价格低廉 [4,5]. 其次, LIBs与 SIBs的工作原理相似,

LIBs的经验可以促进 SIBs的研究, 使得 SIBs取

得了巨大的进展 [6,7]. 然而, 由于钠的原子半径大于

锂以及电极材料中有限的层间距, LIBs中使用广

泛的电极材料 (石墨)不适用于 SIBs. 此外, 钠离

子较大的离子半径会降低离子扩散速率, 增加电极

材料的膨胀率. 因此, 寻找一种适用于 SIBs并且

具有高迁移率、低膨胀率的电极材料是非常有必

要的.

自从 2004年石墨烯的发现, 二维 (2D)材料因

其独特的性质和广泛的应用场景而得到人们的关注 [8].

在电化学方面, 2D材料的独特性能促进了其在能

量存储 [9]、光催化 [10] 和电催化反应 [11] 等相关应用
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领域的发展. 由于 2D材料具有高电子迁移率和高容

量特性, 这使得离子电池的性能得到了进一步提高,

同时可以弥补离子在 SIBs中扩散速度慢的缺陷. 如

今已有许多 2D材料得到研究, 如石墨烯 [12]、磷烯 [13]、

Mxene[14]、MoS2[15] 等, 然而目前 2D材料作为 SIBs

的电极材料时, 最大理论比容量还普遍偏低. 当然,

近几年也研究出了许多性能优异的 2D材料: Belasfar

团队 [16] 利用第一性原理预测 BC7 是一种很有前途

的 SIBs阳极材料, 与其他材料相比, BC7 具有和

更低的扩散势垒 (0.078 eV); Sun等 [17] 也预测了

二维的 BP适合用于 SIBs, 其存储容量可达到

1974 mAh·g–1; Zhang等 [18] 提出了一种二维的 blue-

AsP(b-AsP)单层, 理论开路电压为 0.17 V. 虽然

现在预测的 2D材料在某些方面已经十分出色, 但

它们依旧或多或少的存在一些问题, 比如容量低、

充电/放电速率慢、稳定性差或生产成本高. 因此,

寻找一种具有优异 SIBs性能的 2D材料仍是十分

必要的.

最近, Ye等 [19] 基于 GeH3-O-GeH3 的结构特

点和超共轭效应预测了一种新的 2D材料---锗醚.

该材料具有 2.32 × 103 cm2·V–1·s–1 的高电子迁移

率, 远高于磷烯 [20] 和 MoS2[21], 这展示了锗醚在纳

米电子学方面的巨大潜力. 与石墨醚 [22] 类似, 硅醚

中氧原子在表面的分布也提供了一种特殊的槽结

构, 这可能会提高钠离子在材料表面的扩散速度,

以此提高其作为电极材料的性能. 我们对锗醚作

为 SIBs电极材料的性能进行了系统地研究, 验证

其可行性. 

2   计算方法

k

本工作所有的计算是基于密度泛函理论 (DFT)

的第一性原理计算, 利用Material Studio软件中的

CASTEP[23] 程序来完成. 电子交换关联泛函是使用

广义梯度近似 (GGA)的 Perdew-Burke-Ernzerhof

(PBE)函数 [24]. 为了防止相邻两层之间的相互作

用干扰, c 方向上的真空层厚度设置为 20 Å. 截止能

量设置为 900 eV, 选择  点间距为 0.02 Å–1 的间距

来对布里渊区进行采样. 采用 Tkatchenko-Scheffler

(TS)[25] 方案来描述范德瓦尔斯相互作用. 在结构完

全弛豫, 直到每个原子上的作用力小于 0.01 eV·Å–1

和能量变化小于 10–6 eV/atom. 采用 LST/QST

方法 [26] 来计算钠原子在锗醚表面的扩散势垒和过

渡态. 
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图 1    (a) 钠原子在锗醚结构上可能吸附的 6个点位俯视图; (b) 吸附钠原子后锗醚的电荷差分密度图; (c) 原始锗醚的 PDOS图;

(d) 吸附钠原子之后锗醚的 PDOS图

Fig. 1. (a) Top view of six possible adsorption sites of Na on the germanether; (b) the charge density difference of Na-adsorbed ger-

manether; (c) the PDOS of pristine germanether; (d) the PDOS of Na-adsorbed germanether. 
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3   结果讨论
 

3.1    单个钠原子在锗醚表面的吸附

锗醚优化弛豫后的结构如图 1(a)所示. 与石

墨醚类似, 每个锗醚原胞中包含有 4个锗原子和

2个氧原子. 弛豫之后 a (扶手椅方向)与 b (之字

形方向)的晶格常数分别为 5.24 Å和 4.06 Å, 这与

之前的计算数据 [19] 接近, 验证了结构优化过程的

准确性, 为之后的计算提供了依据.

Ead

作为 SIBs的电极材料, 钠能不能稳定吸附是

一个非常重要的指标, 为此研究了单个 Na原子在

锗醚表面的稳定吸附位置. 为了防止 Na原子之间

的相互作用影响, 采用了 3 × 3的超胞进行计算.

如图 1(a)所示, 根据对称性共计算了 6种可能的

吸附位置 (标记为 TO1, TO2, TGe1, TGe2, B1, B2).

结构优化后, 只有 B1 和 B2 两个位点能稳定吸附

住, 其余位点上的 Na在结构优化后均移到附近的

B1 或 B2 位点 . 单个 Na原子在锗醚上的吸附能

(  )定义如下: 

Ead = ENaG − EG − ENa, (1)

式中, ENaG 表示锗醚吸附 Na之后的能量; EG 表

示锗醚的总能量; ENa 表示体相中每个 Na原子的

能量. 根据 (1)式可以得知, 吸附能为负值, 表示

Na可以稳定吸附在锗醚表面, 并且吸附能越小,

吸附越稳定. Na在 B2 位点上吸附最稳定, 吸附能

为–1.32 eV; B1 位点上的吸附能略大, 为–0.87 eV.

两个位点的吸附能均远小于石墨烯 (–0.46 eV)[27],

表明 Na可以稳定吸附在锗醚表面 . 与此同时 ,

Na在锗醚上的强吸附能小于 Na原子的内聚能

(–1.13 eV)[28], 表明 Na在锗醚表面不易形成团聚.

钠吸附在锗醚的 B2 位置的差分电荷如图 1(b)所

示, 蓝色表示失去电荷, 黄色表示得到电荷. 从图

中可以看到, Na与附近的锗原子之间发生了显著

的电荷转移, 表明 Na和锗醚之间有很强的离子相

互作用. 根据Mulliken电荷布居分析, 约有 0.71 e

从 Na转移到了锗醚.

为了更加了解 Na与锗醚之间的相互作用机

制, 绘制了原始锗醚和吸附 Na之后的 Na0.056Ge2O

的分态密度图 (PDOS), 如图 1(c)和图 1(d)所示.

原始的锗醚表现出了半导体的性质. 在吸附过程

中, 钠原子的 3s电子贡献给了 Ge-2p轨道, 这使

得费米能级前移, 锗醚出现了由半导体到金属性的

转变, 表明锗醚和钠之间的相互作用是由离子结合

驱动的, 验证了锗醚作为 SIBs电极材料的可行性. 

3.2    单个钠原子在锗醚表面的扩散势垒

电池的高充放电速率要求较低的扩散势垒. 因

此对单个钠原子在锗醚表面的扩散势垒进行计算.

在计算扩散势垒时, 仍使用 3 × 3的锗醚超胞作为

基底. 考虑到晶格对称性, 计算了两种可能的扩散

路径, 如图 2(a)所示, 路径 I为钠原子沿着扶手椅

方向扩散, 路径 II为钠原子沿着之字形方向扩散.

从图 2(b)中可以看出, 钠原子的最快扩散路径为

II, 由计算可知扩散势垒为 0.73 eV. 该扩散势垒

略高于 MoS2[15](0.68 eV), 但与现在许多电极材料

(尖晶石相 CaMnO4 和 CaTi2O4 的扩散势垒高于

1 eV [29])相比, 锗醚仍具有更好的迁移率. 之前我

们预测锗醚中氧原子提供的特殊凹槽会提高 Na

原子的扩散速率, 然而钠原子在锗醚表明吸附时,

并未吸附在氧原子的表面, 反而吸附在 Ge—Ge键
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图 2    (a) 钠在锗醚上的扩散路径俯视图; (b) 对应的钠在锗醚上的扩散势垒

Fig. 2. (a) Top view of the diffusion paths of a Na atom on the germanether surface; (b) the energy profiles of the corresponding Na

diffusion pathways. 
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上方, 这使得该特殊凹槽并未能起到降低扩散势垒

的作用, 同时, 由于锗醚表面锗与氧原子呈现出起

伏的形态, 这阻碍了钠原子的扩散, 进一步提高了

钠原子的扩散势垒.

搜集了近年来报道的钠离子电池阳极材料的性

能, 并进行了相关数据汇总. 如表 1所示, 锗醚对钠

的吸附能 (–1.32 eV)小于Ca2C[30], h-AlC[31], BP2[32],

但大于 Si3C[33], 2H-SiC[34], CuTe[35], g-GeC[36] 等二

维材料, 表明钠原子可以稳定吸附在锗醚表面; 锗

醚的扩散势垒虽然较高, 但仍与 CuTe[35] 接近, 且

低于 2H-SiC[34] 和 SiC7[37], 表明锗醚具有作为钠离

子电池电极材料的可行性. 

3.3    锗醚的理论容量和开路电压

锗醚的理论容量和开路电压是决定其电极材

料性能的重要因素. 锗醚基底的 SIBs充放电过程

可以表示为以下半电池反应: 

Ge2O+ xNa+ + xe− ↔ Ge2ONax. (2)

首先计算理论容量, 在计算过程中采用 2 × 4的锗

醚超胞作为基底, 并在超胞两侧均吸附钠原子. 在

吸附能计算中已经测得 B2 位置是最稳定吸附点,

结合该结构的对称性, 先在锗醚两侧的 B2 位置放

满钠原子, (结构如图 3(a)所示)放满之后在次稳

定位 B1 继续放置钠原子. 在钠浓度最大时 NaGe2O

 

表 1    部分二维钠离子电池阳极材料的吸附能和

扩散势垒 (为了方便比较, 吸附能均取绝对值)
Table 1.    Adsorption energies  and  diffusion   barri-

ers  of  some  2D  Anode  Materials  for  SIBs  (For  the

convenience  of  comparison,  the  adsorption  energies

are taken as absolute values.).

材料类型 |吸附能|/eV 扩散势垒/eV 参考文献

锗醚 1.32 0.73 本文

Ca2C 2.84 0.06 [30]

h-AlC 2.10 0.41 [31]

Metallic BP2 3.84 0.03 [32]

Si3C 0.72 0.34 [33]

2H-SiC 0.81 3.3 [34]

CuTe 1.04 0.31—0.72 [35]

g-GeC 1.26 0.06 [36]

SiC7 1.64 0.8 [37]

MoN2 1.64 0.56 [38]

TiOF 1.471 0.14 [39]

GeP3 1.528 0.27 [40]
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图 3    (a) Na0.5Ge2O的俯视和侧视图; (b) NaGe2O的俯视和侧视图; (c) 钠-锗醚体系的平均吸附能; (d) 钠-锗醚体系的开路电压

Fig. 3. Top  and  side  views  of:  (a)  Na0.5Ge2O;  (b)  NaGe2O;  (c)  the  average  adsorption  energy  of  NaxGe2O;  (d)  the  Open  circuit

voltage of NaxGe2O. 
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的结构图如图 3(b)所示, 由于钠离子之间的强库

仑作用, B1 吸附位置一半为空. 在吸附过程中, 计

算了吸附不同钠原子数量时 (x1 < x2)的平均吸附

能, 计算方法如下: 

Eave=
ENax1Ge2O − ENax2Ge2O + (x2 − x1)ENa

x2 − x1
. (3)

ENax1
Ge2O ENax2

Ge2O其中  、  、ENa 分别代表钠浓度为

x1 和 x2 的钠-锗醚体系能量、钠晶体中钠原子的能

量. 根据这个定义, 平均吸附能为正时, 该吸附体

系稳定, 且平均吸附能越大, 吸附作用越强; 平均

吸附能为负时, 则该吸附体系不能稳定存在. 平均

吸附能结果如图 3(c)所示, 不同浓度下锗醚吸附

钠的平均吸附能均为正值, 且 NaGe2O的平均吸

附能为 0.51 eV, 表明该体系稳定. 同时从图 3(c)

中观察到, 平均吸附能先随着钠离子浓度的上升而

下降, 之后反而随着浓度上升而增大. 这是由于钠

离子之间的相互排斥作用, 随着钠离子的数量增

加, 不同钠离子之间的排斥力越来越大, 导致平均

吸附能下降; 当浓度超过一定值之后, 观察到锗醚

的结构发生了轻微改变, 这种改变增强了锗醚与钠

离子之间的相互作用, 使得平均吸附能增大, 出现

了图中平均吸附能不减反升的情形. 在其他 2D材

料中 (如 BP和 h-BAs)中也有过类似的表现 [41,42].

离子电池的最大容量 (Cmax), 计算方法如下: 

Cmax =
nmaxF

MGermanether
, (4)

其中 nmax 为锗醚超胞上吸附的钠原子的最大数量; F

为法拉第常数 (26801 mA·h·mol–1); MGermanether 为锗

醚的摩尔质量. 通过计算得到Cmax 为 167.1 mAh·g–1.

由于原胞中含有 2个锗原子和 4个氧原子导致摩尔

质量较大, 锗醚的容量没有石墨醚 (670 mAh·g–1)[22],

VS2(理论容量 233 mAh·g–1[43]、实际容量 400—600

mAh·g–1[44])高 , 但仍高于 MoS2[15](146 mAh·g–1),

2H-SiC[34](85 mAh·g–1), BP[41](143 mAh·g–1), Mo2C[45]

(132 mAh·g–1),  Ti2NS2[46](84.77 mAh·g–1)等二维

材料.

通过使用以下公式 (x1 < x2)来进行开路电压

的计算: 

V =
ENax1Ge2O − ENax2Ge2O + (x2 − x1)ENa

(x2 − x1) e
. (5)

结果如图 3(d)所示, 从图 3(d)中可以看到, 吸附

第一层时, 开路电压为 1.74 V, 吸附量达到最大时,

开路电压降为 0.51 V. 平均开路电压为 1.12 V, 虽

然高于BC7(0.45 V)[16], 金属性BP(0.19 V)[17]、χ3 硼
烯 (0.78 V)[47] 等二维材料, 但低于h-AlC(1.14 V)[31],

且接近于双石墨烯 (1.09 V)[48]. 该值低于 1.5 V,

可以被视为阳极材料应用的适中值 [49]. 同时该值

也在石墨 (0.11 V)和 TiO2(1.5-1.8 V)[50] 等传统阳

极材料的值之间. 

3.4    电子性能及吸附前后的体积变化

良好的导电性是作为电极材料的必要条件. 与

金属性 BP[17]、金属性 BP2[32]、TiC3[51] 等二维材料

不同, 纯的锗醚为半导体, 这意味着较低的导电性.

虽然在 Na0.056Ge2O中出现了体系从半导体向金属

的转变, 但我们不确定在更低钠浓度下锗醚是否还

能出现这种转变. 因此, 计算了一个钠原子吸附在

4 × 4 超胞上 (Na0.031Ge2O)时的能带结构, 结果如

图 4所示, 即使在钠浓度较低的情况下, 由于钠原

子上的电子转移到基底上, 锗醚依旧会呈现金属性.

因此, 在更高的 Na浓度 (Na0.625Ge2O和 NaGe2O)

时 , 由于更多的电子转移到锗醚中 , 锗醚作为

SIBs的阳极材料时会有较高的电导率.

 
 

    
-2

-1

0

1

2

能
量
/
e
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图 4    Na0.056Ge2O的能带图

Fig. 4. Band structure of the Na0.056Ge2O.
 

较大的体积变化是阻碍电极材料投入实际使

用的一个重要因素. 对吸附前后 NaGe2O结构的

体积变化进行比较, 在 x 方向和 y 方向上体积变化

率分别为 11.9%和–1%, 综合体积变化率为 10.8%.

锗醚体积变化小于磷烯 [13](16%), 与MoS2[15] 相近,

大于硬碳 (0.25%-1.03%)[52], 但仍小于现已商业化

的锂离子负极电池电极材料石墨 (12%)[53]. 表明电

池工作过程中锗醚的体积变化是可以接受的. 之

后, 测试了对去除钠原子之后的变形晶格进行优

化, 结果锗醚能重新恢复原来的结构. 
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3.5    理论合成方法

最后, 在制备方面, 通过分子前驱体的表面组

装进行自下而上的制备为锗醚的实验合成提供了

一种可能方法, 该方法已被用于二维材料的制备:

石墨烯片已可以使用该方法以简单分子 (苯 [54] 和

乙烯 [55])作为前驱体制备; 以 ReO3 为前驱体制备

ReSe2[56]; 以MoO3 为前驱体, 在 SiO2/Si衬底上合

成MoS2[57]. 除此之外, 许多过渡金属硫化物 (TMDs)

都以它们的金属氧化物或金属作为前驱体材料 [58].

以此为鉴, 提出一种以银 (100)表面为衬底, 以 GeH3-

O-GeH3 为前驱体自下而上合成锗醚的可能合成方

法, 希望为锗醚的实验合成提供一定的指导.

首先对 GeH3-O-GeH3 在银 (100)-(4 × 4)表

面的吸附点位进行计算, 计算时为了模拟银的表面

状态, 底部两层银原子位置固定, 上面两层不加固

定. 通过计算吸附能 (Eads)来确定 GeH3-O-GeH3
在银表面的最稳定吸附位置, 吸附能的定义如下:
 

Eads = Etotal − Emole − Esub, (6)

其中 Etotal 为吸附 GeH3-O-GeH3 后的体系总能量;

Emole 为 GeH3-O-GeH3 分子的能量; Esub 为基底的

能量. 如图 5(a)所示, GeH3-O-GeH3 分子会优先

吸附在银 (100)的中空 (hollow)位置, 与之对应的

吸附能为–0.91 eV, 表明分子与基底之间有强烈的

相互作用.

之后我们研究 GeH3-O-GeH3 分子在银 (100)

表面的脱氢过程. GeH3-O-GeH3 分子中最接近银

(100)表面的氢原子有脱离的趋势. 脱氢过程中的

反应能 (Erc)计算公式如下:
 

Erc = EFS − EIS, (7)
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图 5    (a)—(c) GeH3-O-GeH3 分子在银 (100)表面上三种不同的吸附位置 ; (d)—(f) GeH3-O-GeH3 分子脱氢的初态、过渡态、

末态的结构俯视图和侧视图; (h)—(j) 脱氢后的 GeH3-O-GeH2 扩散的初始状态、过渡状态以及最终状态的结构俯视图和侧视图;

(g) GeH3-O-GeH3 分子脱氢与 (k)脱氢的 GeH3-O-GeH2 分子扩散的能量分布

Fig. 5. (a)–(c) Three different adsorption sites for digermyl ether adsorption on Ag (100). Optimized structures (top and side views)

of the initial state (IS), transition state (TS), and final state (FS) during (d)–(f) dehydrogenation and (h)–(j) diffusion processes.

Energy profiles of the (g) dehydrogenation and (k) diffusion processes. 
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式中 , EFS 和 EIS 分别表示完整 GeH3-O-GeH3 吸

附态和基底表面有一个氢原子的脱氢态的总能量.

计算结果显示脱去一个氢原子的反应能为–0.32 eV,

表明 GeH3-O-GeH3 分子在银 (100)表面脱氢是有

利的. 此外, 如图 5(g)所示, 脱氢过程的活化势垒

为 0.58 eV. 锗醚生长的第三个阶段是部分脱氢的

GeH3-O-GeH2 分子在银 (100)表面的移动过程 .

图 5(h)展示了脱氢后 GeH3-O-GeH2 在银 (100)上

进行优化后的稳定构型. 计算显示脱氢后 GeH3-O-

GeH2 的吸附能为–2.78 eV. 如图 5(k)所示, 脱氢的

GeH3-O-GeH2 具有相对较小的扩散势垒 (0.07 eV)

有利于锗醚的生长. 

4   结　论

综上所述, 通过第一性原理计算, 证明了锗醚

是一种很有前途的 SIBs阳极材料. 锗醚可以为钠

离子提供稳定的吸附位点, 同时钠与锗醚之间强烈

的离子相互作用表明锗醚是一种良好的钠储存容

器. 在理论容量方面, 锗醚为 167.1 mAh·g–1, 高于

如今报道的部分阳极材料. 锗醚的开路电压虽然较

高, 但依旧在 SIBs的工作范围之内. 值得注意的

是, 锗醚的扩散势垒为 0.73 eV, 这虽然高于MoS2
等二维材料, 但依旧远低于现今使用的块状材料.

此外, 即使在低钠吸附浓度下, 锗醚依旧完成了从

半导体到金属的转变, 确保了良好的导电性. 在满

吸附情况下, 锗醚的总体膨胀率为 10.8%, 低于磷

烯和如今的电极材料石墨, 同时在脱钠之后, 锗醚

依旧能回到原来的结构, 这有利于延长电池的寿

命, 提高电池的循环次数. 这些结果表明锗醚作为

SIBs阳极材料具有一定的潜力. 我们希望这项研

究能够丰富钠离子电池 2D阳极材料的数据库, 对

未来锗醚的实验和理论研究有所启发.
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Abstract

Because sodium is more abundant in earth’s reserves and the lower cost to produce, sodium-ion batteries

(SIBs) have become the most popular energy storage system in research after  lithium-ion batteries.  However,

the the lack of suitable anode materials is a major bottleneck for the commercialization of SIBs. Owing to their

large  specific  surface  area  and  high  electron  mobility,  two-dimensional  (2D)  materials  are  considered  as  the

promising  anode  materials.  Some 2D materials  have  already demonstrated  remarkable  properties,  such  as  2D

BP (1974  mAh·g–1)  and  BC7  (870.25  mAh·g–1).  However,  most  of  the  predicted  2D materials  are  difficult  to

satisfy the various requirements for high-performance battery materials. Therefore, it is still necessary to find a

new 2D material with excellent properties as electrode material. Recently, Ye et al. [Ye X J, Lan Z S, Liu C S

2021 J. Phys. condens. Mat. 33 315301] predicted a potential 2D material named germanether. The germanether
exhibits high electron mobility, which is higher than that of phosphine and MoS2, indicating its great potential

applications in Nano Electronics.  Therefore,  by first-principles calculations based on density functional theory

(DFT), the electrochemical properties of germanether as an anode material for SIBs are fully investigated. The

computation results reveal that Na atoms can be adsorbed on germanether without clustering, and the adsorbed

energy of  Na-ion on the germanether is  –1.32 eV. Then the charge redistribution of  the whole system is  also

investigated  through  Mulliken  charge  population.  In  the  adsorption  process,  Na  atom  transfers  0.71e  to

germanether.  Even  at  low  intercalated  Na  concentration,  the  Na  adsorbed  germanether  system  demonstrates

metallic  characteristics,  showing  good  electronic  conductivity.  Two  possible  diffusion  paths  of  material  are

calculated: one is along the armchair direction and the other is along the zigzag direction. The diffusion barrier

along  the  zigzag  direction  is  0.73  eV  for  the  most  likely  diffusion  path,  which  is  slightly  higher  than  the

diffusion barrier of MoS2, but still lower than many electrode materials used today. Meanwhile, germanether has

a suitable specific energy capacity (167.1 mAh·g–1) and open circuit voltage (1.12 V). The volume change rate is

only 10.8 %, which is lower than that of phosphorene and graphite.  Based on the above results,  germanether

can serve as a potential anode material for SIBs.

Keywords: Na-ion battery, two-dimensional material, first-principles calculation
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