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 الدقدمة العامة 

احتلت الدعادف ألعية كبتَة في لستلف نواحي الحياة منذ القدنً وزادت الحاجة إليها مع تطور المجتمعات ، ودفع اكتشاؼ       

أحدثت ثورة جديدة في عالم الدواصلات والإتصلات والتصنيع ، سالعت في تقدـ  فقد الدعادف العلماء إلى اختًاعات جديدة 

.                         البشرية لضو حياة عصرية وزيادة الرفاىية للإنساف فالدعادف تدخل في جميع الصناعات الثقيلة والخفيفة  

الذيدروجتُ في الحالة الغازية أو الحالة السائلة يتم في خزانات كبتَة، حيث بززف كميات قليلة و تطرح مشكل الخطر بززين لأف   

 إلتجأ العلماء إلى ابتكار طريقة جديدة لتخزين الذيدروجتُ تكوف فعالة و قليلة التكلفة مع سهولة النقل من مكاف الإنتاج إلى 

مكاف الاستعماؿ و من بتُ الطرؽ الدطروحة حاليا بززين الذيدروجتُ في مركبات صلبة تسمى الذدريدات و كوف الصوديوـ من بتُ 

            .          الذي سنتناولو في دراستنا أخف العناصر أستخدـ لتخزين الذيدروجتُ بشكل ىدريد يسمى ىدريد الصوديوـ

 .نسلط الضوء في ىذه الدراسة على أىم الوسائل النظرية للمعادف وىي نظرية الكثافة التابعية

 :ىدفنا من استعماؿ ىذه الطريقة ىو 

  دراسة الطاقة الكلية  لػػػػػػ NaH_225بدلالة الحجم 

 تاثتَ الضغط الذيدروستاتيكي على حجم الخلية الأساسية لػػػػلهدريد 

  تاثتَ الضغط الذيدروستاتيكي على طاقة التشكل لػػػػػػNaH_225 

 تاثتَ الضغط الذيدروستاتيكي على إستقرار الذدريد 

  تاثتَ الضغط الذيدروستاتيكي على بززين الذيدروجتُ في  لػػػػػػNaH_225 ( بززين الذيدروجتُ في الدركب

Na_229 للحصوؿ على الذيدريد NaH_225) 

 :  حيث تطرقنا لثلاثة فصوؿ WIEN2K وباستعماؿ برنامج LUNIX  وذلك باستخداـ نظاـ التشغيل

 (...البنية البلورية ، خصائص العينة ، تطبيقاتها ) عموميات على بززين الذيدروجتُ وعنصر الصوديوـ :الفصل الأول  

 الدراسة النظرية باستعماؿ نظرية الكثافة التابعية وبرنامج :الثاني الفصل WIEN2K. 

 برليل النتائج والدناقشة:الثالث الفصل . 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

الأول الفصل  
عمومـيات عمى تخزين الييدروجين 

 وعنصر الصوديوم
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  :مدخل  1.1

 في الطبيعة ، يتواجد على شكل غاز لا لوف لو ولا رائحة لو ا  تواجدىاالعناصر الكيميائية وأكثرأخف الذيدروجتُ 

. خصائص كيميائية بزولو بأف يكوف الوقود الشامل 

، إلا أف بززينو في حالتو الغازية والسائلة يشكل  (الغازية ، السائلة ، الصلبة )لؽكن بززين الذيدروجتُ بحالاتو الفيزيائية الثلاثة       

بو ذلك ويعتبر غتَ عملي لشا يتطلبو من حجم كبتَ للخزاف وقلة الكمية مقارنة اخطرا كبتَا لا قدر الله إذا حدث انفجار أو ما ش

كما في حالة دراستنا حيث ندرس بززين الذيدروجتُ في أحد أىم الدعادف القلوية .بالحجم ، لذلك يتم بززينو في حالتو الصلبة 

.   بعدة طرؽ ألعها الإمتزاز والامتصاص 

: الييدروجين .1.2

:  تعريف .1.3

 وىو أبسط عنصر معروؼ ، إذ H غاز لا لوف لو ولا طعم ولا رائحة رمزه الكيميائي  hydrogenالذيدروجتُ 

رديا إلا في االذيدروجتُ إلكتًونا أخر إلى مداره مكونا مركبا شيضم ولا 1S1تتألف نواة ذرتو من بروتوف وحيد وبنيتو الإلكتًونية 

  ، إذCaH2 و NaH  ، LiHمثل  ىدريدات حالة وحدة فقط وذلك عندما يتحد مع معدف قلوي أو قلوي ترابي ، لتكوين

. تغلب على ىذه الدركبات الصفة الأيونية الشاردية 
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:  الخواص الفيزيائية للهيدروجين.4.1

 [1] يبين الخواص الفيزيائية لذيدروجين: 2.1الجدول           

 

 

 

 

 

 

 

 
 

:  الخواص الكيميائية لمييدروجين .5.1

ضم الكتًونات إضافية وبتُ العناصر  لى ، فهو وسط بتُ العناصر الكهرو سالبة التي بسيل2.1كهروسالبية الذيدروجتُ 

الكهروجابية التي بسيل إلى التخلي عن بعض إلكتًوناتها ولذذا السبب فإف الذيدروجتُ يرتبط في معظم مركباتو برابطة مشتًكة مع 

العناصر الأخرى ، فيتحد الذيدروجتُ مع معادف الفصيلة الأولى ومعادف الفصيلة الثانية مكونا مركبات بلورية ذات بنية أيونية يوجد 

. فيها الذيدروجتُ على شكل أيوف سالب وتسمى ىدريدات الدعادف 
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: إستخدماتو .6.1
:  يستخدـ الذيدروجتُ بشكل كبتَ في الصناعة كما يستخدـ في  

  العاملة على تقنية خلايا الوقود  (السيارات الكهربائية ، الطائرات)وقود الصواريخ ، وسائل النقل .

  ُتصنيع حمض الذيدروجت 

  الخ  ...يساعد على أبحاث الحراريات الدنخفضة منطقة دراسة الدوصلات الفائقة

: تقنيات تخزين الييدروجين .7.1

يعد بززين الذيدروجتُ على شكل مادة حاملة للطاقة خفيفة الوزف من أجل التطبيقات الدختلفة مثل السيارات 

 الضغط الدرتفع ، التبريد الشديد أو بواسطة يقة الذيدروجنية ، الذدؼ الرئيسي للاقتصاد الذيدروجيتٍ فيتم حفظو بعدة طرؽ منها طر

. الدركبات الكيميائية التي لذا القدرة على بررير الذيدروجتُ 

: تخزين لييدروجين في المواد الصمبة.8.1

لأف بززين الذيدروجتُ في الحالة الغازية أو الحالة السائلة يتم  في خزانات كبتَة وبززف كمية قليلة وتطرح مشكل الخطر ، 

. والامتصاصتزاز ػػػػومنو إلتجأ العلماء بإبتكار طريقة جديدة لتخزينو في الدواد الصلبة ويتم ذلك بطرؽ لستلفة منها الإـ

 : الإمتزاز .1.8.1

فيتم فيها الربط  (تزاز مادة على سطح مادة لشتزةإـ) الإمتزاز ىو تراكم ذرات أو جزيئات الدمتص على سطح الدادة الداصة 

لعدـ إرتباطها كليا  (توتر السطح)حالة عدـ إستقرار في على سطح بسبب بذاذب كيميائي أو فيزيائي للسطح الذي تكوف ذراتو 

 في عدة نظم فيزيائية ، بيولوجية يتواجد ولتشبيع الروابط بذذب الدواد الدمتزة بسبب قوى فاندرفالس أو بتشكيل روابط تسالعية و

 [2] وكيميائية ويستخدـ إستخداما واسعا في التطبيقات الصناعية
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  : الامتصاص.2.8.1

"     تتم ىذه الطريقة على ىدريدات الدعادف الدعكوسة التي بستص الذيدروجتُ عند وضعها في جو مضغوط مشكلة لزلوؿ صلبا    

تأثتَ العكوس ، وتسمى اؿوىذا ما يسمى بالذدريد وبدجرد إبعاد الضغط الدرتفع ، بررر الذيدروجتُ من "كما لؽتص الإسفنج الداء 

. الدركبات النابذة بالذدريدات

: تعريف اليدريدات.9.1

ىي الدركبات الكيميائية التي برتوى على الذيدروجتُ ، وتصنف الذدريدات تبعا لطبيعة الإرتباط الرئيسي بتُ الذيدروجتُ 

كثر شيوعا والذدريدات الدعدنية التي يتم الارتباط فيها مع معدف ومن المحتمل أف  والعنصر الأخر ومنها الذدريدات التسالعية وىي الأأ

 على سطوحها وينطلق بفعل ا معادف لؽكنها حملويوجدبرل ىدريدات الدعادف مركز الصدارة بتُ تقنيات بززين الذدروجتُ حيث 

 [3]  الحرارة ، أو بتقنية إسفنجة الذدروجتُ

: ىدريدات المعادن.10.1

تتشكل بفعل الدعادف النقية أو السبائك القادرة على إمتصاص الذدروجتُ داخلها حيث يتصرؼ الدعدف مثل الإسفنجة 

ولؽتص ذرات الذيدروجتُ بدلا من جزيئاتو في درجة حرارة وضغط معينتُ ، ويتم ذلك من خلاؿ تعبئة غاز الذيدروجتُ في خزانات 

برت الضغط مع الدعدف فتَتبط بالشبكة البلورية لزتلا الدواقع الرباعية أو الثمانية لذذا الأختَ بحدوث تفاعل ماص للحرارة ، ويطلق 

عليو بالتفاعل العكوس بامتصاص الحرارة والدادة الداصة الفعالة التي لؽكنها امتصاص الذيدروجتُ في درجة حرارة وضغط الغرفة 

  .وبرريره بشروط سهلة التوفتَ
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. شكل الذيدروجين في الذدريدات الدعدنية  (3.1)الشكل 

: خصائص ىدريدات المعادن.11.1

:  بستلك العديد من الخصائص التي لؽكنها من تلبية متطلبات الإستخداـ منها 

 حفظها وبززينها لا يتطلب طاقة إضافية وتطلق الذيدروجتُ بفعل الحرارة ةمركبات ثابت . 

  يوجد فلزات لؽكنها إمتصاص وإطلاؽ الذيدروجتُ في درجة حرارة الغرفة. 

  لتً من الذيدرجتُ في الحالة الغازية2800كثافة ىيدروجينة عالية فهدريد الليثيوـ لؼزف في الكيلو غراـ الواحد منو . 

  كما يتميز بسرعة تفككو لتحرير الذيدروجتُ بدجرد تلامسو مع الداء. 
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: الصوديوم.12.1

: تعريفو.13.1

كيميائيا ينتمي للعناصر القلوية يقع في  نشط لامع شمعي  وىو لت11ُالذري   عددهNaىو عنصر كيميائي رمزه 

.  لو بنية مكعب لشركز الجسم  1S22S22P63S1 بنيتو الإلكتًونية IAالدورة الثالثة للمجموعة الأولى 

 

 

 

 

 

 Na_229 بنية الصديوـ (:4.1)شكل 

:  تاريخ اكتشافو.14.1

 1807إف الصوديوـ معروؼ منذ زمن كجزء من مركبات كيميائية ولكن لم يتم الحصوؿ عليو بشكل منفصل حتى عاـ 

 وفي العصور الدنصهرةعلى يد الستَ لعفري ديفي عن طريق التحليل الكهربائي لدصهور كلوريد الصوديوـ في وجود بعض الدواد 

 يأتي من اللاتينية الجديدة لدركب Na الشائع والرمز sudanumالوسطى في أوربا كاف يستخدـ مركب الصودا بإسم اللاتيتٍ 

 . وىو نوع من الدلح الطبيعيnitron والدشتق من اللفظة اليونانية natriumشائع للصوديوـ ىو الناتريوـ 

:  خواصو.15.1

لفعاليتو  بشكل حر في الطبيعة يوجد لتُ و خفيف لونو أبيض مائل إلى الفضي إذا قطع حديثا وىو نشط كيميائيا لا

 k°388العالية كثافتو أقل من كثافة الداء،لػفظ في النفط الأبيض لكونو يشتعل عند تعرضو للهواء بدرجات حرارة أقل من
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  يبتُ خواص الصوديوـ (:5.1) الجدول

 

 

 

 

 :وجوده في الطبيعة .16.1

 مم لغعلو في الدرتبة الرابعة بتُ الفلزات القلوية من ىا من [4] %2.4 انتشارا واسعا في القشرة الأرضية ويشكل رنتشي        

. حيث الوفرة وغالبا ما يوجد على كلوريد الصوديوـ دائما في مياه البحر أو نتًات الصوديوـ

  :يستخدـ الصوديوـ :استخداماتو.17.1

 في عملية التعدين وتنقية الدعادف الدصهورة .

 برستُ بنية بعض السبائك وجعل سطوح الدعادف ملساء .

 في الدصابيح لإنتاج إضاءة بفاعلية عالية جدا يستعملبخار الصوديوـ  .

 يضاؼ إلى الوقود لدنع الفرقعة أثناء حدوث احتًاؽ في لزركات السيارات. 

 Na الرمز الكيميائي
 11العدد الذري 

 22.9898وزن الذري ال
م °97.8 الانصهاردرجة حرارة 

م °883درجة غليانو 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

الثاني الفصل  
نظرية الكثافة التابعية و شيفرة 
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:ةــــــــــدمـــقــم .1. 2  

تعد المحاكاة في العصر الحالي طريقة  لا لؽكن الاستغناء عنها في لراؿ الدراسات الفيزيائية وىي عبارة عن لظوذج لنظاـ أو        

مشكلة موجودة في الواقع بحيث يبرمج ىذا الواقع داخل الحاسب الآلي على شكل معادلات بسثل بدقة العلاقات الدتبادلة بتُ 

مكوناتها الدختلفة وبتالي يصبح الحاسب لستبرا لو القدرة الفائقة على التنوع في لراؿ التعليم الدبتٌ على التجريب و تبتٌ لستلف 

في دراستنا ىذه نستخدـ برنامج . البرامج المحاكاة على لرموعة من نظريات وطرؽ الحساب بهدؼ تسهيل دراسة أي نظاـ 

(wien2k)  الدبتٍ على نظرية الكثافة الوظيفيةDFT[6 ]. وفي ىذا الفصل سنتناوؿ شرحها
 

 

 :ر لمجسم الصمب جمعادلة شرودن.2.2

لدعرفة الخصائص الالكتًونية لنظاـ بلوري يتطلب ذالك برديد الطاقة الداخلية لو،لذذا لغب علينا حل معادلة شرودلصر ىذه       

 تكتب من 1925 عاـ schrodinger الإلكتًونية لنظاـ متعدد الانوية والالكتًونات وضعها العالم الأختَة التي تصف البنية

 [7] :الشكل

𝐻𝜓(𝑟 1,𝑟 2……..𝑟 𝑁 )  =  𝐸𝜓(𝑟 1,𝑟 2……..𝑟 𝑁)                         (1.2)  

: أين 

- 𝜓:   تابع الدوجة وفقا لإحداثيات الانوية والالكتًونات يضم جميع معلومات النظاـ 

- 𝐸:  ف من والطاقة الكلية للنظاـ للحالات الدستقرة الدكNنواة وn إلكتًوف  

- 𝐻:  الدؤثر الذاملتوني يعبر عنو بدجموع خمس حدود لطاقة النظاـ الدؤلف من الطاقة الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل فيما

: عند غياب حقل خارجي يكتب على النحو التالي بينها 

𝐻total = Te + Tn + Vn−e + Ve−e + Vn−n                                              2.2   
: أو بالتفاصيل 

𝐻 = − 
ℏ2

2m
n
i ∇i

2 −  
ℏ2

2m
N
α ∇α

2 −  
Z.e2

 ri−Rα  
i.α  +

1

2
 

e2

 ri−rj  
i.j≠i +

1

2
 

Zα Zβ

 Rα−Rβ  
   α .β≠i         3.2   

 

 



 WIEN2K              نظرية الكثافة التابعية وشيفرة              الفصل الثاني                          

~ 13 ~ 

: أين 

Te = − 
ℏ2

2m

n
i ∇i

 .الطاقة الحركية للالكتًونات   :  2

− 
ℏ2

2M
N
α ∇α

2  Tn . الطاقة الحركية للانوية :=

 Vn−e =  − 
Z.e2

 ri−Rα  
i.α :  الطاقة الكامنة لتفاعل إلكتًوف نواة .

 Ve−e =  
1

2
 

e2

 ri−rj  
i.j≠i :  الطاقة الكامنة للتفاعل بتُ الالكتًونات .

Vn−n =  
1

2
 

ZαZβ

 Rα−Rβ  
   α .β≠i:  الطاقة الكامنة للتفاعل بتُ الانوية .

 . خاصة بالأنوية β و  α  خاصة بالإلكتًونات والدعاملاتj   أوiالدعاملات 

mو M   كتل الانوية والالكتًونات على التًتيب وZ العدد ألشحتٍ للأنوية  .

.مؤثر لابلاس:  ∇𝑖
2=

∂2

∂x2
+

∂2

∂y2
+

∂2

∂z2
 

                   .β و α الدسافة بتُ النواتتُ  :   Rα − Rβ   

α والنواة i :   الدسافة بتُ الإلكتًوف ri − Rα    

 ri − rj  :  ُالدسافة بتُ الإلكتًونتi و j .

.2يصبح لدينا    1𝑐𝑚3  في Z=14 عندما  مثلا  متغتNَ(Z+1)3 ذرة بروي N ؿرمعادلة شرودنج           1024 

 لتبسيط ىذه الدعادلة نذكر ت  تقريبا أي أف معادلة شرودلصر بهذه الكيفية مستحيلة الحل ، لذالك وضعت عدة تقريبا[8]لرهوؿ]

منها  

 :(الكاظم)التقريب الاديابتيكي .3.2
 بعتُ الاعتبار الاختلاؼ بتُ كتلة الالكتًونات  والذي يأخذالانويةعلى يعتمد ىذا التقريب على فصل حركة الالكتًونات         

وكتل الانوية حيث أف كتلة الإلكتًوف أقل بكثتَ من كتلة النواة في حتُ أف سرعة الالكتًونات أكبر من سرعة النواة معناه إلعاؿ 

Vn−nتعتبر ساكنة أماـ الالكتًونات ويؤخذ حد تفاعل الأنوية فيما بينها ثابت  " الطاقة الحركية للنواة بحيث = cte    و   

Tn−n = 0  [9] ، [10] 
: ويأخذ الذاملتونياف الشكل التالي 
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𝐻 = − 
ℏ2

2m

n
i ∇i

2 −  
Z.e2

 ri−Rα  
i.α  +

1

2
 

e2

 ri−rj  
i.j≠i + Eαα                      (4.2)   

 .فوؾ- ىذه الدعادلة لا لؽكن حلها بالطرؽ الرياضية الدعروفة لذالك نستخدـ تقريب أخر يدعى تقريب ىارتري

 :فوك– تقريب هارتري .4.2
بح منفردا في الحقل سيعتمد تقريب ىارتري فوؾ على مبدأ الالكتًونات الدستقل ، وذالك من خلاؿ أف كل إلكتًوف ي        

 فقط [11] ..الدتوسط الدتولد عن الأنوية وباقي الالكتًونات، الاخرى أي أننا سوؼ نقتصر في دراستنا على الإلكتًوف واحد

. ويستخدـ ىذا التقريب على نطاؽ واسع في الكيمياء الكم لدراسة الذرة  والجزيئات إلا أنو أقل دقة في الفيزياء الجسم الصلب 

 جسيم معرفة تابع الدوجة متعدد الالكتًونات   Nحيث يتطلب برديد الخصائص الالكتًونية لنظاـ مكوف من 

𝜓  r1. r2 … rN التي تعرؼ تابع الدوجة الكلية للنظاـ   : 

ψ 𝑟1. r2 …… . rN = ψ r1 .ψ r2 …… .ψ rN                            (5.2) 
 

 :نظرية الكثافة التابعية 5.2
 حيث وضح أف نظرية الكثافة التابعية 1964عرفت نظرية الكثافة التابعية عن طريق العالدتُ ىوىا نبورغ و كوىاف سنة         

نظاـ الدكوف من عدد لزدود من الالكتًونات في حالة تفاعل كولومي مع أنويو ؿتعطى بهدؼ إلغاد خصائص الحالة الأساسية ؿ

 وتعتمد على نظريتتُ أساسيتتُ وجدتا من طرؼ العلمتُ ىوىا نبورغ الإلكتًونيةنقطية وىذا بدساعدة معلوـ وحيد وىو الكثافة 

 [13] ، [12]وكوىاف 

 : النظرية الأولى -
ىو دالية وحيد  (كموف الانوية )كوىن، الطاقة الكلية للنظاـ الالكتًونات الدتفاعلة في الكموف الخارجي– أخذ ىوىاف نبرغ 

  : أي𝜌 (r)الكثافة الالكتًونات 

𝐸 = 𝐸 𝜌 𝑟                                                                  (6.2)        
 :النظرية الثانية  -

قاـ ىوىاف نبورغ وكوىاف ببرىاف أي الكثافة التي تعطي الحد الأدنى ىي الكثافة الحالة الأساسية لجسيمات بالضبط، وكل 

 :خصائص الحالة الأساسية ىي الدالية للالكتًونات كتالي

  𝐸 𝜌0 = 𝑚𝑖𝑛𝐸 𝜌 𝑟                                                     (7.2)                        
 𝜌0   كثافة الحالة الأساسية
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  .ρ0 و  𝐸0ىوىانبرغ و كوىاف لا تعطي إمكانية لإلغاد الطاقة مع ذلك فاف نظريات  

    : kohan -chamشام –معادلة كوىان .6.2
شاـ كثافة الالكتًونات كمجموع كثافة الجسيمات مع استخداـ مبدأ التغاير للحصوؿ على طاقة الحالة – اعتبر كوىاف 

 : كثافة الاحتماؿ لتواجد الشحنة بػػبحيث تعطىالأساسية،
𝜌(r) =Σψi∗(r)Ψi(r)                                                            (8.2)               

  والطاقة ىارتري فوؾ 𝐸𝑒 𝜌دالية الطاقة الكلية لإلكتًونات 

𝐸𝐻.𝐹 𝜌 تعطى من الشكل   :   

𝐸𝑒 = 𝑇 + 𝑉                            (9.2)             
- : T  الطاقة الحركية للجسيمات في حالة التفاعل  

-   V : إلكتًوف– كموف التفاعل للإلكتًوف 

𝐸𝐻.𝐹 = T0 +  VH + Vx                                          10.2   
T0 :  الطاقة الحركية للإلكتًونات الحرة

VH :  كموف ىرتري فوؾ

Vx : كموف تبادؿ الإلكتًونات والذي يعرؼ بػػػ  :  Vx=V-VH   

 (Vc)لدينا كموف الارتباط الإلكتًونات 

              Vc = T − T0                                           11.2            
:  إذف

𝐸𝐻.𝐾𝑇0+𝑉𝐻+(𝑉𝑥+𝑉𝑐)                                                                 (12.2)       

𝑉𝑥𝑐=𝑉𝑥+𝑉𝑐 ارتباط   -   ىو كموف تبادؿ

:  وبتالي دالة الطاقة الكلية ىي

(𝜌)=T0(ρ) +VH +Vxc +Vext(ρ)                                                               (13.2 )      

: شاـ تكتب من الشكل - معادلة كوىاف

  T + Vei r + VH r + Vxc r  φi r = εiφi r                                     14.2     
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 [11]شام –  كوىان لسطط خوارزمية حل معادلة:   1.2الشكل  
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  : التقريبات.7.2

شاـ فعند حساب الكثافة الالكتًونية فهيا بسثل بدقة كثافة –  ىامة جدا أساسها معادلات كوىاف DFTتعتبر نظرية       

الذي لػتوي )الارتباط – لأف كموف تبادؿ   غتَ قابلة لتطبيقDFTإلكتًوف في حالة تفاعل ومع ذالك تبقى nالنظاـ مكوف من 

الارتباط لكي – مازاؿ لرهولا ولذلك من الضروري إلغاد أحسسن تقريب لكموف التبادؿ  (أيضا على تصحيح للطاقة الحركية

 .  يوجد بالشكل العاـ نوعتُ من التقريب.نستطيع العمل 

 : LDAتقريب الكثافة الموضع .1.7.2
 ( ثابتρغاز الالكتًونات منتظم حيث يكوف )في النظاـ الدتجانس واللامتجانس  (LDA)يكوف تقريب الكثافة الدوضع        

      بإلعاؿ كل التأثتَات التي بذعل النظاـ الغتَ متجانس rو طاقة التبادؿ والارتباط متعلقة فقط بالكثافة الالكتًونية في النقطة . 

:   بالشكل𝑥𝑐يعبر عن الطاقة التبادؿ والارتباط للجزء  (نعتبر الكثافة ثابتة أو تتغتَ ببطء شديد  ) 

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴 =  𝜌 𝑟 𝜀𝑥𝑐  𝜌 𝑟  𝑑

3𝑟                                               (15.2)     

:   طاقة كلية وىي مقسمة لجزئتُ بحيث 𝜀𝑥𝑐 يعتبر LDA تقريب        

𝜀𝑥𝑐  𝜌 = 𝜀𝑥 𝜌 + 𝜀𝑐 𝜌                                                        (16.2 )   
𝜀𝑐مع          طاقة التبادؿ ، ىذا التقريب لا يستعمل إلا في حالة غاز اكتًوني منتظم ونعلم أنو في 𝑥 طاقة الارتباط و  

لذذا السبب يستعمل في الغالب تقريب التدريج  (في منطقة معينة )الأنظمة الحقيقية الكثافة الالكتًونية لا تكوف منتظمة لزليا 

 GGAالدعمم 

 :GGAالتقريب المعمم ا.2.7.2

و  ρ r  حيث يتم كتابة طاقة التبادؿ و الارتباط كدالة للكثافة الإلكتًونيةLDA بأدخل لتحستُ دقة النتيجة الدتحصل عليو 

 . لايؤخذ كخاصية منتظمة للغاز الإلكتًوني  ρ ρ∇ التدرج

 

:  تأخذ طاقة التبادؿ والتًابط الشكل التالي

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴 𝜌 =  𝜀𝑥𝑐  𝜌 𝑟  ∇𝜌 𝑟   𝑑

3𝑟                                                   17.2    
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 :LAPWطريقة الأمواج الدستوية الدتزايدة خطيا .8.2
 وبعدىا عرض 1937في عاـ SLATER))التي نشرىا سلتً  ((APWمن اجل برستُ طريقة الدوجة الدستوية الدتزايدة       

وىذه الطريقة ىي أساس برستُ طريقة  (LAPW)طريقة الدوجة الدستوية الدتزايدة خطيا  (ANDERSON)اندرسوف 

APW)  )

 ( خلية النحل)أو ما يسمى كموف  (M.T)لكتابة دالة الدوجة الالكتًونات أخذ سلتً شكل الالكتًونات الخاصة بالكموف       

 ( 2.2)  والذي يقسم فضاء المحيط بالذرات إلى منطقتتُ الشكل

 
 MT شكل كموف كرة ( 𝟐.𝟐) لشكل                   ا

تشمل كل من الانوية والالكتًونات شديدة الارتباط بها   (M.T)الدنطقة الأولى داخل كرة 
الدنطقة الثانية منطقة إقحامية بريط بالكرات وتشمل الالكتًونات ضعيفة الارتباط بها  

والتي تعطى بالعلاقة   (M.T) لؽثل نصف قطر الكرة Ra: حيث 

∅ 𝑅 =  

1

Ω
1
2

 CG ei G+K R                  R > RMTG

 Alm Ul R Ylmlm  R           R < RMT

   الدعادلة ( 18.2)                                        

 

:  حيث
  Ω :    حجم الخلية الدوحدة

Ylm الكروية   (التوافقية)الدالة الذرمونية  :   

  CG  :  معاملات النشر
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: وتكوف حلوؿ الدعادلة شرود لصر كالتالي 

 (M.T).حلوؿ شعاعيو داخل الكرة: 1

 .موجة مستوية في الدنطقة الاقحامية: 2

Ul R    ىي حلوؿ منتظمة لدعادلة شرودلصر للجزء ألشعاعي الذي يكتب :

 −
𝑑2

dR 2
+

l l+1 

R2
+ V R − El RUl R =    الدعادلة ( 19.2)                                 0

 الطاقة الخطية  EL،   الكموف الكرويV(r)حيث 

 الخاصة بالأمواج الدستوية CG    بدلالةAlm   تنشر الدعاملات  (M.T)على سطح الكرة ∅ ( r)ولضماف استمرارية الدالة 

: في الدنطقة  الاقحامية، بعد الحسابات الجبرية لضصل على

𝐴𝑙𝑚 =
4𝜋𝑖

Ω
1
2𝑈𝑙 𝑅𝑙 

 𝐶𝐺𝐽𝑙  𝐾 + 𝑔 𝑅𝑀𝑇 𝑌𝑙𝑚
∗  𝐾 + 𝐺                         (20.2 ) الدعادلة𝐺  

  :Lapwمبدأ طريقة  .9.2
 تكوف على شكل ترتيبات خطية للدالة الإشعاعية ، (M.T)الدالة الأساسية داخل الكرة LAPW في طرقة   

Ul R Ylm  (R)   وبستاز بالاشتقاؽ 𝑈 l 𝑅 𝑌l𝑚 𝑅   بنسبة للطاقة 

   ∅ 𝑅 =     

1

Ω
1
2

 CG ei G+K R                  R > RMTG

  Alm Ul R + 𝐵𝑙𝑚U l R  Ylmlm  R           R < RMT

       الدعادلة ( 21.2)    

 

:  بزضع للشروط التالية 𝑈 l 𝑅 𝑌l𝑚 𝑅، والدالة  (APW)تعرؼ مثل الدالة في الطريقة   Ulالدالة  

 −
𝑑2

dR 2
+

l l+1 

R2
+ V R − El RU l R = RUl R                        (22.2 ) الدعادلة   

 أي استمرارية ىذه الدواؿ مع الدوجة الدستوية في MT مضمونة الاستمرارية على سطح كرة Ul و U lفي الحالة اللانسبية الدواؿ 

 FP-LAPW  تصبح دالة أساسية للطريقةLAP𝑊𝑆إذف دالة الدوجة الدستوية الدتزايدة )  MTخارج كرة (الدنطقة البينية 

 LAPWs لذا نفس طبيعة الدالة  𝑈 l الدكافئة للدالة 𝑙𝑚أين الدعاملات    

لدا  APWs  تعتمد على الدالة APWsداخل الكرة للدالة . تكوف الدوجة الدستوية الوحيدة في الدنطقة الإقحامية         

. E قليلا عن عصابة الطاقة  El بزتلف
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:   بالشكل  ELلؽكن أف تنتشر في الدالة الدشتقة والطاقة Ul  معناه أف الدالة  APWالتًتيبات الخطية تنتج أحسن دالة شعاعية 

𝑈𝑙 𝐸;𝑅 = 𝑈l E;𝑅 +  𝐸 − 𝐸𝑙 U l 𝐸;𝑅 + 0  𝐸 − 𝐸𝑙 
   الدعادلة ( 23.2)                  2

𝐸  0حيث   − 𝐸𝑙 
  لؽثل الخطأ الرباعي للطاقة  2

 :WIEN2Kبرنامج  .10.2

الذي أخرجو معهد كيمياء الدواد بجامعة التقنيات WIEN  ـ لبرنامج 2000 ىو إصدار سنة WIEN2Kبرنامج 

بفينا وىو عبارة عن برنامج المحاكاة للبنية الإلكتًونية للأجساـ الصلبة الدتبلورة بالاعتماد على نظرية الكثافة الوظيفية، مكتوب بلغة 

لؽكن . INTEL في الحواسيب الشخصية والدعالجات UNIX يعمل على أنظمة تشغيل FORTRAN 90الفرتروف 

 (....عصابة الطاقة، سطح فرمي، كثافة الإلكتًونات)من خلالو دراسة العديد من الخصائص كالخصائص الإلكتًونية 

 :خوارزمية البرنامج  .10.2.1
مج الفرعية ولؽكن تقسيمها إلى لرموعتتُ اخوارزمية ىذا البرنامج ىي عبارة عن بذميع الخوارزميات لمجموعة من البر        

:  أساسيتتُ

  :وتشمل كل من: أنظمة الاستعدادات الأولية -

 .ىو برنامج لػسب الدسافة بتُ الذرات ابتداء من مسافة الجوار الأقرب إلى مسافة الجوار من الرتبة الرابعة : NNبرنامج 

ىو البرنامج الدسؤوؿ عن التأكد من صحة فضاء المجموعة من خلاؿ ثوابت الخلية، الزوايا ، نوع : SGROUPبرنامج 

 الشبكة، موقع الذرات 

 .لفضاء المجموعة  (التماثل)برنامج يقوـ بحساب عمليات التخاطر  ىو: SYMMERTYبرنامج 

ىو برنامج يقوـ بحساب كثافة الإلكتًونات للبنية ويقوـ بتحديد كيفية التعامل مع الددارات في :LSTARATبرنامج 

 .حساب البنية 

 ولؽكننا CASE. KLIST صغتَة جدا في منطقة بريلواف وملف Kىذا البرنامج يتولد عنو تقسيمات : KGENبرنامج 

 .  kgenمن إعادة تنفيذ برنامج 

 بواسطة جمع الكثافات sfcىذا البرنامج يتولد عن الكثافة الالكتًونية الأولية قصد إدخالذا في حسابات  :Dstratبرنامج 

  .lstartالنابذة عن 
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 : وتشمل: Scfأنظمة حسابات -

باستخداـ الكثافة الإلكتًونية  (طاقة الارتباط التبادؿ+ طاقة ىارتري ) ىو برنامج لػسب الطاقة الكلية  :Lapwبرنامج  

  case vns وملف خاص بالجزء غتَ الكروي case vspملف خاص بالجزء الكروي  الأولية وينتج عن ىذا البرنامج ملفتُ 

يقوـ بحساب مصفوفة التدخل ومصفوفة ىاملتوف بواسطة تقطتَ مصفوفة ىاملتوف أي البحث عن القيم  : Lapw 1برنامج 

 case vecterالذاتية والدتجهات الذاتية الدتواجدة في ملف 

 ىذا البرنامج يقوـ بحساب توزيع الكثافة الإلكتًونية لإلكتًونات التكافؤ ويستخدـ ملفات : Lapw 2برنامج 

case.energyو  vector . وكل شعاع  (فيها إلكتًوف )لحساب طاقة فرمي وتوزيع الكثافة الإلكتًونية لكل حالة مشغولة

 .kموجي 

 يقوـ ىذا لبرنامج بجمع جميع كثافات الإلكتًونات من أجل إنتاج الكثافة الإجمالية ولؽزج كثافة الدداخلات من :Mixerبرنامج 

 .scfأجل استقرار حلقة 

وينم حساب القيم  (case.vsp)يقوـ ىذا البرنامج بحساب الحالات الداخلية بالنسبة للجزء الكروي: LOCREبرنامج

 . مع الكثافات الإلكتًونيةcase.chmorالذاتية وتوضع في الدلف 
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 WIEN2K بنية برنامج. 3.2الشكل 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

الثالث الفصل  
 النتائــــــــــــج والمناقشـــــــــــــــــة 
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 الدقدمة. 1. 3

 بدلالة الضغط الذتَوستاتيكي وتغتَات طاقة التشكل NaH_225 قمنا في ىذا الفصل بدراسة تغتَات حجم خلية 
 من أجل NaH_225 وىذا من أجل معرفة تأثتَ الضغط  على استقرار ىيدريد NaH_225بدلالة الضغط وحجم الخلية 

 WIEN2Kشرح وتبتُ أىم الخطوات نبدأأ الحساب والتنفيذ في شكل الحلقة متماسكة  بشكل دقيق باستعماؿ برنامج  
  .GGA    باستعماؿ التدرج الدعممDFTوطريقة نظرية 

 NaH_225معيار التقارب لذدريد الصوديوم . 2. 3

 والعامل 𝑘point          في ىذه الدرحلة نقوـ بدراسة التقارب  للحجم من أجل برستُ النتائج ويتم ذلك بإختيار عدد النقاط 
𝑅𝑚𝑡min ∗ Kmax التي تثبت عندىا الطاقة كخطوة أولى نقوـ بتهئية العامل 𝑅𝑚𝑡min ∗ Kmax ومن أجل إلغاد قيمة 

 3000والتي أخذىا  (في منطقة بريلواف الأولى) في الفضاء العكسي kىذا العامل التي تكوف عندىا الطاقة ثابتة نثبت قيمة نقاط 
𝑅𝑚𝑡minونغتَ كل مرة قيمة  ∗ Kmax وفي كل مرة نغتَ فيها الأختَة 0.5 بخطوة 9 إلى 5 بحيث  يكوف لراؿ تغتَىا من 

𝑅𝑚𝑡min بحيث نعيد نفس الدراحل التي مررنا بها في تهئية k كما نقوـ بتهئية عدد النقاط SCFلضسب حلقة  ∗ Kmax 
𝑅𝑚𝑡min فما فوؽ مع تثبيت 500 من 𝐾pointلكن ىذه الدرحلة نعمل على تغتَ قيمة  ∗ Kmax الدتحصل عليها سابقا 

 . إلى أف تثبث الطاقة9

 NaH_225وسائط معيار التقارب لذدريد الصديوم  :3.1 جدول

 k Rmtنقاط 
3000 7 

 

   NaH_225بنية ىدريد الصديوم .3.3

 

 

 

 

 

 NaH_225 ىدريد الصديوـ بنية :3.2شكل  
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الدميزات الفيزيائية والكيميائية تعيين الخاصية 
  𝑁𝑎𝐻الصيغة الكيميائية 

  24𝑔/𝑚𝑜𝑙الكتلة الدولية 
𝑎ثابت الشبكة  = 4.897𝐴°  

  1.39𝑔/𝑐𝑚3الكثافة 
  يتفاعل مع الداءالذوبانية في الداء 

 

 NaH_225 وNa_229تفاصيل الحساب لـــــ  إعداد ملفات البنية و. 3.4

 وندخل الدعطيات ملف STRUCT GENونقوـ بإنشاء ملف وحفظو ثم نفتح النافذة Wien2kنفتح برنامج         
 :وؿ التالية الدوضحة في الجدcase. structالبنية 

 

الشبكة  ثابت الزمرةفضاء الشبكة الدركب 
 Åالددخل بـــــ 

مواضع 
فيكوف 

إحداثيات 
Na 

Rmt  (Bohr) 
 

Na_229  1 4.225 229مكعبa (0, 0, 0) 2 
 

 

  الشبكة ثابت الزمرةفضاء الشبكة الدركب 
 (Å) الددخل بـــــ

مواضع العنصر 
فيكوف 

 Rmt (Bohr)إحداثيات 

NaH_225  4.897 225مكعب 
Na 4a (0, 0, 0) 1.8 

H 4b (0.5, 0.5, 0.5) 1.2 
 

  initialize circulation ثم نقوـ بتهيئة الحساب من خلاؿ التعليمةSave Structureبعدىا لطتار التعليمة        
: ونتبع الخطوات التالية

:  مع ملاحظات التالية DESTART إلى غاية البرنامج Xnn بداية من البرنامج wien2kتهيئة حساب 

 NaH_225خصاص ىدريد الصديوم  :3.3   جدول

 

 Na_229مدخلات ملف البنية لــــــ  1.4. 3جدول

 NaH_225مدخلات ملف البنية لــــــ  :2.4. 3جدول
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 . NO لطتار X SYMMETRYعند الخطوة 

  GGAلطتار طريقة  (RY 6-) لطتار قيمة الطاقة تساوي X LASTARTعند الخطوة 

𝐾 لطتار عدد النقاط X KGENعند الخطوة  =  وبعد الإنتهاء من جميع الخطوات نضغط على التعليمو 3000
Contenue With SCF ولطتار التعليمة Start scf cycle وبالضغط عليها لدواصلة الحساب ونتبع الخطوات  

 MIXER إلىLAPW0من

 Na_229الطاقة الكلية  لـــ . 3.5

  وبإعتمػػػػػػاد الوسائػػػػػػػػػػػػػػػػػػػط SCF بإجػػػػػػػػػػػػػػػػػراء حسػػػػػػػاب حلقػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػة  Na_229   تم حسػػػػػػػػاب الطاقػػػػػػػػػة الكليػػػػػػػػػػة للصديوـ  
 :الآتيػػػة

  ثابت الشبكةÅa= 4.225  [14] 

  وسيط معيار التقارب نقاطk 3000 يساوي الى 

 وسيط معيار التقارب𝑅𝑚𝑡min ∗ Kmax  9 يساوي الى  

 Ry 324.86972821- تساوي الى Na_229وجدت قيمػػػػػػة الطاقػػػػػػػػػة الكليػػػػػػػػػػة للصوديوـ 

  بدلالة الحجمNaH_225الطاقة الكلية  لـــ . 3.6

 NaH_225 الخواص البنيوية لـــ .3.1.6
لإلغاد قيمة الحجم  (إلغاد حالة التوازف) من أجل الوصوؿ إلى حالة الاستقرار NaH_225برديد الخصائص البنيوية ؿ         

الأمثل عند أقل طاقة التي لؽكننا من خلالذا برديد قيمة ثابت الشبكة البلورية، معامل الإنضغاطية، الدشتق الأوؿ لدعامل 
 و (1.6.3) لضصل على منحتٌ الشكل SCF بعد إبساـ الحلقة X Optizimeخلاؿ التعليمة اطية،من +الإنضغ

إسقاطو على معادلة مرناقا   و  2.6.3 

 E V = E0 +
B

B" B"+1 
 V  

V

V0
 − V0 +

B

B"
 V − V0  

 E0وV0  (الاستقرار ) الطاقة والحجم عند حالة التوازف . 

 B  معامل الإنضغاطية وىو كمية الضغط التي يلزـ تطبيقها على جسم للحصوؿ على تغتَ معلوـ في حجمو  .

 B" مشتق الأوؿ لدعامل الإنضغاطية . 
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تناقصا تدرلغيا  (بالقيمة السالبة)من خلاؿ الدنحتٍ الدتحصل عليو بإستعماؿ معادلة مرناقا نلاحظ اف قيمة الطاقة الكلية تتناقص 
 والتي بسثل حالة التوازف وأقل طاقة لشكن ياخذىا 7 لتصل في النهاية الى نقطة 6 الى النقطة 1وفق تزياد الحجم من النقطة 

 . وبعد ىذه الحالة نلاحظ تزياد تدرلغي للطاقة الكلية وفق تزياد الحجمNaH_225الذيديريد 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  في حالة التوازن NaH_225 ثابت الشبكة، معامل الإنضغاطية والدشتقة الأولى لدعامل الإنضغاطية لــ :2.6.3 جدول

 

  بدلالة الحجمNaH_225 الطاقة الكلية لػػػػ :1.6.3شكل 
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  بدلالة الضغط الذيدروستاسيكيNaH_225الطاقة الكلية  لـــ . 3.7

 :الدوضحتُ أدناه نلاحظ مايلي (7-3)والجدوؿ  (71--3)  من خلاؿ الدنحتٌ 

  2.020أف حالة التوزاف توافق الضغط GPa 

  (بالقيمة السالبة)في حالة الضغوط الدوجبة الضغط يتناقص طردياً مع تناقص  الطاقة الكلية. 

 الضغط يتناسب عكسياً مع الطاقة الكلية فكلما يتناقص الضغط تزايد الطاقة : في حالة الضغوط السالبة

 .(بالقيمة السالبة)الكلية 

 

 GPaالضغط بـــــ  Ryالطاقة الكلية بــــ   النقطة

1 -326.063670 4.504 
2 -326.064683 3.618 
3 -326.065654 2.792 
4 -326.066280 2.021 
5 -326.066680 1.299 
6 -326.066941 0.624 

 2.020 326.067030-  حالة الإتزان7
8 -326.067010 -0.010 
9 -326.066934 -.0.888 

10 -326.065790 -2.186 
 

 

 

 

 

 

 الضغط الذيدروستاسيكي بدلالة NaH_225 الطاقة الكلية لــــ :3.7 جدول
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 بدلالة الضغط الذيدروستاسيكي NaH_225حجم الخلية الأساسية .3.8

 :الدوضحتُ أدناه نلاحظ مايلي (1-8-3)و الشكل  (8-3)من خلاؿ الجدوؿ 

  اف حجم الخلية الأساسية لذدريدNaH_225الدوافق لػػػ Bohr 3  191.2909 في حالة التوازف يوافق الضغط 
2.020 GPa 

  بالنسبة للضغوط الدوجبة حجم الخلية الأساسية لذدريدNaH_225 يزداد تدرلغيا من اليمتُ الى اليسار وفق الشكل 
أين يكوف إبذاه الضغط خارج من الخلية ويتناقص لزاولا الوصوؿ الى حجم الخلية في حالة التوازف الدوافقة للضغط )

2.020 GPa .) 
  بالنسبة للضغوط السالبة حجم الخلية الأساسية لذدريدNaH_225 يتناقص تدرلغيا من اليسار الى اليمتُ وفق 

 .(أين يكوف إبذاه الضغط داخل الى الخلية  )الجدوؿ 

 

 

 

 

 

 الضغط الذيدروستاسيكي بدلالػػػػة NaH_225 تغيػػػػػػػػػػػر الطاقػػػػػػػػػة الكليػػػػػػػػػة لػػػػ :3.1.7شكل 
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 GPaالضغط بـــــ  3(Bohr)حجم الخلية الأساسية بــــــ   النقطة

1 167.6805 4.504 
2 171.6259 3.618 
3 175.5713 2.792 
4 179.5168 2.021 
5 183.4622 1.299 
6 187.4076 0.624 

 2.020 191.2909  حالة الإتزان7
8 .1166215 -2.186 

9 .8752196 -.0.888 

10 .2022193 -0.010 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  بدلالة الضغط الذيدروستاسيكيNaH_225 حجم الخلية الأساسية لــــ :3.8 جدول

 الضغط الذيدروستاسيكي بدلالػػػػة NaH_225 تغيػػػػػػػػػػػر حجم الخلية الأساسية لػػػػ :1.8.3شكل 
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 حساب طاقة التشكل للضغط الذيدروستاسيكي .3.9
 : برسب باستخداـ التفاعل الكيميائيNaH_225دريد الصوديوـطاقة التشكل لو

2𝑁𝑎_229 + 𝐻2 → 2𝑁𝑎𝐻_225                                                                   (1) 

∆𝐸𝑓 𝑁𝑎𝐻_225 = 2𝐸𝑁𝑎𝐻 _225 − 2𝐸𝑁𝑎 __229 − 𝐸𝐻2
                                    (2) 

 من جزيئات mol1 بالنسبة ؿ NaH_225معامل ىذه الدعادلة الكيميائية تستخدـ لحساب طاقة التشكيل لذدريد           
𝐻2  من أجل الحصوؿ على طاقة التشكل لذدريد NaH_225التي حصلنا عليها بالصيغة التالية : 

                      ∆𝐸𝑓 𝑁𝑎𝐻_225 = 2𝐸𝑁𝑎𝐻 _225 − 2𝐸𝑁𝑎_229 − 𝐸𝐻2
  

 :[  15] الى   حيث الطاقة الإجمالية للهيدروجتُ تساوي

                                                    𝐸𝑡𝑜𝑡  𝐻2 = −2.32 𝑅𝑦  

 :الدوضحتُ في الأسفل نلاحظ ما يلي (9-1-3)والدنحتٌ  (9-3)من خلاؿ الجدوؿ 

  2.020طاقة التشكل الدوافقة للضغط الإتزاف GPa 97.94− تساوي الى 𝑅𝑦 
  أين يكوف الضغط بالنسبة للضغوط الدوجبة تزداد طاقة التشكل بالقيمة الدطلقة لتصل الى طاقة التشكل الدوافقة لحالة التوازف

 .GPa 2.020الإتزاف مساويا الى 
 بالنسبة للضغوط السالبة تتناقص طاقة التشكل بالقيمة الدطلقة مع تناقص الضغط. 

 

 GPaالضغط بـــــ  kJ/mole H2طاقة التشكل بــــ   النقطة

1 -89.11 4.504 
2 -91.77 3.618 
3 -94.32 2.792 
4 -95.97 2.021 
5 -97.02 1.299 
6 -97.70 0.624 

 2.020 97.94-  حالة الإتزان7
8 -97.88 -0.010 
9 -97.68 -.0.888 

10 -94.68 -2.186 

  بدلالة الضغط الذيدروستاسيكيNaH_225 طاقة التشكل لــــ :3.9 جدول
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 NaH_225فعل الضغط الذيدروستاسيكي على إستقرار . 3.10

 لو علاقة مباشرة و طاقة التشكل فكلما زادت طاقة التشكل بالقيمة الدطلقة زاد NaH_225إستقرار ىيدريد 
إذا ومن خلاؿ . طاقة التشكل بالقيمة الدطلقة نقص إستقراره وكلما نقصت NaH_225إستقرار ىيدريد 

 :منحتٌ طاقة التشكل نستتج ما يلي

   الذيدريػػػػػػػػدNaH_225 يكػػػػػػػػػوف أكثػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػر إستقػػػػػرار في حالة التوازف الدوافقة للضغط الذيدروستاتيكي 
2.020 GPa. 

   الذيدريػػػػػػػػػػػدNaH_225  يكػػػػػوف أقل إستقػػػػػػػػرار بالنسبة للضغوط الددروسة في الضغط الذيدروستاتيكي
4.504 GPa. 

   بصفة عامة إستقرار ىيدريػػػػػػػػػػػدNaH_225  لو علاقة مباشرة بالضغط الذيدروستاتيكي الدطبق على الخلية
 .الددروسة

 

 الضغط الذيدروستاسيكي بدلالػػػػة NaH_225 تغيػػػػػػػػػػػر طاقة التشكل لػػػػ :3.1.9شكل 
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 NaH_225فعل الضغط على تخزين الذيدروجين في . 3.11

 للحصوؿ على الذيدريد  Na_229بززينػػػػػػػػػػػػػػػو في الدركػػػػػػػب) NaH_225بززيػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػػن الذيدروجيػػػػػػػػػػػن في ىيدريػػػػػػػػد 
NaH_225)في حالة زيادة الأستقرار تصبح قابلية بززين وإستًجاع .  لو علاقة مباشرة و إستقرار ىذا الذيدريد

في . (إبذاىو خارج من الخلية)الذيدروجتُ فيو صعبة جدا لشا يستدعي تطبيق درجة حرارة عالية أو ضغط عالي 
حالة نقصاف الإستقرار تصبح قابلية بززين وإستًجاع الذيدروجتُ فيو سهلة لشا يستدعي تطبيق درجة حرارة 

 : نستتج ما يليNaH_225إذا ومن خلاؿ مناقشتا لإستقرار . منخفضة أو ضغط منخفض

   بززيتُ الذيدروجتُ في الذيدريػػػػػػػػدNaH_225 يكػػػػػػػػػوف جد صعب في حالة التوازف الدوافقة للضغط 
 .GPa 2.020الذيدروستاتيكي 

   بززيتُ الذيدروجتُ في الذيدريػػػػػػػػدNaH_225 يكػػػػػػػػػوف أقل صعوبة في حالة الضغط الذيدروستاتيكي 
4.504 GPaمقارنتا مع الضغوط الددروسة . 

   بصفة عامة بززيتُ الذيدروجتُ في الذيدريػػػػػػػػدNaH_225  لو علاقة مباشرة بالضغط الذيدروستاتيكي الدطبق
 .على الخلية الددروسة

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

الخاتمــــــــــــة     



مة ــــــالخات  

 

 

      الخــاتمــــة

 وذلك بهدؼ بززين NaH_225قمنا في ىذا العمل بدراسة تأثتَ الضغط الذيدرو ستاتيكي على ىدريد الصوديوـ        
 في إطار نظرية الكثافة التابعية WIEN2Kالذيدروجتُ معتمدين على طريقة الأمواج الدستوية الدتزايدة خطيا الددلرة في برنامج 

DFT بإستعماؿ تقريب التدرج الدعمم GGA ودونا النقاط التالية  : 

  لحجم الخلية الأساسية تأثتَ على الطاقة الكلية للهدريد حيث تتناقص بالقيمة السالبة مع تزايد الحجم الى أف تصل
 الى حالة الاتزاف لتتزايد بعد ذلك مع تزايد الحجم 

 حجم الخلية الأساسية يتناقص في حالة الضغط لضو الداخل و يتزايد في حالة الضغط لضو الخارج 

 تتزايد طاقة التشكل بتزايد الضغط و تتناقص بتناقصو 

 الضغط الذيدروستاتيكي لو علاقة مباشرة باستقرار الذدريد 
  اف للضغط تأثتَ على بززين الذيدروجتُ فاذا كاف الضغط الدطبق يزيد من استقرار الذدريد فهذا يصعب عملية

 التخزين و العكس صحيح فكلما كاف الضغط الدطبق يقلل من استقرار الذدريد فهذا يسهل عملية بززين الذيدروجتُ
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    الممخـــــــــــــص 



 

 

 

Sodium hydride NaH_225 is distinguished with characteristics and functionalities 
which give it a great importante in the field of storage of hydrogen or energy in 
general. Using the theory of functional density DFT contained in the WIEN2k 
program and on the basis of the generalized gradient approximation GGA and a 
basis of linear augmented planewaves LAPW, we studied the effect of hydrostatic 
pressure on total energy and unit cell size of sodium hydride NaH_225 ; in 
addition, we dealt with the energy of  formation of this compound. 
Keywords : 
sodium hydride NaH_225, density functional theory DFT, WIEN2k program, 
generalized gradient approximation GGA, hydrogen storage 
 

L’ hydrure de sodium NaH_225 est doté de caractéristiques et de fonctionnalités 
qui lui confèrent une grande importance dans le domaine du stockage de 
l'hydrogène ou de l'énergie en général. En utilisant la théorie de la densité 
fonctionnelle DFT incorporée dans le programme WIEN2k et en se basant sur 
l'approximation du gradient généralisé GGA et la base des ondes planes augmentées 
LAPW, nous avons étudié l’effet de la pression hydrostatique sur l'énergie totale et 
sur la taille de la cellule unité de l’hydrure de sodium NaH_225 ; nous avons 
également traité de l’énergie de formation de ce composé. 
Mots-clés: 
hydrure de sodium  NaH_225, théorie de la fonctionnelle de densité DFT, 
programme WIEN2k, approximation du  gradient généralisé GGA, stockage de 
l’hydrogène 
 

 بخصائص ومميزات تجعل منو ذو أهمية كبيرة في لرال تخزين الذيدروجين NaH_225يتميز ىدريد الصوديوم 
 واعتمادا WIEN2K الددلرة في برنامج DFT التابعية باستخدام نظرية الكثافة .أو الطاقة بصفة عامة

 قمنا بدراسة LAPW خطيا  الدتزايدة الأمواج الدستويةو باستعمال GGAعلى تقريب التدرج الدعمم 
كما ،  NaH_225تأثير الضغط الذدروستاتيكي على كل من الطاقة الكلية وحجم الخلية لذدريد الصوديوم 

  . ىذا الدركبتطرقنا إلى حساب طاقة التشكل
 :الكلمات الدفتاحية 
 تقريب التدرج ، WIEN2K برنامج ، DFT نظرية الكثافة التابعية ، NaH_225 ىدريد الصوديوم 

  ، تخزين الذيدروجينGGAالدعمم 


