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راتـــــــــكـــــــــــــــــــــــــــــــالتش     

 

:هذا العمل المتواضع بجامعة اتمام بداية اشكر االله عز وجل على توفيقه لنا في  

ورقلة–قاصدي مرباح      

و الاعتزاز والتقدير لكل افرادكما أتوجه بخالص مشاعر الفخر   

اخص بالذكر الوالديين الكريميينو عائلتي   

محمدي لزهر على تقييمه لهذا  : ستاذ المشرف الأكبير الى لص شكري اخصا
 البحث

بوكراع عمر : ستاذالأجنة لال رئيسلبشكري  هسى بان أتوجنكما لا أ  

جنةلرئاسة الل لهبو قعلى   

لي  هتدمقو على كل ما القيمة شتها قعلى منا زهية طعيا:ةستاذة الممتحنالأواشكر 
.وتوجيه حنصيمة و قمن معلومات   

ننااكما لا يفوتنا ان نعبر عن بالغ الشكر وعرف  

رافقنا في مسيرتنا الدراسية واشكر أستاذلكل   

2015/2016لدفعة ماستر فيزياء اشعاعية 2زملائي طلبة   

  سهيـــــــــــــــــــــلة    واسأل االله التوفيق لكل ما يحبه ويرضاه
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:بعدالله علينا أما الو لا فضل يه ولم نكن لنصل إل لهذا الذي وفقنا الله الحمد  

أبي و أمي تعليمي على وتعبا سهرا اللّذان الى المتواضع العمل ذاھ ديھأ    

لي االله حفظهما العزيزين  

     فضل لهم أحصي ولا الدنيا في سندي أسرتي، أفراد إلى

   بعيد من أو قريب من أقاربي كل إلى

     إلى كل الأصدقاء و الأحباب من دون استثناء

       إلى أساتذتي الكرام و كل رفقاء الدراسة

       ذا نفعا يستفيد منه جميعھأرجوا من االله تعالى أن يجعل عملي وفي الأخير 

ج على المقبلين المتربصين الطلبة التخرّ  
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  :المـــــــــــــــــــــــقدمـــــــــــــة 

ـالات، فيزياء المواد دورا مهمـا في التطبيقـات التكنولوجيـة تلعب  :نـذكر منهـا بحيـث طـور هـذا الـدور في كثـير مـن ا

  .البيوفيزياء ،البينية علم السطوح، التحريك الكيميائي، التطبيقات الطبية

يدوسـون  أرفـوعلى يد العـالم يوهـان  هفااكتش تم التكنولوجية والتقنية مركب الليثيوم الذي الأهميةمن بين المواد ذات 

موعـة 3وعدده الذري  Liم ذات الصيغة الكيميائية 1817في عام  الأولى، وفي الجدول الدوري يقع الليثيوم في ا

  .لتخزين الهيدروجين كأساساخف العناصر المعدنية يمكن اعتماده  وباعتباره معدن الليثيوم .مع المعادن القلوية

الهيـدروجين مشـكل مـن  نيعـد تخـزي، العلمية وراء اكتشاف طرق جديدة لتخـزين الهيـدروجينلذلك تسعى البحوث 

وان تم تخزينـه علـى شـكل ، علماء لان صعوبة تخـزين علـى شـكل غـاز تواجهنـا مشـكلة الحجـمالمشاكل التي تواجه ال

الضـــغط طريقــة بعــدة طـــرق منهــا  هفيــتم حفظــ، في ســبيكة معدنيـــة الأمثــلوالحجــم لـــذلك فطريقــة  الأخطــارســائل 

علــى تحريــر الهيــدروجين بتــوفر عوامــل محــددة  لهــا القــدرةبواســطة المركبــات الكيميائيــة الــتي  أوالتبريــد الشــديد ، المرتفــع

 . بفعل الحرارة أومثلا هيدريد يطلق غاز الهيدروجين عند تلامسه مع الماء 

ــة في الهــدروجين تخــزين لأن ــة الحال ــة و الغازي ــتم الســائلة الحال  وتطــرح قليلــة كميــة وتخــزن الحجــم كبــيرة خزانــات في ي

 منهــا مختلفـة بطــرق ذلـك ويــتم الصـلبة المــواد في لتخزينـه جديـدة طريقــة لابتكـار العلمــاء التجـأ منــهو ، الخطـر مشـكل

 ويحـوي الـوزن خفيـف مركـب يوجـد هأنـ علـى الأمثل الآن الطريقة حد إلى الطريقة هذه وتعتبر الامتصاص و الإمتزاز

 خصائصـها لدراسـة فـإن لـذلك ،المعـادن هـي هدريـدات المركبـات هـذه أهـمو  ،دروجينياله وزن من% 6 الأقل على

 الهـدروجين تخـزين يمكنـه إيجـاد معـدن علـى الحاليـة الأبحـاث وتجـري لهـا الصـحيح الاستخدام لمعرفة ،أيضا كبيرة أهمية

 لتخـزين الفلزيـة أسـتخدم العناصـر أخـف الليثيـوم باعتبـارو  ،عكوسـة بطريقـة ويحـرره وزنـه مـن الأقـل على% 6 بنسبة

 حــرارة درجــة في الهيــدروجين مــع يتفاعــل بســهولة الــذي الليثيــوم هدريــد مثــل متنوعــة هدريــدات بشــكل دروجينيــاله
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 أقل بشروط تخزين الهيدروجين في التفاعل هذا من ل هدريد الليثيوم ويستفاديتشكلو  500C° (F°930)تقارب

 .البحث هذا في دراسته تمت الذي وهو ،تكلفة

 متـوفر تصـور أفضـل حاليـا الكـم ميكانيـك ويعـد الكلاسـيكي الميكانيـك مـن انطلاقـا الكـم ميكانيـك نظرية تطورت

 باسـتخدام وذلـك المـواد بعـض خصـائص بدراسـة الكـم مكانيـك اهـتم ،الـذرة عـالم عـن الفيزيائي وخاصـة العالم عن

 الى فنلجــأ المعقــدة الأنظمــة في أمــا الجزيئــات و الــذرات مــن محــدد لعــدد المعــادلات هــذه وحلــول شــرودينغر معادلــة

 دالــة نظريــة التقريبــات هــذه بــين ومــن الــنظم هــذه حـول جــد دقيقــة معلومــات علــى للحصــول التقريبــات مــن العديـد

ــا الكثافــة التابعيــة تــأثير الضــغط الهيدروســتاتيكي علــى اســتقرار هيدريــد  هــو الدراســة هــذه مــن الهــدف و. وتقريبا

 عنــد طاقـــة  اقــل اســتقرار الأخــيرعنـــدما يكــون هــذا  زين الهيــدروجين في هدريــد الليثيــومحيــث نســتطيع تخــ ،الليثيــوم

 .اصغرية تسمح بتخزين الهيدروجين بسهولةتشكل 

 :يلي كما هي البحث هذا في المقدمة عملنا خطة

ـاتابعيـة واهـم ال الكثافـة ةدالـ نظريـة يتضـمن: الأول الفصلفي   ,راوبنهـايم_بـورن تقريـب ،نغـرشـرود معادلـة : (تقريبا

 تقريــب، LDAالمحليــةتقريــب الكثافــة ) شــام _معادلــة كــوهن  ،كــوهن_نظريــةهوهانبرغ  ،فــوك_ ارتريهــ تقريــب

 .  GGAالمعمم التدرج

  .Wien2Kمميزات وخورازمية : الفصل الثانيوفي 

كما قمنا في الفصل الثالث بعرض النتائج التي تحصلنا عليها والغرض منهـا هوتحديـد فعـل الضـغط الهيدروسـتاتيكي 

ــــومهعلــــى اســــتقرار  ــــد الليثي ــــة التشــــكلعنــــد  LiHيدري ــــدروجين وفعــــل الضــــغط  طاق اصــــغرية تســــمح بتخــــزين الهي

  .الهيدروستاتيكي على كثافة الحالات
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 مقدمة 1.1

الطةر  استةملةثة ا اليفايةةا كالافةفةةا الينظةريا كتظا ةطم ة  أهة هة  ادةد  DFT))الدالةة الظيفيفةة لثافة ةة  نظرية

 ،را االافة ةةةةة اولاةكنفةةةةة لثةةةةةد ،الطةقةةةةة الاثفةةةةة لثينظةةةةةع ،نظةةةةةع دملةةةةدا ا تةةةةفةة  نحةةةةدا ص ةةةةة   أننتةةةةمطف  

الطر  ا مخدادة ا اللةثفةة  استةةتفة الاةظدفةة أكفر كه  كادد دن  ،......(يفاية فة كالضظ فة لثةةاةاسلةدلا  ال

 WIEN2Kبرنةةةةد ال(. دملةةةداة اسمتةةة ا ) دمينظ ةةةة أنظةةةةةتط فق ةةةة  ثةةة   إداةنفةةةة كانجر تتةةة  شةةةر  دلةالةةةةسةةة  

 .يلمةد  ث  هذه الينظرية

 :للبلورة معادلة شرودنجر1.1

دفةةةو يظنةةة  نظةةةةع  ،[1]تلمةةةبر دلةالةةةة شةةةركانجر هةةة  دينطثةةةل كةةة  الدرا ةةةة  الاةفةةةة لثينظةةةةع الاةةةظان  لث ثةةةظرا 

 :دن ايظنة  كالاةكنة  تةسلةالة المةلفة ا تفةة  اسمية ثة

 𝜓   𝜓                                  

 االة اسظجة𝜓ك  طةقة الينظةع E،يمف  الهةثمظنفةن   :دفو

الاثةة  لثلةثةةة ياةةظن د لةة  دةةن الطةقةةة اسركفةةة لاةة  ا تةةفةة  كطةقةةة المية ةة   فةةةة تفين ةةة كا تلةة   الهةثمظنفةةةن

 :يام  الهةثمظن تةلشا  المةلي ةرج اسةو  طةقة المية   د  الظ ط الخةرج  ا غفةب اسق  الخ

                                                                 
 :أن دفو

    تمف الطةقةاسركفةللالاةكنة    
  

 

   
    

  

   
    

                                      

الطةقة اسركفة للأنظيةتمف     =  
  

 

   
   -

  

   
    

                                        

إلاةكن    لاةكنإ      تمف طةقةالمية   
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 نظاة_المية   الاةكن طةقةتمف                                          

    
 

    

 

 
 

      

             
 نظاة -المية   نظاة طةقةتمف                                               

 (الذرا )صةنة تةونظيةαكβكاسلةدلا   صةنة تةولاةكنة jكiدفو اسلةدلا 

 Mك m   اونظية كاولاةكنة   ث  الةتف  كم تمف 

  eشحينة اونظيةف  تم 

                استة ةتا نظاتا   ك 

  كالينظاة الإلاةكنستة ة تا اتمف                 

 .i,jالإلاةكنااستة ةتا        

 :ا دةلة التاظن دلةالة شركانجر تاظن دتمقثة  ن الادن

                                             
 .القف  الذاتفة اسظا قة  ،أكانظيهف  االة اسظجة كتملثل تا  اددايفة  ا تفةة   ظاا الاةكنة  تم 𝜓بحفو

كبهةةذا تلمةةبر دلةالةةة شةةركانجر دتةةمحفثة اسةة  كدةةن ، دمتةة         ذرة تحمةةظع  ثةة    دلةالةةة شةةركانجر  

 [2]:اج  ت تفط ة كتت ف  دث ة كضلت  دة تقري ة  نذكر دين ة

 :يمراهأوبن_تقريب بورن 1.1

 ةةةكينة تينتةة ة الينةةظاة أننظةةرا سركةةة اولاةكنةةة  التةةريلة جةةدا تينتةة ة سركةةة اونظيةةة ييةةة  هةةذا المقريةة  

        كان طةقة المية   تا اونظية يةتمة     ،الطةقة اسركفة لهة دلدكدة  أعللالاةكنةت

 :تةل فتة المةلفة  كدينه ي  ح الهةثمظن [3]
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 :كت  ح دلةالة شركانجر تةلشا  المةلي

 
   

   
   

  
 

   
  

     
  

    

                                        

كتتمخدع  در الإلاةكنياظن  أن ف ة  الأ ةس  ظك س  دلةالة شركانجر نتملا بملةظ ة دن الطر  لهرترع

تفينةة ا ا ت  ال ث   متمخدع  دة طر   ،هذه الطريقة تافرة ا الافةفةا الاةفة لدرا ة ا ايئة  كالذرا 

 DFT.[4] اقة ك لةلفة دف  نظرية الافة ة المةتلفة كأكفردديفة 

 فوك_رترياتقريب ه1.1

 ث  نمظذج الإلاةكن استمق  أع أن ك  إلاةكن يمحرك دينيرا ا اسق  اسمظ ط   ظك،_يلمةد تقري  هرترع
أع يمت  اسشا  لديينة دن  دا ك   دن اولاةكنة  إلى إلاةكن  ،اسمظلد  ن الأنظية كتةق  اولاةكنة  الأصرى

 :ةةةةةةةكتةلمةلي يام  الهةدثمظنفةن لثلةثة ت ،كدفد

                                                 

   
   

  
                                          

 :الطةقة الاةدينة للالاةكنة  ااص  دق  اونظية

         
    

                                  

   دظض  الينظاة  د  

 :الاةظن اليلة  لهرترع

(1.14)        
 

 
 

 

             

 :الاةظن اليلة 

(1.15)                      
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 : كتلط  دلةالة شركانجرتشا  المةلي

 
  

 

 

 
                                                           

 االة اسظجة للالاةكن استمق       دفو 

 :كتلط  االة اسظجة لثينظةع اولاةكني كينمفلة دن الشا 

                                                          (1.17) 

 :أيضةكالطةقة تلط  

(1.18)        

 :للالاةكنة  تلط  كدينه دلةالة شركانجر

(1.19)                                                                 

 ة ا لينظةةع اولاةكنةة   د ةدأ  تإاصةة  ع كذالةع0391تلده قةع  ظك تمطظير نمةظذج هةةرترع ككةةن ذالةع ا  ةةع 
                    .[5. 2] دظض  N ث   إلاةكنNادمةة  لظض  !N بحفو تظجد

 :ه  إداةنفة أك  دفلا

                                                 (1.20) 

 :ه  إداةنفة كيةني

                                                 (1.21) 

 . الينظع لينيس دد ! N ث  نح   الم ديلا  ك  تط فل  يند

 يةد   محةدا تشةا  لم ة ح(- )ك (+) الإشةةرتا اللإ م ةةر تلةا الأصةذ دة  اسةدكا كة  مجةةظع هة  اسظجةة االةة

 . ثة محدا
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         (1.22) 

 كاسلةد  

   
 .الملةدد هظيةتت 

 نظرية الكثافة التابعية 1.1
ص ةة   اسةلةة او ة ةفة لثينظةةع اساةظن دةن –ستة دة اسلثظع الظدفد كهظ الافة ةة اولاةكنفةة  -بهدف ايجةا  تلط

اللديد دن الام  اهمةت تشرح هةذه الينظريةة  ،دن اولاةكنة  ا دةلة تية   كظلظدبي د  انظية نقطفة  دا محدا

 [8].كظهن-غهين ةر ع دن طرف هظ 0391هذه الينظرية تلمةد  ث  نظريما كجدتة  ةع .

 كوهن -نظريةهوهنبارغ1.1.1
 )الأنظية كةظن(ةرج الخ اةظنال ا اسمية ثة[9]الإلاةكنة  ينظةعل الاثفة الطةقة  ة  هذان اللةسةن  ث  اصذ

 :دفو    ρالإلاةكنة  لافة ة كدفدة االة هظ

                (1.23) 

 كك  ،تةلض ط لثلتفةة  الأ ة فة اسةلة كفة ة ه  الأانى اسد تلط  ال  الافة ة أن تبرهةن قةدة دفو
 :كةلمةلي الإلاةكنة  لافة ة االة ه  الأ ة فة اسةلة ص ة  

                          (1.24) 

 :ةةةةةةةةةةةةت الطةقة االة  ن يلبر بحفو

                                    (1.25) 

                                                  (1.26) 
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 :بحفو

                                     (1.27) 

  . الةتف   ث  للإلاةكنة  اسركفة كالطةقة تية   كةظنT,U أين

 : نجد هرترع تقري  تة مخداع

        
 

 
  

         

      
                                                      

 كةةة،هرترع تية ة  كطةقةة اسقفقفةة المية ة  طةقةة تةا اليةر  زا ةد للإلاةكنةة  اسركفةة الطةقةة فة تم    دفةو

 .     الأانى اسد كفة ة ه  الأ ة فة اسةلة كفة ة أن ك ظن -هظهين ةرغ أي ت

 شام -معادلةكوهن2.5.1

 المتةةير د ةدأ داعا ةمخ  دة فةة ا تة كفة ةة كةلةةظع الإلاةكنةة  كفة ةة شةةع-كةظهن كمة  0396 ا

 [2 . 11] : ةةةةةةةةةةت الشحينة تظاجد ادمةة  كفة ة تلط  بحفو الأ ة فة، اسةلة طةقة  ث  لثح ظ 

        
                                  (1. 29) 

 : ةةةةةةةةةةةت تلط   ظك -هرترع طةقة     ك       للالاةكنة  الاثفة الطةقة االفة

                                            (1. 30) 

                                                 (1. 31) 

 .المية   دةلة ا لثلتفةة  اسركفة طةقةالTدفو

Vإلاةكن_إلاةكن المية   ظنةك. 

 .هرترع كةظن  

Tاسرة للإلاةكنة  اسركفة الطةقة. 
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 :ةةةةةةةةت يلرف كالذع الإلاةكنة  ت ةا  كةظن  

                                              (1. 32) 

 :   ةةةةةرف تيل كالذع الإلاةكنة  ارت ةط كةظن  

                                                                

 :ه     ةالدال إذن

                                 (1. 34) 

                                   (1. 35) 

 . ارت ةط -ت ةا  كةظن هظ         

 :ه  الاثفة طةقةال ةاال أع

                                                (1. 36) 

 :ه  شةع -دلةالةك ظن

                                                        (1. 37) 

 شام -كوهن معادلة حلول
 الاةظن لثافة ة، ا مخداد ة دت  كترت DFTتركا مخمث  طر  دتةب تينفة   ةتة  الطةقة د د فة  ث 

  -ك ظن ددارا   ث  تلمةدFP-LAPWصطفة اسماايدة استمظية اسظجة الطريقة[2]،شةع -ك ظن ددارا ك 

 :ه  الأ ة فة اسظجة االة كتةلمةلي ،شةع

                                             (1. 38) 
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  .اسظجة لدالة الينشر دلةدلا  ه    أن بحفو

 الشا  بحفو ا اسةفثة المارارية الدكرا  تطريقة الأ ة فة سلةاو ا دلا يج    اسلةدلا  ستةب  ةثفة

 :أنتريه الينظةع طةقة ت صذ

 : ه  شةع -هنظ دلةالةك دثظ 

                                                  (1. 39) 

Hشةع -هنظ ك همفثمظنفةن. 

 المتطفة د يظ ة0

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 [2]شةع-صظرازدفة د  دلةالة كظهن:1.1شكل 
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 LDA:   المحلية الكثافة تقريب 1 .1
دظضل  لينظةع اولاةكنة  للادملةنس تة م ةره دظضلفة دملةنس بحفو تلط  تقري  الافة ة المحثفة هظ تقري  

 [6.2].اورت ةط -طةقة الم ةا 

   
                                                                                                   

 :ةةةةةةةةةةت إرت ةط-كتة مخداع د دأ   ا ددار تام  طةقة ت ةا 

   
                                                                        

                

 .تقت  إلى قتةاإرت ةط  -د  اللث  أن طةقة ت ةا 

                                                                                                

  الم ةا  طةقة  ك اورت ةط طةقة   د 

 :كستةب كفة ة الإلاةكنة  يم  ا ة   ث  ك  اسدارا  اسشتظلة أع 

        
                            (1. 44) 

  GGAالمعمم التدرج تقريب5.1
دفو يمةامةتة طةقة الم ةا  ك اورت ةط كدالة لثافة ة  LDAأاص  لمحتا اقة الينمفلة اسمح    ثف ة ب 

 [16]كخةنفة دينمظةة لثتةز الإلاةكني  ذص  و ي        كالمدرج     الإلاةكنفة

 :إرت ةط ا تقري  المدرج اسلة  تأصذ الشا  المةلي -طةقة ت ةا : إذن

   
                                                       (1.45) 
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 .يلبر  ن تد رج الافة ة الإلاةكنفة     

 : FP-LAPW والكمون الكامل خطيا المتزايدة ةيالمستو  الأمواج طريقة6.1 

 لدالة  صطفة ترتف ة  شا   ث  تاظن(M.T) ةكر ااص  الأ ة فة الدالةFP-LAPWطريقة ا

        ،كتممةزتةشمقة            الشلة فة
 [2].لثطةقة تةلينت ة      

      

 

  
                                                                

                
                              

                              

   كالدالة  ،(APW)الطريقة  االة دف  تلرف  الدالة
 :المةليتخض  لشرط             

(1.45) 
  

    
      

              
                                    

   ا اسةلة اللانت فة الدكا 
أع او مةرارية د  اسظجة ( M.T)اسضةظنة او مةرارية  ث   طح كرة    ك   

اساة ئة  BLmأين اسلةدلا   LAPWت  ح االة أ ة فة لثطريقة  APWإذن الدالة . استمظية ا الخةرج

 الارة ااص . الإقحةدفة اسينطقة ا الظدفدة استمظية اسظجة تاظنAPWsL الدالة ط فلة نيس ةله لثدالة

 تينم  الخطفة الةتف ة . Eالطةقة   ةتة د ين قثفلا   تخمث  سةAPWs  ث  الدالة تلمةدAPWsالدالة

 :تةلشا    كالطةقة اسشمقة الدالة  ث  تينمشر أن يمان  أن الدالة دلينةهAPWsشلة فة ةلاا أدتن

(1.46)                                   
                             

           :دفو
 .لثطةقة الرتة   الخطأ تمف   
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:WIEN2k شرح كيفية استعمال برنامج المحاكاة 

:مفهوم المحكاة 1.2  
اكاة ا تعرف المح على  الآليحيث يبرمج هذا الواقع داخل الحاسب ،ومشكلة موجودة في الواقع نموذج لنظام ا بأ

ا المختلفة  وبالتالي يصبح الحاسب مختبرا له القدرة الفائقة .شكل معادلات تمثل بدقة العلاقات المتبادلة بين مكونا
 [12].على التنويع في مجال التعليم المبنى على التجريب

اوتعرف المحاكاة على  عبارة عن برامج حاسوبية تتصف بالديناميكية والتفاعلية مع مستخدميها ويتم تصميمها  أ
المعلومات والتجارب التعليمية ليدرسها المتعلم من خلال المشاركة واكتساب الجوانب  لأصللتكون نموذجا مماثلا 

 .[13] المعلوماتية

 ،تها والتعرف على خصائصها الواقعية في طبيعتهالدراسة المعلومات التي يصعب دراستستخدم المحاكاة بالحاسب  
ا  ا.رتبطة بالعالم الواقعي لهاالم للأخطاردون التعرض  باستخدام برامج الحاسوب لدراستهافيتم محاكا تقليد  وبأ
  [14].تكاليف عالية أويتدرب دون مخاطرة  أننظام يتيح الفرصة للمتعلم  أومحكم لظاهرة 

موقف من الحياة الواقعية يتم تبسيطه  أوتتفق اغلب التعاريف السابقة بان المحاكاة عملية تقريب محكم لظاهرة 
  .التعرض لخطر المشاركة الفعليةوذلك لفهم وتفسير النظام الحقيقي دون  الآليونقله عن طريق الحاسب 

ردة الأشياءتوضيح  إلى إضافة   .الدقيقة التي لا يمكن رؤيتها بالعين ا

: WIEN2k  المحاكاةبرنامج لوصف عام  2 2.   

وتم نشره من طرف في فينا كيمياء المواد بالجامعة التقنية في معهد WIEN2K المحاكاة برنامج تطوير تم  

.في الحواسيب  ( B. S Trickey وk  , Schwarz ,Blaha P ) 

من الإصدارات وضعت وقد ،تحديثات عدت أجريت مضت التي السنوات في برنامج WIEN الأصلي  

نسخة  أن إلا. حيث سميت حسب سنة نشرها (WIEN97,WIEN95,WIEN93 :(منهاو   
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ولاسيما من حيث السرعة للتحسين الكبير الذي عرفته ذاهو  كبيرا استخداما شهدت 2000 لعام  Wien2K  

 [6].UNIX البرنامج تحت نظام التشغيلويعمل هذا  ،وسهولة الاستخدام   

 هذاو  الصلبة وادالم في ونيةالالكترً  للبنية حسابية عمليات لإجراء مستقلة برامج عدة من البرنامج ذاه ويتكون
[15] : من خلاله حسابفيمكن   (DFT (الوظيفية الكثافة نظرية على اعتمادا   

 عصابات الطاقة وكثافة الدوال لسطح فرمي. 
 السينية للاشعة البنية وعوامل السبين وكثافة الالكترًونية الكثافة.     
 البنيوية تحسينات(الفضاء في الذرات توازن هىندسة، النووية القوى، الإجمالية الطاقة.(  
 الكهربائي الحقل تدرج.  
 الشفاف الكهربائي بالعازل تتعلق البنية كانت إذا ما حالة في(السبين  استقطاب.(  
 السينية الأشعة امتصاص و انبعاث.RX  
 البصرية لخصائصا .  

:WIEN2k3 مميزات برنامج.  2   
موعة ،البلورية الشبكة معاملات ،الذرات إحداثيات ( البنية إدخال خلال من فيه العمل يتم  نوع، لفراغيةا ا

لبنية المادة والكثافة  الأبعادالذي يعطي صورة ثلاثية   XcreysDenبرامج كبرنامج بإرفاقيمكنه العمل )الذرات
 قاعدة بفضل الفيزيائية المعاملات واستنتاج اللازمة بالبيانات إرفاقها مع تلقائيا المنحنيات بعض يرسم الالكترونية

   .الدوري الجدول عناصر من معلومات حولضتت التي البيانات

 ،الإلكترونية الكثافة ،فرمي مساحات ،الحالة كثافة ،الطاقة عصابات (مثل للمادة الخصائص من وعةممج يحسب
 إصدار طيف، الكهربائية الخصائص ،البلورية الخصائص ،الكلية الطاقة ،Xمعاملات البنية للاشعة ،السبين كثافة

 X......... ([15] أشعة وامتصاص

: WIEN2k 4 خوارزمية برنامج 2.  
(1- 2(في الرسم البياني كماهو موضح في الشكل wien2k تخدم برنامج يس    
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  يعرض أشكال تخطيطية، وأول خطوة تعليمية له في الحساب هي استخدام سلسلة من البرامج الصغيرة المساعدة 

case.structكما انه يدير البرامج الإدخال  ليل فرعي يسمح بتحديد ملفعلى إدخال البرامج الرئيسية، يبدأ بد  

 [6].init_lapw الفرعية بواسطة  

امن  يتحقق كما  جوار أقرب بين المسافة ليعطي   NN :البنية ملف يستعمل البرنامج هذا : struct  لا أ

  .الذرية الموافقة أنصاف الاقطار تتجاوز

case.struct( فضاء  ويحدد)الذرات المركبة،ثابت الخلية،نوع الشبكة يستخدم معلومات   :SGROUP 

موعات وكذلك الاختلافات  لإنتاج النووية يستخدم الشحناتت النقطية ذات المواقع الاتناظرية حيث االفضاء ا

اعتمادا على case.struct ملف إنتاج أيضاويستطيع  ،اصغر خلية الوحدة إيجادكما يمكنه ،للذرات الاستثنائية 

 البنية الجديد case struct sgroup  .السابق الملف

علوماتالم الفضائي حيث هو البرنامج الذي يسمح بحساب عمليات التناظر للمجموع :  SYMMETR  

كما يمكن  .الخ .الذي يعطي معلومات عن نوع الشبكة، مواضع الذرات ) case.strut)   الملف في تكون الواردة

.نحدد من خلاله المواقع النووية المختلفة ومصفوفة التناوب المقابلة أن  

يولد هذا البرنامج الكثافة الذرية ويحسب الفرق في طاقة المدرات وبالتالي يحسب بنية عصابات   : LSTART 

.الطاقة  

في تحديد عدد العناصر ،غير قابل للاختزالال و الأولىنطقة بريلوين في م و   K طةيولد شبكة في نق  :KGEN  

.الأولىمنطقة بريلوين  أنحاءجميع    

ويقوم  من خلال تراكب الكثافة الذرية التي تعرف داخله  SCF  يصدر كثافة الأولية لحلقة :DSTART 

SCF   بالوصول لتقري غاية إلىالحساب مع التكرار  يبدأثم   لـ  حلقة تكون منسقة ذاتيا وإنشاءالحساب  بتهيئة  
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 [15] : وهي منسقة في الخطوات التالية  run_lapw استدعاؤها بواسطةيتم  .المطلوب   

 LAPW0 .يولد الكمون انطلاقا من الكثافة :

 LAPW1 .القيم الذاتية و المتجهات الذاتية لحلول معادلة شرودنجر ،يحسب عصابات التكافؤ: 

نتيجة  لحساب طاقة فرمي و زيادة كثافة الكترونات التكافؤ  case.vector يستخدم ملف :  LAPW2 

ال البيني  )الممثلة بواسطة التوافقية الكروية (الالكترونات داخل كل ذرة  ).الممثلة بسلسلة فوري(وضمن ا  لكثافة 

.يحسب الحالات شديدة الإرتباط للكمون في الجزء الكروي:   LCORE 

 MIXER : التكافؤ تخلط  قلبية وحالات الحالات النصف ،برنامج فرعي يستخدم الكثافة الإلكترونية القلبية

  .الكثافة كلية جديدة تستخدم في التكرار لإنتاج
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 Wien2K        (Blaha P.et la 2014) برنامج عمل خوارزمية: 1-2الشكل 



 الفصل الثالث                                                              النتائج والمناقشة
 

18 
 

 مقدمـــــــــــــــــــــة 3.1

  ،بنية مكعبية الذي له، LiHتناولنا في هذا البحث دراسة فعل الضغط الهيدروستاتيكي على هدريد الليثيوم 

 .LiH_225 فضاء المجموعة لهذه البنية هو

الضغط الهيدروستاتيكي على استقرار هيدريد الليثيوم عندد ااةدة تلدكل ايدغرية وفعدل الضدغط  تأثيرسندرس مدى  

 الهيدروستاتيكي على كثافة الحالات.

 LiH_225لهيدريد الليثيوم  التقاربمعيار  3.1

 .        رفع دةة القياس ندرس

 kالنقدددا  نجدددد ةيمدددة 7 القيمدددة عندددد        ونثبددد 055بخطدددو  [4000-500]مددد kنغدددير في النقدددا  

ط يفي الوسدد مدد  يديددد ونغددير 0555 القيمددة اتاتددار  عندددKلنقددا  ل نحددت ب بقيمددة ثابددة ،0555عنددد  الأفضددلية

 .(3.0)يدول  7عند         لدد  الأفضليةنجد القيمة  5,0بخطو   9-5] [م         

 

           kنقاط 
3000 7 

 LiH_225هيدريد الليثيوم وLi_229الليثيوم بنية 1.1

يقددع الليثيددوم في ا دددول الدددوري رددم  عنايددر  الدددور  الثانيددة  وفي المجموعددة   Liالليثيددوم هددو عنيددر كيميددا ي رمدد ه

يتبلددور  .3.0( ويتميدد  بددا واب اتبينددة في ا دددول 3.0ولدده بنيددة مكعبددة )ركدد   ) ددكل  ول ال لدد ات القلويددةأالاولى كدد

ويكددوع علددى ، LiHالليثيددوم مددع الهيدددرويي لتلددكيل هيدريددد الليثيددوم الددذي هددو عبددار  مركدد  كيميددا ي لدده اليدديغة 

 LiH_225وسا ط معيار التقارب لهدريد:3.3جدول
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ولده بنيدة  أيونيدةال ل ات القلوية ذو بنيدة  مثل هيدريدات الليثيوم مرك  هيدريد . كل مسحوق بلوري ابيض رمادي

 .0.0( ويتمي  با واب اتبينة في ا دول 3.0) كل  بلورية ملابهة لكوريد اليوديوم

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 كيميائيةوالالمميزات الفيزيائية  ن الخاصيةيتعي

 0 العدد الذري
               الكتلة الذرية
 3.5 الكهرسالبية

 nm5.50 الايونينيف القطر 
 nm5.3.0 نيف القطر الذري
         التوزيع الالكتروني

 Li_229بنية الليثيوم  :3.1شكل 

 Li_229خيا ص الليثيوم :3.3جدول
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 كيميائيةوالالمميزات الفيزيائية  ن الخاصيةيتعي

 LiH الييغة الكيميا ية
       group espace 225المجموعة ال راغية 

 Å a=4,00 ثاب  اللبكة
 NaCl(fcc) بنية كلوريد اليوديوم البنية البلورية
 H=(0 .5 ,0 .5,0 .5)وLi=(0,0,0) الاحداثيات
 Z(Li)= 3 وZ(H)=1 العدد الذري

 LiH_225الليثيوم  هيدريدبنية  :3.1شكل 

 Li_225خيا ص هيدريد الليثيوم :3.1جدول
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 LiH_225و Li_229ـــــلتفاصيل الحساب ملفات البنية إعداد 3.1

للبنية وذلك  الأساسييج  تحضير اتلف Li_229 و LiH_225الليثيوم  هيدريداترك  لدراسة 

 ا طوات التالية:بإتباع

 فتح البرنامجWien2K  

   فتح النافذSTRUCT GEN 

 0.0و  0..وفق اتعطيات اتبينة في ا داول  اتعطيات  إدخال. 

 

 ةالزمر  الشبكة المركب
 الفضائية

ثابت الشبكة 
 Åالمدخل بـــــ 

 Li Rmtإحداثيات  مواضع فيكوف
Bohr 

Li_229  1 3.491 229 مكعa (0, 0, 0) 1.8 

 
 

 ةالزمر  الشبكة المركب
 الفضائية

ثابت الشبكة 
المدخل بـــــ 

(Å) 

مواضع  العنصر
 فيكوف

 Rmt إحداثيات 
(Bohr) 

Li_225  4.00 330 مكع 

Li 4a (0, 0, 0) 1.8 

H 4b 
(0.5, 0.5, 

0.5) 
1.2 

 Li_229مدخلات ملف البنية لدددددد :3.4جدول

 LiH_225مدخلات ملف البنية لدددددد :3.5جدول
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 Li_229الطاقة الكلية  لـــ  3.1
وبإعتمدددددداد SCFبإيددددددددددددددددددددددراء حسددددددداب حلقدددددددددددددددددددددة   Li_229تم حسدددددددداب الطاةدددددددددة الكليددددددددددة لليثيددددددوم 

 الوسا دددددددددددددددددددط الأتيدددددددددددددددددددددددددددة:
  ثاب  اللبكةÅ [7] a=3.491 

   وسيط معيار التقارب نقاk  0555يساوي الى 

 وسيط معيار التقاربRmt Kmax  9يساوي الى 

 E = -15.04392325 Ryتساوي الى  Li_229ويدت ةيمددددددة الطاةدددددددددة الكليددددددددددة لليثيددددددوم 

 بدلالة الحجمLiH_225لـــ  الطاقة الكلية  6.1

ردددع حالدددةالات اع احجدددوم فتل دددة عددد  بعضدددها الدددبعض بابددداه الانضدددغااية وبابددداه التمددددد ةيدددد مسدددح مو 35 نختدددار

 معادلددة مرناةدداإسددقا  دلالددة الحجددد وفددق بنقددوم برسددد منحددق الطاةددة (. مطلقددة كل دد   ر)الحسدداب يددتد في دريددة اليدد 

 ]31[ .[17].3.0 كل 

مددددد  منحدددددق الطاةدددددة الكليدددددة  ( نلاحدددددب3.0رج النتدددددا ج ونضدددددعها في اللدددددكل)نسدددددتا (0.0مددددد  خدددددلال ا ددددددول)

 النتا ج الاتية: بدلالة الحجد LiH_225لدددد

 108.2022    توافدددددددددددددددددددق حدددددددددددددددددددددالة التددددددددددددددوازع الحجددددددددددددددددددددد(Bohr)3توافقدددددددددددددددددددددددها ااةددددددددددددددددددددددددددددة  الدددددددي
                   الكليدددددددددددددددددددددددددددددة

  الحجدد اكدبر مد  الحجدد و في حالة الحجدد ايدغر مد  الحجدد في حالدة تدوازع  مجالي إلىنقوم بتقسيد اتنحق
 في حالة التوازع:

  زيدداد  أي جددد في حالددة التددوازع الحالحجددد اةددل مدد   نلاحددب[107.0300-95.8227]في هددذا المجددال
 الحجد مع  نقص في الطاةة أي حدوث حالة انضغااية.

  لحجددددد اكددددبر مدددد  الحجددددد في حالددددة التددددوازع أي نلاحددددب ا [117.1166-109.2715]في هددددذا المجددددال

 .زياد  الحجد مع زياد  في الطاةة أي حدوث حالة تمدد
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 3(Bohr)الحجم بــــــ   Ryالطاقة الكلية بــــ   النقطة

3 -16.271230 100.3056 
3 -16.270629 98.0641 
0 -16.269749 95.8227 
. -16.272004 109.2715 
0 -16.272020 107.0300 
0 -16.271906 104.7886 
 108.2022 16.272090- حالة الإت اع 7
1 -16.271662 102.5471 
9 -16.271801 112.0733 

35 -16.271528 114.8752 
33 -16.271167 117.1166 

 بدلالة الحجد LiH_225الطاةة الكلية لدددد:3.6جدول

 بدلالة الحجد LiH_225الطاةة الكلية لدددد:3.1شكل 
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 يكيبدلالة الضغط الهيدروستات LiH_225الطاقة الكلية  لـــ  3.1

نلاحدب بدلالدة الضدغط الهيدروسدتاتيكي.  LiH_225لدددددد  يورح تغدير الطاةدة الكليدة 0..واللكل  7.0ا دول 

 النتا ج الآتية: بدلالة الضغط الهيدروستاتيكي  0LiH_22م  اتنحق الطاةة الكلية لدددد

 ةددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددددة الكليددددددددددددددا الطاةددددددالي توافقه              وافق حالة التوازعت 

E=-16,272090Ry. 

 الضغط تتناةص تدريجيا ب ياد  حالة التوازع نلاحب الطاةة  الضغط في م  ةلالأ السالبة  و الضغ 
 ب ياد  الضغطتدريجيا  حالة التوازع نلاحب الطاةة تت ايدالضغط في م   كبرالأ اتويبة  و الضغ 

 
 GPaبـــــالضغط  Ryالطاقة الكلية بــــ   النقطة

3 -16.271230 3.464 
3 -16.270629 4.661 
0 -16.269749 5.972 
. -16.272004 -0.394 
0 -16.272020 0.450 
0 -16.271906 1.369 
 1.356- 16.272090- حالة الإت اع 7
1 -16.271662 2.371 
9 -16.271801 -1.371 

35 -16.271528 -2.227 
33 -16.271167 -2.865 

 
 

 الضغط الهيدروستاسيكيبدلالة  LiH_225الطاةة الكلية لدددد:3.3جدول
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 يكيبدلالة الضغط الهيدروستات LiH_225الأساسية الخلية  حجم 3.1

بدلالددددددددددة الضددددددددددغط  LiH_225حجددددددددددد ا ليددددددددددة الأساسدددددددددية لددددددددددددددد يورددددددددددح تغدددددددددير  0.0واللددددددددددكل 1.0ا ددددددددددول 

 النتا ج الآتية: بدلالة الضغط الهيدروستاتيكي ا لية حجدنلاحب م  اتنحق الهيدروستاتيكي.

  108,2022=   ةددد ا ليدددددددحج حالة الات اعتوافق(Bohr)3طددددددددددددددددددددددددددددددددها رغدددددددددددددددددددددددددددالي يوافق 

              

 (نلاحددب الحجددد ياباهها الضددغط اةددل مدد  حالددة التددوازع تعطينددا رددغو  سددالبة )يدداد ب تندداةصداخددل ا ليددة  

 انضغااية في اباه حالة الات اع.  الضغط أي حدوث حالة

   تددريجي للحجدد  ت ايدد ليدة( نلاحدب ا خدارج اباههدا)مويبدةالضغط اكدبر مد  حالدة التدوازع تعطيندا ردغو

 تمدد في اباه حالة الات اع. الضغط أي حدوث حالةبنقياع 
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 بدلالة الضغط الهيدروستاسيكي LiH_225حجد ا لية الأساسية لدددد:3.3جدول

 GPaالضغط بـــــ  3(Bohr)بــــــ  حجد ا لية الأساسية  النقطة

3 100.3056 3.464 
3 98.0641 4.661 
0 95.8227 5.972 
. 109.2715 -0.394 
0 107.0300 0.450 
0 104.7886 1.369 
 1.356- 108.2022 حالة الإت اع 7
1 102.5471 2.371 
9 112.0733 -1.371 

35 114.8752 -2.227 
33 117.1166 -2.865 
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 حساب طاقة التشكل لكل ضغط هيدروستايكي 9.1

 وفق اتعادلة الاتية :يتلكل LiHهيدريد الليثيوم 

                                                    (.0.0) 

 لكل رغط نستعمل اتعادلة الاتية: LiHلحساب ااةة التلكل لهدريد الليثيوم

   (       )                         
                  (.7.0) 

 .0.0واللكل  9.0تدوع النتا ج ا اية بحساب ااةة التلكل في ا دول 
 

 
 GPaالضغط بـــــ  kJ/mole H2 بــ ل ــالتشكطاقة  النقطة

3 -176.71 3.464 
3 -175.14 4.661 
0 -172.83 5.972 
. -178.75 -0.394 
0 -178.79 0.450 
0 -178.49 1.369 
 1.356- 178.97- حالة الإت اع 7
1 -177.85 2.371 
9 -178.21 -1.371 

35 -177.50 -2.227 
33 -176.55 -2.865 

 
 

 بدلالة الضغط الهيدروستاسيكي LiH_225ااةة التلكل لدددد:3.9جدول
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 LiH_225يكي على إستقرارالهيدروستات الضغطفعل  31.1

 :أي انهطاةة التلكل ب له علاةة مبا ر LiH_225للاستقرار هيدريد الليثيوم  بالنسبة

 LiH_225 داد استقرار هيدريد الليثيومت ااةة التلكل )القيمة اتطلقة( يكلما ازداد

 LiH_225وكلما نقي  ااةة التلكل )القيمة اتطلقة( ينقص استقرار هيدريد الليثيوم

 م  خلال هذه العلاةة بي ااةة التلكل واستقرار الهيدريد الليثيوم نستنتج مايلي:

 الي تمثل حالة التوازع(ذات الضغط 7النقطة(GPa3.000-      توافق اكثر استقرار مقارنة مع

 الضغو  الاخرى.
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 856.اتوافقة للضغط33النقطةGPa3     الي يكوع فيها اترك  هيدريد الليثيوم اةل استقرار

 مقارنة مع الضغو  الاخرى.

 LiH_225فعل الضغط على تخزين الهيدروجين في  3.1

ذرات الهيددرويي تحد  ردغط ودريدة حدرار   اةدل اسدتقرار يسدمح لندا بند   LiH_225كداع هيدريدد الليثيدوم  كلما

اسددتقرار هددذا مددا يجعددل هيدريددد الليثيددوم اكثددر تماسددكا )ددا ييددع   أكثددركلمددا كدداع و معينددة اعتيادية) ددرو  نةاميددة(. 

هيدروسددتاتيكي يكددوع الضددغط اباهدده خددارج ا ليددة رددغط  أو)يج  دريددة حددرار  عاليددة الهيدددرويي ذرات ندد  علينددا 

 (.الأساسية

 ن س الليء بالنسبة لتا ي  الهيدرويي.

 نستنتج مايلي: م  خلال هذه العلاةة بي الاستقرار هيدريد الليثيوم وتخ ي  الهيدرويي في هيدريد الليثيوم

 الضدددددغط  أيددددد )الدددددي تمثدددددل حالدددددة التدددددوازع( 7ييدددددع  عليندددددا تخددددد ي  الهيددددددرويي في الحالدددددة اتوافقدددددة للنقطدددددة

     -GPa3.000إلىالهيدروستاتيكي مساوي 

 (تسدمح لندا يتاد ي  33الضغط الهيدروستاتيكي الكبير)الضغط متجه نحو ا ارج( اتوافق للنقطة رةد) تأثير

 الهيدرويي.
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 ة:ـــــــــمــــــــــــــــــاتـــــــــــــــــــالخ

الاستعمال.ويدنا  ارية فتل ةفي يومنا هذا تعتبر المحكا  يد مهمة لدراسة فتلف اتواد اليلبة م  خلال برامج افتر 

  فتل ة في ال ي ياء اليلبة لاع له استاداماتأو له عد  تطبيقات  بأنهم  خلال دراستنا ترك  هيدريد الليثيوم 

 يدريد الليثيوم.الضغط الهيدروستاتيكي على ه تأثير كي ية  يد مهمة، والهدف م  هذا هوخيا ص 

اريقة اتوية  معتمدي  على رك  هيدريد الليثيوم،فعل الضغط الهيدروستاتيكي على مفي هذا العمل ةمنا بدراسة 

وذلك في كل م   DFTالعام لنةرية الكثافة التابعية الإاارفي Wien2Kاتت ايد  خطيا، اتدمجة في برنامج اتستوية

 .LDA، وتقري  الكثافة المحليةGGAالتقري  التدرج اتعمد

 لعملناالنتا ج اتبد ية LiH_225الضغط الهيدروستاتيكي على هيدريد الليثيوم  تأثيردراسة ومناةلة  أيضاتم  كما

 هذا مبنية كمايلي:

 0لد في حالة الطاةة الكلية LiH_22بدلالة الحجد نلاحب بالنسبة للاستقرار هيدريد الليثيوم له 

الكلية والحجد أي عند زياد  الحجد مع نقص في الطاةة نلاحب حدوث حالة انضغااية وعند زياد  علاةة بطاةة   

 الحجد مع زياد  في الطاةة حدوث حالة تمدد.

 0حالة الطاةة الكلية لد فيLiH_22  بدلالة الضغط الهيدروستاتيكي نلاحب بالنسبة للاستقرار هيدريد

 الليثيوم له علاةة بالضغط الهيدروستاتيكي نلاحب في الحالة الأساسية استقرار هيدريد الليثيوم.

ا في حالة رغو  مويبة أما في حالة اةل استقرار عند الضغو  سالبة  نلاحب الطاةة تتناةص ب ياد  الضغط أم

 نلاحب الطاةة تت ايد ب ياد  الضغط.

 0في حالة حجد ا لية الأساسية لدLiH_22  بدلالة الضغط الهيدروستاتيكي نلاحب بالنسبة للاستقرار

 هيدريد الليثيوم له علاةة بالضغط الهيدروستاتيكي أي انه:
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كلما زاد الضغط في الاباه السال  الحجد يتناةص أي حدوث حالة انضغااية في اباه حالة الات اع وفي حالة 

 رغو  مويبة نلاحط ت ايد تدريجي للحجد بنقياع الضغط أي حدوث حالة تمدد في اباه حالة الات اع.

 0د فعل الضغط الهيدروستاتيكي على استقرارLiH_22: دريد الليثيومبالنسبة للاستقرار هي LiH_225  

 انه: أيله علاةة مبا ر  بطاةة التلكل 

 كلما ازدادت ااةة التلكل )القيمة اتطلقة(ي داد استقرار هيدريد الليثيوم 

 وكلما نقي  ااةة التلكل )القيمة اتطلقة(ينقص استقرار هيدريد الليثيوم 

 فعل الضغط على تخ ي  الهيدرويي فيLiH_225 

 الليثيوم  اةل استقرار يسمح لنا بتا ي  الهيدرويي  كلما كاع هيدريد 

  استقرار ييع  علينا تخ ي  الهيدرويي أكثروكلما كاع هيدريد الليثيوم 
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  :الملخص

من خلال هذه الدراسة، قمنا بدراسة فعل الضغط الهيدروستاتيكي على هيدريد الليثيوم وكيفية تخزين الهيدروجين 

في التقريب التدرج DFT الكثافة التابعبة واستعمال نظرية Wien2Kستعمال برنامجاب وذلكالمركب في هذا 

ذه الطريقة قمنا بتحديد كلا منGGAالمعمم  استقرار, طاقة التشكل على الضغط الهيدروستاتيكي تاثير(،و

  .)هيدريد الليثيومفي  تخزين الهيدروجين,هيدريد الليثيوم

.الليثيوم، تخزين الهيدروجين،   DFT الكثافة التابعية نظرية ، Wien2K :الكلمات المفتاحية  

: 
 
Résumé: 

Grâce à cette étude, nous avons étudié la réaction de stress hydrostatiques sur l'hydrure de 

lithium et la façon de stocker l'hydrogène dans ce composé, et étant donné l'importance de 

cette étude et que l'utilisation du programme wien2k et l'utilisation de la théorie DFT dans 

l'arrondissement gradient généralisé et de cette façon, nous avons identifié les deux 

(l’influence de la pression hydrostatique sur  la conformation de l'énergie, stabilité de 

l'hydrure de lithium, permettre le stockage de l'hydrogène dans lel'hydrure de lithium). 

Mots clés: Le stockage de l'hydrogène, le lithium.la théorie de la densité de subsidiarité DFT 

،Wien2K 

. 

Summary: 

Through this study, we studied the stress reaction Hydrostatic on lithium hydride and how to 

store hydrogen in this compound, and given the importance of this study and that the use of 

Wien2K program and the use of DFT theory in rounding gradient generalized GGA and in 

this way we have identified both (the influence of the hydrostatic pressure on the 

conformation energy supply,stability of the lithium hydride ,allow storage of hydrogen in the 

lithium hydride). 

key words: Hydrogen storage, lithium, the theory of the density of subsidiarity  

DFT,Wien2K. 
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