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 ـــــــــــــــداءالإهــــــ
الحمد لله حمـدا كثـيرا طيبـا مباركـا فيـا سـبثانث لأثـع ثنـاء عليـث أنـت كمـا اثنيـت علـأ نفسـث ألقـت فأبـدعت و أعطيتنـا 
فأغــدقت، فــلا لصــر لنعمــث وف لــدود لف ــلث، و صــلأ ف وســلم علــأ اشــرلم اللــ  وأكمل ــم أــا  المرســل  و معلــم 

 .د ف الصادق الأم ، أير من علم و أف ل من نصحالمعلم  نبينا و رسولنا محمد بن عب

ارسل بقلبي ثم بقلمي أيوطا براقة فمعة اسمأ آيات افلترام و المحبة و الشكر الى كل من أنار بعلما عقل غيره و أهدى 
 :تواضعبالجواب الصثيح ليرة سائليا فأظ ر بسمالتا تواضع العلماء و برلابتا سمالة العارف  اهذي هذا العمل الم

لى إإلى من لم تدأر نفسا في تربيتي، الينبوع الذي الذي ف یمل العطاء إلى من لاكت سعادتي بخيوط منسوجة من قلب ا 
 .والدتي العزيزة، قرة عيع و م جة قلبي أمي الحنون

يبخل بشيء من  لى من تشققت يداه في سبيل رعايتي، سندي في الحياة من سعأ و شقأ لأنعم بالراح و الهناء الذي لمإ
 .لى والدي العزيز أبي الصبورإجل دفعي في طري  النجاح، الذي علمع أن ارتقأ سلم الحياة بحكمة وصبر أ

 .العزيزان محمد العربي ومحمد صلاح الدين أأوياإلى من لب م يجري في عروقي و ي يج بذكراهم فؤادي 

 . و لف  افأرى لي اججا إن شاء فإلى من لم تنسيا أبدا تذكيرنا بطلب العلم جدتأ رحم ا ف

 .إلى الذين نكتب لهم بقلم المحبة و عداد الوفاء إلى زمرة انتمائي أهلي و عائلتي أقاربي الأعزاء

إلى من سرنا سويا و نحن نش  الطري  معا نحو النجاح والإبداع من تكافلنا يدا بيد و نحن نقطف زهرة تعليمنا إلى صديقاتي 
 8002طلبة السنة ثانية ماستر فيزياء المواد دفعة  أاصتا 8002دفعة ماستر و كل و زميلاتي 

إلى من علموني لروفا من ذهب وعبارات من اسمأ و اجلأ عبارات في العلم إلى من صاغوا لي من علم م لروفا من 
 .تي الكرامذفكرهم منارة تنير لنا مسيرة العلم والنجاح إلى أسات

 .الدراسية و أاصة الجامعية من ا و كل من سقط من قلمي س وا إلى كل من رافقع في مسيرتي

إلى الذين يحملون مشاعل العلم، ويستنيرون بنور افیمان، ويسيرون في طري  العطاء من أجل نقيب مزدهر مثمر، إلى أبناء 
 .العروبة والناطق  بال اد في كل مكان من هذه المعمورة

 .راجيتا من المولى عز وجل أن يجد القبول والنجاح إلى هؤوفء جميعا أهدي عملي المتواضع

 
 

  



II 

 كـــــــراتــــشـــــتــــال
علأ والدي و أن أعمل صالحا ترضاه الحمد لله و الشكر أن أن أشكر نعمتث التي أنعمت علأ و  ربي أوزعع

 وفقنا لإتمام هذا العمل المتواضع وبعد

ر هو العلي الق ار الأول و الآأر و الظاهر والباطن، الذي أول من يشكر و يحمد آناء الليل و أطرالم الن ا

أغرقنا بنعما التي ف تحصأ، وأغدق علينا إذ أرسل فينا عبده ورسولا محمد ابن عبد ف عليا أزكأ الصلاة وأط ر 

 .لم نعلم، ولثنا علأ طلب العلم أينما وجد التسليم، أرسلا بقرءانا المب ، فعلمنا ما

 .الشكر كلا أن وفقنا و ألهمنا الصبر علأ المشاق التي واج ناها لإنجاز هذا العمل المتواضع لله الحمد كلا و

هذه اللثظة كما ترفع   و معلم أفادنا بعلما، من أولى المرالل الدراسية لتى ذو الشكر موصول إلى كل أستا

الذي '' لزهر محمدي''لمشرلم و التقدير و أوفي عبارات افمتنان إلى الأستاذ االإلترام بفائ   كلمة الشكر

  افستاذ السادة أع اء اللجنة الشكر موصزل إلىو ''شعيب هجيرة''و الأستاذة .ساعدنا علأ انجاز بحثنا هذا

لمناقشتا هذا العمل ''  بوكـــــــــراع عمــــــــر ''و افستاذ.علأ هذا العمل المتواضع لرئاستا'' بن مبـــــروك لزهـــــــر ''

 .المتواضع

 .كما نشكر كل من مد لنا يد العون من قريب أو بعيد 

 .وأاصة أساتذة فرع فيزياء المواد.كما نشكر كل أساتذة قسم الفيزياء

 .لو بكلمة طيبة أو سؤال أو نصح فشكرا جزيلاا يد العون في انجاز هذا العمل و وكل الشكر لمن كانت ل

يرزقنا السداد، و الرشاد، والعفالم و الغنى، وأن يجعلنا هداة وفي الأأير ف يسعنا إف ان ندعو ف عز وجل أن 

 .م تدين

 



III 

 الملخص
 المـــــــــــلـــخــــــــــــص 

 Na ،K القل  ـــــــ   ا ــ   الملــس   Li7XH8 الــ  في في هد  ــد اللم مــ    الا ــتادا تأثــ  في هــ ا الل ــن   دــس  دا  ــ  

وطر قـ  اموـ اا الموـت     DFTعلـى يرر ـ  الك س ـ  التس لمـ   بالاعت ـس على الخ اص الادم  ـ  والإلكوويمـ  وكلـ   Rbو
أ ى الى زيا   تد يجمــ  في  Rbالى  Naتـــيرث  الإ ــتادا  الـ  في وــ  . FP-LAPWالمتزا ـد  ط مــس والك ــ   الكسوـن 

 Na وــ  الا ــتادا   Li7XH8الهمد  ــد  ا ــتقرا في  سحوــسط طس ــ  التشــكن أع ــا تدــس ص تــد يجم. ث ا ــا الشــاك 

 الإ ــتادا  إلى Na الا ــتادا  تدــس ص عدــد الإيتقــس  وــ   Gravimétrieللهمــد و    الكوــر الكتلــ  .  Rbإلى
Rb .  الإ ـتادا  . ك س   الحـسلات أع ـا ي ـل الدتـس   دم  عصسبات ال س   و    اRb هـ  الإ ـتادا  الـ في  وـسعد 
 .ى المد و  وقس يتس بالإ تادالات امطر  مد و    وه ل الهتخز   وطرح على 

 .DFT،WINE2k  ،FP-LAPWتخز   الهمد و  ، اللم م  ،  :المفتالية الكلمات

Résumé 
Dans ce travail, la substitution atomique dans l'hydrure de lithium Li7XH8 par les métaux 

alcalins Na, K et Rb à été étudié structuralement et électroniquement en utilisant la théorie de 

fonctionelle de la densité DFT et la méthode des ondes planes augmentées et linéarisées de 

potentiel complet FP-LAPW. L’influence de la substitution de Na à Rb conduit à augmenter 

progressivement les paramètres de maille. L’énergie de formation montre une diminution 

progressive de la stabilité de l'hydrure Li7XH8 de la substitution Na à celle de Cr. Le 

déplacement de la substitution Na à celle de Rb diminue la densité gravimétrique. La structure 

des bandes et la densité d’états DOS donnent les mêmes résultats. La substitution de Rb est la 

meilleure substitution qui favorise le stockage et la restitution de l’hydrogène facilement par 

rapport aux autres substitutions en question. 

Mots-clés: Stockage de l'hydrogène ; lithium ; DFT ; WINE2k ;  FP-LAPW. 

Abstract 

In the present work, the atomic substitution in lithium hydride Li7XH8 by alkali metals Na, K et 

Rb was investigated structurally and electronically based on the DFT theory and the full 

potential linear augmented plan wave FP-LAPW. The effect of atomic substitution from Na 

substitution to Rb substitution leads to decease gradually in structure parameters. The formation 

energy shows that there is a gradual decreasing in the stability of the hydride Li7XH8 from the 

Na substitution to the Rb substitution. The gravimetric hydrogen density in the Li7XH8 

decreases from the Na substitution to the Rb substitution. The band structure and DOS analyses 

give the same results. The best substitution is the Rb substitution which favorite easily the 

hydrogen storage and the hydrogen restitution compared to other substitutions in question. 

Keywords: Storage of Hydrogen; Lithium; DFT; WINE2k; FP-LAPW. 
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 المقدو  اللسو 
 مهممـ  ويرـرا لات،المجـس وـ  اللد ـد في ت ـ  ت بحمـث الحسلمـ  التكد ل  مـ  ت امقـست في وه ـس  و ا المـ ا   مـزياء تللـب

 الاضـ حلا  دتمجـ  (.  الهمد و مدمـ ال س ـ ( الاد لـ  ال س ـ  اكتشـس   لـد طسصـ  والتكد ل  مـس، الصـدسع  في الملـس  
 الهمـد و  ، على تلت د  د ل  طس   وصس   نح  بالاتجسه ا واحست ظهرت امح   في سل    ك ال س   لمصس   التد يج 
 وـع لل س ـ  ووـتقال  كحسوـن الهمـد و   ا ـتخدا  أ ـن وـ  الهمـد و   ا تصـس  نحـ  الت  ـه حـ     ا ـست  رهـرت

ك أيـه إ لل س ـ ، وصـد ا سع لمـ  لـد لا ي وـه الهمـد و   أ  إلى الإشـس   تجد  .اد  ورت ل  الت  ه ه ا تكسلمف أ  ماللل
 . حمال و ن لهس   مومس وصد ا ولمل الكهرباء و ن لل س   حسونأفي أيه  عاس   ع  شلسع طس  

 أحـد أو لل ـسء الكهربا ـ  التحلمـن وـ  الهمـد و   إيتـسا وـ   د لا ال امل  في حر  شكن  روت   غ  الهمد و   أ  بمس
 الهمـد و  ،   ـسع ت ـ  ر وشـس  ع لت   ـن المـ   توـلى اللـسم في الصـدسعم  الالـدا  جممـع إ . امطـرى الملرو ـ  ال ـر 
 المدى على الاح      ال س ست محن الحل   على و س   لل س   ووتقال  كحسون      لد   وس امط  ه ا  رهر حمث

 : ودهس الل اون و  مج  ع  ت سعن ع  يتجا الجد د  ال ضلم  ه ه. وال   ن المت  ط
   الاح      ال س   لمصس   المتزا دالا تدزا 
 الد   طر ق في الوس ر  الدو  في طص صس ال س   على اللسلم  ال لب تزا د . 
 امطـ  هـ ا  ل ـ  وـس همـد و   إلى(  وتجـد  ي و ـ ، أح    ـ ،)امولمـ  ال س ـ  وصـس   جممـع تح  ـن كسيمـ إو 

 . لل س   شسون حسون طسصم 
 وطسصـ  الامئـ  لح س ـ  الملحـ  الضـرو  و  الهمـد و   لا ـتل س  الجد ـد  بالتكد ل  مـست المـرتاط التلـ   غمـسط 

 . الحرا في الاحتاسس غسزات ايالس  تخ مض
 المتجد   ال س   وصس   وت   ر ووتداو  تكد ل  مست ع  الاحث رو  ض . 
 للهمد و   الصدسع  الق سع في بالت    المرتا   الجد د  ال رص و ع ن ودسصب طلق . 
  ت   ال ورحل  في ه  ال في الجد د الق سع ه ا ع  الدستج  والمسلم  الا تصس    الآثا . 
 الهمـد و   ا ـتل س  تكد ل  مـست في امطـ   الوـد ات في الموـجن ظالملحـ   الت ـ   وـ  سحـ المت ال  ا ـد 

 .ال     طلايا مجس  في طص صس
وشـــكل    ل  ـــه لـــد تخـــز   الهمـــد و   وشـــكن وـــ  المشـــسكن الـــو ت ا ـــه اللل ـــسء لا  صـــل    تخز دـــه علـــى شـــكن غـــسز 

   سل ر قــ  الاو ــن تكــ   علــى شــكن لــ ال لتكل ــ  اللسلمــ امط ــس  وا ت ا هــه الحجــم، وا  تخ تخز دــه علــى شــكن  ــس ن
 هـ ه وتلتـبر صالاوتصـس وأ الإوتـزاز  تقدمـ  ال مزيا ـ  أو الكم مـس   الـر ط طر ـق عـ طر ق  تخز ده تكـ   .  امك  ولديم 

شـكن   الهمـد و   تخـز   يمكدـه ولـد  يجـس حسلمـس عـد  بحـ   لإ تجـرى ن، لـ ال امو ـ ال ر قـ  الآ  حـد إلى ال ر قـ 
وباعتاـس ه ، 1817ل  مـ  و التقدمـ  الكاـ ه وركـب اللم مـ   الـ في تخ اكتشـس ه في   لمـ ا  كات الاهممـ  التكدو و   ـ  ا . مد

 ستوركاـأطف الملس   القل    يمكـ  اعت ـس ه كير ـسس لتخـز   الهمـد و  ، لـ ال  توـلى الاحـ   اللل مـ  و اء ت ـ  ر 
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 ه إيـ لـ ل   ،الملـس  هد  دات ه  المركاست ه ه هموأ، د و  اله س علىوزنه و  %6 ام ن على  فيتحو  ال ز   ط م 
 تخـز   يمكدـه ولـد  إيجـس  علـى الحسلمـ  امبحـس  تجـرفي لهـس الصـحمح الا ـتخدا  لملر ـ  ،كاـ   أهممـ  طصس صـهس د ا ـ ل

  شـكن الهـد و   لتخـز    ـتخد ا ال لز ـ  اللدسصر أطف اللم م   باعتاس و  و هل ، عك      ر ق  تحر رهو  الهد و  
 .وتد ع  د  داته

 و الـ  ات وـ  محـد  للـد  وحل لهـس نجـر شـرو  ولس لـ  با ـتخدا  المـ ا   لـض طصـس ص  د ا ـ  مالكـ وكسيمـ   ااهت
 درر ـ ال مدهـس  ووـ    مقـ   د  وستولل على للحص   التقر است و  اللد د توتخد  الملقد  امير   في أوس ت،الجز ئس

 و ال زيا م  الخصس ص إيجس  ه  ودهس الهد  WIEN2k المحسكس   رناو  تحا ل نت الوتقر استهس و  DFT لك س  ل التس لم 
و ه ا وس اعت دنا علمه في بح دـس هـ ا الـ في يوـسهم وـ  طلالـه في .الإلكوويم  الادم  ولر   طلا  و  للأير    مس م مالك

 .ولر   مختلف الم مزات و المحس   و الت   ات ح   ه ا المجس 
 Li7XH8هد  ــد اللم مــ   ، د ا ــ  تأثــ  الا ــتادا  الــ  في علــى يــ ع وــ  هــ ه الهد  ــداتيقــ    في هــ ا الل ــن  ــ   

(1x1x2LiH-225)  و كالــــ  با ــــتل س  الملــــس   القل  ــــ (Na ،K وRb).  تأثــــ  هــــ ا الإ ــــتادا   ــــ    قتصــــر علــــى
 .الخ اص الادم    والإلكوويم 

 :لى ثلاث   ص  تحت في ه ه الم كر  بالإضس   على وقدو  عسو  وطستم  ع
 الهـد و   وغـسز ، الصـ     ، الا تا ـم  ، الرو  دمـ  اللم مـ    لـز عـ  عسوـ  لمحـ   وـر    دـس امو  ال صـن في، 

 وتقدمـست (لهـس دوـا لبا الا ـتخداوست أهـمو    و الكم مس مـ ال مزيا مـ الخصس ص هس، أهماكتشس ( إلى  مهس ت ر دس
 .طصس صهس وأهم الملس   هد  دات إلى أ ضس ت ر دس ك سص  والاوتصس الإوتزاز الهمد و   تخز  

  تقر ب ،  ك هرترفي تقر ب ر، نج شرو  ولس ل (قر استهست وأهمالدرر   التس لم  للك س     تض   ال سني ال صنفي 
 التـد ا وتقر ـب (LDA)الك س ـ  تقر ـب ،شـ   كـ ه  ولس لـ ، وكـ ه   ـ  غ ه هـس  يرر ـ  ر،هم ـ ا ـ _ ـ   

 . WIEN2k  رناو  ع  عسو  ولمح ، ش   ك ه  ولس ل  حل   ط،والا تاس التاس    طس  (GGA) المل م
 الادم  ـ ،  الخصـس ص علمهـس والمت  لـ  المتحصـن الدتـس   دس شـ وو الحوـسط طر قـ  لشـرح ال سلـث ال صـن طصـص

 .الكور الكتل  الهمد و مني و حوسط طس   التشكن، الإلكوويم  الخصس ص
 
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 ع  ومست على تخز   الهمد و   في الم ا  الصلا   :و ال صن الا
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    مقدمة 0.0
 ت مـز  . ا حـ  ولا لـه لـ   لا غـسز شـكن في  ت ا ـد، ال املـ  في ت ا ـدا أك رهـسو  الكم مس مـ  اللدسصـر أطـف الهمـد و  

  قـد   يمتـسز  ـدا  هـ   صـغ    ز ئتـه لكـ  . الشـسون ال  ـ    كـ   بأ  تخ لـه و مزيا مـ  كم مس مـ  صـس صه ا اللدصر بخ
 أ  ك ـس،  ك  ـ   لا ـتخداوه ويقلـه تخز دـه ع لمـ   لمق وه ا  ،الموس كات الم ا  و امغشم  طلا  و  الد سك على عسلم 

 . الحجم كا   طزانات ا تل س  تحتم  دا حج م  صغ   ك س   له
وـ  طـلا  ت سعـن ، الهـد و   وـ  ئـ  ز  وـ   لكـن كمل  ـ   283 ــــــــ  تقـد  الحـرا   وـ  ك مـ  نحـر   أيمكددـس 

 .2318K  [1]  تصن إلى لهاه حرا   و     المسء بخس  يحر  يق  احوا ه أ  ك س امكوج  الهمد و   وع
 ولـد  وباعتاـس ، الملـس   هد  ـدات شـكن في الصـلا  المركاـست في لتخز دـه ع لمـ  طر قـ  إيجـس  علـى امبحـس  ىتجـر  لهـ ا

 اللم مـ   عدصـر ال صـن هـ ا في  ـدتدسو ، الهمـد و   لتخـز   كير ـسس اعت ـس ه يمكـ  لديمـ الم اللدسصـر أطـف اللم مـ  
 .الصلا  المركاست في الهد و   تخز   و طصس صه وأهم
 تعريف الهيدروج  8.0

 وحمـد  روتـ   وـ  ك تـه يـ ا  تتـيرلف إك H الكم ـسوفي  وـزه ولـرو ، عدصـر كم مـس   أ وـط هـ  Hydrogen الهـد و  
 واحـد  حسلـ  في إلا ياشـس   اـسورك  ناوكـ وـدا ه إلى آطـر إلكـوونا الهـد و    ضـم لا ،الملـس   القل  ـ  و صـدف ضـ  

 .[2] هد  دات   لتك  ترابي،   ل في أو  ل في ولد  وع  تحد عددوس وكل   قط
  لل يدروج الفيزيائية الواص 0..0.2

وـــر  وـــ  الهـــ اء ك ـــس ا     ـــ  ايصـــهس ه وغلمسيـــه  11اك ايـــه اطـــف  ،الهمـــد و   هـــ  عدصـــر وـــ  اللدسصـــر الخ م ـــ   ـــدا
 .ودخ ض   دا

 .[2] للهد و   ال مزيا م  الخصس ص  ا  1.1الجدو  

 الليثيوممعدن  3.1
 الليثوم عريفت 1.3.1

 س  الملـ وـع امولى المج  عـ  في اللم م    قع، 3 ال  في وعد ه Li بامحر  له  روز ولدني كم مس   عدصر ه  (Lithium) اللم م  
 يصـف هـ  وك س تـه الصـلا  اللدسصـر اطـف وهـ ، لاوـع ا ـمض ل يـه، لـ  ولـد  ه  الدق  اللم م   ،لللدسصر الدو في القل       الجدو 

 يشـسطه  وـاب حـر  شـكن ال املـ  في    ـد ولا، المـسء وـع  وـه ل  اللم مـ    ت سعـن، القل  ـ  الملـس   وـ  كغـ ه .   تقر اـس المـسء ك س ـ 
،    ـ  لز  ـ  وس ـن أحمـر لـ نا  ل ـ  لهـب واسشـر  إلى اللم مـ   تلـر ض عدـد . ـه الشـامه الصـ      عدصـر وـ  يشـسطس  ـنأ ولكده، الت سعل 

 .[6] الت سعلات في يشط واحد إلكوو  م م  لل ، مضأ اللهب ل    صاح الاحوا  عدد ولك 
 كتشافاا  8.3.0
 وـ   الموـتخر            لل ركـب تحلملـه أثدـسء 1817 عـس  في  دو ـ   أ  ـ    هـس  اللـسم  ـد علـى اللم م   اكتشف
 وهجـس تل ـ  اللم مـ   أوـلاح أ  ك لـ  كر وـتمس  لاحـ  1818 عـس  في ،الوـ  د في  ـت كه م  ـرط و ـدت صـخ  

 اللدصـر  صـن  ـتم م .يقـ   شـكن اللم مـ   على الحص   في  شن اللسلم  كلا ولك  ،الماسشر للهب تلرضهس عدد حمرأ
 أوـس  اللم مـ   مكوـمد الكهربا ـ  التحلمـن طر ـق عـ  اللدصـر   صـن    ـ  هم ـرفي والوـ   رايـدفي  ـس  حـى يقـ  شـكن 
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 طر ـق عـ  Metallgesellschaft GA املمسيمـ  التلـد   شـرك   ـد علـى 1923 في عـس   ـتم للم مـ   التجـس في الإيتـسا
 في اكتشـف ميـه اللم مـ   ا ـم علمـه وأطلـق، م  الا تا ـ وكل   ـد اللم مـ   كسل   ـد الكهربا ـ  لمحلـ   التحلمـن
 اميوـج  في اكتشـ ا الـو امطـرى القل  ـ  ال لـزات عكـل علـى)الصـخر أو الحجـر تلـني لم مـ س بالم نايمـ (الصـخ  

 .[6] الداستم 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 ليثيومال والكيميائية لمعدن الواص الفيزيائية 3.3.0
 .  ضح أهم الخصس ص ال مزيا م  و الكم مس م  لملد  اللم م   2.1الجدو  

 
  الليثيوم استخداماتاهم  1.3.4
 ايـه ك ـس في،الحـرا   لدقـنا ت امقـست في  وـتخد   ـسللم م  ( الصلا الم ا     امعلى)للم م    اللسلم  الحرا    الول   واب

 .    امطرى ا تخداوسته وو ، اللسلي الكهروكم مس    هده  واب للا س يات الوسلا  ام  سط في  وتخد 
 اله اء لرط    ووسص  الج س  على محس ر  ك  ا   وتخدوس ، لل سء وسصس  وركاس ، اللم م   و روومد اللم م   كل   د . 
  شـ س م   ت تـع اللم مـ    ل   ـد  أ ك ـس وامحمـس،، للحـرا   المقسووـ  عـسلي وطـز  ز ـسا صـدسع  في اللم مـ    وـتخد  

 . امحس     ل  اته و  الش س م  شد د  ض  م  وراصد  صدع تو ح عسلم 

 القيمة الاصية
 عديم الل   الل  

 با ا وغدسطمو  الخسصم  المغدسطموم 
 hexagonal  دا م  الادم  الال    

 1.008 ال     الكتل 

    13.6 التير   طس  

 72kJ/mol الإلكوويم  امل  

     الجز ئم  الصمغ 

  259 الايصهس  يق  

      0.09 الدرسوم  الشروط في الحج م  الكتل 

 H_H 436 kJ الرا    طس  

 H_H 74 pm الرا    ط  

    4 الادم  الالكوويم 

 أهم الخصس ص ال مزيا م  للهمد و   :0.0جدول
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  أنهـس ك ـس،  الزيـ  وـ  ير اتهـس عـ  وـرات 7 إلى 6 وـ  تز ـد اللم م     س يات  سحتمسط ، الا س يات في اللم م    وتخد 
 وئ  ـ  20 إلى انخ ضـا أو وئ  ـ  40 إلى الحـرا      ـ  ا ت لـا لـ  حـى تت ـرغ لا  هـ ، عسلمـ  حـرا   ست   ـ تحت ـن

 الد و ـ  للت ـسعلات ك ـدرم  وتخد   لله ال في امور، الا مئ  الدموونات التقسط على يوامس عسلم   د   Li-6 للدر .
 . الإشلسع و  ال ا م  الح ا ز وفي

 همد  ـد وـ  ال احـد الكملـ  را  أ  حمـث ،الهمـد و   لتخـز    وتخد  وزيه وط   لهد و  ا وع الوهن لت سعله يررا 
 . المسء وع تلاووه بمجر  الهد و    ورعته في تحر ر  ت مز ك س.،الهمد و   و  لو 2800 على يحت ى اللم م  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 عنصر الصوديوم 8.0
 دت ــ  الى مج  عــ  الملــس   القل  ــ  في  ،لاوــعشملــ  وهــ   لــز لــ   11عــد ه الــ  في  Na ـــــــهــ  عدصــر كم مــس    روــز لــه  

لــه  دمــ  وكلاــ  ممركــز     3        4 دمــه الالكوويمــ   IA وــ  الل ــ   الاو  ال سلــث قــع في الــدو   ،الجــدو  الــدو في
   4 .وه  ولد  يشط كم مس مس الجوم

 كتشافاا  0.8.0.
 1827 ا  الص      ولرو  ودد زو  كجزء و  وركاست كم مس م ، ولك  م  تم الحص   علمه  شكن ود صـن حـى عـس 

الصم  يم في و     لـض وـ ا  الصـهس  ، في على  د الو   هم رفي     ، ع  طر ق التحلمن الكهربا   لمصه   كل   د 
يأتي وــــ   ،Naالشــــس ع و الروــــز  sudanum اللصــــ   ال  ــــ ى في ا وبا كــــس   وــــتخد  وركــــب للصــــ  ا بالا ــــم اللاتمــــني

 القيمة الاصية
 Li الصمغ  الجز م 

 3 ال  في اللد 
      .  6.941 ال     الكتل 

 1.0 الكهرو سلام 
.  0.53 الحج م  الكتل      à 20     
     180.5 الايصهس      
    1342 الغلمس      

 nm  2.115 يصف الق ر ال  في
 nm 0.06 يصف الق ر ام  ني
      4 الإلكووني الت ز ع
         520,1 طس   التير   امولى

 الجوموكلب ممركز  الادم  الال    

  م  مأهم الخصس ص ال مزيا م  لل: 8.0 جدول
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وهـ  يـ ع وـ  الملـح  nitronوالمشتق وـ  الل رـ  الم نايمـ   natriumاللاتمدم  الجد د  لمركب شس ع للص      ه  الدستر    
  .ال امل 
 صوديومالواص الفيزيائية لل 8.8.0
 . Na  ضح أهم الخصس ص ال مزيا م  والكم مس م  للص      3.1الجدو  

 

 القيمة الاصية
 Na الصمغ  الجز م 

 11 ال  في اللد 

      .  22.98976928 ال     الكتل 

 ( وقمسس باولمدغ)  0.93 الكهرو سلام 

.  0.9668 الحج م  الكتل      à 20    

 K 370.89 الايصهس      

 K 1156 الغلمس      

 nm 0.186 يصف الق ر ال  في

    3        4 الإلكووني الت ز ع

 الجوموكلب ممركز  الادم  الال    
 

 استعمافتااهم   3.8.0
 : وتل ن الص      في عد  مجسلات ودهس

   ايتسا الم سط الصدسع 
 س ن في تبر د الم سعلات الد و  الو. 
  ا تخلاص التمتسيم   و  طسوسته. 
    في ع لم  التلد   تدقم  الملس   المصه. 

 عنصر البواجسيوم 5.0
 دت ــ  الى مج  عــ  الملــس   القل  ــ  في  ،وهــ   لــز لــ  أ ــمض لاوــع 19عــد ه الــ  في  K ــــــــــهــ  عدصــر كم مــس    روــز لــه  

لـه  دمـ  وكلاـ     1  3  3        4 دمـه الالكوويمـ   IA لـدو  الرا ـع وـ  الل ـ   الاو  قـع في ا ،الجدو  الدو في
 . 1  ممركز  الجوم

وتلـــني  وـــس  الداـــستات، وترجمـــا إلى الاتمدمـــ  (القلمـــ )إلى أصـــلهس اللـــربي اميدلوـــ (  الكـــسلم  )تلـــ   توـــ مته اللاتمدمـــ  
الـو و   (potaschen) اله لدد ـ  دطلا اللغست امو و مـ  وـ  (    تا م  )أوس  .Kalium باللاحق  الملتس   لتص  كسلم  

 .الا تاستلني 

 أهم الخصس ص الادم    للص     :3.0جدول 

https://ar.wikipedia.org/w/index.php?title=%D8%A7%D9%84%D9%82%D9%84%D9%8A%D8%A9&action=edit&redlink=1
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%84%D8%BA%D8%A9_%D8%A7%D9%84%D9%87%D9%88%D9%84%D9%86%D8%AF%D9%8A%D8%A9
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D8%A8%D9%88%D8%AA%D8%A7%D8%B3
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 كتشافاا  0.5.0
تخ اكتشــس  الا تا ــم   و  .1827 في انجلــوا  ــد  Sir Humphrey Davy الا تا ــم   وــ  طــر  هم ــرفي  افي اكتشــف

و هـ   وـس  يحصـن علمـه وـ  حـر   ،سالص       د ل ال ر ق  حمث  دأ اللسم ه رفي      بالمس   الملرو ـ  با ـم الاـ تا
مـس  كهربا ـ  طـلا  المصـه    رهـرت كـريات لاولـ   لض الداستات، تخ وضع الروس  المختلـف في وعـسء و صـهره ر وـر  ت

 . 1   عدد الق ا   يرطلق علمه ا م   تا م  
 الواص الفيزيائية للبواجسيوم 8.5.0
 . K  ضح أهم الخصس ص ال مزيا م  والكم مس م  للص      1.1الجدو  

 

 القيمة الاصية
 K الصمغ  الجز م 

 19 ال  في اللد 
      . 39.0983 ال     الكتل 

 ( وقمسس باولمدغ) 0.82 الكهرو سلام 
.       الحج م  الكتل      à20   
 K336.53 الايصهس      

 1032K الغلمس      
 nm 0.227 يصف الق ر ال  في

    1  3  3        4 الإلكووني الت ز ع
 الجوم وكلب ممركز الادم  الال    

 
 استعمافتاأهم  3.5.0

 : وتل ن الا تا م   في اللد د و  المجسلات و   مدهس
 التو مد 
    التغ 
  الصدسع 

 روبيديومالعنصر  1.0
هـ  كو لـ   أ ـمض  ضـ   شـتلن واسشـر  لـدى  لـز يشـط و وهـ   37عد ه الـ  في  Rb ـــــــــه  عدصر كم مس    روز له  

 دمـه  IA  دت   الى مج  عـ  الملـس   القل  ـ  في الجـدو  الـدو في  قـع في الـدو  الخـسول وـ  الل ـ   الاو  اله اءتمس ه وع 
 تلــــــ   توــــــ مته اللاتمدمــــــ . 44 الجوــــــم لــــــه  دمــــــ  وكلاــــــ  ممركــــــز        3  1  1  3  3        4 الالكوويمــــــ 

(rubidus) وولدسهس أحمر. 

 أهم الخصس ص الادم    للا تا م  : 8.0جدول 

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%A7%D9%84%D9%87%D9%88%D8%A7%D8%A1
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 اكتشافا 0.1.0
وـــ   اـــن الكم مـــس   الالمـــسني  و ـــ ت و لمـــسوادز  و ال مزيا ـــ  املمـــسني    ـــتس   1861كتشـــف الرو مـــد    طم مـــس عـــس  ا 

 لـز الرو مـد    كو لـ   و . ، ال في  س  باطلا  هـ ا الا ـم علمـه يتمجـ  و ـ   طمـ ط حمـراء في طم ـه  و  ت ك تش  
 ضـ  واـمض و هـ  لــ   ـدا،  لتـبر وـ  ايشــط اللدسصـر القل  ـ   لــد الوـمز   ،  تغـ  ل يـه واسشــر  عدـد تلرضـه للهــ اء و 

ـــ  الكم مس مـــ  تتشـــس ه صـــ سته وـــع كـــن وـــ  .  شـــتلن تلقس مـــس وكـــ نا أكوـــمد الرو مـــد   ،  ت سعـــن  لدـــف وـــع المـــسء الدسحم
  .   الص      و الا تا م   

 الواص الفيزيائية للروبيديومأهم  8.1.0
 Rb  ضح أهم الخ ص ال مزيا م  و الكم مس م  للرو مد     5.1الجدو  

 

 القيمة الاصية
 Rb الصمغ  الجز م 

 37 ال  في اللد 

      .  85.4678 ال     الكتل 

 (مقياس باولينغ)     0.82 الكهرو سلام 

. 1.532 الحج م  الكتل      à 20     

 K 312.46 الايصهس      

 K 961 الغلمس      

 nm 0.248 يصف الق ر ال  في

        3  1  1  3  3        4 الإلكووني الت ز ع

 لجوموكلب ممركز ا الادم  الال    

 
 استعمافتا 3.1.0

  :   م هسفي عد  مجسلات و  وتخد  الرو مد   
  امنا مب الإلكوويم.  
    لتحد د الل ر الجم ل    لللمدست امثر   87-يمك  ا تخدا  ولد  التحلن الإشلسع  للرو مد.  
  صدع الخلايا الض  م 
   وصس مح الدم 

 الهيدروج  تخزين تقنيات 2.0
 الهد و مدم  الومس ات و ن المختل   الت امقست أ ن و ، ال ز  ط م   لل س   حسول  وس   شكن على الهد و   ز  يخ

 أو الشـد د التبر ـد، المرت ـع الضـغط طر قـ  ودهـس طـر   لـد  هح رـ  مـتم، الهد و مني للا تصس  الر مو  الهد الو تلد 

 رو مد   أهم الخصس ص الادم    لل: 5.0جدول 
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 غـسز   لـق اللم مـ   همد  ـد وـ لا محـد   ع اوـن  تـ  ر الهـد و   تحر ـر علـى القـد   لهـس الـو المـ ا  الصـلا    ا ـ  
 . الحرا     لن أو المسء وع تلاووه عدد الهد و  

 الصلبة المواد في الهدروج  تخزين 0.2.0
 وشـكن وت ـرح  لملـ  ك مـ  تخز لكدهس  الحجم كا   طزانات في الوس ل  الحسل  و الغسز   الحسل  في الهد و   تخز    تم

 و الإوتـزاز ودهـس مختل ـ    ـر  كلـ  و ـتم صـلا ال الم ا  في لتخز ده  د د  طر ق  لا تكس  اللل سء ت  ه .والتكل   الخ ر
      .  الاوتصسص

 طريقة افمتزاز  8.2.0
  دـت ، المسصـ  المـس    ـ ح علـى  الم تصـ الجز ئـست أو الـ  ات تـراكم عاس   عـ  ه  ، لد الاوتزاز ظسهر   مزيا م  كم مس  

 علـى الـر ط  مهـس  مـتم (ممتـز  وـس    ـ ح علـى وـس   احتجسز( المسص  المس     ح على الم تص   ز ئست و  طاق  عدهس
 للـد  )الوـ ح تـ تر) ا ـتقرا  عـد  حسلـ  في ك اتـه تكـ   الـ في لوـ ح  مزيا ـ  أو كم مـس   تجـسكط  وـاب الوـ ح
  .توسهمم   وا ط  تشكمن أو  سيد  سلل   ى  واب الم تز  الم ا  تج ط ،الروا ط ولتشامع كلمس ا تاسطهس

الصـدسعم   الت امقـست في وا ـلس ا ـتخداوس و وـتخد  وكم مس مـ   م ل  مـ ، مزيا م   ير ـأ تعـد في   ـدطر قـ  الغ تـزاز ت
الاوتزاز  ك   في الانا مب الدسي    و  الكر    حمث يمكدهس حمن الهمد و   علمهـس و تخر دهـس لا ـتخداوهس عدـد .   4 

 .الحس  
 سعكو الطريقة افمتصاص  3.2.0

وضــلهس في  ــ  وضــغ ط، و ــن وــس تمــتص الإ ــ دج  المــسء، و عدــد ا لــس  هــ ا الضــغط المرت ــع  تحــر   تمــتص المــس   غــسز الهمــد و   عدــد
 الامدم  الم ا ع الم تص ك ات تشغن حمث المسص  المس   في الم تص  المس   تدتشرالهمد و  ، و ه ا  لمن بأ  له تأث  اوتصسص عك س، 

   4 .  بالهمد  دات الدستج  استالمرك وتو ى  ، المس  دم  في ال  سيم  أو الرباعم 
  الهدريداتتعريف  8.2.0

. طـرالا واللدصـر الهـد و    ـ  الر موـ  الا تاـسط ل املـ  تالـس تصـدف، الهمـد و   علـى تحتـ في كم مس مـ  وركاـست هـ 
أفي ايـه لـد  و وـع  مهـس الا تاـسط  ـتم الـو الملديمـ  الهد  ـدات وهدـسك.شـم عس امك ـر وهـ  التوـسهمم  الهد  ـدات و   مدهس
 رتاط الهمد و   وـع اللدسصـر الـو لهـس  ، الهمد و   عد  اكود   سلب يأط حمث  .الكوو  واحد باكتوسط ت سعن 
    ـد حمـث الهـد و   تخـز   تقدمـست  ـ  الصـدا   وركـز الملـس   هد  ـدات تحـن أ  المحت ـن وـ . لام  ا ن ودهسكهرو 
 .    الهد و   إ  دج   تقدم  الحرا  ، أو ن  ل  د لق و    حهس على حمله يمكدهس ولس  
 المعادن هدريدات 2.0

 الملـد   تصـر  حمـث،  اطلهـس الهـد و   صاوتصـس علـى القـس    الوـاس   أو الدقم  الملس     لن الهد  دات تتشكن
 تلائـ  طـلا  وـ  كلـ  و ـتم ،ولمدـ  وضـغط حـرا      ـ  في  ز ئستـه وـ  دلا ـ الهـد و   ك ات ويمـتص إ ـ دجه و ـن

 لهـ ا ال  سيمـ  أو الرباعمـ  الم ا ـع محـتلا الال   ـ  بالشـاك    تـاط الملـد  وـع الضـغط تحـا طـزانات في غـسز الهـد و  
 يمكدهس الو ه  ال لسل  المسص  المس   .الحرا   باوتصسص اللك س بالت سعن و  لقه ،للحرا   وسص ت سعن بحدو  امط 

تـواوح  ـسلام  اللدسصـر الـو  تحـد .     التـ     ـهل   شـروط وتحـر ه، الغر ـ  غطوضـ حرا        في الهد و   اوتصسص
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هــ ه المركاــست لهــس  دمــ  طلالمــ     .      و         وتك نهــس اغلــب اللدسصــر الايتقسلمــ  2 -1.2 ولهــس الهمــد و    ــ 
الاوتصـــــسص غـــــ  طسضـــــع للدوـــــب  هـــــ ا ،حمـــــث  ـــــتم اوتصـــــسص ك ات الهمـــــد و    اطـــــن الشـــــاك  الال   ـــــ  لل ركـــــب

   .ل ال  ترهر كو   في الدوا     ال  ات في  لض هد  دات ه ا الد ع ،الوت كم وو      ك ات الهد  د
 .  ضح   م تخ م   لكم م  تشكن هد  دات الهلس   1.1الشكن 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 المعادن هدريدات صائصأ 0.2.0
. عسلمـ  الهد و مدمـ   ك س تـه، الا ـتخدا  وت لاـست تلامـ  وـ  تمكدهـس الـو  صالخصس و  اللد د تمتل  هد  دات الملس  

ت ككـه  هـ    وـرع   ت مـز ك ـس.الغسز ـ  الحسلـ  في الهمـد و   وـ  لـو 2800 اللم مـ   هد  ـد ال احد و  يخز  الكمل  را 
 الهـد و   وت لـق إضس م  طس    ت لب لا وتخز دهس ح رهس ثا ت  وه  وركاست. المسء وع تلاووه بمجر  الهد و   يحر 

 وـع، الغر ـ  حـرا      ـ  في الهـد و   وإطلا  تخز   يمكدهس هد  دات إيجس  على الاحث حسلمس يجرفي   3 الحرا     لن
 ت صـن الحـسلي ال  ـا   ـ  الوـمس ات في تخز دهـس أوـس  عس قـس وزنهـس  لـد ،حج هـس كـبر في تك ـ  ضـل هس يق ـ  أ  الللـم

 .   الكل  وزنهس و  2% أ صى حد  مهس هد و مدم   ل  تحقمق لىا الاسح   
 

 هد  دات الملس  : 0.0 شكل



 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 WIEN2kالدرر   التس لم  للك س   و  رناو   :ال صن ال سني
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 مقدمة  0.8
 ـــ اء تـــ  رت التجر ـــ  . تلـــد المحسكـــس  في اللصـــر الحـــسلي طر قـــ  لا يمكـــ  الا ـــتغدسء عدهـــس في مجـــس  الد ا ـــست ال مزيا مـــ 

  ر  هــ  أ ا  للتداــا بموــس  التجر ــ  في حسلــ  و   هــس أو غمسئــس، و تحــن يتــس   المحسكــس  محــن التجر ــ  في الحقمقمــ  أو م تتــ
تلر  المحسكس  على أنهس ع لم   دسء نم كا  ياض  و  رمجـ  لتقلمـد يرـس   مزيا ـ  حقمقـ  . حسل  ا تحسل  التجر   الحقمقم 

كد ـ كا )   WIEN2kفي   ا ـتدس هـ ه يوـتخد   ـرناو  . ت  لـ  س م أو وـزعم إيشـسءه و كالـ  ئـد    ا ـ  الدتـس   الم
 .كد  كا  ياض  و في ه ا ال صن  دتدسو  شرحه س(التس لم ) المانى على يرر   الك س   ال ظم م  ( رمج 
 معادلة شرود نجر 8.8

ـــ  لـــه ـــد ال س ـــ  الداطلم ـــ لهـــ ا يجـــب علم. لملر ـــ  الخصـــس ص الالكوويمـــ  لدرـــس   لـــ  في  ت لـــب كالـــ  تحد  ـــس حـــن ولس ل  د
 هـ  لس لـ الم هـ ه تلتـبر.  43  1925 عـس Schrödinger  وضـلهس اللـسم ال مزيا ـ  شـرو  نجـر، وهـ  ولس لـ  شـرو نجر

 أ ـ نات وـ  المت سعلـ  الجوـم ست يرـس  صـفت حمـث، للالـ  ات الكـ ايو في الدرـس  الك مـ  الد ا ـست كـن ود لـق
 :التسلم  لملس ل تل ى با (i) الكوو n و  α   ي ا Nوه  ووتقل  ع  الزو  لدرس  كو ، وإلكوونات

 
                                                            4.    

 
 : حمث يم ن
 E:  ؛الدرس طس  
 Ψ : ؛الم     ال. 
 H:   الت سعـن وطس ـ  الجوـم ست لكـن الحركمـ  ال س ـ  وـ  والـف بالدوـا  للج لـ   كـ   الكلـ  اله لت يمـس هـ 

 . 41 الخس    الحقن غمسط في الخس    ال  ط وع الت سعن طس   الحسلات  لض وفي،  مدهس م س 
 :  يلر ه باللاس   التسلم أ  يمك

 
                                                      .    

 
 :حمث

 
    

   

   
     

  

   
  

   
 .ه  واثر ال س   الحركم  للأي        

 
    

  
 

   
     

  

  
  

   
 .ه  واثر ال س   الحركم  للإلكوونات     

 
    

 

    

 

 
 

      

                
 

    
 

      

   
 ي ا -ه  واثر ال س   الكسود  ي ا       
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 ي ا -ه  واثر ال س   الكسود  إلكوو               
 

    
 

    
 

 

 

  

         
       

 

    
 

  

   
 إلكوو -ه  واثر ال س   الكسود  إلكوو        

 
 :حمث
 الملسولات:iوj بالإلكوونات طسص 
 .  بامي    طسص    و 
 .M و m الوتمب على والإلكوونات امي    كن و كتل 
     امي    شحد 
                 و   ي ات      الموس   
              و    ي ات     الموس   
 .             والد ا  الإلكوو     الموس . 

             الإلكووي     الموس  iو j 
 .    

  

    
  

    
  

 ه  واثر لا لاس    
 :ويكدب الزو  ع  ووتقل  تك   شرو  نجر ولس ل  الوك   حسل  في
 

                                                                 3.    
. 

 لس لـ لم الم ا ق  ال اتم  القمم E ،أي  ه أو إلكوونات   اء الجوم ست إحداثمست  كن وتتللق الم     ال  تم ن    بحمث
 تاوـم هس أ ـن ووـ  الحـن ووـتحمل  نجـر شـرو  ولس ل  تلتبر وئ ا، وتغ    (1+ )3 على تحت في ك   N ــــــــــل نجر شرو 

الـو لا يمكـ  ، و     ال ر  الو تو ح لدس  تقر ب او  له ه الملس لـ .     قر است لحلهست عد  وضلا حلهس وتوهمن
 .Born Oppenhienner      أ   هسيمر حلهس  وه ل  و    يوتل ن تقر ب

  هيمر أبون_بورن تقريب 3.8
ــــ  كتلـــ  الدـــ ا  أكـــبر وـــ  كتلـــ  الإلكـــوونات   أ ـــدص هـــ ا القـــسي   علـــى  أفي أ  الإلكـــوونات تمتلـــ   ـــرع  وـــر   1836 ــــــ

الإلكوونات و  صـ    تقر امـ  تتحـرك في مجـس  كهربا ـ  مي  ـه ثا تـ   إعتاس ل ل  يمك  ، أضلس  وضسع   لورع  الد ا 
يمكـ  كتس ـ    إك، ي     قط ولمل على  رعتهسأ  الدوا  الم  م  الإلكوويم  تلت د على و ا ع ام و بمس .  4   راغفي ال

 لحركـ  بالدوـا   ـدا الوـر ل  الإلكوونات لحرك  ويررا ،.                     الدال  الم  م  الكلم  ك س يأتي 
 طس ـ  وأ ،      ولدووـ  لهـس الحركمـ  ال س ـ  أفيت، للإلكوونا دوا لبا  سكد   ا الد أ  التقر ب ه ا   و، امي   

 وتصـاح                 :  التسلمـ بالصـمغ  H ولت  سالهـ  صاح ووده         .ثا ت  امي       الت سعن
  :التسلي بالشكن نجر شرو  ولس ل 



 WIEN2kيـــــة للكثافــــــة و برنـــامــــــــج النظريــــــة التابع: الفصل الثاني

13 

 
 
   

   
   

 
  

 

 
 

  

       
 .   

    

        .                          1.    
 

 وـ  بمج  عـ  يوـتل لـدى ، (لكـوو إ_لكـوو إ) لى وـدى ت سعـنإالصـل    الـو ي ا ههـس في حـن هـ ه الملس لـ  تلـ   
 في  ك ـر  ال ر قـ  هـ ه توـتخد  ر،حـ الإلكـوو   كـ   أ   مهـس  سم ـسس .نجـر شـرو  ولس لـ  لحـن  ـ ك لهرتـرفي ال ـر 

 و لسلمـ    ـ  وأك ـر حد  ـ  طـر  عـد   توـتخد  الصـلب الجوـم في  مد ـس ،ال  ات و الجز ئست لد ا   الك م  الكم مسء
 .       4 ك س  لل درر   التس لم ال و ن

  فوك_هرتري تقريب 8.8
 نمـ كا)امطـرى با ـ  الإلكـوونات، امي  ـ  وـ  ناشـ  حقـن في ووـتقن  شـكن  تحـرك لكـوو إ كـن أ   ـو، 

 لـبر عدـه  ،ووـتقن وحمـد إلكـوو  حسلـ  عـ  تلبر  وا  ءلجدا كدتمج  الم    الدال  صمسغ  و  ل   تم، (لكوو  الحرالإ
 :باللاس   التسلم 

 
                                                            .  .   . 

 
 ولت  سالهـ صـمسغ  تخ حمـث، ووـتقن إلكـوو    ا ـ  إلى  وـمم N   ا ـ  وشـكل  تح  ـن في  ـسهم  التقر ـب هـ ا 

 .       :التسلي الدح  على ووتقن إلكوو  حسل  ودهس كن  صف  ز م  ولت يمستسله ك ج  ع

      :حمث
   

  
    

 
           . 

 :  امي   حقن  اطن للإلكوونات الكسود  ال س  
          

    

            . 
 :لهرترفي ال لس  الك   و  k الد ا  و ضع    وع

          
  

           
  

 :نجر  شكن التسلي تل ى ولس ل  شرو .                     :والك    ال لس 
 

 
  

 

  

 
                                                           .    

 
 :الموتقن لكوو للإ الم     ال        حمث

 
          .                                                        .    

 
   ــــــــــ أ ضس تل ى وال س  
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 .   .                                                                    ـ
 

  ـد ل إلكوويـ  و ـ   إوكسيمـ  تد ـ  لا حمـث، باولي ا ـتالس  واـدأ تخـسلف الدالـ  هـ ه أ   ـ ك أظهـر 1930  ـد  في
إلكـوو   nاحت ـس  ل ضـع ،   التلسوـن وـع وأصـاح المشـكل  هـ ه لحـن spin الل ـ  اللـز  إ طـس  وتخ، امعـدا  الك مـ 

.         و ضع Nعلى  : التسلي  Slaterمحد   لو  شكن، تكتب الدال  الم  م     
 

          .     
 

   
 

                      

                      

                            .    

 
 و الملسون 

   
  .يم ن ثا ا التلسود 

 .الال     اطن الك    تحد د ه  ال س   للصسبات الادم  حوسط تصس   الو الصل بات    و 
 الكثافة التابعية نظرية 5.8

حمـث يمكـ   ،الدرر ـ  الكم مـسء و كـ ا ال مـزياء في الموـتل ل  ال ـر  أهـم أحد (DFT) للك س   ال ظم م  الدال  تلد يرر  
 لل ـدا ات الإلكوويمـ  الك س  ، لدرس ل الكلم  ال س  )و لا  ،الجوم ست وتلد  لدرس  الخصس ص همأتحد د    ا  تهس لدس
وكالـ  با ـتل س  ، ك ـس انهـس و ـمل   ياضـم  لحـن وشـسكن وكسيمـ  الكـم،(...لل س   والض  م  ال مزيا م  الملسولات  اوك

 و  واحد الدرر   التس لم  للك س    تلد . 1  إلا أ  حن ه ه المويرل  ولقد  دا ل ا يق    تاوم هس ، ولس ل  شرو  نجر
 أير ـ  علـى ت امقهـس إوكسيمـ   وـاب نجـر شـرو  ولس لـ  لحـن، الك  ومـ  الحوـس م  الل لمـست في ا ـتخداوس ال ـر  أك ـر

، ال ظم مـ  الك س ـ    ا ـ   الإلكـووني الدرـس  طس ـ  عـ  التلاـ  يمكـ  أيـه هـ  أ س ـهس.اللـسلي حوـسئس  ـرع  و وتد عـ 
  مس ـهس يمك  الو الإلكوويم  الك س    دال  وا تادالهس الم  م  الدوا  ا تل س  ع  التخل  في لهس الر مو  ال كر  تك  
 الدرـس  طس ـ  عـ  التلاـ  يمكـ  أيـه أفي الحوـسط في تـدطن الـو المتغـ ات عـد  تقلمـن هـ  هـ ا و اء الـدا ع ،ع لمـس

 حمـث 1927 عس  Fermi _Thomas  رو  ت وسس ع ن في لهس ظه    و أ كس . الإلكوويم  الك س     ا    الإلكووني
 كدرر ـ  لهـس الحقمقـ  الرهـ   أ  غـ  ،ال ظم مـ  للك س ـ  وكس ئـ  حركمـ    س ـ  وتجـسيل غـسز أيـه علـى الدرـس  أطـ تخ 

 ال س ـ   ـ  تـر طحمـث أنهـس  1964عـس  Hohenbergb_Kohn وكـ ه   غساـده ه طـر  وـ  كـس  بالضـاط أ س ـم 
 .  4  الإلكوويم  والك س  (.الا تقرا  حسل ) ام س م  للحسل 
 هوهان برغ و كوه  تنظريا 0.5.8

  وــ  وــع امطــ   لــ  -تلــد هــ ه الدرر ــ  كإعــس   صــمسغ  لد ــ كا وظم ــ  الك س ــ  المقوحــ  وــ  طــر  اللسلمــس  ت وــسس
 :تتلخص في يرر ت  همسو   4  الاعتاس  ت سعن الإلكوونات ض   الك    الخس    للأي    

 :الأولى النظرية
وت سعــن في الحسلــ  الا س ــم  ضــ   و ـــ     Nلدرــس  وتلــد  الالكــوونات  E  ال س ــ  الكلمــ  تــدص هــ ه الدرر ــ  علــى أ

 :   4 ويمك  كتس تهس بالشكن التسلي    ρللك س   الإلكوويم   تكتب  شكن وحمد للأي        ك    طس    
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                                                                   4 .    

 
ه هداــس غ وتحــ في علــى ال س ــ  الحركمــ  للإلكــوونات و طس ــ  ت سعــن ك لــ   وهــ  عاــس   عــ  _تم ــن  الــ  كــ ه        ــ أ

 . ال  شسول  للك س   الالكوويم 
 .إلكوو  _تم ن طس   الت سعن إلكوو                المقد ا 

 :النظرية الثانية
تـبره  هـ ه الدرر ـ  أ  الك س ـ  الـو تل ـ  الحـد ام ة لل س ـ  هـ   اـس   عـ  ت امـق القـسي   امو  علـى الهـسولت   و ه  ع

 :التسلي تكتب بالشكن ،ك س   الحسل  الا س م  للجوم ست
                                                  44.                     

 
 .  الحسل  ام س م تم ن ك س  :       أ

 : ـــــــــــــــــــــ  لبر ع   ال  ال س  
 

                                                            4 .    
 
 : حمث 
 

       .                                                 43.    
 

يمكــــ  كتس تهــــس علــــى  ،كدالــــ  وحمــــد  وــــ  أ ــــن يرــــس  وتلــــد  الإلكــــوونات          ه هداــــس غ_تلــــر   الــــ  كــــ ه 
               .  :الشكن

  .الكوو _تم ن طس   الت سعن الكوو      وتم ن ال س   الحركم  لدرس  الكووني  T   أ
 :با تخدا  تقر ب هرترفي نجد

 
 

  .     
 

 
  

         

      
                                             41.    

 
ثاــا أ تم ــن ال س ــ  الحر ــ  للإلكـوونات زا ــد ال ــر   ــ  طس ـ  الت سعــن الحقمقمــ  و طس ــ  ت سعـن هرتــرفي ك ــس     حمـث 

اللاـس   م تلـر  هـ ه الدرر ـ    غـم أ  . 43   .   ــــــ ك ه  أ  ك س   الحسل  ام س م  ه  ك س   الحد ام ة ل_ه هداس غ
تحد ـدنا لدالـه . ثا ا بأ  كن طصس ص الحسل  ام س م  ه   الم  للك س   الإلكوويمـ أالتحلملم  له    المقدا    إلا أنهس 
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ـــس غ _كـــ ه  ـــ  ام س ـــم         ه هدا ـــد ال س ـــ  الكلمـــ  و ك س ـــ  الشـــحد  للحسل ـــس وـــ  تحد  وـــ  أ ـــن ك ـــ    ،يمكدد
 .  4 طس    ول ى لك  للأ ف ه ا وس عجزت عده ه ه الدرر   

 شام_نوهك ةمعادل 8.5.8
ـــ   DFTالت ـــ   في يرر ـــ   Sham شـــس و  Khon ـــد  اللسلمـــس  كـــ ه   1965في  ـــد   وـــ  طـــلا  وضـــع ولـــس لات محسكم

 .م ئد  تحد د الدوا  الم  م  الو ت ا ق أ ن  م   ل س   الكل .لملس ل  شرو  نجر
 تح  ــن جملــ  الإلكــوونات المت سعلــ  ضــ   الك ــ   الحقمقــ ، إلى جملــ  ا واضــم  غــ   Sham و Khohn تــتلخص  كــر 

ي  ــ  و الإلكــوونات امطـــرى الدسشــ  عــ  جممــع ام Kohan_Shamوت سعلــ ، تتحــرك الالكــوونات  مهــس ضــ   ك ــ   
لمج  عـ  ( solution outo.Cohéronte) اتمـسكطلا  حن ودوق  الو  تم ايجس هس و و      ولهس ي ل الك س           

 :س اسمه لس ل  الو اطدتالملخص ه ا في و    4 ولس لات شرو  نجر للجومم 
 

                                                                         4 .    
 

 .طس   الجوم    .الدال  الم  م  للجومم:   :حمث
 :شس  ال في  كتب بالشكن التسلي_تم ن هسولت يمس  ك ه        
 

         
  

   
     

 
 

  

    
 

         

            
    

       

  
                             4 .    

 
 :ا  

     
  

   
     

 .ال س   الحركم  للإلكوونات الحر   
 

    
  

    
 

         

            
 .للإلكوونات الحر (   ك_هرترفي)ك       

 
     

       

  
 :تاس   على الشكن التسلي_وتل ى عاس   طس   الإ تاسط( تاس  _ا تاسط)يم ن واثر ك     

 
         .                                                          4 .    

 
 لــــبر عــــ  ك س ــــ  الإلكــــوونات ك ج  عــــ  ك س ــــ  الجوــــم ست وــــع ا ــــتخدا  واــــدأ التغــــس ر للحصــــ   علــــى طس ــــ  الحسلــــ  

 :ــــــــ      ت ا د الشحد  احت س بحمث تل ى ك س    ام س م ،
 

ρ       
                                                          4 .    
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 ـــــــــ  ك تل ى  _طس   هرترفي     .   و       الم  ال س   الكلم  للإلكوونات 

 
                                                          4 .    

 
  .                                                         .    

 
 :حمث
 T   ال س   الحركم  للجوم ست في الت سعن 

 V  إلكوو _ك    الت سعن إلكوو. 
       ــــــــــــــــا ضس التاس   الالكوونات و ال في  لر   ك  :        
    ـــــــــــــسط الالكوونات و ال في  لر   ك    ا تا:         

 ه   .    اك  الدالم 
 

   .                                                 4.    
 

 ا تاسط _ه  ك    تاس             
 ه أفي  الم  ال س   الكلم  

 
                                                     .    

 
 :ك س  ل ولس ل  ك هس  شس   وده يمك  كتس   و 
 

                                                    3.    
 

 للول معادلة كوهن شام 3.5.8
 ــــــــــس  لك ه  و شس    لر  الك    ال ل

 
  1.                                                       

 
 ووـدا ات للك س ـ ، الك ـ   ا ـتخداوهس حوـب وتوتـب  DFT علـى ال س ـ  عصـسبات حوـسبات ولرـم ترتكـز
      شـس  كـ ه  وـدا ات علـى تلت د والو FP-LAPW ط مس المتزا د  الموت    الم    طر ق   مدهس وو  شس ،_ك ه 
 :التسلي بالشكن ام س م  الم    ولس ل  وتل  
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                                                                       .    

 
 .تم ن ولسولات الدشر     .تم ن  وا  ام سس      

لمـدا  كـ ه  شـس  المشـغ   الـ في يملـ  أ ـن طس ـ ، إكا و ـدت     س  عـ  طر ـق ولسوـن الدشـر ش_تحن ولس لات ك ه 
 :الو تحقق الملس ل  التسلم  Sوص     التغ م  و       سعد  أ سس لادسء وص     الهسولت يمس 

 
                                                                 .    

 
بحمـث  1.2يجب حن الملـس لات ام س ـم    ر قـ  الـدو ات التكرا  ـ  الم  لـ  في الشـكن     ع لمس لحوسط الملسولات 
لهـ ا          لـــــــــــ  مق ، لك  لك  ت اق ع لمس لا د لدس وـ  إع ـسء عاـس    DFT ـــــيرر   ال .تاط  طس   الدرس  أصغر  

 في توـتخد  الـو ه  المشغ ل  المدا ات كن جمع و  علمهس تحصني الو الكلم  الك س   .تالتقر اسلا  د و  ا تل س  
  الك ـس ت   ـ  بالمـزا يقـ   (المدس ـب (الم لـ ط التقر ـب علـى الحصـ   عـد  حسلـ  وفي، الحوـسط

  ،و       
     

 : التسلم بال ر ق 
 

   
          4    

        
                                           .    

 
  ، حمث

 الشـاك  ثا ا   و التكرا         الحن لملس ل  الخسص  ال اتم  بامشل  وال   الجد د  الشحد  ك س   ه     
   ضـح مخ ـط 1.2 الشـكن)      الم لـ طط التقـس   علـى نحصـن حـى الدحـ  هـ ا علـى التكرا  ـ  الحلقـ  ي اصـن و

 (.للحوسط التكرا    الحلق    ضح
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 تقريبات نظرية الكثافة الوظيفية 8.5.8
 Energie d'échange et correlation: التبادل والإرتباط طاقــــة 0.8.5.8

 :التسلي بالشكن تكتب ولس لتهس
 

         .                                                         .    
 

 لإع س هـس تقر اـست عـد   تلت د الا تاسط و التاس     س   ورتاط شس  ك ه  ولس ل  حن م  و وضا ط   م   لهس لمل
 :الحسل  ه ه في  ك ر  الموتل ن التقر ب ،تحلمل  شكن في

  Approximation de la densité locale: لم المح الك س   تقر ب

  Approximation du gradient généralisé   :  ب التد ا المل موتقر 
 

  تخمين 
      

  الك س   المحلم  
      

ت لمد ك س    د د  وزا 

  
     ،  

       

حساب الكثافة الجديدة 

  
         

 
 
  

  

           شام _حل معادلة كوهن

         

 

شام _نحل معادلة كوه

           

           

    و  حساب 

    
 

   

حساب الطاقة 

 الإجمالية
 تطابق

ال  
 نعم

 SCFالحلق   لحلق  التكرا    لحوسطا:0.8 شكل
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 LDA قريب كثافة الموضعت 8.8.5.8
 ،تقر ب الك س   المحل  ه  تقر ب و ضل  لدرس  الإلكوونات اللاوتجسيوـ  بإعتاـس ه و ضـلس وتجسيوـس أو شـاه وتجـسيل

 كــن بإهمــس  r قــط بالك س ــ  الإلكوويمــ  في يق ــ طس ــ  التاــس   و الا تاــسط وتللقــ   ( ثا  ــ  ρ غــسز إلكــووني ودــترم)
 الكلـ  الحجـم تقوـمم علـى  لت ـد، )شـد د  ـاطء تتغـ  أو ثا تـ  الك س ـ  يلتـبر(وتجسيل غ  الدرس  تجلن الو التيرث ات

 .طسصـ  حسلـ  في   مقـس و كـ  ، الت سعـن حسلـ  في إلكوويمـس المتشـكن وتجـسيل غـسز في المل ـى امصـغرفي الحجـم علـى
ودترم، يحس   علـى ا ـتقرا  الدرـس   لـني  كـ   وـرتاط  طس     ك    ال ضسء و  ود ق  في الإلكوونات ت  د عددوس

ا تاــسط ك ــس _كتاــس طس ــ  تاــس  حمــث   ،1965 شــس  في عــس _طــرح هــ ا التقر ــب وــ  طــر  اللسلمــس  كــ ه  .    الكوويمــس
 :     ل 

 
   

                                                                 .    
 

ـــــــس  :     ـــــــ  تا ـــــــن طس  ـــــــسط لجوـــــــمم واحـــــــد_تم  ـــــــث           عل ـــــــس أ . ا تا    حم
  .    

  
ـــــــ  التاـــــــس     طس 

   و
  .  

    . 
ρوكال  بإ تخدا  ال حدات ال         

    
 

 
 
  

  :ا تاسط_طس   الا تاسط و ك    تاس   
 

    
    

  
      

    

  
                                      3 .    

 
       ρ ولحوـــسط الك س ـــ  الإلكـــوونات  ـــتم الج ـــع علـــى كـــن المـــدا ات المشـــغ ل  أفي

بالدوـــا  لل ـــ ا            
 :تصاح اللاس   ك س  ل  ،spinالمغدسطموم  يأط   ل  الاعتاس  و ه   الوا  

 
   

                           
                                       34.    

 
 تكـ   لا الإلكوويمـ  الك س ـ  الحقمقمـ  امير ـ  في أيـه يللـم ،ودـترم إلكـووني غسز حسل  في إلا  وتل ن لا التقر ب ه ا

 . المل م التد ا تقر ب الغسلب في  وتل ن الواب له ا )ولمد   ق ود في(محلمس ودتر  
 GGAالمعمم التدرج تقريب 3.8.5.8

هــــ ا التقر ــــب  تجــــسوز تقر ــــب ك س ــــ  الم ضــــع في الد ــــ ،  هــــ  تصــــحمح لــــه حمــــث  ضــــمف في اعتاس اتــــه تغــــ ات ك س ــــ  
 :    س   على الشكن التسليتكتب عاس   ال    ρ   الإلكوويم     ρ الإلكوونات عبر تد ا الك س  

 
   

                                                           3 .    
 

 :    أوس إكا اطدنا و ه   الوا   تك   الللا   ك س  ل 
   

                                                                            33.    
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في حسلــ  امير ــ  الــو تحتــ في علــى الملــس   الايتقسلمــ  و اللدسصــر الوا مــ  الدــس   ،  لجــز هــ ا التقر ــب عــ  وصــف الادمــ  
 :الو تل ى عاس   طس تهس ك س  ل  U+DFTالإلكوويم   ص      مق  له ا ط   ه ا التقر ب إلى تقر ب 

 
            

       

 
 

 

 
                                  31.    

 
 تم ن طس   ال صن    ودا ات هماس    Uو   dتم ن الكوونات المدا     حمث

 
             

  

 
 

  

 
         

 
          

       
 

                        3 .    
 

تشــ        3d وصــ     المــدا  المشــغ ل  لوــ    ال س ــ  nهمــس وقلــ ط اللدسصــر المصــ   م  لت سعــن ك لــ و     و   حمــث
d σ إلى المدا ات  .تش  إلى حسل  الوا  4  

  المتزايدة المستوية الأمواج طريقة 1.8
 الم  ـ  طر قـ  تحوـ  أ ـن وـ  FP-LAPW الكسوـن والك ـ   هـ  (Andersen) أيد  ـ   طـر  وـ  عرضـهس تخ

 الإلكـوونات  الـ  شـكن  ـلو أطـ  للإلكـوونات الم  ـ   الـ  ولكتس ـ  (SLATER) لوـلو (APW) المتزا ـد  الموـت   
 .ود قت  إلى بال  ات المحمط ال ضسء  قوم وال في ، M.T ك     و ى وس أو )الدحن طلم (  ك    الخسص 
 .الالكوونات القلام  ك   ( M.T)   ضح ك    كر  2.2الشكن 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 المد قـ  ال سيمـ  المد قـ . ئـس الا تاسط شد د  القلام  والإلكوونات امي    و  كن تش نM.T كر   اطن امولى المد ق 
  بامي    الا تاسط ضلم   الخس  م  لل دا ات الإلكوونات تش ن، بالكرات تحمط الامدم 
   M.T  الكر    ر يصف يم ن  R ح 

 : التسلم  بالللا   ل ى  ام سسو 
 

 (M.T) ك    كر :8.8 شكل
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∅  .     

 

  
            

          

        .              

                          3 .    

 
 .الدشر ولسولات    ؛للكرو   الت ا قم  الدال         ؛ ال حد  الخلم  حجم Ω : حمث

 : كسمتي شرو نجر ولس ل  ل  ح تك   
  ((M.T  الكر   اطن شلسعمه حل    .أ

 . الامد  المد ق  في ووت    و   . ط
  كتب ال في الشلسع  للجزء نجر شرو  لملس ل  ودتر   حل   ه       

 
 

  

   
 

      

  
                                       3 .    

 
 تدشـر؛  (M.T) الكـر   ـ ح علـى     ∅الدالـ  ا ـت را  لضـ س  الخ مـ  ال س ـ    ؛ الكـروفي الك ـ        :حمـث

 .الامدم المد ق  في الموت    بامو اا الخسص     الملسولات دلال       الملسولات
 :نجد الحوسط لد 
 

    
    

        
                 

                     3 .    
 

 FP-LAPW  الكامل والكمون أطيا يدةاز تالم المستوية الموجة طريقة 2.8
 الشلسعم  للدال  ط م  ترتماست شكن على تك   (M.T) كر   اطنالا سس  FP-LAPW طر ق  في

    باشتقس  وتمتسز            
 .لل س   بالدوا           

 

∅  .     

 

  
            

          

                
                   

                     3 .    

 
 التسلي لشرط تخضع            والدال  (APW) ال ر ق   ال  و ن تلر    الدال 

 
 

  

    
      

                                         1 .    
 
  الـدوا  اللايوـام  الحسلـ  في

 في الموـت    الم  ـ  وـع ووـت ر  أفي (M.T) كـر   ـ ح علـى  ووـس ووـت ر     و     
   دال لل المكس ئ     الملسولات أ   LAPW لل ر ق  أ س م   ال  تصاح APW الدال  إك  .الخس ا

 طاملـ  ي ـل لهس  
 الدالـ  علـى تلت ـد LAPWs الدالـ  الكـر   اطـن .الامدمـ  المد قـ  في ال حمـد  الموـت    الم  ـ  وهـ  LAPWs الدالـ 
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APWs   ال س ـ  عصـس    عـ  لـملا تختلـف    مE  .شـلسعمه  الـ  أحوـ  تدـت  الخ مـ  الوتماـست APWs أ  ولدـسه 
 : بالشكن    طس   شتق و  ال  شكن على تدشر أ  يمك    الدال 

 
    .        .              .           

                    14.    
 

          حمث
  .لل س   الرباع  الخ ير تم ن   

 WIEN2kبرنامج  2.8
   1992في  ـد  P.Blaha, K. Schwarz, G. Madsen, D. Kvsnicka and J. Luitz  طـر  وـ  صـ م  ـرناو  هـ 

 ـث شـهد هـ ا امطـ  ت ـ  ا ولح ظـس  رهـرت ح    ،WIENالم ا  بجسول  التقدمست   مدـس، سمـ   ـبرناو  كم مسء بملهد  
وا ــت ر ت ــ  ه حــى  ــد   39WIEN،39WIEN، 39WIEN عــد  اصــدا ات لــه سممــا اعت ــس ا علــى  ــد  يشــره وهــ 

وشــهد هــ ا امطــ  تحوــدس كاــ ا وــ  حمــث الوــرع  و الشــ  لم  و القس لمــ   WIEN2k  الــو ظهــر  مهــس الإصــدا   2222
للا ــتخدا ، هــ  عاــس   عــ   ــرناو  لمحسكــس  الادمــ  الإلكوويمــ  للأ وــس  الصــلا  المتالــ    بالاعت ــس  علــى يرر ــ  الك س ــ  

و الملسلجـست  في الح ا ـمب الشخصـم  Unix ل ـن علـى يرـس  التشـغمن  FORTRAN90وكتـ ط  لغـ   DFTال ظم م  
Intel   عصـــس   ال س ـــ ،  ـــ ح   وـــ ، ك س ـــ  )يمكـــ  وـــ  طلالـــه   ا ـــ  اللد ـــد وـــ  الخصـــس ص كسلخصـــس ص الإلكوويمـــ

ــــ   ــــ  و الحرا   ــــ ، القــــ ى ال   ــــ ، الخصــــس ص المغدسطموــــم  ، الخصــــس ص الحركم ــــ ، ال س ــــ  الكلم الإلكــــوونات، ك س ــــ  الحسل
  4   ...(.للشاك ، الخصس ص الض  م 

 WIEN2k  يزات برنامجمم 0.2.8
 )ال  ات ي ع، ال راغم  المج  ع ، الال     الشاك  ولسولات، ال  ات إحداثمست (الادم  إ طس  طلا  و   مه الل ن  تم

 الإلكوويمـ  الك س ـ  و المـس   لادمـ  ام لـس  ثلاثمـ  صـ     ل ـ  الـ في Xcreys Den كـبرناو   ـراو  بإ  ـس  الل ن يمكده
 الـو الامـسنات  سعـد    ضـن ال مزيا مـ  الملـسولات وا ـتدتسا اللازوـ  بالامـسنات إ  س هـس وـع تلقس مـس تالمدحدمـس  لـض  ر ـم
 الحسلـ  ك س  ،  ال س   عصسبات( و ن لل س   الخصس ص و  مج ع  يحوب الدو في الجدو  عدسصر ح   ولل وست تح في

 ،الال   ـ  الخصـس ص، الكلمـ  ال س ـ  X لأشـل ل الادمـ  ولـسولات، الوـا  ك س ـ ،الإلكوويم  الك س ـ ،  روـ  ووـسحست
  X )  3   .أشل  واوتصس إصدا  طمف، الكهربا م  الخصس ص

 وبرامج الإعدادات الأوليةWIEN2k  برنامجأوازمية  8.2.8
 اـــدأ  ـــدلمن  رعـــ   وـــ ح  تحد ـــد ولـــف الإ طـــس   وـــ  عـــد   ـــراو  ورتا ـــ  وـــع  لضـــهس الـــالضالـــبرناو    تكـــ   هـــ ا
case.struct أيــه  ــد ر الــبراو  ال رعمــ    ا ــ   ك ــس init_lapw . ضــح مخخــط   ضــح حلــ   ولــس لات   3.8الشــكن  
ط ا زومــــ  الــــبرناو  عاــــس   عــــ  تج مــــع لخ ا زومــــست، مج  عــــ  وــــ  الــــبراو  ال راغمــــ  يمكــــ  تقوــــم هس إلى . ك هــــس  شــــس 

 :      مج  عت  أ س متمه س
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 NN برنامج لساب البعد 0.8.2.8
لحوــسط الموــس ست  ــ  الــ  ات ا تــداء وــ  ووــس   الجــ ا  ام ــرط إلى ووــس   الجــ ا  وــ  الرتاــ   ل ن وــت الــبرناو  هــ ا

والـ في تكـ    مـه الم ا ـع ال   ـ  في طلمـ  ال حـد  محـد   وـ   Case struct الادمـ  ولـف  وـتل ن هـ ا الـبرناو . الرا لـ 
 ـرط  ـ  الـ  ت  أكـبر وـ  مج ـ ع أيصـس  أ ن حوسط ام لس     ال  ات، وكشرط يجب أ  تك   ووـس   الجـ ا  ام

 case.Outputnn  تم وضع جممع حوسبات في ولف  و ى. أ  س همس
 SGROUPبرنامج ف اء المجموعة  8.8.2.8

ويحـــد   ضـــسء المج  عـــست وكـــ ال  ( يـــ ع الشـــاك ، ثا ـــا الخلمـــ ، الـــ  ات المركاـــ ) Case struct وـــتخد  ولل وـــست 
 لاتدسظر   حمث  وتخد  الشحدست الد و   لإيتسا الاطتلا ست اعت س ا علىال ضسءات الدق م  كات الم ا ع ال

 Case struct   للــ  ات الا ــت دس م ، ك ــس يمكدــه ايجــس  أصــغر طلمــ  وحــد ، و وــت مع أ ضــس إيتــسا ولــف الادمــ  الجد ــد
Case struct sgroup الوس ق. 

 SYMMETRYبرنامج التناظر  3.8.2.8
،  ل ـ  ولل وـست عـ  يـ ع الشـاك ، و اضـع ال راغمـ  لل ج  عـ  التدـسظر ل لمـستال كـنهـ   ـرناو   وـ ح لدـس بحوـسط  

الــ  ات، يمكــ  ا  نحــد  وــ  طلالــه الم ا ــع الد و ــ  المختل ــ  ووصــ     التدــسوط المقس لــ  م  أهــم وــس يممــز الشــاك  الال   ــ  
 WIEN2k .ص ود  الحوسط فيه  الل لمست التدسظر   ئ   إعس   الادسء الال  في ل ضله امصل  و كال  لتقلم

 LSTARTبرنامج  8.8.2.8
ه ا البرناو   ق   بحوسط الك س   الإلكوويم  ل  ات الادم  يحد  كم م  التلسون وع المدا ات في حوـسبات،  دمـ  الشـر ط 

هدـــــس يجـــــب اطتمـــــس  يـــــ ع طس ـــــ  (.وـــــع أو  ـــــدو  المـــــدا ات المحلمـــــ ، bandحـــــسلات الشـــــر ط و  coreالحـــــسلات الداطلمـــــ  )
هـ ا الـبرناو   ت لـد عدـه ولـف . وطس   ال صـن  ـ  الحـسلات الداطلمـ  وحـسلات التكـس ا( GGA,LDA)التغ  _ تاسطالا

ا  طصصــا أعــدا  ك  ــ  طسصــ ، )هــ ا امطــ  يمكددــس وــ   حــص المخــرا  outputst caseاسمــه ( التغــ ) س ــن للتحر ــر 
 ت لـد عدـه أ ضـس  lstartالـبرناو  (.  اطـن الكـر  ال   ـ   تقس ط وهن الإلكـوونات الداطلمـ  محا  ـ   lstartهن البرناو  

 . inm,inc_st,st,in2_,case.ino_st :عد  ول ست  س ل  للتغ  ه 
 DSTARTبرنامج  5.8.2.8

  ا ـ   جمـع الك س ـست SCF صد إ طسلهس في حوـسبات حلقـ       ه ا البرناو   ت لد عده الك س   الإلكوويم  امولم  
 .gminأكبر و   gmaxتأكد و  أ   outputd caseفي الملف  lastartالدستج  و  
 KGENبرنامج  1.8.2.8

 case.Klist ت لــد عــ  هــ ا الــبرناو  ولــف .صــغ    ــدا في ود قــ   ر لمــ   الاولى Kهــ ا الــبرناو   ت لــد عدــه تقوــم ست 

  Kgen ال في يمكددس و  إعس   تد م   رناو 
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 SCFأنظمة لسابات للقة  3.2.8
 LAPWOبرنامج  0.3.2.8

طس ـ  الدرـس  الإلكـووني  ـدو  )لحسل  المد و   و ه  جمع طس   هس ترفي ل     ه ا البرناو   ق   بحوسط ال س   الكلم  
 دــت  عــ  هــ ا الــبرناو   .ك ــدطن     با ــتخدا  الك س ــ  الإلكوويمــ  امولمــ       التغــ _طسوــع طس ــ  الا تاــ( ت سعــن
الـو  للأير ـ بالدوـا   case0vnsعـ  الجـزء الغـ  كـروفي  ووئ  لف أطر وو  case.vsp زء الكروفيع  الج ووئ  ولف 

تقــ  نا إلى زوا وــ  ول ــست  case.clmdnو  case.clmup كــ    مهــس الا ــتق سط الــ اتي، ك س ــ  الالكــوونات ال اتمــ  
 .case.vspdn ,case.vnpdn و case.vnsup case.vspupال س   تو ى

 LAPW1مجبرنا 8.3.2.8
  ا    تق   وص     الهـسولت   أفي الاحـث عـ  القـمم . ه   رناو   ق   بحوسط وص     التداطن ووص     الهسولت  

 case.vectorالمت ا ــد  في الملــف (ام ــسس الــ في يم ــن حلــ   ولس لــ  شــرو  نجــر)والمتجهــست ال اتمــ  ( ال س ــست)ال اتمــ  
 .APW+lo م سسوا LAPWالحوسط كو ال سعلم   وتل ن أ سس 

 LAPW2برنامج  3.3.2.8
 case.energy  وــــــتخد  ول ــــــست. هــــــ ا الــــــبرناو   قــــــ   بحوــــــسط ت ز ــــــع الك س ــــــ  الإلكوويمــــــ  لإلكــــــوونات التكــــــس ا

 وكـن شـلسع وـ   (  مهـس إلكـوو )لحوسط طس    رو  وت ز ع الك س ست الإلكوويم  لكن حسل  وشـغ ل   case.vectorو
K. 

 LCOREبرنامج  8.3.2.8
 ـتم حوـسط القـمم (.case.vsp) (الحـسلات القلامـ )  ق   ه ا البرناو  بحوسط الحسلات الداطلمـ  بالدوـا  للجـزء الكـروفي

 .وع الك س ست الإلكوويم  case.clmcorال اتم  و ت ضع في ولف 
 MIXERبرنامج  5.3.2.8

وـ  أ ـن  (لات شاه وركز ـ  وحـسلات التكـس االحسلات المركز  ، الحس)ه ا البرناو   ق   بج ع جممع ك س ست الإلكوونات 
 .SCFإيتسا الك س   الإجمسلم ، ك س  ق   بمزا الك س   الجد د  وع ك س   المدطلات و  أ ن تحقمق ا تقرا  تكرا 
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 مخخط   ضح حل   ولس لات ك هس  شس : 3.8 شكل



 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 الدتس   و المدس شست : ال صن ال سلث
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 مقدمة  0.3
الل ل  و  بح دس، حمث ع لدس على   ا   تأث  الا ـتادا  الـ  في علـى هد  ـد اللم مـ   في ه ا ال صن  دتدسو  الجسيب 

 ـ   يلت ـد في   ا ـتدس علـى  ـرناو  . P الاولمـ  و الزوـر  ال ضـس م  امو ـهكو الادمـ  المكلاـ  ممركـز         و  الد ع 
WIEN2k    ـــالك  كات المتزا ــد  ط مــس الــ في  لت ــد علــى الدرر ــ  التس لمــ  للك س ــ  وطر قــ  الم  ــ  الموــت     الكسوــنـــــــــــ

FP-LAPW .  ـــــ ـــــس بحوـــــسط الخصـــــس ص الادم   ـــــا الشـــــاك ، )  د ـــــد و مني ث ا  ـــــ  الهم ـــــ  التشـــــكن و الكوـــــر الكتل طس 
Gravimétrie  )ـد الـ في ئـد  وقس يتهـس وتحد ـد الهد  ( ك س   الحسل  دم  عصسبات ال س   و )  ـــــــــــــــــــــــــإلكوويم والخصس ص 

 .يخز  و  رح الهمد و    وه ل 
 انشاء مسالة للعمل 8.3

-LiHعلى   ر الاواور   دس بإيشـسء ووـسح  للل ـن الاولى با ـم  w2web لد ا تدعسء ال ا ه  الر  وم  لل وتخد  

  .Li7XH8وال سني با م  225
 Li7XH8.structو  LiH.struct انشاء ملف البنية 3.3

ع لمـــــست الحوـــــسط القس وـــــ  في كـــــن المراحـــــن  ـــــتم ايشـــــسءه وـــــ  طـــــلا  تد مـــــ   ـــــرناو    لـــــد هـــــ ا الملـــــف أ ـــــسس لكـــــن
بإ طــــس  مممــــزات الادمــــ  الال   ــــ  الم ضــــح  في  وكلــــ  w2webال رعــــ  عــــ  طر ــــق ال ا هــــ  الر ــــ وم              

 زات تت  ـن في الخـ اص ال مزيا مـ  للادمـ ه ه الم م .Li7XH8 بالدوا  لـــــــ 2.3 الجدو  و LiH-225 بالدوا  لـــ 1.3 دو الج
 :والمت  ل  في
 تسمية المركب: (LiH-225  وLi7XH8) 
 ـــ 225  ــم  :الزمــرة الف ــائية  أوــس Hو  Li الــ في   ا ــق وــ  لم  غــ  وت ــسثل  لكــن وــ  LiH-225  بالدوــا  لــ

 X ،7ع واحــد مخصــص لـــــ و  ــ) و  ــع غــ  وت سثــن 16الزوــر   تكــ    أولمــ  وهــ  ت ا ــق  Li7XH8 ـبالدوــا  لـــــ
 .(Hو ا ع لـــ  8و Liو ا ع لــــ 

 دم  وكلا  بالدوا  لـــ :ثوابت الشبكة  LiH-225  ـق المحـ  و  دم  وكلا   وضسع   و  Z لدوـا  لــــبا Li7XH8  و

 .ر ام  ك    ر ب و  الدتس   التج Cو  A ،B  إطتمس  ه ه ال  ا ث
 الق ر   حد  الا   وعد  الإلكوونات تو م  ال  ات، يصف :إدأال العناصر الذرية. 

 
 
 

 الزمرة الف ائية الشبكة المركب
ثابث الشبكة 

 العنصر (°A)المدأل ب
مواضع 
 افلداثيات فيكولم

Rmt 
(Bohr) 

LiH-225  3.98 225 وكلا 
Li 4a (0, 0, 0) 1.8 
H 4b (0.5, 0.5, 0.5) 1.2 

 
 

 LiH-225 اللم م   Li8H8  مز  لهد  دالم               ضح ودطلات ولف الادم : 0.3جدول 
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و   LiH-225الهمد  ـــدات لكـــن وـــ    Xcrysdenولدتيركـــد وـــ  وـــدطلاتدس   دـــس با ـــترهس  ولـــف الادمـــ    ا ـــ    ـــرناو  

Li7XH8 .  الخلم  و ق المح   وضسع   ه ا امط   شكن و  طلاZ . الإ تادا  يأط  ال  اتNa ،K  وRb. 
-1.3: في امشــــكس مم لــــ   Li7RbH8و  LiH-225 ،Li8H8،Li7NaH8 ، Li7KH8 للهمد  ــــدات الادمــــ  الال   ــــ 

5.3. 
  

 Rmt الإلداثيات العنصر الزمرة الشبكة (°A) ثابت الشبكة المدأل  المركب

(Bohr) 

Li8H8 

C=2A B A 

 P وكلا 

X (0, 0, 0) 1.8 

8.017 4.008 4.008 
Li (0, 0, 0.5) 1.8 
Li (0.5, 0.5, 0) 1.8 
Li  (0.5, 0.5, 0.5) 1.8 

Li7NaH8 8.239 4.120 4.120 

Li (0.5, 0, 0.25) 1.8 
Li (0.5, 0, 0.75) 1.8 
Li (0, 0.5, 0.25) 1.8 
Li (0.75, 0, 0.25) 1.8 

Li7KH8 8.895 4.447 4.447 

H (0.5, 0.5, 0.25) 1.2 
H (0.5, 0.5, 0.75) 1.2 
H (0, 0, 0.25) 1.2 
H (0, 0, 0.75) 1.2 

Li7RbH8 9.240 4.620 4.620 

H (0, 0.5, 0) 1.2 
H (0, 0.5, 0.5) 1.2 
H (0.5, 0, 0) 1.2 
H (0.5, 0, 0.5) 1.2 

 Li7XH8 الممز  لهد  د اللم م                 ضح ودطلات ولف الادم : 8.3جدول
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 LiH-225 د  دم دم  اله: 0.3 شكل

 Li8H8 د  دم دم  اله: 8.3 شكل
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 Li7KH8 د  دم دم  اله: 8.3 شكل

 Li7NaH8 د  دم دم  اله: 3.3 شكل
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 اأتبارات التقارب 8.3
ولل وــــست الا طــــس  الــــو تحكــــم حوــــسبات أير ــــ    اــــن  ــــدأ ع لمــــست حوــــس م  ط  لــــ  ووكل ــــ  وــــ  الضــــرو في تحوــــ 

 :سك ي عس  و  التلد لات ال لسل  شكن عس  هد. الا تلدا ات امولم 
  (عد  الم  ست الموت   )تلد ن حجم الا سس              
   لد  الدقسط و الم  ل   .ي عم  أطد اللمدست و  ود ق   ر لمK في ود ق   ر لم   الاولى. 

 .            تم تلد ن حجم ام سس و  طلا  إيجس   م   الجداء 

أعرــــم  م ــــ  لشــــلسع الم  ــــ  في أ ــــسس اموــــ اا :    أصــــغر يصــــف   ــــر ك في للخلمــــ  المد و ــــ  و:       
 : ات التسلم الم ا ق  م ن  م   لل س   بالدوا  لاح دس   دس ئ ا التلد ن و قس للخ ( الموت   

م  هــ ه الد ا ـ  ا ر ــا وــ   اــن في  K=1000, RMTmin*Kmax=7تخ اطتمــس   LiH-225بالدوـا  للهد  ــد 
      و كرات  س ق 

 K=500, RMTmin*Kmax=5أطدنا  Kحجم الخلم   قن  دللم أ  كن وستز د  Li7XH8أوس بالدوا  لل ركب 

 امعتاس ات الو اتخدناهس و  أ ن ه ه القمم
    مم أكبر  لزودس وركز حوسط كو ك سء  عسلم مط. 
 ه دس لحوسط طس   التشكن ال ر     ال س   الكلم  للد ات  و ال س   الكلم  لل ت سعلات  

 Li7RbH8 د  دم دم  اله: 5.3 كلش
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 برامج الإعدادات الأولية 5.3
وـ  ا تـداء  6.3الـبراو  ال رعمـ  الم  ضـح  في الشـكن وـ  تد مـد مج  عـ  ع  طر ـق  تك   تهمئ  أير   الا تلدا  الاولم 

xnn الى xdstart  ،رحهس بالت صـمن في ال صــن  رعـ  وـ  هــ ه الـبراو  وضــم   ولمدـ  ت ر دـس الى شــ لكـن  ــرناو بالوتمـب
 : ل  الاعتاس  الشروط التسلم  نأطدال سني، عدد تد م نا له ه البراو  ال رعم  

  اطتمس No   عدد تد مد  رناوsymmetry. 
   حسل  عد  ا تق سط الواno spin-polarization   عدد تد مد  رناوinstgen-lawp. 
 ( 96) ـــــتقر ب الPBE-GGA   تاسطا  -لحوسط ك    تاس.  
 6.0-حسل  التكس ا و  حسلات القلام  ه     صن  طس Ry رناو  عدد تد مد . 
 بالدوـا  لل ركـب عد  الدقسط LiH-225   بأوـس بالدوـا  لل ركـفي ود قـ   ر لـ ا  امولى     4        هي 

Li7XH8   في ود ق   ر ل ا  امولى           ه. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 SCFبرامج الحلقة  1.3
 .(3.7الشـكن )  runscf علـى  غطضوكل  بال SCFوسط حلق   لد الإيتهسء و  تهمئ   راو  الإ تلدا  امولم  يق   بح

المتجهـست ال اتمـ  لدالـ  الم  ـ  في الـ في  وـ ح بحوـسط القـمم ال اتمـ  و  LAPW1هـ    SCFالـبرناو  الاو  لحلقـ  
 .وه  البرناو  ال في  وتلر  و ا ط  لا في ه ه الحلق .(ام سس ال في تك    مه المص       ر  )ام سس الجد د 

 .  وتغر  ه ا الحوسط و تس و  الزو  ق   بحوسط الك س   الإلكوويم  الجد د  لا LAPW2البرناو  ال سني 
 (الحسلات القلام )    ه ا البرناو  بحوسط الحسلات الداطلم  بالدوا  للجزء الكروفي ق LCOREالبرناو  ال سلث 
الحـسلات المركز ـ ، الحـسلات شـاه وركز ـ  )ه ا البرناو   ق   بج ع جممع ك س ـست الإلكـوونات  MIXERالبرناو  الرا ع 

إكا كسيــا هــ ه امطــ   غــ  ووــسو   . في الدهس ــ  يتحصــن علــى الك س ــ  الإلكوويمــ  الجد ــد  للدرــس. (وحــسلات التكــس ا
إكا كـــس  الك س ـــ  الإلكوويمـــ  آطـــر الحلقـــ  .يقـــ   بإعـــس   حلقـــ  الحوـــسط SCFللك س ـــ  الإلكوويمـــ  المدطلـــ  في الحلقـــ  

ووــسو   للك س ــ  الإلكوويمــ  أو  الحلقــ  يتحصــن علــى تقــس ط وهــ  تم ــن حسلــ  الإتــزا  و الك س ــ  الإلكوويمــ  المتحصــن 

 ( Initialize calculation) نا د  البراو  و مج  ع   راو  تهمئ  أير   الا تلدا  الاولم : 1.3 شكل
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رر ـ  التس لمـ  ق الدل  الإتزا  و يتحصـن وـ  طلالهـس علـى ال س ـ  الكلمـ  للدرـس  في حسلـ  الإتـزا  وكلـ   ت امـعلمهس في حس
 .للك س  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  Optimisation du volumeالواص البنيوية  7.3
 ترهـر لدـس  (optimize (v, c/a)) يقـ    تهمئـ  حوـسط حجـم الخلمـ  وـ  طـلا  التللم ـ  SCF لد انهسء حوسط حلقـ  

وكالــ   x optimize   دتاــع الخ ــ ات بالوتمــب نختــس  التللم ــ  Optimze volume,c/a-ratlنا ــد  وكتــ ط علمهــس 
ه ا التقر ب  ل ن على تحد د حجم الخلم  عدد الت از  الم ا ـق للحـد . في حسل  الإتزا  (a)ا ا الشاك    لتحد د  م   ث

نحـــ  الإيضــغسط ونحـــ  الت ـــد   جممــع  ـــراو  هــ ه الدس ـــ   وـــع التغــ  في حجـــم الخلمــ  يقــ    تد مـــ .    ام ة وــ  ال س ـــ 
 .%4 ,%0 ,%4- ,%8-, %12- :و ق الدوب التسلم  x optimize عدد تد م  ئ   ووح مجس  الت از  في ه ا المجس 

 .لتللم ـستد با ـ  ايقـ    تد مـ لـد كلـ   .Li7XH8 الدـ عوـ   أو الهد  ـدات LiH-225الهد  ـدات  ـ اء كن بالدوا  ل
 .13.3-8.3امشكس  في المامد  ط  يتحصن على يتس   في ام

 

 

 

 SCF حلق  حوسط  دا   إ راء :2.3شكل 
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 LiH-225للهمد  د تغ  ال س    دلال  الحجم : 2.3 شكل

 Li8H8 للهمد  دتغ  ال س    دلال  الحجم  :4.3 شكل
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 Li7KH8 للهمد  د تغ  ال س    دلال  الحجم : 00.3 شكل

 Li7NaH8 للهمد  دتغ  ال س    دلال  الحجم : 00.3 شكل
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 دـستل مدس ولل وست ع  حجم الخلم  عدد الا تقرا  و بالتـسلي يمكد ه ه المدحدمست ت ضح التغ  في ال س    دلال  الحجم،
يمكددـــس  .Murnaghan ولس لـــ  ورنا ـــسإ ـــقسط هـــ ه المدحدمـــست علـــى   ا ـــ    تحد ـــد ثا ـــث الشـــاك  عدـــد التـــ از  وكلـــ 

هــ ا الحجــم . طس ـ  لإ ــن الم ا ـقالحجــم وكلــ   تحد ـد  (التـ از )حسلـ  الا ــتقرا   فيد  ــد متحد ـد الخصــس ص الادم  ـ  لله
 .الإضغسطم  غسط ولشاك  الال    ، ولسون الإيضا و ح لدس  تحد د ث ا ا 

 :كسلتسلي  Murnaghanتل ى ولس ل   
 

        
 

        
   

 

  
      

 

                             4.3   

 
 .ال س   و الحجم عدد حسل  الت از    و     حمث

B لو  لز  ت امقهس على  وم للحص   على تغ  ولل   في حج هك م  الضغط ا  وه   لبر ع  و ولسون الإيضغسط. 
 .غسطم ضالإي    

 :يلخص الدتس   في الجدو  التسلي
 
 

 Li7RbH8للهمد  د تغ  ال س    دلال  الحجم : 08.3 شكل
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جممــــع . [26] ر اــــ   ــــدا وــــ  القــــمم التجر امــــ   LiH-225وــــ  طــــلا  الجــــدو  يلاحــــ  أ  ث ا ــــث الشــــاك  للهد  ــــد 

 . الإ تادالات أ ت إلى زيا   في  م   ث ا ث الشاك   د  ست وت سوت 
 . Rbلى ا Naعد  الإلكوونات و ق الإ تادالات و  تز ا  وع زيا    كلم يلاح  أ ضس أ  طس   ال

 
 Li7XH8 لل يدريداتطاقة التشكل  8.3

 :تحوب با تخدا  الت سعن الكم مس   Li7XH8 للهمد  داتطس   التشكن 
 

      1                                                    .3   
 

 

 
   

 

 
     

 

 
                                             3.3   

 
   

 

 
             

 

 
         

 

 
         .3                      1.3   

 
    وـ   ز ئـست 1mol ولسولات ه ه الملس لات الكم مس مـ  توـتخد  لحوـسط طس ـ  التشـكمن للهد  ـدات بالدوـا  لــــــ

الــو حصــلدس علمهــس  Li8H8 ،Li7NaH8 ،Li7KH8 ،Li7RbH8  طس ــست التشــكمن لـــــــــوــ  أ ــن تاوــمط المقس يــ   ــ 
 :بالصمغ  التسلم 

 .[24]بإ تخدا  ث ا ث الشاكست الميرط ك  و   المر ع  Rbو Li ،Na ،K  دس بحوسط ال س ست الكلم  لل لس   
 . Rbو Li ،Na ،Kلل لس    ا  ال س ست  1.3الجدو  

  

 c C=2a نوع المركب
(A°) B (A°) A (A°)   (B3)   (Ry) BP B(GPa) 

LiH-225 4.0090 4.0090 4.0090 696.3433 -16.27 4.2383 32.7633 

LiH-225 [6] 4.065 4.065 4.065 453.4451 -16.23 / / 

Li8H8 8.18 4.09 4.09 868.1866 -130.17 2.1087 37.7452 

Li7NaH8 8.311 4.155 4.155 964.6807 -439.91 1.8004 30.8253 

Li7KH8 9.148 4.574 4.574 1285.8030 -6077.57 3.2069 36.2823 

Li7RbH8 8.821 4.410 4.410 1160.6683 -1319.15 3.2169 25.8675 

 Li7XH8و  Li7H-225  د  داتمالهيتس   الد ا   الادم    لكن و  :3.3 جدول
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 (Ry)     المركب
Li -15.042431680 

Na -324.869728210 

K -1204.256657490 

Rb -5962.962975740 

 
  :1.3بإ تل س  الملس ل  Li7XH8  د  داتم  ضح طس   التشكن لله 5.3دو  الج

 
 

 Ef (kJ/mol H2) المركب
Li8H8 -181.7867429 

Li7NaH8 -155.28484336 

Li7KH8 -105.9913287 

Li7RbH8 -69.8338 

 
وــ  طــلا  حوــسط طس ــ  التشــكن لهد  ــدات اللم مــ   و المقس يــ   مــدهم بالقم ــ  الم لقــ  نجــد أ  طس ــ  التشــكن بالدوــا  

Li8H8 الشـــكن  .تكـــ   أكـــبر وـــ  با ـــ  الهد  ـــدات و طس ـــ  التشـــكن بالدوـــا  للر مـــ   تكـــ   أ ـــن وـــ  كـــن الهد  ـــدات
 (Na-Rb)الا تادا     ضح تغ  طس   التشكن بالدوا  للهد  دات و ق 13.3

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  Li7XH8 د  دات المتشكل م دلات اله طس   التشكن ودحنى تغ :03.3 شكل 

 .Rbو  Li ،Na  ،Kكلم  لل لس   ال س   ال: 8.3 جدول

 Li7XH8 طس   التشكن لكن هد  د و  الهد  دات:5.3 جدول
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الهد  ــد بمييا    . Rb الإ ــتادا  الى Na  الا ــتاداتــد يجمس وــ  وــ  طــلا  المدحــنى يلاحــ  أ  طس ــست التشــكن تتدــس ص 
Li8H8    وــتهل   وصــلب لــه طس ــ  تشــكن كاــ   وقس يــ  بالهمد  ــدات امطــرى  ــإ  تخــز   وطــرح الهمــد و    كــ 

  ا ق أ ن طس ـ  تشـكن  Rbالدست  ع  الإ تادا   Li7RbH8 الهمد  د . لا تادالاتطس   كا   على عكل با   ا
 .وقس يتس  اس   الهمد  دات ام هن في تخر   وطرح الهمد و   وه 
 Gravimetrieلساب الكسر الكتلي الهيدروجيع  4.3

 دات يحوب الكور الكتل  الهمد و مني و  أ ن ولر   يوب الهمد و   المخزي  في الهد  
 

            
      

                  
 4                                .3   

 
 .iتم ن الكتل  الم لم  لللدصر :    

 :تل  الم لم  لمختلف اللدسصر القل   ك  ضح ال 6.3 الجدو 
 
 

   = الكتلة المولية X العنصر
 1.0079 الهمد و  

 6.941 اللم م  
 22.99 الص     
 85.468 الا تا م  
 39.098 الرو مد   

 
  ضــح الدتــس   المتحصــن  7.3 الجــدو و  Gي اــق مختلــف هــ ه القــمم في الكوــر الكتلــ  الهمــد و مني لدحصــن علــى  ــمم 

 .للكور الكتل  الهمد و مني علمهس
 
 

 G الكسر الكتلي الهيدروجيع الهدريد
Li8H8 12.679 

Li7NaH8 10.124 

Li7KH8 8.421 

Li7RbH8 5.673 

 
 .Li7XH8  ضح ودحنى تغ  الكور الكتل  الهمد و مني  دلال  إ تادالات للهمد  دات  11.3الشكن 

  

 Li7KH8هدريد الليثيوم : 0.3شكل 

 X الكتل  الم لم  لكن عدصر :1.3 جدول

 Li7XH8  لكن هد  د مم الكور الكتل  الهمد و مني :2.3 جدول
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 :وس  ل و  طلا  المدحنى يلاح  
   الكور الكتل  الهمد و مني  تدس ص و ق الا تادا  وNaالى ــ Rb. 

   د الهدLi8H8 وه  يوا  ولتبر  12.67 يخر  الهمد و   بأكبر يوا  وتقد   ـــــ. 
  يوا  الكور الكتل  للهمد  دLi7RbH8  تلتبر وقا ل  في أير   تخز   الهمد و   5.673المقد    ـــــ. 

 

 ةافلكترونيالصائص  00.3
والك س ــ  الالكوويمــ  وــ  أهــم  (DOS)ووــت ى   وــ ،  ــ ح   وــ ، عصــسبات ال س ــ ، ك س ــ  الحــسلات  كــن وــ    لــد

ـــه ـــ  ل ـــسح لت وـــ  أغلـــب الخصـــس ص ال مزيا م ـــ  الالكوويمـــ  مفي وركـــب، وو ت لهـــ ا لا ـــد مفي   ا ـــ  أ   .طصـــس ص الادم
في ه ا الجزء و  الاحث يتدسو   لض وـ  هـ ه الخصـس ص . ى  لض الخصس ص الالكوويم  لل ركب المد وستد  في عل

 . زيا   لهسو يدس شهس و  الجسيب ال م
 :ــــــــ  دس   و لد ا تهس
   تلد ن ولف الادمLi7XH8.struct    حر  الخلم  عدد الت از  المتحصن علمه في ورحل أبإ طس   م 

optimize volume . 

   تهمئ  أير   الا تلدا  الاولمinitialize calculation  
   حوسط حلقSCF. 8.3دو  ث ا ث الشاك  في حسل  الإتزا   ا بالمل مست. 

  Li7XH8 د  داتماله ل  دلا الكور الكتل  الهمد و مني تغ  :08.3 شكل
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 a (A°) الهدريد

Li7NaH8 4.1495 

Li7KH8 4.4133 

Li7RbH8 4.5666 

Li8H8 4.0062 

 
 مستوى فرمي 0.00.3

  بأيه أعلى ووـت ى طـس   يمكـ  أ   شـغله الإلكـوو  عدـد    ـ  الحـرا   صـ ر كل ـ ( طس     و )  لر  ووت ى   و 
 طس ـ  ام ن و  ال س   عصسبات على  تت زع ) حرا    طس   أفي  تمل لا (الا تقرا  حسل  في الإلكوونات تك   حمث

  طس ـ    م ـ  لـه  كـ   الـ في  روـ  ووـت في تتجـسوز لا بحمـث امطـرى اللصسبات ر التكس ا  لصس    دا   .امعلى إلى
  تكـ   نـــــــــــالدق   ــــــــــــعصس   ت  ـط   نــــــــــالد ا  في ،لل ـس   مممـز    ــــــــــــــطسصم  هـ   الحـرا      ـ   وـع  تتغـ  لا  ثا تـ 

 في أوـس. تداطن    عصس   الدقـن و عصـس   التكـس ا هدسك    د أفي ولا    د لد هس عصس   طس   ممد ع  ممل ء  يصف
 عصـس    ـ  ت صـن   4eVوـ  أكـبر   س ـ  الم د عـ  اللصـس   وتكـ   التكـس ا عصـس    ـرط مت  ضـع  اللـ از  حسلـ 

 الايتقـس  وـ  تمكدهـس للإلكـوونات طس   تل   أ  الض  م  امشل  ولا الحرا    للإثا   يمك   لا ،الدقن س  وعص التكس ا
  .وووت ى   و   ت   هس   4eVو  اللصس   المسيل  في أشاسه الد ا ن تك   أ ن.      الدقن للصس  

المحوــ     SCFحلقــ  حوــسط وــ  طــلا    ــتم حوــسط  م تــه. يحتــن ووــت ى  روــ  أهممــ  كاــ   في مجــس  تصــدمف المــ ا 
 .Li7XH8.scf س قس ويمك  ا تخراا  م ته و  الملف 

 .للهد  دات المد و  طس    رو  ووت ى   ضح  9.3الجدو  

 

 

 صابات الطاقةع 8.00.3
اللكوــ   هـ  عاـس   عــ  ووـت يات ال س ــ  الـو يمكــ  للإلكـوو  أ   شــغلاهس، ور ـ و   دلالــ  شـلسع الم  ــ  في ال ضـسء

 :تمكدس و  حوسئس و  سمهس  تاسع الخ  ات التسلم      

  تح ووسح  ع ن  د د با م Band struct  ويوخ ول ست يتس   حوسطSCF cyle مه . 

 Li8H8 Li7NaH8 Li7KH8 Li7RbH8 العنصر

 0.0174228139 -0.0281994332 -0.003516356 0.0235044416- (Ry)طاقة مستوى فيرم  

 Li7XH8  م   ثا ا الشاك  عدد الت از  لكن هد  د :2.3جدول

 للهمد  دات المد و    م   ووت ى طس     و .4.3 جدول
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    تد مـــد نا ـــBand struct   الم  ـــ    في  س  ـــTasks  الملـــفعلـــى ال ا هـــ  الر ـــ وم  للـــبرناو  وـــع تلـــد ن 
edit.insp  بإ طس   م   ووت ى   و. 

حمث تحصدس علـى شـكن  gnuplot  دس  رسمهس   ا     رناو   Li7XH8.bands.agrالدتس   المتحصن علمهس في الملف 
ط الخسصــ  في ال ضــسء اللكوــ  أفي ود قــ   ر لــ ا  امولى و هــ  عصــس   ال س ــ  وــ  طــلا  إتاــسع الموــس ات حوــب الدقــس

 .تم ن ووت يات ال س   اي لا س و  ال س   الديمس إلى ال س   الللمس

 .Li7XH8و   Li8H8تام  ودحدمست عصسبات ال س   للهمد  دات   18.3-15.3امشكس  

 :الدتس   المتحصن علمهس تت  ن في

   والقم ـ  الدقـن للصـس   الديمس ال س   تك   أ   واسشر  ممد ع  عصس  و     بالدوا  لج مع الهمد  داتيلاح 
 .الض    الكسشف طصس ص و      ور وه ا X المد ق  ي ل في التكس ا للصس   اللر ى

   4طس ــ  اللصــس   المسيلــ  لج مــع الهمد  ــدات أ ــن وــ eV  وعلمــه يمكــ  القــ   أ  الهمد  ــدات لهــس طــس ع يصــف
 .نا ن

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 Li8H8  دم  عصس   ال س   للهمد  د :05.3 شكل
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 Li7NaH8 س   ال س   للهمد  د دم  عص :01.3 شكل

 Li7KH8  دم  عصس   ال س   للهمد  د :02.3شكل
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 DOSلساب كثافة الحافت  3.00.3
ه  وقـدا   مزيا ـ  وهـم وـ  أ ـن  هـم الحـسلات الإلكوويمـ  في المـس   و تأث هـس علـى الخصـس ص  (DOS)ك س   الحسلات 

الحــسلات وهــ  توــ ح لدــس بملر ــ  ال مزيا مــ ، أكــبر  ــزء وــ  طصــس ص الدقــن الإلكــووني ت  ــد علــى أ ــسس ولر ــ  ك س ــ  
 .طامل  الروا ط الكم مس م  في المس  

ـــ  في وحـــد  مجـــس  ال س ـــ  ـــع الالكـــووني       يلـــني ئـــس عـــد  الحـــسلات الالكوويم وهـــ  تللـــب  و ا وه ـــس في  هـــم الت ز 
 :ات التسلم تمكدس و  حوسئس و سمهس  تاسع الخ   .لل س  ، و  ا   طصس ص الت صمن و الروا ط الكم مس م   مهس

  تح ووسح  ع ن  د د  با م DOS  حلق  إتمس   لدويوخ ول ست يتس   الحوسط SCF cycle بالمل مـست 
 . مه الجد د 

  يقـ    تد ـ   ـراو  نا ـدDOS  . س  ـ  ترهـر الم  ـ    في  س  ـ   tasks علـى ال ا هـ  الر ـ وم  للـبرناو  ويتاـع
 في المركـب  ـ  ات الخسصـ  ال   ـ  المـدا ات يـدطن configure Li7XH8.int لتللم ـ  ال صـ   عدـدالخ ـ ات 

 s,p,dو  Kلــ     s,p,dو  Naلـ     s,p لــد دس X أوــس بالدوـا  لـ  ات اللدصــر Hو  Li لـ    s,p  المــدا حسلتدـس

  .Rb ل   

 Li7RbH8  دم  عصس   ال س   للهمد  د :02.3شكل 
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 الو سل الح نختس  ر المدحنى لر م y و x على المجس  بإ طس  يق    د د نا    لدس ترهر Plot DOS التللم   في،ي اصن
 .الدقسط  تغم  ير د  سمهس
 التللم   ي اق Plot  الحسل  ك س   ودحنى  رهر  د د و. 
    دـس بح ـ  كس ـ  المجلـدات الـو تحتـ في علـى  م ـ  الكس ـ  ط في حسلتدس المد و  ev    و سمدـس المدحدمـست   ا ـ

 Origen08 رناو  
 :الدتس   المتحصن علمهس ه . ام  ل  للهمد  دات ك س   الحسل  ودحدمست تغ   رهر 19.3 نشكال

 :Li8H8 ل دريدبالنسبة لــ (أ
    وه ا  كل    تك   ك س   الحسلات مملا   عدد      الص ر  ا ق عصس   التكس ا و [0 ,5.3-]مجس  ال س

 . الجزء ه  المواو  على الروا ط المشكل  للهد  د
   هـ ه . علـى و ـ   عصـس   وسيلــــــــ   ـد  ممـس  ـ ال س محـ   علـى الك س ـ  ودحـنى ت ـس ق [3.2 ,0]مجس  طس ـ

 اـ  أ   eV 3اللصس   المسيل  و          ووت ى   و  و المجس  ال س   له ه اللصس   المسيل  المحـد   ــــــ 
 .نا نه ا الهمد  د ه  هد  د شاه 

    لم ـس   الـو تكـ   وتحت في ه ه اللصس   على جممـع الحـسلات ا دقنال عصس    ا ق  [16.5 ,3.2]مجس  طس
 س غ  في      الص ر و لق  واب ت ا دهس     ووـت ى   وـ  وهـ  تلـبر عـ  الحـسلات الـو لا توـسهم 

  .في الروا ط المشكل  للهمد  د وتقتصر ه ه الحسلات على الت صمن الكهربا  
 :Li7NaH8بالنسبة لــ ( ب

  سلات الم تلئـــ  بالإلكـــوونات في    ـــ    ا ـــق عصـــس   التكـــس ا الـــو تلــبر علـــى الحـــ [0 ,5-] مجــس  ال س ـــ
 .  ه ه الإلكوونات ه  الو توسهم في تك    الروا ط الكم مس م . الص ر الم لق

    المسيل  لك  ه ه اللصس   و      أ  ن ووت ى   و   لبر ع  اللصس   [3.3 ,0]مجس  ال س . 
   ت ى   وــ  و  ــ    اطــن هــ ه يلاحــ  أ  ووــ.  لــبر عــ  عصــس   الت صــمن [16.5 ,3.3]مجــس  ال س ــ

 .اللصس   و ه ا  لال  على و    إلكوونات حر  تشس ك في الت صمن
 :Li7KH8بالنسبة لــ ( ج

  ا ــق عصــس   التكــس ا الــو تلــبر علــى الحــسلات الم تلئــ  بالإلكــوونات في    ــ   [0 ,4.7-] مجــس  ال س ــ  
 .  الروا ط الكم مس م ه ه الإلكوونات ه  الو توسهم في تك    . الص ر الم لق

    المسيل  لك  ه ه اللصس   و      أ  ن ووت ى   و   لبر ع  اللصس   [3 ,0]مجس  ال س . 
    يلاحـ  أ  ووـت ى   وـ  و  ـ    اطـن هـ ه اللصـس   .  لـبر عـ  عصـس   الت صـمن [18 ,3]مجس  ال س

 .و ه ا  لال  على و    إلكوونات حر  تشس ك في الت صمن
 :Li7RbH8ة لــ بالنسب( د

  ا ـــق عصـــس   التكـــس ا الـــو تلــبر علـــى الحـــسلات الم تلئـــ  بالإلكـــوونات في    ـــ   [4.6,0-] مجــس  ال س ـــ  
 .ه ه الإلكوونات ه  الو توسهم في تك    الروا ط الكم مس م . الص ر الم لق
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    ت ى   و لك  ه ه اللصس   و      أ  ن وو  لبر ع  اللصس   المسيل  [2.8 ,0]مجس  ال س . 
    يلاح  أ  ووت ى   و  و      اطن ه ه .  لبر ع  عصس   الت صمن [18 ,2.8]مجس  ال س

 .اللصس   و ه ا  لال  على و    إلكوونات حر  تشس ك في الت صمن
 :Li7RbH8و  Li8H8 ،Li7NaH8 ،Li7KH8 المقارنة ب  كثافة الحافت لل يدريدات (و

 :الدتس   امتم و دنا و  طلا  المقس ي   .لج مع الهمد  دات ك س   الحسلات  قس ي  و ح لدس بم 19.3الشكن 
  في الوو   دسومــ  عدــدوس تكــ   اللصــس   المسيلــ  كاــ    لالــ  علــى الإ ــتقرا  الجمــد و يقصــسنهس  لالــ  علــى

يـت  عدـه يقصـس  تـد يج   Li7XH8للهد  ـد  Rbالى  Naالإ تادا  ال  في و  . يقصس  في الإ تقرا 
 . ه ا امط   وتب عده يقصس  تد يج  في إ تقرا  الهد  دات. اللصس   المسيل في 
   يلاح  أ  الإ تادا  ال  في وNa  الىRb د  د مللهLi7XH8   في عـر،  دت  عده يقصس  تـد يج

في      حرا   الص ر و لق هـ ا الدقصـس   ـاثر علـى . في ك س   الحسلات الإلكوويم  في عصس   التكس او 
وكدتمجـ  لـ ل  الهد  ـد الـ في  وـسعد في تخـز   وطـرح الهمـد و   . الموـسهم  في الـروا ط الإلكـووناتعد  

 .Li7RbH8  وه ل   وقس يتس  اس   الهمد ات المد و   ه 
 الهمد  ــــدات Li8H8 ،Li7NaH8 ،Li7KH8  وLi7RbH8  وـــــاب و ـــــ    شــــاه نا ـــــنلهـــــس طـــــس ع 

 . eV 4  المسيل  أ ن و   وعر، اللصس   كس اعصس   الت    ووت ى   و  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  لل ركاست الا  ل   ك س   الحسل  ودحدمست تغ :04.3 شكل
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 الخستــــــــ  
علـــى تخــز   الهمـــد و             4 4 تادا  الــ  في في هد  ـــد اللم مــ   ــ  دــس في هــ ا الل ـــن  د ا ــ  تأثـــ  الا

 ـد   علـى الإلكوويمـ ، ولتتأثـ ه علـى الخصـس ص الادم  ـ  و ولاحردس . Rbو  Na ،K  ا    الملس   القل     ل وك
با ـتل س  تقر ـب التـد ا المل ـم  DFTيرر ـ   و WIEN2kطر ق  امو اا الموت    المتزا د  ط مس المدمج  في  رناو  

GGA-PBE. 

 :الدتس   المتحصن علمهس يمك  تلخمصهس  م س  ل  
 ث ا ث الشاك  المحو    لل ركب LiH_225   وقس    للقمم التجر ام  

  الكتل  للهمد و  الا تادا  ال  في الكور عند Gravimétrie (G)  تتدس ص و ق الا ـتادا  وـ Na  الى
Rb  

 ا ــــث الشــــاك ، ولسوــــن الإيضــــغسط،   تحد ــــد الخــــ اص الادم  ــــ  عدــــد    ــــ  الصــــ ر الم لــــق، و المت  لــــ  في ث
 .سطم ضغالاي
    ـــــــد    هـــــــ  اللدصـــــــر امحوـــــــ  في تخـــــــر ـــــــس أ  الرو م طس ـــــــ  التشـــــــكن لمختلـــــــف الا ـــــــتادالات  رهـــــــر لد

 .Rbالى  Na  دنا أ  الهمد و   يمتص و  وتخرا  وه ل  عدد الا تادا  و حمث و .و  الهمد  
 تادا  و  الكور الكتل  الهمد و مني  تدس ص و ق الإ Na  الىRb. 
  الهد  دLi8H8 وه  يوا  ولتبر  12.67 يخر  الهمد و   بأكبر يوا  وتقد   ـــــ. 
  يوا  الكور الكتل  للهمد  دLi7RbH8   تلتبر وقا ل  في أير   تخز   الهمد و   5.673   ـــــ المقد. 
  ك س   الحـسلات  مدـا لدـس أ  الهد  ـدات   المت  ل  في  دم  عصسبات ال س   و الخصس ص الإلكوويمLi8H8، 

Li7NaH8، Li7KH8  وLi7RbH8   عاس   ع  أيصس  ي ا نه. 
   الإ ــتادا  الــ  في وــNa  الىRb د  ــد مللهLi7XH8 قصــس  تــد يج  في اللصــس   المسيلــ يــت  عدــه ي .

 . ه ا امط   وتب عده يقصس  تد يج  في إ تقرا  الهد  دات
   الإ تادا  ال  في وNa  الىRb د  د مللهLi7XH8   في ك س ـ  في عـر، و  دت  عدـه يقصـس  تـد يج

ى عـــد  في    ـــ  حـــرا   الصـــ ر و لـــق هـــ ا الدقصـــس   ـــاثر علـــ. الحـــسلات الإلكوويمـــ  في عصـــس   التكـــس ا
وكدتمجــــ  لــــ ل  الهد  ــــد الــــ في  وــــسعد في تخــــز   وطــــرح الهمــــد و   . الموــــسهم  في الــــروا ط الإلكــــوونات

 .Li7RbH8  وه ل   وقس يتس  اس   الهمد ات المد و   ه 
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  س    المرا ع
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Legierungen,Fresenius/Journal of Analytical chemistry, sringer Berlin/Heidelberg,ISSN0937-

0633,Volume171, Numben 4juili1959 
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  .1993 سول   وشق / عاد المجمد الالخ  كم مسء الملس   الايتقسلم      
 15ص 2215للدسصر و المركاست،  ا  ال كر اللربي عل  الوكرفي كم مسء ا  4 

 44 https://www.futura-sciences.com/sciences/definitions/chimie-rubidium-14813/20avr2018 

 4  https://www.britannica.com/Sodium/18avr2018 
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