
 ةــــــــــلـــــورق رباحــــــــــــم ديـــــــــاصــــــــــــــق ةـــــــعـــــــــــــجام
 ادةــــــــــالم مو ــــــــــــوعل اتـــــــــــالرياضي ةــــــــــــــكلي

 الفيزياء قسم

 رةــــــــــــــــــــــــــــــــذكـــــــم
 يــــــــــــــــــأكاديم رــــــــــــــــــــماست

 ادةـــــــــــــــــالم ومـــــــــــــــــعل :ميــــــــــــــــــــدان
 زياءــــــــــــــــــــفي: عر ـــــف

 وادـــــــــــــــــــــالم زياءـــــــــــــــــــفي :التخصص
 لينـــــــــةر ــــــــــــــــخنف: ةــــــــــــــالطالب دادــــــــإع من

 :وانـــــــــــــــــــبعن
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 الإهـــــــــــــــــــــداء

 
  نجاز  هاا اعمل  امتوواع  وعازه  اعير  حددو  أولا أحمد الله على توفيقي في

 وصلى الله على نبينز حدلد خزتم الانبيزء واعرس  
 أمي اعيزعية نورة عمجيلات في حيزتي مزرة جهدي نلى أعز أهدي ثم

 اعتي أنزرت  ربي بنصزئحهز و الأب امتثزلي اعيزلي الأخضر  
 زالله لي و أطزل الله لي في علرهم لزحفظه

 نخوتي أحبزبي و نور عيني قزء اعبيت اعازهر و مصدر قوتينلى رف
 عبد اعرؤوف، هنزء، بهزء اعدين، ريزض، امزني، بيزن

 نشرق، منزل، شريفة، كوثر نلى أعز و أغلى صديقزتي
 .و ك  الأحبزب و ك  اعاين عرفوهم طوال مشواري اعدراسيونلى رفقزء اعدرب 

 "أسزتاتي"ك  من عللني حرفز طوال مشواري اعدراسي   و
 .أو من بميد أهدي عكم ثمرة جازحي ك  من مد نلي يد اعمون من قريب  و

 
 
 
 
 

  



II 
 

 اعوشكـــــــرات

 
أن أعل  صزلحز ترعزه و و ربي أو عني أن أشكر نملوك اعتي أنملت علي و على واعدي 
 ."أ خلني برحموك في عبز ك اعصزلحين

بداية أتقدم بشكري نلى الله سبحزن  و تمزلى اعاي منحني اعقوة و اعصبر في نجاز  هاا اعمل  
 امتوواع ، كلز أتقدم بزعشكر الجزي  بك  صدق ونخلاص 
 نلى الاسوزذ امتشرف حدلدي عزهر و الاسوزذة خنفر هنزء

 .على قبولهم نشراف هاا اعمل  و على توجيهزتهم و نرشز اتهم اعقيلة
جمي  أعضزء لجنة امتنزقشة اعاين سأنزل شرف منزقشوهم عبحثي هاا فلهم اعشكر و وأشكر 

 .عرئزسو  هاا اعمل  امتوواع الاسوزذ عزشوري عبد اعرحيم اعمرفزن 
 .متنزقشو  هاا اعمل  امتوواع  بن مبروك عزهرو الاسوزذ 

 .و خزصة أسزتاة فرع امتوا .كلز نشكر ك  أسزتاة قسم اعفيزيزء
و في الاخر  لا يسمنز نلا أن ندعو الله عز وج  أن ير قنز اعسدا  و اعرشز  و اعمفزف و اعينى 

 .و أن يجم  بحثز هاا عللز ينوف  ب 
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 امتلخـــــص
 المـــــــــــلـــخــــــــــــص

و ذعك بزلاعولز  على نظرية اعكثزفة  بنيوية لهدريد اعصو يوم امتامم بارات الجرمزنيوم اعمل  قلنز بدراسةفي هاا 
، وتمت اعدراسة بزسوملزل FP-LAPWطريقة الامواج امتسووية امتوزايدة خايز و اعكلون اعكزم  و  DFTاعوزبمية 
 ،ان  يونزقص فأعات اعنوزئجGravimétrie حيث قلنز بحسزب اعكسر اعكولي الهيدروجيني .WIEN2Kبرنزمج 

بحسزب طزقة اعوشك  وكاعك حسزب  وقلنززين الهيدروجين تخ تموبر مقبوعة في أنضلةأن اعقيم امتوحص  عليهز نلا 
أق  نسوقرارا من الهيدريد  Na7GeH8وتحصلنز على نقصزن قيلوهلز ممز يمني أن الهيدريد  الإموصزص رجة حرارة 

NaH ،زمتركب اعثزنييسزعد في تخزين و طرح الهيدروجين بسهوعة أكثر مقزرنة ب الاول  أي أن الهدريد. 
 DFT WIEN2K  FP-LAPWتخزين الهيدروجين، اعصو يوم، الجر مزنيوم، : الكلمات المفتاحية

Résumé 
Dans ce travail, nous avons étudié la structure de l'hydrure de sodium dopé par des atomes de 

germanium, en se basant sur la théorie de la densité fonctionnelle (DFT),et  la méthode de calcul 

des ondes planes augmentées linéarisées à plein potentiel (FP-LAPW), et cette étude a été 

réalisée par l'utilisation du programme WIEN2K. Ainsi nous avons procédé au calcule 

Gravimétrie, Il été remarqué qu'il se diminue, néanmoins cette valeur est Acceptable dans les 

systèmes de stockage d'hydrogène et nous avons calculé l'énergie de formation ainsi que la 

température d'absorption, nous avons obtenu une diminution de leur valeur, ce qui signifie que 

l'hydrure de Na7GeH8 est moins stable que l'hydrure de NaH, c'est-à-dire que l'hydride Na7GeH8 

aide au Stockage et au dégagement de l'hydrogène d'une manière plus facile comparativement à 

l'hydrure de NaH. 

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

Abstract 
In this work, we have study the structure of sodium hydride doped with germanium atoms, based 

on the Density Functional Theory (DFT), and he full-potential linearized augmented-plane wave (FP -

LAPW), and this study was carried out through the use of the WIEN2K software. So we 

proceeded to calculate Gravimetry, It was noticed that its value decreases, nevertheless this value 

is Acceptable in the hydrogen storage systems and we have also calculated the energy of 

formation as well as the temperature of absorption, we obtained a decrease in their value, which 

means that the hydride of Na7GeH8 is less stable than the hydride of NaH, it means that the 

hydride Na7GeH8 aids in the Storage and release of hydrogen in an easier way compared to the 

hydride of NaH. 

Keywords: Storage of Hydrogen; sodium; DFT; WINE2k; FP-LAPW. 
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 امتقدمة اعمزمة
 ورا مهلز في الحيزة بحيث تاورت في اعمديد من المجزلات وكااعك في عدة من اعوابيقزت  لهز فيزيزء امتوا           

، عاعك تسمى (اعازقة الهيدروجينية)اعتي لهز أهمية كبر ة في اعصنزعة و اعوكنوعوجيز خزصة بمد نكوشزف اعازقة اعبديلة 
زين مشك  من امتشزك  اعتي تواج  اعبحوث اعمللية وراء نكوشزف طرق جديدة عوخزين الهيدروجين، يمد هاا تخ

اعمللزء حيث أن صموبة تخزين  على شك  غز  تواجه  مشكلة الحجم، ونن تم تخزين  على شك  سزئ  تواجه  
منهز طريقة الاموصزص و مشكلة الاخازر فزعوجأ اعمللزء نلى طريقة اعوخزين في امتوا  اعصلبة و ذعك بارق مخولفة 

ة نلى حد الآن اعاريقة الأمث  لأن اعمديد من امتمز ن و اعسبزئك و امتركبزت امتمدنية لهز وموبر هاه اعاريقالاموزا  ف
خزصية تخزين الهيدروجين بمليزات جيدة من حيث اعسلامة و كفزءة اعازقة و اعوخزين على امتدى اعاوي  و أهم هاه 

ة الاسوخدام اعصحيح لهز تجري الابحزث امتركبزت هيدريدات امتمز ن، عاعك فإن عدراسة خصزئصهز أهمية كبر ة متمرف
 .الحزعية على نيجز  ممدن يمكن  نموصزص الهيدروجين في  رجة حرارة و عيط اعيرفة و تحريره بشروط سهلة اعووفر 

كلز نهولت ميكزنيك اعكم بدراسة خصزئص بمض امتوا  و ذعك بإسوخدام ممز عة شرو ينير و حلولهز عمد  ممين 
و في الانضلة امتمقدة تسوخدم اعمديد من اعوقريبزت علحصول على مملومزت  قيقة و من  من اعارات و الجزيئزت

وتقريبزتهز فزلهدف منهز هو نيجز  الخصزئص اعفيزيزئية و اعكيليزئية علأنضلة حيث  DFTبينهز اعنظرية اعوزبمية علكثزفة 
 .و هاا مز سوف نسوند علي  في  راسونز هاه WIEN2Kيوم الحسزب في برنزمج 

و متمرفة هاا اعوأثر  سوف نقوم . اعصو يوم امتامم بارات الجر مزنيوم قوم بدراسة بنوية لهيدريدفي هاا اعمل  سن
و اعكسر  Na7GeH8و  NaHبحسزب الخواص اعبنيوية لهيدريد سوف نوارق فيهز نلى طزقة اعوشك  لهيدريد 

وطريقة الأمواج  DFTهاا اعدراسة تمولد على نظرية اعكثزفة اعوزبمية .اعكولي علهيدروجين و  رجة حرارة الاموصزص
 WIEN2Kبإسوملزل برنزمج  FP-LAPWامتسووية امتوزايدة خايز واعكلون اعكزم  

 :وقلنز بوقسيم اعمل  الى ثلاثة فصول
 صو يوماع ك  من عنصر  علوميزت حول تخزين الهيدروجين في امتوا  اعصلبة حيث تم تمريف: اعفص  الاول

 .وتخزين الهيدروجين في امتوا  اعصلبة وانواعهز الهيدريداترمزنيوم و راسة خصزئص ك  منهز وكااعك والهيدروجين والج
ي ر بونهزيمر، تقريب هزرتأ-نظرية اعكثزفة اعوزبمية وتقريبزتهز اعتي تشل  ممز عة شرو جار، تقريب بورن: اعفص  اعثزني

كوهن شزم وحلولهز، تقريب اعكثزفة المحلية وتقريب اعودرج امتملم، طزقة اعوبز ل   كوهن، ممز عة-فوك، نظرية هوهنبزرغ
 .ومميزات  WIEN2k، برنزمج  FP-LAPWوالارتبزط، طريقة امتوجة امتسووية امتوزايدة واعكلون اعكزم  

 يدرجينالخصزئص اعبنيوية وكااعك حسزب طزقة اعوشك  واعكسر اعكولي علهحيث قلنز بدراسة : اعفص  اعثزعث
وطريقة  DFTبزلإعولز  على نظرية اعكثزفة اعوزبمية و WIEN2kبزسوملزل برنزمج و رجة حرارة الاموصزص 

 .FP-LAPWالأمواج امتسووية امتوزايدة خايز واعكلون اعكزم  
 



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 علوميزت حول تخزين الهيدروجين في امتوا  اعصلبة :اعفص  الاول
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 مقدمة
ز فهو وقو  نظيف وآمن بيئي "وقو  امتسوقب "غز  الهيدروجين يوليز بمد  من الخصزئص الهزمة اعتي تؤهل  لأن يكون 

عاعك يمد من امتصز ر امتليزة علازقة كوقو  أو كنزق  علازقة في  عزعية ولا يالق غز ات عزرة عند حرق  و يمولك طزقة
 .حيث يمكن نسوخدام  سواء بشك  مبزشر أو عند خلا  بزعيز  اعابيمي بنسب حدد ة خلايز اعوقو ،

يوجد  و عنصر الهيدروجين من أخف اعمنزصر اعكيليزئية و الاكثر وفرة في اعكون و غر  سزم و قزب  علإشومزل، و لا
سواء كزنت بزلحزعة   ا في اعابيمة، و في اعمز ة يكون موحدا م  عد  من اعمنزصر عيشك  مركبزت كيليزئية مخولفةمنفر 

 .اعيز ية كزعيز  اعابيمي، أو سزئلة كزمتزء و اعنفط، أو صلبة كزمتركبزت اعكربونية امتخولفة
يي  حدركزت الاحتراق اعداخلي علسيزرات و منهز اسوملزع  عوش و يمكن اسوملزل الهيدروجين لإنوزج اعازقة بمدة طرق

متركبزت اعفضزئية و صواريخ امتركبزت، أو في خلايز اعوقو  لإنوزج اعويزر اعكهربزئي، كلز يسومل  الهيدروجين كوقو  في ا
 .اعدف 

 الهيدروجين 1.2

 تمريف الهيدروجين 2 1.2
هو  ،ونواة ذات شحنة موجبة واحدةيوكون من ،نن  امتكون الأسزسي في اعكون Hهو أبسط عنصر كيليزئي رمزه 

الهيدروجين و يوجد  نظراً لأن  يحووي على نعكترون واحد فقط ويصنف علن امتمز ن اعقلوية. أخف ذرة في اعوجو 
 .وكاعك في اعوقو  الأحفوري ميزه اعبحر ات والأنهزر والمحيازت، في بكثرة على الأرض،

  كوشزفن2.2.1 
الهيدروجين نلى منوصف اعقرن اعثزمن عشر من اعارف اعمزلم اعكيليزئي اعبريازني هنري كزفينديش،  يمو  نكوشزف

ثم أسوئنف هاا اعمل  من  "علاشومزل اعقزب  الهواء" يسلى حيث عرف الهيدروجين لأول مرة غز  ع  قزبلية الاشومزل
خواص  و قزم بمنح اعمنصر  ةساوا ي  بدر م قزم اعمزلم اعفرنسي لاف1781قب  اعمديد من اعكيليزئين و في عزم 

 ."امتزء ينوج اعاي اعيز " ويمني" الهيدروجين غز "امتكوشف نسم 

 موقم  في الجدول اعدوري 3 1.2

أخف اعمنزصر قزطبة وذو تركيب : علهيدروجين موق  فريد بين جمي  اعمنزصر امتشكلة علجدول اعدوري وذعك لأن 
مجلوعة )من بنية عنزصر المجلوعة الأولى  تقرب بنيو  H– واعثزني أيون هيدريد +H بسيط وع  شكلان أحدهمز أيون

هاا الإعكترون قزب  لان تفقده هاه     1واعتي تحووي على نعكترون واحد في مدار اعابقة الخزرجية( عفلزات اعقلوية
عكون  يحوزج نلى ( VII-A) والهيدروجين يشب  عنزصر اعفصيلة ، اعمنزصر بسهوعة فووحول باعك نلى أيون موجب

 نعكترون واحد عكي يص  نلى تركيب اعيز  الخزم  اعاي يلي  وهو الهليوم ويشك  باعك الهيدريد اعسزعب واعاي 
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عاعك ( 1-)ية امتوجبة اعقوية ويكون أحز ى اعوكزفؤ ذو  رجة أكسده زئيماى الهيدريدات بزتحز ه م  اعمنزصر اعكهرب
لب جداول اعترتيب اعدوري ن الهيدروجين يأخا مكزن  فوق اعمنزصر اعقلوية أو فوق اعمنزصر الهزعوجنية في اغأجاد 

 [.1.]علمنزصر

 الهيدروجين نظزئر4.2.1 

 :علهيدروجين ثلاث نظزئر
 [2]نسب نظزئر الهيدروجين في اعابيمة 2.2 الجدول

 النظير نسبته
     بروتيوم ٪ 11.18
  اعديوتر يوم ٪2.22تشك  حوالي 

  
  اعتريويوم يوواجد بكليزت صير ة عليزية

  
 

 خصزئص الهيدروجين 5.2.1

جدا في الانصهزر و اعيليزن ومن  مرة من الهواء كلز أن ع   رجة منخفظة 11هو عنصر خفيف جدا نذ أن  أخف 
 2.1اعاري مصنفة في الجدول و اعقار  اعكولة اعارية واعكولة الحجلية :واعكيليزئية اعفيزيزئيةبين خواص  

 [1]علهيدروجين واعكيليزئية اعفيزيزئية أهم الخصزئص 0.2الجدول 

 القيم الخصائص
 Hهيدروجين  اسم  رمزه
 عديم اعلون اعلون

 اعلافلزات سلسلة اعكيليزئية
 g/l 0.08988 اعكولة الحجلية

  u 0.00007  1.0079 اعكولة اعارية

 Å 0.259 اعقار اعاري

   1 اعوو ي  الاعكتروني
 سداسية اعشك  ةاعبنية اعبلوري

 بزرا مينزطيسية الخزصية امتينزطيسية
    اعصيية الجزيئية
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 الهيدروجين سوخدامزتن 1.1.2
 :وكااعك في.وسيلة عوخزين وهو مصدر طزقة أسزسي يجب اعوبزر الهيدروجين كازقة نق  و

 الهيدروجين تحضر كلوريد HCl اعنشز ر صنزعة في و          
  هيدروكربونزت الى اعكربون تحوي. 
  هون الى اعزيوت تحوي . 
  اعكربون أكسيد أول من       امتيثيلي اعكحول تحضرC. 
 [1].الهيدروجينية اعقنبلة صنزعة في يسوخدم 

 الصوديوم 1.2

 اعصو يومتمريف  2.3.2

ع  بنية مكمبة ممركزة الجسم، ينولي نلى مجلوعة امتمز ن اعقلوية في الجدول  11عد ه اعاري  Naعنصر كيليزئي رمزه 
، و عند اعدخول في اعوفزعلات اعكيليزئية ع  سهوعة فقد نعكترون  IA اعدوري يق  في اعدور اعثزعث من اعملو  الاول

 .مسووى اعازقة الخزرجي، و هو ممدن نشط كيليزئيز

 نكوشزف  1.3.2
عصو يوم ممروف منا  من كجزء من مركبزت كيليزئية، و عكن لم يوم الحصول علي  بشك  منفص  حتى عزم نن ا

على يد همري  يفي، عن طريق اعوحلي  اعكهربزئي متصهور كلوريد اعصو يوم، و في اعمصور اعوساى في  1827
يأتي من اعلاتينية الجديدة متركب  Naاعشزئ ، و اعرمز sudanum أوروبز كزن يسوخدم مركب عصو ا بلإسم الاتيني 

 .nitron .و امتشوق من اعلفظة اعيونزنية  natriumشزئ  علصو يوم هو اعنزتريوم 

 وجو ه في اعابيمة 3.3.2
ينوشر ننوشزرا واسمز في اعقشرة الارعية، و يمث  عنصر اعصو يوم اعترتيب اعسز س من حيث الانوشزر فيهز، و يوجد 

 [1] .ري اعاي يسوخرج من مزء اعبحراعصو يوم في امتلح اعصخ

 نضزئر اعصو يوم3.14.
اعصو يوم ع  نظر ان مشمزن  Na_21هنزك ثلاثة عشر نظر  علصو يوم تم نكوشزفهز و اعنظر  امتسوقر علصو يوم هو 

بنصف علر يسزوي  Na_21سنة، و2.625بنصف علر يسزوي  Na_22نزتجزن عن الأشمة اعكونية همز 
 .سزعة 15بزعوقريب 
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 اعصو يوم صزئصخ 5.3.1

 [5]أهم الخصزئص اعفيزيزئية و اعكيليزئية علصو يوم 1.2 الجدول

 القيمة الخاصية
 Na اعصيية الجزئية

 11 اعمد  اعاري

               اعوو ي  الاعكتروني

 22.9897g/mol اعكولة اعارية

 0.93 اعكهروسزعبية

     .0.9668g اعكولة الحجلية

 370.5K  رجة الانصهزر

 1156K  رجة اعيليزن

 0.186nm نصف اعقار اعاري

 مكمب ممركز الجسم اعبنية اعبلورية
 

 اعصو يوم خدامزتاسو6.3.1
 :منهز يسومل  اعصو يوم في اعصنزعة اسوخدامزً واسمزً 

   عقدرت  اعمزعية على نق  الحرارة في امتفزعلات اعنوويةيسوخدم اعصو يوم اعسزئ. 
 في تقنية اعبترول من اعشوائب الحزمضية. 
  في مسوحظرات ممزلجة الحلوعة اعزائدة كلز في أحواض اعسبزحة       بيكربونزت اعصو يوم

 .و تسومل  في امتمجنزت
  هيدروكسيد اعصو يوم  يحظر بزعوحلي  اعكهربزئي لمحلول كلوريد اعصو يوم و هو يسوخدم في صنزعة

 [.1].اعصزبون و امتنظفزت و اعنسيج
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 لجيرمانيوما 4.1

 تعريف الجرمانيوم 2.4.2
للجلوعة ع ينولي شب  ممدن ابيض اعلون لام  جدايموبر الجر مزنيوم  و 32رقل  اعاري  Geهو عنصر كيليزئي رمزه 

 .Ar] 3d10 4s2 4p2][.6]: و تو يم  الاعكترونو يموز  ببنية بلورية مشزبهة عبنية امتزس  من الجدول اعدوري 11

  اكوشزف 2.4.1
تنبأ  يمتري  1871ثم في عزم .1886فبراير  6في "winler"كليلنس وينكلراكوشف من قب  اعمزلم الامتزني  

 .بممنى امتزنيز وهو اسم اعبلد اعاي اكوشف في  Gemaniaاشوق اسم  من اعلاتينية  مندعيف بوجو ه

 صزئص الجر مزنيومخ 3.4.1
 [7]علجر مزنيوم اعفيزيزئية و اعكيليزئية هم الخصزئصأ 3.2الجدول 

 القيمة الخاصية
 Z 12اعمد  اعاري

 A 71اعمد  اعكولي

 72.50g اعو ن اعاري

 °1.22A نصف اعقار اعاري

    /35.32g اعكولة الحجلية

 °958c  رجة الانصهزر

 760Kj/mol طزقة اعوزين 

 1.8 اعكهروسزعبية
 

 :حيث

 .ا ني قدر من اعازقة يلزم لإ اعة نعكترون من ذرة مسوقرة :طزقة اعوأين

 .عكهروسزعبية من اعيسزر نلى اعيلينهي قدرة اعارة لجاب الإعكترونزت حيث تز ا  ا: اعكهروسزعبية
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 الجر مزنيوم نظزئر 4.4.1
 :وهي.نظزئر مسوقرة وموجو ة في اعابيمة يحووي الجرمزنيوم على اعمديد من اعنظزئر ، وعكن خمسة فقط

Ge70،Ge72 ,71,Ge 71Ge  ،78Ge. 

 الجر مزنيوم اسوخدمزت5.4.2
 يسومل  الجر مزنيوم حزعيز في اعصنزعة الاعكترونية اذا يموبر نصف نزق  جيد. 
 بصريزت و الاعيزف اعبصريةيسومل  في اع. 
 اعولفزيون ، اعكلبيوتر ،  الإعكترونيزت ،)اعثنزئيزت و في اعازقة اعشلسية  بازريزت اسوخدام الجرمزنيوم في

 (.، نلخلهزتفا
  (.ممدات الأشمة تحت الحلراء)اسوخدام الجرمزنيوم في الأغراض اعمسكرية 
 [.6]اعترانزسوورات ،اعثنزئية يسوخدم في صنزعة الاجهزة شب  موصلة مث  اعصلزمزت 

 زين الهيدروجين في المواد الصلبةطرق تخ 5.1

يجب  وخدام الهيدروجين كوقو  علسيزراتاس حزملة علازقة خفيفة اعو ن من أج يخزن الهيدروجين على شك  مز ة 
زفة الهيدروجين منخفضة جدًا ن كثة الق نحدى امتشزك  اعرئيسية بحقيقتوم تحقيق ممزير  ممينة على وج  الخصوص،

(0.09kg/  273عندk)  و ن عاعك من اعصمب جدًا تخزينهز بكليزت كبر ة في حجم صير  يجب أن يؤخا
 الخزان بمين الاعوبزر و باعك سنحوزج الى سمة كبر ة عوخزين الهيدروجين في  رجة حرارة وعيط نظزميزن

تحت  وغز يأيمكن تخزين  في صورة سزئلة عند  رجة حرارة منخفضة،  أسزعيب مخولفة عوخزين الهيدروجينيوجد عدة 
 .عيط أو صلب

 :أسزسيوين همزيأتي اعصلب بأشكزل عديدة من بينهز طريقوين حيث 

 طريقة الاموزا  2.5.2

وا  من الحلول امتلكنة الأخرى اعتي جابت اعكثر  من الاهولزم ، خزصة منا اعوسمينيزت ، هو اموزا  الهيدروجين في امت
مز ة ) عبزرة عن تراكم ذرات او جزيئزت الهيدروجين على ساح امتز ة امتزصة هوو  ،امتسزمية ذات اعساح اعكبر 

حيث  بيت مز ة على ساح مز ة صلبة فيوم فيهز اعربط على اعساح بسبب تجزذب فيزيزئي أو كيليزئيتثأي ( صلبة
وز  الاموزا  بحركية سريمة جدًا و يحدث عند  رجة ، يمتجاب امتوا  امتلوزة بقوى فزندرفزعس أو بوشكي  روابط تسزهمية 

 .امتوا  الانسب عوخزين الهيدروجيناعكربونية حيث هي من  يكون في الانزبيب اعنزنونية ،و(273K)حرارة منخفظة 
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 طريقة الاموصزص 1.5.2
تموص امتز ة غز  الهيدروجين عند وعمهز في جو مضيوط مث  مز تولوص الاسفنجة امتزء وعند أبمز  هاا اعضيط 

 .بأن ع  نموصزص عكوسامترتف  يوحرر الهيدروجين وهاا  عي  
امتز ة امتلوصة في تنوشر حيث .وجين بشك  عكسي من خلال اعوفزعلات اعكيليزئيةيموص الهيدر  ان صو يومعليمكن 

 [.8].بزلهدريدات تسلى ركبزتمكونة م توفزع  م  بمضهز اعبمض و امتز ة امتزصة

 الهيدريدات 1.2
الجدول اعدوري يالق هاا الاسم عزمة على امتركبزت اعثنزئية امتوكونة من ارتبزط الهيدروجين م  اي عنصر من عنزصر 

يمكن تقسيلهز الى ثلاثة فئزت  و يكون هاا الارتبزط م  اعمنزصر الاق  كهروسزعبية من الهيدروجين و هاه الهيدريدات
 او مجلوعزت رئيسية يوم تحديد هاه اعفئزت على اسزس اعمنزصر اعتي يشك  الهيدروجين ممهز روابط كيليزئية 

 :تولث  هاه المجلوعزت في

 دات الأيونيةالهيدري 2.1.2
توكون نويجة ارتبزط الهيدروجين م  اعمنزصر ذات اعكهروسزعبية اعضميفة وتشل  اعمنزصر اعقلوية واعقلوية الأرعية و  
كثزفة هاا اعنوع من الهيدريدات اثق  من اعمنصر نفس  و لهز  رجة انصهزر عزعية و توص  اعويزر اعكهربي في اعصورة 

 .جينالق الهيدرو امتنصهرة وتوفزع  م  امتزء و ين

 الهيدريدات اعوسزهمية أو الجزيئية 1.1.2
ولهز وهي مركبزت عينة  Pتوكون نويجة ارتبزط الهيدروجين م  اعمنزصر ذات اعكهروسزعبية اعمزعية مث  عنزصر امتدار 

 . رجة الانصهزر واعيليزن واعوازيرانخفزض و عدم اعقدرة على اعووصي  

 اعبينيةالهيدريدات اعفلزية أو  3.1.2
 .Sمن عنزصر امتدار  Mg,Beو dتكون نويجة ارتبزط الهيدروجين م  عنزصر امتدار 

صفزت اعيحو  الهيدروجين اعفراغ اعبيني في اعتركيب اعبلوري علمنصر حيث يوواجد الهيدروجين في الحزعة اعارية و تشب  
 PdH2وهيدريد اعبلا يوم  NiH2عنيك  من أمثلوهز هيدريد او الأصلية وهي اق  كثزفة من اعمنصر نفس   اعفلزات

 .[5[.]1.]حيث تخوفي جزيئزت الهيدروجين في فراغزت اعتركيب اعبلوري عك  من اعنيك  أو اعبلا يــــــــــــوم
 
 
 
 



ةــــــــواد الصلبـــــــن في المــــــن الهيدروجيــــــــات على تخزيـــــعمومي: ولالفصل الأ  

9 
 

 
 
 
 

 
 
 

 [1]تصنيف الهيدريدات حسب الجدول اعدوري :2.2الشكل
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 مقدمة 2.1
 حيث من واعنوى الإعكترونزت تفزع  أنظلة واسوخدام بـفهم وثيقًز ارتبزطزً امتوا  وعلوم امتكثفة امتز ة فيزيزء ترتبط

 في. اعكم ميكزنيك مشكلة لح  فمزعة عـحسزبزت أ وات امترء عدى كزن نذا امتوا  خصزئص جمي  سر  يمكن امتبدأ،
 والاهوزا ية والإعكترونية وامتيكزنيكية الهيكلية الخصزئصعن  مملومزت الإعكترونية بزلخصزئص امتمرفة توفر فإن اعواق ،

 تفزعلات في مومد ة أجسزم ب  نظزمًز تشك  امتوا  تشك  اعتي واعنوى الإعكترونزت فإن ذعك وم .واعبصرية والحرارية
 .مسوحي  متمز عةشرو جار امتبزشر اعقرار يكون بحيث قوية،

 تاوير على أسزسي بشك  يمولد امتمرفة هاه في تقدم أي ،1121 عزم  يراك اسوخدم  اعاي علومبر  وفقًزوكااعك 
 .الإمكزن قدر هزتقريبو قة  اعوقنيزت

 جار علبلورةممز عة شرو  1.1

+ أيونزت )عنظزم عكوانتي علبلورات يوصف نضزم الجسيلزت تموبر ممز عة شرو ينير هي منالق ك  اعدراسزت اعكلية 
 :امتوفزعلة بزمتمز عة شرو ينير اعوزعية( نعكترونزت

                                                                                                                            
 :حيث

H:ملوونيزنزاله. 

ᴪ:اعة امتوجة . 
E:طزقة اعنظزم. 

وعندالاقوضزء  بينهلز فيلز   الجسيلزت وطزقة اعوفزع لوونيزن اعكلي علجللة يكون مؤعف من اعازقة الحركية عكيالهزم
 :كوب الهللوونيزن بزعشك ي عند غيزب الحق  الخزرجي طزقة اعوفزع  م  اعوسط الخزرجي،

 
                                                                                                  

 
 اعازقة الحركية علاعكترونزت: 

 
    

  
 

   
    

  

  
                                                                                              

 
 اعازقة الحركية الانوية: 

          
  
 

   
    

  

  
                                                                                           

 اعكترون-طزقة اعوفزع  اعكترون: 
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  𝜀 
     

 

 
 

  

         
                                                                                               

 
  نواة–طزقة اعوفزع  اعكترون: 

 
    

 

  ε 
     

    

            
                                                                                                   

 
  نواة–اعوفزع  نواة طزقة: 

 
    

 

  ε 

 

 
 

      

             
                                                                                                      

 
 : لاتــــــــــــــــــامتمزم
 i.j :رونزتـــــــــــــــة بزلاعكوــــــــــخزص. 
      : ةـــــــــــــــنويبزلأخزصة. 
 M :ةــــــــــــــــــكولة الانوي. 
 m :رونزتـــــــــــــــكولة الاعكو. 
             :نـــــــــــــــة بين نواتيـــــــــــــــامتسزف. 
         :نـــــــــــة بين اعكترونيـــــــــــــــامتسزف. 
           :واةـــــــــــــــناعو  نرو ــــــــــة بين الاعكوــــــــــــــامتسزف 
 لاســــــــــــــر لابــــــــــــــــمؤث 

    
  

  

   
 

  

   
 

  

   
                                                                                                     

 
 .في حزعة اعسكون ممز عة شروينير تكون مسوقلة عن اعزمن

 
Hr,REr,R                                                                                            

 
 (.أنوية+نعكترونزت ) اعة امتوجة و توملق بك  نحداثيزت الجسيلزت  بحيث تمث  

:E تمث  اعقيم اعااتية امتوافقة. 
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كون الح   أي ان ممز عة شرو ينير بهاه اعكيفية مسوحيلة  موير ، N(Z+1)1ذرة تحووي   Nمتمز عة شرو ينير ل
ة تقريبزت عوبسيط هاه امتمز عة ناكر منهز عاعك وعمت عد .هاه امتوير ات فى حزعة حركة ومرتباة م  بمضهز اعبمض

[1.] 
 
 يمرابنهو أ-تقريب بورن 1.1

و نظرا لحركة الاعكترونزت اعسريمة جدا بزعنسبة ، الإعكترونزت منأكبر بكثر   اعنوىكولة  أن أوبنهزيمر بورن بحسب
وأن  ،     لحركة الانوية يفترض هاا اعوقريب أن اعنواة سزكنة بزعنسبة علاكترونزت أي اعازقة الحركية لهز ممدومة 

 :ومن  يصبح الهزملوون بصيية اعوزعية        طزقة اعوفزع  بين الانوية ثزبوة
 

                                                                                                                            
 
 :بزعشك  اعوزلي شرو ينير ممز عة ننذ
 

                                                                                                                       

 
                                                                                                     

 
 .رك في المجزل اعكهربزئيطزقة الإعكترونزت اعتي توح تمث  :   

تقريب  :وبااعك نسوخدم تقريب اخر ( نعكترون-نعكترون) بسبب تمقيد اعوفزعلات جاد صموبة في ح  هاه امتمز عة 
 [.12.]لح  ممز عة شرو ينير فوك هزرتي

 ي فوكر تقريب هارت 4.1
 هزيمر نسوبدل  الهزملوونيزن فوصبح اعمبزرة  من ممز عة بورن ابن

 
  

 

 

  

 
                                                                                                    

 
فوك على نموذج الاعكترون امتسوق  أي أن ك  اكترون يوحرك منفر  في الحق  امتووسط امتووعد  يمولد تقريب هزرتري

 .عن الانوية و بزقي الاعكترونزت الأخرى أي يوير  امتشك  عدينز من عد  كبر  من الاعكترونزت نلى نعكترون وحيد
 
 

 :و بزعوزلي يكوب الهزميلوونيزن في هاه الحزعة يكوب بزعشك  اعوزلي
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 :هو( i)لإعكترون عحيث هزملوون امتوافق 
 

   
   

  
                                                                                                            

 
 . اخ  حق  الانوية( i)علإعكترون كزمنة تمث  اعازقة اع          
 .اعكلون اعفمزل لهرترييمث          

 :وجة اعكلية هي نزتج  وال امتوجة عك  نعكترونزت اعة امت
 

                       
 
                                                                                                  

 
 

 [:1]هي مجلوع طزقزت جمي  الإعكترونزتاعكلية علجللة اعازقة حيث 
 

      
 
                                                                                                                                

 DFTالكثافة  دالة نظرية 2.1

 مبدأ  اعة اعكثزفة 2.5.1
علنظزم يوم نخويزر اعكلون و  اعة امتوجة، و هاا في جمي  طرق حسزب بنية عصزبزت  Eلحسزب اعازقة اعكلية 

 z ،y)عكوزبة هاه امتؤثرات و اعتي تكون كداعة علإحداثيزت     ρو نسوخدم عنصر اعكثزفة الاعكترونيةٍ   اعازقة،
،x ) فنكوب اعازقة اعكلية علنظزم على اعشك: 

 
E=E  ρ                                                             

 

 (Hohenberg - Kohn) كوهن-هوهنبزرغ نظرية.1.5.1

، أن كثزفة الحزلات الاسزسية علجسيلزت هي نفسهز   Hohenberg - Kohnبرهن ك  من هونبزرغ و كوهن 
 .كثزفة الحد الأ نى امتمازة، وأن ك  خصزئص الحزعة الأسزسية هي  اعية عكثزفة الإعكترونزت
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 :و نكوب  اعية اعازقة على اعنحو اعوزلي

 
                                                                                                                          

 
                                                                                                                  

 :حيث

U:كلون تفزع  الإعكترونزت. 

T:اعازقة الحركية علإعكترونزت. 

 :وعند ن خزل هرتري جاد أن

 
        

 

 
  

ρ      

      
 drdr                                                                    

 
 .اعازقة الحركية علإعكترونزت مضزفز نعيهز اعفرق بين طزقة اعوفزع  الحقيقية و طزقة تفزع  هرتري     حيث يمث  

 

 شزم-كوهنةممز ع 3.5.1
قزم ك  من كوهن و شزم، بكثزفة الإعكترونزت كلجلوعة عكثزفة الجسيلزت، و هاا نسونز ا على مبدأ اعويزير وذعك 

 :و تماى عاعك كثزفة احولزل تواجد اعشحنة بزعشك  اعوزلي الحصول على طزقة الحزعة الأسزسية،

        
                                                                                                            

 

 :اعازقة اعكلية علإعكترونزت هي
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 :فوك-طزقة هرتري
 

                                                                                                               
 
 :للز أنع

T: اعازقة الحركية علجسيلزت في حزعة اعوفزع. 

V: (.نعكترون-نعكترون) كلون اعوفزع 

 .كلون هرتري:    

 .اعازقة الحركية علإعكترونزت الحرة:    

 :كلون تبز ل الإعكترونزت و امتمرف ب :    

                                                                                                                        

 :كلون نرتبزط الإعكترونزت و امتمرف ب:    

 

                                                                                                                          

 

 :هي      نذن اعداعة
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 (.ارتبزط-تبز ل)هو كلون :            

 :أي أن  اعة اعازقة اعكلية هي

 

                                                                                            
 

 [:11]شزم بزعشك -و من  تكون ممز عة كوهن

 

                                                                                            

 

 LDAتقريب كثزفة امتوع   4.5.1

 موجزنسًزو نموبره  امتوجزنس غر  اعمزم الإعكتروني عنظزم تقريب موعمي يموبرهو  (LDA) المحلية اعكثزفة تقريب نظزم 
 اعوبز ل طزقة عن اعومبر  يوم ثم ، r، طزقة اعوبز ل و الإرتبزط موملقة فقط بزعكثزفة الإعكترونية في اعنقاة حدليًز

     والارتبزط
 :اعوزعية بزعاريقة      

 
   
                        

                                                                             
 
 :قسلين نلى تقسم رتبزطوالا وبز لاع طزقة أن اعملم م 
 

                                                                                                              
 

 :أي امتشيوعة امتدارات ك  على الجل  يوم الإعكترونزت كثزفة ولحسزب
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 GGAتقريب اعودرج امتملم  5.5.1

 تقريبية تقديرات تاوير على اعمللزء حفز سريمة عويير ات اعشحنة كثزفة فيهز تخض  اعتي الحزلات في LDA فش 
، فإن هاا اعوقريب يوجزو  تقريب كثزفة امتوع  في اعدقة،  فهو تصحيح ع  حيث يضيف في نعوبزرات  تقدمًز أكثر

 اعودرج تقريب في والارتبزط وبز لاع طزقة فإن      الإعكترونية      تير ات كثزفة الإعكترونزت عبر تدرج اعكثزفة 
 [:12]اعوزلي زعشك ب تكوب امتملم

 
   
                                                                                                   

 

 شزم-كوهن عةممز  حلول1.5.1.
و ترتب حسب  ،(DFT)تمولد جمي  طرق حسزب بنية عصزبزت اعازقة مبدئيز على نظرية  اعة اعكثزفة 

شزم، طريقة امتوجة امتسووية امتوزايدة خايز تمولد على مدارات  -نسوخدامهز علكثزفة، علكلون و متدارات كوهن
 :شزم، وبزعوزلي  اعة امتوجة الأسزسية لهز هي-كوهن

                                                                                                                       
 

 :حيث
  

 
 .تمث   وال الاسزس    

       ممزملات اعنشر عداعة امتوجة هي. 
 1.2 امتلثلة في اعشك  اعوكرارية اعدورات باريقة الأسزسية امتمز لات ح  جبعلليز، و     لحسزب امتمزملات  و
 :ةــــــــــــــــــــصيرياعقيلة الاطزقة اعنظزم  تؤخايث بح
 :شزم-نوهك ةــــــــــــــــــــممز ع ولـــــــــــــــــــحل
 

                                                                                                                   
 

   ن شزموههمليوونيزن ك 
   [11] مصفوفة اعوياية. 
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 [11]الحلقـــــــة اعوكراريـــــــة علحســــــزب :2.0الشكل
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 APWطريقة الامواج المستوية المتزايدة  1.1

حيث أخا شك   اعة  كوزبة  اعة امتوجة علإعكترونزت  1117 عزم في مقزعو  في APW طريقة سزعتر نزقش
 .وشزم كوهنع اعواحد الإعكترون ممز لات عـح  أسزسية كدوال M.Tالاعكترونزت الخزصة أو مز يسلى بكلون 

 :امتنزطق من نوعين نلى تنقسم الخلية أن هي (APW) اعاريقة هاهف
 .اعتي يوم نسوخدام الحلول اعشمزعية متمز عة شرو ينير امتواق  اعاريةعلى  M.Tكرات كز  تر ت :لأولىاالمنطقة 

 .تشل  الإعكترونزت عللدارات الخزرجية عميفة الارتبزط بزلانوية تحيط بزعكرات، موبقية بينية مناقة: ةالمنطقة الثاني
 كرويزً تنزظراً يظهر" Muffin-Tin" (MT)اعشك  من امتوجية واعدوال الجهد يكون ، اعارية اعنواة من مقربة على

 .اعارات بين.Rα قار عنصف MT مجزل  اخ 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 :اعشك  من Φ (r )امتوجية اعداعة تكون ثم
 

            
 

                                                                                          
 

      
 

  
    

           
                                                                                    

 
 :حيث
   ةــــــــــــــــــــم الخليــــــــــــــــــــو حجــــــــــــــــــــه. 
 Ra  يمث  نصف قار كرةMT. 
     هي ممزملات اعووس  :   و. 
 r زلـــــــــــــــــــــــة  اخ  المجــــــــــــــــــــــــــ  في الإحداثيزت اعقابيــــــموع هو. 

 

 (M.T)كلون كرة :0.0 الشكل



 WIEN2kالنظريــــــة التابعيـــــة للكثافــــــة و برنـــامــــــــج  :الفصل الثاني

22 
 

      نيو ة بريلو ـــــــــــــــــــــــمناق ة فيـــــــــــــــــــــامتوج زعــــــــــــــــــــهو شم. 
 G موير  اعفضزء امتوبز ل. 
     ر م  اعازقةــــــــــــــــــــــــة شرو جاـــــــــــــــــــــالح  اعمد ي متمز ع هو  . 

 
  

  

   
 

      

  
                                                                          

 
V:  نلى أي حزعة من نفس هزميلوونيزن اعتي امتومزمدةوتمرف هاه امتمز عة اعداعة  ،اعكلونزتهو اعمنصر اعكروي من 

 :المجزلات حدو  يخوفي عند
 :كلز هو موعح في ممز عة شرو ينير اعوزعية

               
    

   
   

    

   
                                                              

 
 .على اعووالي   و    و همز الحلان اعشمزعيزن علازقزت   و     حيث

 عة شرو نير عندمز تكون من خلال ملاحظة أن امتوجزت امتسووية هي كحلول متمز دواليبرر سلاتر اخويزر هاه اع
 .قيلة ذاتية     كروية ، عندمز تكون كلونزتهي حلول في حزعة اعتمل  اعدوال اعشمزعية بينلز  ثزبوة كلونزتاع

   بدلاعةممزملات      ، فإن يجب تاوير ممزملات MTعلى ساح كرة      عضلزن اسولرارية اعوعيفة 
 :نذن بمد الحسزبزت. عللوجزت امتسووية الحزعيةفي امتنزطق اعبينية

 
    

    

 
 
       

                  
                                                      

 
ممزملات    ت اعازقةزملاتسلى مم. الأص  مأخوذ من مركز اعكرة ويوم تحديد ممزملات من تلك امتوجزت امتسووية

على امتوجزت وهكاا تصبح اعدوال اعفر ية مووافقة م  اعدوال اعشمزعية في المجزلات ونحص   APWاعوبزين من طريقة 
تقدم طريقة     هي حلول متمز عة شرو نير في المجزلات وعكن فقط بزعنسبة علازقة APWs و كاعك  وال امتسووية
APW صفراً عند ساح        قد تصبح قيلة    اعولزً ا على قيلة        داعةبمض اعصموبزت امتوملقة بزع

تم نجراء اعمديد من  في امتناقة اعبينية امتوجة امتسوويةممز يؤ ي نلى فص  اعدوال اعشمزعية عن  وال  MTكرة 
ريقة علويلب على هاه امتشكلة ، أ خ  كوعينغ وأندرسون مجلوعة من اعوير ات على ط APWاعومديلات على طريقة 
بواساة مزيج خاي من اعكرات  ساح      ، يوكون اعومدي  في تقديم اعداعة امتوجية الأمواج امتسووية امتوزايدة

 .FP-LAPWوبزعوزلي تلد طريقة       ومشوقزتهز فيلز يوملق بزعازقة       اعدوال اعشمزعية 
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 FP-LAPWطريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل  2.1

 خاية ترتيبزت هي  MTكرة  اخ  الأسزسية والاعد خايز امتوزايدة امتسووية الأمواج  FP-LAPWطريقة في
 اعاريقة  اعة مث  تمُرف      بزعنسبة عازقة اعداعة   (r)         ومشوقزتهز (r)         اعشمزعية والعلد

APW واعداعة          (r)  تخض  عشرط اعوزلييجب أن: 
 

  
  

   
 

      

  
                                                                         

 
هاه اعدوال  اسولرارية MTالمجزل  ساح على        و      اعشمزعية اعدوال هاه تضلن ، اعنسبية غر  الحزعة في

 نلى تضزف أيضًز APWsامتسووية امتوزايدة  امتوجة  اعة تمل  عاا( MTخزرج كرة ) الخزرج من امتسووية امتوجزتم  
 :FP-LAPW عاريقة الأسزسيةاعدوال 

 

         

 

 
 
 

    
                             

                                            

                                    

 
 .   وتكون لهز نفس طبيمة امتمزملات    م  اعداعة      حيث تووافق امتمزملات 

أكثر  LAPWsتمد  وال   اخ  المجزلات الى مسووية فقط في امتنزطق الاقحزميةهي موجزت  LAPWsدوال  اع
الخاية بشك  أفض   اعة  تيبزتاعتر  تنوج E ازقةعصزبة اعقليلاً عن    بأخولاف اعازقة .APWsملاءمة من  وال 
 :بزعشك    واعازقة      حسب مشوقهز     اعةعاعك ، يمكن تاوير . APWsشمزعية كدوال  

 
                              +O(      

                     

 
         حيث

 .اعازقوي تربيمياع الخاأيمث   
 M.T [11.]اعكرة ساح على امتوجة  اعة اسولراريةالامواج امتسووية امتوزايدة  FP-LAPW طريقة تضلن

 

  WIEN2kبرنامج  2.1

 تحت ويمل  ،اعوزبمية اعكثزفة نظرية على أسزسي بشك  يمولد فيينز بجزممة P.Blaha طرف من صلم هو برنزمج
 من واعمديد الإعكترونية اعبنية تخص اعتي الحسزبزت مسوقلة لإجراء برامج مجلوعة من يوكون Linux عينكس نظزم

 [14] ةاعوزبمي اعكثزفة نظرية بزسوخدام اعصلبة عللز ة الأخرى الخصزئص
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 )اعارات نوع ،اعفراغية المجلوعة ،اعبلورية اعشبكة ممزملات، اعارات نحداثيزت (اعبنية ن خزل خلال من في  اعمل  يوم
 الإعكترونية واعكثزفة امتز ة عبنية الأبمز  ثلاثية صورة يماي اعاي XcreysDen كبرنزمج برامج بإرفزق اعمل  يمكن 
 اعتي اعبيزنزت قزعدة بفض  اعفيزيزئية امتمزملات واسونوزج اعلا مة بزعبيزنزت نرفزقهز م  تلقزئيز امتنحنيزت بمض يرسم
 كثزفة،اعازقة عصزبزت: )مث  عللز ة الخصزئص من وعةلمج يحسب ،اعدوري الجدول عنزصر حول مملومزت تنظم
 .[15]...( ، اعازقة اعكلية، الخصزئص اعبلوريةاعسبين كثزفة،الإعكترونية اعكثزفةي، فرم مسزحزتة، الحزع

 
 (.1.2شك  )الإعدا ات الأوعية  اعبرامج من مجلوعة ويشل 
:NN اعبنية ملف يسومل  اعبرنزمج هاا Case struct لا أنهز من يوحقق كلز جوار أقرب بين امتسزفة عيماي 
 .امتوافقة اعارية الأقازر أنصزف توجزو 

LSTART: اعارية امتدارات في الاخولاف أن كيف ويمرف علارات الإعكترونية اعكثزفة بإ خزل يسلح برنزمج هو 
 . الإعكترونية الحزم بنية حسزب في يؤثر

SYMMETRY: متواق  اعنقاية المجلوعة يحد  ة،اعفراغي عللجلوعة اعونزظر علليزت ك  يحسب برنزمج هو 
 .اعكلي اعدوران مصفوفة أيضز يمرف كلز اعارات

KGEN: اعنقزط بإ خزل يسلح K الأولى بريلوان مناقة في (Z.B)  بريلوان مناقة  اخ  اعمنزصر عد  ويحد 
 .الأولى

DSTART: لحلقة الأوعية كثزفة يصدر SCF بوهيئة ويقوم  اخل  تمرف اعتي اعارية اعكثزفة تراكب خلال من 
 .امتالوب بعوقري اعوصول غزية نلى اعوكرار م  الحسزب يبدأ ثم SCF ــــــع ذاتيز منسقة تكون لقةلح الحسزب

 :هي  SCFبرامج حلقة. 1.2موعحة قي اعشك    SCFبرامج الإعدا ات الاوعية وبرامج حلقة
LAPW0: اعكثزفة من انالاقز اعكلي اعكلون يحسب.  
LAPW1: شرو  جار ممز عة لحلول اعااتية امتوجهزتو  اعااتية اعقيمو  اعوكزفؤ عصزبزت يحسب. 
LAPW2: ملف يسوخدم cas.vector علوكزفؤ الإعكترونية اعكثزفة توسمزت، فرمي طزقة عيحسب. 
LCORE: اعكروي الجزء في علكلون الارتبزط شديدة الحزلات يحسب. 
MIXER: لإنوزج تخلط اعوكزفؤ وحزلات قلبية اعنصف الحزلاتة، اعقلبي الإعكترونية اعكثزفة يسوخدم فرعي برنزمج 

 .[14].اعوكرار في تسوخدم جديدة كلية اعكثزفة
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 WIEN2kبنيـــــــــــة برنزمـــــــج :3.0 الشكل



 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 اعنوزئج و امتنزقشزت : اعفص  اعثزعث
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 مقدمة 1

دريــــــد تأثر  الاسوبدال اعاري لههــــــــــاا اعفص  نونــــــــــــــزول الجزنب اعمللـــــــي مـــــــن بحثنــــــــــــــــز حيث قلنـــــز بدراســـــــة  في
بزلإعولز  على نظرية و WIEN2kبزسوملزل برنزمج  Geبواساة عنصر الجرمزنيوم  1x1x2NaH_225اعصو يوم 

 .FP-LAPWوطريقة الأمواج امتسووية امتوزايدة خايز واعكلون اعكزم  DFTاعكثزفة اعوزبمية 

 energie de formationحسزب طزقة اعوشك   والخصزئص عك  من اعدراسة اعبنيوية حيث قلنز بدراسة 
 هيدريدعك علوصول اذا كزن وذ و حسزب  رجة حرارة الاموصزص  Gravimétrie واعكسر اعكولي علهيدرجين

Na7GeH8 يسزعد في طرح وتخزين الهيدروجين بسهوعة. 

 إنشاء ملف البنية  1.1
 :اعبنية يجب اتبزع الخاوات اعوزعيةلانشزء ملف 

  فوح برنزمجWIEN2k ننشزء امتلف الأول بإسم ، ثمNaH-225  واعثزني بإسمNa7GeH8  
  فوح نزفدةStruct Gen  اعتي تموبر اسزس عك  اعملليزت الحسزبية اعقز مة عن طريق اعواجهةw2web  
 بزعنســـبة عــــــــــــــ  1.1مايـــزت الجـــدول م ن خـــزلNaH-225  بزعنســـبة عـــــــــ  2.1الجـــدول ممايـــزت وNa7GeH8 .

 :هاه امتمايزت تولث  في الخواص اعفيزيزئية علبنية وامتولثلة في
 تسمية المركب :(NaH-225 وNa7XH8 ) 
 بزعنســبة عـــــــ  225رقـم :الزمـرة الفاــائيةNaH-225 زثلين عكــ  مــن اعـاي يوافــق مـوقمين غــر  مولـNa  وH 

ـــ )موقــ  غــر  مولزثــ   16اعزمــرة تكــون أوعيــة وهــي توافــق  Na7GeH8أمــز بزعنســبة عــــ  موقــ  واحــد مخصــص عــ
Ge  ،7  مواق  عــــNa مواق  عــــ  8وH ). 
 بنية مكمبة بزعنسبة عــــ :ثوابت الشبكةNaH-225  حيثa=b. 

 .c=2aو a=bحيث.Na7GeH8 سبة عــــنبزع Zوبنية مكمبة مضزعفة وفق المحور 
 تسلية اعارات، نصف اعقار اعاري بوحدة اعبور وعد  الإعكترونزت:إدخال العناصر الذرية. 
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الصيغة  المركب

 الكيميائية
البنية 
 البلورية

المجموعة 
 الفراغية

ثابت 
 الشبكة
A° 

 مواضع العنصر
 فيكوف

العدد  الإحداثيات
 الذري

هيدريد 
 اعصو يوم

NaH-
225 

بنية كلوريد 
 اعصو يوم
NaCl 
(cfc) 

225_Fm3m a=4.897 
H 4a 0.5, 0.5, 0.5)) 1 

Na 4b (0, 0, 0) 3 

 
 
 

 A المركب
(A°) 

B=A 
(A°) 

C=2A 
(A°) 

 إحداثيات العنصر
(X,Y,Z) 

Rmt 
(Bohr) 

 
 
 
 
 
 
 
 

Na7GeH8 4.799 4.799 9.598 

X (0, 0, 0) 1.8 
Na (0, 0, 0.5) 1.8 
Na (0.5, 0.5, 0) 1.8 
Na  (0.5, 0.5, 0.5) 1.8 
Na (0.5, 0, 0.25) 1.8 
Na (0.5, 0, 0.75) 1.8 
Na (0, 0.5, 0.25) 1.8 
Na (0, 0.5, 0.75) 1.8 
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 
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 

 
 .وبهاا نكون قد أنشزئنز ملف اعبنية Save Structure اعومليلة نخوزر ذعك بمد
 

  NaH-225امتمايزت اعضروريــــــــة لإنشزء ملف اعبنية عـــ  :2.3الجدول 

 Na7XH8 امتمايزت اعضروريــــــــة لإنشزء ملف اعبنية عـــ2.3: الجدول
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ثلاثية الابمز  في حزعة الإتزان يمكننز من رسم اعبنية اع XcreysDenسوخدام برنزمج بزعنوزكد من مدخلاتنز قلنز 

اعبنية امتضزعفة لهدريد اعصو يوم وفق المحور م  اسوبدال ذرات اعصو يوم و  NaH_225 هدريد اعصو يوم عــــــك  من
 :اعوزعية امتلثلة في الاشكزل Na7GeH8امتوجو ة في اعرؤوس بارات الجرمزنيوم 

 
 
 

 
 Na7GeH8بنيـــــــــــــــــــــــــــة : 0.3الشكل 

 

 NaH_225بنيـــــــــــــــــــــــة : 2.3الشكل 
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 التقارب اختبارات 1.1

حسزبزت أنظلة تحسن  قة قب  بدأ علليزت حسزبية طويلة ومكلفة من اعضروري تحسين مملومزت الا خزل اعتي 
 :اعومديلات اعفمزعةزك نوعزن من نشك  عزم هب. الاسومدا ات الأوعية

  تمدي  حجم الاسزس(عد  امتوجزت امتسوويةRMTmin*Kmax ). 
 امتلثلة بمد  اعنقزطو  نوعية أخد اعمينزت من مناقة بريليون k حيث: 

RMTmin: أصير نصف قار ذري علخلية امتدروسة. 

Kmax :امتوافقة لأق  قيلة علازقة أعظم قيلة عشمزع امتوجة في أسزس الأمواج امتسووية. 

 :اعوزعية بزلإخويزراتبحثنز قلنز  في

 بزعنسبة علهدريد NaH-225 : 

لأن هاه اعدراسة اجريت من قب  في ماكرات  RMTmin*Kmax =7 و1000 مسزوي الى  kعد  نقزط  تم اخويزر
 .[16] سزبقة

 أمز بزعنسبة عللركب Na7GeH8 : 

 : علإعوبزرات الآتيةوذعك  RMTmin*Kmax =5 و500 مسزوي الى  kعد  نقزط   اخويزرتم

 مركز حسزب ذو كفزءة عزعية نخويزر قيم أكبر يوالب. 
 اعفــرق بـــين اعازقــة اعكليــة علنـــواتج واعازقــة اعكليـــة  واعــتي هـــي طزقـــة اعوشــك  لا يوجــد تــأثر  علـــى حســزب

 .عللوفزعلات

 :عدادات الاوليةبرنامج الإ4.3.
تهيئة أنظلة الاسومدا  الاوعية تكون عن طريق تنفيد  نزفاة تظهر initialize calculation اعومليلة خلال من

بزعترتيب، عك  برنزمج فرعي  xdstart الى xnn ابوداء من 1.1مجلوعة من اعبرامج اعفرعية امتلوعحة في اعشك  
 من هاه اعبرامج وعيفة ممينة تارقنز الى شرحهز بزعوفصي  في اعفص  اعثزني، عند تنفيانز لهاه اعبرامج اعفرعية نأخد

 :بمين الاعوبزر اعشروط اعوزعية
 الخاوة عند X SYMMETRY وزرنخ NO. 
 حزعة عدم اسوقازب اعسبين no spin-polarization عند تنفيد برنزمج instgen-lawp . 
 تقريب PBE-GGA (96) ارتبزط-لحسزب كلون تبز ل. 
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  6-طزقة فص  حزعة اعوكزفؤ من حزلات اعقلبية هي Ry عند تنفيد برنزمج. 
  الخاــوة عنــدو X KGEN اعنقــزط عــد  وــزرنخ K=1000  بزعنســبة لNaH_225  وعــد  اعنقــزط

k=500 ـــــبزعنسبة ع Na7GeH8  في مناقة بريلوان الاولى عند تنفيدX kgen . 
  اخويزرNo  اكبر من      بمد تزكد ان     . 
 ة اعومليل على نضيط الخاوات جمي  من الإنوهزء وبمد.Contenue With SCF  

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 . initialize calculationبرنزمج تهيئة انظلة الاعدا ات الاوعية : 3.3الشكل 

 SCFة ــــــــــــــــــــــــــحلق: 3.3الشكل 
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 .الحسزب صلةوامت عليهز وبزعضيط Start scf cycle اعومليلة وزرنخو 
 :كلز يلي MIXER نلى LAPW0 من تبدأ SCF حلقة  اخ  الحسزب خاوات
 اعبرنزمج الاول لحلقة SCF هو LAPW0 يقوم بحسزب اعكلون اعكلي انالاق من اعكثزفة اعاي. 
 اعثزني  اعبرنزمجLAPW1  اعاي يسلح بحسزب اعقيم اعااتية و امتوجهزت اعااتية عداعة امتوجة في الأسزس

 .(الأسزس اعاي تكون في  امتصفوفة قارية)الجديد 
  اعثزعثاعبرنزمج LAPW2 اعزمن وقوز مناعبرنزمج يقوم بحسزب اعكثزفة الإعكترونية الجديدة لايسويرق هاا ا. 
  اعراب اعبرنزمج LCORE  الحزلات )يقوم هاا اعبرنزمج بحسزب الحزلات اعداخلية بزعنسبة علجزء اعكروي

 (.اعقلبية
  الخزمساعبرنزمج MIXER  الحزلات امتركزية، الحزلات )هاا اعبرنزمج يقوم بجل  جمي  كثزفزت الإعكترونزت

 .علنظزمفي اعنهزية نوحص  على اعكثزفة الإعكترونية الجديدة (. مركزية وحزلات اعوكزفؤ شب 
 

 : optimisation de volumeالبنيوية  الدراسة 2.1
 .optlmze volume,c/a-ratl مكووب عليهز 5.1ك  اعش ظهر عنز نزفدةت :OptimizVة اعومليل خلال منو 

وحديد حجم الخلية ه اعكيفية تسلح بها ،حزعة الإتزانمتسح  x optimize فنوب  الخاوات بزعترتيب نخوزر اعومليلة
الخلية نحو  حجموير  وذعك ببونفيا جمي  برامج هاه اعنزفاة نقوم  ة حيثاعازقعند اعووا ن امتوافق علحد الأ نى من 

 :وفق اعنسب اعوزعية x optimize في هاا المجزل عند تنفيا، الإنضيزط ونحو اعولد  بهاف مسح مجزل اعووا ن
واذا ار نز اعزفة او  Na7GeH8 أو لهدريد  NaH_225 دريدلهبزعنسبة  -.4% ,0% ,4%- ,8%-, 12%

 :هو موعح بزعشك  كلز نقوم بونفيد بزقي اعومليلزتثم  edit optimize jobنقصزن نير  من تمليلة 

 
 
 

 OptimizeVنزفـــــــــــــــــاة :2.3الشكل 



 

33 
 

علــى منحــنى اعازقــة بدلاعــة الحجــم امتلثلــة في صــ  نوح plotكبــر ا، وعنــد اخويــزر اعومليلــة   يســويرق هــاا الحســزب وقوــز
 :6.1و اعشك 5.1اعشك  

 

 
 

 
 
 

 بدلاعة الحجمNaH_225  ــاعازقة اعكلية ع: 3.3الشكل 

 بدلاعة الحجم Na7GeH8اعازقة اعكلية عــ : 3.3الشكل 
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  .عن حجم الخلية عند الاسوقرار مملومزتونسونوج هاه امتنحنيزت توعح اعوير  في اعازقة بدلاعة الحجم، 
 اعشـــــبكة عنـــــد اعوـــــوا ن وذعـــــك بواســـــاة نســـــقزط هـــــاه امتنحنيـــــزت علـــــى ممز عـــــة مرنزقـــــز ثوابـــــتوحديـــــد بيمكننـــــز وهـــــاا 

Murnaghan .  تحديـد قـيميمكننـز عنـد أقـ  طزقـة مـن خلالهـز ( اعوـوا ن)حزعـة الاسـوقرار  فيلإيجز  قيلة الحجـم الأمثـ 
 .الإنضيزطيةبت اعشبكة اعبلورية، ممزم  الإنضيزط، ثوا

 :بزعشك  الأتي Murnaghan تماى ممز عةكلز 
 

        
 

        
   

 

  
)-    

 

  
                                           

 
 :حيث 

E0:  عند اعووا ناعازقة اعكلية علخلية الأسزسية. 
V0: حجم الخلية الأسزسية عند اعووا ن. 
B: تير  مملوم في  على لحصولع الخلية الأسزسية على تابيقهز ميلز  اعتي اعضيط كليةوهو   ممزم  الانضيزط

 .حجل 
Bp: مشوق ممزم  الانضيزطية. 

 
 :1.1 في الجدولامتوحص  عليهز من اعدراسة اعبنيوية نلخص اعنوزئج 

 
 

E0(Ry) c (A°) b (A°) a (A°) Bp B(Gpa) V0(B3) نوع الهدريد 

126.2667- 1.817 1.817 1.817 1.2221 26.2176 111.6216 NaH_225 

-326.067030 4.840 4.840 4.840 2.0501 29.7795 191.2909 NaH_225 
[16] 

-6481.63304 1.518 1.788 1.788 11.1611 21.7167 1111.1252 Na7GeH8 

 

 ج اعدراســــــة اعبنيويــــــــــــــــــــــــةئــــنوز: 3.3الجدول 
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 :من خلال الجدول نلاحظ
 في ثوابت اعشبكة نقصزنبدال اعاري عصو يوم بواساة الجرمزنيوم واظهر الاس. 
 اعازقة اعكلية علخلية الاسزسية تز ا  وفق اسوبدال الجرمزنيوم وهاا بسب اعزيز ة في عد  الاعكترونزت. 

 Na7GeH8و  NaH_225 حساب طاقة التشكل لهيدريدات الصوديوم 1.1

  اعشبكةوذاعك بزسخدام ثوابت  1.1امتلثلة في الجدول  Geو  ،Na: قلنز بحسزب اعازقة اعكلية عللمز ن
[17]. 

 
      (Ry) اعازقة اعكلية اعمنصر

Na -324.86972810 

Ge -8396.36156899 

H -2.32 

 
 :الأتي بإسوخدام اعوفزع  اعكيليزئي Na7GeH8و  NaH_225ات اعصو يوم تحسب طزقة اعوشك  لهدريد

  بزعنسبة لNaH : 
 

                                                               
 

                                                             
 

 :نقوم بوابيق اعمد ي
 

                                                             
 

 
                                                                                       

 
 

 

  Geو  ،Na: اعازقــــــة اعكليــــة عللمز ن :3.3الجدول 
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  بزعنسبة لNa7GeH8 : 
 

 
   

 

 
      

 

 
                                                                        

 
             

 

 
               

 

 
         

 

 
                                         

 

 :نقوم بوابيق اعمد ي
             

 

 
               

 

 
                                             

 
 

 
                                                                                                         

 
                                                                                

 :م  اعملم ان 
1Ry= 1312.749699745 kJ/mol H2 

 
 :5.1بمد حسزب طزقزت اعوشك  علهيدريدات امتدروسة نلخص اعنوزئج في الجدول 

 

 

 (kJ/mol H2)طاقة التشكل  الهيدريد

NaH_225 -97.09 

Na7GeH8 -26.90 

 

 :من خلال مقزرنة اعنوزئج امتوحص  نلاحظ ان
 طزقة اعوشك  تونزقص نويجة الاسوبدال اعاري علصو يوم بواساة ذرات الجرمزنيوم. 
  الهدريدNa7GeH8  اق  اسوقرار من هدريد اعصو يومNaH. 
  الهدريدNa7GeH8  هدريد اعصو يومقز ر على تخزين وطرح الهيدروجين بسهوعة مقزرنوز ب NaH. 

 
 

 طزقة اعوشك  علهيدريدات امتدروسة: 2.3الجدول 
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 Gravimétrieالكسر الكتلي للهيدروجين حساب  2.1
 :بزعشك  الأتي Na7GeH8د نسب الهيدروجين امتخزنة في هدري يحسب اعكسر اعكولي الهيدروجيني من أج  ممرفة

 

  بزعنسبة لNaH : 
                 

    

          
                                                      

 
  بزعنسبة ل        : 

                     
     

                  
                                  

 
 .6.1و هي موعحة في الجدول  Geو  H  ،Naاعكولة امتوعية علمنزصر تمث   Mحيث 

 
 
 

 الكتلة المولية العنصر

H 1.0079 

Na 22.99 

Ge 72.63 

 
 :نقوم بوابيق اعمد ي

  بزعنسة    : 
 

                 
        

                
                                         

 
                     % 

  بزعنسة        : 

 Geو  H ، Naعلمنزصر ة امتوعية ــــاعكول :3.3الجدول 
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                         % 

 
 
 

 %اعكسر اعكولي علهيدروجين الهيدريد 

     1.22 

         1.11 

 
 

 :من خلال الجدول نلاحظ
  وهي نسبة مموبرة %    هيدريد اعصو يوم يخزن الهيدروجين بزعنسبة تقدر ب. 
  اعكسر اعكولي لهيدروجين يونزفص نويجة الاسوبدال اعاري علجزرمزنيوم حيث يق  الى نسبة    % . 

 

 درجة حرارة الامتصاص حساب 2.1
 .نظزم اي اخويزر في رئيسيًز  وراً يلمب ، الهيدروجين تخزين مجزلفي  (الاموصزص حرارة)  رجة ممرفة نن

 :تم وصف الخصزئص اعدينزميكية الحرارية علهيدريدات بواساة طزقة جيبس اعقيزسيةحيث 

                                                               

 :حيث

 .طزقة اعوشك :    

 .الانتروبي:   

 علهيدريدات امتدروسة جينيو الهيدر  اعكسر اعكولي :3.3الجدول 
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 .طزقة جيبس:  

 تبزين أن بزعقول عنز يسلح ممز اعيز ، م  بـاعك مقزرنةً  جدًا منخفضة اعصلبة امتوا  نتروبيزا تكون اعوفزع  أثنزء
 .الهيدروجين غز  تاور نلى أسزسي بشك  اعوحل  يرج  تفزع  أثنزء الانتروبيز

  S < 140∆ >95 اعنازق في S∆ قيلة تقدر الهيدروجين، نزع تفزعلات متمظم بزعنسبة

 تسزوي الإنتروبيز بسياة، ممدنية عـهيدرات الحرارة، و رجة علضيط اعقيزسية اعظروف ظ  في ذعك، نلى بزلإعزفة. 
 .S=∆S(H2)= 130.7 J/mol K∆: تقريبًز

تحسب  رجة حيث  الهيدروجين نزع حرارة  رجة تقدير يمكن عاعك ،صفراً جيبس عازقة اعقيزسي    يصبحوايضز 
 [:11]بمد حسزب طزقة اعوشك  وتماي بزعمبزرة اعوزعيةالاموصزص 

       
   

  
                                              (8.1)  

 

       
   

     
                                              (1.1)  

 

 

 الهيدريد  T(k) رجة حرارة الاموصزص 

47.247 NaH 

.8.242          

 
 :الجدول نلاحظمن خلال 

 عند  رجة حرارة اموصزص تقدر ب  هيدريد اعصو يوم يخزن الهيدروجينK 47.247. 
 لاسوبدال اعاري علجزرمزنيوم حيث تق  الىنويجة ا تنخفض ن الهيدروجينيخز  رجة حرارة اموصزص عو 
 K .8.242

 علهيدريدات امتدروسة رجة حرارة الاموصزص  :8.3الجدول 
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 الخزتــــــــلة
ـــز بدراســـة في هـــاا اعملـــ   ـــد الاســـوبدال اعـــاري له تـــأثر قلن بواســـاة الجرمـــزنيوم 1x1x2NaH_225 اعصـــو يوم دري
. ســزب طزقــة اعوشــك  واعكســر اعكولــي علهــدرجينقلنــز أيضــز بح الخصــزئص اعبنيويــةحيــث قلنــز بدراســة         

وطريقـــة الأمـــواج  DFTبزلإعولـــز  علـــى نظريـــة اعكثزفـــة اعوزبميـــة وWIEN2kبزســـوملزل برنـــزمج  تمـــت هـــاه اعدراســـة
 . FP-LAPWامتسووية امتوزايدة خايز واعكلون اعكزم 

 :واعنوزئج امتوحص  عليهز مولثلة في

 اظهر الاسوبدال اعاري عصو يوم بواساة الجرمزنيوم نقصزن في ثوابت اعشبكة. 
 وهاا بسب اعزيز ة في عد  الاعكترونزت اعازقة اعكلية علخلية الاسزسية تز ا  وفق اسوبدال الجرمزنيوم. 
 طزقة اعوشك  تونزقص نويجة الاسوبدال اعاري علصو يوم بواساة ذرات الجرمزنيوم. 
  الهدريدNa7GeH8  اق  اسوقرار من هدريد اعصو يومNaH. 
  الهدريدNa7GeH8  هدريد اعصو يوم قز ر على تخزين وطرح الهيدروجين بسهوعة مقزرنوز بNaH. 
  اعكسر اعكولي لهيدروجين يونزفص نويجة الاسوبدال اعاري علجزرمزنيوم حيث يق  الى نسبة    % . 
 عند  رجة حرارة اموصزص تقدر ب  هيدريد اعصو يوم يخزن الهيدروجينK 47.247. 
 لاسوبدال اعاري علجزرمزنيوم حيث تق  الىنويجة ا تنخفض ن الهيدروجينيخز  رجة حرارة اموصزص عو 
 K .8.242. 
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