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الإهداء 

بفضل الله ك توفيقو أىدم ىذا العمل إلذ ركحي أمي طاىرة ك إلذ 

أحن ك أبصل زكجة أب أمي ثانية ناجية التي منحتتٍ حناف أـ ك 

شجعتتٍ لإكماؿ مشوارم العلمي حفظها الله ك بضاىا ك حقق 

بصيع أمانيها إلذ صاحب الوجو الطيب أبي أطاؿ الله في عمره ك 

 .أمده بالصحة ك العافية

عياط زىية "إلذ شقيقتي الغاليتتُ سمية ك فردكس ك إلذ الدكتورة 

التي رافقتنا خلاؿ ىذا البحث بتوجيهاتها ك انتقاداتها البناءة ك إلذ "

أساتذتي في بصيع الأطوار التعليمية ك إلذ صدقتي سمية ك دنيا ك إلذ 

 كل من يعرفتٍ

 صبرين



 

 

 

الإهداء 

الحمد لله الذم كفقنا . الحمد لله ككفى كالصلاة على الحبيب الدصطفى سيدنا محمد كأىلو كمن كفى عليو أفضل الصلاة ك السلاـ
: لتثمتُ ىذه الخطوة في مستَتنا الدراسية بدذكرتنا ىذه بشرة الجهد كالنجاح بفضلو تعالذ مهداة إلذ

الذم باع الراحة شبابو ليشق لر الطريق ، إلذ كل من كاف في حياتي شمعة ساطعة البريق ،إلذ من غرس في مكارـ الأخلاؽ *
. ،كبرمل لأجلي الدشاؽ ،إلذ الحنوف الغالر إليك أبي ،أطاؿ الله عمرؾ كجعلك دائما تاجا على رأسي

إلذ من سهرت لأجلي الليالر لكي أسمو كاصل للمعالر ،إلذ منبع الحب كالحناف إليك ركح أمي  ركنق حياتي كفرحة أيامي،*
. الطاىرة تغمدؾ الله كأسكنك فسيح جناتو

كقوفي في ىذا الدكاف ما كاف  يسرل لر الصعاب زكجي العزيز الذم برمل الكثتَ كعاف،ك من ساندني كخطى معي خطواتي ،ك* 
. ليحدث لولا تشجعو الدستمر لر 

براعم بيتي كبهجتها  كفلذات كبدم أكلادم سر سعادتي محمد خدلغة ،مرنً ،عبد الربضاف الذين حرموا متٍ طيلة الفتًة التي *
. قضيتها في إعداد ىذا العمل  حفظهم الله كرعاىم 

. أخواتي الغاليات ، ككما لا أنسى أكلادىم بصيعا كل باسمو...اللواتي امسكن بيدم حتُ توقفت الحياة عن مدّ يدىا لر *

. أنار الله دربهما كسدد خطالعا.من كاف لذم بالغ الأثر في كثتَ من العقبات كالصعاب "محمد ك بوبكر"إخوتي  *

. من تطيب الأكقات بصحبتها ،كيصبح لكل شيء معتٌ أعمق بضحكاتها أختي التي لد تلدىا أمي زىية الغالية الحنونة*

أطاؿ في عمرىا لتفضلها الكرنً  حفظها الله ك" عياط  زىية"من علمتٍ حرفا كأزاح عثرة عن طريقي،إلذ  الأستاذة الفاضلة*
. توجيهينا حتى إبساـ ىذه الدراسة تكرمها بنصحنا ك ك بالإشراؼ على ىذه الدراسة،

. إلذ كل من افتكرتو كلد يلفظو قلمي لو بكلمة لإبساـ ىذا العمل الدتواضع، كل من ساعدني كمد لر يد العوف ك* 

 

 الأستاذة يمينة

 

   

 

 

 

 



 

 

 شكر وعرفان

 بِسْمِ اِلله الرَبْضَنِ الرنحِيم

"ل قُلُ ل اعْلمَ لُ  ل مَ مَ يمَ ل لُلامَلمَ مَ لُ ل مَ مَ لُ ومَ ل  وللُ ؤمِ لُ ولل"

 صَدَؽَ اللهُ العَظِيم

جعل لكل  جعل لكل قدر أجلا ،ك الحمد لله رب العالدتُ الذم جعل لكل شيء قدرا،ك
اللهم لك الحمد كالشكر في الأكلذ كالآخرة كلك الحمد كالشكر من قبل كمن . اجل  كتابا

فالشكر لله .نشكره سبحانو كتعالذ بدا منن علينا من فضلو كنعمو لإبساـ ىذا العمل.بعد 
خالصا جزيلا 

 
: بعد شكر الله كبضده نتقدـ بجزيل الشكر كالامتناف إلذ كل

فنشكرىا " زىية عياط"٭  مَن خصتنا بقبوؿ إشرافها على ىذه الدذكرة الأستاذة الدكتورة 
جزيل الشكر على تفانيها كصبرىا علينا ،كجهدىا العظيم الذم بذلتو ككذا توجيهاتها الثمينة 

راجتُ من الله أف يسدد خطاىا . كاىتمامها الكبتَ بهذا  البحث لإبسامو على أحسن صورة
. كلػقق مناىا فجزاىا الله عنا كل ختَ

. ٭أعضاء لجنة الدناقشة كالتصحيح التي قبلت تصحيح كمناقشة ىذا العمل الدتواضع
مدير تطوير الطاقات الجديدة كالدتجددة في الدناطق الجافة " بوكراع عمر" ٭أستاذ التعليم العالر

( Laboratoire.L.E.N.R.E.Z.A)ك الصحراكية 

.  على كل ما قدموه لنا 3٭كل القائمتُ على مركز الحسابات الدعمقة بالقطب الجامعي 

. ٭كل من مدّ لنا يد العوف من قريب أك من بعيد في الصاز ىذا العمل الدتواضع 

ربنا  أوزعنا  أن نشكر نعمتك التي أنعمت علينا  وعلى والدينا وان نعمل "
 " صالحا ترضاه وأدخلنا برحمتك في عبادك الصالحين
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برتل الطاقة مكانا لزوريا في صميم عملية التنمية إذ تتيح إمكانية القياـ بالاستثمارات ك إطلاؽ الابتكارات ك الصناعات الجديدة التي 
 .تعد لزركا لخلق الوظائف ك النمو الشامل للجميع ك الرخاء الدشتًؾ للجميع ك الإقتصادات بأكملها

لؽكن أف تساعد الطاقة الدتجددة البلداف على بزفيف من أثار تغتَ الدناخ ك بناء القدرة على صمود في كجو تقلب الأسعار ك 
يساىم استهلاؾ الطاقة بأكثر من ثلاثة أرباع انبعاثات الغازات الدفيئة ك من الضركرم معالجة أثار تغتَ الدناخ ، خفض تكاليف الطاقة

 .ك من بينها طاقة الذيدركجتُ [1]ك ذلك بتعميم استخداـ الطاقة الدتجددة 

يعد الذيدركجتُ مصدرا مهما ك متعدد الاستخدامات في لراؿ الطاقة حيث يلعب دكرا فعالا في جهود الانتقاؿ إلذ الطاقة 
من الدتوقع أف يلعب الذيدركجتُ دكرا ، النظيفة منخفضة الكربوف نظرا لألعيتو كعنصر لا يصدر أم انبعاثات ضارة على الإطلاؽ 

 %18حاسما في التحوؿ العالدي لضو مصادر الطاقة الدنخفضة الكربوف ك برقيق التنمية الدستدامة حيث من الدتوقع أف لؽثل ما يصل إلذ 
 [.2 ]2050من الطلب العالدي على الطاقة بحلوؿ العاـ 

ك تتمثل عملية إنتاج الذيدركجتُ التقليدية في تعريض الوقود  [3]لؽكن إنتاج الذيدركجتُ من بصيع موارد الطاقة تقريبا 
أما ، الأحفورم للبخار كيطلق عليو الذيدركجتُ الرمادم ك في حاؿ عزؿ ثاني أكسيد الكربوف عنو يعرؼ بالذيدركجتُ الأزرؽ

الذيدركجتُ الأخضر فيتم إنتاجو عن طريق التحليل الكهربائي باستخداـ آلات تعمل على برليل الداء إلذ عنصرم الذيدركجتُ ك 
الأكسجتُ دكف أية انبعاثات ك ىي آلات لؽكن أف تشتغل بالطاقة الشمسية ك طاقة الرياح ك لؽكن استخداـ الذيدركجتُ الأخضر 

توجد طرؽ لزددة لنقل الذيدركجتُ تتمثل في نقلو في شكل آمونيا عبر السفن . [3]لتشغيل الدركبات أك إنتاج الكهرباء أك توليد الحرارة 
 [.4]ك التي تظل أقل تكلفة أك إيصالو كهيدركجتُ سائل أك عبر ناقلات الذيدركجتُ العضوية السائلة أك عبر خطوط الأنابيب 

الذيدركجتُ مثلو مثل الكهرباء ىو حامل للطاقة قادر على بززين الطاقة المحولة من الدصادر الأكلية مثل الغاز الطبيعي ك 
تلعب تقنيات بززين الذيدركجتُ دكرا مهما ك حاسما في ما . [5]النفط كالفحم ك التفاعل النوكم ك مصادر الطاقة الدتجددة الأخرل 

لأف الذيدريدات ، حيث أف عملية بززين الذيدركجتُ على شكل ىيدريد ستكوف لزل دراستنا [6]" اقتصاد الذيدركجتُ"يسمى بػ 
 [.7]الدعدنية تعد تقنية آمنة ك لؽكن التحكم فيها لتخزين الذيدركجتُ عند ضغوط منخفضة في الدساحات الصغتَة 

[. 8] بار ك ىو أقل بعشرين مرة من أنظمة الضغط العالر النموذجية 40-10أنظمة بززين الذيدركجتُ تعمل عادة عند 
كذلك عن  (سبائك أك معادف نقية)كىذه الذيدريدات تتشكل حتُ يرتبط عنصر الذيدركجتُ مع عنصر أخر إما معدني أك غتَ معدني 

طريق امتصاص الدعدف لذرات الذيدركجتُ بدلا من جزيئات برت ظركؼ مناسبة من ضغط كدرجة حرارة ،فتَتبط بالشبكة البلورية من 
 [.9(]octahedral sites)كبشانية الأكجو  (tetrahedral sites)خلاؿ احتلالو الدواقع البينية رباعية الأكجو 

كمن بتُ ىذه الدعادف لطص بالذكر عناصر التًبيات النادرة ك ىي ليست كما يوحى اسمها بل كانت منتشرة بوفرة في الأرض 
إلا أنها غتَ متاحة في القشرة الأرضية ماعدا في مواقع قليلة بكميات تستحق استخرجها، ك كما كاف فصل ىذه العناصر عن بعضها 

أحد الأتربة  Didymium، كيعتبر عنصر الديدلؽيوـ [10]البعض أمرا صعبا نضرا لتشابو سلوكها بسبب تشابو تكوينها الذرم 
 Baron Karl Welsbachـ من قبل العالد الكيميائي الاستًالر الباركف كارؿ كيلسباخ 1885النادرة التي تم فصلو  سنة 
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 اللذاف يقعاف ضمن عناصر المجموعة الثالثة في الجدكؿ الدكرم، ك عند (Nd)كالنيودلؽيوـ  (Pr)للحصوؿ على عنصرين البراسيدلؽيوـ 
 (.NdH2) ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ  (PrH2 )ابراد كل منهما مع الذيدركجتُ يتشكل ثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ

تطورت نظرية ميكانيك الكم مباشرة بعد الفشل الذريع للميكانيك الكلاسيكي في تفستَ الظواىر الفيزيائية على الدستول 
ك كذا استقرارىا كبنيتها  (....ذرات ،جزيئات،)المجهرم، ك لا تزاؿ تقدـ فهما عميقا للعالد اللامتناىي في الصغر الدكوف للمادة 

اىتم ميكانيك الكم بدراسة خصائص بعض الدواد باستخداـ معادلة شركدينغر كحلولذا لعدد معتُ من الذرات . [11]الاكتًكنية 
كالجزيئات، أما في الأنظمة الدعقدة فتستخدـ العديد من النظريات ك التقريبات للحصوؿ على معلومات جد دقيقة ك من بينها نظرية 

ك ىي . [12] كالتي تهدؼ لإلغاد الخصائص الفيزيائية كالكيميائية للأنظمة من خلاؿ معرفة بنيتها الالكتًكنية DFTدالية الكثافة 
 برصل العالد 1998نظرية من الصح النظريات الدستعملة حديثا طورىا العلماء كوىن، ىوىنبرغ كشاـ كغتَىم، حيث في سنة 

Walter Kohn البنيوية)كلقد اعتمدنا في عملنا ىذه النظرية لإلغاد الخصائص الفيزيائية . على جائزة نوبل في الكيمياء ،
ك ذلك . (NdH2) ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ (PrH2 )لكل من ثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ (الالكتًكنية كالتتَموديناميكية

ك تقريب التدرج  (FP-LAPW ) في قاعد الأمواج الدستوية مزادة كخطية مع كموف كامل WIEN2Kباستعماؿ برنامج لزاكاة 
 GGA [13.]الدعمم 

 :ىذه الدذكرة تضمنت مقدمة عامة ك ثلاث فصوؿ حيث 

كعناصر التًبيات النادرة كىيدريداتها   (،إنتاجو، نفلو ،بززينواكتشافو ،تعريفو )في الفصل الأكؿ تناكلنا فيو عموميات حوؿ الذيدركجتُ 
 (.NdH2) ك النيودلؽيوـ  (PrH2 ) العنصرين البراسيودلؽيوـبالإضافة إلذ

نظرية ككما تناكلنا أيضا ، شركدينغر ك التقريبات الدختلفة ك التي من بينها تقريب ىاترم فوؾأما في الفصل الثاني فتطرقنا إلذ معادلة 
 .ارتباط – لحساب كموف تبادؿ  GGAك تقريب التدرج الدعمم  LDAدالية الكثافة كتقريب كثافة الدوضع 

 الالكتًكنية ك التتَموديناميكية ،البنيويةك بالنسبة للفصل الثالث كالأختَ كالذم يعتبر لب الدراسة فقد قمنا فيو بعرض بعض الخصائص 
 ك نظرية دالية WIEN2Kباستعماؿ برنامج المحاكاة (.NdH2) ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ (PrH2) ىيدريد البراسيودلؽيوـ لثنائي

 .DFTالكثافة 

 .ك في أخر ىذه الدذكرة قمنا بخلاصة عامة كالتذكتَ بالنتائج الدتحصل عليها لذذه الدراسة، ك تقدنً افاؽ مستقبلية حوؿ ىذا الدوضوع
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 :قائمة الدراجع 

الدراجع باللغة العربية 

 جامعة كرقلة DFTخيشة صبرين ك بن عرابي بسمة دراسة خصائص ثنائي ىيدريد التًبيوـ باستعماؿ نظرية دالية الكثافة  [2]

(2022.) 

 .07/02/2023لرلة النصر الإلكتًكنية -ثورة الذيدركجتُ الأخضر.ياسمتُ بوالجدرم  [3]

لرلة التًا جزائر الإلكتًكنية - إنتاج الذيدركجتُ ما ىي فرص الجزائر الالتحاؽ بدصدرم طاقة الدستقبل؟.عبد الحفيظ سحاؿ  [4]
23/05/2023. 

 .13الذيدركجتُ كقود مستقبل ص. يسرل مصطفى ك حسيتٍ الطاىر [5]

 (.2021 ) جامعة كرقلة DFTدراسة خصائص ثنائي ىيدريد الكادكلينيوـ باستعماؿ نظرية دالية الكثافة .بن علي خدلغة  [9]

 343الدعادف الإستًابذية ك الدعادف الأرضية النادرة ص.ميخائيل ىنريك فوف ناكؾ ىوؼ [ 10]

 (.2019) جامعة الوادم DFTدراسة ذرة الذيدركجتُ باستعماؿ نظرية تابعي الكثافة .بوساحة رميسة  [11]

 (.2015)مذكرة جامعة كرقلة   TiFeدراسة الخصائص البنيوية كالالكتًكنية لذيدريد . بوغرارة الصافية [12]

 ( 2019 )جامعة الوادمدراسة بنيوية كضوئية لدركب الكينوكسالتُ باستخداـ نظرية الدالة الوظيفية للكثافة .عهد غرير إبراىيم  [13]

 الدراجع بالغة الأجنبية

[1] Germain Gondor. Pour le stockage de l’hydrogène: Analyse thermodynamique 

de la formation d’hydrures métalliques et optimisation du remplissage d’un réservoir  

Mécanique des matériaux [physics.class -ph]. Université de Franche -Comté, 2008. 

Français. 

 [6] P. Millet, Advances in Hydrogen, Elsevier, P368-409 (2023). 

[7]G Sandrock ,J. Alloys Comp,293- 295: 877-888 1999. 

 [8] A Geueke, Howpowder Metal Hydrides,16/01/2020. 
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: Introduction  مقدمة1-1

طاقة قابلة للنفاذ بدأ  (الغاز ك البتًكؿ)تعتبر الطاقة عنصرا أساسيا في حياة الإنساف كعندما أدرؾ بأف الطاقة الأحفورية 

، كطاقة الحرارة الجوفية، كطاقة الكتلة الحيوية، كالطاقة الدائية، كطاقة الرياح، ببحث عن مصادر طاقة جديدة فاكتشف الطاقة الشمسية

يتميز غاز الذيدركجتُ بعدد من الخصائص الجذابة التي تؤىلو . كطاقة الذيدركجتُ كىي الطاقة التي سنتطرؽ إليها في موضوعنا ىذا

ليكوف كقود مستقبل فهو مصدر طاقة أمنة ك نظيفة ك مستدامة ك لؽتلك طاقة عالية كما أف التطور التكنولوجي الدتزايد في لرالات 

 .إنتاج الذيدركجتُ ك أساليب بززينو ك طرؽ نقلو ك ميادين استعمالو سيفرضو حتما على نطاؽ كاسع

تعددت طرؽ بززين الذيدركجتُ من بينها بززين الذيدركجتُ في صورة صلبة حيث يتشكل الذيدريد عن طريق ابراد الذيدركجتُ 

تعتبر التًابيات النادرة موادا لشتازة لتخزين الذيدركجتُ بسب عدة خصائص لذا، حيث لؽكن للتًبيات . مع بعض عناصر الجدكؿ الدكرم

النادرة امتصاص كميات كبتَة من الذيدركجتُ كبززينو في ىياكلها البلورية ،كتتمتع ىذه الدواد ايضا بخواص  كيميائية كفيزيائية مثل 

ك لذذا يعتبر بززين الذيدركجتُ في التًبيات النادرة لراؿ بحث . الاستقرار الحرارم كالديكانيكي كالكيميائي ،لشا يعزز قابليتها للتخزين

 .نشط في لراؿ تطوير تكنولوجيا الذيدركجتُ كوسيلة لتخزين كنقل الطاقة

:  Definition of hydrogen   تعريف الذيدروجين1-2

الذيدركجتُ ىو العنصر الأكؿ في الجدكؿ الدكرم، يعتبر أحد العناصر الأكثر شيوعا التي كجدت على الأرض ك ىو أخف 

، ك لؽكن أف يوجد تقريبا في كل [1]من العناصر الدوجودة الدعركفة ك إف ما يقدر بتسعتُ من الدئة من الكوف مركب من الذيدركجتُ 

بالإضافة إلذ ذلك فهو لا . [2]شيء عضوم لشا يعتٍ كجوده في أم مادة برتوم على عنصر الكربوف ما عدا الألداس ك الكرافيت 

يوجد حرا في الطبيعة إلا في حالات نادرة إذ يكوف في الغالب عبارة عن جزمء أك مرتبطا بجزيئات أخرل سواء مع الغاز الطبيعي في 

 [.3]حالتو الغازية أك مع النفط ك الداء في حالتو السائلة لذذا فاف الحصوؿ عليو يتطلب فصلو عن العناصر الأخرل 

كذلك عندما شاىد غازا قابلا للاشتعاؿ ينتشر عندما يصب بضض ، ـ1766اكتشفو الكيميائي البريطاني ىنرم كافندش عاـ 

،  كتعتٍ الداءHydro من الكلمتتُ اليونانيتتُ Hydrogeniumكتشتق تسميتو اللاتينية ، الكبريت على مسحوؽ الحديد الناعم

 [.4]كتعتٍ مولد  Genesك
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للهيدركجتُ نظائر ك ىي ذرات لعنصر كاحد بزتلف في عدد النيوتركنات كبالتالر بزتلف في العدد الكتلي كلكن تشتًؾ في 

 (.1-1)كما ىو موضح في جدكؿ . [5]نفس العدد الذرم 

 . لؽثل نظائر الذيدركجتُ(:1-1)الجدول 

 التًتيوـ  الديوتتَيوـ  البركتيوـنظائر الذيدركجتُ  

   الرمز 
 1 1 1 عدد البركتونات 

 2 1 - عدد النيوتركنات

 3 2 1 العدد الكتلي

 1 1 1 العدد الذرم 

 

 

  

 

 

 

 .يوضح نظائر الذيدركجتُ(:  1-1)الشكل 

 .بعض ىذه الخصائص (2-1) الجدكؿ حيث يوضح[6 ]كأم عنصرٍ كيميائي لؽتلك غاز الذيدركجتُ العديد من الخصائص الفيزيائية
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 [.7] لؽثل الخصائص الفيزيائية للهيدركجتُ (:2-1)جدول

 القيمة العددية الخاصية 

 1.00794 الوزف الذرم

259- نقطة انصهار  

 253- نقطة الغلياف

 0.090 الكثافة

 13.598eV إمكانية التأين

 

 :ك لؽكن استخداـ الذيدركجتُ في عدة لرالات منها

 عتبر صناعة الأمونيات NH₃ عند  النيتًكجتُىي الاستخداـ الأكثر ألعية للهيدركجتُ، الأمونيا ىي مركب من الذيدركجتُ ك

العامل الحفاز عبارة عن مادة تُستخدـ لتسريع أك تبطيء التفاعل . ضغط كدرجة حرارة مرتفعتُ كفي كجود عامل حفاز

 [.1]لا لُػدث العامل الحفاز أم تغتَ في التفاعل الكيميائي ك. الكيميائي

 فقد جاء في نشرات أبحاث الفضاء الحديثة أف الذيدركجتُ السائل يعطي عندما لؽزج مع الفلور . يستخدـ في كقود الصواريخ

 .[9-8]السائل دفعا ىائلا للصاركخ لد لػققو أم كقود أخر 

  فقد تم استخدامو بتوسع كعامل رفع في البالونات كالدنطاد[10-9]نظرا لأنو أخف من الذواء بأربعة عشر مرة . 

 تم تطوير سيارة تعمل باحتًاؽ الذيدركجتُ برت إشراؼ دك ؽ، لؽكن للهيدركجتُ أف لػتًؽ في لزركات الاحتًاؽ الداخلية 

BMW-Chrysler[ 10.] 

 

 

https://arabian-chemistry.com/%d8%b9%d9%86%d8%b5%d8%b1-%d8%a7%d9%84%d9%86%d9%8a%d8%aa%d8%b1%d9%88%d8%ac%d9%8a%d9%86/
https://arabian-chemistry.com/%d8%b9%d9%86%d8%b5%d8%b1-%d8%a7%d9%84%d9%86%d9%8a%d8%aa%d8%b1%d9%88%d8%ac%d9%8a%d9%86/
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:  Hydrogen production   إنتاج الذيدروجين1-3

طاقة كمتوفر بشكل طبيعي كغتَ ملوث للبيئة، جعل العلماء يبحثوف عن طريقة لإنتاجو من اؿ  مصدر لنقلباعتبار الذدركجتُ

 [:11]الدركبات الدوجود فيها مثل؛ الديثاف كجزمء الداء، فيما يلي بعض طرؽ إنتاج غاز الذيدركجتُ

 hydrogen Production from  إنتاج الذيدروجين من عملية التمثيل الضوئي1-3-1

photosynthesis                                                                         : 

لعدة عقود أخذ العلماء لػاكلوف لزاكاة عملية التمثيل الضوئي الدبهرة لتحويل ضوء الشمس إلذ كقود لؽكن بززينو ك 

ك الطريقة الأكثر دراسة ىي استخداـ ضوء الشمس في تقسيم الداء إلذ ىيدركجتُ ك أكسجتُ ،  سبيل الدثاؿ في النقللاستخدامو عل

[12-13] 

          (1.1) 

لؽكن استخداـ الذيدركجتُ مباشرة باعتباره كقودا نظيفا، كبدجرد إنتاج الذيدركجتُ لؽكن ربطو مع ثاني أكسيد الكربوف لإنتاج كقود 

 [.12]سائل 

ك .أىم نتيجتتُ توصل إليهما الباحثوف لعا القدرة على تركيز ضوء الشمس دكف تدمتَ أشباه الدوصلات التي تستقبل الضوء

طور ، استخداـ جزء الطاقة الأعلى من الطيف الشمسي لتقسيم الداء ك الجزء السفلي من الطيف لتوفتَ الحرارة التي برفز على التفاعل

الأمريكية طريقة لتحستُ كفاءة تقسيم الدياه بالطاقة الشمسية ك University of Michigan الباحثوف في جامعة ميشيغاف 

ىي عملية تقوـ على لزاكاة التمثيل الضوئي باستخداـ أشعة الشمس لفصل الذيدركجتُ عن الداء، بسكن الباحثوف من تسريع عملية 

 [.14]تقسيم الدياه بالطاقة الشمسية ك زيادة كمية الذيدركجتُ 
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 Hydrogen production from إنتاج الذيدروجين من التحليل الكهربائي للماء1-3-2

hydrolysis of water :

يتضمن بسرير تيار كهربائي .يتم إجراء التحليل الكهربائي للماء بشكل أساسي لإنتاج غاز الذيدركجتُ ك الأكسجتُ النقي

كيعتمد مبدأ التحليل الكهربائي للماء على كضع قطبتُ أك لوحتُ . عبر الداء لشا يؤدم إلذ برلل الداء إلذ ىيدركجتُ ك أكسجتُ

الذم يدعى بالكاثود  (الدهبط)سيظهر الذيدركجتُ في القطب السالب ، مصنوعتُ من معدف خامل مثل البلاتتُ أك الإيريديوـ في الداء

 [.15]الذم يدعى بالأنود  (الدصعد)حيث تدخل الإلكتًكنات في الداء ك سيظهر الأكسجتُ في القطب الدوجب 

 [.3]على الذيدركجتُ الدنتج بالتحليل الكهربائي للماء باستخداـ الكهرباء الدتولد من الطاقات الدتجددة بالذيدركجتُ الأخضر يطلق 

 

 

 

 

 لؽثل عملية التحليل الكهربائي للماء(: 2-1)الشكل

 hydrogen production using  إنتاج الذيدروجين باستعمال الطاقة النووية1-3-3

nuclear energy :

لبحوث الطاقة البريطاني إلذ ضركرة الاستفادة من الطاقة ( Aurora) اتوصلت الدراسة الدستقلة التي أجراىا معهد أكركر

تقليل الاعتماد على الوقود  إنتاج الذيدركجتُ؛ لتسهيل إزالة الكربوف ك النوكية بجانب مصادر الطاقة الدتجددة الأخرل لتوليد الكهرباء ك

يطلق على الذيدركجتُ الدنتج بالتحليل الكهربائي للماء باستخداـ الكهرباء الدنتج من لزطات الطاقة النوكية ك . [16] الأحفورم

 [.3]بالذيدركجتُ الأصفر 
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 Hydrogen production from  إنتاج الذيدروجين من الانحلال الحراري للكتلة الحيوية1-3-4

pyrolysis of biomass 

تشمل منتجات ،  ىو التحلل الحرارم للكتلة الحيوية الذم لػدث في غياب الأكسجتُالالضلاؿ الحرارم للكتلة الحيوية

التحلل الحرارم للكتلة الحيوية الفحم الحيوم ك الزيت الحيوم ك الغازات بدا في ذلك الديثاف ك الذيدركجتُ ك أكؿ أكسيد الكربوف كثاني 

 تتحلل السلاسل الطويلة لدركبات الكربوف ك الذيدركجتُ ك الأكسجتُ في الكتلة الحيوية إلذ جزيئات أصغر في شكل ، أكسيد الكربوف 

يعتمد مدل برلل كل من ىذه ، ك فحم صلب برت ظركؼ الالضلاؿ الحرارم (قطراف ك زيوت)غازات ك أبخرة قابلة للتكثيف 

 [.17]ك الدواد الخاـ ، ك تكوين الدفاعل، ك الضغط، الدكونات على معدؿ تسختُ الكتلة الحيوية

 [.3]الفتَكزم أك بالذيدركجتُ التًكوازك يسمى الذيدركجتُ الدستخرج من عملية التحلل الحرارم للكتلة الحيوية 

 Production of hydrogen from natural إنتاج الذيدروجين من الغاز الطبيعي1-3-5

gas: 

 [.18]أكثرىا الديثاف لغاز الطبيعي ىو مادّة ىيدرككربونية غازية برتوم على عدّة أنواع من الغازات، ألّعها كا

: Steam methane reforming   إصلاح الديثان بالبخار1-3-5-1

 بار في كجود لزفز لإنتاج الذيدركجتُ ك أكؿ 25-3يتفاعل الديثاف مع البخار برت ضغط ، في إعادة التشكيل بالبخار ك الديثاف

 [:19]أكسيد الكربوف ك كمية صغتَة نسبيا من ثاني أكسيد الكربوف كفق الدعادلة التالية

                                      (1.1) 

: كما يتفاعل أكؿ أكسيد الكربوف الدنتج في التفاعل الأكؿ مع الداء كفقا للمعادلة التالر

 

                                                               (2.1)      
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الديثاف بالبخار ىي طريقة أكثر شيوعا ك الأقل تكلفة ،إلا أنها تسبب انبعاث غاز ثاني أكسيد الكربوف إذ إف كمية الكربوف إصلاح 

 [.3] بالذيدركجتُ الرمادمك يسمى الذيدركجتُ الناتجالنابذة عن عملية الاستخراج تساكم تسعة أمثاؿ كمية الذيدركجتُ الدنتج، 

: Partial oxidation  الأكسدة الجزئية1-3-5-2

في الأكسدة الجزئية يتفاعل الديثاف ك الذيدرككربونات الأخرل الدوجودة في الغاز الطبيعي مع كمية لزدكدة من الأكسجتُ التي لا تكفي 

 :كفق الدعادلة التالية [19]لأكسدة الذيدرككربونات بساما إلذ ثاني أكسيد الكربوف ك الداء 

  (1.2) 

: Production of hydrogen by coal  إنتاج الذيدروجين عن طريق الفحم1-3-6

 عن طريق تسختُ الفحم في –العملية الدعركفة باسم تغويز الفحم - يستخرج الذيدركجتُ من الفحم عبر برويلو إلذ غاز 

ك يسمى الذيدركجتُ الناتج  ك ىي أقدـ طريقة لاستخراج الذيدركجتُ ك أكثر تلويثا للبيئة [21-20]درجات حرارة مرتفعة 

أما في ، بالذيدركجتُ الأسود أك البتٍ ك في حاؿ استخداـ الفحم القارم أك الفحم الإسفلتي فيتم تسمية الذيدركجتُ بالذيدركجتُ الأسود

 .[ 3-22]حاؿ استخداـ الفحم البتٍ فيتم تسمية الذيدركجتُ بالذيدركجتُ البتٍ 

: Natural hydrogen  الذيدروجين الطبيعي1-3-7

الذيدركجتُ الطبيعي أك بدا يعرؼ بهيدركجتُ الأبيض ىو مصدر جيولوجي تم اكتشافو حديثا للطاقة الدستدامة كغتَ 

لا يزاؿ . لشا لغعلها مصدرا مستداما ك لا ينضب، يتم إنشاؤه من خلاؿ عملية جيوكيميائية طبيعية في أعماؽ الأرض. الأحفورية

[. 23]الذيدركجتُ الطبيعي مصدرا غتَ معركؼ للطاقة ك لكن بعض الدشاريع قد تم إنشاءىا بالفعل 
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: Hydrogen transport  نقل الذيدروجين1-4

:  Gaseous Hydrogen transport  نقل الذيدروجين الغازي1-4-1

ك خطوط الأنابيب ىذه تستعمل عموما اليوـ لتوزيع ، يتم نقل الذيدركجتُ بشكلو الغازم خلاؿ شبكة من خطوط الأنابيب

ك لكن لغب أف يعمل نظاـ أكسع إذ أصبح الذيدركجتُ مصدر الوقود الدختار ، الذيدركجتُ على مسافة قصتَة للاستعماؿ الصناعي

 [.24]ك نظاـ خطوط الأنابيب ىذا لؽكن أف يكوف مشابو للطريقة التي يوزع بها الغاز الطبيعي . للبيوت ك الأعماؿ التجارية

، خاصة أنها قد تستخدـ نفسها كطريقة بززين لو، تعد خطوط الأنابيب الطريقة الأفضل لنقل كميات كبتَة من الذيدركجتُ

ك ، لكن في مقابل تتطلب ضخ استثمارات أكلية ضخمة لبناء شبكات لربط مواقع الإنتاج بدراكز الاستهلاؾ في السوؽ المحلية لبلد ما

 كلم، بينما 2600يقع القسم الأكبر من شبكات نقل الذيدركجتُ ك توزيعو في الولايات الدتحدة الأمريكية ك يصل لرموع أطوالذا إلذ 

تتوزع الشبكات الدتبقية في عدد لزدكد من الدكؿ الأكركبية ك يصل الطوؿ الإبصالر لشبكات نقل ك توزيع الذيدركجتُ عالديا إلذ لضو 

 [.    25]كلم 4510

 

 

 

 

 

 

 

 

[.25]أطواؿ شبكات النقل الذيدركجتُ عالديا (: 3-1)الشكل  [26]يوضح أنبوب نقل الذيدركجتُ(: 4-1)الشكل   
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:  Liquid hydrogen transport  نقل الذيدروجين السائل1-4-2

، ك  طن 600كانت قدرة تسييل الذيدركجتُ تبلغ  لكن على نطاؽ لزدكد للغاية، ك حالينا، لغرم تسييل الذيدركجتُ بذاريان

الذم يعدّ النقطة الدرجعية حالينا لتقييم  الدساؿ الطبيعي للغاز مليوف طن يومينا 1.24يقُارَف ىذا بسعة  ، ك2019يومينا بنهاية عاـ 

 [.27 ]قدرة الذيدركجتُ السائل

 Hydrogen transport in the form of: نقل الذيدروجين على هيئة أمونيا1-4-3

ammonia 

تعد الأمونيا أفضل عنصر حافظ للهيدركجتُ لأف كل ذرة من الأمونيا برتوم على ذرة من النيتًكجتُ ك ثلاث ذرات 

 [. 28]بدعتٌ أف كتلة الذيدركجتُ في لتً من الأمونيا السائلة أكبر بثلاث مرات من لتً الذيدركجتُ السائل ، ىيدركجتُ

 

 

 

 

 [.29]لؽثل ذرة الأمونيا (: 5-1): الشكل

 

 

 

https://attaqa.net/2022/03/28/%d8%b5%d8%a7%d8%af%d8%b1%d8%a7%d8%aa-%d8%a7%d9%84%d8%ba%d8%a7%d8%b2-%d8%a7%d9%84%d9%85%d8%b3%d8%a7%d9%84-%d8%a7%d9%84%d8%a3%d9%85%d9%8a%d8%b1%d9%83%d9%8a%d8%a9-%d8%aa%d9%82%d9%81%d8%b2-50-%d8%a5%d9%84/
https://attaqa.net/2022/03/28/%d8%b5%d8%a7%d8%af%d8%b1%d8%a7%d8%aa-%d8%a7%d9%84%d8%ba%d8%a7%d8%b2-%d8%a7%d9%84%d9%85%d8%b3%d8%a7%d9%84-%d8%a7%d9%84%d8%a3%d9%85%d9%8a%d8%b1%d9%83%d9%8a%d8%a9-%d8%aa%d9%82%d9%81%d8%b2-50-%d8%a5%d9%84/
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: Hydrogen storage  تخزين الذيدروجين1-5

:  Storage of hydrogen in the form of gas  تخزين الذيدروجين على شكل غاز1-5-1

:  underground  تحت الأرض1-5-1-1

مكامن النفط ك الغاز الدستنفذ تعتبر الخيار الأقل تكلفة، ك ىذا بعد التحليلات الفنية ك الاقتصادية التي أخذت في الاعتبار 

بززين الذيدركجتُ برت الأرض في لرموعة متنوعة من الطبقات، بدا في ذلك طبقات الدياه الجوفية ك خزانات النفط ك الغاز ك الصخور 

 .ك الكهوؼ الدلحية

التكوينات الجيولوجية تتمتع بخصائص أماف جذابة مثل نفاذية الغاز ك كذلك طبقات عازلة أكثر سمكا من صهاريج التخزين 

ك بحسب الدراسة فإف تكلفة بززين الذيدركجتُ برت الأرض تتأثر بدواقع ك خصائص ،  ك عمقها الذائل برت سطح الأرضةالتقليدم

 .فضلا عن تكاليف الدراقبة ك التخزين ك الحقن. مواقع التخزين الجيولوجي

كيلوغراـ في حتُ كانت خزانات / دكلارا2.77اكتشف الباحثوف أف الكهوؼ الصخرية كانت أغلى خيار حيث تكلف 

 [.30]كيلوغراـ / دكلارا 1.29النفط ك الغاز الدستنفذة أقل تكلفة عند 

: Inside the tanks داخل صهاريج 1-5-1-2

تعتبر طريقة بززين الذيدركجتُ على شكل غاز طريقة أكثر شيوعا ك تتم ىذه العملية داخل صهاريج أك حاكيات ك 

 بار ك قد تم برقيق أقصى ضغط لتعبئة الحاكيات حوالر 850اسطوانات غاز فقد تم تطوير الصهاريج لتحمل ضغوط تصل حوالر 

 [.31] بار 1094

: Storage of hydrogen in liquid form  تخزين الذيدروجين على شكل سائل1-5-2

تكلفة كالأكثر لصاحنا لتخزين كميات كبتَة من ثنائي الأقل تعبر عملية بززين الذيدركجتُ على شكل سائل العملية 

طلب كضع التخزين ىذا قدرنا كبتَنا من طاقة ، يتلشا لؽنحو كثافة أعلىدرجة مئوية - 253مبرد في درجة حرارة [ 32 ]الذيدركجتُ
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 أك السوائل NaBHأك بززينو كمكوف في السوائل الأخرل مثل المحاليل [ 33 ]٪ من طاقة احتًاؽ الذيدركجت25ُك تقدر بػ التبريد 

 [.34]العضوية القابلة للشحن أك الأمونيا اللامائية 

: Storage of hydrogen in solid form  تخزين الذيدروجين على شكل صلب1-5-3

ىناؾ طريقتاف لتخزين الذيدركجتُ في الدادة الصلبة ك التي بزتلف في طريقة ارتباط الذيدركجتُ بالصلب فكاف التخزين كفق 

 .مآليتتُ لعا الامتصاص الكيميائي ك الامتصاص الفيزيائ

: Physical absorption الامتصاص الفيزيائي أ-1-5-3

تعتمد الدواد التي يتم امتصاص الذيدركجتُ عليها على مساحة سطحها لتخزين الذيدركجتُ كبسيل إلذ امتلاؾ قدرات حجميو 

 [.35]منخفضة

 The use of nanoparticles inاستخدام جسيمات النانو في تخزين الذيدروجين 1-أ-1-5-3

hydrogen storage :

 لحل أفضل ك ىو الحل الذم  Deutsches Elektronen synchrotron(DESY)ك توصل الخبراء بقيادة

 نانومتً فقط، كلؽكنو بززين 1.2" بالعنقود النانوم"يرل الغاز لزاصرا عل سطح جزيئات البلاديوـ الصغتَة ك يبلغ قطر كل ما يسمى 

 .الذيدركجتُ في الظركؼ المحيطة

لؽكن جعل ىذه الجسيمات تطلق الذيدركجتُ عن طريق التسختُ، ك عند ىذه النقطة لؽكن تبريدىا ك إعادة استخدامها ك إلذ جانب 

[. 36]توفتَ كقود أكثر اخضرارا 
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 Carbona Materials andالدواد الكربونية و الأنابيب النانوية 1-1-أ-1-5-3

Nanotubes :

قد لفت الانتباه لتخزين الذيدركجتُ في الكربونات الصغتَة،بدا في ذلك الكربوف النشط كالأنابيب النانوية الكربونية ك الألياؼ 

النانوية ك مؤخرا الكربونات الدسامية المجهرية ك تعتبر التقنية الدركز عليها ك ذلك بسب الطفاض الكتلة الدولية ك استقرارىا الكيميائي 

[37.] 

 :Active carbon الكربون النشط 2-1-أ-1-5-3

يتميز الكربوف النشط بدرجة عالية من ، ك ىو شكل خاـ من الجرافيت، الكربوف الدنشط الدعركؼ أيضا باسم الفحم الدنشط

 [.38]الدسامية على نطاؽ كاسع من أحجاـ الدساـ من الشقوؽ ك الشقوؽ الدرئية إلذ الأبعاد الجزيئية 

 :Carbon Nanofiber and Fullereneنألياف الكربون النانوية و الفوليري 3-1-أ-1-5-3

ىناؾ بديل أخر في بنية النانو الكربونية ىو تكنولوجيا الكربوف النانوية ،ك ىي زرع ألياؼ الكربوف النانوية بواسطة برلل 

 [.39]الذيدرككربونات أك أكؿ أكسيد كربوف على لزفز معدني ك تتكوف ىذه الألياؼ من صفائح غرافيت لزاذية في ابذاه معتُ 

 

 

 

 

 [.40]يوضح فولتَين الكربوف (: 6-1)الشكل 
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   :Carbon Nanotubes أنابيب الكربون النانوية 4-1-أ-1-5-3

ك يلاحظ أف . ىي تركيبات نانوية اسطوانية الشكل متناىية الصغر" carbon nanotubes"الأنابيب النانوية الكربونية 

أنابيب النانو الكربونية التي . بينما يتًاكح طولذا بتُ مئات النانومتًات ك بعض السنتيمرات،  نانومت100ً ك 1قطر الأنبوبة يتًاكح بتُ 

لكنها أقول من الداس حيث إف ، كيميائيا من عائلة الجرافيت ك الداس،  ىي ببساطة جزيئات كربوفCNTsيرمز لذا باختصار ب 

 . قوة الرابطة تزداد كلما قصرت

يتًاكح قطر أنبوب النانو الكربوني كحيد الجدار ، تنقسم الأنابيب النانوية إلذ أنابيب نانوية أحادية الجدار ك أنابيب نانوية متعددة الجدار

لو نهاية كاحدة مغلقة على الأقل ك سماكة ،  نانومت2ًنانومتً كفي أغلب الحالات  يكوف معدؿ قطره في حدكد 10 نانومتً ك 0.7بتُ 

بينما الأنبوب النانو الكربوني متعدد الجدار ىو عبارة عن أنابيب النانو كحيدة الجدار الدتداخلة ك الدركز ، جدار ىي ذرة كربوف كاحدة

 ك 7ك يبلغ عدد الأنابيب كحيدة الجدار الدكونة لو غالبا ما بتُ ،  نانومت30ً نانومتً ك 10ك يتًاكح قطر ىذا الأنبوب بتُ ، الدتحد

 [.41] أنبوبا ك لو كحدة بناء مكونة من ست ذرات كربوف تتخذ شكل سداسي 20

 

 

 

 (SWCNT)الأنبوب النانوم أحادم الجدار  (أ)(: 7-1)الشكل

 [.42(.]MWCNT)الأنبوب النانوم متعدد الجدار  (ب)

: Chemical absorption  الامتصاص الكيميائيب-1-5-3

 ك H_H ك يتضمن في ىذه التقنية كسر رابطة كنعتمد في ىذه الطريقة على تكوين رابطة كيميائية بتُ صلب ك ذرة 

جديد بحيث يشكل رابطة قوية مع الدادة الصلبة ك ذاؾ بإجراء التفاعلات الكيميائية التي تؤدم إلذ امتصاص الذيدركجتُ Hينتج عنو 

 .كما ىو الحاؿ في الذيدريدات الدعدنية 

  ب  أ
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: Hydrides الذيدريدات 1-ب-1-5-3

ك لؽكن تقسيم . لؽتلك الذيدركجتُ القدرة على تكوين مركبات مع عناصر أخرل عند تفاعلو مع الدعادف ك اللامعادف

 : الذيدريدات على أساس الرابطة الدتواجدة بتُ الذيدركجتُ ك العنصر الأخر إلذ

: Covalent hydrides  الذيدريدات التساهمية1-1-ب-1-5-3

الذيدريدات التسالعية ىي في الأساس مركبات من الذيدركجتُ ك اللامعادف حيث من الواضح أف الركابط عبارة عن أزكاج 

كىي مركبات لينة لذا درجات منخفضة من حيث الإنصهار ك الغلياف ، [43]،  متشابهةةإلكتًكنية تتقاسمها ذرات ذات كهرسلبي

 [.44] رقم المجموعة في الجدكؿ الدكرم للعناصر (n)  حيث كتركيبها ، كالتطاير ك عدـ القدرة على التوصيل الكهربائي

: Ionic or saline hydrides  الذيدريدات أيونية أو الدالحة2-1-ب-1-5-3  

تتشكل الذيدريدات  [45 ]بوجود الذيدركجتُ على أنو أيوف سالب الشحنة الذيدريدات الدالحة أكتعرؼ الذيدريدات الأيونية 

الزمرة )ك الدعادف القلوية التًابية  (1aالزمرة الأكلذ )الأيونية عندما يشكل الذيدركجتُ رابطة مع أكثر الدعادف نشاطا كىي الدعادف القلوية 

 في درجات الحرارة العالية ك ىي مواد صلبة متبلورة عدلؽة (Mg) ك الدغنيزيوـ (Be)من الجدكؿ الدكرم ما عدا البريليوـ  ( 2aالثانية 

، [47]يرتبط أيوف الذيدريد بأكثر العناصر حساسية للكهرباء في المجموعة ، [46] مئوية 600اللوف تنصهر ك تتفكك فوؽ درجة 

 .Ca ك ىيدريد الكالسيوـ NaHمثل ىيدريد الصوديوـ 

: Metal hydrides  هيدريدات الدعادن3-1-ب-1-5-3

 تكوين معادف إلذذالك يؤدم  ك، (كذالك السبائك ك) بواسطة لرموعة متنوعة من الدعادف 2H يتم امتصاص

 أفحيث لغب  (الخلالية)ىذا سبب تسمية الذيدريدات بالدعدنية أك  فيها ذرات الذيدركجتُ في التجاكيف ك  دالذيدريدات التي تتواج

 H2 [48.] في  H-Hالرابطة  تعوض الرابطة الدعدنية الذيدركجينية بسبب التفكك من

ىذا يؤدم  ىي قدرتها على إطلاؽ الذيدركجتُ عند التسختُ، ك ىنالك خاصية مثتَة للاىتماـ لذذه الذيدريدات الدعدنية، ألا ك

 [.49]. كما بستلك بعض خصائص الدعادف مثل اللمعاف كالتوصيل الكهربائي القوم" أكعية بززين الذيدركجتُ"  استخدامها كػإلذ
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 .الدعادف في الذيدركجتُ بززين آلية (8-1 ) الشكل

ك من بتُ ىيدريدات الدعادف ىيدريد الدغنيسيوـ حيث ىو مركب أيوني ذك قدرة عالية على بززين الذيدركجتُ بسبب كثافتو 

يتم استخدامو بأشكاؿ لستلفة، بدا في ذلك السبائك ك التوليفات مع مواد مثل الأنابيب النانوية الكربونية أك الدضافات الحفازة . العالية

،  تصنف كيميائيا على أنها مركب أيوني ك ىيدريد معدف قلوملتخزين الذيدركجتُ، الصيغة الكيميائية لذدريد الدغنيسيوـ ىي 

 [.50] ىو الأبيض إف لوف 

يرتبط . (ذرات ىيدركجتُ سالبة الشحنة)ىيدريدات الدعادف الدعقدة ىي عبارة عن أملاح لػتوم فيها الأنيوف على ىيدريد 

، لشا يسمح للهيدريد الدعقد بالعمل كألية بززين للهيدركجتُ، ك  ك الذيدركجتُ كيميائيا بجزيئات معقدة مثل 

توفر الذيدريدات الدعقدة بززينا عند ضغط معتدؿ، كاستًجاعها في درجات حرارة أمنة، ككثافة بززين ىيدركجتُ أعلى من الذيدركجتُ 

 [.51]الدضغوط أك الدساؿ 

 Disadvantages of using hydrogen as a عوائق استعمال الذيدروجين كوقود 1-6

fuel: 

 الذيدركجتُ على كوكب الأرض غتَ نقي ك لػتاج لعمليات تفصلو عن الدركبات الكيميائية الدختلفة. 

 إنشاء عدة لزطات لتزكيد كقود الذيدركجتُ السائل أك الغازم. 

  [.52]يعد فصل الذيدركجتُ عن الدركبات الدختلفة حاليا مكلفا للغاية 
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 :Rare earth elements  عناصر الترابيات النادرة1-7

 ـ، حيث اكتشف أكؿ 1787 النادرة في اكاخر القرف الثامن عشر كبالتحديد عاـ عناصر التًبياتكانت معرفة البشر ب 

في منجم بدنطقة إيتتَبي السويدية، ك أعقبها اكتشاؼ عدد آخر من تلك الدعادف الدؤكسدة التي يطلق  (Y)عنصر نادر ك ىو الإيتًيوـ 

 قلة الأماكن التي كانت تستخرج إلذ غتَ أنها ليست نادرة كما يوحى اسمها بل سبب تسميتها تعود ،[53]عليها اسم التًبيات النادرة 

غتَ الدستقر فإنو يعثر على تركيز عاؿٍ نسبيا من ىذه العناصر في القشرة  (Pm) منها سابقا، إلا أنو مؤخرا كباستثناء البركميثيوـ

 جزء من 68 من العناصر الأكثر كفرة في القشرة الأرضية بتًكيز 25 ىو العنصر ذك التًتيب (Ce)  الأرضية، مع كوف الستَيوـ

[. 54]الدليوف 

 عنصر ىي لرموعة من سبعة عشر (IUPAC )التًابيات النادرة بحسب تعريف الابراد الدكلر للكيمياء البحتة كالتطبيقية

حيث  ك اللانثانيدات (Y) كالإتريوـ (Sc ) ، ك برديدا السكانديوـ(9-1كما ىو مبتُ في الشكل ) كيميائي في الجدكؿ الدكرم

الإتريوـ على أنها عناصر  يعتبر السكانديوـ ك. الدكرم الجدكؿ في السادسة المجموعة في ( اللانثتيدات )النادرة التًبيات سلسلة تقع

خواصها الكيميائية الدشابهة لذا، ك قد استمد عدد من العناصر النادرة  ترابية نادرة بسبب ظهورىا في الدعادف مع اللانثانيدات ك بسبب

 .[55]اسمو من الدناطق التي اكتشف فيها 

 

 

 

 

 

 النادرة الأتربة عناصر(: 9-1 )الشكل

https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D8%B9%D9%86%D8%B5%D8%B1_%D9%83%D9%8A%D9%85%D9%8A%D8%A7%D8%A6%D9%8A
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D8%A7%D9%86%D8%AB%D8%A7%D9%86%D9%8A%D8%AF%D8%A7%D8%AA
https://ar.wikipedia.org/wiki/%D9%84%D8%A7%D9%86%D8%AB%D8%A7%D9%86%D9%8A%D8%AF%D8%A7%D8%AA
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 ذات أم ( (Luاليتيتيوـ إلذGd) )الكادلينيوـ  من ثقيلة إلذ الذرم العدد حسب ذلك ك النادرة التًبيات تصنيف يتم

 57 من الذرية الأعداد التي بستلك  ك (Eu)الاربيوـ إلذ (La ) اللانثانيوـ من خفيفة تربيات كذا ك71 إلذ 64 من الذرية الأعداد

  (.10-1 )الشكل في بتُ،كما ىو ـ63الذ 

 

 

 

 

 

 .الجدكؿ الدكرم لعناصر التًبيات النادرة الخفيفة كالثقيلة: (10-1)الشكل 

 عناصر أيضا ىي ك أخرل، تكافؤات لذا منها البعض لكن التكافؤ، ثلاثية عناصر عاـ بشكل ىي النادرة التًابيات عناصر

التًكيب الإلكتًكني أف كما  ك، (الايتًبيوـ ك الأكركبيوـ ك السماريوـ ك الستَيوـ عدا ما( الوسط لشركز سداسي بلورم نظاـ في تتبلور

  النادرة يلعب دكران مهمان في إبراز بعض الصفات الكيميائية كالفيزيائية لذا، إذ أف التوزيع الإلكتًكني لدعظمهاالتًبياتلذرات عناصر 

 .[56] كالذم يلعب دكران مهمان في إكسابها لعدد من الخصائص الفريدة f4 ضمن مدار لستلف

 

 

 

 

 .الوسط لشركز سداسي البلورم التًكيب(:11-1 )الشكل
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 كما الفائقة النواقل تصنيع في تستخدـ أنها حيث، الداضية السنوات مدار على الحديثة التقنيات في كما لذذه العناصر دكرا مهما ك

 المحموؿ الكمبيوتر ك الذكية، الذواتف رقائق الذجينة ك الكهربائية للسيارات البطاريات تصنيع في فيها التفريط لؽكن معادف لا تعتبر أنها

 الالكتًكنيات في ك ،)الغوصات ك الأسلحة ك بالرادار الاستشعار أجهزة( الدفاع أجهزة صناعة في أيضا تستخدـ ك الرياح توربينات ك

. ليزرا أشهرىا ك الضوئية

 :RareEarth hydridesالنادرة  الترابيات  هيدريدات1-8

[ 57] (P,T) ضغط حرارة قياسية ك درجة من معتدلة النادرة في ظركؼ التًابيات عناصر في الذيدركجتُ بززين يتم 

 بشانية أك ( (tetrahedral sitesرباعية البينية الفرغات البلورية في الشبكة جزيئات داخل لا ذرات عن طريق الامتصاص بشكل

[. 58]( 12-1 )كما يظهر في الشكل ( (octahedral sitesقالأكج

 

 

 

 

 [.59]الأكجو  لشركزة الدكعبة للبنية الأكجو كبشانية رباعية البينية الدواقع(: 12-1) الشكل

 (مواقع بينية بشانية الاكجوbمواقع بينية رباعية الاكجو كa )يبتُ حيث

ف فإ الدواقع ىذه كل إمتلاء عند ك أكلا( tetrahedral sites )لوجوها رباعية البينية الدواقع الذيدركجتُ ذرات برتل 

 ك ((octahedral sites الوجوه بشانية البينية الدواقع لػتل الذيدركجتُ فاف ذلك بعد ك ىيدريد ثنائي يسمى ينتج الذم الذيدريد

ىي  ك ىيدريد، ثلاثي يسمى ينتج الذم الذيدريد فإف الوجوه بشانية ك الوجوه رباعية البينية الدواقع كل الذيدركجتُ  ذرات تشغل عندما

 من.(13-1) الشكل في موضح ىو كما [60]البتٌ  لستلف من أساسية أطوار ثلاثة تشكل
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 .رباعية البينية الدواقع الذيدركجتُ ذرات تأخذ الشكل ك سداسية شبكة النادرة التًبيات ذرات تشكل: αالطور

  .صلب لزلوؿ الطور ىذا لؽثل حيث (y˂0.1)منخفضة  بتًكيزات ( ( tetrahedtralالسطوح

لؽلا كل الدواقع  الذيدركجتُ حتُ أف في (fcc) الأكجو الدمركزة الشكل الدكعبة البلورية الشبكة النادرة التًبيات ذرات تشكل: βالطور 

  .RH2يسمى ىذا بثنائي الذيدريد   ك،(tetrahedtral)  البينية رباعية السطوح

 ك (tetrahedtral)الرباعية  البينية الدواقع كل الذيدركجتُ لؽلأ ك الشكل سداسية شبكة عن عبارة ذرات الدعدف تكوف: γالطور 

   HoD3نوع من الطور ىذا بنية تكوف  كRH3يسمى بثلاثي الذيدريد  ك ،الشبكة لذذه (octahedral)السطوح  الثمانية

[61.] 

 

 

 

 

 

 

 [.62 ]النادرة التًبيات ىيدريدات في الأطوار لسطط: (13-1) الشكل
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 Discovery of praseodymium and  البراسيوديميوم والنيوديميوملمحة تاريخية عن 1-9

neodymium :

 من ديدلؽيوـ يسمى ك الأتربة النادرة  أحدم 1841 عاـ في موساندر جوستاؼ كارؿ استخلص العالد الكيميائي السويدم

 .عنصرين من حقيقة يتكوف الديدلؽيوـ استنتاج أف من كليف تيودكر بيتَ  ذلك بسكن العالدإلذبالاضافة  ك ،( La)اللانثيوـ  مادة

 سيودميوـ برا لعا عنصرين إلذ الديدلؽيوـ مادة فصل من كارؿ كيلسباخ الأستًالر الباركف الكيميائي بسكن ـ 1885 عاـ حيث في

(Pr) كنيومدميوـ (Nd). 

 

 

 

 

  كالنيودلؽيوـمعدف البراسيودلؽيوـ(: 14-1)الشكل 

 

 

 

 

 

 

 .الطاقوية الدستويات حسب الإلكتًكني التوزيع(: 15-1) الشكل

[Xe] 4f4 6s2
 [Xe] 4f3 6s2    

Pr Nd 

https://www.marefa.org/%D8%B2%D9%8A%D9%86%D9%88%D9%86
https://www.marefa.org/%D8%B2%D9%8A%D9%86%D9%88%D9%86
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 ك 59، كعددلعا الذرم Nd كPr يعتبر كلا العنصرين البراسيودلؽيوـ كالنيودلؽيوـ من عناصر التًبيات النادرة يرمز لذما بػ 

 الدعادف إلذ ينتمياف ك على التوالر، (التوأـ الجديد) ك (الأخضرالتؤاـ ) تعتٍ التي ك اللاتينية الكلمات حيث تعود تسميتهما إلذ 60

الطاقوية  الدستويات لؽثل التوزيع الالكتًكني حسب (15-1)الشكل  (.14-1) الشكل في مبتُ ىو كما اللامع الفضي اللوف ذات

 . [64]،[ 63]فيوضح الخصائص الفيزيائية لذما (3-1)، اما الجدكؿ Nd كPr  لػ ػالذرية لتواجد الالكتًكنات

 [.65 ]النيودلؽيوـ البراسيودلؽيوـ ك يوضح خصائص كل من (:3-1)الجدول 

 بسهولة، حيث برتل ذراتو معتُ بتًكيز الذيدركجتُ البراسيودلؽيوـ كالنيودلؽيوـ من عناصر التًبيات النادرة التي بستص 

ك ( PrH2 )ىيدريد البراسيودلؽيوـعند امتلأ كل الدواقع يتشكل ثنائي   أكلا ك((tetrahedral sites الوجوه رباعية البينية الدواقع

 يزداد احتلاؿ ذرات الذيدركجتُ كل الدواقع  الذيدركجتُ دة تركيزيا ،بز CaF2 ذك البنية الدشابهة ؿ(NdH2)ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ 

تشكل ثلاثي ىيدريد ذك البنية ـالثمانية الوجوه  نية الرباعية كم كل الدواقع البإلذ أف بستلئ( (octahedral sites البينية بشانية الوجوه

عند حدكث ىذه الأختَة تتغتَ الخصائص الالكتًكنية للهيدريدات تدرلغيا من خصائص السلوؾ الدعدني   ك HoH3.الدشابهة ؿ

، حيث بستلك بعض الذيدريدات [66] ثلاثي ىيدريداتها عندتغتَ أعلى لتًكيز الذيدركجتُ بمعدف  إلذ شبو للثنائيات

(LaH2,CeH2,PrH2,NdH2)  الدتبلورة في الطور الدكعب خصائص جيدة لؽكن أف تكوف مفيدة للتطبيقات الدستقبلية في

 .[67]بززين الذيدركجتُ 

 الخاصية
 

 القيمة العددية
 Nd النيودلؽيوـ Pr البرسيودلؽيوـ

 59 60 (Z )العدد الذرم
 140 144 ( A)العدد الكتلي 

 1,82 2.64 ( °A)نصف القطر الذرم 
 6.77 7.01 (g/cm)الحجمية  الكتلة
 28.7 1024 (°C)الانصهار درجة

 690 3074 (°C)درجة الغلياف 
   kj/mol)   ) 527 533.1   الأكلذ  التأين طاقة

 1.14 1.13 الكهركسلبية
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لا يقتصر الذكر عن تركيز الذيدركجتُ لتشكيل الذيدريد بل لدرجة الحرارة ك الضغط نصيب في تشكيلو حيث تتشكل  

  Gpa140الذ  0Gpa نطاؽ الضغط منفي  ND-H (NdH4، NdH7،9NdH) في نظاـ ثلاث ىيدريدات جديدة 

 52 في ضغط اقل من PrH3    ك Gpa 100  في ضغط يزيد عن9PrH) فتتشكل ىيدريداتو Pr-H،أما بالنسبة لنظاـ 

Gpa)  كىي عبارة عن مزيج رائع من الدغناطيسية ك الدوصلية الفائقة ،حيث تنخفض الدوصلية على طوؿ سلسلةLa,Ce,Pr بينما 

 [.68]تصبح الدغناطيسية اكثر كضوحا كىذا يعود الذ ذراث معدف التًابي النادر الذم تلعب دكرا مهما في برديد ىذه الخصائص

 :Summaryالملخص 

الغازية ك السائلة ك "تعرفنا في ىذا الفصل على عنصر الذيدركجتُ ك طرؽ إنتاجو ك نقلو ك كذلك إلذ طرؽ بززينو الدختلفة 

يعد بززين . Nd النيودلؽيوـ ك Pr سيودلؽيوـاالبر،  إضافة إلذ ذلك تطرقنا الذ عنصريتُ من عناصر التًبيات النادرة ك لعا "الصلبة

 كما بردثنا عن ىيدريدات التًابيات النادرة التي .الذيدركجتُ في شكل ىيدريد معدني ىو بديل كاعد مع العديد من الدميزات الجذابة

تهدؼ لتخزين الذيدركجتُ على شكل مادة حاملة للطاقة، كسلطنا الضوء على ثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ كثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ 

 . اللذاف لعا موضوع  ىذه الدراسة
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نظرية دالية الكثافة : الفصل الثاني

(DFT) و برنامج 

 Wien2kالحساب



 Wien2k و برنامج الحساب(DFT)نظرية دالية الكثافة :                                 الفصل الثاني 

 

35 
 

: Introduction  مقدمة2-1

فوؾ كالطرؽ الدستنبطة -لنظاـ مكوف من عدة ذرات كلا سيما نظرية ىارترم عادلة شركدنغرلدتعتمد الطرؽ التقليدية في حلها 

، لذلك تكوف الدعادلات الدراد حلها جد (ىو العدد الإبصالر لجزيئات النظاـ N حيث)متغتَ  3Nمنها على الدالة الدوجية ذات 

لنظرية ىو استبداؿ ا  لذذهلذدؼ الرئيسيحيث أف ا (DFT)ك من ىنا ظهرت فكرة نظرية دالية كثافة  .معقدة كتتطلب جهدا كبتَا

كثافة ذات ثلاثة متغتَات فقط كجعلها كقاعدة للحساب، لذلك فالتعامل معها كمفهوـ رياضي أك فيزيائي ىو اؿة مالدالة الدوجية بالداؿ

الجسيمات إلذ مسألة أحادية الجسيمة  ىو إعادة صياغة لدسألة كمومية كبرويلها من مسألة لنظاـ متعدد DFT أسهل بكثتَ، فمبدأ

 [.1]  في فيزياء الحالة الصلبة الحسابيةاستعملت ىذه النظرية بكثرة كلقد ،

: schrodinger's equation of crystallization  معادلة شرودنغر للبلورة2-2

ىي معادلة تفاضلية جزئية للحصوؿ على معلومات حوؿ ،  للدالة الدوجيةر التي تسمى أحيانا معادلة شركدنغرمعادلة شركدنغ

 .تكتب بشكلها العاـ كمايلي [2]سلوؾ الإلكتًكف الدرتبط بالنواة 

( 2-1                                               )  

     :حيث

Hلؽثل الذاملتونياف . 

 .  ىي دالة الدوجة للبلورة 

 . طاقة النظاـ 

كعند الضركرة طاقة التفاعل مع  الذاملتونياف الكلي للجملة يكوف مؤلف من الطاقة الحركية لكل الجسيمات ك طاقة التفاعل فيما بينها

  . بالشكل التالر[3]الوسط الخارجي، ليكتب بذلك الذاملتونياف عند غياب الحقل الخارجي 

(   2-2                                                 )  

https://3rabica.org/%D9%85%D8%B9%D8%A7%D8%AF%D9%84%D8%A9_%D8%B4%D8%B1%D9%88%D8%AF%D9%86%D8%BA%D8%B1
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 :حيث

 . طاقة الحركية للإلكتًكنات  

 . طاقة الحركية للأنوية

 . إلكتًكف–طاقة تفاعل إلكتًكف  

 . نواة– طاقة تفاعل إلكتًكف  

 . نواة– طاقة تفاعل نواة  

 .  خاصة بالإلكتًكناتj كiالدعاملات 

 . خاصة بالأنوية ك الدعاملات 

M ك mكتل الإلكتًكنات ك الأنوية على التًتيب . 

 . شحنة الأنوية

 . ك  الدسافة بتُ النواتتُ 

 .i كالإلكتًكف  الدسافة بتُ النواة  

 .j كiين الإلكتًكنتُ  الدسافة ب 

 . مؤثر لابلاس 

 :حينئذ تكتب بشكل التالر [4] مستقلة عن زمن رفي حالة معادلة شركدنغ

                        (3-2)  
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 .  تعبر عن القيمة الذاتية الدوافقةكما أف  (أنوية+ إلكتًكنات )تتعلق بكل إحداثيات الجسيمات   دالة الدوجة ك بحيث بسثل 

 ³سم1بأخذ :  لؽثل عدد الذرات مثاؿN متغتَا حيث N(Z+1)3مستحيل لأنو لػتوم على   غتَ كاضح كرحل معادلة شركدنغ

 . لرهوؿ تقريبا لذلك كضعت عدة تقريبات لتبسيط ىذه الدعادلة2.يصبح لدينا

 :Approximation Bourne Oppenheimer  تقريب بورن اوبنهايمر2-3

 ىذا التقريب يبسط ر تقريب بورف اكبنهالؽر ىو أكؿ تقريب من عدة تقديرات تقريبية مستخدمة لتبسيط حل معادلة شركدنغ

ىذا التقريب معقوؿ لأف كتلة النواة أكبر بكثتَ من كتلة ، الدشكلة الجزيئية العامة عن طريق فصل حركة الأنوية ك الإلكتًكنات

 [.5]الإلكتًكف في حتُ أف سرعة الإلكتًكف أكبر بكثتَ من سرعة النواة 

 كحد تفاعل الأنوية فيما بينها ثابت الطاقة الحركية للنواة بحيث تعتبر ساكنة أماـ إلكتًكنا   يتم إلعاؿرفي معادلة شركدنغ

 : جديد يعرؼ بػ يصبح لدينا ىاملتوف إلكتًكني 

                                                               (4-2) 

 : معرفة كتالرلإلكتًكنات ؿرشركدنغ تصبح معادلة إذف

                          (5-2) 

 لحل طورت طرؽ أخرل الالكتًكنات لذذا أكجدت كتعقيد التفاعلات بتُ غالبا لا لؽكن حل ىذه الدعادلة برليليا أك رقميا بسب 

 .لكثافة ادالية فوؾ ك نظرية-معادلة شركدينغر كالتي تعتمد على دالة الدوجة الدسماة طريقة ىارترم
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: Hartry-Fock approximation  فوك- تقريب هارتري2-4

: Hartry approximation تقريب هارتري 2-4-1

ذلك يعتٍ أف كل إلكتًكف يتحرؾ بإنفراد في الحقل الدتولد عن ، على لظوذج الإلكتًكف الدستقل [6] يعتمد تقريب ىارترم 

 :يعطى ىاملتونياف النظاـ بػ الجسيمات الأخرل ك

                                                            (6-2) 

 :حيث

                                    (7-2) 

 :k في حقل الأنوية i بسثل الطاقة الكامنة للإلكتًكف 

  

 . لؽثل موضع الأنوية 

 : بسثل الكموف الفعاؿ لذارترم

  

 :تكتب دالة الدوجة الكلية للجملة كجداء دكاؿ الحالة لكل الإلكتًكنات على شكل

                               (8-2) 

 :تكتب بشكل تعتبر الطاقة الكلية للنظاـ كمجموع الطاقات الدوافقة لكل حالة إلكتًكنية ك

                                                   (9-2) 
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 :إذف تكتب معادلة شركدنغر للإلكتًكنات على شكل التالر

                 (10-2) 

: Fook approximation  تقريب فوك2-4-2

 حيث ينص مبدأ باكلر أنو لا لؽكن ،أف دالة ىارترم الدوجية تنتهك مبدأ الاستبعاد لباكلر [7] لاحظ فوؾ 1930 في عاـ 

 [.8]ىذا ما ألعلو ىارترم فقاـ فوؾ بتصحيح ىذا عيب عن طريق لزدد سلاتر  ك، لإلكتًكنتُ أف يكونا معا في نفس حالة الكوانتية

                     (11-2) 

 . ىو ثابت التعامدحيث معامل 

 .نشتَ أف أىم مشاكل في حساب بنية عصابات الطاقة ىي برديد الكموف الداخلي للبلورة

: Density functional theory( DFT) نظرية دالية الكثافة 2-5

 النظريتتُ لحساب التًكيب الإلكتًكني للذرات ك الجزيئات ك ءالفيزيا  نظرية دالية الكثافة ىي طريقة تستخدـ في الكيمياء ك

الطاقة الكلية للنظاـ، الكثافة الإلكتًكنية )بواسطتها نستطيع أف لضدد خصائص نظاـ متعدد الجسيمات  التي ك .الدواد الصلبة

حيث يعتمد مبدأ النظرية على أنو لؽكن التعبتَ عن طاقة متعدد الإلكتًكنات ، [9 ](ةالضوئية للماد للمدارات، الدعاملات الفيزيائية ك

 [.13 ]بواسطة الكثافة الإلكتًكنية 

حيث ، [11-10] على يد العالداف ليويلتُ توماس ك إنريكو فتَمي 1927عاـ في  DFT ظهرت الفكرة الأساسية لػ 

النموذج أعطى صورة عن إمكانية  إف ىذا  ،اعتمدت طريقة توماس فتَمي على لظوذج إحصائي لتقريب التوزيع الإلكتًكني حوؿ الذرات

 لأنهما ألعلا الارتباط بتُ الإلكتًكنات  ضعيفةنتائج ىذا النموذج أعطى لكنالاعتماد على الكثافة الإلكتًكنية لحساب الطاقة الحركية 

[12]. 
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 قاـ كل من العالداف ىوىنبارغ ك كوىن بوضع القاعدة الأساسية للنظرية حيث قاما بإثبات إمكانية استغلاؿ 1964 في عاـ 

نتيجة لذذه  ك، [13]كجد تطبيقا لذا  لكنها بقيت غتَ لرسدة إلذ أف أكمل كوىن عملو ك، الكثافة في حساب خصائص النظاـ

 [.14 ]1998الأعماؿ البحثية برصل كالتً كوىن على جائزة نوبل للكيمياء سنة 

 :Hohenberg-Kuhn theorems  كوهن- نظرية هوهنبارغ2-5-1

ىو دالية كحيدة ( كموف الأنوية)الطاقة الكلية لنظاـ الإلكتًكنات الدتفاعلة في كموف خارجي  [15]كوىن – أخذ ىوىنبارغ 

 : أملكثافة الإلكتًكنات 

                                                   (12-2) 

ك كل خصائص الحالة الأساسية ، حيث قاما ببرىاف أف الكثافة التي تعطى الحد الأدنى ىي كثافة الحالة الأساسية للجسيمات بالضبط

 :ىي دالية لكثافة الإلكتًكنات كالتالر

                                         (13-2) 

 :بحيث يعبر عن دالية الطاقة بػ

                                              (14-2) 

 :ك دالية كثافة الحد الأدنى بػ

                                   (15-2) 

 . لؽثلاف كموف التفاعل ك الطاقة الحركية للإلكتًكنات على التًتيبT,Uحيث 

 :باستخداـ تقريب ىارترم لصد

                              (16-2) 
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كما أثبت ،  بسثل الطاقة الحركية للإلكتًكنات مضافا إليها الفرؽ بتُ طاقة التفاعل الحقيقية ك طاقة تفاعل ىارترمحيث 

 . كوىن أف كثافة الحالة الأساسية ىي كثافة الحد الأدنى –ىوىنبارغ 

 :Kuhn-Sham equation The شام-  معادلة كوهن2-5-2

ببرىاف أف كثافة الإلكتًكنات ىي لرموع كثافة الجسيمات استنادا على  [16 ]1965 قاـ كل من العالداف كوىن كشاـ سنة 

 : بػفبحيث تعطى كثافة احتماؿ تواجد الإلكتًك، مبدأ التغاير للحصوؿ على طاقة الحالة الأساسية

                                  (17-2) 

 :الطاقة الكلية للإلكتًكنات ىي

                                         (18-2) 

 :فوؾ-طاقة ىارترم

                                     (19-2) 

 :علما أف

T : للجسيمات في حالة التفاعلالحركية الطاقة. 

V : إلكتًكف-إلكتًكفكموف التفاعل. 

 .كموف ىارترم:  

 .رةلحاتركنات ؾلإؿ ؿالحركيةالطاقة : 

 . كموف تبادؿ الإلكتًكنات ك الدعركؼ بػ:  

 .ػ كموف ارتباط الإلكتًكنات ك الدعركؼ ب: 
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 : ىيإذف دالية 

                   (20-2) 

 .ارتباط-ىو كموف تبادؿ:   

 :أم أف دالية الطاقة الكلية ىي

                      (21-2) 

 :شاـ بالشكل التالر-ك منو تكوف معادلة كوىن

                      (22-2) 

: Solutions of the Kuhn-Sham equation شام–  حلول معادلة كوهن 2-5-3

كذلك بأخذ بعتُ الإعتبار ، (DFT) ترتكز أغلب طرؽ حساب بنية عصابات الطاقة مبدئيا على نظرية دالية الكثافة 

كمن بتُ ىذه الطرؽ طريقة الدوجة الدستوية الدتزايدة خطيا تعتمد ، [17]استخدامها للكثافة  بالإضافة إلذ كموف كمدرات كوىن شاـ 

 :شاـ ك بالتالر دالة الدوجة الأساسية ىي-على مدارات كوىن 

                       (23-2) 

 . ىي معاملات النشر لدالة الدوجةبحيث أف 

بحيث تأخذ طاقة ، (1-2 ) لغب حل الدعادلات الأساسية بطريقة الدكرات التكرارية الدمثلة في الشكل عمليا لحساب الدعاملات 

 :ك عليو تكوف حلوؿ معادلة كوىن شاـ بالشكل، النظاـ القيمة الأصغرية

                                      (24-2) 

 :بحيث

 .شاـ-ىاميلتونياف كوىن:  
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 .مصفوفة التغطية:  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [.18]شاـ -لسطط حلوؿ معادلة كوىن(: 1-2)الشكل 

 

 الكثافة الأولية

 

 

 

حساب الكموف الفعلي  

 

 حل معادلة كوىن شاـ
HkxØi=ƐiØi 

 

 

حساب الكثافة الإلكتًكنية الجديدة 

 
 

 

 

  

 

 

 

 حساب الطاقة الإبصالية

 
 النهاية 

 نعم  لا
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: Exchange – correlation energy ارتباط–  دالية تبادل 2-5-4

  ارتباط – تطبق الدالية في المجاؿ القريب من تقريب كوىن كشاـ كلكن تبقى غتَ قابلة للتطبيق لأف دالية تبادؿ 

 تصبح بقيمة دقيقة، ك ىذا يعتٍ أف  ارتباط لزددة فاف الكثافة –غتَ معلومة القيمة أك العبارة حيث إذا كانت قيمة الطاقة تبادؿ 

 [.19] ارتباط في الحالة العامة غتَ لزددة لشا لغبرنا على الانتقاؿ إلذ تقريب أخر –قيمة طاقة تبادؿ 

: Local density approximation (LDA) تقريب كثافة المحلية 2-5-4-1

 :بالشكل ( ارتباط–تبادؿ )فتعطى طاقة ، [20]يعد تقريبا لنظاـ الإلكتًكنات اللامتجانس ، باعتباره موضعيا متجانسا

                  (25-2)  

 : ارتباط تقسم إلذ قسمتُ–حيث طاقة تبادؿ 

                                               (26-2) 

 .: طاقة التبادؿ

 .: طاقة الارتباط

 :كلحساب الكثافة الإلكتًكنية نقوـ بعملية الجمع على كل الددرات كالتالر

                      (27-2) 

 :Generalized gradient Approximation (GGA) تقريب التدرج الدعمم 2-5-4-2

يأخذ بعتُ الاعتبار عدـ التجانس في كثافة  GGAلأف التقريب  ،LDA لتصحيح التقريب GGA كضع تقريب 

  ارتباط لا تتعلق فقط بالكثافة الإلكتًكنية الدوضعية بل تتعلق كذلك –طاقة تبادؿ  أم أف  عبر التدرج الالكتًكنات 
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[ 22-21] ارتباط –كبالتالر لؽكن كتابة طاقة تبادؿ ، ك الذم لؽكن إلغاده من سلسلة منشور تايلور، بتدرج الكثافة الإلكتًكنية

 :بالشكل التالر

                    (28-2) 

 . يعبر عن تدرج الكثافة الإلكتًكنية :حيث

: DFT Programs based on البرامج الدعتمدة على 2-6

 :توجد العديد من البرامج التي تستخدـ نظرية دالية الكثافة من بينها

 نوع الرخصة  الدصدر اسم البرنامج 

VASP https://www.vasp.at/info/about/   غتَ لراني 

PWSCF http://www.quantum-espresso.org/   لراني 

CASTEP www.castep.org  غتَ لراني 

ABINIT http://www.abinit.org/  لراني 

SIESTA https://departments.icmab.es/leem/siesta/  لراني 

WIEN2K http://www.wien2k.at/  غتَ لراني 

 .DFTلؽثل البرامج الدعتمدة على :(1-2)الجدكؿ 

 :WIEN2K program برنامج 2-6-1

 ىو برنامج غتَ لراني مؤسس من قبل بيتً بلاىا ككارلذاينز شفارتز من معهد كيمياء الدواد في جامعة فينا للتكنولوجيا 

 يسمح ىذا .ك من ذلك الوقت تطور تطورا سريع ك أضيفت لو برسينات عديدة، ـ1990 أكؿ إصدار للبرنامج كاف سنة ،بالنمسا

 DFT[ 23.] ةالوظيفيالبرنامج بالقياـ بالعمليات الحسابية التي بزص البنية الإلكتًكنية للمادة باستخداـ نظرية الكثافة 

https://www.vasp.at/info/about/
http://www.quantum-espresso.org/
http://www.castep.org/
http://www.abinit.org/
https://departments.icmab.es/leem/siesta/
http://www.wien2k.at/


 Wien2k و برنامج الحساب(DFT)نظرية دالية الكثافة :                                 الفصل الثاني 

 

46 
 

ك الددرات المحلية ك ىي من أحسن  FP-LAPW)أمواج مستوية مزادة كخطية مع كموف كاملطريقة   يعتمد ىذا البرنامج على

 [.24]الطرؽ الحسابية 

: WIEN2K algorithm خوارزمية 2-6-2

 على لرموعة من البرامج الفرعية الدنفصلة التي تساىم في إجراء العمليات الحسابية للخواص الفيزيائية WIEN2Kلػتوم برنامج 

 :نتبع الخطوات التالية [25]

: Prepare the build file تحضير ملف البنية (أ

الذم لػوم على بصيع الدعلومات " case.struct" نقوـ في ىذه الدرحلة بإنشاء بيانات البدء في الدلف الرئيسي الدسمى 

مواقع الذرات كنصف ، معاملات البنية البلورية (space group)الدتعلقة بالبنية البلورية للمادة الدراد دراستها مثل الزمرة الفضائية 

 . لكل ذرةقطر كرة 

: Setup programبرنامج الإعداد  (ب

 ك يتم ذلك SCFالدعطيات اللازمة لحل معادلة كوىن كشاـ بطريقة التماسك الذاتي   يقوـ البرنامج بتحضتَ كل الدقادير ك

 : بفضل استخداـ سلسلة من البرامج الفرعية الدساعدة

  برنامج حساب البعدNN 

لػدد الدسافات بتُ الذرات ك ذلك انطلاقا من مسافة الجوار الأقرب بحيث لغب أف تكوف مسافة الجوار الأقرب بتُ ذرتتُ 

 .أكبر من لرموع أنصاؼ قطريهما

  برنامجLSTART 

 .يولد ىذا البرنامج الكثافة الذرية كلػصي الفرؽ في طاقة الددرات ك بالتالر لػسب بنية عصابات الطاقة
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  برنامجSYMMETRY 

ك ذلك باستعماؿ معلومات ملف ، (الخ....الدكراف الانعكاس )يسمح البرنامج بحساب عمليات التناظر لفضاء المجموعة 

 .البنية من أجل تقليص مدة الحساب اعتمادا على عمليات التناظر

  برنامجKGEN. 

  يقوـ ىذا البرنامج بتوليد الشبكةkفي منطقة بريليوف الأكلذ . 

  برنامجDSTART 

 .LSTART الدنتجة من الكثافة الذرية ك الدولدة من SCFيولد الكثافة الأكلية لبداية دكرات الحساب الذاتي

: SCFإعداد دورة  (جـ

 : لزددة في النقاط التاليةSCFإف دكرات الحساب الذاتي 

 LAPW0 :يولد الكموف انطلاقا من الكثافة. 

 LAPW1 :حساب عصابات التكافؤ القيم الذاتية ك الأشعة الذاتية. 

 LAPW2 :حساب كثافة التكافؤ من الأشعة الذاتية. 

 LCORE: حساب الحالات القلبية ك الكثافة. 

 MIXER: (الكتًكنات التكافؤ ك الالكتًكنات القلبية) لؼلط الكثافة الداخلة ك الخارجة. 
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 Wien2K [26.]بنية برنامج (: 2-2)الشكل
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: WIEN2K Program Features مميزات برنامج 2-6-3

  لػتوم البرنامج على كاجهة تطبيقية ك على صيغة أخرل حديثة لشثلة في العمل مباشرة على الإنتًنت أم أنو لؽكنك العمل

كإذا كاف ىناؾ حسابات معقدة كبرتاج إلذ عدد ىائل من العمليات يتم إرساؿ عملك بكل سهولة ، في أم مكاف توجد فيو

 .عبر البرنامج إلذ مركز الحسابات الدركزم ك من ثم يتم إرساؿ النتائج إلذ بريدؾ الالكتًكني

  لؽكن إضافة برامج مرفقة لو كبرنامجXcysDen الذم يسمح بدشاىدة ثلاثية الأبعاد لبنية الدادة ك الكثافة الإلكتًكنية ك 

 .غتَىا

  يقوـ البرنامج برسم بعض الدنحنيات تلقائيا مع كضع البيانات اللازمة لذلك ك استنتاج بعض الدعاملات الفيزيائية تلقائيا

 .بفضل قاعدة بياناتو التي برتوم معلومات حوؿ عناصر الجدكؿ الدكرم

 البرنامج غتَ لراني إلا أنو غتَ باىظ الثمن نسبيا كالبرامج الأخرل. 

  يتم العمل علىWIEN2Kثم القياـ بتحديد بعض ،  بإدخاؿ معاملات بنية بلورية ك مواقع الذرات في البلورة ك نوعها

 [.27] ك في الأختَ القياـ بحساب الخصائص الدراد إلغادىا SCFك بعد ذلك يتم تشغيل دكرة ، الاختيارات

 :summaryملخص 

ك قد تم ،  يعتبر حل معادلة شركدنغر لنظاـ الإلكتًكنات التي تتفاعل مع بعضها البعض ك مع الأيونات غتَ كاضح كمستحيل

الطاقة الكلية للنظاـ، الكثافة )د خصائص نظاـ متعدد الجسيمات مدتح لؽكنبواسطتها   ك التيالاعتماد على نظرية دالية الكثافة

. تعتمد دالية الكثافة على نظريتتُ أساسيتتُ كجدتا من طرؼ ىونبارغ. (ةالضوئية للماد الإلكتًكنية للمدارات، الدعاملات الفيزيائية ك

 الذم يستخدـ في الكيمياء الكمية ك فيزياء WIEN2Kتوجد عدة برامج للمحاكاة تستند على ىذه النظرية ك من بينها برنامج 

 .الجسم الصلب
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 :قائمة المراجع

 الدراجع باللغة العربية

. 28/11/2022-–إم عربي - ما ىي الكثافة الوظيفية الكمية.تسنيم أيوب [1]

 .28/12/2020-  إم عربي – معادلة شركدنغر ىاجر عتوـ [2]

Zrالإلكتًكنية ك التًمودينامكية للطورين الدكعب ك الدعيتٍ القائم لدركبات، الدراسة النظرية للخواص البنيوية .مولػػػود أـ الرتػػم[ 3]  

(Ca,Sr,Ba)(.2020 ) جامعة فرحات عباس سطيف 

 .(.2013) جامعة سطيف X2 GdIn(X=Au,Ag,Cu) مسالعة في دراسة الخصائص الفيزيائية لػ.برم السعدم [ 4]

 .(.2020) دراسة نظرية لخصائص الفيزيائية لسبائك ذات ألعية تكنولوجية جامعة مسيلة.كالر زينب أشواؽ  [13]

 (..2015 )دراسة الخصائص الدرنة لستَاميك مركب نتًيد البوركف بنظرية دالية الكثافةجامعة كرقلة.العمرم كردة [23]

تطبيق نظرية دالية الكثافة كتقريباتها في دراسة الخواص البنيوية ك الالكتًكنية لأنواع لستلفة من السبائك .سنسبيلة بوشارب [24]

  (.2019 ) جامعة مسيلة

 جامعة BaX  (X=Fe,Mn) لػةدراسة نظرية للخصائص البنيوية ك الالكتًكنية ك الدركنية كالدغناطيسي. محمد معلمي [25]

 .(2022)الدسيلة 

 Na Mg Asالإلكتًكنية ك الضوئية للمركب الثلاثي ، الدركنية، ةدراسة الخصائص البنيوم. عطية عبد الحكيم ك حنيتٍ أمتَة [26]

( . 2019) جامعة تبسة ab-initioبطريقة 

 .)2015)جامعة كرقلة  LiH زقعيط مسعودة دراسة الخصائص الدرنة للمركب ىيدريد الليثيوـ[ 27]

 

. 
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: Introduction  مقدمة3-1

التًمودينامكية ك ، في ىذا الفصل من مذكرتنا سنتطرؽ الذ الجانب العملي ك الذم سنقوـ فيو بدراسة الخصائص البنيوية

 ك ذلك باستعماؿ برنامج المحاكاة ،  ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ الإلكتًكنية لثنائي ىيدريد البراسيوديوـ 

Wien2k في قاعدة الأمواج الدستوية الدزادة ك الخطية(FP-LAPW) ك تقريب التدرج الدعمم GGA اعتمادا على دالية 

ك من أجل ،  نظرا لأف ىذه النظرية تعد من بتُ أفضل الطرؽ الدناسبة ك الدخصصة لدراسة البتٌ الإلكتًكنية للموادDFTالكثافة 

 [. 2-1]حساب الخواص التًموديناميكية استخدمنا النموذج الشبو الذرموني لديبام الددمج في برنامج جيبس

: initialization of the caculation تهيئة الحساب 3-2

 ك بحيث نبدأ أكلا بذكر اسم الدركبتُ ك ىو ، نقوـ بإدخاؿ الدعطيات الدتمثلة في الخواص الفيزيائية للبنية البلورية

، (Fm-3m)225 ذات زمرة التناظر (FCC) بعد ذلك نذكر نوع الخلية في ىذه الحالة تكوف مكعبة لشركزة الوجوه 

نتحصل على بنية البلورية لػ  XCrySDen[ 3] ك باستخداـ البرنامج حيث أف كل الزكايا متساكية 

 Ry 0.0001لطتار معيار تقارب لطاقة يساكم .  ك الدبينة في الشكل ك 

 

 

 

 

 

 

 .XCrySDen باستخداـ  ك البنية البلورية لػ (: 1-3)الشكل 
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 : إعدادات الإدخال3-3

قبل أف نبدأ سلسلة الحسابات الطويلة لغب برستُ معلومات الإدخاؿ الضركرية ك ذلك لتحستُ دقة حسابات أنظمة 

 :لدينا تعديلات فعالة ك ىي، الاستعدادات

: K  و عدد النقاط في منطقة بريليون الأولى  تعديل حجم الأساس3-3-1

ك من أجل كل قيمة لػ ، 9 إلذ 5 من  في منطقة بريليوف الأكلذ ك نقوـ بتغتَ قيم Kنثبت قيمة 

 . يوضحاف النتائج الدتحصل عليها (3-3)ك الدنحتٌ  (1-3)الجدكؿ التالر . 

 . ك  لكل من  *  تغتَ قيمة الطاقة الكلية بدلالة تغتَ(:1-3)الجدول 

  (Ry) الطاقة الكلية  (Ry) الطاقة الكلية  * 

5 19262.34105- -18487.87365 

5.5 19262.34156- -18487.87398 

6 19262.34171- -18487.87412 

6.5 19262.34177- -18487.87417 

7 19262.34177- -18487.87417 

7.5 19262.3418- -18487.8742 

8 19262.34181- -18487.87421 

8.5 19262.34183- -18487.8742 

9 19262.34184 --18487.8742 

 

  ك لػ .نلاحظ أف الطاقة الكلية لػ  (1-3)ك الجدكؿ (2-3)انطلاقا من الدنحتٌ الدوضح في الشكل 

 .  على توالرلػ  8.5 ك 7.5ستكوف تقريبا ثابتة من القيمة 
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 . ك لكل من  منحتٌ تغتَ الطاقة بدلالة (: 2-3)الشكل 

 لػ 8.5 ك. لػ 7.5 عند قيمة المحسنة ك التي تساكم أما في ىذه الدرحلة فنقوـ بتثبيت قيمة 

 .(3-3)الشكل ك  (1-3)كنتائج الدتحصل عليها دكنت في الجدكؿ . K نغتَ عدد نقاط 

 . ك  لكل من K تغتَ قيمة الطاقة الكلية بدلالة تغتَ (:2-3)الجدول 

 K (Ry)الطاقة الكلية  (Ry)الطاقة الكلية 

-18487.8742 19262.34386711 - 300 

-18487.87629 19262.34386712 - 900  

-18487.87635 19262.34386713 - 1800 

-18487.8764 19262.34386714 - 2000 

-18487.8764 19262.34386715 - 3000 

-18487.87642 19262.34386716 - 3500 

-18487.87642 19262.34386717 - 4000 

-18487.87643 19262.34386718 - 4500 

-18487.87644 19262.34386719 - 6000 

-18487.87644 19262.34386720 - 6500 
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 . ك  لكل من k  منحتٌ تغتَ الطاقة بدلالة(:3-3)الشكل 

 في منطقة Kنلاحظ أف أحسن قيمة لعدد النقاط  (2-3)ك الجدكؿ (3-3)ك انطلاقا من الدنحتٌ الدوضح في الشكل 

 .4500ىو  ؼ أما لػ 6000 ىو لػ بريليوف الأكلذ 

: Volume Optimization  تهيئة حجم الخلية3-3-2

 على  ك لػ . لػ 8.5 ك 7.5 تساكم في ىذا الحساب نأخذ القيمة المحسنة لػ 

 .لػ  4500 ك تساكم الذ  لػ 6000تساكم إلذ " Kpoints" أما عدد النقاط في منطقة برليوف الأكؿ، التوالر

  فهو لؽثل حجم الخلية عند الاستقرار،أما حيث( 4-3)نتحصل على منحتٌ تغتَ الطاقة بدلالة الحجم الدمثل في الشكل 

 لؽثل الدشتق الأكؿ لدعامل الانضغاطية بالنسبة ك ، لؽثل الطاقة الكلية للخلية الأساسية عند التوازف ، معامل الانضغاطية

بواسطة إسقاط ىذا الدنحتٌ على معادلة مرنقا ، انطلاقا من ىذا الدنحتٌ لؽكن استخراج معلومات عن الخلية عند الاستقرار. للضغط

Murnaghan[ 4-5] . عند اقل طاقة من خلالذا لؽكننا برديد ثوابت ( التوازف)لؽكن إلغاد قيمة الحجم الأمثل في حالة الاستقرار

 .الشبكة البلورية ك معامل الانضغاطية
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أم )بحيث نلاحظ أف أدنى قيمة للطاقة  "a.u3311.7991)  (إلذ  266.4466(a.u3) (" منيتغتَ الدنحتٌ 

ك " a.u3 294.0536) (" ك الحجم الدوافق لذذه الطاقة يساكم إلذ-" Ry 18487.905862"تساكم إلذ  (في حالة توازف

 .(حجم الخلية في حالة الاستقرار) V0الذم يطلق عليو 

 

 

 

 

 

 

 .النيودلؽيوـ تغيتَ الطاقة الكلية لثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ ك ثنائي ىيديد (:4-3)الشكل 

بحيث نلاحظ أف أدنى قيمة للطاقة  "a.u3309.0687) (إلذ "a.u3263.5363) (" يتغتَ منأما بالنسبة لدنحتٌ 

 a.u3) ("ك الحجم الدوافق لذذه الطاقة يساكم إلذ -" Ry 19262.348017"تساكم إلذ  (أم في حالة توازف)

 .(حجم الخلية في حالة الاستقرار) V0ك الذم يطلق عليو "287.8856

 مع القيم التجريبية ك PrH2نلاحظ أف ىناؾ توافق جيد بتُ القيمة المحسوبة لثابت الخلية لػ  (3-3)انطلاقا من الجدكؿ 

يظهر أيضا أف القيمة المحسوبة لثابت  ك. توافق مقبوؿ إلذ حد ما مع النتائج الدتوفرة فهنالك NdH2 النظرية الدتوفرة أما بالنسبة لػ

ك منو نستنتج أنو كلما زاد تركيز الذيدركجتُ فاف ثابت الشبكة يتناقص ، PrH3كاف أكبر من قيمة ثابت الشبكة لػ  PrH2الخلية لػ 

 .,PuHx[10],CeHx [9] GdHx[8],ErHx[7] ك ىذا يتوافق مع ما لوحظ في كل من أنظمة الذيدريدات
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ك ، PrH3فقد كانت أصغر من تلك الدتحصل عليها لػ  PrH2أما في ما لؼص قيمة معامل الانضغاطية الدتحصل عليها لػ 

 TbHx[12],ScHx ,منو لصد أنو كلما زاد تركيز الذيدركجتُ فإف معامل الانضغاطية يزداد ك ىذا يتوافق مع ما لوحظ في ىيدريد

[11]. LuHx[11]. 

 

ك الطاقة ، ’Bك الدشتقة الأكلذ لػ معامل الانضغاطية بالنسبة لضغط ، B0ك معامل الانضغاطية ، a0 ثابت الشبكة (:3-3)الجدول 

ك كذلك عناصر .  مع بعض النتائج النظرية ك التجريبية الدتاحةالنيودلؽيوـ لثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ ك ثنائي ىيديد Etotaleالكلية 

 .أخرل

طريقة الحساب   
    

 
 

 

GGA  18487.905862- 2.5815 63.5562 5.5859الدراسة الحالية 

Exp [13] 5.5268    

Exp[14] 5.518    

 [15] VASP(PAW 5.559 68.160 3.772  

 [16 ]5.518 51 4.11  

 [17] 5.463 55.82 4.12  

  4.16 42 5.479[ 18]بنية مكعبة  

 
 

 

GGA  19262.348017- 5.0004 71.0269 5.5466الدراسة الحالية 

Exp[19] 5.4678    

Exp[20] 5.4689    

 [17 ]5.494 71.376 3.791  

 [21] 5.469  - - 
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: thermodynamic properties  الخصائص التيرمودينامكية3-4

  ىي الطاقة اللازمة لتشكل الذيدريد ك تسمح ىذه الكمية بالتنبؤم باستقرار النظاـ الددركس ك لؽكن طاقة تشكل 

من خلاؿ   النيودلؽيوـ  ثنائي ىيدريدك البراسيوديوـ  لثثنائي ىيدريد لؽكن برديد طاقة تشكل 

 :العلاقة التالية 

                     (1-3) 

                    (2-3)  

 :حيث

 .لبراسيوديوـالطاقة الكلية لثنائي ىيدريد ا: 

 .البراسيوديوـ ذك البنية السداسية الدتًاصةطاقة : 

 .النيودلؽيوـالطاقة الكلية لثنائي ىيدريد : 

 .النيودلؽيوـ ذك البنية السداسية الدتًاصةطاقة : 

 .طاقة جزمء الذيدركجتُ: 

 ك طاقة ربط  قمنا بحساب طاقة التماسك  ك للحصوؿ على مزيد من الدعلومات حوؿ استقرار 

 :[22 ] كما ىو موضح في الدعادلات التالية ذرة الذيدركجتُ

                (3-3) 

                          (4-3) 

                (5-3) 

                     (6-3) 
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 :حيث بسثل

 .لبراسيوديوـطاقة ذرة ا: 

 .طاقة ذرة الذيدركجتُ: 

 .النيودلؽيوـطاقة ذرة : 

 .طاقة ذرة الذيدركجتُ: 

ىي نوعا ما أقل من الطاقة الدرجعية  ك- eV 12.48824طاقة ذرة الذيدركجتُ تساكم عند الحساب كجدنا أف 

 . يكوف عند الصفر الدطلقWine2kك يرجع ىذا الاختلاؼ إلذ أف الحساب بػ - eV  13.6058الدقدرة بػ 

 لثثنائي كطاقة التماسك ، طاقة الربط لذرة الذيدركجتُ، القيم الدتحصل عليها لكل من طاقة التشكل 

بالإضافة إلذ  (4-3)لددكنتتُ في الجدكؿ ا . النيودلؽيوـ ك طاقة التماسك لثثنائي ىيدريد البراسيوديوـ ىيدريد 

 . ك النظرية الدتوفرةةالنتائج التجريبي

 لثثنائي ىيدريد  ك طاقة التماسك  ك طاقة الربط لذرة الذيدركجتُطاقة التشكل  (:4-3)الجدول 

 . ك مقارنتها بالنتائج التجريبية ك النظرية الدتوفرة النيودلؽيوـ طاقة التماسك لثثنائي ىيدريد   كالبراسيوديوـ 

    

- 170.934 4.232693- 12.054514-الدراسة الحالية  

[23] - - -209 

[24] - 3.953- - 

[25]   -164.435 

[24] - 1.962- - 

 154.382- -4.146918 -11.285721الدراسة الحالية  

[23] - - -209 
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البراسيوديوـ  برمل إشارة سالبة لشا يدؿ على أف كل من ثثنائي ىيدريد  ك  لكل من قيمة طاقة التشكل 

كما ىو ) ،  تشكل لكل من اتتقع في حدكد لراؿ طاؽىي أيضا النيودلؽيوـ لؽكن أف يتشكل ك ك ثثنائي ىيدريد 

 [.27]يتوافق مع النتائج الدتحصل عليها في مرجع ىذا  ك (موضح في الجدكؿ

  ُلػ   ك أقل من لػ   ىي أكبر من  ك  لكل من قيمة طاقة الربط لذرة الذيدركجت

. 

  برمل إشارة سالبة لشا يدؿ على أف ىذا ثنائي  ك لكل من  القيمة المحسوبة لطاقة التماسك 

 تقع في نفس لراؿ قيمة  ك  لػ الذيدريد مستقر من حيث الطاقة ك بالإضافة لذلك فاف قيمة طاقة التماسك 

  . كطاقة بساسك كل من 

  ك التي تصف  [28]لدعرفة درجة حرارة طرح الذيدركجتُ في أنظمة بززين الذيدركجتُ نستعمل طاقة جيبس القياسية

  ك(Joul)تسمى أيضا بالأنتالبية الحرة ك تقاس بوحدة الطاقة   كGالخصائص الديناميكية الحرارية للهيدريدات ك يرمز لذا بالرمز 

: تعطى بدعادلة التالية

                 (7-3) 

 :حيث بسثل

. طاقة جيبس: 

. طاقة التشكل: 

. الأنتًكبي: 

   -150.827 

[12] -11.40290 -4.30441 184.77215- 

[26] -12.39635 -4.33634 -190.9505823 

 - - -209 
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ىذا يفسر أف تباين الأنتًكبي أثناء التفاعل راجع للتحلل  تكوف قيمة أنتًكبي الدواد الصلبة منخفضة جدا مقارنة بالغاز أثناء التفاعل ك

.  طور غاز الذيدركجتُإلذبشكل أساسي 

ك كذلك قيمة ،  لدعظم تفاعلات طرح الذيدركجتُ في النطاؽ تقدر قيمة 

عندما ، تساكم تقريبا إلذ (الضغط كدرجة الحرارة)الأنتًكبي لذيدريدات معدنية بسيطة في ظل الظركؼ القياسية 

يدركجتُ بعد حساب لولذذا لؽكن كتابة درجة حرارة نزع ا ك،  في حالة ثبوت الضغطتكوف قيمة طاقة جيبس القياسية 

 29]طاقة التشكل باستعماؿ العبارة التالية

                       (8-3) 

                    (9-3) 

 

 

 ك ىي أكبر من لػ    كلػ  كجدنا أنها تقدر بػ 

 .ك ىذا يعود إلذ الاختلاؼ الكبتَ في طاقة تشكل [28] في الدرجع MgH2القيمة المحسوبة لػ 

 النيودلؽيوـ  ثنائي ىيدريدك البراسيوديوـ لثثنائي ىيدريد  أيضا برديد الخصائص التًمودينامكية لؽكنك 

 :ك التي تعطى بالعلاقة التالية [30]باستخداـ النموذج الشبو الذرموني لديبام

                 (10-3) 

،  درجة حرارة ديبامك ، ىي حالة الضغط الذيدركستاتيكي الثابت أما ،  بسثل الطاقة الكلية لكل خلية أكليةE(V)حيث 

كثافة الحالات )[ 32-31]كنات ف في تقريب شبو ىرموني بدلالة كثافة حالات الفوتعطى طاقة الاىتزازات 

   (الاىتزازية

            (11-3) 
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 تتطلب الدرحلة الدوالية استعماؿ لظوذج ديبام من اجل كثافة حالات الفونونات للمسالعة في الاىتزازات 

                        (12-3)  

 :ػتكامل ديبام معرؼ بىو  حيث 

                                      (13-3) 

 . درجة حرارة ديبامك ،  ىو عدد ذرات الخلية الأكليةnحيث 

                                  (14-3) 

 

 : معرؼ كما يلي ك ،(كاظم الحرارة )لأديابتيكي  اية معامل الانضغاطىو   أما، لكل خلية أكليةالكتلة الدولية Mبسثل 

                              (15-3) 

:  معرؼ كما يلي معامل الانضغاط الكظومي 

                          (16-3) 

 : ػبالنسبة ؿطاقة جيبس ؿ من اجل إلغاد الحد الأدنى  الاف نبحث عن حالة التوازف 

                         (17-3) 

   في معادلة الحالة التتَموديناميكيةػ الحد الادنى ؿيعطى بهذه الطريقة الحجم 

في الأختَ معامل الانضغاط بثبوت درجة الحرارة   كالكموف الكيميائي  ك  

(isotherme) معرؼ كما يلي: 
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                                              (18-3) 

 تعطى السعة ,(EOS)  لؽكن الحصوؿ على معادلة الحالة الحرارية للدكاؿ(3-17) عند حل الدعادلة 

 [:33] ك الدعطى بالعلاقة التالية ك معامل التمدد الحرارم ، الحرارية 

                          (19-3) 

Gr))معامل كرنستُ  ك neisen معرؼ كما يلي  :

                           (20-3) 

 .السعة الحرارية بثبوت الضغط  ، نتحصل على معادلات معامل التمدد الحرارم ،الأختَفي  ك

                               (21-3) 

                      (22-3) 

 (Kتغتَات كل من السعة الحرارية  (10-3(، )9-3(، )8-3(، )7-3)(، 6-3)(، 5-3)تبتُ الأشكاؿ 

Cv(J/mol ك K) Cp(J/molتغتَات درجة حرارة ديبام  ك (K) ، تغتَات معامل التمدد الحرارم الحجمي ،

 . مع تغتَات درجة الحرارةB(Gpa)تغتَات معامل الانضغاطية ، V(Bohr3)تغتَات الحجم 

 عند حجم ثابت كدالة لدرجة الحرارة عند ضغوط لستلفة لزصورة بتُ Cvتطور السعة الحرارية  (5-3)يوضح الشكل 

Gpa 0 ك  Gpa  60 ( بخطوة Gpa20)  فهو لزصور بتُ  أما لػ Gpa 0 ك Gpa30 ( بخطوةGpa 

  بالنسبة لػ K 400 بثبوت الحجم بسرعة كبتَة مع تزايد درجة الحرارة إلذ غاية Cvالسعة الحرارية حيث نلاحظ تزايد ، (10

 لديلينغ ك  ثم تقل سرعتها الذ أف تقتًب من القيمة الحدية K 300 فهي الذ غاية أما 

 بيتي عند درجات الحرارة الدرتفعة 
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ثثنائي ىيدريد  عند حجم ثابت لكل من T(K) بدلالة درجة الحرارة K) Cv(J/mol تغتَات السعة الحرارية (:5-3)الشكل 

 .النيودلؽيوـثثنائي ىيدريد  البراسيوديوـ

 100Kأف درجة حرارة ديبام للمركبتُ تعلقها ضعيف بتغتَ درجات الحرارة الأقل من  (6-3)نلاحظ من خلاؿ الشكل 

 أكبر  لػ 20Gpaعند ضغط ك نلاحظ أيضا أف درجة حرارة ديبام ، K200ثم تتناقص تدرلغيا ك ببطء عند حوالر درجة 

 .من درجة حرارة ديبام لػ 

 

 

 

 

 

NdH2 PrH2 

PrH2 
NdH2 
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ثثنائي  البراسيوديوـثثنائي ىيدريد لكل من  T(K) بدلالة درجة الحرارة (K)تغتَات درجة حرارة ديبام (: 6-3)الشكل 

 .النيودلؽيوـىيدريد 

 0Gpaك 0Kعند V(bour3) ك الحجم ، B(Gpa)ك معامل الانضغاطية  ، (K) درجة حرارة ديبام (:5-3)لجدول ا

 

 

 

 

 

 

 

 

  ك ثثنائي ىيدريد البراسيوديوـ لكل من ثثنائي ىيدريد نلاحظ أف القيمة المحسوبة لدرجة حرارة ديبام  (5-3)انطلاقا من الجدكؿ

ك نلاحظ أيضا ، DyH2 ك SmH2النيودلؽيوـ تقع في حدكد لراؿ درجة حرارة ديبام المحسوبة من معاملات ثابت مركنة لكل من 

  أكبر من درجة حرارة ديبام لػ أف درجة حرارة ديبام لػ 

  ك النظرية النيودلؽيوـ متقاربة مع القيم التجربية ك ثثنائي ىيدريد البراسيوديوـ لكل من ثثنائي ىيدريد القيمة المحسوبة لدعامل الانضغاطية

 . من معاملات ثابت الدركنةانطلاقاالمحسوبة 

  النيودلؽيوـلثثنائي ىيدريد قيمة الحجم المحسوبة البراسيوديوـ أكبر من لثثنائي ىيدريد نلاحظ بأف قيمة الحجم المحسوبة. 

 بسرعة كبتَة مع تزايد درجة الحرارة الذ غاية Cpتزايد السعة الحرارية بثبوت الضغط  (7-3)نلاحظ من خلاؿ الشكل 

300Kُثم تتزايد بسرعة أقل مع تزايد درجة الحرارة لكلا الدركبتُ الددركست  

 (K) B(Gpa) V(bour3) 

PrH2  296.04 63.38 355.80 الدراسة الحالية 

PrH2[1]  347.6   

PrH2 [2] 374 68.5  

PrH2 [3] 363 68.7  

PrH3[4] 296.09   

NdH2 291.70 69.66 362.25 الدراسة الحالية 

NdH2[5] 315.73 71.95  

NdH2[6] 366 73.6  

NdH2[2] 376 70.7  

SmH2[5] 349.21 65.61  

DyH2[6] 377 85.2  
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ثثنائي ىيدريد  عند حجم ثابت لكل من T(K) بدلالة درجة الحرارة K) Cp(J/mol تغتَات السعة الحرارية (:7-3)الشكل 

 .النيودلؽيوـثثنائي ىيدريد  البراسيوديوـ

 300K يزداد بسرعة كبتَة إلذ غاية درجة حرارة حوالر أف معامل التمدد الحرارم الحجمي  (8-3)نلاحظ من الشكل 

أما ،  بدرجة الحرارة يكوف ضعيفا عند درجات الحرارة الدرتفعةثم تتباطأ سرعتو عند درجات الحرارة العالية لشا يدؿ على أف تعلق 

  تكوف كبتَةبانعداـ الضغط فالزيادة في معامل التمدد الحرارم 

 

 

 

 

 

 البراسيوديوـثثنائي ىيدريد  لكل من .T(K) بدلالة درجة الحرارة  تغتَات معامل التمدد الحرارم الحجمي (:8-3)الشكل 

 .النيودلؽيوـثثنائي ىيدريد 

PrH

2 

NdH2 

NdH2 

PrH2 

PrH2 

NdH2 
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كما لاحظنا أف زيادة في الحجم عند ، أف التغتَ في الضغط لو تأثتَ على حجم أكبر من تأثتَ تغتَ الحرارة: (9-3)نلاحظ من الشكل 

  تكوف كبتَة ضغط 

 

 

 

 

 

ثثنائي ىيدريد  البراسيوديوـثثنائي ىيدريد  لكل من T(K) بدلالة درجة الحرارة V(Bohr3)تغتَات الحجم (: 9-3)الشكل 

 .النيودلؽيوـ

 ك 200K إلذ K 0 يكوف ثابت تقريبا من درجة حرارة B(Gpa)أف معامل الانضغاط : (10-3)نلاحظ من الشكل 

ك نلاحظ أيضا أف تأثتَ ضغط كاف أكبر من تأثتَ درجة الحرارة على معامل ،  يتناقص خطيا200Kفي درجة الحرارة الأكبر من 

 الانضغاط

 

 

 

 

 

PrH2 

NdH2 
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ثثنائي  البراسيوديوـثثنائي ىيدريد  لكل من .T(K) بدلالة درجة الحرارة B(Gpa)تغتَات معامل الانضغاطية (: 10-3)الشكل 

 .النيودلؽيوـىيدريد 

:  الخصائص الإلكترونية3-5

ثنائي للمركبتُ في ىذا الجزء نقوـ بعرض ك مناقشة عصابة الطاقة ك كثافة الحالات الكلية كالجزئية ك الكثافة الإلكتًكنية 

  .بالإضافة إلذ برديد الطبيعة الإلكتًكنية لذما،  ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ ىيدريد البراسيوديوـ 

 الدعرفة في فضاء الشبكة الدعكوسة ك الدميزة (Fcc)يظهر منطقة بريليوف الأكلذ للبنية الدكعبة لشركزة الوجوه  (11-3)الشكل 

 ثنائي ىيدريد البراسيوديوـ كما بذدر الإشارة إلذ أف دراسة الخصائص على ىذه الدنطقة لؽكن تعميمها على سائر، بنقاط عالية التناظر

 .ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ

 

 

 

 

 

 

PrH2 

NdH2 
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 [.34]منطقة بريليوف الأكلذ مرفقة بنقاط عالية التناظر(: 11-3)الشكل 

M :نقطة الزاكية.  

X :مركز الوجو الدربع. 

U :كسط الحافة بتُ كجو سداسي ككجو مربع.  

L :مركز الوجو السداسي. 

 .مركز منطقة بريليوف: 

 

 

 

 

 

 

 

 



 الفصل الثالث                                                                                               نتائج المحاكاة و مناقشتها

72 
 

 

 

 

 

 

 

 

 .ثنائي ىيدريد البراسيوديوـ ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ ذك البنية الدكعبة لشركزة الأكجو لؽثل بنية عصابة الطاقة لبلورة (12-3)الشكل 

ثنائي نلاحظ من خلاؿ الشكل كجود عصابات تقطع مستول فتَمي ك عدـ كجود فجوة الطاقة ك ىذا ما يؤكد أف كل من 

 .ىيدريد البراسيوديوـ ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ لو خاصية معدنية

البراسيوديوـ ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ حيث ىيدريد كثافة الحالات الكلية بدلالة الطاقة لثنائي  (13-3) يبتُ الشكل .

 :لؽكننا تقسيم المجاؿ الطاقي إلذ 

- فيكوف لزصور بتُ  أما بالنسبة لػ  لػ 1.73364eV- ك 6.82217eV-المجاؿ الأكؿ يكوف لزصور بتُ 

7.02544eV ك ىذا ، ك كثافة الحالات بو تظهر لشلؤة عند درجة الصفر الدطلق،  ك الذم يوافق عصابة التكافؤ1.77364- ك

 الجزء ىو الدسؤكؿ على الركابط الدشكلة لثنائي الذيدريد 

ك  [eV14  إلذeV 1.77364- ] أما بالنسبة لػ لػ [ eV12 إلذ 1.73364eV-]المجاؿ الثاني 

  ػRyالذم لؽثل عصابة التوصيل ك نلاحظ أف مستول فتَمي موجود داخل عصابة التوصيل كقيمتو مقدرة بػ 

ك ىذا يؤكد على كجود إلكتًكنات حرة تشارؾ في التوصيل حيث كثافة ، NdH2لػ   ك لػ 

 الددركس لو NdH2  ك ك من ىذا نستنتج أف ثنائي الذيدريد  (6-3)الحالات غتَ معدكمة كما ىو مبتُ في الجدكؿ 

. خاصية معدنية كم ىو متحصل عليو انطلاقا من عصابة الطاقة 
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 البراسيوديوـ ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ لثنائي ىيدريد (total Dos) كثافة الحالات الكلية (:13-3)الشكل 

 . ك لكل من  فتَمي N(EF) ك كثافة الحالات عند مستول فتَمي طاقة فتَمي : (6-3)الجدكؿ 

 

   

11.74 0.54342  
11.35 0.47036  
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 : الدلخص

 في قاعدة الأمواج الدستوية ك الخطية مع DFT بالاعتماد على Wien2Kقمنا في ىذا الفصل باستعماؿ برنامج المحاكاة 

 .GGA ك تقريب التدرج الدعمم (FP-LAPW)كموف كامل 

معامل الانضغاطية ، a0حيث قمنا بتحديد الخصائص البنيوية عند درجة الصفر الدطلق ك الدتمثلة في كل من ثابت الشبكة 

B0  حيث كانت النتائج توضح ،  ك برديد الحجم الأمثل عند حالة توازف ك الدشتق الأكؿ لدعامل الانضغاطية بالنسبة للضغط

توافق  فهنالك NdH  مع القيم التجريبية ك النظرية الدتوفرة أما بالنسبة لػ PrH2توافق جيد بتُ القيمة المحسوبة لثابت الخلية لػ 

ثنائي ىيدريد البراسيوديوـ ك ثنائي أما بالنسبة للخصائص التتَموديناميكية فإف طاقة التشكل المحسوبة لكل من ، مقبوؿ إلذ حد ما

 ك كجدنا  بالاعتماد على لظوذج ديبام شبو ىرموني.ىيدريد النيودلؽيوـ برمل الإشارة السالبة لشا يعتٍ أف ثنائي الذيدريد لؽكن أف يتشكل

درجة  نلاحظ أف الضغط يؤثر بدرجة أكبر على . أكبر من درجة حرارة ديبام لػ أيضا أف درجة حرارة ديبام لػ 

 K) Cp(J/molالسعة الحرارية  أما معاملات التالية B(Gpa)معامل الانضغاطية ، V(Bohr3)حجم ، (K)حرارة ديبام 

من خلاؿ دراستنا للخصائص . فتأثتَ درجة حرارة يكوف أكبر.معامل التمدد الحرارم الحجمي ، K) Cv(J/molك 

ثنائي ىيدريد البراسيوديوـ ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ تبتُ أنهما ذك طابع معدني ك ذلك حسب ما أظهرتو عصابة لكل من الالكتًكنية 

 .الطاقة لعدـ كجود فجوة طاقية ك كجود عصابة تقاطع مستول فتَمي
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 :قائمة الدراجع

 : العربية باللغةالدراجع

جامعة (DFT) باستعماؿ نظرية دالية كثافة ErH2عليات حسناء ك بن عوف الضاكية دراسة خصائص ثنائي ىيدريد الاربيوـ  [7]

 (.2022)كرقلة 

 (.2021)دراسة خصائص ثنائي ىيدريد الكادكلينيوـ باستعماؿ نظرية دالية الكثافة جامعة مرباح كرقلة . بن علي خدلغة [8]

 (.2022) جامعة كرقلة DFTخيشة صابرين ك بن عرابي بسمة خصائص ىيدريد الستَيوـ باستعماؿ نظرية دالية كثافة [ 12]

 .2022 جامعة كرقلة DFTمعطاء الله نادية  ك تدر ىالة دراسة خصائص ىيدريد التًبيوـ باستعماؿ نظرية دالية كثافة [ 26]

 .د عقيل عزيز مقدمة في فيزياء الجسم الصلب الجزء، الثاني الجزء الثالث داخل قسنطينة الجزائر[ 34]
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يعد بززين الذيدركجتُ احد الحلوؿ الدتوقعة لحل مشكلة بززين الطاقة ،حيث أف بززينو بشكل امن في لزطات التزكيد أمر 

 .صعب ، ك من الطرؽ الأفضل لتخزينو بضل الذيدركجتُ بشكل ىيدريدات ك ىي طريقة  آمنة ك توفر اكبر كمية من الذيدركجتُ

 ك التي DFTك من اجل التعرؼ على طريقة بززين الذيدركجتُ بشكل ىيدريدات، قمنا بدراسة نظرية باستخداـ نظرية دالية الكثافة 

 تعتبر أداة رياضية  لحساب ك حل مشاكل الأنظمة متعددة الجسيمات التي عجز عن حلها الدكانيك الكلاسيكي، 

الذدؼ من ىذا البحث ىو إجراء دراسة الخصائص البنيوية، التتَموديناميكية ك الالكتًكنية لثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ 

(PrH2) ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ (NdH2) باستخداـ برنامج ،Wien2K  الذم يعتمد على دالية الكثافة في قاعدة الأمواج

 (.GGA)ك تقريب التدرج الدعمم  ( FP-LAPW)مستوية مزادة ك خطية مع كموف كامل 

ثنائي ىيدريد القيم التجريبية ك النظرية الدتوفرة أما بالنسبة ؿلثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ متوافقة مع  a0ثابت الشبكة قيمة 

 .توافق مقبوؿفهنالك النيودلؽيوـ 

 ك ىذا يعتٍ أف ثنائي ىيدريد PrH3كانت أصغر من تلك الدتحصل عليها لػ  PrH2لػ  B0معامل الانضغاطية قيمة 

 .PrH3البراسيودلؽيوـ أقل صلابة من 

 (PrH2)ثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ طاقة التشكل ك طاقة التماسك ك طاقة ربط ىيدركجتُ برمل إشارة سالبة لكل من 

 .لشا يدؿ على أف ثنائي ىيدريد مستقر طاقيا (NdH2)ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ 

يدريد  أما بالنسبة لوىيدريد البراسيودلؽيوـ لؼزف الذيدركجتُ عند درجة حرارة امتصاص تقدر بػ 

 .النيودلؽيوـ فهي تقدر بػ 

 . أكبر من درجة حرارة ديبام لػ درجة حرارة ديبام لػ قيمة 

ثنائي ىيدريد لكل من  أكبر من تأثتَ تغتَ الحرارة معامل الانضغاطالتغتَ في الضغط لو تأثتَ على حجم ك نلاحظ أف 

 (.NdH2) ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ (PrH2)البراسيودلؽيوـ 

ثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ ك ثنائي ىيدريد النيودلؽيوـ لكل من نأمل مستقبلا بدراسة الخصائص الدغناطيسية ك الدركنية 

.LDA+U ك GGA+Uباستعماؿ التقريبات 



 

 

 :ملخص

-FP) كاملاؿ كموفاؿ مع اخطي زادةالد الدستوية  باستعماؿ طريقة الأمواج(NdH2) النيودلؽيوـ ثنائي ىيدريد ك(PrH2) في ىذا العمل بست دراسة كل من ثنائي ىيدريد البراسيودلؽيوـ

LAPW)  في إطار نظرية دالية الكثافة(DFT ) الددلرة في برنامجWien2K الدعمم التدرج تقريب، لقد استعملنا( GGA) . من اجل حساب الخواص البنيوية كالالكتًكنية ككما تم

– Quasi)لذذين الدركبتُ باستخداـ النموذج الشبو ىرموني لديبام  (معامل التمدد الحرارم، السعة الحرارية، تغتَ درجة حرارة ديبام، الحجم)حساب الخواص التتَموديناميكية 

harmonic Debye model)  الددمج في برنامج جيبس(Gibbs.) 

كثنائي ىيدريد ، (PrH2) ىيدريد البرسيودلؽيوـ ثنائي حوؿ التجريبية كالنظرية الدتوفرة جتتوافق قيم معاملات الثوابث البلورية، معامل الانضغاطية، المحسوبة للحالة الاساسية مع النتائ

 .(NdH2) النيودلؽيوـ

 . wien2k الأكلية الدبادلء حسابات ،DFT )  )الكثافة دالية نظرية ،( NdH2)  ىيدريد النيودلؽيوـ ثنائي ك( PrH2) البرسيودلؽيوـ ىدريد ثنائي :مفتاحية كلمات

 

Rèsumè: 

Dans ce travail,le dihydrure de prasédyme (PrH2) et le dihydrure de néodyme (NdH2) ont été étudiés en utilisant la 
méthode des ondes planes linéairement augmentéés à plein potentiel (FP-LAPW)dans le cadre de la théorie de la 
fonction de densité (DFT) intégrée dans le programme Wien2k. Nous avons utilisé làpproximation généralisée du 
gradient (GGA) afin de calculer les propriétés thermodynamiques (coefficient de dilatation termique, changement de 
température de Debye, volume) ont également été calculées pour ces deux composés pour ces deux composés pour ces 
deux composés en utilisant le quasi-hormonal Modèle Debye intégré au programme (Gibbs). 

Les valeurs des coefficients des constantes cistallines, module de compressibilité, calculées pour le cas de base 
concordent avec les résultats expérimentaux et théoriques disponibles pour praseodymium dihydrure de (PrH2), 
dihydrure de néodyme (NdH2) 

Motes-clés: praseodymium dihydrure(PrH2), dihydrure de néodyme (NdH2),la théorie de la foncition de dendité 
(DFT), calculations des principes de base de Wien2k. 
  

Abstract: 

In the present work, both praseodymium dihydride (PrH2) and neodymium dihydride (NdH2) were studied by using  
the full potential linearized augmented-plane-wave ( FP-LAPW )in the framework of density function theory 
(DFT)integrated in Wien2K program We have used the generalized gradient approximation (GGA) to calculate the 
structural and electronic properties The thermodynamic properties (coefficient of thermal expansion, heat capacity, 
Debye temperature change, volume) were also calculated for these two compounds using (Quasi-harmonic Debye 
model) integrated in ( Gibbs) program. The values of the crystal constants coefficients, compressibility modulus, 
calculated for the base case are consistent with the available experimental and theoretical results about praseodymium 
dihydride (PrH2) and neodymium dihydride (NDH2) 

Keywords: praseodymium dihydride (PrH2), neodymium dihydride (NdH2), density function theory ( DFT ), 
calculations of primary principles Wien2K .  


