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Résume :

En utilisant la méthode des ondes planes linearisées et augmentées du potentiel complet FP -
LAPW et I’approximation de la théorie fonctionnelle de la densité DFT, on a étudié I'effet de la
substitution atomique du lithium par du potassium dans le cristal LiH_225 afin d'améliorer la
mobilité de I'nydrogene. Les résultats montrent que la cinétique de I'hydrogéne dans LizsKH, est
plus rapide et plus facile que celle dans LisH,4. La substitution atomique a également montré une
forte liaison covalente entre le potassium et I'hydrogéne, ce qui a entrainé une diminution de
I'effet des liaisons ioniques entre les atomes de lithium et d’hydrogene. La structure de la bande
d'énergie a montré que chacun de I'hydrure LisH,4 et de I'nydrure LisKH, posséde un caractére

isolant.
Mots clés: hydrure de LiH_225 ; Substitution atomique; FP-LAPW; DFT; Energie de

formation ; Stockage de I’hydrogéne.

Abstract:

Using the full potential linearized augmented plane wave method FP-LAPW and the
approximation of density functional theory DFT, we investigated the effect of atomic
substitution of lithium by potassium in LiH_225 crystal in order to improve hydrogen mobility.
The results show that hydrogen kinetics in LisKHy, is faster and easier than that in LisH4. Atomic
substitution also showed a strong covalent bond between potassium and hydrogen, which
resulted in a decrease in the effect of ionic bonds between lithium and hydrogen atoms. The
structure of the energy band showed that each of the hydride LisH4 and the hydride LisKH,4 have

insulating character.

Keywords: LiH_225 Hydride; Atomic substitution; FP-LAPW; DFT, Formation energy;
Hydrogen storage.
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Résume :

En utilisant la méthode des ondes planes linearisées et augmentées du potentiel complet FP -
LAPW et I’approximation de la théorie fonctionnelle de la densité DFT, on a étudié I'effet de la
substitution atomique du lithium par du potassium dans le cristal LiH_225 afin d'améliorer la
mobilité de I'hnydrogéne. Les résultats montrent que la cinétique de I'nydrogene dans LizKH, est
plus rapide et plus facile que celle dans LisH,. La substitution atomique a également montré une
forte liaison covalente entre le potassium et I'hnydrogéne, ce qui a entrainé une diminution de
I'effet des liaisons ioniques entre les atomes de lithium et d’hydrogene. La structure de la bande
d'énergie a montré que chacun de I'hydrure LisH,4 et de I'hydrure LisKH,4 possede un caractere

isolant.
Mots clés: hydrure de LiH_225 ; Substitution atomique; FP-LAPW; DFT; Energie de

formation ; Stockage de I’hydrogéne.

Abstract:

Using the full potential linearized augmented plane wave method FP-LAPW and the
approximation of density functional theory DFT, we investigated the effect of atomic
substitution of lithium by potassium in LiH_225 crystal in order to improve hydrogen mobility.
The results show that hydrogen kinetics in LisKH, is faster and easier than that in LisH4. Atomic
substitution also showed a strong covalent bond between potassium and hydrogen, which
resulted in a decrease in the effect of ionic bonds between lithium and hydrogen atoms. The
structure of the energy band showed that each of the hydride LisH, and the hydride LisKH, have

insulating character.

Keywords: LiH_225 Hydride; Atomic substitution; FP-LAPW; DFT, Formation energy;
Hydrogen storage.
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