
الهدريدنوع    a (A°) b (A°)  c (A°) Etot (Ry) 

LiH-225 4.0090 4.0090 4.0090 -16.27 
LiH-225 [6] 4.065 4.065 4.065 16.23 

Li8H8 4.009 4.009 8.018 -130.1733 
Li7NaH8 4.155 4.155 8.311 -439.91 
Li7KH8 4.574 4.574 9.148 -1319.15 

Li7RbH8 4.410 4.410 8.821 -6077.57 

  (DFT) نظرية الدالة الوظيفية للكثافة

 FP-LAPW طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل

   WIEN2kفي  ىذا العمل استعملنا برنامج 

 مقاربة للقيم التجريبية  LiH_225الشبكة المحسوبة  للمركب ثوابت 
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 Li7NaH8الليثيوم  ىدريد

  

من خلال المنحنى نلاحظ أن 
طاقات التشكل تتناقص وفق 

  Rbالى  Naالاستبدال من  

 Rbالى  Naتتناقص وفق الاستبدال من  Gravimétrie (G)عند الاستبدال الذري الكسر الكتلي للهيدروجين 
 Rb  الى  Na ايضا أن الهيدروجين يمتص و يستخرج بسهولة عند الاستبدال منووجدنا 
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   ورقلة مرباحجامعــــــــــــــــــــــــة قاصدي 
 كلية الرياضيات و علوم المادة

 مخبر تطوير الطاقات الجديدة و المتجددة في المناطق الجافة و الصحراوية
 قسم الفيزياء

 بن عثمان شيماء : من اعداد الطالبة
 محمدي لزىر: تحت اشراف الاستاذ

فيزياء مواد ماسترتخصص ثانية     ىجيرةشعيب :  المشرف المساعد الاستاذة 

 تخزين و طرح الهيدروجين من الاستبدال الاول الى الاستبدال الثاني يكون بسهولة يوافقو فقدان تدريجي صغير في كمية الهيدروجين


