
 ةــــــــــلـــــورق رباحــــــــــــم ديـــــــــاصــــــــــــــق ةـــــــعـــــــــــــجام
 ادةــــــــــالم مو ــــــــــــوعل اتـــــــــــالرياضي ةــــــــــــــكلي

 زياءــــــــــــــــــــــالفي مـــــــــــــــقس

 رةــــــــــــــــــــــــــــــــذكـــــــم
 يــــــــــــــــــأكاديم رــــــــــــــــــــماست

 ادةـــــــــــــــــالم ومـــــــــــــــــعل :ميــــــــــــــــــــدان
 زياءــــــــــــــــــــفي: عر ـــــف

 وادـــــــــــــــــــــالم زياءـــــــــــــــــــفي :الإختصاص
 منـــــــــــــالر ــــــــــــــــخنف: ةــــــــــــــالطالب دادــــــــإع من

 :وانـــــــــــــــــــبعن
 
 
 
 

 :ذةــــــــــــــــــــــــــــــالأسات من ةــــــــالمكون ةـــــــالمناقش ةــــــــجنل
 

 اـــــرئيس جامعة قاصدي مرباح التعليم العاليأستاذ  بن مبــــروك لزهر
 مناقشـــا جامعة قاصدي مرباح أستاذ محاضر أ بن طويلــــــة عمـــــر
 مؤطـــــرا جامعة قاصدي مرباح التعليم العاليأستاذ  محمـــــدي لزهــــــر
 مساعد مؤطر جامعة قاصدي مرباح طالبــــــة دكتوراه خــــنـفـــــر هنــــــــاء

 
 0202/0200 :السنـــــــة الجامعيـــــــــــة

 

 ومــــــــفي هدريــــــد الصودي على تخزين الهيدروجين لإستبــدال الذريادراســــة تــأثير 
Na7XH8 ( X=C, Si)  



I 
 

 الإهـــــــــــــــــــــداء
 :على الحبيب المصطفى وأهله ومن وفى أما بعد الحمد لله وكفي والصلاة والسلام 

 ما أجمل أن يجود المرء بأغلى ما لديه والأجمل يهدي الغالي للأغلى

 :إلى اليوم هي هدية أهديها ي ذي ثمرة جهدي أجنيهااهه

 ʺجمال  ʺوالدي الغالي حفضه الله ورعاه 

 ʺكلثوم  ̋ لله في عمرها اأمي العزيزة أطال 

 'موسى،معتز،أحمد،سلسبيل،علاء الدين،كوثر،عبد العزيز،شهرزاد' :إلي فرحة عمري أخوتي

 وكل أفراد أسرتي

 ...إشراق،شريفة ،خص منهم لينه إلى من كانت معهم أجمل اللحظات جميع صديقاتي وأ

 .إنجاز هذا العملل من ساعدني من قريب أو بعيد في لك وامتنانيشكري  بخالص أتوجهكما 

 

  



II 
 

 التشكـــــــرات

 
لله تعالى خالق الإنسان  أوزعني أن اشكر نعمتك التي أنعمت عليا وعلى والدي وأن أعمل صالحا ترضاه والحمدربي 

وصل الله وسلم على نبينا محمد وحبيبنا خاتم الأنبياء  وواهب العقل والبيان فله الحمد حتى يرضى وله الحمد بعد الرضا
 .والمرسلين

 .وتوفيقه لي طيلة مشواري الدراسيبداية أشكر الله عز وجل على فضله 

 

 .هذا العمل أنجز في مخبر التطوير للطاقات الجديدة والمتجددة في المناطق الجافة والصحراوية

ر وأستاذ التعليم العالي بجامعة قاصدي مرباح ــــــر المخبـــــــــمدي راعـــــر بوكـــعمالشكر الموصول الى السيد الأستاذ المحترم 
 .ورقلة

 

 ʺجميـــع أســـاتذتنا الأفاضـــلʺ أسمى آيـــات الشـــكر وا متنـــان والتقـــدير إلى الـــذين مهـــدوا لنـــا طريـــق العلـــم والمعرفـــةبـــقـــدم تأ
ـــمحمʺالــدكتور الأســتاذ المــرطر  وأخــص بالــذكر ـــدي لزهـــــــ ـــخنف ʺوالأســتاذة ʺرـــــــــــ ـــر هنـــــــ علــى قبــولإم الإشــرا    ʺ اءــــ

 نصائحهم وإرشاداتهم فلهما من الله الأجر ومني كل التقدير علىما بذلوه معي من جهد و  علىعلى هذا العمل و 

 
 :ي الىل شكر ـــــــــــــــــبكام أتقدم
  لقبولـه تـرأ   ورقلــــــــــــــــــةقاصـدي مربـاح أستــــــــاذ التعليــــــــــم العـالي بجامعــــــــــــــــــــــة  بن مبـــــــــروك لزهــــــــــــرالسيد المحترم

 . لجنــــــــــــــــــة المناقشــــــــــــــــــة ومناقشتـــــــــــــــــــــــــــه لإذا العمل

  مناقشة لقبوله  ـــــــةقاصدي مرباح ورقلــــــــــبجامعـــــــــــــــــــــة  محاضر قسم أأستـــــــاذ  بن طويلـــــــــة عمـــــــرالسيد المحترم
 . لـــــــذا العمـــــــه
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 الملخـــــص
 الملخص
ل ــــــــــون الكامـــــــــدة خطيــا والكمـــــــــة المتزايــــــــــواج المستويــــــــة الأمــــــــ، طريقDFTة ـــــــة التابعيــــــــــة الكثافـــــــــاد علــى نظريـــــــــبالإعتم

FP-LAPW  وباستعمال برنامجWIEN2k  ن الإيـدروجين في ـــــــــر الإسـتبدال الـذري علـى  زيــــــــة تأثيــــــــقمنـا بدراس
ـــهدريــد الصودي ـــتم حســاا ااــواب البنيوي. Na7XH8(X=C, Si)وم ــــــــ ـــة، طاقــــــــ ـــالكسو  ة التشــكلــــــ ـــر الكتلـــــ  يــــــ

أعطـت   .Si  إلى Cدال ـــــــــمن ا ستب  Na7XH8 دـــــــــرار الإيدريــــــج تناقص في استقــــــالنتائ تــــــأعطن و ـــــــللهيدروجي
  .ةــــــــــن بسهولـــــــرح للهيدروجيــــــن ويطـــــــيخزي   Na7SiH8د ـــــــهدريالنتائج ايضا ان 

 

 .DFT ، WIEN2k، FP-LAPW زين الإيدروجين، هدريد الصوديوم، : الكلمات المفتاحية
 

 

Résumé : 

En se basant sur la théorie fonctionnelle de la densité DFT, la méthode des ondes planes 

linearisées et augmentées du potentiel complet FP -LAPW  et le code WIEN2k, l’effet de la 

substitution atomique sur le stockage de l’hydrogène dans l’hydrure de sodium Na7XH8(X=C, 

Si) a été étudié. Les propriétés structurelles, l'énergie de formation et la fraction massique 

d'hydrogène ont été calculées. Les résultats ont donné une diminution de la stabilité de l'hydrure 

Na7XH8 par substitution de C à Si. Les résultats ont également montrés que l'hydrure de Na7SiH8 

stocke et substitute de l'hydrogène facilement. 
 

Mots clés: Stockage de l’hydrogène; Hydrure de sodium ;DFT; WIEN2k; FP-LAPW. 
 

 

Abstract: 
 

Based on the density functional theory DFT, the linearized augmented plane wave method by the 

full potential FP -LAPW and the WIEN2k code, the effect of atomic substitution on the 

hydrogen storage in the sodium hydride Na7XH8(X=C, Si) was studied. Structural properties, 

energy of formation and mass fraction of hydrogen were calculated. The results showed a 

decrease in the stability of Na7XH8 from substitution of C to Si. The results also showed that 

Na7SiH8 hydride stores and substitutes hydrogen easily. 

 

Keywords: Hydrogen storage; Sodium hydride; DFT; WIEN2k; FP-LAPW. 
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 الأشكــــــــــالقائمـــــــــــــــة 
 

 5 البنيات البلورية للكربون: 2.2الشكل 
 8  زين الإيدروجين في الحالة الصلبة بطريقة الأمتصاب: 0.2الشكل 
 81 الحلقـــــــة التكراريـــــــة للحســــــاا :2.0 الشكل

 19 (M.T)كمون كرة  :0.0الشكل 
 WIEN2k 32 بنيـــــــــــة برنامـــــــج : 4.0الشكل 
 28 الإعدادات ا وليــــــــــــــــــةتهيئة أنظمة برامـــــج : 2.4الشكل 
 SCF 28حلقــــــــــــــــــــــــــة : 0.4الشكل 
 OptimizeV 32نافـــــــــــــــــذة : 4.4الشكل 
 NaH_225 23ية ـنــب: 2.4الشكل 
 NiH_225 23لإدريد  بد لة الحجم ـالطاقة تغيرات: 3.4الشكل 
 Na7CH8  28 بنية: 3.4الشكل 
 Na7CH8 28لإيدريد  بد لة الحجم الطاقةتغيرات: 3.4الشكل 
 Na7SiH8 23 بــنـية:  8.3الشكل
 Na7SiH8 23 لإيدريد بد لة الحجم الطاقةتغيرات : 9.3الشكل
 Na7XH8 23بد لة الحجم لإدريد  الكلية الطاقة منحنى تغيرات 10.3: الشكل
 Na7XH8 21الكسر الكتلي بد لة الحجم لإدريد  منحنى تغيرات  11.3:الشكل

 Na7XH8 03بد لة الحجم لإدريد  درجة حرارة  منحنى تغيرات12.3 :الشكل
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 قــــــــــائمــــــــــة الجـــــــــداول
 2 للهيدروجين الفيزيائية صائصااأهم  :2.2الجدول 
 0 للصوديوم الفيزيائية صائصااأهم  :0.2الجدول 
 5 أهم ااصائص الفيزيائية والكميائية  للكربون  :4.2الجدول 
 3 والكميائية للسيلكون  الفيزيائية صائصااأهم  :2.2الجدول 
 NaH_225 33المعطيات الضروريــــــــة لإنشاء ملف البنية لـــ  :2.4الجدول 
 Na7XH8 33المعطيات الضروريــــــــة لإنشاء ملف البنية لـــ :0.4الجدول 
 22 ج الدراســــــة البنيويــــــــــــــــــــــــةئــــنتا: 4.4الجدول 
 Si ,C  20: الطاقــــــة الكليــــة للمعدن: 2.4الجدول 
 25 طاقة التشكل للهيدريدات المدروسة: 3.4الجدول 
 H Na, Si ,C 23الكتلــــة المولية للعناصر  :3.4الجدول 
 21 المدروسة الكسر الكتلي للهيدروجيني بالنسبة للهيدريدات : 3.4الجدول 
 03 درجة حرارة ا متصاب للهيدريدات المدروسة: 3.4الجدول 
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 المقدمة العامة
وتيرة التقدم التكنولوجي وفي الكثير من المنجزات العلمية لدورها الفعال في تطوير ساعدت الفيزياء في زيادة          

مصادر طاقة نظيفة  حيث كشفت الأبحاث عن.الكبيرة في الصناعة والتكنولوجيا  لأهميتهانظرا , العديد من المجا ت
أكثر نقاوة وأقل ضرر  الإيدروجين احتراقاد الناتجة عن والمو . الآمنة ةالإيدروجينيبعد اكتشا  الطاقة  وصديقة للبيئة

طرق جديدة لتخزين الإيدروجين، يعد هذا  زين مشكل من  اكتشا العلمية وراء لذلك تسعى البحوث للبيئة 
المشاكل التي تواجه العلماء حيث أن صعوبة  زينه على شكل غاز تواجهه مشكلة الحجم، و  زينه على شكل 

ويتم ذلك بعدة  طريقة التخزين في المواد الصلبة فالتجأ العلماء إلى التكلفة العاليةالأخطار و سائل تواجهه مشكلة 
لأن العديد من المعادن و  .فتعتبر هذه الطريقة إلى حد الآن الطريقة الأمثلوا متزاز  طريقة ا متصابطرق منها 

السبائك و المركبات المعدنية لإا خاصية  زين الإيدروجين بمميزات جيدة من حيث السلامة و كفاءة الطاقة و التخزين 
دريدات المعادن التي تتشكل بفعل المعادن النقية والسبائك القادرة على و أهم هذه المركبات ه ,د  الطويلعلى الم

الية على إيجاد الح الأبحاثا تجري ذلدراسة خصائصها أهمية كبيرة لمعرفة ا ستخدام الصحيح لإ ،امتصاب الإيدروجين
 .الإسفنجةتمكنه من اكتساا خواب .بطريقة سهلة  ويحرره الإيدروجين هدريد يخزين

معادلة  باستخدامتقوم على دراسة خصائص بعض المواد و ذلك حيث  ميكانيك الكم بعالم الذرات اهتمتكما 
شرودينغر و حلولإا لعدد معين من الذرات و الجزيئات و في ا نضمة المعقدة نستخدم النظرية التابعية للكثافة 

DFT حيث يتم الحساا في برنامج  للأنظمةفالإد  منها هو إيجاد ااصائص الفيزيائية و الكيميائية , وتقريباتها
WIEN2K هو هذا ما سو  نستند عليه في دراستنا هذ. 

 Cالمعادن  ذرات بواسطة x1x2 NaH 8العمل سنقوم بدراسة تأثير الأستبدال الذري لإيدريد الصوديوم في هذا 
العمل الى حيث تم تقسيم ا الإيدريد ب ااواب البنيوية لإذو لمعرفة هذا التأثير نحس على  زين الإيدروجينSi و 

 :ثلاثة فصول
 السيلكون , الكربون, الصوديوم,العناصر التالية الإيدروجين قمنا بدراسة عموميات حول : الفصل الأول

وكذا  زين الإيروجين في ....(أهم ااصائص الفيزيائية والكميائية , إكتشافها, تعريقها) حيث تطرقنا إلى
  .المواد الصلبة والإيدريدات

 بونهايمر، أ-شرودنجر، تقريب بورننظرية الكثافة التابعية وتقريباتها التي تشمل معادلة  ينضمن: الفصل الثاني
كوهن، معادلة كوهن شام وحلولإا، تقريب الكثافة المحلية وتقريب -ي فوك، نظرية هوهنبارغر تقريب هارت

،  FP-LAPWالتدرج المعمم، طاقة التبادل وا رتباط، طريقة الموجة المستوية المتزايدة والكمون الكامل 
 .ومميزاته WIEN2kبرنامج 

 ااصائص البنيويةدراسة شرح طريقة الحساا ومناقشة النتائج المتحصل عليها المتمثلة في : الفصل الثالث ،
 .حساا طاقة التشكل، الكسر الكتلي للهيدروجين، درجة حرارة الأمتصاب



 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 عموميات حول  زين الإيدروجين في المواد الصلبة :الفصل ا ول
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 مقدمة 1.2
يتواجد على شكل غاز عديم اللون والرائحة حيث  العناصر الكيميائية الأكثر تواجدا في الطبيعة،يعد الإيدروجين من  

تم تطوير تكنولوجيا استخلاصه حيث يتوقع أن يسير الإيدروجين كل شئ . القوية للنفطيعد الإيدروجين أحد البدائل 
في المستقبل، ويستخدم في نطاق واسع عن طريق حرقه عوضا عن البنزين في محركات السيارات والمواد الناتجة عن هذا 

الإيدروجين متوفر بكميات غير محدودة  أن عتباربايئة ويعتبر طاقة نظيفة ومتجددة ا حتراق أكثر نقاوة وأقل ضررا بالب
 .على وجه الأرض

 الهيدروجين  0.2

 تعريف الإيدروجين  8.3.8
تتكون ذرة الإيدروجين من نواة تحمل  ،تعتبر ذرة الإيدروجين العنصر الأبسط والأكثر شيوعا والأخف وزنا في الكون 

، وله وكل المركبات العضوية والكائنات الحيةجد في الماء امن حجم الكون و يتو % 35يشكل  ,(S18)شحنة واحدة 
 .[8] .بنية سداسية 

 موقع الإيدروجين في الجدول الدوري 3.3.8
أو المجموعة السابعة ( الفلزات القلوية )الكيميائية للهيدروجين يمكن وضعه في المجموعة الأولى  صائصمن دراسة اا

 .[3] .تين والإيدروجينوذلك لوجود تشابه بين هاتين المجموع( الإالوجينات )

 تاريخ اكتشافه 2.3.8
حيث عر  الإيدروجين لأول مرة كمادة  ،م8333هنري كافيندش عام يعود الفضل  كتشا  الإيدروجين إلى العالم 
سمى كافيندش الغاز المنطلق الناتج عن تفاعل الفلزات مع الأحماض بــ .متميزة عن غيرها من الغازات القابلة للاشتعال 

وذلك باشتقاق  ،ا العنصر اسم الإيدروجينم قام العالم  فوازيه بمنح هد 8312وفي عام  ʺالإواء القابل للاشتعالʺ
 .[8]. حيث إن لفظ الإيد تعني الماء و جين تعني مكون أو مولد التسمية من الإغريق

 نظائر الإيدروجين 0.3.8

 [2] :للهيدروجين نظيران مهمان هما

H2:النظير
D2وإلكترون يدعى بالديوتيريوم  هيدروجين ثقيل يتكون من بروتون ونيترونوهو  1

1. 

H3النظير
T3وهو هيدروجين ثقيل يتكون من بروتون ونيترون وإلكترون يدعى بالتريتيوم  :1

1. 
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 الفيزيائية للهيدروجين  صائصاا 5.3.8
 . جدا منخفضةرجة انصهاره وغليانه دمرة من الإواء كما أن  80فهو أخف  ،هو عنصر من العناصر اافيفة جدا

 [8]الفيزيائية للهيدروجين  صائصيبين اا 8-8.الجدول

 القيمة العددية الخاصية
 g/L 3.312 الكثافة 

 8.3332g الوزن الذري

 33.31Cº نقطة الغليان

 Cº 80.38 نقطة ا نصهار

 3.33 الكهروسالبية

 KJ/mol  828.3 طاقة التأين

 

 الإيدروجين استخدامات 3.3.8
o في الإيدروجين يستخدم: 
  تحضير كلوريد الإيدروجين HCl وفي صناعة النشادرNH3. 
  تحويل الكربون إلى هيدروكربونات. 
  صناعة القنبلة الإيدروجينية وتحويل الزيوت إلى دهون. 
 [2]. يستخدم لإب الإيدروجين الذري في صهر ولحام المعادن التي تنصهر عند درجات الحرارة 

 الصوديوم4.2

 تعريف الصوديوم 8.2.8
جد في المركبات الرسوبية تحت الأرض وأكثر اينتمي للعناصر القلوية وهو دائما يتو  ،Naهو عنصر كيميائي رمزه 

ويقع ضمن المجموعة الأولى من مجموعات الجدول الدوري  ي ملح الطعام أو كلوريد الصوديوممصادره المعروفة ه
 .[0] .للعناصر

 تاريخ اكتشافه  3.2.8
ولكن لم يتم الحصول عليه بشكل منفصل حتى عام , إن الصوديوم معرو  منذ زمن كجزء من المركبات الكيميائية

يأتي من   Naوالرمز. م على يد السير همغري ديفي عن طريق التحليل الكهربائي لمصهور  كلوريد الصوديوم8133
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وهو نوع  natronالمشتق من اللفظة اليونانية    natriumاتريوم اللاتينية الجديدة لمركب شائع للصوديوم هو الن
 .[2] .من الملح الطبيعي

  الصوديوم صصائخ 0.2.8
 . و يشكل أملاح الصوديوم حين ينظم إلى الإالوجينات ،لونه ابيض فضي ناقل جيد للكهرباء

 [0]الفيزيائية لصوديوم صائصيبين اا 3-8.الجدول

 القيمة العددية اااصية
 88Z العدد الذري

 3.212g الكتلة الذرية 

 23.13Cº نصهار ا  نقطة

 118.0Cº الغليان  نقطة

 3.231g/cm3 الكثافة

 8.38 الكهروسالبية

 

 ات الصوديوم استخدام 5 8-2
 يستخدم الصوديوم في إنتاج المعادن الأخر  فبضمها إلى مركب كلوريد التيتانيوم نتحل على معدن التيتانيوم. 
 بات بيروكسيد  الصوديوميستخدم في صناعة مرك. 
 [1] .يستخدم كمبرد في بعض المفاعلات النووية لقدرته العالية عل نقل الحرارة. 

 الكربون 2-2

 تعريف الكربون  8.0.8
وعة الرابعة عشرة يمكن العثور عليه بكثرة في الشمس معنصر الكربون هو العنصر الساد   في الجدول الدوري من المج

على هيئة فحم كما يوجد في  الأرضيوجد بنسبة صغيرة في قشرة  .[1]والنجوم والأغلفة الجوية لمعظم الكواكب 
 .[1] .هيئة الما  والجرافيت ىحالته النقية عل
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 البنيات البلورية للكربون: 8.8الشكل 

 الكربون  اكتشا  3 .0.8.
الذي يدل على مصدر الفحم تم اكتشافه قبل الميلاد وكان  charbonبمعنى  Cardo الكربون يعني باللغة اللاتينية 

المواد العضوية بمعزل عن الأكسجين لتصنيع الفحم كما أن الما  يعتبر القدماء الدين حصلوا عليه بحرق  معرو  عند
في الثمانينات من القرن  نتج ثانوي أثناء تجارا الشعاع الجزئيمنذ القدم من المواد النادرة والتي تم أكشافها كم

 .[1] .العشرين

 خصائص الكربون 2.0.8
 :التاليالجدول مبينة في  ب الفيزيائية والكميائية للكربونأهم ااوا

 [1]الكربون ميائية يأهم خصائص الفيزيائية والك :1-1الجدول 

 القيمة العددية الخاصية
 Z 6 العدد الذري

 12A العدد الكتلي 

 12.01g الوزن الذري

 K1771.11 نقطة ا نصهار

  K1111.11 نقطة الغليان

 
 كثافة
 

 g/cm32.21 الغرافيت
 

 g/cm3 1.11  الما 
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 الكربون  استخدامات 0.0.8
  النووية يستخدم الكربون كمنظم لتفاعلات النووية في المفاعلات. 
  الفو ذيضا  الكربون إلى الحديد لإنتاج. 
 رصاب ،يمزج الجرافيت بمادة طينية لصناعة أقلام الرصاب. 
   [1] كما يدخل في أدوات الحفر والقص وذلك لقساوته العالية جدايستخدم الما  لأغراض الزينة. 

 السليكون 3.2

 السيلكون تعريف 8.5.8
رمــادي اللــون قــا  وقابــل للكســر ويتمتــع بدرجــة انصــهار عاليــة يشــبه في تركيبــه البلــوري  ،عنصــر الســيلكون شــبه معــدن

ـــأربع ذرات أخـــر  تقـــع علـــى ر و  هـــرم ربـــاعي ا لوجـــوه بواســـطة أربـــع روابـــط المـــا  حيـــث تـــرتبط كـــل ذرة ســـيلكون ب
 .25Si  Si21  31Si...Si12  [7] منها ظائر المشعة ن ونظائر طبيعية  وله  11،عدده الذري مشتركة

 اكتشافه ووجوده في الطبيعة 3.5.8.

 استخدمها الإنسان الحجري( بشكل الصوان)لأن السيليكا  أكتشف السيلكون أو مركباته وذلك   يعر  تماما من
 .( مسحوق)استحضار السيليكون  م من1821في السويد عام  ʺBerzéliusʺ ʺبرازيليو ʺاستطاع و 

شكل مركبات عديدة أهمها أكسيد بل  و  يتواجد بشكل حر في الطبيعةمن وزن القشرة الأرضية % 28يشكل و  
 .[7] السيلكون

 السليكون  خصائص 2.5.8
 :التالي الجدولميائية موضحة في يأهم ااواب الفيزيائية والك 

 لسليكونل الفيزيائية والكميائية  صائصأهم اا :1-1الجدول

 القيمة العددية الخاصية
 g/cm32.11 . الكتلة الحجمية  

 A1.12 نصف القطر الذري 
 C1111°  ة ا نصهارنقط

  C2181°  ة الغلياننقط

 kJ/mol1.313  طاقة التأين

 1.1 الكهروسلبية 
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 سليكونالاستخدامات  0.5.8
 تعتبر السليكا الطبيعية من المواد الأولية والرئيسية المستخدمة لصناعة مواد البناء والمواد الحرارية  والزجاج. 
 وتحضير بعض المركبات مثل السيليكونات و تحضير السيليكون النقي جدا. 
 في عمليات التعدينية يستخدم بكميات قليلة. 
  [3] .السبائكيستخدم على نطاق واسع في صناعة. 

 تقنيات تخزين الهيدروجين  6.1
ويعد أحد  ،وقليلة التكلفة لتخزنهوجود طرق فعالة أوجب إن استخدام الإيدروجين كوقود للنقل أو لتوليد الطاقة 

الإيدروجين تهد  إلى  زين الإيدروجين على شكل مادة حاملة للطاقة خفيفة الوزن من   قتصادالأهدا  الحالية 
 .أجل التطبيقات المختلفة

  زين الإيدروجين في المواد الصلبة 8.3.8

خزانات كبيرة  زن كمية قليلة وتطرح مشكل ااطر والتكلفة يتم  زين الإيدروجين في الحالة الغازية والحالة السائلة في 
 [8].متزاز وا متصاب ويتم ذلك بطرق مختلفة منها ا  ،طريقة جديدة  لتخزينه في المواد الصلبة  بتكارتوجه العلماء 

 متزاز طريقة ا  3.3.8
تجادا كيمائي أو  الممتصة على السطح بسبب ئية حيث تتراكم الذرات والجزيئاتايميمتزاز ظاهرة فيزيائية كيعد ا 

ة عدم استقرار لعدم أرتباطها كليا ولتشبيع الروابط تجذا المواد الممتزة الالذي تكون ذراته في ح الفيزيائي لسطح
وتستخدم ، نظمة فيزيائية وبيولوجيةتتواجد هذه الطاهرة في عدة أ ندرفالس أو بتشكيل روابط تساهميةبسبب قو  فا

 .[8]. بيقات الصناعيةفي التط

  طريقة ا متصاب2.3.8
تمتص المادة غاز الإيدروجين عند وضعها في جو مضغوط مثل ما تمتص الإسفنجة الماء وعند إبعاد هذا الضغط المرتفع 

تنتشر المادة الممتصة في المادة الماصة حيث تشغل  .وهذا يدل بإن تأثير ا متصاب عكو  ،يتحرر الإيدروجين
 .[8].الذرات الممتصة في بنية المادة وتسمى المركبات الناتجة بالإيدريدات
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  زين الإيدروجين في الحالة الصلبة بطريقة الأمتصاب:  2.1.الشكل 

 الهيدريدات 3.2 
عنصر من عناصر الجدول  يإيطلق هذا ا سم بصورة عامة على المركبات الثنائية المتكونة من ارتباط الإيدروجين مع 

يمكن تقسيمها إلى  الدوري و يكون هذا ا رتباط مع العناصر الأقل كهروسالبية من الإيدروجين و هذه الإيدريدات
 .[1]. منها كل فياعتماد على نوع الآصرة  ثلاثة أصنا 

تنتقل ا لكترونات إلى ذرة الإيدروجين من العناصر التي لإا قيم ضئيلة جدا للكهروسالبية مكونة الإيدريدات الأيونية 
من الإيدريدات أثقل من العنصر وتشمل  العناصر الفلزية القلوية والقلوية الأرضية  كثافة هذا النوع ( أشباه الأملاح)

عالية و توصل التيار الكهربي في الصورة المنصهرة وتتفاعل مع نفسه وهي عبارة عن مواد صلبة ودرجات انصهارها 
 .[2] .الماء و ينطلق الإيدروجين

 

  الإيدريدات التساهمية أو الجزيئية8.3.8
تشارك لتكون روابط  Pتتكون نتيجة ارتباط العناصر ذات الكهروسالبية العالية مع الإيدروجين مثل عناصر المدار 

والتوصيل  وهذا ما يفسر أيونية هذه المركبات وانخفاض درجة ا نصهار والغليان والتطاير. تساهمية مع ا لكترونات
 .[1].ئالرد

 الإيدريدات الفلزية أو البينية3.3.8
الإيدروجين الفراغ البيني في تل ،يحSمن عناصر المدار  Mg،Beوdتكون نتيجة ارتباط الإيدروجين مع عناصر المدار 

الأصلية وهي اقل كثافة  التركيب البلوري للعنصر حيث يتواجد الإيدروجين في الحالة الذرية و تشبه الصفات الفلزات
حيث  تفي جزيئات  PdH2و هيدريد البلاديوم  NiH2من العنصر نفسه و من أمثلتها هيدريد النيكل 

 .[2] .ري لكل من النيكل أو البلاديــومالإيدروجين في فراغات التركيب البلو 
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 مقدمة 2.0
نظرية الكثافة التابعية هي أحد الطرق المستخدمة في الفيزياء و الكيمياء النظريين بواسطتهما نستطيع أن نحدد 

وهي وسيلة رياضية لحل ....( للمدارات ا لكترونيةالكثافة , الطاقة الكلية للنظام) خصائص نظام متعدد الجسيمات 
 ةبعمتمشاكل ميكانيك الكم وذلك باستخدام معادلة شرودنجر والتي تعر  بدالة الموجة، وهناك عدة طرق وأساليب 

شرودنجر لنطام كمومي، تجعل من الممكن تحديد ااصائص الفيزيائية لنظام ما وفي هذا الفصل نعرض  في حل معادلة
ة حل لحل لإذه المعادلة وذلك با عتماد على نظرية الكثافة التابعية التي تعتبر أكثر الطرق طرق تردي إلى صياغ

التي تمكننا من صياغة معادلة ( انويه +إلكترونات)استخداما لحساا الحالة الصلبة المتكونة من عدة متغيرات 
 .شرودنجر

  معادلة شرودنجر 3.3
 النظام المتكون من الجسيمات  ، يوصفلكمية لنظام الكوانتي للبلوراتتعتبر معادلة شرودنجر منطلق كل الدراسات ا

 :والتي تتفاعل فيما بينها بمعادلة شرودنجر المتمثلة في( إلكترونات + أيونات ) 

 

                                                                                                 
 :حيث

H:الإاملتونيان. 
ᴪ:دالة الموجة. 
E:طاقة النظام. 

 الإاميلتونيان 
الإاميلتونيان الكلي لإذه الجملة متكون من الطاقة الحركية لكل الجسيمات وطاقة التفاعل فيما بينهما وعند الضرورة 

 :طاقة التفاعل مع الوسط ااارجي، عند غياا الحقل ااارجي يكتب الإملتونيان بالشكل التالي
 

                                                                                      
 

 الطاقة الحركية للالكترونات: 
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  الحركية الأنويةالطاقة: 

 
          

  
 

   
    

  

  
                                                                                           

 
 :إلكترون-طاقة التفاعل إلكترون

 

     
 

  𝜀 
     

 

 
 

  

         
                                                                                           

 

  نواة–طاقة التفاعل الكترون: 
 

    
 

  ε 
     

    

            
                                                                                                 

 
  نواة–طاقة التفاعل نواة: 
 

    
 

  ε 

 

 
 

      

             
                                                                                                               

 

  المعـــــامـــلات 
 i.j :خاصــــــــــة با لكتـــــــــــــــرونات. 
      :خاصة بالأنويـــــــــــــــة. 
 M :كتلة الأنويــــــــــــــــــة. 
 m : ا لكتـــــــــــــــروناتكتلة. 
             :المسافـــــــــــــــة بين نواتيـــــــــــــــن. 
         :المسافـــــــــــــــة بين إلكترونين. 
           :المسافــــــــــــــة بين الإلكترون والنـــــــــــــــواة 

 
  مرثــــــــــــــــر  بــــــــــــــلا 
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 :معادلة شرودنجر تكون مستقلة عن الزمنفي حالة السكون 

 
r,REr,R                                                                    

 
 : بحيث 

ψ: (.أنوية+إلكترونات )تتعلق بكل إحداثيات الجسيمات  دالة الموجة و 
E : لمعادلة شرودنجرـتمثل القيم الذاتية الموافقةN ذرة تحتوي N(Z+1)2 أي ان معادلة شرودنجر الكيفية متغير ،

 [11] :عدة تقريبات لتبسيط هذه المعادلة نذكر منها مستحيلة الحل لذلك وضعت

 يمرابنهأو -تقريب بورن: 4.0
  عتبارهاوبهذا تهمل الطاقة الحركية لنواة  هذا التقريب على حركة الإلكترونات السريعة بالنسبة لحركة النواة يعتمد

بكثير من كتلة  كتلة النواة أكبر)لوجود الفرق في الكتلة بين الألكترونات والنواة ساكنة مقارنة بحركة ا لكترونات 
الطاقة الحركية معدومة أما حد تفاعل  أنكبر من سرعة النواة إي أ الإلكترونمنه سرعة و  [11]( الإلكترونات

 .ا يونات فيما بينهما فيعتبر ثابتا

 :بصيغة التاليةلإذا يصبح لدينا هاميلتونيان 
 

                                                                                             
  

 :أي
 

H=  
  
    

  
   

 –    

       
 

 

     
  

       
                                            

 
 :ومنه تكتب معادلة شرودنجر بالشكل التالي

 
                                                                                              

 
 [12]. لذلك نستعين تقريب أخر يدعى هرتري فوك ،الشكل المتحصل عليه أيضا   يمكن حله بالطرق الرياضية
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  فوك-تقريب هارتري 0.3
كان هارتري أول من إقترح هذا التقريب الذي يعتمد فيه على نموذج الإلكترون المستقل إي كل إلكترون يتحرك 

وبالتالي يقلل هذا التقريب من مشكلة العدد  ،منفردا في الحقل المتوسط المتولد عن الأنوية وباقي الألكترونات الأخر 
 . الكبير للالكترونات إلى مشكلة إلكترون وحيد

 
 .يمكن كتابتة هاميلتونيان كمجموع من الإاميلتونياتو 
 

         
 
                                                                                                             

 

 
 :هو(   ) حيث هاملتون الموافق للإلكترون

 

   
   

  
                                                                            

 

  .ثل الكمون الفعال لإرترييم       

 .داخل حقل الأنوية( i)تمثل الطاقة الكامنة للإلكترون       

 :تكتب بالشكل التالي الإلكترونيدالة الموجة لنظام 
 

                                                                       
    

E=  +   ……...                                                                                 

  

 [11]:تكتب معادلة شرودنجر للإلكترون الواحد بالشكل التالي

 

  
  

  
     

  

      
    

 

 
 

 

       
                                                                       8  3       
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  DFTنظرية الكثافة التابعية  3.0

 مبدأ الدالة الكثافة  8.5.3
الوظيفية وتكمن الفكرة الرئيسية لكتروني بواسطة الكثافة الإنظام الهو أنه يمكن التعبير عن طاقة  دالة الكثافة أسا 

والدافع وراء  ،التي يمكن قياسها علميا ،ة واستبدالإا بدالة الكثافة الإلكترونيةيوجلإا في التخلي عن استعمال الدوال الم
عدد المتغيرات التي تدخل في الحساا إي أنه يمكن التعبير عن طاقة النظام الإلكتروني بواسطة  من هذا هو تقليل

 .الكثافة الإلكترونية 
حيث اعتبر النظام على أنه غاز متجانس بطاقة حركية م 1127وكان الظهور الأول لإا في عمل توما  فرمي  عام 

ا كنظرية أساسية بالضبط كان من طر  هوهان بورغ وكوهين عام يفية غير أن الظهور الحقيقي لإظمكافئة لكثافة الو 
 .[11] .والكثافة الإلكترونية(حالة ا ستقرار)تربط بين الطاقة للحالة الأساسية  م1111

 كوهن-نظرية هوهنبرغ: 2.5.2
 : يمكن تطبيق هذه النظرية على نظام من الجسيمات المتفاعلة وتتلخض في طريقتين

 :38النظرية 

كمون )لنظام متعدد الألكترونات والكمون ااارجي  p(r)بين كثافة الحا ت الأرضية   (p ↔     ) تقابليوجد 
 الحالة الأرضية في p  بشكل وحيدة لكثافة الألكترونات Ôإي مرثر  مقدارونتيجة لذلك يكمن كتابة ( الأنوية 
 :ونكتب 

                                                                                                          

             
 دالة  الطاقة الكلية للحالة الأرضية  Ĥيصبح الإاملتونيان  Ôبإدخال المرثر (: نظرية التغير ) 12النظرية 

ןŤ            : من الشكل تصبح    

 

                                     +                                   82 3   

 

  عامة لأي نظام متعدد الألكترونكوهن وهي -دالة كثافة هوهنبرغ        حيث

  لكثافة الحالة الأرضية( تساوي الطاقة الأجمالية للحالة الأرضية )إلى أدني قيمة لإا          قيمةتصل 
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 [11] . جيالقابلة للكمون ااار  

 

                                                                  

 

 شام-معادلةكوهن 2.5.3
كثافة الإلكترونات كمجموعة لكثافة الجسيمات، و هذا إستنادا على مبدأ التغاير   قام كل من كوهن و شام، بكتابة

 :وذلك الحصول على طاقة الحالة الأساسية، و تعطى لذلك كثافة احتمال تواجد الشحنة بالشكل التالي

 

           
                                                                             

 
 : الطاقة الكلية للإلكترونات هي

 

                                                                                         

 :فوك-طاقة هرتري
 

                                                                                 
 :علما أن

T:حالة التفاعل الطاقة الحركية للجسيمات في 
V: (.إلكترون-إلكترون)كمون التفاعل 

 .كمون هرتري:    

 .الطاقة الحركية للإلكترونات الحرة:    

 :كمون تبادل الإلكترونات و المعر  ا :    

 

                                                                                            

 

 :كمون إرتباط الإلكترونات و المعر  ا:    
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 :هي      إذن الدالة
                                                                                                                         

 

                                                                                                                     

 

                                                                                                                                      

 
 (.ارتباط-تبادل)هو كمون :           

 :أي أن دالة الطاقة الكلية هي

 
                                                                                                       

 

 [:88]شام بالشكل-و منه تكون معادلة كوهن

 

                                                                                                

 LDAتقريب كثافة الموضع  0.5.3
فتعطي طاقة تبادل ارتباط بالشكل  ا،متجانس العام الغير متجانس ونعتبرهنات يعتبر تقريبا موضعي لنظام الإلكترو 

 :التالي

   
                        

                                                                                         

 

 :والتي يمكن تقسيمها إلى قسمين

 

                                                                                                      

 :حيث
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 طاقة التبادل     

    
    

      
 طاقة ا رتباط    

 

   [17] :ولحساا الكثافة الإلكترونية نقوم بعملية جمع على كل المدارات كالتالي

                                                                                                                 

 

 GGAتقريب التدرج المعمم  5.5.2
الحا ت جاء لتصحيح تقريب  كثافة الموضع و يأخد بعين ا عتبار تغير كثافة ( GGG)التقريب التدرج المعمم  

 .  ρ(r)عبر التدرج  ρ(r)رضية ا 
 :إذن عبارة طاقة على الشكل التالي 

 

   
                                                                                      

 

 .[13] .عن التدرج الكثافة الإلكترونية تعبر  ρ(r) :حيث

 شام-كوهن معادلة حلول 3.5.3.
، و ترتب حسب (DFT)تعتمد جميع طرق حساا بنية عصابات الطاقة مبدئيا على نظرية دالة الكثافة 

-شام، طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا تعتمد على مدارات كوهن-لكمون و لمدارات كوهنالكثافة  استخدامها
 :شام، وبالتالي دالة الموجة الأساسية لإا هي

 

                                                                                                  
 :حيث

        تمثل دوال الأسا. 
       هي معاملات النشر لدالة الموجة. 

 (1.2) الممثلة في الشكل التكرارية الدورات بطريقة الأساسية المعاد ت حل علميا وجب    لحساا المعاملات  و
 :صغريــــــــــــــــــــةبحيث ترخذ طاقة النظام القيمة ا 
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 :شام-نوهك معادلــــــــــــــــــــة حلـــــــــــــــــــول
 

                                                                                                  
 

   همليتونيان كوهن شام 
    [16].مصفوفة التغطية 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 الحلقـــــــة التكراريـــــــة للحســــــاا :2.3الشكل
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  APWطريقة ا مواج المستوية المتزايدة 3.3

بعد ذلك نشر أندرسون طريقة ا مواج المستوية  المتزايدة خطيا والكمون  APWنشر سيلتر طريقة الموجة المستوية 
 .APWلتحسين  طريقة الموجة   أساساوهذه الطريقة   FP-LAPWالكامل 

أو ما يسمى بكمون  (M.T)ولكتابة الدالة موجة الألكترونات أخد سيلتر شكل دالة ا لكترونات اااصة بكمون 
 :التاليالشكل موضحتين بيط بالذرات  إلى منطقتين والذي يقسم الفضاء المح (خلية  النحل)

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 . تشمل كل من الأنوية و الألكترونات شديدة الأرتباط بها( M.T) داخل الكرة: الأولى المنطقة

 بالأنوية الأرتباط  وتشمل ا لكترونات ضعيفة( M.T)  ةالمنطقة البينية تحيط بالكر  :المنطقة الثانية

 :والتي تعطي بالعلاقة التالية يمثل نصف قطر كرة Rα حيث

 

          

 

  
    

           
          

      
 

                
                                 

 
  

 (M.T)كمون كرة   :3.3الشكل 
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 : حيث
   ةــــــــــــــــــــم االيــــــــــــــــــــو حجــــــــــــــــــــه. 
 Yim  الدالة الإرومنية الكروية 
     نشرال لمعام. 

 معادلة شرودنجر  كالتالي وحلول:  

 -الكرة حلول شعاعية داخل : أ (M.T) 

 -موجة مستوية في المنطقة البينية: ا 
(r )   المنتظمة لمعادلة شرودنجر للجزء الشعاعي الذي يكتب  ولالحل هي:  

 
  

  

   
 

      

  
                                                                          

 
 حيث 

 V(r) الجزء اااب بالكمون الكروي 
 Elيمثل الطاقة ااطية 

تنتشر ( (M.T على سطح الكرة Φ (r) الدالة استمراريةالطاقة ااطية ولضمان    الكمون الكروي       حيث
 .في المناطق البينية للموجات المستوية    معاملات بد لة     المعاملات

 :وبعد الحسابات نجد 
 

    
    

 
 
       

                  
                                                      

  FP-LAPW طريقة الموجة المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل 7.2
الشعاعية  للدالة  خطية ترتيبات تكون على شكل  ( (MTكرة داخل الأساسية الدولة  FP-LAPWطريقة في

        (r)  تمتاز بإشتقاق          (r)  الطريقة  دالة مثل تعُر       بالنسبة لطاقة الدالةAPW  والدالة
         (r) يجب أن  ضع لشرط التالي: 
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استمرارية هذه الدوال مع الموجات  MTعلى سطح المجال مستمرة      و   الدوال الشعاعية في الحالة اللانسبية
-FPالأساسية لطريقة تصبح الدالة  APWsإذن دالة الموجة المستوية المتزايدة ( MTخارج كرة )المستوية من ااارج 

LAPW 
 

         

 

 
 
 

    
                             

                                            

                                    

 
 

 .   لإا نفس طبيعة المعاملات    لدالة الموافقة       المعاملاتأين 
داخل كرة  APW البينية  مثل حالة الطريقة هي موجات مستوية  الوحيدة في المناطق LAPWsالدوال 
M.T))الدوال LAPWS أفضل من الدوال APWS  بإخلا El  الطاقة عصابةقليلا عن E    الترتيبات ااطية

 :بالشكل    الطاقةالمشتقة و  شكل دالة علىتنشر  أنيمكن     الدالة، APWs تنتج أفضل دالة شعاعية كدوال
 

                               +O      
                

 
       

 تمثل ااطأ الرباعي الطاقوي 

 WIEN2K  برنامج 3.0
 P.Blaha, K. Schwarz, G. Madsen, D. Kvsnicka and J هو برنامج صمم من طر  

Luitzجامعة فيينا يعمل تحت نظام   م8223سنةLinux  يتكون من مجموعة من البرامج المستقلة لإجراء الحسابات 

وهو   التابعية الكثافة نظرية باستخدام الصلبة للمادة الأخر  ااصائص من والعديد الإلكترونية البنية  ص التي
 FOR TRANE-90 [18]مكتوا بلغة الفورترون 

 
 WIEN2Kبرنامج مميزات 2.3.0

نوع ,المجموعات الفراغية ,معاملات الشبكة البلورية , إحداثيات الذرات ) يتم العمل فيه من خلال إدخال البنية 
الذي يعطي صورة ثلاثية الأبعاد لبنية المادة كما يقوم  XcreysDesحيث يمكننا العمل بارفاقه ببرنامج ( الذرات

برسم بعض المنحنيات تلقائيا مع إرفاقها بالبيانات اللازمة واستنتاج المعاملات الفيزيائية بفضل قاعدة البيانات التي 
فة كثا,عصابة الطاقة) تنظم معلومات حول عناصر الجدول الدوري كما يحسب مجموعة من ااصائص للمادة مثل

 [11] .....(القو  الذرية , الطاقة الكلية, الحالة
 (.1.2شكل )الإعدادات الأولية  البرامج من مجموعة ويشمل
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:NN البنية ملف يستعمل البرنامج هذا Case struct أنها من يتحقق كما جوار أقرا بين المسافة ليعطي   
 .الموافقة الذرية الأقطار أنصا  تتجاوز

LSTART الذرية المدارات في ا ختلا  أن كيف ويعر  للذرات الإلكترونية الكثافة بإدخال يسمح برنامج هو 
 . الإلكترونية الحزم بنية حساا في يرثر

SYMMETRY: لمواقع النقطية المجموعة يحدد الفراغية، للمجموعة التناظر عمليات كل يحسب برنامج هو 
 .الكلي الدوران مصفوفة أيضا يعر  كما الذرات

KGEN: النقاط بإدخال يسمح K الأولى بريلوان منطقة في (Z.B) بريلوان منطقة داخل العناصر عدد ويحدد 
 .الأولى

DSTART: لحلقة الأولية كثافة يصدر SCF بتهيئة ويقوم داخله تعر  التي الذرية الكثافة تراكب خلال من 
 .المطلوا لتقريب الوصول غاية إلى التكرار مع الحساا يبدأ ثم SCF لــــــ ذاتيا منسقة تكون لحلقة الحساا

 :هي  SCFبرامج حلقة. 0.3موضحة قي الشكل   SCFبرامج الإعدادات ا ولية وبرامج حلقة
LAPW0: الكثافة من انطلاقا الكلي الكمون يحسب.  
LAPW1: شرود نجر معادلة لحلول الذاتية الذاتية والمتجهات التكافر والقيم عصابات يحسب. 
LAPW2: ملف يستخدم cas.vector للتكافر الإلكترونية الكثافة فرمي، توسعات طاقة ليحسب. 
LCORE: الكروي الجزء في للكمون ا رتباط شديدة الحا ت يحسب. 
MIXER: لإنتاج  لط التكافر وحا ت قلبية النصف القلبية، الحا ت الإلكترونية الكثافة يستخدم فرعي برنامج 

 .[18].التكرار في تستخدم جديدة كلية الكثافة
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 WIEN2kبنيـــــــــــة برنامـــــــج :4.0الشكل 

 
 



 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 النتائج و المناقشات : الفصل الثالث
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 مقدمة 4. 2

دريــــــد تأثير ا ستبدال الذري لإهــــــــــذا الفصل نتنــــــــــــــاول الجانب العملـــــــي مـــــــن بحثنــــــــــــــــا حيث قمنـــــا بدراســـــــة  في
 WIEN2kباستعمال برنامج  Si كونوعنصر السيل cالكربون بواسطة عنصر  1x1x2NaH_225الصوديوم 

 .FP-LAPWوطريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطيا والكمون الكامل DFTبالإعتماد على نظرية الكثافة التابعية و

 energie de formationحساا طاقة التشكل  وااصائص لكل من الدراسة البنيوية حيث قمنا بدراسة 
اذا كانت هيدريدات  وذلك للوصول حساا درجة حرارة ا متصابو  Gravimétrie والكسر الكتلي للهيدرجين

Na7CH8  وNa7SiH8 تساعد في طرح و زين الإيدروجين بسهولة. 

  إنشاء ملف البنية 0.4
 :البنية يجب اتباع ااطوات التاليةملف  لإنشاء

  فتح برنامجWIEN2k إنشاء الملف الأول بإسم ، ثمNaH-225  والثاني بإسمNa7XH8 
  فتح نافدةStruct Gen  التي تعتبر اسا  لكل العمليات الحسابية القادمة عن طريق الواجهةw2web 
 بالنسبة لـــــــــــ  8.2عطيات الجدول م إدخالNaH-225  بالنسبة لــــــ  3.2الجدول معطيات وNa7XH8 . هذه

 :المعطيات تتمثل في ااواب الفيزيائية للبنية والمتمثلة في
 تسمية المركب :(NaH-225 وNa7XH8 ) 
 بالنسبة لـــــ  335رقم :الزمرة الفضائيةNaH-225 اثلين لكل من الذي يوافق موقعين غير متمNa  وH 

  Xموقع واحد مخصص لـــ )موقع غير متماثل  83الزمرة تكون أولية وهي توافق  Na7XH8أما بالنسبة لــ 
 .( Hمواقع لــــ  8و Naمواقع لــــ  7
 بنية مكعبة بالنسبة لــــ :ثوابت الشبكةNaH-225  حيثa=b. 

 .c=2aو a=bحيث.Na7XH8 سبة لــــنبال Zوبنية مكعبة مضاعفة وفق المحور 
 تسمية الذرات، نصف القطر الذري بوحدة البور وعدد الإلكترونات:إدخال العناصر الذرية. 
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الصيغة  المركب

 الكيميائية
البنية 
 البلورية

المجموعة 
 الفراغية

ثابت 
 الشبكة
A° 

 مواضع العنصر
 فيكوف

العدد  الإحداثيات
 الذري

هيدريد 
 الصوديوم

NaH-
225 

بنية كلوريد 
 الصوديوم
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) 

 
 
 
 
 
 
 
 

Na7XH8 

Na7CH8 4.648 4.648 9.296 

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 

Na7SiH8 4.758 4.758 9.516 

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 

 
 .وبهذا نكون قد انشائنا ملف البنية Save Structure التعليمة نختار ذلك بعد

  

  NaH-225المعطيات الضروريــــــــة لإنشاء ملف البنية لـــ  :2.4الجدول 

 Na7XH8 المعطيات الضروريــــــــة لإنشاء ملف البنية لـــ2.3: الجدول
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 التقارب اختبارات 4.4
حسابات أنظمة تحسن دقة التي  الإدخالقبل بدأ عمليات حسابية طويلة ومكلفة من الضروري تحسين معلومات 

 :اك نوعان من التعديلات الفعالةنشكل عام هب. ا ستعدادات الأولية
  الأسا تعديل حجم (عدد الموجات المستويةRMTmin*Kmax ). 
 بعدد النقاطالممثلة و  نوعية أخد العينات من منطقة بريليون k حيث: 

RMTmin: أصغر نصف قطر ذري للخلية المدروسة. 

Kmax :الموافقة لأقل قيمة للطاقة أعظم قيمة لشعاع الموجة في أسا  الأمواج المستوية. 

 :التالية بالإختياراتبحثنا قمنا  في

 بالنسبة للهدريد NaH-225 : 

لأن هذه الدراسة اجريت من قبل في مذكرات  RMTmin*Kmax =7 و1000 مساوي إلى  kعدد نقاط  تم اختيار
 . سابقة

 أما بالنسبة للمركب Na7XH8 : 

 : وذلك للإعتبارات الآتية RMTmin*Kmax =5 و500 مساوي إلى  kعدد نقاط   اختيارتم

 مركز حساا ذو كفاءة عالية إختيار قيم أكبر يتطلب. 
 الفرق بين الطاقة الكلية للنواتج والطاقة الكلية  والتي هي طاقة التشكل   يوجد تأثير على حساا

 .للمتفاعلات

 :عدادات الاوليةبرنامج الإ4.3.
 تنفيذتكون عن طريق  الأوليةتهيئة أنظمة ا ستعداد  نافذة تظهر initialize calculation التعليمة خلال من

بالترتيب، لكل برنامج فرعي  xdstart إلى xnn ابتداء من (2.2)وضحة في الشكل مجموعة من البرامج الفرعية الم
 نأخذشرحها بالتفصيل في الفصل الثاني، عند تنفيذنا لإذه البرامج الفرعية  إلىمن هذه البرامج وضيفة معينة تطرقنا 

 :بعين ا عتبار الشروط التالية
 ااطوة عند X SYMMETRY تارنخ NO. 
 حالة عدم استقطاا السبين no spin-polarization  برنامج تنفيذعند instgen-lawp . 
 تقريب PBE-GGA (96) ارتباط-لحساا كمون تبادل. 
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  6-طاقة فصل حالة التكافر من حا ت القلبية هي Ry عند تنفيد برنامج. 
 ااطوة وعند X KGEN النقاط  عدد نختارK=1000  بالنسبة لNaH_225  وعدد النقاطk=500 

 . X kgenفي منطقة بريلون الأولى عند تنفيذ  Na7XH8 بالنسبة لـــــ
  اختيارNo  اكبر من      بعد تأكد أن     . 
 التعليمة  على نضغط ااطوات جميع من الإنتهاء وبعد.Contenue With SCF  

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

  

 . initialize calculationبرنامج تهيئة أنظمة الإعدادات الأولية : 2.4الشكل

 SCFة ــــــــــــــــــــــــــحلق: 0.4الشكل
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 .الحساا صلةوالم عليها وبالضغط Start scf cycle التعليمة تارنخو 

 :كما يلي MIXER إلى LAPW0 من تبدأ SCF حلقة داخل الحساا خطوات
 البرنامج ا ول لحلقة SCF هو LAPW0 الذي يقوم بحساا الكمون الكلي انطلاق من الكثافة. 
 الثاني  البرنامجLAPW1   الذي يسمح بحساا القيم الذاتية و المتجهات الذاتية لدالة الموجة في الأسا

 .(الأسا  الذي تكون فيه المصفوفة قطرية)الجديد 
  الثالثالبرنامج LAPW2   وقتا منالبرنامج يستغرق هذا  يقوم بحساا الكثافة الإلكترونية الجديدة 

 .الزمن
  الرابعالبرنامج LCORE الحا ت )برنامج بحساا الحا ت الداخلية بالنسبة للجزء الكروي يقوم هذا ال

 (.القلبية
  ااامسالبرنامج MIXER  الحا ت المركزية، الحا ت )هذا البرنامج يقوم بجمع جميع كثافات الإلكترونات

 .في النهاية نتحصل على الكثافة الإلكترونية الجديدة للنظام(. مركزية وحا ت التكافر شبه

 : optimisation de volumeالدراسة البنيوية  3.4
 .optlmze volume,c/a-ratl مكتوا عليها 5.2كل الش ظهر لنا نافدةت: OptimizVة التعليم خلال منو 

تحديد حجم االية ه الكيفية تسمح بهذ ا تزان،حالة لمسح  x optimize فنتبع ااطوات بالترتيب نختار التعليمة
االية نحو  حجمتغير وذلك ببتنفيذ جميع برامج هذه النافذة نقوم  ة حيثالموافق للحد الأدنى من الطاقالتوازن عند 

 :وفق النسب التالية x optimize في هذا المجال عند تنفيذ، مسح مجال التوازن بهد الإنضغاط ونحو التمدد 
وإذا أردنا إضافة أو  Na7XH8أو لإدريد  NaH_225 دريدلإبالنسبة  -.4% ,0% ,4%- ,8%-, 12%

 :كما هو موضح بالشكل باقي التعليمات بتنفيذنقوم  ثم edit optimize jobنقصان نغير من تعليمة 

 
 
  

 OptimizeVنافـــــــــــــــــذة :4.4الشكل
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على منحنى الطاقة بد لة الحجم الممثلة في صل نتح plotكبيرا، وعند اختيار التعليمة   يستغرق هذا الحساا وقتا
 .2.2والشكل  3.2و الشكل5.2الشكل 

يمكننا من رسم البنية الثلاثية ا بعاد في حالة الإتزان  XcreysDenستخدام برنامج قمنا بإ من مدخلاتناأكد لنت
مع استبدال ذرات   Zالمحوروالبنية المضاعفة لإدريد الصوديوم وفق  NaH_225لــــــكل من هدريد الصوديوم 

و  0.2الشكل : شكال التاليةالأالممثلة في  Na7XH8 الكربون أو السيلكون الصوديوم الموجودة في الر و  بذرات
 .1.2والشكل  3.2الشكل 

 

 
 

 
 NaH-225تغيرات الطاقة بد لة الحجم لإدريد  5.3:الشكل

  

 NaH_225بنيـــــــــــــــــــــــة : 2.4الشكل
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 Na7CH8بنيــــــــــــــــــــــــــــــة : 3.4الشكل

 

 Na7CH8بد لة الحجم لإدريد  الكلية تغيرات الطاقة:  3.2الشكل 
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Na7SiH8 

 

 

  Na7SiH8بنيــــــــــــــــــــــــــــــة : 3.4الشكل

 

  Na7SiH8بد لة الحجم لإيدريد الكلية تغيرات الطاقة : 2.2الشكل
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  .عن حجم االية عند ا ستقرار معلوماتونستنتج هذه المنحنيات توضح التغير في الطاقة بد لة الحجم، 
 الشبكة عند التوازن وذلك بواسطة إسقاط هذه المنحنيات على معادلة مرناقا ثوابتتحديد بيمكننا وهذا 

Murnaghan . تحديد قيميمكننا د أقل طاقة من خلالإا عن( التوازن)حالة ا ستقرار  فيلإيجاد قيمة الحجم الأمثل 
 .الإنضغاطيةبت الشبكة البلورية، معامل الإنضغاط، ثوا

 :بالشكل الأتي Murnaghan تعطى معادلةكما 
 

        
 

        
   

 

  
)-    

 

  
                                           

 :حيث 
E0:  عند التوازنالطاقة الكلية للخلية الأساسية. 
V0: حجم االية الأساسية عند التوازن. 
B: تغير معلوم في  على لحصولل االية الأساسية على تطبيقها ميلز  التي الضغط كميةوهو   معامل ا نضغاط

 .حجمه
Bp: لضغظ نسبةالب نضغاطيةمشتق معامل الإ 

 :2.2 في الجدولالمتحصل عليها من الدراسة البنيوية نلخص النتائج 
 
 

E0(Ry) c (A°) b 
(A°) 

a 
(A°) 

Bp B(Gpa) V0(Bor) دريدينوع اله 

233.3333- 4.897 4.897 4.897 8.3338 33.3833 828.3323 NaH_225 

-326.067030 4.840 4.840 4.840 2.0501 29.7795 191.2909 NaH_225 

[20] 

 4.833 4.833 4.833 3.90 23.546  NaH_225 

[21] 

    4.40 19.40  NaH_225 

[22] 

-2359.2673 9.31 4.655 4.655 4.0106 25.6067 1362.0609 Na7CH8 

-2863.4766 9.528 4.764 4.764 3.0741 26.7339 1459.3713 Na7SiH8 

 

 ج الدراســــــة البنيويــــــــــــــــــــــــةئــــنتا: 4.4الجدول 
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 النتائــــــــــج والمناقشـــــــــــــــــات: الفصل الثالث

35 
 

 :من خلال الجدول نلاحظ أن 
 والقيم النظرية  النتائج قريبة من القيم التجريبية 
  والطاقة الكلية تزداد بزيادة عدد الألكترونات وفق الأستبدال منC إلىSi  

 Na7XH8و  NaH_225حساا طاقة التشكل لإيدريدات الصوديوم  3.2
 .[23] الشبكةوذالك باستخدام ثوابت  0.2قمنا بحساا الطاقة الكلية للعناصر الممثلة في الجدول 

 
 

      (Ry) الطاقة الكلية العنصر

Na -324.86972810 

Si -1160.141173867 

C -152.401432 

H -2.32 

 
 :الأتي بإستخدام التفاعل الكيميائي Na7XH8و  NaH_225ات الصوديوم تحسب طاقة التشكل لإدريد

  بالنسبة لNaH : 
 

                                                               
 

                                                             
 
 
 

  

 C و Si: الطاقــــــة الكليــــة للعناصر: 2.4الجدول 
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  بالنسبة لNa7XH8 : 

 

 
   

 

 
     

 

 
                                                                       

 
            

 

 
              

 

 
         

 

 
                                        

 

 :مع العلم أن
8Ry= 1312.749699745 kJ/mol H2 

 
 :5.2بعد حساا طاقات التشكل للهيدريدات المدروسة نلخص النتائج في الجدول 

 طاقة التشكل للهيدريدات المدروسة: 5.2الجدول 

 (kJ/mol H2)طاقة التشكل  الهيدريد 

NaH_225 -97.09 

Na7CH8 -85.82 

Na7SiH8 
 

-12.36 

 

    طاقة التشكل بالنسبة أننجد : دريدات الصوديوم والمقارنة بينهم بالقيمة المطلقةمن خلال حساا طاقة التشكل لإ
 ل من كل الإيدريداتـأق للسيلكونوطاقة التشكل بالنسبة  .من باقي الإيدريدات قيمة كبرأ تكون NaH_225  ـل

  (Cو  Si ) بالنسبة للهدريدات وفق ا ستبدا تيوضح تغيرات طاقة التشكل  83.2الشكل و 
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 :المتحصل نلاحظ المنحنى من خلال 
 طاقات التشكل تتناقص تدريجيا ا ستبدال منC  إلى Siوبما أن الإيدريدNaH   له طاقة تشكل كبيرة

مقارنة بالإيدريدات الأخر  فإن  زين الإيدروجين يكون صعب ويستهلك طاقة كبيرة على عكس 
 .الأخر   ا ستبدا ت

  الإيدريدNa7SiH8  الناتج عن ا ستبدالSi  ا سهل في  زين وطرحهو الذي يوافق أقل قيمة 
 .الإيدروجين

 
  

  Na7XH8طاقة التشكل للهيدريدات  منحنى تغيرات: 22.4الجدول 
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 Gravimétrieحساب الكسر الكتلي للهيدروجين  .3.4
 :بالشكل الأتي Na7XH8د نسب الإيدروجين المخزنة في هدري يحسب الكسر الكتلي الإيدروجيني من أجل معرفة

 

  بالنسبة لNaH : 
                 

    

          
                                                      

 
  بالنسبة ل       : 

                    
     

                 
                                  

 
 :3.2و هي موضحة في الجدول H ،Na ،  C، Siالكتلة المولية للعناصر تمثل  Mحيث 

 
 
 

 الكتلة المولية العنصر

H 1.0079 

Na 22.99 

C 12.01 

Si 28.09 

 
 
 
  

 C و Siو  H  ،Naللعناصر ة المولية ــــالكتل :3.4الجدول 
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 %الكسر الكتلي للهيدروجين الإيدريد 

NaH 0.33 

Na7CH8 4.45 

Na7SiH8 
 

4.09 

 
 :نلاحظمن خلال الجدول 

  الكسر الكتلي يتناقص بوتيرة صغيرة من ا ستبدالC إلى ا ستبدالSi 
  نسبة الكسر الكتلي للهيدريدNa7SiH8 مقبولة في أنظمة  زين الإيدرجين 0.32%قدرة بــ الم. 

 

 
 

 Na7XH8بد لة الإيدريدات المتشكلة  يلكتالمنحنى تغيرات الكسر :.211.الشكل 

 

 للهيدريدات المدروسة جينيو الإيدر  الكسر الكتلي :3.4الجدول 
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 الذي يمثل تأثير ا ستبدا ت (88.2)حساا الكسر الكتلي للهيدروجين قمنا برسم الشكل  ولتوضيح نتائج
 :الذرية للهيدروجين النتائج المتحصل عليها تتمثل في 

  الكسر الكتلي يتناقص بوتيرة صغيرة من ا ستبدالC إلى ا ستبدال Si. 
 تعتبر جيدة للإستبدا ت  اتنسبة الكسر الكتلي للهدريدCو Si بالنسبة للهيدريدNa7XH8. 
 سر الكتلي للهدريد كنسبة الNa7SiH8 تعتبر مقبولة في أنظمة  زين الإيدروجين. 

 درجة حرارة الامتصاص حساب 3.4
 .نظام إي اختيار في رئيسيًا دوراً يلعب ، الإيدروجين  زين مجالفي  (ا متصاب حرارة) درجة معرفة إن

 :القياسيةطاقة جيبس تم وصف ااصائص الديناميكية الحرارية للهيدريدات بواسطة حيث 

                                                               

 :حيث

 .طاقة التشكل:    

 .ا نتروبي:   

 .طاقة جيبس:  

 تباين أن بالقول لنا يسمح مما الغاز، مع بـذلك مقارنةً  جدًا منخفضة الصلبة المواد نتروبياا تكون التفاعل أثناء
 .الإيدروجين غاز تطور إلى أساسي بشكل التحلل يرجع تفاعل أثناء ا نتروبيا

  S < 140∆ >95 النطاق في S∆ قيمة تقدر الإيدروجين، نزع تفاعلات لمعظم بالنسبة

 تساوي الإنتروبيا بسيطة، معدنية تلـهيدريدا الحرارة، ودرجة للضغط القياسية الظرو  ظل في ذلك، إلى بالإضافة. 
 .S=∆S(H2)= 130.7 J/mol K∆: تقريبًا

تحسب درجة حيث  الإيدروجين نزع حرارة درجة تقدير يمكن لذلك ،صفراً جيبس لطاقة القياسي    يصبحوأيضا 
 [:24]بعد حساا طاقة التشكل وتعطي بالعبارة التاليةا متصاب 
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 الإيدريد  T(k) درجة حرارة ا متصاب

303.10 NaH 

631.09 Na7CH8 

90.89 Na7SiH8 
 

 
 :من خلال الجدول نلاحظ

 ـب هدريد الصوديوم يخزن الإيدروجين عند درجة حرارة امتصاب تقدر k23.12. 
  امتصاب  زين الإيدروجين  تنخفض مندرجة حرارة C إلى Si 

 

 
 

Hydrides Na7XH8 ( X:Na,C,Si ) 
 

 Na7XH8تغيرات درجة حرارة ا متصاب بد لة الإيدريدات  منحنى :83.2 الشكل
 

 للهيدريدات المدروسةدرجة حرارة ا متصاب  :3.4الجدول 



 اااتــــــــمة
 بواسطة الكربون والسليكون         الصوديومدريد تأثير ا ستبدال الذري لإقمنا بدراسة في هذا العمل 

 . ودرجة حرارة ا متصاب  ساا طاقة التشكل والكسر الكتلي للهدرجينبح ااصائص البنيويةدراسة  تمت حيث
 وطريقة الأمواج المستوية المتزايدة DFTبالإعتماد على نظرية الكثافة التابعية وWIEN2kباستعمال برنامج 

 . FP-LAPWخطيا والكمون الكامل 
 :والنتائج المتحصل عليها متمثلة في

 .قريبة من النتائج التجريبية  NaH-225ثوابت الشبكة لإدريد  
 .(بالقيمة المطلقة )ينتج عنه نتاقص في قيمة طاقة التشكل  Siإلى  Cا ستبدا ت الذرية من  
 .وهو الإدريد الأقل إستقرار  Si زين الإيدروجين بسهولة يوافق ا ستبدال  
 .وهو الإدريد الأكثر استقرار  C  زين الإيدروجين بصعوبة يوافق ا ستبدال 
 .NaH-225 وNa7CH8هو الأحس لتخزين وطرح الإيدروجين مقارنة بالإيدريدات  Na7SiH8الإدريد  
 .Siإلى  Cالكسر الكتلي للهيدروجين يتناقص بوتيرة صغيرة ا ستبدال  
 .مقبولة في أنظمة  زين الإيدرجين 0.32.المقدر بــ Na7SiH8نسبة الكسر الكتلي للهدريد  
 .k23.12التي تقل إلى  Siإلى  Cدرجة حرارة الأمتصاب لتخزين الإيدروجين تتناقص وفق الإستبدال  
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