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Résume :

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, I’effet de la
substitution atomique sur le stockage de I’hydrogéne dans I’hydrure de sodium NazXHg(X=C,
Si) a été étudié. Les propriétés structurelles, I'énergie de formation et la fraction massique
d'’hydrogéne ont été calculées. Les résultats ont donné une diminution de la stabilité de I'nydrure
Na;XHg par substitution de C a Si. Les résultats ont également montrés que I'hydrure de Na;SiHg
stocke et substitute de I'nydrogene facilement.

Mots clés: Stockage de I’hydrogéne; 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 Na;XHg from substitution of C to Si. The results also showed that
Na;SiHg hydride stores and substitutes hydrogen easily.

Keywords: Hydrogen storage; Sodium hydride; DFT; WIEN2k; FP-LAPW.
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B
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E(V) = Eo + VGo-Vol + 55 (V= Vo) | (1.3)

03l e el ) 2JST) 38U (E
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a b
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NaH 225 | 191.6296 | 26.2176 | 1.2221 4.897 | 4.897 4.897 -326.0667

NaH_225| 191.2909 | 29.7795 | 2.0501 | 4.840 | 4.840 4.840 | -326.067030

[20]
NaH 225 23.546 3.90 | 4.833 | 4.833 | 4.833
[21]
NaH_225 1940 | 440
[22]

Na;CHg | 1362.0609 | 25.6067 | 4.0106 | 4.655 | 4.655 9.31| -2359.2673

Na;SiHg | 1459.3713 | 26.7339 | 3.0741 | 4.764 | 4.764 9.528 | -2863.4766
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