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 لم تكن الرحلة قصنًة, ولا ينبغي لذا أن تكون, لم يكن الحلم قريب و لا الطريق محفوفا 
 بالتسهيلات لكني فعلتها.

 اىدي تخرجي ىذا
الوقار إلى من علمني العطاء بدون انتظار. فخرا ىو أبي فخرا ىو إلى من كللو الله بالذيبة و 

الدربي فخرا ىو قائدي اسمو بعد اسمي. لا عز كعز الأب و لا دلال كدلالو و لا سند كسنده 
دمت عزيزي و عزوتي و عزي ملجأي بعد الله طاب بك العمر يا سيد الرجال و طبت لي 

 عمرا يا أبي.
يني و اعز ما املك غاليتي, عزيزتي و جنتي التي سهرت و كانت إلى ملاكي في الحياة قرة ع

معي في كل حالاتي و ظروفي و ضغوطاتي يكفي أن تعرفي أن لكي ابنة تنتظر فرصة واحدة 
 لتقدم لكي الروح و القلب و العنٌ ىدية لدا قدمتو.

خنً أخواتي إلى جنتي و جنة جنتي جدتي الغالية إلى من رزقت بهم سندا و ملاذي الأول و الأ
 أجمل ذكريات حياتي.

إلى ظلي في الحياة صديقي الأبدي أماني و مأمني لا تحلو الحياة إلا بو من نعم الدنيا و ىدايا 
 الله أول من يفرح لي و أول من يقف معي و أول من يفتقدني قرة عيني الوحيد أخي حبيبي.

لو الفضل علي و كل من أسهم  إلى عائلتي الجميلة إلى كل ما ىم أجمل شيء في حياتي إلى من
 معي في امذاز ىذا العمل. إلى صديقات العمر و صديقات الدواقف.

إلى أستاذي في الثانوية بن الشيخ في مادة الفيزياء من كان سببا في أن أكون خريجة تخصص 
 فيزياء.

لى و أخنًا أتقدم بالشكر الفضيل إلى أستاذتي بمثابة أختي الكبرى مشرفتي : عياط زىية ع
 ىذه الدذكرة و ما قدمتو من نصائح و توجيهات.

 الحمد لله الذي بنعمتو تتم الصالحات.

 ساسي ىاجــــر

https://namozagy.com/
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 الحمد لله الذي علم بالقلم علم الإنسان مالم يعلم, ألا ىي لا يطيب الليل ألا بشكرك 
بذكرك ولا تطيب الآخرة ألا بعفوك ولا تطيب الجنة ألا برؤيتك الله جل الله ولا يطيب النهار ألا 

 جلالك.
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 إلى أساتذتي الأفاضل جميعهم.
 إلى من كانت لي بمثابة أختي الكبرى بتقديمها أرقى النصائح و التوجيهات 
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 إلى أستاذ التعليم العالي بوكراع مدير مخبر تطوير الطاقات الجديدة 
 و الدتجددة في الدناطق الجافة الصحراوية.

 على  3بالقطب الجامعي  الدعمقة إلى كل القائمنٌ على مركز الحسابات 
 لدساعدة على إتدام ىذا العمل.لي يد العون و ا قدم كل ماقدموه و إلى كل من 
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 الدقدمة العامة:
الطلب على الطاقة كبتَ و يتم تلبيتو في الغالب من الأحياف عن طريق الوقود الاحفوري, و من ناحية أخرى فاف ىذا  اليوـ

 مسئوؿ عن اختلاؿ التوازف الدناخي9 يؤدي احتًاقو إلى إطلاؽ غازات في الغلاؼ الجوي لشا يؤدي إلى الاحتباس الحراري.الأختَ 
من الطاقة, يدكن استخدامو كوقود لإنتاج الحرارة أو و ىو الذيدروجتُ لتلبية احتياجات العالم البديل الحالي الذي يتم النظر إلي

يستخدـ في خلايا الوقود من  ت, حيث يتم الاستخداـ إما في الاحتًاؽ الدباشر في المحرؾ أو لتزويد البطارية.الكهرباء و كوقود في الدركبا
 ف يوفر طاقة نظيفة و مستدامة. اجل أ

لا يعد الذيدروجتُ مصدرا أساسيا للطاقة, لذا يجب تصنيعو ثم بززينو ثم توزيعو قبل استخدامو. لا تزاؿ كل خطوة من ىذه 
. و بالإضافة إلى الدشاكالخطوات  الدرتبطة بنتاج الذيدروجتُ, فمن الضروري معرفة كيفية بززينو بكثافة و  لبسثل برديا تقنيا حقيقيا اليوـ

أماف. تم النظر في العديد من وسائل بززين الذيدروجتُ و ىي حاليا في منافسة9 التخزين الغازي برت الضغط, التخزين الدبرد في صورة 
 [.1 ,0الصلب في ىيدريدات الدعادف ] سائل, التخزين

استخداماتها أمنة. تتميز أيضا بكثافة حجمية أعلى  زين الذيدروجتُ برت ضغوط منخفضة وتتميز ىيدريدات الدعادف بديزة بز
أنها يدكن أف تستخدـ الحرارة الزائدة الدتولدة عند  في , و تتمثل الديزة الأكبر[2و لذا كثافة كتلة منخفضة ] من الذيدروجتُ السائل

تتشكل ىذه الذيدريدات من ارتباط عنصر الذيدروجتُ مع عنصر أخر معدني أو غتَ . اقتًانها بدحرؾ احتًاؽ داخلي و خلية وقود
سادسة في الجدوؿ الدوري. معدني, من بتُ ىذه العناصر التًابيات النادرة و ىي ليست نادرة كما ذكر اسمها و تقع في السلسلة ال

تصنف عناصر التًابيات النادرة إلى صنفت9ُ خفيفة و ثقيلة, إذ تتميز ىذه العناصر بدجموعة من الخصائص الدتشابهة و ىذا يعود 
تدخل  إلكتًوف مع إمكانية تنقل الالكتًونات فيما بينها, بحيث لا 03بددراتو الفرعية السبعة التي تتسع إلى  4fلوجود المحط الذري 

البينية راعية أو بشانية  يتم بززين الذيدروجتُ في ىيدريدات التًابيات النادرة في الدواقعو كيميائية.  ىذه الأختَة في تكوين روابط الكتًونية
 الثقيلة و ثلاثية التكافؤ. عناصر التًابيات النادرةالسطوح, يعتبر الديسبروسيوـ احد 

جزءا من عائلة الحسابات التي تعتمد فقط على معادلات ميكانيك الكم. يتكوف من  DFTيعتبر نهج نظرية دالية الكثافة 
منها ما ىو  DFT ىناؾ عدة برامج تعتمد على نظرية دالية الكثافة[.3حل معادلة شرودينغر الدستقلة عن الزمن و درجة الحرارة ]

دالية الكثافة  الذي يعتمد بشكل أساسي على نظرية WIEN2Kة لراني وآخر غتَ لراني، من بتُ ىذه البرامج يوجد برنامج المحاكا
DFT ا البرنامج بدراسة خصائص الجسم الصلبضمن أساليب الدوجات الدستوية و الدزادة خطيا مع كموف كامل. يسمح ىذ. 

زينو ن إنتاجو , بزتتضمن ىذه الدذكرة على مقدمة عامة و ثلاث فصوؿ حيث يتضمن الأوؿ عموميات حوؿ الذيدروجتُ م
, أما الثاني فتطرقنا إلى معادلة شرودينغر و  و نقلو أيضا و وعرض برنامج DFT نظرية دالية الكثافةلمحة حوؿ ىيدريدالديسبروسيوـ

لثنائي  ينامكية, الالكتًونية و الدرونيةالبنيوية, التتَمود صصائالخ. و يتضمن الأختَ نتائج دراسة WIEN2Kة المحاكا
 النتائج.و مناقشة ىذه  WIEN2Kىيدريدالديسبروسيوـ باستخداـ برنامج 

 مستقبلية حوؿ الدوضوع. أفاؽ تم الحصوؿ عليها لذذه الدراسة و تقدنً تيتذكتَ بالنتائج الرئيسية اللو في الأختَ قمنا با
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 Introduction :الدقدمة1-1

 من تشكيلالإعادةينتج الذيدروجتُ عن طريق , الاحفوري ناقل بديل للطاقة, لاستبداؿ الوقوديعتبر استخداـ الذيدروجتُ 
ءأو باستغلاؿ مصادر الطاقة الدتجددة. و يتم نقلو على شكل )سائل, صلب, و عن طريق التحليل الكهربائي للماأ الوقود الاحفوري

غاز (, يعد بززين الذيدروجتُ من أىم الأىداؼ الراىنة على اقتصاده حيث تهدؼ أغلب الأبحاث إلى بززينو على شكل مادة حاملة 
 .خفيفة الوزف, و يدكن بززينو بعدة أشكاؿ ) سائل, صلب, غاز (للطاقة 

. من [0]خر معدني أو غتَ معدنيتُ بعنصر أيتم بززين الذيدروجتُ في شكل ىيدريدات الدتشكلة من ارتباط عنصر الذيدروج
الثقيلة و ثلاثية التًابيات النادرةعناصر الذي يعتبر احد لديسبروسيوممعدناو سنخص بالذكر , التًابيات النادرةبتُ ىذه الدعادف 

 .DyH2كز على ثنائي ىيدريدالديسروسيوـفي ىذا العمل سنر [.2,1 ]التكافؤ

 Hydrogene Production Methodes:الذيدروجنٌ إنتاجطرق  1-2

بذارب  . بعد تأكيد ـ0655عاـ  ش.اكتشفو العالم الالصليزي كافانديالذيدروجتُ ىو العنصر الأوؿ في الجدوؿ الدوري
ـ كلمة "ىيدروجتُ" لاستبداؿ التعبتَ "ىواء قابل للاشتعاؿ", الدشتقة من 0672كافانديش اقتًح الكيميائي الفرنسي لافوازييو عاـ 

 (.gene, ماء=Hydroاللغة اليونانية .و يأتي الاسم من )مولد=

دروجتُ و ذرة أكسجتُ, كما يوجد أيضا يعتبر الداء ىو الدصدر الأكثر شيوعا للهيدروجتُ الذي يتكوف جزيئو من ذرتتُ ىي
 [.3في عمود الفلزات القلوية في الجدوؿ الدوري ]

النواة التي رات لأنها تتكوف فقط من إلكتًوف يدور بشكل دائم حوؿ ذالذرة الذيدروجتُ من اصغر و اخف و ابسط  عتبرت
مركب  ةبالدائيحتوي على تسعوف الأختَ ا ذف ىلأ ,الكوفعنصر الأكثر شيوعا في لبا عرؼكما انو يبدورىا برتوي على بروتوف واحد,  

 [.4]منالذيدروجتُ
يدكن أف ينتج , منها أف الذيدروجتُ قابل للتجديد الدستقبلطاقة  اتوجد عدة أسباب لكي يكوف الذيدروجتُ أحيانا مصدر 

و من  .من إصلاح الذيدروكربوناتيأتي معظم إنتاجو و من عدة مصادر لستلفة. مع دلك فاف إنتاجيدكن كما   ,خلاؿ فتًة قصتَة
 9[5]منها لإنتاجوطريقة 06 تتُ وجدحوؿ الذيدروج اتدراس عدة خلاؿ

 Electroiysis Of Water9التحليل الكهربائي للماء 1-2-1

  إلىلشا يؤدي ,جل تقليل كمية الطاقة الكهربائيةعملية التحليل الكهربائي للماء على درجات حرارة عالية جدا من أ عتمدت
 . [6]العالية لتكلفتهاه العملية .و تم التغاضي على ىذ((0-0)الشكل)كما يوضح  و الأوكسجتُكسر الروابط بتُ الذيدروجتُ 
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 رسم توضيحي لطريقة التحليل الكهربائي. :(1-1الشكل )

 :Hydrogen Production FromFossilEnergyإنتاج الذيدروجنٌ من الطاقة الاحفورية1-2-2

، وىي تسمح بالإنتاج , والفحم(البتًوؿ ,)غاز الأحفوري ٪ بواسطة الوقود85يتم ضماف إنتاج الذيدروجتُ بنسبة حاليًا ، 
 9منو لإنتاجوالضخم غتَ الدكلف الدخصص للصناعةو ىناؾ عدة طرؽ 

 تشكل البخار إعادة: 
مع بخار الداء و لزفز النيكل ,كما تبتُ  ه العميلة عن طريق تفاعل غاز الديثافحيث تتم ىذ، ستخداـ الغاز الطبيعيينتج با

 التالية9 الدعادلة

CH4+H2O CO+3H2                                                (1-1) 

نو ا ألأختَ يعرؼ بأالذيدروجتُ و أكسيد الكربوف إلا أف ىذلشا ينتج عنو غاز  ،غاز الديثاف تفكيكيؤدي إلى اعلىذا التف
 :الداء,كما تبتُ الدعادلة التاليةالكربوف مع  يدكن التخلص منو من خلاؿ تفاعل أكسيد .مضر للطبيعة

H2O+CO CO2+H2                                               (2-1) 

 .بالذيدروجتُ الرمادي و الذي يسمى ىيدروجتُ أيضا ا التفاعلينتج من ىذو 

 الجزئية:الأكسدة 
من الوقود والأوكسجتُ  كلا  حرؽ ىذه الطريقة يتم خلاؿ والغاز الطبيعيعن طريق الأكسدة الجزئيةيتم إنتاج الذيدروجتُ من 

درجة مئوية و كذلك ضغط عالي جدا لشا ينتج عنو غاز الذيدروجتُ و ثاني  0411إلى  0111في درجة حرارة عالية جدا حوالي من 
 [.4]سيد الكربوفكأ

CH+O2 CO2+(1/2)H2                                                (3-1) 
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 Hydrogen Production FromBiomass9الكتلة الحيوية إنتاج الذيدروجنٌ من 1-2-3

للمركبات العضوية مثل  عملية التغويز الحراري نتيجةأساسي الذيدروجتُ من الكتلة الحيوية بشكل  إنتاجيدكن 
 لك .يد الكربوف الذي يتم تنقيتو بعد ذ, و ىو خليط ثنائي الذيدروجتُ و أوؿ أكسلحضريةالخشب,الدنتجات الزراعية,النفايات ا

 [.7الذيدروجتُ الناتج بهذه الطريقة يعرؼ بالذيدروجتُ الفتَوزي ]

 Hydrogen Production FromRenewableالطاقات الدتجددة إنتاج الذيدروجنٌ من 1-2-4

Energies: 

يعتبر التحليل .في إنتاج الذيدروجتُمن مصادر الطاقات الدتجددة الأكثر استغلاؿ  الشمسية تعتبر طاقة الرياح و الطاقة ياحال
الذيدروجتُ و باستغلاؿ الفائض من الطاقة الكهربائية الدنتجة من طرؼ الرياح و  إنتاجشيوعا في  الأكثرالكهربائي للماء من الطرؽ 

 [.8عرؼ بالذيدروجتُ الأخضر ]نتج من ىده الطريقة ىيدروجتُ ييالشمسية. باستغلاؿ الطاقة 

 Hydrogen Transfer9الذيدروجنٌنقل  1-3

 طرؽ لستلفة منها9نقلو ,و ىناؾ تعتمد على شكل الذيدروجتُ الدراد نقل الطريقة  إف

 نقل الذيدروجنٌ الغازيTransportation of gaseoushydrogen : 
ه الخطوط تستعمل عموما اليوـ لتوزيع الذيدروجتُ على و ىذ,الأنابيبيتم نقلو بشكل غازي خلاؿ شبكة من خطوط 

 مسافة قصتَة للاستعماؿ الصناعي.

 [.01بالتعاوف مع الشركاء الأوروبيتُ ] في دراسة تصدير الذيدروجتُ عبر الأنابيب عربيا تعد الجزائر الأولى

  نقل الذيدروجنٌ السائل Transportation of liquidhydrogen: 
 مكلفة ىذه الطريقة ف تكوفيدكن ألكن و  السفن.،أو عربات القطار ،عن طريق الشاحنات الذيدروجتُ السائل يتم نقل

 .حدةوا غازولتُو عشروف شاحنة ناقلة لو ما يكافئ ناقلة  إحدىحوالي  فهي تأخذ،[3]وصعبة 

 HydrogenStorage9تخزين الذيدروجنٌ 1-4

بززين الذيدروجتُ على شكل  إلىفي ىذا المجاؿ أغلب الأبحاث  تهدؼ,تُ أحد الأىداؼ الحالية لاقتصادهيعد بززين الذيدروج
وىنالك عدة .[00]ختلفةمن أجل التطبيقات الد ذات تكلفة منخفضة لتخزين و استًجاع الذيدروجتُ مادة حاملة للطاقة خفيفة الوزف

 منها9لتخزينو نذكر  طرؽ
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 GaseousStorage9تخزين الذيدروجنٌ على شكل غاز1-4-1

بززينو في يدكن  , حيثو أيضا الطريقة الأكثر شيوعا لزيادة الكثافة جةيعد بززين الذيدروجتُ على شكل غاز تقنية ناض
 يكوف في حالة غازية و كثافتو منخفضة. ,[01]بار 611إلى  111لغرفة برت ضغط درجة حرارة ا

الدقاومة  شديدمعدنية  تصنع الخزانات من سبائكلتً. 01111خزانات دائرية أو اسطوانية سعة  في بززين الذيدروجتُ تمي
 [.02للتآكل]

 LiquidStorage9ئلتخزين الذيدروجنٌ على شكل سا 1-4-2

حيث توجد  ،ف في خزانات مزدوجة الجدرافز و بعد ذلك يخ ،[03حتى يصبح سائل] درجة مئوية -142يتم تبريد الذيدروجتُ إلى
إلا أف ىذه التقنية تتطلب كمية كبتَة من طاقة .يض منو ىو الحد من التبادؿ الحرار برتوي على عازؿ فائق و الغر  مساحة بتُ الجدارين

 .KWh/kg 10تقدر بػ [04]التبريد 

 :Solide Storageتخزين الذيدروجنٌ على شكل صلب 1-4-3

بار  4 إلىل عاـ برت ضغوط تصل بشك إجراءهيتم  , ويعد بززين الذيدروجتُ في صورة صلبة أكثر أمانا من الطرؽ الأخرى
 صلب9 الامتزاز و الامتصاص العكوس9 ىناؾ عمليتاف لتخزين الذيدروجتُ في شكل.[03]

 :تكوف الرابطة بتُ الذيدروجتُ و الدادة الصلبة من نوع  الامتزازVan der waals  حيث تتوافق زيادة كثافة ىذا الغاز
بتُ  بواسطة مادة صلبة يتضمن الامتزاز الفيزيائي لغاز الذيدروجتُ. تأثتَ القوى بتُ الجزيئاتعلى سطح الدادة الصلبة مع 

يحدث امتصاص .و يظهر جاليا في درجة الحرارة الدنخفضةمع زيادة ضغط الغاز الامتزاز يزداد ىذا .الذيدروجتُ والدادة
كونها ة.  وية والأنابيب النانوية الكربونيالذيدروجتُ بشكل عاـ على الأسطح الصلبة ذات البنية النانوية مثل الألياؼ النان

 .[05]فيزيائية بحتة 

  شروط معينة من ضغوط و درجة حرارة, حيث تنشا الرابطة امتصاص و بررير الذيدروجتُ برت  ينمالعكوس:.الامتصاص
عتصرا معدنيا 41على الأقل بالذيدريدات. و يوجد منها  الدركبات النابذة تسمىعدنية بتُ ذرات الذيدروجتُ و الدادة, الد
[06.] 

 :Hydridesالذيدريدات 1-5

تكوف  و التي الدتكونة من ابراد الذيدروجتُ مع أي عنصر من عناصر الجدوؿ الدورياسم يطلق على الدركبات  الذيدريدات
 9[07]على شكل سبائك لذا القدرة على بززين الذيدروجتُ, و تنقسم إلى ثلاث أصناؼ ىي



 عموميات حول الذيدروجنٌ والترابيات النادرة                 : الفصل الأول

 

 
 

9 

 Ionc Hydrides9الذيدريدات الأيونية1-5-1

ه الدركبات يكوف الذيدروجتُ كأيوف . في ىذالأقل كهروسلبيةمع العناصر تتكوف نتيجة ابراد الذيدروجتُ  الأيونية الذيدريدات
 اللوفمركبات الذيدريدات الأيونية تكوف عادة بيضاء جدا. ه التفاعلات بالتسختُ لدرجات حرارة عالية ,و بردث ىذ  سالب 

 [.07]صلبة ذات درجات انصهار عالية نوعا ما

 Covolent Hydrides9الذيدريدات التساهمية 1-5-2

. ةكهروسلبييرتبط الذيدروجتُ مع العناصر الأكثر   , حيثالغتَ معدفمن الذيدروجتُ و الذيدريدات التساهمية تتشكل 
 [.08]لك تكوف الغالبية سائلة أو غازية عند درجة حرارة الغرفة,لذة لذا نقطة انصهار منخفضة جداالذيدريدات التساهمي

 Metal Hydrides9ىيدريدات الدعادن 1-5-3

بززين الذيدروجتُ في ىيدريدات معدنية بأنواع لستلفة من مساحيق الدعادف التي بزلق بززينا قويا عند ضغط  يدكن
رباعية الوجوه  الدواقع البينية الدتاحة في التًكيب البلوري للمعدف في ىذه الذيدريدات يحتل الذيدروجتُ.[11]منخفض

(tetrahedtral( أو بشانية الوجوه )octahedral),  يؤدي تفاعل الذيدروجتُ مع الذرات المحيطة بو إلى حدوث تشوه في بنية و
 الدعدنبة نذكر منها 9 توجد عدة أنواع للهيدريدات [.08السبيكة]

 Type AB CompoundsAB9مركبات من نوع 1-5-3-1

 ىيدريدات مستقرة في درجة حرارة الغرفة.من بتُ ىده الدركبات تشكل عموما ABالدركبات من نوع 
بنية معينية أو  CsClمن نوع( Cubicالتي تتبلور في بنية مكعبة ) و ZrNi،ZrCo,TiNi,TiFi [06،]نذكر

(Orthorhombicم ) ن نوعCrBأوFeB.[10] 

 Type AB2 CompoundsAB29مركبات من نوع1-5-3-2

التًابيات النادرة  أحد عناصر Aبسهولة، يدكن أف يكوف العنصر الذيدروجتُ  AB2ركبات من نوعبستص الد
(Er,Ho,Dy...أو احد العناصر ) ( الانتقاليةZr ,Ti أما العنصر ,)B مثل ر انتقاليفهو عنصZrV2،ZrM2و ،ZrCr2 .

( أو hexagonal، بنية سداسية )MgCu2من نوع  C15( أو Cubicىذه الدركبات و يدكن أف تتبلور فيبنية بلورية مكعبة )
C14  من نوعMgZn2 أو بنية ،( سداسيةhexagonal أو )C36 من نوعMgNi2.[11.] 
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 Type AB3 CompoundsAB39ركبات من نوع م 1-5-3-3

. أظهرت العديد من PuNi3من نوع(orthormobic)في شكل معيتٍ الوجوه AB3يتبلور الدركب من النوع 
 AB3[12.]من النوع كبات اما حقيقيا بتخزين الذيدروجتُ في مر اىتم في السنوات الاختَةالدراسات

 Type AB5 CompoundsAB59مركبات من نوع  1-5-3-4

بنية لستلفة, لكن معظم الدركبات تتبلور بشكل أساسي في نوعتُ من الذياكل9 ىيكل  23في  AB5ن النوع الدركبابس تتبلور
 .AuBe5من النوع (Cubic), و ىيكل مكعب LaNi5مثل الدركب  CaCu5( من النوع hexagonalسداسي)

 Type ABC CompoundsABC9   مركبات من النوع 1-5-3-5

)زمرة التناظر  TiNiSiمن النوع (orthormobic)معيتٍ الوجوه  في ىيكل ABCتتبلور الدركبات من النوع 
Pnma) ,كبتَ   تأثتَو لو أيضا الات عند مستوى فتَميو ادخاؿ الذيدروجتُ في ىده الدركبات يغتَ كلا من الحجم الدولي و كثافة الح

 .[13]على التًكيب البلوري و الخصائص الدغناطسية

 Rare earths 9  ةبيات النادر االتر  0-6

و ىي بشكل عاـ عنصرا 06 , حيث تتضمن07في القرف  التًابيات النادرة اكتشفت.معادف استثنائيةلكونها النادرة وصفها الأتربة تم 
بسبب قلة الأماكن التي كانت طلق عليها قديدا عناصر التًبيات النادرةوية،لستلفعناصر ثلاثية التكافؤ,لكن القليلمنها لذا تكافؤات 

كما يبتُ  موعة السادسة في الجدوؿ الدوريالتًبيات النادرة في المجة تقع سلس. ولوجودىا مرتبطة مع معادف أخرى تستخرج منها
 9للانثانيداتا أيضو تسمى  التالي الجدوؿ

 للعناصر.(:الجدول الدوري 1-1) دولالج
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)Gdمن الكادلينوـ ) ثقيلة إلى تصنيف التًبيات النادرة حسب عددىا الذري تم  من اللانثانيوـ  خفيفة( ،و Lu( إلى اليتيتيوـ
(La( إلى الاوربيوـ )Eu) . إلا أنها في الواقع من الرواسب العاملة في العالم,فمنها برتوي فسفور شاشات العرض الصوتية على أكاسيد

يعتمد المحفز ثلاثي الابذاىات على  ،الزجاج الأمامي و الدرايا و العدسات مصقولة بأكسيد الستَيوـ ،والاوربيوـ و التًبيوـ الايتًيوـ
غاز النيتًوجتُ و أكسدة أوؿ أكسيد الكربوف إلى ثاني أكسيد الكربوف و  إلىأكاسيد الستَيوـ لتقليل أكسدة النيتًوجتُ 

حاليا تهيمن الصتُ على الاحتياط العالدي للتًابيات . لكربوف و الداء في منتجات العالمثاني أكسيد ا الذيدروكربونات غتَ المحتًقة إلى
 9[14]كما يوضح الشكل التالي  النادرة

 
 ( :يوضح نسب إنتاج العناصر النادرة في العالم.2-1الشكل )

 Dysprosium9الديسبروسيوم1-7

سلسلة اللانثانيدات  إلىو ىو ينتمي, (3-0)الشكل 55ري عدده الذ Dyيرمز لو بػ  ىو عنصر كيميائي الديسبروسيوـ
 .[2,1]، و ىو ثلاثي التكافؤاللانثانيدات الثقيلةو بالضبط يعتبر احد  في الجدوؿ الدوري )النرابيات النادرة(

,  [61]وجد فيهاجاء اسم الديسبروسيوـ من كلمة يونانية و تعتٍ "يصعب الحصوؿ عليو" لصعوبة فصلو عن الدعادف التي 
و أطلق عليو اسم فيليبيا.  0767عاـ  معدف سامارسكايتكاف أوؿ من اكتشف الديسبروسيوـ الكيميائي السويسري مارؾ في 

, ثم لاحقا اكتشف الديسبروسيوـ من طرؼ الكيميائي الفرنسي بوؿ  اعتقد ىذا الأختَ أنو عبارة عن خليط من الايربيوـ و التتَبيوـ
 9 الفركسونيت, الغادولينيتعليو في العديد من الدعادف منها . ىذا و لقد تم العثور0771الذولديوـ عاـ ايديل في عينة من 

(FeBe2Si2O12)الأوكسينيت و أهمها الدونازيت ,  (PO4 )  .الطينية من  حاليا يتم الحصوؿ عليو من الخاماتو الباستناسيت
كما يحتوي على لرموعة كبتَة من الدركبات و الدعادف   الأخرى. يتميز ببعض الخصائص الدعدنية عن غتَه من العناصر جنوب الصتُ

 9منها الدرتبطة بو

 (3-0)الشكلا العنصر معدنا لامعا, يتملك لونا فضيا خاص بوذيعد ى . 

 [15] في درجة حرارة الغرفة مستقر نسبيا. 
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 16(]1451)و غلياف ثابتتاف (0316)لو نقطة انصهار]. 

 

 

 

 

 

 

 

 م.(: التوزيع الالكتروني لعنصر الديسبروسيو 3-1)الشكل

 :استخدامات الديسبروسيوم 
  خلطو بدعدف الفولاذ ليستخدـ في الدفاعلات النووية.يتم 

 .يدخل في صناعة العديد من السبائك 

 بالاشتًاؾ مع معدف الفاناديوـ(V) .و الأتربة النادرة الأخرى يستخدـ الديسبروسيوـ في صنع مواد الليزر 

 [15]الدواد الفسفوريةيدخل في صناعة. 

 
 : معدن الديسبروسيوم.( 4-1الشكل)
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لشركزة الأوجو (Cubicتتغتَ الى بنية مكعبة ) التي ( في درجة حرارة الغرفة وhexagonal)بنية بلورية سداسية  Dyيدتلك
 .[28درجة مئوية ] 0270عند 

 :Rare earth Hydridesىيدريدات الترابيات النادرة1-8

 بالإضافةكاف تكوين ىيدريدات الدعادف ذا أهمية علمية كبتَة, حيث تعرؼ الذيدريدات بخصائصها الفريدة 
والتجريبيتُ يتم بذؿ جهود مكثفة من قبل النظريتُ و ايضا  [20 ,21 ,18تطبيقات بززين الذيدروجتُ المحتملة] إلى

 . يتفاعل الذيدروجتُ مع معظم[25- 24 ,23 ,22 ,21د ]ت الفائقة القائمة على الذيدريلاكتشاؼ الدوصلا
حيث بستلك  ،Rىيدريدات التًابيات النادرة  نذكرمن بينها ،[26] لتكوين ىيدريدات بينية الدعادف بتًاكيز لستلفة

 واحد يدكن أف يستقبل أو يتبرع بإلكتًوففي حتُ أف الذيدروجتُ [ 27]جزئيا  لشلوءةFمدرات التًابيات النادرة ذرات
امتلاكها حالات  بسببتًابيات النادرة التجريبية مؤخرا على ىيدريدات الأعماؿ. تم تنفيذ العديد من [28]ف روابط تساهميةكو أو ي  

( RHاحادي الذيدريد ) مع الذيدروجتُ لتشكيل Rتتفاعل عناصر  القياسيةالشروط  [. في ظل30-31ثتَة للاىتماـ ]مالكتًونية 
تكوين ثلاثي ىيدريد  إلى تؤدي امتصاص الذيدروجتُ زيادةو  ،الذي يعتبر ناقل جيد و (RH2ثنائي ىيدريد ) ،و يعتبر ناقل

(RH3ذو ) [ 18طابع عازؿ كهربائيا.]الديكانيكية ةالدغناطيسيكبتَ على الخصائص البنيوية,  تأثتَتركيز الذيدروجتُ لو  أفو.جد,
ف الذيدريدات الفائقة التوصيل توقع بأتم الد و لق .[24-21لذيدريدات عناصر التًابيات النادرة]والالكتًونية

(superconducting ,قائمة على عناصر التًابيات النادرة ستتبلور في ىياكل بلورية شديدة التناظر عند ضغوط عالية ) على
 ،Fm3 m[24،21]في ىيكل مكعب  LaH10و  Im3 m[22]،YH10مكعبىيكلبلور في تسيYH6اففسبيل الدثاؿ 

 YH6 ،YH9،CeH9،PrH9بتٌ حيث وجد اف،P63 / mmc[30,21]في ىيكل سداسيفسيتبلوراف  CeH9 و  YH9واما
 .[33-30 ,23] نظريالذا الدتوقعة البتٌ البلوريةمع  التي تم تصنيعها بذريبيا تتوافق 10LaHو

في  جاذبية الدستخدمة في الوقت الحاضر R-H( احد أكثر أنظمة (Dy-Hيعد نظاـ الديسبروسيوـ و الذيدروجتُ 
وإعادة تدوير استخداـ النفايات الإلكتًونية التي برتوي على [ و 35كسبائك بززين الذيدروجتُ ][34] لرموعة متنوعة من التطبيقات

 Dy [36.]معدف 

 9اذ لصد Mulfordالدتاح في عمل  Dy-Hمن الذيدريد من خلاؿ لسطط الطور الثنائي تتشكل لدينا مراحل  

الذيدروجتُ الدواقع البينية رباعية ذرات مع احتلاؿ  (hexagonal)ببنية بلورية سداسية      𝛼 9الطور
 .              السطوح

رباعية  البينيةمع احتلاؿ الذيدروجتُ الدواقع (FCC)الأوجومكعبة لشركزة CaF2( ببنية بلورية     ) βالطور 
 .              السطوح
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كل الدواقع البينية رباعية   مع احتلاؿ الذيدروجتُ(hexagonal)سداسية HoD3ببنية بلورية  γ( 9    )الطور 
 H. Meng et al[41] ,P. Nilesh etمؤخرا بست دراستو بذريبيا من قبل [.37-40] (octahedral)السطوح وبشانية

al[42] وPeng et al[21] وجد اف  حيثDyH3  24من  كبرا  ضغطعند GPa ( ينتقل من البنية السداسيةHCP الى )
 REH3[1.](، مثلو مثل بقية FCCمكعبة لشركزة الاوجو )البنية 

 الخلاصة:

وجدت  إذعلى شكل )غاز, سائل,صلب(,  بززينو, طرؽ نقلو و إنتاجوعلى الذيدروجتُ من حيث في ىذا الفصل تطرقنا 
بززينو على شكل صلب في ىيدريدات الدعادف. كما  الأنسبطلبها طاقة كبتَة. و الحل في بززينو على شكل صلب أو غاز لت صعوبة

. عنصر الديسبروسيوـ و ثنائي ىيدريد بالأخصتعرفنا على التًابيات النادرة و   الديسبروسيوـ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 عموميات حول الذيدروجنٌ والترابيات النادرة                 : الفصل الأول

 

 
 

15 

 الدراجع:

[1] M. Boudina, D. Grant, G. Walker, Review on hydrogen absorbing materialsstructure, 

microstructure and thermodynamic properties, Int. J. Hydrogen Energy 31 (2006) 177. 

doi:10.1016/j.ijhydene.2005.04.049. 

[2] H.Meng,T.Palasyuk, V.Drozd, M. J. Tkacz, Alloys Compd. 722, 946−952 (2017). 

[3] J. M. Friedt, G. K. Shenoy, B. D. Dunlap, D. G.Westlake, A. T. Aldred, Phys. Rev. B: 

Condens. Matter Mater. Phys. 20 (1), 251−256(1979). 

[4] C. Stan, I. P. Phases et nouveaux composes a base de magnésium pour le stockage de 

l’hydrogène. Doctoral dissertation, Alger(2011).   

[5] HYDROGENE énergie de demain ?.Jean-Marc Agator/Jacques Cheron.(26/05/2008). 

[6] P. Nikolaidis, A. Poullikkas, A comparative overview of hydrogen production processes. 

Renewable and sustainable energy reviews,27,597-611(2017). 

[7] L. Corkill, Jennifer, L. Marvin Cohen. "Structural, bonding, and electronic properties of 

IIA-IV antifluorite compounds." Physical Review B 48.23 (1993): 17138. 

[8] B.Ouarane, Recherche exploratoire de nouveaux intermétalliques ternaires a base de 

magnésium: application au stockage d’hydrogène (Doctoral dissertation, Université de 

Bordeaux, Université de Sfax (Tunisie)(2014). 

[9] T. Alleau : Pourquoi l hydrogène ? In Pollutec, Paris, 30 novembre 2005. 

ا، تهسلماف. كتاب الطاقة البديلة مصادرىا و استخداما لزمودناصر،  عبد الله لاؿسعدوف مصطفى، ب سمتَ [01]
(1111(. 

[11] M. M., Wu, , L.  Wen, B. Y  . Tang, L. M. Peng, & W. J. Ding, "First-principles 

study ofelastic and electronic properties of MgZn2 and ScZn2 phases in Mg–Sc–Zn 

alloy." Journal ofAlloys and Compounds 506.1 (2010): 412-417. 

[12] G. Sandrock : A panoramic overview of hydrogen storage alloys from a gas reaction 

point of view. J. Alloys Comp., 293 - 295:877–888, 1999.W. Leung, N. March, H. 

Motz, Phys. Lett. A 56. 425(1976). 

[13] J.Labbe, L’Hydrogène électrolytique comme moyen de stockage d’électricité pour 

systèmes photovoltaïques isoles. Doctoral dissertation, Ecole Nationale supérieure des 

Mines de Paris (2006). 

[14] F. Lamari, P. Malbrunot, C. Lamya, Stockage de l’hydrogène dans les solides, 

AFHYPAC 11 (2014) 1. 

[15] Y. Bouhadda, A. Rabehi, Stockage de l’hydrogène par les nouveaux matériaux, Bulletin 
des energies renouvelables.20 (2006). 



 عموميات حول الذيدروجنٌ والترابيات النادرة                 : الفصل الأول

 

 
 

16 

 (.0202قسن الكيوياء جاهعة بابل.)-ناتكلية العلىم للب-محمد حاهد سعيد الديهوي [64]

[17] http://un.uobasrah.zdu.iq. 

[18] V. POUL-BONCOUR, Journal of advanced science. 19(1-2), 16-21 (2007). 

[19] K. Shannon, Engineered casting solution. 24–28(2006). 

[20] yufengZhao,Yong-Hyum Kim, A. C. Dillon, M. J. Heben, and S. B. Zhang. Phys. Rev. 

Lett. 94 (15) 155504, apr 2005. 

[21] Traite des materiaux, Christian Janol et BernhardIlschner. 

[22] Anissa MAMMAD. Etude par dataminig des propriétés structurales et élastiques des 

intermétallique de tybeAB2. PhDthesis, UNIVERSIT ABOU BEKR BELKAID-

TLEMCEN FACULTE DES SCIENCES DEPARTEMENT DE PHHYSIQUE, 2012. 

[23] GG. Libowitz,H. Hayes,Famp Gibb Jr, T. R. The Journal of Physical Chemistry. 62(1), 

76-79(1958). 

[24] [https://ar.institut-seltene-erden.de/seltene-erden-und-metalle/seltene-erden/ 

[25] https://edsschool40.blog.27/10/2021. 

[26]  https.wikipedia.31/10/2022.(21:20). 

[27] A.T. Dinsdale, SGTE data dor pure elements.Calphad. 317-425.15 (1991). 

[28] J.Huiberts, N. Griessen, R. Rector, J. H. Wijngaarden, R. J. Dekker, J. P. de Groot, D. G. 

Koeman, N. J. Nature. 380, 231(1996). 

[29] J.Ren, N.Musyoka, M. Langmi, H. W. Mathe, M. Liao, S. Int. J. Hydrogen Energy. 42 

(1), 289−311(2017). 

[30] N.Gor’kov, P. Kresin, V. Z. Rev. Mod. Phys. 90 (1), No. 011001(2018). 

[31] F. Peng, Y. Sun, C. J. Pickard, R. J. Needs, Q. Wu, Y. Ma, Phys. Rev. Lett. 119 (10), 

107001(2017). 

[32] Y. Li, Y. Hao, H. Liu, J. S. Tse, Y. Wang, Y. Ma, Sci. Rep. 5, 9948(2015). 

[33] A. P. Drozdov, P. P. Kong, V. S. Minkov, S. P. Besedin, M. A. Kuzovnikov, S. 

Mozaffari, L. Balicas, F. F. Balakirev, D. E. Graf, V. B. Prakapenka, E. Greenberg, D. A. 

Knyazev, M. Tkacz, M. I. M. I. Eremets. Nature. 569 (7757), 528−531(2019). 

[34] H. Liu, I. I. Naumov, R. Hoffmann, N. W. Ashcroft, R. J. Hemley. Proc. Natl. Acad. Sci. 

U. S. A. 114 (27), 6990−6995(2017). 

[35] A. P.Drozdov, M. I.Eremets, I. A. Troyan, V.Ksenofontov, S. I. Shylin, Nature. 525, 

73(2015). 

[36] Y.Fukai, The Metal-Hydrogen System; Springer: Berlin, Heidelberg, Vol. 21(2005). 

http://un.uobasrah.zdu.iq/
https://ar.institut-seltene-erden.de/seltene-erden-und-metalle/seltene-erden/
https://ar.institut-seltene-erden.de/seltene-erden-und-metalle/seltene-erden/
https://edsschool40.blog.27/10/2021


 عموميات حول الذيدروجنٌ والترابيات النادرة                 : الفصل الأول

 

 
 

17 

[37] P.Strange, A.Svane, W. M.Temmerman, Z.Szotek, H.Winter, Nature. 399 (6738), 

756−758(1999) 

[38] A.Janotti, C. G. Van de Walle,.Nat. Mater. 6, 44(2007). 

[39] T.Palasyuk, M.Tkacz, P.Vajda, Solid State Commun. 135 (4), 226− 231(2005). 

[40] N. P.Salke, M. M.DavariEsfahani, Y.Zhang, I. A.Kruglov, I. A.Zhou, Y.Wang, 

E.Greenberg, V. B. Prakapenka, J.Liu, A. R.Oganov, J.-F. Lin, Nat. Commun. 10 (1), 

4453(2019). 

[41] P. P.Kong, V. S.Minkov, M. A.Kuzovnikov, S. P.Besedin, A. P. Drozdov, S.Mozaffari, 

L. Balicas, F. F.Balakirev, V. B.Prakapenka, E.Greenberg, D. A. Knyazev, M. I. Eremets, 

arXiv 2019, arXiv:1909.10482. 

[42] I. A. Troyan, I. A. Semenok, A. G. Kvashnin, A. G. Ivanova, V. B. Prakapenka, E. 

Greenberg, A. G. Gavriliuk, I. S. Lyubutin, V. V. Struzhkin, A. R. Oganov, arxiv 2019, 

arXiv:1902.10206. 

[43] D. Zhou, D. V. Semenok, D. Duan, H. Xie, X. Huang, W. Chen, X. Li, B. Liu, A. R. 

Oganov, T. Cui, arXiv 2019, arXiv:1904.06643 

[44] R. Goto, S. Sugimoto, M. Matsuura, N. Tezuka, Y. Une, M. Sagawa JPCS 

266.012029(2011). 

[45] W. Beiping, C. Yuanzhen, L. Yongning. 37. 9082-9087(2012). 

[46] A. Walton, H. Yi, N.A. Rowson, J.D. Speight, V. S. J. Mann, R. S. Sheridan, A. 

Bradshaw, I.R. Harris, A. J. Williams. J. Clean Prod. 104. 236-241(2015). 

[47] T. J. Udovic, Q. Huang, J. J. Rush, J. Alloys Compd. 356. 41-44(2003). 

[48] T. J. Udovic, Q. Z. Huang, A. Santoro, J. J. Rush, Z. Kristall. 223. 697-705(2008). 

[49] M. Mansmann, W. E. Wallace, J. Phys. (Paris) 25. 454–459(1964). 

[50] W. G. Bos, K. H. Gayer, J. Nucl. Mater. 18. 1-30(1966). 

[51] H. Meng, T. Palasyuk, V. Drozd, M. Tkacz. Journal of Alloys and Compounds 

722.946e952(2017). 

[52] P. Nilesh, M. Salke, N. Mahdi DavariEsfahani, Yedukondalu, Youjun Zhang, Ivan A. 

Kruglov. Jianshi Zhou, EranGreenberg, Vitali B.Prakapenka, JinLiu, ArtemR. Oganov, 

and Jung-Fu Lin. Prediction and Synthesis of Dysprosium Hydride Phases at High 

Pressure.(21-102019). 

 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 الثاني الفصل
 DFTنظرية دالية الكثافة 

 وبرنامج الحساب



 وبرنامج الحساب DFTنظرية دالية الكثافة                      : الثاني الفصل

 

 
 

19 

 :Introductionالدقدمة 1-

ا فهما يشكلاف لرالا واسعا و متجددا و مهما في التطور التكنولوجي, لذ دورا أساسيالفيزياء الدواد الدكثفة و علم الدواد 
و النظريتُ. فقبل اختيار مادة ما لاستعمالذا في تطبيق تكنولوجي, يجب التأكد من  حيث ينشط عدد كبتَ من الباحثتُ التجريبيتُ

نية للمواد الصلبة ىي ىدؼ رئيسي لفيزياء و كيمياء الدواد الك فاف برديد البنية الالكتًو الفيزيائية و الكيميائية. و لذملائمة خواصها 
 الصلبة. 

ريوف العديد يدكننا الحصوؿ نظريا على البنية الالكتًونية للمواد بحل معادلة شرودينغر. لقد طور الكيميائيوف و الفيزيائيوف النظ
-ترتكز على نظرية ىوىنبارغ التي DFTو الجزيئات, أهمها نظرية دالية الكثافة  تشرودينغر للذرا من الطرؽ و النظريات لحل معادلة

 [.0كوىن]

 : SchrodingerEquation   معادلة شرودينغر للبلورة2-2

 9, و تعطى بالعلاقة التالية[1] في دراسات معادلات ميكانيك الكم تعتبر معادلة شرودينغر للبلورة ىي الاساسية

                                                (1-2)                 

 حيث9

Ψ.9الدالة الدوجية للنظاـ 

E.9الطاقة الكلية للنظاـ 

H تكتب بالصيغة التالية9  و نوى   9ىاملتوف النظاـ الدكوف من الكتًونات , 

                    (2-2) 

Te للالكتًونات.9 الطاقة الحركية 

   ∑
  
 

   
  ∑  

  

   
   

       (2-1)  

m.9 كتلة الالكتًونات 

(  
 9مؤثر لابلاسياف.( 

  
  

  

    
  

    
  

                                           (2-4) 
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TN.9 الطاقة الحركية للأنوية 

   ∑
  
 

   
  ∑  

  

  
   𝛼                         (2-5) 

M.9كتلة الأنوية 

Veeإلكتًوف.-9طاقة إلكتًوف 

    ∑
 

    

 

      [
  

   ⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗   
]                                (2-6) 

 .jو9iالدسافة بتُ الالكتًونيتُ | ⃗⃗    ⃗⃗  |

VeNنواة.-9 طاقة الكتًوف 

    
 

    
∑  

    

|  ⃗⃗⃗     ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|                                      (2-7) 

|  ⃗⃗    
⃗⃗⃗⃗  .iو الالكتًوف  αبتُ النواة 9 الدسافة|⃗ 

نواة.-9 طاقة نواة     

    
 

    

 

 
∑

      

|  ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗   ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|                                    (2-8) 

𝛼و𝛽   |9الدسافة بتُ النواتتُ
⃗⃗⃗⃗  ⃗    

⃗⃗ ⃗⃗  | 

 [.2السبب في وجود تقريبات لتبسيطها و حلها]يضل حل معادلة شرودينغر معقد,و ىدا ىو 

 Born-OppenhaimerApproxmation 9تقريب بورن ىايمر 2-3

 في نظرية الكم, يعرؼ التقريب الثابت للحرارة لدعالجة حركة الالكتًونات بشكل مفصل عن تلك الدوجودة في النوى عموما
غتَ متحركة. عندئذ تكوف و كأنها تعتبر الأختَة  ،لإلكتًوف و كتلة النواةالاختلاؼ الكبتَ بتُ كتلة اباسم تقريب اوبن ىايدر. بسبب 

 يتم كتابة ىاملتوف بالشكل التالي9 ذه الحالةو تكوف طاقة التفاعل بتُ النواة و النواة ثابتة.في ى معدومةطاقتها الحركية 

                                                        (2-9) 

 .       حيث طاقة التفاعل بتُ الانوية ثابتة 

 و منو تصبح معادلة شرودينغرللالكتًونات كالتالي9
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                                                               (2-10) 

 [.3ا وجدت طرؽ أخرى لحلها]معادلة شرودينغر صعب رياضيا, لذذ لا يزاؿ حل

 Hartree-Foc Approximation9ىارتريفوكتقريب  2-4

يتكوف تقريب الإلكتًوف الدفرد من اعتبار كل إلكتًوف مستقل. لشا يعتٍ أف الإلكتًوف يتحرؾ منفردا في الحقل الدتوسط الدتولد 
 [. و منو يكتب الذاملتوف بالعلاقة التالية49عن الأنوية و باقي الالكتًونات]

  ∑   
 
                                                             (2-11) 

 حيث9

   
   

  
                                                  (2-12) 

.k في حقل الأنوية  i 9 الطاقة الكامنة للإلكتًوف       

        ∑ 
    

    |  ⃗⃗⃗⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗  |
                                          (2-13) 

.Kيدثل موضع الأنوية     

       9 الكموف الفعاؿ لذارتري.

        
 

 
∑

  

    |       |
                                                      (2-14) 

الالكتًونات.و تكتب الدالة الدوجية الكلية للجملة كجداء دواؿ لكل   

            ∏       
 
                                                       (2-15) 

بػ9ويعبر عن الطاقة الكلية للنظاـ   

  ∑                                                                                      (2-16) 

 معادلة شرودينغر كالتالي9و منو أصبح لدينا 

* 
 

 

  

 
                +      휀                                (2-17) 

 [.5أيضا لم يستطيع معادلة شرودينغر] التقريب اىذ
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 DFTDensite Fonctionnel Theory9نظريةدالية الكثافة 2-5

اللذاف أثبتا أف  ،[6على يد العالداف توماس و فارمي ]0816عاـ  DFTظهرت الفكرة الأساسية لنظرية دالية الكثافة 
 على مرحلتتDFT 9ُػطاقة الغاز الدتجانس للالكتًونات ىو دالية للكثافة الالكتًونية. لقد تم تطوير ال

  [.0]0853نظرية ىوىنبارغ و كوىن عاـ 

 ػلدساهمتو في تطوير ال 0887[, قد تم منح كوىن جائزة نوبل عاـ 7]0854شاـ عاـ -نظرية كوىنDFT. 

 Hohenberg-Kohntheories9كوىن -نظريتي ىوىنبارغ 1-4-0

    ρية كثافة الإلكتًونلليدة حالكلية للحالة الأساسية ىي دالية و  E فاف الطاقةمن اجل كموف خارجي معطى  النظرية الأولى:
 .للجسيم

 معطى, الحد الأدنى للطاقة الكلية للنظاـ توافق الحالة الأساسية.N ناتو عدد الكتًو  Vextكموف خارجيمن اجل  النظرية الثانية:

                                                   (2-18) 

 ا يعبر عن دالية الكثافة كمايلي9  اذ

       ⟨ | | ⟩                                       (2-19) 

 كالتالي9كوىن  -و دالية الكثافة لذوىنبارغ

        ⟨ |   | ⟩                            (2-20) 

U وT   الحركية للالكتًونات على التواليكموف التفاعل و الطاقة. 

 باستخداـ تقريب ىارتري لصد9

        ∬
         

|     ⃗⃗  ⃗|
                     (2-21) 

G   [ 98 يدثل الطاقة الحركية للالكتًونات.] 
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 Kahn- Sham Equation9شام-معادلة كوىن 2-5-2

شاـ تقريبات مع فكرة استبداؿ نظاـ الإلكتًوف الدتفاعل بنظاـ إلكتًوف -كوىن, اقتًح كوىن-على أساس نظريات ىوىنبارغ
إلكتًوف بوجود   Nلقد بتُ كوىن شاـ انو يدكن حساب كثافة الحالة الأساسية لجملة متكونة من [. 01غتَ متفاعل في ىدا النظاـ]

 كموف خارجي باستعماؿ العلاقة9

     ∑  
                                        ( -1 22)         

 الطاقة الكلية للالكتًونات ىي9

                                                     (2-23)               

T تفاعل.9 الطاقة الحركية للالكتًونات في حالة 

Vإلكتًوف.-9 كموف التفاعل إلكتًوف 

 طاقة ىارتريفوؾ تعطى بالعلاقة التالية9

                                             (2-24)        

 حيث9

 9 كموف ىارتري.   

   9 الطاقة الحركية للالكتًونات الحرة.

   9 كموف تبادؿ الالكتًونات و يعطى بػ9

                                                    (2-25)               

9ػب ػىكموف ارتباط الالكتًونات و يعطى  9    

                                                     (2-26) 

 ادا يدكن كتابة الدالية    على الشكل الدوالي9

               

                                         (2-27)  

    ارتباط-كموف تبادؿ
9 
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 و منو الطاقة الكلية ىي9

                           (2-28)    

 شاـ 9-و تكتب معادلة كوىن

                                  (2-29) 

 Kohm-Sham Equations Solutions9شام -حلول معادلة كوىن 2-5-3

 نعبر عن الدالة الدوجية بالشكل التالي9 .  شاـ اختيار الأساس -يتطلب منا حل معادلات كوىن

       ∑                                                                                           (2-30)       

 حيث9

النشر لدالة الدوجة.9 ىي معاملات      

يجب حل الدعادلات الأساسية و دلك بطريقة الدورات التكرارية بحيث تؤخذ طاقة النظاـ بقيمة     من أجل حساب 
 صغرى.

 شاـ ىي9–و منو حلوؿ معادلة كوىن 

   휀                                                                                                      (2-31)  

Hشاـ.-9 ىاملتوف كوىن 

 9 مصفوفة التغطية.0

 Exchange-CorrelationEnergy9ارتباط -طاقة تبادل 2-5-4

و تقريب التدرج الدعمم   LDAتقريب الكثافة المحليةارتباط ىي -من أىم التقريبات التي يدكننا بها حساب طاقة تبادؿ
GGA. 
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 :LDA   Local Densite Approximationتقريب الكثافة المحلية 2-5-4-1

[. و التي تعالج نظاـ الالكتًونات 00]0854شاـ في سنة -تم اقتًاح تقريب الكثافة المحلية لأوؿ مرة من طرؼ كوىن
 ارتباط بالعلاقة التالية9-متجانسا, و تعطى طاقة تبادؿاللامتجانسة باعتباره موضعيا 

   
       ∫     휀          

                             (2-32) 

 ارتباط من طاقتت9ُ-حيث تتكوف طاقة تبادؿ

       휀     휀                                            (2-33) 

     9휀 طاقة التبادؿ.

طاقة الارتباط.9  휀     

 لجمع كل الددرات نقوـ بحساب الكثافة الالكتًونية9 

 
     ∑  

                                                                 (2-34)                                                                           

 Generalized GradientApproximation GGA 9تقريب التدرج الدعمم 2-5-4-2

يعطينا نتائج متوافقة مع النتائج التجريبية، ولكي تتحصل على نتائج متقاربة نقوـ لاانو  إلا ،LDAرغم سهولة ىذا التقريب
بالكثافة في كثافة الالكتًونات حيث طاقة تبادؿ ارتباط في ىذا القريب لا تتعلق فقط GGA بإدخاؿ تقريب التدرج الدعمم

 9الدوضعية بل أيضا تتعلق بتدرج الكثافة الكتًونية و تعطى كما يلي الالكتًونية

    
          ∫     휀                

                          (2-35) 

[.901 تدرج الكثافة الالكتًونية]       

 DFT9البرامج الدستخدمة لـ 2-6

 في نظرية دالية الكثافة منها9توجد العديد من البرامج تستخدـ 

  9البرامج المجانيةBINIT ,PWSCF ,SIEST. 

  9البرامج غتَ لرانيةCASTEP ,VASP,WIEN2K. 

 .Wien2kسنعتمد على برنامج في دراستنا ىذه 
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 Wien2k9برنامج  2-6-1

و مساعدوه  (Blaha)طرؼ بلاىاىو برنامج غتَ لراني تم تطويره في معهد كيمياء الدواد في الجامعة التقنية في فيينا من 
كموف  [. يعتمد ىدا البرنامج بشكل أساسي على نظرية دالية الكثافة ضمن أساليب الدوجات الدنتشرة الدستوية و الدزادة خطيا مع  02]

, كتب أيضا بلغة الفورتوف و ىو عبارة عن لرموعة من البرامج . يسمح ىذا البرنامج بدراسة خواص البلوراتFP-LAPW كامل
 الفرعية الدرتبطة مع بعضها.

 LINUX[03.]و  UNIXبرت نظاـ التشغيل  Wien2kيعمل برنامج  

 Wien2k9استخدامات برنامج  2-6-2

  برديد طاقة انبعاث و امتصاص الأشعةRX. 

 .إيجاد الكثافة الالكتًونية و عوامل البنية للأشعة السينية 

 .تدرج الحقل الكهربائي و الحقوؿ فائقة الدقة 

  و البصرية و الدرونية ةالخصائص الدغناطيسيبرديد. 

 [04إجراء عمليات حسابية للبنية الالكتًونية.] 

 الخلاصة:

لفهم الخواص الفيزيائية و الكيميائية للمواد يجب دراسة نظاـ الالكتًونات التي تتفاعل مع بعضها البعض و مع الايونات. 
عتمد لحلها على نظرية دالية الكثافة التي ىي ا. رةحل معادلة شرودينغر مباشولصعوبة حساب ىده الخصائص, أي ليس من السهل 

لتسهيل إيجاد الكثافة ةالجسيمات تبسيطها إلى نظاـ معادلات أحادي, حيث يتم وسيلة رياضية لحل مشاكل ميكانيك الكم
 الالكتًونية.
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 الدقدمة:3-1
) لي ثنائي ىيدريدسنتطرؽ في ىذا الفصل إلى دراسات  ثابت الخصائص البنيوية )( و حساب بعض DyH2الديسبروسيوـ

(, الالكتًونية )عصابات الطاقة و كثافة الحالات الكلية والجزئية (, ’Bالدعامل لذذا الأولىوالدشتقة  B ضغاطيةلانامعامل , aالشبكة
, E, معامل يونغ Cijثوابت الدرونة (, الدرونية ) Ecoh, طاقة التماسك EbH, طاقة الربط    طاقة التشكل ,التًمودينامكية )

درجة حرارة ديباي(. سنعتمد ،𝜇و 𝜆معاملات لامى ،𝛿معامل بواسوف ،Bمعامل الانضغاطية  ،A,معامل التباين Gمعامل القص 
[ في قاعدة الأمواج الدستوية و الدزادة خطيامع 0] Wien2kباستعماؿ في برنامج  DFTفي ىذه الدراسة على نظرية دالية الكثافة 

 [3ارتباط] -لحساب كموف تبادؿ GGA[ و تقريب2.1( ]FP-LAPWكموف كامل )
 طريقة الحساب: 3-2
 تهيئة الحساب: 3-2-1

نقوـ بإدخاؿ بصيع الدعطيات الدتمثلة في الخواص الفيزيائية  (DyH2)و إنشاء ملف باسم  Wien2kبعد فتح برنامج 
ذات زمرة التناظر  (FCC)نسمي نوع الخلية و التي ىي مكعبة و لشركزة الوجوه  ،DyH2للبنية. أولا نقوـ بتسمية الدركب الذي ىو

225Fm-3m حيث كل الزوايا متساوي𝛼  𝛽  𝛾 باستخداـ DyH2برصلنا على شكل البنية البلورية ؿ.     
 (. 0-2الدوظحة في الشكل )Xcrysden [5 ]برنامج 

 
 

 DyH2 (: البنية البلورية لـ 1-3الشكل )
 :K-Pointsو RMT*Kmaxتهيئة الدعاملنٌ  3-2-2

 :RMT*Kmaxأولا: 
) حيث نعبر عن اصغر نصف قطر  8إلى  4من RMT*Kmaxو نغتَ في كل مرة قيم  aثابت الشبكة و  kنقوـ بتثبيت 

(، Kmax بػ للطاقة قيمة لأقل الدوافقة الدستوية الأمواج أساس في الدوجة لشعاع الأكبر الدعيارو RMTللخلية الددروسة بذري 
 ( يوضحاف النتائج الدتحصل عليها.1-2( و الشكل )0-2والجدوؿ)
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 .RMT*Kmax( : تغنً قيم الطاقة بدلالة 1-3الجدول )
RMT*Kmax Energy(RY) 

5 -24338.96361372 
5.5 -24338.96638323 

6 -24338.96675730 
6.5 -24338.96686217 

7 -24338.96692746 
7.5 -24338.96696819 

8 -24338.96701785 
8.5 -24338.96704820 

9 -24338.96702919 
 

 

 .RMT*Kmax(: يُحُى تغٍشاث انطاقت بذلانت 2-3انشكم )

و التي تعتبر القيمة المحسنة على أساس  7ىي RMT*Kmax( نختار قيمة 0-2( و الجدوؿ )1-2من خلاؿ الشكل )
 ثبوت الطاقة.

 :K- Pointsثانيا: 
( 1-2( والجدوؿ )2-2في منطقة بريليوف الأولى. الشكل) K-Pointsو نغتَ في  7عند النقطة  RMT*Kmaxنثبت 

 يوضحاف النتائج الدتحصل عليها.
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 K-Points ( : تغنً قيم الطاقة بدلالة2-3الجدول )

K-Points Energy(RY) 
100 -24338.96701785 
300 -24338.96891234 

1000 -24338.96900477 
3000 -24338.96900566 
3400 -24338.96903714 
3500 -24338.96903714 
4000 24338.96903714 
5000 -24338.96906043 
5500 -24338.96906043 
6000 -24338.96906526 
6500 -24338.96906526 

 

 

 .k-points(: منحنى تغنًات الطاقة بدلالة 3-3الشكل )
فنجد اف القيمة المحسنة لػ RMT*Kmax( و بنفس الطريقة الدتبعة في ايجاد 2-2( و الشكل )1-2)انطلاقا من الجدوؿ  

K-Points   4111ىي. 
 حجم الخلية:نتائج تهيئة  3-2-3

على  4111و  7" تساوي الى k-points" و عدد نقاط "RMT*Kmaxنقوـ في ىذه الدرحلة بأخذ القيم المحسنة لػ "
( يدكن إيجاد معلومات حوؿ 3-2التوالي. من خلاؿ منحتٌ تغتَ الطاقة بدلالة الحجم لثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ الدوضح في الشكل )

 و التي تعطى بالعلاقة التاليةMurnaghan [6,7]،  9اسطة إسقاط الدنحتٌ على معادلة حجم الخلية عند الاستقرار بو 
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 (

    ⁄    
 

  
   

  )  
    

  
   

 (2-0                                   )  
 

 حيث 9
E0.9الطاقة الكلية للخلية عند التوازف 
V0.9حجم الخلية الأساسية عند التوازف 
B0الانضغاطية. 9معامل 
B’.9الدشتق الأوؿ للانضغاطية بالنسبة للضغط 

 

 

 .DyH2(: منحنى تغنً الطاقة بدلالةالحجم ل4-3الشكل )
أي (a.u3)266.6046إلى  (a.u3)223.7574تغتَ الحجم من ( 3-2الشكل )في مثل من خلاؿ الدنحتٌ الد نلاحظ

و الذي يطلق عليو  88.5172و الحجم الدوافق لذا 24338.969133-قيمة للطاقة تساوي  . نلاحظ ايضا أقل%2بالخطوة 
V0)(.2-2و دونت ىذه النتائج في الجدوؿ ) )حجم الخلية في حالة التوازف 
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والطاقة  ’B, الدشتقة الاولى لدعامل الانضغاطية بالنسبة للضغط B0, معامل الانضغاطية a0(: ثابت الشبكة 3-3الجدول)
 لثنائي ىيدريد الديسبروسيوم مع بعض النتائج النظرية و التجريبية الدتاحة. Etotالكلية 

 a0(A°) B0(GPa) B’ Etot(Ry) طريقة الحساب الدركب

DyH2 

 
 GGA 3.0267 88.7152 4.5990 -24338.969133الدراسة الحالية 

[6]  5.199 84.228 3.777  

 5.201    

[7]  5.20    

EXP [62]  5.21    

EXP [66]  5.2060    

DyH3 EXP [60]  2.3646    

[61]  5.23 667 6.7  

[7]  5.15    

TbH2 GGA [62]  3.0434 77.2043 4.3594 -23440.290299 

EXP. [63]  3.024    

[64]  3.015    

TbH3 [65]  3.657 75.26 1.64  

ErH1.95 EXP [66]   45 1 9Fixed  

ErH2.091 EXP .[67]   51 2 8Fixed  

 (29-2لصد من خلاؿ الجدوؿ )
 توافق الى حد كبتَ بتُ القيمة الدتحصل عليها والقيم التجريبية و النظرية الدتوفرة. -
.و منو يدكننا القوؿ بأنو كلما زاد تركيز الذيدروجتُ فاف ثابت DyH3اكبر من ثابت الشبكة لػ  DyH2لػ a0قيمة ثابت الشبكة  -

ترابيات نادرة لذيدريداتYHx [08]،CeHx[11 ،]PuHx [10]الشبكة يتناقص و ىذا يتوافق مع ما لوحظ في الدراجع 
. و منو لصد أف كلما زاد تركيز DyH3اكبر من تلك لػ  DyH2أما قيمة معامل الانضغاطية الدتحصل عليها لػ  اخرى.

 .PuHxو ErHx ,TbHx ,YHx ,CeHxالذيدروجتُ يزداد معامل الانضغاطية و ىذا ما يتوافق مع ما لوحظ في 
 .D(H-H)و بنٌ  D(Dy-H), بنٌ D(Dy-Dy)(:الدسافة بنٌ 4-3)الجدول 

  D(Dy-Dy) D(Dy-H) D(H-H) 

DyH2 GGA 3.6836 2.2555 2.6044 

[02]  3.678 2.256  

[7]    0.04 

DyH3 [7]    1.83 

 
, و ىذا ما يتوافق مع مالحظنا فيما يخص قيمة DyH3اكبر من السافة لػاDyH2نلاحظ الدسافة بتُ ذرتيتُ الذيدروجتُ لػ

 .a0ثابت الشبكة 
 حساب الخصائص: 3-3

و قيمة ثابت  k-pointsىي  و عدد النقاط  RMT*Kmaxأخذنا لحساب الخصائص القيم المحسنة لكل من 
 .على التًتيب °5.2089Aو 4111, 7تساوي الى  aالشبكة 
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 الخصائص التنًموديناميكية: 3-3-1
 تعتبر طاقة التشكل من أىم الكميات التتَموديناميكية لدراسة انظمة بززين الذيدروجتُ و لضماف الاستقرار الحراري.

 9الديسبروسيوـ على الشكل الدواليلثنائي ىيدريد  f  نقوـ بتحديد طاقة التشكل 
         

             
                                     (2-3) 

 حيث9 
EDyH29.  طاقة ىيدريد الديسبروسيوـ
EhcpDy.9 طاقة الديسبروسيوـ ذو البنية السداسية 

EH2.ُ9 طاقة جزيء الذيدروجت 
  قمنا بحساب كل من طاقة التماسكEcoh ؿDyH2 التي تعرؼ أيضا بأنها الطاقة اللازمة لتلاشي أو تكوين روابط التي تتماسك

 باستعماؿ الدعادلتتُ على التواليEb(H) 9بها الجزيئات, و طاقة ربط الذيدروجتُ 
    (    )       

    

       
                              (3-3) 

      
 

 
*     

         +    
                               (4-3) 

EDy
atom.  9 طاقة ذرة الديسبروسيوـ

EH
atom ذرة الذيدروجتُ.9 طاقة  

 
لثنائي ىيدريدالديسبروسيوم و مقارنتها  Ecoh, طاقة التماسك EbH, طاقة الربط    (: طاقة التشكل 5-3الجدول )

 بالنتائج التجريبية الدتوفرة:
 Ecoh(ev) EbH(ev)     (kj/mol.H2) الدركب  

DyH2 DyH2 -7.830  -4.40955 -205.06124 

DyH2  [00]    213.1 2.8 - 

TbH2  [61]  -11.40290 -4.30441 -184.77215 

GdH2  [01]    -196 

ErH2  [02]    -220.08304 

ErH2 [03]   -200.20706 

 ( لصد49-2من خلاؿ الجدوؿ )
تكوف بالاشارة السالبة لشا يعتٍ اف ثنائي ىيدريد الديسبروسيوـ يدكن اف يتشكل. و التي تقع DyH2 ؿ    قيمة طاقة التشكل  -

و ىذا مايتوافق مع النتائج الدتحصل (س 4-2بعضهيدريدات التًابيات النادرةكما موضح في الجدوؿ ) في حدود لراؿ طاقات تشكل
 [.15عليها في الرجع ]

 .TbH2تنتمي الى نفس لراؿ قيم طاقات الربط  DyH2ػ للهيدروجتُ ل Ebة طاقة الربط قيم -
 تكوف بالإشارة السالبة لشا يعتٍ أف ثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ مستقر من حيث الطاقة. Ecohقيمة طاقة التماسك  -
 الخصائص الالكترونية: 3-3-2

 تكمن اهمية الخصائص الالكتًونية للمواد الصلبة في برديد نوعية الدادة الددروسة و معرفة طبيعة الروابط. 
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 بنية عصابات الطاقة: 3-3-2-1
تعرؼ بنية عصابات الطاقة بنمذجة لقيم الطاقة التي يدكن اف يتخذىا الالكتًوف داخل الدواد الصلبة, تشكل ىذه القيم 

قسم الى عصابات مسموحة)عصابة التكافؤ, عصابة النقل( و اخرى لشنوعة. بواسطة عرض العصابة الدمنوعة عصابات الطاقة و تن
 [.16و عازؿ ]أنقوـ بتصنيف الدواد الى ناقل, شبو ناقل 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 .DyH2طاقة لثنائي ىيدريد الديسبروسيوم (: بنية عصابات ال5-3الشكل )

( وجود عصابات تقطع مستوى فتَمي و عدـ وجود فجوة الطاقة و ىذا مايؤكد اف ثنائي 4-2نلاحظ من خلاؿ الشكل )
 لو خاصية معدنية. DyH2الديسبروسيوـ ىيدريد 

 :DOSكثافة الحالات الكلية   3-3-2-2
ىو مقدار فيزيائي مهم من خلالو نفهم الحالات الالكتًونية في الدادة و تاثتَىا على الخواص  DOSكثافة الحالات الكلية 

فهي تسمح لنا بالتعرؼ على اغلب خصائص النقل الالكتًوني و يدكن من خلالذا معرفة طبيعة الروابط  الى ذلكالفيزيائية, بالاضافة 
 الكيميائية في الدادة و انتقاؿ الشحنة عبر الددرات.

, يدكننا من خلاؿ ىذا DyH2لثنائي ىيدريد الديسبروسيوـ ( منحتٌ كثافة الحالات الكلية بدلالة الطاقة 5-2يدثل الشكل )
 الشكل تقسيم المجاؿ الطاقي الى9

 8.35648-لراؿ الطاقة منeV  2.07065-الىeV  الذي يوافق عصابة التكافؤ و تكوف كثافة الحالات لشلوءة عند
 الدرجة صفر الدطلق و ىو الجزء الدسؤوؿ على الروابط الدشكلة لثنائي الذيدريد.

 2.07065- من لراؿ الطاقةeV8الىeV  الذي يعبر عن عصابة التوصيل, و نلاحظ اف مستوى فتَمي موجود داخل
و ىذا يعتٍ وجود الكتًونات حرة مشاركة في التوصيل, لدينا ايضا EF=0.54819Ryىذه العصابة حيث كانت قيمتو 

لذا  DyH2( كثافة الحالات غتَ معدومة عند مستوى فتَمي أي اف لثنائي ىيدريد الديسبروسيوـ 5-2من الجدوؿ )
 خاصية معدنية.
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 DyH2لثنائي ىيدريدالديسبروسيوم (Total DOS)(: منحنى كثافة الحالات الكلية 6-3الشكل )

 كثافة الحالات الجزئية:  3-3-2-2
. و توزيع طاقة الالكتًونات لذرة معينة eVبسثل كثافة الحالات الجزئية عدد الحالات الالكتًونية الدوجودة في وحدة الطاقة 

 [.17(]d ,p,sومدراتها ) 

 
 لثنائي ىيدريدالديسبروسيوم.منحى كثافة الحالات الكلية و الجزئية : ( 7-3الشكل )

 
 ( منحى كثافة الحالات الكلية و الجزئية لثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ حيث69-2يدثل الشكل )

- Total-DOS: .  يدثل كثافة الحالات الإبصالية لثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ
- Dy-tot: .  يدثل كثافة الحالة الكلية لذرة الديسبروسيوـ
- Dy-s:  يدثل كثافة الحالة الجزئية لذرة الديسبروسيوـ في مدارs. 
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- Dy-p: يدثل كثافة الحالة الجزئية لذرة الديسبروسيوـ في مدارp. 
- Dy-d: يدثل كثافة الحالة الجزئية لذرة الديسبروسيوـ في مدارd. 
- Dy-d-eg: يدثل كثافة الحالة الجزئية لذرة الديسبروسيوـ في مدارd-eg. 
- Dy-d-t2g: يدثل كثافة الحالة الجزئية لذرة الديسبروسيوـ في مدارd-t2g. 
- H-tot: .ُيدثل كثافة الحالات الكلية لذرة الذيدروجت 
- H-s:  يدثل كثافة الحالات الجزئية لذرة الذيدروجينفي مدارs. 

, s ,pللمحطات الذرية كثافة الحالات عند مستوى فنًمي طاقة فنًمي و كثافة الحالات عند مستوى فنًمي,(: 6-3الجدول )
d ,d-eg ,d-t2g  لذرةDy  و المحط الذريs لذرة.H. 
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 ( يدكن تقسيم لراؿ الطاقة إلى لرالتُ 69-2الشكل)من خلاؿ منحنيات 
(-8.35648eV 2.07065-الىeV  ُعصابة التكافؤ المحصورة في المجاؿ الطاقوي ىذا إذ نلاحظ9 المحطتُ الدهيمنت )

 Dy-sلذرة الذيدروجتُ و منو نستنتج وجود تهجتُ بتُ المحطتُ, لكن مشاركة كل من   sلذرة الديسبروسيوـ و d-egفي ىذا المجاؿ 
 تكوف ضعيفة. Dy-pو

(-2.07065eV  8الىeV9 عصابة النقل المحصورة في المجاؿ الطاقوي ىذا و يدكن تقسيمو الى ) 
 pو sوسيوـ بينما المحطتُ لذرة الديسبر  d-eg( حيث انو في ىذا المجاؿ تكوف الذيمنة للمحط 0الى2.07065eV-)من 

ديسبروسيوـ تكوف شبو لذرة ال d-t2gلذرة الذيدروجتُ و  sلذرة الديسبروسيوـ تكوف مشاركتهما ضعيفة. لكن مساهمة كل من المحط 
 معدومة.

لذرة  لذرة الديسبروسيوـ ىو الدهيمن, بينما بقية المحطات الذرية d( في ىذا المجاؿ نلاحظ اف المحط الذري 8eVالى  1)من 
Dy  و المحط الذريs  لذرةH .تكوف مشاركتهم ضعيفة 

 sلذرة الديسبروسيوـ عند مستوى فتَمي اما بقية المحطات الذرية و المحط الذري  d-egنلاحظ أيضا أف الذيمنة للمحط 
 (.5-2فتكوف مساهمتهم ضعيفة كما ىو مبتُ في الجدوؿ ) Hلذرة 

 :الدرونيةالخصائص  3-3-3
 لدينا9 ةالديكانيكية أهمية كبتَة نظرا لارتباطها الدباشر بالخصائص الأساسية للمواد. من أىم الخصائص الديكانيكيللخصائص 
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 9 ىي قدرة الدادة على استعادة شكلها و أبعادىا الأصلية بعد زواؿ الحمل.    (Elasticity)الدرونة .0
بشكل كامل أو دائم بعد حصوؿ تشوه نتيجة الحمل  (9 ىي قدرة الدادة على الاحتفاظPlasticityالدطاوعة )اللدونة .1

 الدؤثر.
ىي قابلية الدادة لحدوث تغتَ لدف كبتَ بها دوف تشقق برت تأثتَ إجهاد الشد. أي قابلية  9 (Ductility) الدطلية .2

 الدادة للسحب و تقاس بالنسبة الدئوية للتقلص في مساحة الدقطع.
 قبل حدوث تغتَ ملحوظ. )تتكسر( شققتل الدادة تبذع9 ىي الخاصية التي (Brittleness) التقصية .3
 قدرة على مقاومة التغتَ و تقاس الصلابة بديل الدماس لدنحتٌ الإجهاد و الانفعاؿ.ال9 ىي  (Stiffness) الصلابة .4
 التشغيل.9 ىي الخاصية التي بذعل سطح الدادة يقاوـ التآكل و الخدش. تكوف الدواد الصلدة صعبة  (Hardness)الصلادة .5

 8مدتد الإجهاد

سم الصلب تنتقل إليو عن طريق السطح الخارجي و تكوف القوى على علاقة مع الدساحة من ىو القوى الدسلطة على الج
 سطح الجسم الصلب الذي تؤثر عليو. و تقاس بالنسبة إلى وحدة الدساحات.

 لشتد التشوه9
عندما يتعرض لإجهاد معتُ. عندما يكوف التأثتَ الخارجي قليل يعرؼ لشتد التشوه بالتغتَ النسبي لإبعاد و شكل الجسم 

 [.18وعكوس يسمى بالتشوه الدرف, أما عندما يكوف التأثتَ كبتَ و غتَ عكوس يسمى بالتشوه اللدف]
 كاف ىوؾ أوؿ من درس بذريبيا القوانتُ الرئيسية لسلوؾ الدواد, و يعطى بالعلاقة التالية9

𝛿   ∑        휀                                                       (3-5) 
 :والتشوه بالشكل التالي الإجهاد بحيث توصف مصفوفتي

[𝛿]  [

𝛿 𝛿 𝛿 

𝛿 𝛿 𝛿 

𝛿 𝛿 𝛿 

]  

[
 
 
 
 
 
𝛿 

𝛿 

𝛿 

𝛿 

𝛿 

𝛿 ]
 
 
 
 
 

                                      (3-6) 

[휀]  
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휀 

 

 
휀 
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휀 

 

 
휀 휀 ]
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휀 
휀 
휀 
휀 ]

 
 
 
 

                                  (3-7) 

 نستخدـ خصائص الدصفوفةCij 9لوصف معاملات الدرونة 
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                     (3-8) 

نظرا لتناظر 33Cو01Cو00Cت مستقلة فقطلات الدرونة في البنية الدكعبة، يكفي إيجاد ثالثة معاملامابرديد معمن أجا 
 ։للبنية الدكعبة بالدصفوفة التاليةCijت الدرونةلاتعطى معام. [20-21]البلورة في الفئة الدكعبة

(   )  

(

 
 
 

         

         

         

   
   
   

   
   
   

     
     
     )

 
 
 

                       (3-9) 

 حيث9
    

      

                  
                                                           (3-10) 

    
    

                   
                                                         (3-11) 

    
 

   
                                                                                      (3-12) 

 ة للبلورة الدكعبة منها9يتوجد عدة ثوابت مرون
- A[و يعطى بالعلاقة التالية219]في الدواد  ميكروسكوبيكستَ ت فتًاضيةوقوعيرتبط باحيث  معامل تباين الدرونة 

  (
    

       
)                                                                       (3-13) 

- B [229معامل الانضغاطية الذي يقيس مقاومة الدادة الصلبة لتغيتَ الحجم و يعطى بالعلاقة التالية] 

  
 

 
                                                                          (3-14) 

- G  معامل القص و ىو الذي يقيس مقاومة الدادة الصلبة للحركة على الوجو الداخلي, و الدرفق بالتشوه في الشكل دوف تغتَ في
 [23-259] (voigt  ,reuss, hillمن التقريبات فويت, روس و ىيل ) االحجم و تعطى علاقتو انطلاق

                           تقريب فويت9

                                  (3-15)                                                               
 

 
 

                                                                               تقريب روس9 

   
             

               
                                                    ( 3-16) 

 و منو لصد9 
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تقريب ىيل                            (3-17)                                                        

                
- E  معامل يونغ و ىو الذي يصف خواص مرونة الوسط في ابذاه معتُ و يحدد نسبة الإجهاد بذلك الابذاه على قيمة التشوه في

 نفس الابذاه و يعطى بالعلاقة التالية9

  
   

    
                                                                         (3-18) 

- δ  معامل بواسوف و ىو الذي يحدد نسبة التشوه الانكماشي العرضي على التشوه الطولي النابذاف من إجهاد خارجي و يعطى
 بالعلاقة التالية9

𝛿  
 

 
*
     

    
+                                                  (3-19) 

 [.26] مى التي بردد قساوة الدادةانطلاقا من معامل يونغ و معامل بواسوف يدكن حساب معاملات لا

𝜇  
 

      
                                                       (3-20) 

𝜆  
  

           
                                              (3-21) 

و قيم كلا من معامل يونغ  Cijلاجل حساب قيم ثوابت الدرونة Wien2k[ الددمج مع 27] IRelastقمنا باستعماؿ برنامج 
E معامل القص ,G معامل التباين,A معامل الانضغاطية ,Bمعامل بواسوف ,𝛿معاملات لامى ,𝜆 و𝜇  لـDyH2 النحائج .

 (.6-2الجدوؿ )الوححصل عليها دونث في 
, معامل B, معامل الانضغاطية A,معامل التباين G, معامل القص E, معامل يونغ Cij(: ثوابت الدرونة 7-3الجدول )

 .𝝁و 𝜆, معاملات لامى 𝜹بواسون

 DyH2 DyH3 النظاـ

 GGA [8] 
C11 103.8438  

C12 45.2377  

C44 34.3913  

EH 82.991  

GH 32.256  

𝛅H 0.286  

B 64.773 96 

B/G 2.00809  

A 1.17364  
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𝜆 35.520148  

 11.867713  

 

 
 [31,28] شروط الاستقرار الديكانيكي في البلورة الدكعبة لبورف ىونغC11 ,C12 ,C44برقق ثوابت الدرونة 

                                   
, DyH2لشا يعتٍ سهولة التشوه لػ     ادنى بكثتَ من قيمة     نلاحظ أف قيمة الددونة في الجدوؿ  جانطلاقا من النتائ

نلاحظ أيضا أف قيمة معامل التباين تقريبا مساوية للواحد لشا يدؿ على أف لذذا الدركب تباين مروني خفيف, و بدا أف قيمة معامل 
 فاف ىذا ثنائي الذيدريد مستقر مرونيا. C12و C11الانضغاطية لزصور بتُ 

[ من خلالو نستطيع التمييز بتُ الدواد الذشة و الدواد اللدنة، و ذلك بدعرفة 30نموذج بذريبي ] (Pugh)قاـ بوغ باقتًاح 
ترتب الدادة الددروسة ضمن الدواد اللدنة أما  0.64. إذا كانت النسبة أعلى من B/Gالنسبة بتُ معامل الانضغاطية و معامل القص 

 B/G(للنسبةػ 6-2تائج الدتحصل عليها في الجدوؿ )فتًتب ضمن الدواد سريعة الانكسار. من خلاؿ الن 0.64إذا كانت اقل من 
و  مع ما لوحظ  DyH2اكبر تلك لػ DyH3يعتبر من الدواد اللدنة. القيمة معامل الانضغاطية الدتحصل عليها لػ  DyH2تبتُ إف 

 سابقا في الخصائص البنيوية.
[ تتشكل روابط تساهمية بتُ 31] 1.01اذا كانت تساوي انطلاقا من  قيم معامل بواسوف فانو يدكن برديد نوع الرابطة بتُ الذرات, 

وجدنا قيمة معامل بواسوف   الددروس [. من خلاؿ نتائجنا للمركب21فتتشكل روابط ايونية ] 1.14الذرات, أما اذا كانت تساوي 
 دلالة على وجود رابطة الايونية بالاضافة الى الرابطة معدنية. 1.17تساوي 

 9[32]نقوـ بحساب درجة حرارة ديباي باستعماؿ العلاقة التالية Vmسطة للأمواج الصوتية انطلاقا من السرعة الدتو 

   
 

  
*

  

    
+

 

 
                            (3-22) 

 حيث9
h.9 ثابت بلانك 

KB.9 ثابت بولتزماف 
Va.9الحجم الذري 

n.9 عدد الذرات في وحدة الحجم 
Vm 9 [33]تعطى بالعلاقة التالية 

   [
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 )]

  
 ⁄

                       (3-23) 

Vl.[17]9 سرعة الدوجة العرضية 
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   (
     

  
)
 

 ⁄                                 (3-24) 

Vt.9 سرعة الدوجة الطولية 

   (
 

 
)
  ⁄

                                 (3-25) 

 9الكثافة الحجمية .  
 القيمة الدتحصل .

 (: السرعة الدتوسطة, السرعة العرضية, السرعة الطولية للأمواج الصوتية, درجة حرارة ديباي.8-3)الجدول 
دسجت حشاسة  Vl(m/s) Vt(m/s) Vm(m/s) (g/cm3)   النظام

 melting)الاَصهاس

temperature)(K) 

 D(k) 

DyH2  7.7139 3733.6 2042.5 2277.56 1166.7186     298.032 

TbH2 [7]       292.73 

HoH2 [7]       325.42 

 

 العرضية الأمواجانتشار من  أكثر(Vl) الطولية الأمواج( فاف يدكن القوؿ باف 7-2اعتمادا على النتائج الددونة في الجدوؿ )
(Vt).يدكن استعمالو في درجات حرارة عالية نظرا لامتلاكو درجة حرارة انصهار كبتَة , 

 

 الخلاصة:
قمنا في ىذا الفصل بدراسة بعض الخصائص البنيوية, التتَمودينامكية, الالكتًونية و الدرونية لثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ 

 , اذ وجدنا بالنسبة لػWien2k99باستعماؿ برنامج المحاكاة 
غاطية, الدشتق الأوؿ الخصائص البنيوية قمنا بتحديدىا عند الصفر الدطلق و التي تتمثل في ثابت الشبكة, معامل الانض

 وبرديد الحجم الأمثل عند حالة التوازف الذي يوافق اقل طاقة.
الخصائص التتَمودينامكية تبتُ إف الدركب الددروس ثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ مستقر طاقيا, و يدكن أف يتشكل لاف طاقة 

 التماسك سالبة.
ذو طابع معدني, و من خلا كثافة الحالات الجزئية لدينا تهجتُ  الخصائص الالكتًونية تبتُ أف لثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ

. و تكوف مساهمة المحط الذري  d-t2gلذرة الذيدروجتُ و المحط الذري  sبتُ المحط الذري  لذرة الذيدروجتُ عند  sلذرة الديسبروسيوـ
 مستوى فتَمي مهملة.
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لشا يدؿ على سهولة تشويو ثنائي  C11أدنى بكثتَ من  C44و  C12الخصائص الدرونية وجدنا قيم معاملات الدرونة 
ثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ بالدقابل بتشويهها بضغط أحادي الابذاه. حسب اقتًاح بوغ يصنف مركب ىيدريدالديسبروسيوـ بالقص 

 ضمن الدواد اللدنة.
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 الخلاصة العامة:

الذي يعتمد على WIEN2Kباستعماؿ برنامج  ،قمنا في ىذا العمل بدراسة ثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ
و ذلك في تقريب FP-LAPWو طريقة الأمواج الدستوية الدزادة خطيا مع كموف كامل DFTنظرية دالية الكثافة 

 .GGAالتدرج الدعمم

و برديد الخواص البنيوية عند درجة الصفر الدطلق  DyH2بسكنا من خلالو برديد البنية البلورية للمركب 
والتي تتمثل في ثابت الشبكة البلورية, معامل الانضغاطية و الدشتق الأوؿ للمعامل الانضغاطية و برديد الحجم الأمثل 

 وازف الذي يوافق اقل طاقة. و قد برصلنا على النتائج التجريبية متوافقة مع النظرية.عند حالة الت

ثنائي ىيدريدالديسبروسيوـ مستقر طاقيا و يدكن أف انطلاقا من دراسة الخصائص التتَمودينامكية يعتبر مركب 
 يتشكل لأف طاقة تشكلو, بساسكو, و طاقة ربط ذرة الذيدروجتُ ذو إشارة سالبة.

لو طابع معدني,  DyH2و عصابة الطاقة تبتُ أف  لكلية و الجزئيةلكثافة الحالاتاو من خلاؿ دراستنا 
لذرة  d-t2gلذرة الذيدروجتُ و المحط الذري  sوانطلاقا من كثافة الحالات الجزئية فانو يوجد تهجتُ بتُ المحط الذري 

في الدواد الصلبة. عند مستوى فتَمي تكوف مساهمة  الديسبروسيوـ و التي تعتبر ميزة أساسية لتخزين الذيدروجتُ
 لذرة الديسبروسيوـ ىو الدهيمن.  d-egالذيدروجتُ معدومة بينما المحط الذري 

ف ثوابت وجدنا  .DyH2لدراسة الخصائص الدرونية لػ Wien2kالددمج مع  IRelastقمنا باستعماؿ برنامج 

أما من خلاؿ قيمة معامل التباين  .شروط الاستقرار الديكانيكي في البلورة الدكعبة لبورف ىونغ برققC11 ,C12 ,C44الدرونة 
ثنائي فاف  B/Gفاف لذذا الدركب تباين مروني خفيف, و بالاعتماد على القيمة الدتحصل عليها لػ

 يتًتب الدركب ضمن الدواد اللدنة.ىيدريدالديسبروسيوـ
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 الدلخص9
الأوؿ لاقتصاد الطاقة الدستقبلية, يعد بززين الذيدروجتُ من أىم الأىداؼ الراىنة لاقتصاده.  بديلالذيدروجتُ ىو ال

قمنا يحتل الذيدروجتُ الدواقع البينية رباعية أو بشانية الوجوه.في ىذا العمل  حيثلتًابيات النادرة أف بززف الذيدروجتُ, ل يدكن
برنامج  باستعماؿ DyH2ثنائي ىيدريدالديسروسيوـو الدرونية لالالكتًونية  ،صائص البنيويةالخبعض  بدراسة

 .GGAو تقريب التدرج الدعمم DFTعلى نظرية دالية الكثافة  بالاعتمادwien2kلمحاكاةا
 .GGAتقريب التدرج الدعمم  ,DFTنظرية دالية الكثافة , wien2k, ثنائي ىيدريدالديسروسيوـمفتاحية:كلمات 

Résumé :  

L'hydrogène est le premier héritier de la future économie énergétique et le 

stockage de l'hydrogène est l'un des objectifs actuels les plus importants de son 

économie. Les terres rares peuvent stocker de l'hydrogène, l'hydrogène occupant les 

interfaces tétraédriques ou octaédriques. Dans ce travail, nous avons étudié certaines 

propriétés structurelles, électroniques et élastiques du dihydrure de disrosium DyH2 en 

utilisant le programme de simulation wien2k basé sur la théorie de la fonction de densité 

(DFT) et l'approximation généralisée du gradient (GGA). 

Mot-clé : dihydrude de disrosium, wien2k, théorie de la fonction de densité(DFT), 

l'approximation généralisée du gradient(GGA). 

Abstract : 

Hydrogen is the first heir of the future energy economy and hydrogen storage is 

one of the most important current goals of its economy. Rare earths can store hydrogen, 

with hydrogen occupying the tetrahedral or octahedral interfaces. In this work, we 

investigated some structural, electronic and elastic properties of disrosiumdihydride 

DyH2 using the simulation program wien2k based on density function theory (DFT) and 

generalized gradient approximation (GGA). 

Key words :disrosiumdihydride, wien2k, density function theory (DFT), generalized 

gradient approximation (GGA). 


