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 إٛذثء

 ﴾ٖٓ لا ٣شٌش ثُ٘جط لا ٣شٌش الله ﴿هجٍ سعٍٞ الله صلى الله عليه وسلم 

أٝلا ٗقٔذ الله ٝٗشٌشٙ عذقجٗٚ ٝصؼج٠ُ ثُز١ أ٢ُٜ٘ٔ ثُظذش ٝثُوٞر 

 ػ٠ِ ثُضلٞم ك٢ ٓشٞثس١ ثُذسثع٢ ٝصٞك٤وٚ ُ٘ج لإصٔجّ ٛزث ثُؼَٔ.

أٛذ١ عٔشر ٛزث ثُؼَٔ إ٠ُ ٝثُذث١ أؽجٍ الله ك٢ ػٔشٛٔج  

ُْ صقش٢٘ٓ ٖٓ ػطجةٜج ٝف٘جٜٗج دٕٝ ٓوجدَ، أ٢ٓ هشر ػ٢٘٤ ثُض٢ 

إ٠ُ ع٘ذ١ ٝ ٢ِٜٔٓ إ٠ُ ٖٓ فِٔش ثعٔٚ ٝلا صُش ثفِٔٚ دٌَ 

 كخش أد٢ ثُؼض٣ض.

إ٠ُ إخٞص٢ فلظْٜ الله ثُذضٍٞ ٝؽٔجٗز ٝأ٤ٓشر ٝش٤ٔجء 

ٝشش٣لز ٝ طذش٣٘ز ٝ محمد ثُغج٣ـ ٝػذذ ثُغلاّ ٝأخض٢ ثُض٢ ُْ 

ثُٜجد١ ٝإ٠ُ صِذٛج أ٢ٓ صٝؽز أخ٢ كجؽٔز ثُضٛشثء ٝ إ٠ُ محمد 

 أفلجد ثُؼجةِز ػذذ ثُٖٔٞٓ ٝأ٤ٓش ٝؿلشثٕ ٝآدّ .

 ٝإ٠ُ طذ٣وض٢ ٝص٤ِٓض٢ ك٢ ٛزٙ ثُشفِز ع٤ٔز ٝهجد

إ٠ُ ٓششذر ؽش٣و٘ج ٝٓغجٗذص٘ج ك٢ ٛزٙ ثُشفِز ثلأعضجرر 

ثُلجػِز "ػ٤جؽ ص٤ٛز " أٗجس الله دسدٜج إٕ شجء الله، إ٠ُ طذ٣وجص٢ 

شكز ك٢ إهجٓز دٖ ك٢ إهجٓز هش٣ش٢ محمد ثُ٘جؽ٢ ٝ إ٠ُ سك٤وجس ثُـ

 ٓجُي محمد فغجٕ ثُز٣ٖ ُْ ٣ذخِٞث دٔغجػذص٘ج ُٝٞ دٌِٔز

 ٝكوْٜ الله ٝ ؽضثْٛ الله خ٤شث.
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 إٛذثء
سفٔٚ  "محمد"إ٠ُ ثُز١ ُْ أشذغ ٖٓ  أٗلجعٚ ٝ ٝثس٣٘جٙ ثُغش١........ إ٠ُ أد٢ ثُـج٢ُ 

 الله.

إ٠ُ ٖٓ سدض٢٘ ٝ أٗجسس دسد٢....إ٠ُ دغٔز ثُق٤جر ٝ عش ثُٞؽٞد... صِي ثُض٢ 

 أعؤٍ الله إٔ ٣ٞكو٢٘ ُذشٛج. "خؼشر"دػجةٜج عش ٗؾجف٢ أ٢ٓ ثُـج٤ُز  

 ٓؼْٜ ٢ٔٛ ٝصؼذ٢ ٣ٝغش١ ك٢ ػشٝهْٜ دٓـ٢ إ٠ُ سكوجء دسد٢ُ٢ إ٠ُ ٖٓ ٣ط٤خ 

 "ٝ ٓظذجؿ ػٔجس، إعٔجػ٤َ، فٔضر"إخٞص٢ 

ٞر ٝ ٓقذز  إ٠ُ ٖٓ ػشكش ٓؼْٜ ٓؼ٠٘ ثُق٤جر أخٞثص٢ إ٠ُ ٖٓ دٞؽٞدْٛ أًضغخ ه

 "ٗؼ٤ٔز، ٤ٔ٣٘ز  "

 ثُٞؽٞٙ إ٠ُ ٠ُ شٔٞع ثُذ٤شإ ٝ "٣غشٟ" ثُـج٤ُز صٝؽز أخ٢ٝ  أخض٢ إ٠ُ

أس٣ؼ،  "أد٘جء أخ٢ إ٠ُ  ٖٝٓ دؼقٌجصْٜ أف٤ج...ثُظجك٤ز ٝثُوِٞح...ثُذش٣تز

 "ثٗضظجس،محمد ٝ ػذذ ثُق٢ 

 ػجةِز ٝهجد ٝ عؼٞد.إ٠ُ ؽذصج١ ثُـج٤ُضجٕ فلظٜٔج الله ًَٝ 

ٝكوْٜ  "ًَ دجعٔٚ "إ٠ُ ًَ ٖٓ سثكوضٚ ك٢ ثُذسثعز  أٝ ثُغٌٖ طذ٣وجص٢ ثُقذ٤ذجس 

الله، إ٠ُ ثلأعجصزر ثُز٣ٖ ًجٕ ُْٜ كؼَ ٝط٢ُٞ إ٠ُ ٛزث ثُٔوجّ، إ٠ُ طذ٣وض٢ 

 ثُـج٤ُز  ٝ ص٤ِٓض٢ ك٢ ثُٔزًشر سثشذ١ ٓذجسًز.

 عجػذص٘ج خلاٍ ٛزث ثُذقظ.إ٠ُ ثُذًضٞسر ٝ ثُٔششكز ػ٤جؽ ص٤ٛز  ثُض٢ ٝؽٜض٘ج ٝ 

 فذْٜ ٓقلٞس ك٢ هِذ٢ هذسث ٝ ٗغ٤ْٜ ه٢ِٔ عٜٞث. إ٠ُ ثُز٣ٖ

 أٛذ١ ٌُْ ػ٢ِٔ ٛزث.



 

 

ننننناتتت

 شٌش ٝ صوذ٣ش

ًَ ش٢ء ٗشٌش الله ٝٗقٔذٙ ػ٠ِ صٞك٤وٚ ُ٘ج  هذَ

 لأؽَ إًٔجٍ ٛزث ثُؼَٔ.

ٝ ٖٓ عْ ًَ ثُشٌش ُٖٔ ًجٕ ع٘ذ ُ٘ج خلاٍ ٛزٙ 

ثُلضشر ٖٓ هش٣خ أٝ دؼ٤ذ عٞثء دٔؼِٞٓز أٝ دٌِٔز صقل٤ض 

أٝ فض٠ دذغٔز. ٝ ٗخضض دجُزًش أعضجرص٘ج ثُلجػِز ػ٤جؽ 

 ص٤ٛز ثُض٢ ًجٗش ػٞٗج ًذ٤ش ُ٘ج ٗشؽٞ ٖٓ الله إٔ ٣ٞكوٜج

 ٣ٝغذد خطجٛج ٣ٝشصهٜج ٖٓ ثُؾ٘ز ٓوؼذث.

ٝؽض٣َ ثُشٌش ٓٞطٍٞ إ٠ُ أػؼجء ُؾ٘ز ثُٔ٘جهشز  ٝ 

إ٠ُ أعضجر ثُضؼ٤ِْ ثُؼج٢ُ دًٞشثع ػٔش ٓذ٣ش ٓخذش 

صط٣ٞش ثُطجهجس ثُؾذ٣ذر ٝثُٔضؾذدر ك٢ ثُٔ٘جؽن ثُؾجكز 

 (.(Laboratoire.L.E.N.R.E.Z.Aٝثُظقشث٣ٝز 

ك٤ْٜ إ٠ُ ؽ٤ٔغ ؽجهْ ؽجٓؼز هجطذ١ ٓشدجؿ دٔج ٝ 

 كل القائمٌن على مركز ثُؼج٤ِٖٓ ك٢ ٤ًِز ػِّٞ ثُٔجدر ٝ

 .3الحسابات المعمقة بالقطب



 

i 

 اىَحت٘ٙ

 .إٛذثء
 

 .شٌش ٝصوذ٣ش
 

 .ثُٔقضٟٞ
i 

 .ثلأشٌجٍ هجةٔز
v 

 .ثُؾذثٍٝ هجةٔز
vii 

 .ثُؼجٓز ثُٔوذٓز
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 ث٤ُُّٜٔٞٞ ػ٤ٓٞٔجس فٍٞ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذاىفظو الأٗه:

 5 ٓوذٓز. 1-1

 5 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝٝؽٞدٙ ك٢ ثُطذ٤ؼز.  1-2

 6 عضخذثٓجس ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ. إ 1-3

 6 ؽشم إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ.  1-4

 7 جُضق٤َِ ثٌُٜشدجة٢ ُِٔجء. إٗضجػ ث٤ُٜذسؽ٤ٖ د 1-4-1

 8 دٝسر ٤ٔ٤ًجة٤ز فشثس٣ز. إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دئعضقذثّ  1-4-2

 8 . ئػجدر صشٌَ ثُذخجسث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دإٗضجػ  1-4-3

 9 ؤًغذر ؽضة٤ز. إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ د 1-4-4

 9 طشم أخشٟ. إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ د 1-4-5

 9 . عضخذثٓجصٚإٝ  أُٞثٕ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ 1-5

 9 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُشٓجد١.  1-5-1

 10 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأصسم. 1-5-2

 10 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُل٤شٝص١.  1-5-3

 10 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش.  1-5-4
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 10 ٤ٔٓضثس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش.  1-5-4-1

 11 عضخذثٓجس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش.إأدشص  1-5-4-2

 11 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش ك٢ ثُؾضثةش.  1-5-4-3

 13 ؽشم ٗوَ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ. 1-6

 13 ك٢ ثُقجُز ثُـجص٣ز. 1-6-1

 13 ك٢ ثُقجُز ثُغجةِز. 1-6-2

 14 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ.  صخض٣ٖ 1-7

 14 صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػ٠ِ شٌَ ؿجص. 1-7-1

 14 صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػ٠ِ شٌَ عجةَ. 1-7-2

 15 صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػ٠ِ شٌَ طِخ. 1-7-3

 16 ثلأ٤ٗٞٓج ُضخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ. 1-7-4

 16 ث٤ُٜذس٣ذثس. 1-8

 17 ث٤ُٜذس٣ذثس ثلأ٤ٗٞ٣ز. 1-8-1

 17 ث٤ُٜذس٣ذثس ثُضغج٤ٔٛز. 1-8-2

 17 ٤ٛذس٣ذثس ثُٔؼجدٕ. 1-8-3

 18 ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر. 1-9

 20 ث٤ُُّٜٔٞٞ.  1-9-1

 21 خظجةض ث٤ُُّٜٔٞٞ. 1-9-1-1

 22 عضخذثٓجس ث٤ُُّٜٔٞٞ. إ 1-9-1-2

 22 ٤ٛذس٣ذثس ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر. 1-10

 24 ٤ٛذس٣ذ ع٘جة٢ ث٤ُُّٜٔٞٞ. 1-10-1
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 24 ث٤ُُّٜٔٞٞ. ثُغلآز ٤ُٜذس٣ذ ػضذجسثسإ 1-10-2

 24 ث٤ُُّٜٔٞٞ. خظجةض ٤ٛذس٣ذ 1-10-3

 24 خلاطز. 1-11

 26 ٓشثؽغ ثُلظَ ثلأٍٝ. 

 .ٝدشٗجٓؼ ثُقغجح DFTٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز  :ثبّٜاىفظو اى

 29 .ٓوذٓز 2-1

 29 .ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ُِذِٞسر 2-2

 31 .ثٝدٖ ٛج٣ٔش-صوش٣خ دٞسٕ 2-3

 31 .كٞى-صوش٣خ ٛجسصش١ 2-4

 32 .ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز 2-5

 33 .ٗظش٣ز ٛٞٛ٘ذجسؽ  ًٖٞٛ 2-5-1

 34 .ٓؼجدُز ًٖٞٛ شجّ 2-5-2

 36 .سصذجؽإ–ؽجهز صذجدٍ  2-5-3

 36 .ق٤ِزصوش٣خ ثٌُغجكز ثُٔ 2-5-3-1

 37 .صوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ 2-5-3-2

 DFT. 37ثُذشثٓؼ ثُٔؼضٔذر ػ٠ِ 2-6

 WIEN2K. 38دشٗجٓؼ  2-6-1

 38 .ثُذشٗجٓؼ ٤ٔٓضثس 2-6-2

 WIEN2K. 39عضخذثٓجس دشٗجٓؼ إ 2-6-3

 39 .خلاطز 2-7

 40 ٓشثؽغ ثُلظَ ثُغج٢ٗ. 
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 ٔ٘جهشز ثُ٘ضجةؼ ٝ ثُ:ثبىثاىفظو اى

 42  .ٓوذٓز 3-1

 42 .ؽش٣وز ثُقغجح  3-2

( ك٢ k-point) Kٝػذد ثُ٘وجؽ  RMTmin *Kmaxص٤ٜتز ػذد ثُٔٞؽجس ثُٔغض٣ٞز 3-2-1

 ٓ٘طوز دش٤ِ٣ٕٞ ثلأ٠ُٝ.
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 45 ٗضجةؼ ص٤ٜتز فؾْ ثُخ٤ِز. 3-2-2

 HoH2. 47ث٤ُُّٜٔٞٞ دسثعز دؼغ خظجةض ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ 3-3

 47 ثُخظجةض ثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز. 3-3-1

 Eb. 49، سدؾ رسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ Ecohثُضٔجعي  ،HƒΔفغجح ؽجهز ثُضشٌَ  3-3-1-1

 51 .ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ فغجح دسؽز فشثسر ؽشؿ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ أٗظٔز صخض٣ٖ 3-3-1-2

 52 دذلاُز دسؽز ثُقشثسر ٝ ثُؼـؾ. دسثعز دؼغ ثُٔؼجٓلاس ثُل٤ض٣جة٤ز ث٤ٌُٔشٝعٌٞد٤ز  3-3-1-3

 52 .دذلاُز دسؽز ثُقشثسر ٝ ثُؼـؾ Vدسثعز صـ٤شثس ثُقؾْ  3-3-1-3-1

 54 دسثعز صـ٤شثس ٓؼجَٓ ثلاٗؼـجؽ دذلاُز دسؽز ثُقشثسر ٝثُؼـؾ. 3-3-1-3-2
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 55 .دسثعز صـ٤شثس دسؽز فشثسر د٣ذج١ 3-3-1-3-4

 56 دسثعز صـ٤شثس ٓؼجَٓ ثُضٔذد ثُقشثس١. 3-3-1-3-5

 Cp. 57دسثعز صـ٤شثس ثُغؼز ثُقشثس٣ز دغذٞس ثُؼـؾ 3-3-1-3-6

 58 .ثُخظجةض ثلإٌُضش٤ٗٝز 3-3-2

 62 .خلاطز 3-4

 63 ٓشثؽغ ثُلظَ ثُغجُظ. 

 66 ثُخجصٔز ثُؼجٓز
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 6 .رسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ((1-1

 7 إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝ ثُؼ٤ِٔجس ثُٔغضخذٓز. 2-1))
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 .ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ
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 16 ٓضضثص.آ٤ُز ػَٔ ثلإ 6-1))

 16 .د٤٘ز ثلأ٤ٗٞٓج 7-1))
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 20 ثُضش٤ًخ ثُذِٞس١ ثُغذثع٢ ٓٔشًض ثُٞعؾ ُؼ٘جطش ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر. 10-1))
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 21 ثُضٞص٣غ ثلإٌُضش٢ٗٝ ُزسر ث٤ُُّٜٔٞٞ. 12-1))

 22 ( ثلأٝؽٚ ُِذ٤٘ز ثٌُٔؼذز ٓٔشًضر ثلأٝؽٚ.b( ٝ عٔج٤ٗز )aثُٔٞثهغ ثُذ٤٘٤ز سدجػ٤ز ) 13-1))

 23 ثُ٘جدسر. جس٤ُٜذس٣ذثس ثُضشثد٤ٓخطؾ ثلأؽٞس ثُغلاعز  14-1))

 ٝدشٗجٓؼ ثُقغجح DFTٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز :ثبّٜاىفظو اى

 36 .ٓخطؾ فَ ٓؼجدُز ًٖٞٛ شجّ 1-2))

 WIEN2K. 38ٓخطؾ خٞثسص٤ٓز ػَٔ دشٗجٓؼ  2-2))
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 المقدمة العامة
 



 ثُٔوذٓز ثُؼجٓز

 1صفحة 

ظذ٣وز ُِذ٤تز ك٢ ٜٗج٣ز ثُشـَ ثُضـ٤ش ثُٔ٘جخ٢ ثُ٘جصؼ ػٖ ثُٞهٞد ثلأفلٞس١ ٝ ثُطجهجس ؿ٤ش 

ثُوشٕ ثُٞثفذ ٝثُؼشش٣ٖ دجٍ ثُقٌٞٓجس ٝثُٔؤعغجس ثُذ٤ُٝز خجطز دؼذ صضث٣ذ ٗغخ ثُضِٞط ثُذ٤ت٢ 

فضذجط ٓغض٣ٞجس ثُـجصثس ثُٔضغذذز ك٢ ثلإ ثلأسػ٢ أٝ ثُٔجة٢ أٝ ثُؾ١ٞ، ف٤ظ دِـش عٞثء

س إ٠ُ ثُطجهجس أػ٠ِ ٓغض٣ٞجصٜج ك٢ ثُغ٘ٞثس ثلأخ٤شر. ٝصٞؽٜش ثلأٗظج )....CO, CO2) ثُقشثس١

وز ٗؼٞح دذأس ثُذقٞط ٝثُذسثعجس ُٔٞثؽٜز فو٤ف٤ظ ثُٔضؾذدر ٝػ٠ِ سأعٜج ثُطجهز ثُشٔغ٤ز 

ٝرُي ٖٓ  ٓضؾذدر. شٜذس ٛزٙ ثُطجهجس ثُٔضؾذدر صطٞسث عش٣ؼج جسعضذذثُٚ دطجهإ ثُٞهٞد ثُضو٤ِذ١ ٝ

ًضلجء ٝص٣جدر ثلإ ،[1ُش٣جؿ ....ثُخ( ]خلاٍ ثُضٌُ٘ٞٞؽ٤ج ثُؾذ٣ذر )ًجلأُٞثؿ ثُشٔغ٤ز ٝ صٞسد٤٘جس ث

ٓضذثدثصٜج ٝفٔج٣ضٜج ٖٓ ثُضوِذجس ؿ٤ش ثُٔضٞهؼز ك٢ ثُٞهٞد إٖٓ ثُطجه١ٞ ُِؼذ٣ذ ٖٓ ثُذٍٝ ٝصؼض٣ض أ

ٞكش كشص ػَٔ هضظجدٛج ٖٓ خلاٍ صإثُـجص(، دجلإػجكز إ٠ُ دكغ  -٘لؾ ثُ -ثلأفلٞس١ )ثُلقْ 

 [.2]ٓق٤ِز 

ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ٝثلأًغش  ٣ؼضذش ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ٓظجدس ثُطجهز ثُٔضؾذدر كٜٞ ثخق ثُؼ٘جطش

عضؼٔجٍ ف٤ظ إٔ ؿ٤ش عجّ ٝهجدَ ُلإ، ثُطؼْ، ثُِٕٞ، ٝكشر ك٢ ثٌُٕٞ ٝٛٞ ؿجص ػذ٣ْ ثُشثةقز

ػضذش إٔ إشضؼجٍ ٝدوج إٔ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓجدر عش٣ؼز ثلإًجٕ ٣ؼضوذ عجهذ  . ٝفضشثهٚ ٣ُٞذ ثُٔجءإ

( Hindenburgٝٛزث دغذخ فجدعز ثُٔ٘طجد ثلأُٔج٢ٗ ٤ٛ٘ذسٗذٞسؽ ) [.3]عضخذثٓٚ ك٤ٚ خطٞسرإ

شضؼجٍ ثُٔ٘طجد ششثسر إػذر صقش٣جس ٝدسثعجس صذ٤ٖ إٔ عذخ ٌُٖٝ دؼذ  1937ثُز١ صقطْ ع٘ز 

ز عٞء ثلأفٞثٍ ًٜشدجة٤ز ٗضؾش ػٖ ثُشق٘جس ثٌُٜشدجة٤ز ثُض٢ صؾٔؼش ػ٠ِ عطـ ثُٔ٘طجد ٗض٤ؾ

 فضشثهٚ شلجف ئُِٕٞ ثُذشصوج٢ُ أٓج ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ كشضؼجٍ دجثُؾ٣ٞز ف٤ظ دذث ثلإ

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػذر أُٞثٕ صخضِق دجخضلاف ؽشم إٗضجؽٚ ف٤ظ ٤ٔٗض ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٣ٔضِي 

ثلأخؼش دؤٗٚ أٗو٠ أٗٞثع ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دغذخ إٗضجؽٚ ٖٓ ثُطجهجس ثُٔضؾذدر كٜٞ ٓضؾذد د٘غذز 

[ إلا إٔ صٌِلضٚ صؼذ ٌِٓلز ٓوجسٗز دجلأٗٞثع ثلأخشٟ. صغؼ٠ ثُؾضثةش إ٠ُ دشّ ػذر ثصلجه٤جس 4]100%

 ؽ٘ذ٤ز ٖٓ أؽَ إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش.ششثًز ٓغ ػذر دٍٝ أ

صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٣ٌٖٔ إٔ ٣ٌٕٞ ػ٠ِ شٌَ عجةَ أٝ ؿجص ك٢ ظشٝف ٓؼ٤٘ز إلا أٗٚ 

ٓضظجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ئطِخ ٝ ٣ٞؽذ ؽش٣وض٤ٖ ُزُي : إٓج د٣ٌٖٔ أ٣ؼج صخض٣٘ٚ ػ٠ِ شٌَ 

 شٌَ ُ٘ج ٤ٛذس٣ذؽشف ثُٔؼجدٕ ثُ٘و٤ز أٝ ثُغذجةي ف٤ظ ٣ضظشف ٛزث ثلأخ٤ش ًجلإعل٘ؾز ٝدزُي ٣ض

ٓضضثص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دثخَ ثُٔجدر ٢ٛٝ ؽش٣وز ٝثػذر ك٢ ثُٔغضوذَ إلا أٜٗج لا صضثٍ إ[، أٝ 5ٓؼذ٢ٗ ]

 ضطٞس.ثُك٢ ؽٞس 



 ثُٔوذٓز ثُؼجٓز

 2صفحة  

 71ٝ  57صؼشف ثُؼ٘جطش ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ك٢ ثُؾذٍٝ ثُذٝس١ ثُٔقظٞسر أػذثدٛج ثُزس٣ز د٤ٖ 

ػذر خظجةض ٓضشجدٜز ٝ رُي ُٞؽٞد دجُضشثد٤جس ثُ٘جدسر أٝ ٓج ٗغ٤ٔٚ دجُلاٗغج٤ٗذثس، صض٤ٔض دؤٕ ُٜج 

. ٣ضْ ثُؼغٞس ػ٠ِ صش٤ًض إٌُضشٝٗج 14دٔذثسثصٚ ثُلشػ٤ز ثُغذؼز ثُض٢ صضغغ إ4f٠ُ ثُٔقؾ ثُزس١ 

ػج٢ُ ٜٓ٘ج ك٢ ثُوششر ثلأسػ٤ز ٣ٝؼضذش ػ٘ظش ثُغ٤ش٣ّٞ ٖٓ أًغش ثُؼ٘جطش ٝكشر، ٢ٛٝ ص٘وغْ إ٠ُ 

 ػ٘جطش خل٤لز ٝعو٤ِز . 

ٗجصؾز ػٖ إصقجد ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓغ دؼغ ػ٘جطش ٓشًذجس ٤ٔ٤ًجة٤ز  ٤ٜذس٣ذثسثُصؼضذش 

، ٝ ف٤ٖ صضقذ  ٣ضْ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٤ٜج ػ٠ِ شٌَ رسثس دذلا ٖٓ ؽض٣تجسٝ  ثُؾذٍٝ ثُذٝس١

ف٤ظ صضٔٞػغ رسثس ، ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر ٤ٜذس٣ذثسٓغ ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر صشٌَ ُ٘ج ٓشًذجس صذػ٠ د

( أٝ عٔج٤ٗز ثُٞؽٞٙ  (tetrahedral sitesث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ثُلشثؿجس ثُذ٤٘٤ز سدجػ٤ز ثُٞؽٞٙ

(Octahedral sites دثخَ ثُشذٌز ثُذِٞس٣ز ُِضشثد٤جس ثُ٘جدسر ) ٣ضْ ٛزث ٓضظجصثلإػٖ ؽش٣ن ٝ .

[، دق٤ظ ٣ٌٖٔ إٔ صضشٌَ ٤ٛذس٣ذثس 6ثُضشٌَ صقش ظشٝف ٓؼ٤٘ز ٖٓ دسؽز فشثسر ٝػـؾ ]

٤ٜذس٣ذثس إ٠ُ علاعز أٗٞثع ص٘وغْ ٛزٙ ثُ .[7]( y≤30>( أٝ ٤ٛذس٣ذثس ؿ٤ش ه٤جع٤ز )RHyه٤جع٤ز )

 ٓؼذ٤ٗز.ٝ  صغج٤ٔٛز، أ٤ٗٞ٣ز

٣ض٤ٔض دجُؼذ٣ذ ٖٓ ثُخظجةض ثُلش٣ذر ثُض٢ ثُز١  ػ٘ظش ث٤ُُّٜٔٞٞذسط ك٢ ػِٔ٘ج ٛزث ٘ع

ػضذجسٙ ٓـ٘جؽ٤غ٤ج ٝٛزٙ ثُخجط٤ز صؾؼِٚ ٓل٤ذث ك٢ إ٢ صطذ٤وجس ٓخضِلز، دغذخ إٌٓج٤ٗز صؾؼِٚ ٓل٤ذث ك

س ٓٞط٤ِز ًٜشدجة٤ز ػج٤ُز صغجػذ ك٢ ثُضطذ٤وجثُضطذ٤وجس ثُٔـ٘جؽ٤غ٤ز، ٣قض١ٞ ًزُي ػ٠ِ 

ٓضظجص ٤ًٔجس ًذ٤شر ٖٓ ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ُزث كٜٞ ٖٓ أْٛ إ[، ٣ٌٝٔ٘ٚ أ٣ؼج 8ثلإٌُضش٤ٗٝز ]

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ًَ ثُٔٞثهغ ثُذ٤٘٤ز ثُشدجػ٤ز ثلأٝؽٚ  شـَإرث  .ثُٞعجةَ ُضخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ

(Tetrahedtral)  ٤ُُِّٜٔٞٞ ك٢ ثُذ٤٘ز ثُذِٞس٣زFcc  ُ٘ج ٤ٛذس٣ذ ٣غ٠ٔ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ٣٘ضؼ 

 .ث٤ُُّٜٔٞٞ

ٗطلاهج ٖٓ ث٤ٌُٔج٤ٗي ثٌُلاع٤ٌ٤ز ؽٞس ثُؼِٔجء ٤ٌٓج٤ٌٗج ثٌُْ ثُض٢ صؼذ أكؼَ صظٞس ٓضٞكش إ

ك٢ ثُؼجُْ ثُل٤ض٣جة٢، ف٤ظ صْ إ٣ؾجد فٍِٞ ُٔؼجدُز ششٝد٣٘ـش ُذؼغ ٖٓ ثُزسثس ٝثُؾض٣تجس ثُض٢ 

ك٢  DFTْ ٝػغ ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز ًجٕ ٖٓ ثُٔغضؼظ٢ فِٜج. إلا أٗٚ دؼذ ػذر ٓقجٝلاس ص

 .1964ػجّ  ك٢ [ ٖٓ ؽشف ثُؼجُْ ٝثُضش 9ًٖٛٞثلأٗظٔز ثُٔؼوذر ُقَ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ]

ؿ٤ش دشثٓؼ  ٜٓ٘ج دشثٓؼ ٓؾج٤ٗز ٝ ٣DFTٞؽذ ػذر دشثٓؼ صؼضٔذ ػ٠ِ ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز 

ٔؾج٤ٗز ؿ٤ش ثُثُذشثٓؼ أْٛ ٣ؼضذش ٖٓ  ثُز١ WIEN2Kٓؾج٤ٗز، أفذ ٛزٙ ثُذشثٓؼ دشٗجٓؼ ثُٔقجًجر 

 ٝ دشثٓؼ ثُٔقجًجر ثُٔغضخذٓز ك٢ ك٤ض٣جء ثُؾغْ ثُظِخ ٝ ث٤ٔ٤ٌُجء.



 ثُٔوذٓز ثُؼجٓز

 3صفحة  

صٜذف دسثعض٘ج ثُقج٤ُز إ٠ُ إ٣ؾجد ثُخظجةض ثُذ٣ٞ٤٘ز، ثلإٌُضش٤ٗٝز ٝ ثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز 

عضؼٔجٍ دشٗجٓؼ ئػضٔجد ػ٠ِ ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز ددجلإ HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ ُٔشًخ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

 .WEIN2Kثُٔقجًجر 

ٓج  صْ صوغ٤ْ ٛزث ثُؼَٔ إ٠ُ علاعز كظٍٞ ف٤ظ ع٘وّٞ ك٢ ثُلظَ ثلأٍٝ دجُذقظ ٝٓؼشكز ًَ

عضخذثٓجصٚ، ؽشم إٗضجؽٚ، ٗوِٚ ٝصخض٣٘ٚ ف٤ظ سًضٗج أًغش ػ٠ِ صخض٣٘ٚ. ئ٣ًخض ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ 

دجلإػجكز إ٠ُ ثُضؼش٣ق دجُضشثد٤جس ثُ٘جدسر ٝإصقجدٛج ٓغ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓشٌِز ٤ٛذس٣ذثس ثُضشثد٤جس 

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٣شـَ ف٤ٖ  خلاٍ ثُذقظ ػ٘ظش ث٤ُُّٜٔٞٞ، ف٤ظ .ٝ ع٘زًش دٞؽٚ ثُخظٞصثُ٘جدسر

 ٤ٛذس٣ذع٘جة٢ ٣ضشٌَ ُ٘ج  ٤ُُِّٜٔٞٞ ( (tetrahedral sitesسدجػ٤ز ثُٞؽٞٙثُٔٞثهغ ؽ٤ٔغ 

فض٤جؽجس ثُغلآز ػ٘ذ ثُؼَٔ دٚ. ك٢ ثٝ خذثٓجصٚ ٝخظجةظٚضعإإ٠ُ  ع٘ضؼشفث٤ُُّٜٔٞٞ، ف٤ظ 

-ُقغجح ًٕٔٞ صذجدٍثُضوش٣ذجس ثُٔغضؼِٔز ٝ DFTشم إ٠ُ ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز ثُلظَ ثُغج٢ٗ ع٘ضط

ٝدؼغ ثُذشثٓؼ ثُٔؼضٔذر GGA ٝصوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ LDA ثُٔٞػغ  ضوش٣خ ًغجكزً ثسصذجؽ

. أٓج ثُلظَ ثُغجُظ ع٘وّٞ دٔ٘جهشز ٝ صق٤َِ WEIN2Kػ٤ِٜج ٝدٞؽٚ ثُخظٞص دشٗجٓؼ ثُٔقجًجر 

ثلإٌُضش٤ٗٝز ُٔشًخ ٝ  دسثعز ثُخظجةض ثُذ٣ٞ٤٘ز، ثُضشٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓزثُ٘ضجةؼ ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ٖٓ 

ثُٔؼضٔذ ػ٠ِ ٗظش٣ز دث٤ُز  WEIN2Kعضؼٔجٍ دشٗجٓؼ ثُٔقجًجر ئد HoH2 ّث٤ُُٜٔٞٞ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

 .سصذجؽإ-ًٕٔٞ صذجدٍقغجح GGAُ  صوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ DFTٝثٌُغجكز 

ثُشة٤غ٤ز ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ك٢ ٛزٙ عض٘ضجػ ػجّ ٝ ثُضز٤ًش دجُ٘ضجةؼ إٝك٢ ثلأخ٤ش ع٘وذّ 

 ثُذسثعز ٝثُض٢ عٞف صٌٕٞ ٓ٘طِوج لأػٔجٍ ٝدثسعجس أخشٟ ٓغضوذ٤ِز إٕ شجء الله.
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الفصل الأول: 

ػ٤ٓٞٔجس فٍٞ صخض٣ٖ 

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝع٘جة٢ 

 ث٤ُُّٜٔٞٞ ٤ٛذس٣ذ
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 Introductionٍقذٍخ :  1-1

٣ؼضذش ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝهٞدث ٝثػذث ٝطذ٣وج ُِذ٤تز لأٗٚ ٣ٔضِي ؽجهز ػج٤ُز )دجُ٘غذز إ٠ُ ثٌُضِز( 

رُي لأٗٚ ٣ض٤ٔض دؼذّ ، ٝ[٣ٝ1ٌٔ٘ٚ إٗضجػ ؽجهز ٗظ٤لز خج٤ُز ٖٓ ثُٔخِلجس ثٌُشد٤ٗٞز ثُؼجسر]

إ٠ُ صٞكشٙ ك٢  [، إػجكز2ثُٔجء]فضشثهٚ ٤ًِج ٝإٔ ػ٘ذ صقُٞٚ إ٠ُ ًٜشدجء أٝ فشثسر ٣ُٞذ دخجس إ

ػضذجس ؽجهضٚ ؿ٤ش هجدِز ُِ٘لجر، صؼَٔ ثُؾضثةش ػ٠ِ ػَٔ طلوجس ٓغ دٍٝ أخشٟ إثُطذ٤ؼز ك٤ٌٖٔ 

ٖٓ أؽَ إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش، ٣ٌٖٔ إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ خلاٍ ؽشم ثُضق٤َِ ثٌُٜشدجة٢ 

ٗوِٚ ك٢ شٌِٚ ثُطذ٤ؼ٢ )ثُـجص١(  ُِٔجء ٝثُطجهز ثلأفلٞس٣ز ٝأ٣ؼج ثُطجهجس ثُٔضؾذدر، ٝ ٣ضْ ػ٤ِٔز

أٝ ٖٓ خلاٍ صغ٤٤ِٚ، ٣ٌٖٔ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دؼذر ؽشم عٞثءث ك٢ ثُقجُز ثُـجص٣ز أٝ ثُغجةِز 

ٓضظجص( ًٔج ٣ٌٖٔ صخض٣٘ٚ ك٢ ٓشًذجس ثُضشد٤جس ٓضضثص أٝ ثلإٝأ٣ؼج ثُقجُز ثُظِذز )دطش٣وض٢ ثلإ

صقجدٙ ٓغ إ ش ث٤ُُّٜٔٞٞ دؼذػ٘ظشث ٖٝٓ ٛزٙ ثُؼ٘جطش ػ٘ظ 17ثُ٘جدسر ٝ ثُض٢ ٣ذِؾ ػذدٛج 

 ث٤ُُّٜٔٞٞ. ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ُضش٤ٌَ ٓشًخ ٤ٛذس٣ذ

 Hydrogen and its presence in:اىٖٞذرٗخِٞ ٗ ٗخ٘دٓ فٜ اىطجٞعخ 1-2

nature 

ًضشجف ئ( دHenry Cavendishٗؾ٤ِض١ ٛ٘ش١ ًجك٘ذ٣ش )هجّ ثُؼجُْ ثلإ 1766ك٢ ػجّ 

شضؼجٍ دؼذ إٔ هجّ دئرثدز دؼغ هجدَ ُلإٓشجٛذصٚ ُـجص ٓضظجػذ ؿ٤ش ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ خلاٍ 

 .[ 3ثُٔؼجدٕ ك٢ أفٔجع ٓخضِلز]

دٔ٘ـ  Antoine-Laurent Lavoisier)هجّ ثُؼجُْ أٗطٞثٕ ُٞسثٕ لاكٞثص٤٣ٚ ) 1783ٝك٢ ػجّ 

عْ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ف٤ظ هجّ دجشضوجم ٛزٙ ثُضغ٤ٔز ٖٓ ثلإؿش٣و٤ز ف٤ظ ُلظز إثُؼ٘ظش ثٌُٔضشق 

 . [3]أٝ ُٓٞذ٤ٛذسٝ صؼ٠٘ ٓجء ٝ ؽ٤ٖ صؼ٢٘ ٌٕٓٞ 

(، ٝٛٞ أدغؾ ٣Hؼضذش ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٛٞ أٍٝ ػ٘ظش ك٢ ثُؾذٍٝ ثُذٝس١ ٝسٓضٙ ث٤ٔ٤ٌُجة٢)

ػ٘ظش ٓؼشٝف ف٤ظ صضؤُق ٗٞثصٚ ٖٓ دشٝصٕٞ ٝف٤ذ، ٣ظ٘ق ك٢ كظ٤ِز ثُٔؼجدٕ ثلأعجع٤ز لأٗٚ 

٣قض١ٞ ػ٠ِ إٌُضشٕٝ ٝثفذ ك٢ ؽذوز ثُضٌجكؤ، ٓٞؽٞد ك٢ ثُطذ٤ؼز ػ٠ِ شٌَ ع٘جة٢ ثُزسر ٓؼجدُضٚ 

عضخلاطٚ، ف٤ظ ٣ضُٞهغ إٔ إز ُِ٘لؾ إرث صْ صط٣ٞش صٌُ٘ٞٞؽ٤ج (، ٣ٝؼذ أفذ ثُذذثةَ ثُو٣H2٣ٞت٤ز )ثُؾض

٣ضٞثكش  ٝ[4]٣غ٤شّ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ًَ ش٢ء ك٢ ثُٔغضوذَ، ٣ض٤ٔض دؤٗٚ ؿجص ػذ٣ْ ثُِٕٞ ٝثُشثةقز

 .3] ٖٓ ػذد ثُزسثس ] %90ٖٓ فؾْ ثٌُٕٞ ٝ %75د٤ٌٔجس ًذ٤شر 
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٣قضَ ػ٘ظش ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ د٤ٖ ثُؼ٘جطش ثُٔٞؽٞدر ػ٠ِ عطـ ثلأسع ثُٔشصذز ثُضجعؼز إرث صْ 

صشص٤ذٜج صذؼج ُِ٘غذز ثُٞص٤ٗز، أٓج إرث صْ ثُضشص٤خ فغخ ػذد ثُزسثس كئٗٚ ٣قضَ ثُٔشصذز ثُغجُغز دؼذ ًلا 

أْٛ ٣ٝٔغَ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ أ٣ؼج عٖٔ ٝصٕ ثُٔجء ثُز١ ٣ؼضذش  .[4]ٖٓ ثلأًغؾ٤ٖ ٝ ثُغ٤ِ٤ٌٕٞ 

 ٌُٖ د٘غخ أهَ إٔ ٣ضٞثؽذ ك٢ ثُٔشًذجس ثُذضش٤ُٝز ٝثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ ٝ ٣ٌٔ٘ٚ ،ثُٔظجدس ثُشة٤غ٤ز ُٚ

، ف٤ظ ٣ٌٕٞ ٓضقذث ٓغ ثٌُشدٕٞ، ًٔج ٣ؼضذش ثُؼ٘ظش ثُشة٤غ٢ ك٢ ًجكز ثُٔشًذجس ثُؼؼ٣ٞز كٜٞ 

 .[4]ٗخلجع ٝصٗٚ إثُذٕٛٞ ٝ ثُذشٝص٤٘جس ٝ ٛزث دغذخ ٣ضٞثؽذ ك٢ 

 

 

 

 

 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖرسر (1-1) :اىشنو

  Uses of hydrogen gasاستخذاٍبد غبز اىٖٞذرٗخِٞ: 13-

ٜج ٓج ٢ِ٣ ] ّٔ  :]5-٣4غُضخذّ ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ فج٤ُج ك٢ ػذرّ ط٘جػجس ٖٓ أٛ

عضخذثّ ثُشة٤غ٢ ٤ُِٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ثُؼجُْ، كجلأ٤ٗٞٓج صغضِٜي عِغ٢ صظ٤٘غ ثلأ٤ٗٞٓج ٝٛٞ ثلإ -1

 Haber-Boschإٗضجؽٜج دٞثعطز ػ٤ِٔزإٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ثُٞهش ثُقج٢ُ، ٣ٝضْ 

process. 

 عضخذثٓٚ ًٞهٞد ُِظٞثس٣خ ٝثُٔشًذجس ثُلؼجة٤ز ثُض٢ صؼَٔ دجُطجهز ث٣ُٝٞ٘ز.إ -2

 عضخذثّ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُغجةَ ك٢ ثُٔخضذش لإٗضجػ دسؽجس فشثسر ٓ٘خلؼز.إ -3

 ٛذسؽز ثُض٣ٞس ٝثُذٕٛٞ ثُ٘ذجص٤ز ٝثُق٤ٞث٤ٗز ؿ٤ش ثُٔشذؼز لإٗضجػ ثُغٖٔ ثُظ٘جػ٢  -4

(،ٝ ثُل٤ٍ٘ٞ إ٠ُ ع٤ٌٌِٞٛغجٍٗٞ Cyclohexaneثُذ٘ض٣ٖ إ٠ُ ع٤ٌٌِٞٛغجٕ )صق٣َٞ  -5

(Cyclohexanol .) 

  Methods for producing hydrogenطرق إّتبج اىٖٞذرٗخِٞ: 1-4

  ٖٓ ثُلقْ ثُقؾش١ %15ٖٓ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ثُ٘لؾ ٝ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ ٝ %80 ٣ضْ إٗضجػ 

ٕ صٌِلز ئٖٓ ثُؾذ٣ش دجُزًش كػضٔجد ػ٤ِٜج، ٝثلإ ؾ ٝثُلقْ ٓظجدس ٓؤهضز كلا ٣ؾخٝ لإٔ ثُ٘ل2] ]

إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ثُٞهٞد ثُضو٤ِذ١ عٞثء ًجٕ ثُ٘لؾ أٝ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ أٝ ثُلقْ صؼذ ٓشصلؼز 
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ِخ ثُذقظ ػٖ ؽشم أخشٟ صؼضٔذ ػ٠ِ هضظجد٣ج، ٓٔج ٣ضطإٝثُض٢ صؾؼَ ٛزٙ ثُطشم ؿ٤ش ٓؾذ٣ز 

خضلاف ئدعضخلاص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ثُٔجء ٝصٞؽذ ػذر ؽشم لإٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ثُٔجء صخضِق إ

 ْٛ ٛزٙ ثُطشم ٗزًش:أ لإٗضجػ ٝثُطجهز ثُٔغضخذٓز ك٢ ث

  

 

 

 

 .إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝثُؼ٤ِٔجس ثُٔغضخذٓز: 1-2)اىشنو)

 Water electrolysis:بىتحيٞو اىنٖرثبئٜ ىيَبءإّتبج اىٖٞذرٗخِٞ ث 1-4-1

صؼضذش ؽش٣وز ثُضق٤َِ ثٌُٜشدجة٢ ُِٔجء ٖٓ أدغؾ ثُطشم ثُٔؼشٝكز ُِقظٍٞ ػ٠ِ 

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ثُٔجء ٢ٛٝ ثُؼ٤ِٔز ثُض٢ ٣ٔش دٜج ثُض٤جس ثٌُٜشدجة٢ خلاٍ ثُٔجء ٣ٌٝغش ثُشٝثدؾ 

 ص٢: ث٥[ ٝكن ثُٔؼجدُز ثُضج٤ُز ًٔج ٓٞػـ ك٢ ثُشٌَ 5ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز د٤ٖ ثلأًغؾ٤ٖ ٝ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ]

(1-1) H2O↔H2 + O2 

 

 

 

 

 

 

 

 ؽٜجص صق٤َِ ثُٔجء.1-3): اىشنو )
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٣ٌٖٔ أدثء ثُضق٤َِ ثٌُٜشدجة٢ ك٢ دسؽجس ثُقشثسر ثُؼج٤ُز، ٝ ثُز١ ٣ٌٖٔ صغ٤ٔضٚ دجُضق٤َِ 

خضلاف ٤َ ثٌُٜشدجة٢ ثُضو٤ِذ١، ٝ ٌُٖ ثلإف٤ظ ٣ؼَٔ دطش٣وز ٓشجدٜز صوش٣ذج ُِضقِ] 5ثُذخجس١ ]

عضؼٔجٍ ٤ًٔز ه٤جع٤ز ٖٓ ثُض٤جس ثٌُٜشدجة٢، ٝٛزث ٣وَِ ٖٓ إٌٖٔ ك٢ ثعضؼٔجٍ ثُقشثسر دذلا ٖٓ ٣

 ٓؾٔٞع ث٤ٌُٔز ثُٔطِٞدز ٖٓ ثُطجهز ثٌُٜشدجة٤ز لإٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ. 

  Thermochemical cycleدٗرح مَٞٞبئٞخ حرارٝخ:إّتبج اىٖٞذرٗخِٞ ثبستخذاً  1-4-2

ثُٔجء إ٠ُ ٣ؾٔغ أعِٞح ثُذٝسر ثُقشثس٣ز ثعضخذثّ ٓظجدس ٤ٔ٤ًجة٤ز ٝفشثس٣ز ُلظَ 

، ٣ِلع ٓظطِـ دٝسر ػ٠ِ ثُؼ٤ِٔز لإٔ ثُٔٞثد ثُٔغضخذٓز ]5ٌٓٞٗجصٚ ٖٓ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝثلأًغؾ٤ٖ ]

 ك٤ٜج ٣ؼجد صذ٣ٝشٛج.

 Steam reconstitution methodإعبدح تشنو اىجخبر: إّتبج اىٖٞذرٗخِٞ ث 1-4-3

٣ٌٖٔ [، ٣6ؼذ ثُٞهٞد ثلأفلٞس١ ثُٔظذس ثُشة٤غ٢ لإٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ثُظ٘جػز]

خضلاكٜج ٝخجطز ػ٠ِ أدغطٜج ٓغَ ؿجص ئؿ ثُذخجس١ ػ٠ِ ث٤ُٜذسًٝشدٞٗجس دصطذ٤ن ػ٤ِٔز ثلإطلا

 ث٤ُٔغجٕ أٝ ػ٠ِ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ .

ػ٠ِ  O 2Hدخجس ثُٔجءع٤ٔشس دسؽز ٓت٣ٞز  1100-700د٤ٖػ٘ذ دسؽجس فشثسر ٓشصلؼز صضشثٝؿ 

ٝٛٞ  طط٘جعؿجص ثلإ ٤ُؼط٢ (molkJ/ = 206 rHΔ)صوذس دـ  [7]ث٤ُٔغجٕ ك٢ صلجػَ ٓجص ُِقشثسر

 [:6ٝأفجد١ أًغ٤ذ ثٌُشدٕٞ]ٓض٣ؼ ٖٓ ؿجص١ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ 

(1-2)                                 2CO + 3H ⇌O2+ H4CH  

ثُضلجػَ ثُ٘جشش ُِقشثسر )صوذس  ك٢ ٓشفِز عج٤ٗز صضُٞذّ ٤ًٔجّس إػجك٤ز ٖٓ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٗض٤ؾز فذٝط

 ٓجء ؿجص :ٗض٣جؿ إ( ٛٞ صلجػَ ΔHr= −41 kJ/molدـ 

 (1-3)    2H+2CO ⇌O2HCO +  

ثُـجصثس ثُ٘جصؾز ػٖ ٛزث ثُضلجػَ صٔشس ك٢ ٝعؾ ه١ِٞ أٝ صؼـؾ ٝ صذشد ك٤٘قَ ؿجص عج٢ٗ أًغ٤ذ 

 (.2COثٌُشدٕٞ ػ٘ذةز ك٢ ثُٔجء )ٝٛزث ُِضخِض ٖٓ 

 ؽضءػ٤ِٔز ثلأًغذر صضٝد ثُٞعؾ دجُطجهز، ف٤ظ ٣ٌٖٔ صض٣ٝذ ٛزٙ ثُؼ٤ِٔز دجُطجهز ٖٓ خلاٍ فشم 

 .ث٤ُٔغجٕٖٓ 
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 Partial oxidation: خسئٞخ أمسذحإّتبج اىٖٞذرٗخِٞ ث 1-4-4

٤ُِٜذسًٝشدٞٗجس دئدخجٍ ٓض٣ؼ ٖٓ ثُٞهٞد ٝثُٜٞثء ك٢ أًغذر ؽضة٤ز ٣ٌٖٔ إؽشثء ػ٤ِٔز 

)ؿجص ثُضظ٤٘غ( ٝ ثُز١ ٣طِن  ؿجص ثطط٘جعدسؽز فشثسر ػج٤ُز ك٢ ٝفذر ثلإطلاؿ، ٓٔج ٣ُٞذّ 

 ]8ػ٠ِ خ٤ِؾ ثُـجصثس ثُض٢ صقض١ٞ ػ٠ِ ٤ًٔجس ٓخضِلز ٖٓ أٍٝ أًغ٤ذ ثٌُشدٕٞ ٝث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ]

 ٣ؾش١ ثُضلجػَ ث٤ٔ٤ٌُجة٢ ٝكن ثُٔؼجدُز :

(1-4)    2H2/1 →CO +2CH+1/2O  

 Other ways: طرق أخرٙإّتبج اىٖٞذرٗخِٞ ث 1-4-5

 إٗضجػٖٓ أؽَ ٓضؾذدر لإ٣ؾجد ؽشم أخشٟ عِٜز ٝعضٔشثس ئؼِٔجء فٍٞ ثُؼجُْ د٣قجٍٝ ثُ

  عضؼٔجٍئد عضخذثّ ثُطقجُخ لأٜٗج ص٘ضؼ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ؽذ٤ؼ٤جإ٤ذسٝؽ٤ٖ، كٔغلا صٌٖٔ ثُؼِٔجء ٖٓ ثُٜ

جٍ ثُذ٘ذم ك٢ عضؼٔإهضشؿ ثُؼِٔجء إٝٓؤخشث  ،ز ثُضق٤َِ ثُؼٞة٢ػٞء ثُشٔظ ٝصغ٠ٔ ٛزٙ ثُؼ٤ِٔ

 .] 5شم ص٘ضؼ ٤ٛذسٝؽ٤ٖ ]ٕ هشٞس ثُذ٘ذم ػ٘ذٓج صقضإٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ لأ

 Hydrogen colors and usesأى٘اُ اىٖٞذرٗخِٞ ٗاستخذاٍبتٔ:  1-5

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ "ص٤ٔضٙ ٣ؼضذش ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ؿجص ػذ٣ْ ثُِٕٞ إلا أٗٚ ٣ٞؽذ ثُؼذ٣ذ ٖٓ ثُضغ٤ٔجس

 كٔج ٢ٛ هظز ٛجر١ ثُضغ٤ٔجس!!  ''ثلأصسم، ثلأخؼش، ثلأطلش، ثُشٓجد١ ، ثُل٤شٝص١ 

ٌشدٕٞ ثُٔغؤٍٝ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٣ضْ إٗضجػ ٤ًٔجس ًذ٤شر ٖٓ ؿجص عج٢ٗ أًغ٤ذ ثُخلاٍ ػ٤ِٔز إٗضجػ 

ٗذؼجط ٛزث ثُـجص أع٘جء إٗضجػ إقشثس١ ُٜزث ٣ضْ ثُؼَٔ ػ٠ِ صو٤َِ فضذجط ثُثلأٍٝ ك٢ ظجٛشر ثلإ

خلاٍ ؽش٣وز إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝٗغذز خِٞٙ ٖٓ ؿجص عج٢ٗ أًغ٤ذ ثٌُشدٕٞ  [. 9ٖٓث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ]

 ٣ٌٖٔ صغ٤ٔز ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ، ٝثُض٢ ٗزًش ٜٓ٘ج: 

 Gray hydrogenاىٖٞذرٗخِٞ اىرٍبدٛ:  1-5-1

لأفلٞس١ ًجُلقْ ٝثُـجص ٣ضْ إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُشٓجد١ ػٖ ؽش٣ن ثُطجهز ثُ٘جصؾز ٖٓ ثُٞهٞد ث

% ٖٓ 94طلاؿ ث٤ُٔغجٕ، ف٤ظ ٣ٔغَ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُٔ٘ضؼ دٜزٙ ثُطش٣وز عضخذثّ ػ٤ِٔز إئثُطذ٤ؼ٢ د

[. ٣غضخذّ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُٔ٘ضؼ ٖٓ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ ػ٠ِ 10ٗغذز إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ فٍٞ ثُؼجُْ ]

 ٗطجم ٝثعغ ك٢ ثُؼذ٣ذ ٖٓ ثُظ٘جػجس ثُٔخضِلز.
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  Blue hydrogenاىٖٞذرٗخِٞ الأزرق: 1-5-2

ٌُٖ د٘لظ ثُطش٣وز ثُٔضذؼز ك٢ إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُشٓجد١ ٣ٝضْ إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأصسم 

ٗذؼجعجس عج٢ٗ أًغ٤ذ ثٌُشدٕٞ عْ فوٜ٘ج ك٢ ٓشثكن صخض٣ٖ صقش ثلأسع أٝ صقش عطـ إدجعضخلاص 

 [. ٣ٝؼذ ٛزث ثُ٘ٞع ٖٓ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٗظ٤لج د٤ت٤ج فغخ9ثُذقش، ٓغَ فوٍٞ ثُ٘لؾ ٝثُـجص ثُٔغض٘لذر ]

ثُؼ٤ِٔز، ؿجُذج ٓج ٣٘ظش إ٠ُ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأصسم دجػضذجسٙ فلا ثٗضوج٤ُج ثُضو٤٘ز ثُٔغضخذٓز ًٝلجءر 

 ُق٤ٖ صٞكش إٌٓج٤ٗز ص٣جدر إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش.

 Turquoise hydrogenاىٖٞذرٗخِٞ اىفٞرٗزٛ:  1-5-3

٣ضْ دق٤ظ  ٗقلاٍ ثُقشثس١ثُل٤شٝص١ ٖٓ خلاٍ ػ٤ِٔز صغ٠ٔ ثلإ ٣ضْ إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ

)ث٤ُٔغجٕ( ػٖ ؽش٣ن صٔش٣ش ثُـجص ػذش ٓؼذٕ ٓ٘ظٜش ٓٔج ٣ؤد١ إ٠ُ صلٌٌٚ  صغخ٤ٖ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢

ٝد٤ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ  . أٓج ثُلشم ثُشة٤غ٢ د٤٘ٚ[10إ٠ُ ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝٓٞثد طِذز ًشد٤ٗٞز ]

 .ٕ ػ٠ِ شٌَ ٓٞثد طِذزٗذؼجط ثٌُشدٕٞ خلاٍ ثُؼ٤ِٔز إر إٔ ثٌُشدٕٞ ثُ٘جصؼ ٣ٌٞإثلأصسم ٛٞ ػذّ 

بكميات  ٛٞ ٓضٞكش ٝ عْ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓ٘خلغ ثٌُشدٕٞإن ػ٠ِ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُل٤شٝص١ أ٣ؼج ٣طِ

 ػت٤ِز ؽذث فض٠ ث٥ٕ.

  Green hydrogenاىٖٞذرٗخِٞ الأخضر: 1-5-4

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُخجّ ٣ٝضْ إٗضجؽٚ  ٝهٞد ٣ضٌٕٞ ٖٓ ؿجصػ٠ِ أٗٚ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش ٣ؼضذش 

ٓغَ ثلأُٞثؿ ثُشٔغ٤ز أٝ صٞسد٤٘جس ثُش٣جؿ ُضشـ٤َ عضخذثّ ٓظجدس ثُطجهز ثُٔضؾذدر ثُ٘ظ٤لز ئد

ٓقطجس ثُضق٤َِ ثٌُٜشدجة٢ ُِٔجء ثُض٢ ػٖ ؽش٣وٜج ٣ضْ كظَ رسثس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػٖ رسثس 

لأٜٗج لا صغذخ أ١ [ ٝصؼضذش ٛزٙ ثُطش٣وز ثلأٗغخ ٝثلأكؼَ لإٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ 9ثلأًغؾ٤ٖ ]

 ٗذؼجعجس ػجسر ٝلا صضطِخ ؿ٤ش ثٌُٜشدجء ثُ٘ظ٤لز. إ

 Features of green hydrogenٍَٞساد اىٖٞذرٗخِٞ الأخضر: 1-5-4-1

 [11اٝدبثٞبد اىٖٞذرٗخِٞ الأخضر :]of geenhydrorenAdvantages 

 ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ؿ٤ش هجدَ ُِ٘لجر:%100ٍتدذد ثْسجخ. 

 ِٝعضخذثٓٚ دشٌَ ٓضؼجهخ ُِؼذ٣ذ ئ٤ٜذسٝؽ٤ٖ عٜلا ُِضخض٣ٖ ٓج ٣غٔـ د: ٣ؼُذ ثُقبثو ىيتخس

 ٤ُٝظ دؼذ إٗضجؽٚ ٓذجششر كوؾ.ٖٓ ثلأؿشثع، 
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 ُعضخذثٓٚ ك٢ إطط٘جػ٢ ٝإسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش إ٠ُ ًٜشدجء أٝ ؿجص :٣ٌٖٔ صق٣َٞ ث٤ُٜذٍر

 ثُوطجػجس ثُضؾجس٣ز ٝ ثُظ٘جػ٤ز.

 20: ٣ٌٖٔ ٓضػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش ٓغ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ د٘غخ صظَ إ٠ُ قبثو ىيْقو% 

صضْ ػ٤ِٔز ٗوِٚ ػذش ٗلظ ثلأٗجد٤خ ٝثُذ٤٘ز ثُضقض٤ز ثُٔغضخذٓز ُ٘وَ ثُـجص. أٓج ٗغخ ف٤ظ 

 % كضقضجػ إ٠ُ صـ٤٤ش ػ٘جطش ٓخضِلز ك٢ ثُذ٤٘ز ثُضقض٤ز ثُقج٤ُز . 20ثُٔضػ ثلأػ٠ِ ٖٓ 

 [12سيجٞبد اىٖٞذرٗخِٞ الأخضر:]Green hydrogen cons  

 ضؾذدر ثُض٢ صؼضذش ثُؼ٘ظش ثلأعجع٢ دغذخ ثُضٌِلز ثُٔشصلؼز ُِطجهز ثُٔ: اىتنيفخ اىعبىٞخ

 ك٢ إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش. 

 إٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػٔٞٓج ٝ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش استٖلاك اىطبقخ اىَرتفع :

 خظٞطجً ٣ضطِخ ؽجهز أًذش ٖٓ دو٤ز أٗٞثع ثُٞهٞد. 

 ػج٤ُز: ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػ٘ظش ٓضطج٣ش ٝ هجدَ ُلاشضؼجٍ دذسؽز قضبٝب الأٍبُ ٗاىسلاٍخ 

 ٓ٘ؼج ُِقٞثدط.  ٝ ٛزث ٓؼج٤٣ش علآز أػ٠ِ لإٗضجؽٚ إعضؼٔجٍ ٣ضطِخج ٔٓ

 The most prominent[:11ستخذاٍبد اىٖٞذرٗخِٞ الأخضر]إأثرز  1-5-4-2

uses of green hydrogen  

 ٓغَ هطجع ثُط٤شثٕ ٝثُ٘وَ ثُذقش١.اىْقو ٗاىحرمخ : 

 ثُطجهز ُلضشثس صٔضِي خضثٗجس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُٔؼـٞؽز ثُوذسر ػ٠ِ صخض٣ٖ  :تخسِٝ اىطبقخ

 .أ٣ٕٞ ًٜٞٗج أخق-ص٤٘ٓزّ ؽ٣ِٞز ٝ إدثسصٜج أعَٜ ٖٓ إدثسر دطجس٣جس ث٤ُِغ٤ّٞ

 ٣ٌٖٔ ثُقظٍٞ ػ٠ِ ثُٔجء ٝ ثٌُٜشدجء ٖٓ صلجػَ ت٘ىٞذ اىنٖرثبء ٗ ٍٞبٓ اىشرة :

ٛزٙ ثُؼ٤ِٔز كجةذصٜج ثٌُذ٤شر ك٢  ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓغ ثلأًٝغؾ٤ٖ ك٢ خلا٣ج ثُٞهٞد، ٝهذ أعذضش

 ثُذؼغجس ثُلؼجة٤ز ُضض٣ٝذ ثُطجهْ د٤ٔجٙ ثُششح ٝثٌُٜشدجء ػ٠ِ ٗقٞ ٓضؾذد. 

  Green hydrogen in Algeria اىٖٞذرٗخِٞ الأخضر فٜ اىدسائر: 1-5-4-3

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش ٛٞ ثُٔٞػٞع ثلأدشص ث٥ٕ ػ٠ِ عجفز ثلاهضظجد ثُؼج٢ُٔ، ف٤ظ 

ثُذٍٝ فٍٞ ثُؼجُْ دٔج ك٤ٜج ثُذٍٝ ثُٔضوذٓز ٓغَ أُٔج٤ٗج أعضشث٤ُج ٝكشٗغج، ٝأ٣ؼج أػِ٘ش ثُؼذ٣ذ ٖٓ 

ثلأعٞثم ثُ٘جشتز ٓغَ ثُٜ٘ذ ٝثُذشثص٣َ، ػٖ ٓذجدسثس ٤ُِٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش ٝهذ ثٗؼٔش ثُؾضثةش 

 أ٣ؼج ُضِي ثلأعٞثم.
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٤ذسٝؽ٤ٖ" ٣ٝشٟ خذشثء ك٢ ثُطجهز أٗٚ دئٌٓجٕ ثُؾضثةش ثُضقٍٞ إ٠ُ "دُٝز ٓ٘ضؾز ٓٞعٞم ك٤ٜج ُِٜ

ٓضلاًٜج إٌٓج٤ٗجس ثُضظذ٣ش ٗقٞ ثُؼجُْ إز" آكجهج ًذ٤شر ك٢ ثُؾضثةش دغذخ ٝإٔ ُٜزٙ "ثُطجهز ثُ٘ظ٤ل

[13.] 

 :ِٞإستراتٞدٞبد اىدسائر ىتط٘ٝر اىٖٞذرٗخAlgeria strategies for hydrogen 

development 

 " اىشرامخ ثِٞ ٍدَع سّ٘بطراك ٗ شرمخ اىغبز الأىَبّٞخVNG-AG :"The 

parthnership between the sonatrach complex and the german gas 

company  

دجُؾضثةش ثُؼجطٔز صْ صٞه٤غ ٓزًشر ثُضلجْٛ د٤ٖ ٓؾٔغ 2022 د٣غٔذش 20 ٣ّٞ ثُغلاعجء

ٗٚ ثُغٔجؿ دذؼظ " أٍٝ ؤصلجم ٖٓ ش"، ٛزث ثلإVNG-AGعٞٗجؽشثى ٝ ششًز ثُـجص ثلأُٔج٤ٗز "

٤ٓـجٝثؽ، ٛزث   50ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش ك٢ ثُؾضثةش دطجهز صوذس حٓششٝع ٗٔٞرؽ٢" لإٗضجػ 

ؽَ أز ُلجةذر ثلإؽجسثس ثُؾضثةش٣ز ٖٓ ثُٔششٝع ع٤غٔـ دضق٣َٞ ثُضٌُ٘ٞٞؽ٤ج ٝ ثُخذشثس ثلأُٔج٤ٗ

دضذثء ٖٓ إًذش ٖٓ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش أ٠ ٓشفِز ثلإٗضجػ ثُضؾجس١ ٤ٌُٔجس ٗضوجٍ إُثُضٌٖٔ ٖٓ ثلإ

  2030.ع٘ز

 الإٝطبىٞخ: -رٝخ اىشرامخ اىدسائAlgeria - Italian Partnership  

[ف٤ظ شِٔش 14صلجه٤جس صؼجٕٝ د٤ٖ ثُذِذ٣ٖ ]إصْ ثُضٞه٤غ ػ٠ِ ػذر  ٣2023٘ج٣ش ٣23ّٞ ثلاع٤ٖ٘ 

ثُظلوجس ٓزًشص٤ٖ ُضؼض٣ض ثُضؼجٕٝ ثُطجه٢ ٝ ص٣جدر إٓذثدثس ثُـجص ٝ ثُشدؾ ثٌُٜشدجة٢ ٝطٞلًا إ٠ُ 

 إٗشجء خؾ أٗجد٤خ ؽذ٣ذر.

ثُؾذ٣ذ لأٗذٞح ؿجُغ٢ د٤ٖ ثُؾضثةش ٝإ٣طج٤ُج دٔٞثطلجس ٝٓؼج٤٣ش ك٤٘ز ٣ٌٜٔ٘ج ثُض٤ٌق ٣ؤص٢ ثُطشؿ 

٣طج٤ُج دظلز إصؾجٙ أٝسٝدج دظلز ػجٓز ٝإ٤ذسٝؽ٤ٖ ٝ ثلأ٤ٗٞٓج ٓغضوذلًا ك٢ ٓغ ػ٤ِٔجس صظذ٣ش ثُٜ

 2050ٗذؼجعجس ُضقو٤ن ثُق٤جد ثٌُشد٢ٗٞ دقٍِٞ فض٤جؽجصٜج ٖٓ ثُٞهٞد خج٢ُ ثلإإخجطز، ٝٛزث ُضؤ٤ٖٓ 

[13.] 
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 : Hydrogen transport methodsطرق ّقو اىٖٞذرٗخِٞ 6-1

 إ٠ُ ٗٞػجٕ ٖٓ ف٤ظ فجُز ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ: ؽشم ٗوَ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٣ٌٖٔ صوغ٤ْ

 In the gaseous stateفٜ اىحبىخ اىغبزٝخ:  1-6-1

٣ضْ ٗوَ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ فجُضٚ ثُـجص٣ز ٖٓ خلاٍ شذٌز ٖٓ خطٞؽ ثلأٗجد٤خ، ٝصغضؼَٔ خطٞؽ 

عضؼٔجٍ ثُظ٘جػ٢، ٌُٖٝ غ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػ٠ِ ٓغجكز هظ٤شر ُلإٛزٙ ػٔٞٓج ث٤ُّٞ ُضٞص٣ثلأٗجد٤خ 

٣ؾخ إٔ صؼَٔ د٘ظجّ أٝعغ إرث أطذـ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓظذس ثُٞهٞد ثُٔخضجس ُِذ٤ٞس ٝ ثلأػٔجٍ 

ثُضؾجس٣ز. ٗظجّ ثلأٗجد٤خ ٛزث ػجدر ٣ٌٕٞ ٓشجدٚ ُِطش٣وز ثُض٢ ٣ٞصع دٜج ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ ٝ ٣قضجػ 

 [.9أًذش ٖٓ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ ] ًزُي إ٠ُ ػٞثؿؾ

ػج٤ُٔجً، صخضض ثُششًجس ثُٔشـِز ُشذٌجس ٗوَ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ ٝصٞص٣ؼٚ دٞػغ ثُقذٝد 

 ثُٔغٔٞؿ دٜج ُ٘غذز ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢، صِذ٤زً ُِٔٞثطلجس ثُٔطِٞدز ُذؼغ ثُوطجػجس

 ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ ثُشٌَ ثُضج٢ُ:

 

 

 

 

 

 

ثُقذ ثلأهظ٠ ٤ُِٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ شذٌجس ٗوَ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ دذؼغ ثُذٍٝ صٞص٣غ :(4-1)اىشنو

فذث أهظ٠ ٤ُِٜذسٝؽ٤ٖ ُِٔ٘جؽن ثُض٢ لا صٞؽذ ك٤ٜج ٓقطجس  10)*٣غٔـ فض٠% .ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ

 .[15]دجُشذٌز(ؿجص ؽذ٤ؼ٢ ٓؼـٞؽ ٓضظِز 

 In the liquid state:فٜ اىحبىخ اىسبئيخ 1-6-2

ٗوَ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دظ٤ـضٚ ثُغجةِز ٣ٌٖٔ إٔ ٣ؤخز ًغ٤ش ٖٓ ثلأشٌجٍ، ٣ٌٖٔ ٤ُِٜذسٝؽ٤ٖ إٔ 

٣٘وَ ػٖ ؽش٣ن ثُشجف٘جس ٝػشدجس ثُوطجس أٝ ثُغلٖ، ٛزٙ ثُطش٣وز صٌٕٞ ؿج٤ُز ٝطؼذز ك٢ٜ 



 ث٤ُُّٜٔٞٞ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذػ٤ٓٞٔجس فٍٞ                             ثُلظَ ثلأٍٝ

 14صفحة  

ٕ ٌجكب ٗجهِز ؿجص٤ُٖٝ ٝثفذر ٝرُي لأشجف٘ز ٗجهِز ٤ُِٜذسٝؽ٤ٖ ُقَٔ ٓج ٣ 21صقضجػ فٞث٢ُ 

 [. 9كز ػؼ٤لز]ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ُٚ ًغج

عضٜلاى ثُؼجّ صٌٕٞ ٖٓ خلاٍ ٓقطز صؼذتز ع ٖٓ خلاُٜج ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ُلإثُٞعجةَ ثلأ٤ُٝز ثُض٢ ٣ضٞص

 ٤ٛذسٝؽ٤٘٤ز، ٝ صٌٕٞ ٓغَ ٓقطز صؼذتز ثُذ٘ض٣ٖ ٝثُض٢ صقض١ٞ ػ٠ِ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ كوؾ.

 : Hydrogen storageتخسِٝ اىٖٞذرٗخِٞ 1-7

ثُذسثعجس إ٠ُ ثُذقظ لإ٣ؾجد ؽشم ٓؼٔٞٗز ٣ٌٜٔ٘ج صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػ٠ِ ٓذٟ  صغؼ٠

 دؼ٤ذ، ف٤ظ صٞطِٞث ُذؼغ ثُطشم ٢ٛٝ:

 Storing Hydrogen as a gasتخسِٝ اىٖٞذرٗخِٞ عيٚ شنو غبز: 1-7-1

عضخذثٓج ك٢ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ، ف٤ظ ٣ضْ ػـؾ إصؼضذش ٛزٙ ثُطش٣وز أًغش ثُطشم 

ه٤ٔز ٖٝٓ عْ صخض٣٘ٚ دثخَ طٜجس٣ؼ أٝ فج٣ٝجس ؿجص ثُض٢ صٔضجص دغٔجًز ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ فض٠ أهظ٠ 

[، صْ أ٣ؼج 16ؽذسثٜٗج ٝٓظ٘ٞػز ٖٓ ٓٞثد ػج٤ُز ثُوٞر ُِقلجظ ػ٠ِ ٓضجٗضٜج ٝعلآز ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ]

عٌجٍ، أٓج دجُ٘غذز ُِقج٣ٝجس ك٤وذس أهظ٠ ػـؾ دـ جد850صط٣ٞش ثُظٜجس٣ؼ ُضقَٔ ػـؾ ٣وذس دـ 

 .[17]دجس 1094

صقلع ث٤ٌُٔجس ثٌُذ٤شر ٖٓ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػجدر صقش ثلأسع ك٢ فوٍٞ ثُ٘لؾ أٝ ثُـجص أٝ 

ثٌُٜٞف ثُ٘جصؾز ػٖ ػ٤ِٔجس ثُضؼذ٣ٖ ٝصذِؾ ًِلز أٗظٔز صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ علاعز أػؼجف صٌِلز 

ٗظجّ صخض٣ٖ ثُـجص ثُطذ٤ؼ٢ ُ٘لظ ٓوذثس ٓقضٟٞ ثُطجهز، ٝرُي دغذخ صذ٢ٗ ثُٔقضٟٞ ثُقشثس١ 

لأسع ٝصلوذ ث٘غذز إ٠ُ ثُقؾْ . صوّٞ دؼغ ثُششًجس دضخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ٤ُِٜذسٝؽ٤ٖ دجُ

 [.2ٖٓ ٤ًٔضٚ ع٣ٞ٘ج] 3ٝ% %1ٗغذز صضشثٝؿ د٤ٖ 

  Storing Hydrogen in liquid form تخسِٝ اىٖٞذرٗخِٞ عيٚ شنو سبئو: 1-7-2

صؼذ ٛزٙ ثُطش٣وز ثلأشٜش دؼذ ثُطش٣وز ثلأ٠ُٝ ٝك٢ ٛزٙ ثُقجُز ٣ٌٖٔ فلع ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ 

 -C253°ًغجةَ ٓذشد ٝرُي دضغ٤٤ِٚ ٖٓ خلاٍ ٝػؼٚ ك٢ دسؽز فشثسر صقش ثُظلش صوذس ح 

عضخذثّ إثُٔقج٤َُ أٝ ًغٞثةَ ػؼ٣ٞز، ٣ضْ  [، ٣ٝضْ صخض٣٘ٚ أ٣ؼج ًٌٕٔٞ ك٢ عجةَ ٓغ16َ]

 .[18]ثُٔشًذجس ثُضؾجس٣زث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُغجةَ ك٢ دؼغ 
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  Storing Hydrogen in solid form تخسِٝ اىٖٞذرٗخِٞ عيٚ شنو طيت: 1-7-3

صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ثُقجُز ثُغجةِز أٝ ثُـجص٣ز ٣ضطِخ خضثٗجس ًذ٤شر ٌُٖ ٣خضٕ ٤ًٔز ه٤ِِز 

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٖٓ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ، ُزُي ُؾب ثُذجفغٕٞ إ٠ُ إ٣ؾجد ؽش٣وز أخشٟ أهَ صٌِلز ٢ٛٝ صخض٣ٖ 

ك٢ ثُقجُز ثُظِذز. ُٜزٙ ثُطش٣وز ٓغضوذَ ٝثػذ ك٢ ٓؾجٍ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دجُشؿْ ٖٓ أٜٗج لا 

 صضثٍ ك٢ صطٞس ٣ٝضْ رُي دطش٣وض٤ٖ :

 ٍتظبص:طرٝقخ الإAbsorption method  

ٓضظجص ػ٠ِ ص٣ٌٖٞ سثدطز د٤ٖ ثُٔٞثد ثُظِذز ٝؽض٣تجس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ف٤ظ ضٔذ ؽش٣وز ثلإصؼ

فشث ٖٓ عْ ٣وّٞ دضش٤ٌَ سثدطز ٤ٔ٤ًجة٤ز ٓغ ثُٔجدر  ٣ٝHٌٕٞ ثُؼ٘ظش  ٣H-Hضْ ًغش ثُشثدطز 

 . [19] (5-1ثُشٌَ )ًٔج ٣ٞػقٚ ٓضظجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ إذ٤ٗز ف٤ظ صضْ صلجػلاس ٣ٝضْ ك٤ٜج ثُٔؼ

 

 

 

 

 .ٓضظجصآ٤ُز ػَٔ ثلإ(:5-1اىشنو )

 ٍتساز:طرٝقخ الإAdsorption method  

ٓضضثص ٢ٛ ػ٤ِٔز ٤ٔ٤ًجة٤ز ٝصؼ٢٘ صشثًْ ٓجدر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػ٠ِ عطـ ٓجدر طِذز ؽش٣وز ثلإ

طـ ثُز١ صٌٕٞ رسثصٚ صغ٠ٔ ثُٔجص ك٤ضْ ثُشدؾ ػ٠ِ ثُغطـ دغذخ صؾجرح ٤ٔ٤ًجة٢ أٝ ك٤ض٣جة٢ ُِغ

ٛزٙ ثُؼ٤ِٔز ٣ضْ صش٤ٌَ ؽذوز ٖٓ ك٢  ٝ (6-1ثُشٌَ )ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ عضوشثس إك٢ فجُز ػذّ 

 .[20]ؽض٣تجس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثُض٢ صشثًٔش ػ٠ِ أعطـ فذ٤ذجس ٓجدر ٓجص
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 ٓضضثص.آ٤ُز ػَٔ ثلإ (:6-1اىشنو )

 Ammonia Hydrogen storagالأٍّ٘ٞب ىتخسِٝ اىٖٞذرٗخِٞ:  1-7-4

رسر ٖٓ صؼذ ثلأ٤ٗٞٓج أكؼَ ػ٘ظش فجكع ٤ُِٜذسٝؽ٤ٖ إر صقض١ٞ ًَ رسر أ٤ٗٞٓج ػ٠ِ 

ٗضجؽٜج ػٖ إ، ٣ٌٖٔ (7-1( ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ ثُشٌَ )NH3) ثُ٘ضشٝؽ٤ٖ ٝعلاط رسثس ٤ٛذسٝؽ٤ٖ

ؽش٣ن ٓقِلاس ثٌُٜشدجء ثُٔجة٤ز ٝرُي دلظَ رسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ػٖ ثلأًغؾ٤ٖ ك٢ ثُٔجء دجُض٤جس 

ض٢ ثٌُٜشدجة٢ ٝدؼذ رُي ٣ضْ دٓؼ ػ٘ظش ثُ٘ضشٝؽ٤ٖ ٓذجششر ُِقظٍٞ ػ٠ِ ثلأ٤ٗٞٓج ٝثُطجهز ثُ

عضخذثٜٓج ك٤ٔج دؼذ إٓج ًٞهٞد أٝ ًٜشدجء، ٖٓ أْٛ ٤ٔٓضثصٜج أٜٗج صغجػذ ك٢ خلغ إصقضلع دٜج ٣ٌٖٔ 

 [. 21هضظجد٣ج]إٗوِٜج ٓ٘خلؼز ٓٔج ٣ؾؼِٜج ٓؾذ٣ز  صٌِلز ثُطجهز ثٌُٜشدجة٤ز دجلإػجكز إٔ صٌِلز

 

 

 

 

 د٤٘ز ثلأ٤ٗٞٓج . (:7-1اىشنو )

  Hydridesاىٖٞذرٝذاد: 1-8

صقجد ػ٘ظش ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓغ أفذ ثُٔؼجدٕ، ٝ دٔؼ٠٘ أدم ٣شصذؾ إ ٣طِن ٛزث ثُٔغ٠ٔ ػ٠ِ

ف٤ظ ٣ضْ ٛزث ثُضلجػَ ك٢ ظشٝف ٓؼ٤٘ز  [22]ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓغ ثُٔؼجدٕ ثلأهَ ٓ٘ٚ ك٢ ثٌُٜشٝعجُذ٤ز

،إرث صْ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ٓؼذٕ ك٤ضشٌَ ُ٘ج "٤ٛذس٣ذ ٓؼذ٢ٗ" ٝإرث ػـؾ( -)دسؽز فشثسر

٣شٌَ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ سٝثدؾ ٖٓ ثُ٘ٞع ثلأ٢ٗٞ٣  .ذ ؿ٤ش ٓؼذ٢ٗ"ًجٕ ثُؼ٘ظش ٤ُظ ٓؼذ٤ٗج كٜٞ "٤ٛذس٣

 أٝ ثُضغج٢ٔٛ ٝٛزث ٓضٞهق ػ٠ِ ثُؼ٘ظش ثُز١ ٣شصذؾ دٚ، ص٘وغْ ث٤ُٜذس٣ذثس إ٠ُ علاعز أٗٞثع ٢ٛٝ:
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  Ionic Hydridesاىٖٞذرٝذاد الأّٝ٘ٞخ: 1-8-1

ٓؼجدٕ رثس ث٤ُٜذس٣ذثس ثُٔضٌٞٗز ٖٓ ثصقجد ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓغ صِي  ج٤ُٜذس٣ذثس ثلأ٤ٗٞ٣زد٣وظذ 

ٓجػذث ػ٘ظش١  Sأ١ ٓغ ػ٘جطش ثُوطجع  a1 ,(a2ٖٓ ثُضٓشص٤ٖ ) 1.2ًٜشٝعجُذ٤ز أهَ ٖٓ 

طلجصٚ ٝعؾ د٤ٖ ث٤ُٜذس٣ذثس ثُضغج٤ٔٛز  MgH2صغج٢ٔٛ ٝ  BeH2ثُذش٤ُّٞ ٝ ثُٔـ٘ض٣ّٞ ف٤ظ 

٣Hٕٞ )أٗظٜجسٛج ثُؼج٤ُز ٝ دٞؽٞد إصضظق ث٤ُٜذس٣ذثس ثلأ٤ٗٞ٣ز دذسؽز . [23] ٝثلأ٤ٗٞ٣ز
-1

 ٌٖٔ٣ )

ثٌُشق ػٖ ٝؽٞدٙ ٖٓ خلاٍ ثُضق٤َِ ثٌُٜشدجة٢ ُٔ٘ظٜش ث٤ُٜذس٣ذ ف٤ظ ٣ضُٞذ ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ 

 [.24ػ٘ذ ثُوطخ ثُٔٞؽخ ]

  Covalent Hydridesاىٖٞذرٝذاد اىتسبَٕٞخ: 1-8-2

 Pصقجد ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓغ ػ٘ظش أٝ أًغش ٖٓ ػ٘جطش ثُوطجع ئصضٌٕٞ ث٤ُٜذس٣ذثس ثُضغج٤ٔٛز د

ٖٓ خلاٍ ٓشجسًز أصٝثػ ثلإٌُضشٝٗجس  1.5( رثس ًٜشٝعجُذ٤ز أًذش ٖٓ 17،16،15،14،13)

صٔغَ  MHn (n[.٢ٛٝ ػذجسر ػٖ ؿجصثس أٝ عٞثةَ ٓضطج٣شر رثس ثُظ٤ـز ثُؼجٓز 23د٤ٜ٘ٔج ]

ٗظٜجس ٝؿ٤ِجٕ ٓ٘خلؼز دجلإػجكز إ٠ُ أٜٗج إُٜج ٗوجؽ ، [24]ثُضٓشر ثُض٢ ٣٘ض٢ٔ إ٤ُٜج ثُؼ٘ظش(

 . ٖٝٓ أشٜش ثلأٓغِز ػ٠ِ ٛزث ث٤ُٜذسًٝشدٞٗجس.ُِقشثسر ٝ ثٌُٜشدجءؿ٤ش ٓٞطِز 

  Metal Hydridesٕٞذرٝذاد اىَعبدُ: 1-8-3

صضلجػَ ثُٔؼجدٕ ٝثُٔشًذجس ثُٔؼذ٤ٗز ٝثُغذجةي دشٌَ ػجّ ٓغ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝكن ثُٔؼجدُز  

 :[25](5-1ثُضج٤ُز )

(2-5)  M+ ⇌M ±Q  

إ٠ُ ص٣ٌٖٞ ٤ٛذس٣ذثس ثُٔؼجدٕ رثس صش٤ًخ ٤ٔ٤ًجة٢ ه٤جع٢ ٝ ؿ٤ش ه٤جع٢ ٝ ثُض٢ ٛزث ثُضلجػَ ٣ؤد١ 

( أٝ ٣tetrahedral sitesضٞثؽذ ك٤ٜج ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ثُٔٞثهغ ثُذ٤٘٤ز سدجػ٤ز )

( ثُٞؽٞٙ ك٢ ثُضش٤ًخ ثُذِٞس١ ُٜٝزث ٣طِن ػ٤ِٜج أ٣ؼج دج٤ُٜذس٣ذثس Octahedral sitesعٔج٤ٗز)

ثُقجُز دشٌَ أعل٘ؾٚ ٣ٝوّٞ دجٓضظجص رسثس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دذٍ ثُذ٤٘٤ز، ٣ضظشف ثُٔؼذٕ ك٢ ٛزٙ 

صشٌَ ث٤ُٜذس٣ذثس ثُٔؼذ٤ٗز ٝع٤ِز  .[23]ؽض٣تجصٚ ػ٘ذ ششٝؽ ٓؼ٤٘ز ٖٓ ػـؾ ٝ دسؽز فشثسر 

(، ٝثُض٢ أطذـ صطذ٤وٜج ْٜٓ ك٢ خلا٣ج ثُٞهٞد 8-1) ٤ذسٝؽ٤ٖ ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ ثُشٌَُضخض٣ٖ ثُٜ

 .[25]ؼضٔذ ػ٤ِٜج ثهضظجد ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖٝ ك٢ ثُؼذ٣ذ ٖٓ ثُضطذ٤وجس ثلأخشٟ ثُض٢ ٣



 ث٤ُُّٜٔٞٞ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذػ٤ٓٞٔجس فٍٞ                             ثُلظَ ثلأٍٝ

 18صفحة  

 

 

 

 

 

 

 

 .آ٤ُز صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ٤ٛذس٣ذ ثُٔؼجدٕ( : 8-1اىشنو)

  Rare earthsاىتراثٞبد اىْبدرح: 1-9

دٞثعطز ثُؼجُْ ثُؾ٤ُٞٞؽ٢ ٝ ث٤ٔ٤ٌُجة٢  1787ًضشلش ػ٘جطش ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر ػجّ أ

عْ ئف٤ظ ػشكش أٍٝ ٓشر د (،Carl Axel Arrheniusثُغ٣ٞذ١ ًجسٍ أًغَ أس٤٘٣ٞط )

صْ إػجدر  1800( ك٢ ثُغ٣ٞذ، ٝك٢ ػجّ (ytterby"٣ٞصشدج٣ش" ٗغذز ُٔقؾش ك٢ هش٣ز ٣ٞصشد٢

 ( gadolinصغ٤ٔضٜج ؽجد٤ُٝ٘ج٣ش )

 ثُؾذٍٝ ثُذٝس١.(:9-1اىشنو )



 ث٤ُُّٜٔٞٞ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذػ٤ٓٞٔجس فٍٞ                             ثُلظَ ثلأٍٝ

 19صفحة  

 Rare earthصقجد ثُذ٢ُٝ ٤ٔ٤ٌُِجء صؼضذش ثُؼ٘جطش ثُضشثد٤ز ثُ٘جدسر )دقغخ صؼش٣ق ثلإ

elements)  ثُض٢( ٣خضظش سٓضٛج ك٢REE ٕٞػ٘جطش ٤ٔ٤ًجة٤ز ًـ٤شٛج ٖٓ ثُؼ٘جطش ًجٌُشد )

ك٢ ثُؾذٍٝ ثُذٝس١  ٓضٞثؽذ ٝث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝثلأًغؾ٤ٖ ٌٓٞٗز ٖٓ خٔغز ػشش ػ٘ظش ٤ٔ٤ًجة٢

لاٗغج٤ٗذثس( دجلإػجكز إ٠ُ ػ٘ظش١ ُ)صذػ٠ ث 71ٝ  57صضشثٝؿ أػذثدٛج ثُزس٣ز د٤ٖ 

( ٝثلإصش٣ّٞ ػ٠ِ أٜٗٔج ػ٘جطش صشثد٤ز Scّٝ )(. ٣ؼضذش ثُغٌجٗذY( ٝ ثلإصش٣ّٞ)Scثُغٌجٗذ٣ّٞ)

[ ٝ رُي دغذخ خٞثطٜج ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ثُٔشجدٜز 26ٗجدسر دغذخ ظٜٞسٛج ك٢ ثُٔؼجدٕ ٓغ ثُلاٗغج٤ٗذثس ]

 ُٜج.

ػ٠ِ ٛزٙ ثُؼ٘جطش دغذخ هِز ثلأٓجًٖ ثُض٢ ًجٗش صغضخشػ ٜٓ٘ج عجدوج « ٗجدسر»عْ إأؽِن 

كظَ ًَ ػ٘ظش ػ٠ِ فذث دظٞسر ٗو٤ز ػٖ دجلإػجكز إ٠ُ إٔ ثُؼِٔجء ٝؽذٝث طؼٞدجس ٖٓ أؽَ 

( ؿ٤ش ثُٔغضوش كئٗٚ ٣ؼغش Pmعضغ٘جء ثُذش٤ٓٝغ٤ّٞ )ئد ٗٚ ٓؤخشث ٝدجه٢ ثُؼ٘جطش ثُٔخضِطز دٚ، إلا أ

ٍٍ ٗغذ٤ج ٖٓ ٛزٙ ثُؼ٘جطش ك٢ ثُوششر ثلأسػ٤ز، ف٤ظ ثُغ٤ش٣ّٞ ) ( ٛٞ ٖٓ Ceػ٠ِ صش٤ًض ػج

ٛضٔجٓجس ثُض٢ إثُٔؼجدٕ أفذ  [. أطذقش ٛز27ٙثُؼ٘جطش ثلأًغش ٝكشر ك٢ ثُوششر ثلأسػ٤ز ]

٣شضـَ دٜج ثُؼجُْ ث٥ٕ دؼذ إٔ صقُٞش إ٠ُ علاؿ إعضشثص٤ؾ٢ ف٤ظ ص٤ٜٖٔ دُٝز ثُظ٤ٖ ػ٠ِ ثُؾضء 

 .ثلأًذش ٖٓ إٗضجؽٜج 

 صْ صوغ٤ْ ػ٘جطش ثلأصشدز ثُ٘جدسر إ٠ُ هغ٤ٖٔ:

ػ٘جطش خل٤لز ٝصضٞثؽذ ػ٠ِ ثُوششر ثلأسػ٤ز ٝ صشَٔ ًَ ثُؼ٘جطش ثُٔقظٞسر د٤ٖ  -

 (.Eu( ٝ ثلأٝسد٤ّٞ)Laثلأٗغج٤ُّٞ)

( ٝ ثُٞص٤غ٤ّٞ Gd) ػ٘جطش عو٤ِز صضٞثؽذ ك٢ دثخَ ثُوششر ثلأسػ٤ز ٝ صشَٔ ًَ ٖٓ ثُـجُذ٤٘٣ّٞ-

(Lu.ٓجد٤ٜ٘ٔج ٖٓ ثُؼ٘جطش ٝ ) 

 صضذِٞس ػ٘جطش ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر ك٢ ثُ٘ظجّ ثُذِٞس١ ثُغذثع٢ )ٓجػذث ػ٘جطش ثُغ٤ش٣ّٞ

(Ceّٞثُغٔجس٣ّٞ، ثلأٝسٝد٤ ،) (Eu) ّٞثلإ٣ضشد٤ ٝ) Yb(ًٌَٔج ٓٞػـ ك٢ ثُش )٢ٛٝ 10-1 )

ثُضٞص٣غ ثلإٌُضش٢ٗٝ ُٔؼظٜٔج ٣ٌٕٞ ػٖٔ ٓذثس  [، 28ٝٓؼجدٕ دشثهز صشذٚ ثُلؼز صضلجػَ ٤ٔ٤ًجة٤ج]

f4 [29]  طؼٞدز كظِٜجٝٛزث ٓج ٣ؾؼِٜج صضشجدٚ ٖٓ ٗجف٤ز ثُخٞثص ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ٓٔج ٣ؤد١ إ٠ُ 

خشٟ ًجلإٌُضش٤ٗٝز أخضلاف ك٤ٔج د٤ٜ٘ج ٖٓ ٗجف٤ز خٞثص إ، ٝ ٌُٖ ٣ٞؽذ دجُطشم ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ثُضو٤ِذ٣ز

 ٝثُٔـ٘جؽ٤غ٤ز .....ثُخ.

 



 ث٤ُُّٜٔٞٞ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذػ٤ٓٞٔجس فٍٞ                             ثُلظَ ثلأٍٝ
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 .[28] ؼ٘جطش ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسرٔشًض ثُٞعؾ ُٓ :ثُضش٤ًخ ثُذِٞس١ ثُغذثع٢(11-1اىشنو)

ٜٗج٣ز ثُ٘ظق ثُغج٢ٗ ٖٓ ثُوشٕ ثُؼشش٣ٖ صثد ثُطِخ ػ٠ِ ثُٔؼجدٕ ثُضشثد٤ز ثُ٘جدسر ٝ رُي  ك٢

 لأ٤ٔٛضٜج ثُذجُـز ك٢ ثُضطذ٤وجس ثُٔخضِلز ٝ ٣ٌٖٔ إٔ صغضخذّ ك٢:

 .صؼضذش ٓٞطَ ٌُِٜشدجء 

 .صغضخذّ ًؼٞثَٓ ٓؤًغذر 

 .ٚصذخَ ك٢ ط٘جػز صٌش٣ش ثُ٘لؾ ٝٓشضوجص 

  ثُز٤ًز.صغضخذّ ك٢ ط٘جػز ثُٜٞثصق ثُ٘وجُز 

 أؽٜضر  ٣غضخذّ ك٢ ط٘جػز دؼغ أٗٞثع ثلأؽٜضر ثُقذ٣غز شجشجس ثُضِلجص ثُٔغطقز ٝ

 .[29] ثُقجعٞح ثُٔقُٔٞز

 صغضخذّ ك٢ ط٘جػز ٓقشًجس ثُغ٤جسثس ثُٜؾ٤٘ز. 

 Holmium:اىٖ٘ى1-9-1ًَ٘ٞ

٢٘ عضًُْٜٞٞ ( ٝ ثُض٢ صؼHolmiaعْ ث٤ُُّٜٔٞٞ ٓشضن ٖٓ ًِٔز ٤ُٔٞٛج ثُلاص٤٘٤ز )إ

-Jacquesًضشجكٚ دٞثعطز ث٤ٔ٤ٌُجة٤٤ٖ ثُغ٣ٞذ٤٣ٖ ؽجى ٣ُٞظ عٞس٣ش )إ)ػجطٔز ثُغ٣ٞذ(، صْ 

Louis Soret( ٖٓجسى د٣لاكٞٗض٤ ٝ )Marc.Delafontaine)  [ ٤ٓ30لاد١ ] 1878ػجّ ٝ رُي



 ث٤ُُّٜٔٞٞ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذػ٤ٓٞٔجس فٍٞ                             ثُلظَ ثلأٍٝ

 21صفحة  

٤ٓلاد١ هجّ ث٤ٔ٤ٌُجة٢ ثُغ٣ٞذ١ د٤ش ص٤ٞدٝس 1879، ٝ ك٢ ػجّ Xأؽِوٞث ػ٤ِٚ صغ٤ٔٚ ثُؼ٘ظش  ف٤ظ

 .( دلظِٚ ٤ٔ٤ًجة٤ج ػٖ ػ٘ظش١ ثلإسد٤ّٞ ٝ ثُغPer TeodorCleveّٞ٤ُٞ) ٤ًِق

 

 

 

 

 رسر ث٤ُُّٜٔٞٞ(:11-1اىشنو)

( ك٢ ث٤ٔ٤ٌُجء أفذ ثُؼ٘جطش ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ٣ٝٔضِي ثُشٓض ٣Holmiumؼذ ػ٘ظش ث٤ُُّٜٔٞٞ )

Ho  ٙك٢ ثُؾذٍٝ ثُذٝس١، ٝ ٛٞ ػ٘ظش ٓؼذ٢ٗ علاع٢ ثُضٌجكؤ ٣٘ض٢ٔ  67ٝسهْ رس١ ٓوذثس

[. ٣ضٞثؽذ ػ٠ِ شٌَ 30] ُِؼ٘جطش ثُضشثد٤ز ثُ٘جدسر ٝدٞؽٚ ثُضقذ٣ذ ثُؼ٘جطش ثُضشثد٤ز ثُ٘جدسر ثُغو٤ِز

 ٓجدر طِذز ك٢ دسؽز فشثسر ثُـشكز.

 

 

 

 

 

 ثُضٞص٣غ ثلإٌُضش٢ٗٝ ُزسر ث٤ُُّٜٔٞٞ .( :12-1اىشنو)

  Holmium properties[:31اىٖ٘ىًَٞ٘ ]خظبئض  1-9-1-1

 ٗؿِخ ثلأف٤جٕ إ٠ُ ثُِٕٞ ثُلؼ٢.أد٤غ ثُِٕٞ ٤ٔ٣َ ك٢ أٚ ٓؼذٕ أسػ٢ ٣ض٤ٔض دؤ 

 ٣ٔضِي هٞر ٓـ٘جؽ٤غ٤ز ًٝغجكز ػج٤ُز ؽذث. 

  1.2ًٜشٝعجُذ٤ضٚ ٓ٘خلؼز ٗٞػج ٓج دجُضوش٣خ فٞث٢ُ. 

 .ٌَٗظجّ دِٞس١ عذثع٢ ثُش ُٚ 



 ث٤ُُّٜٔٞٞ صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذػ٤ٓٞٔجس فٍٞ                             ثُلظَ ثلأٍٝ

 22صفحة  

 ثُؾجف ك٢ دسؽز فشثسر ثُـشكز، ٌُ٘ٚ ٣ضلجػَ  ٣ٌٕٞ ث٤ُُّٜٔٞٞ ثُٔؼضٍٝ ٓغضوشث ك٢ ثُٜٞثء

 دغُٜٞز ٓغ ثُٔجء ٣ٝضآًَ دغُٜٞز.

 ث٤ُُّٜٔٞٞ هجدَ ُلإ( ّٞفضشثم ػ٘ذ صغخ٤٘ٚ ُض٣ٌٖٞ أًغ٤ذ ٤ُٔٞٛHo2O3 .) 

  ٗظٜجس ٝؿ٤ِجٕ عجدضز.إُٚ ٗوجؽ 

  Holmium uses:[31] ستخذاٍبد اىٖ٘ىًَٞ٘إ 1-9-1-2

 ثُؼ٤ِٔجس ثُؾشثف٤ز ُؼلاػ أٓشثع  عضخذثّ ث٤ُِضس ثُخجص دٚ ك٢ئ٣ؼشف ث٤ُُّٜٔٞٞ د

 .ثُذشٝعضجصج

 دٝثس ثإٌُِضش٤ٗٝز.ثلأذّ ُظ٘جػز خ.٣غض 

 شؼز ثُلٞم د٘لغؾ٤ز.ثلأء ثُضؽجػ ُؼٌظ لاُط ذّخ.٣غض 

 د٤ٖ  ػُضٞك٤ش ُٕٞ ٓضدٝ يّ ٝرُ. ثســذٓــز ك٢ ثُٔؾٞٛشخٛٞ أفــذ ثُِٔٞٗــجس ثُٔغـض

 ١.دٝٞسثُ ـلشثس ٝطلأث

  Rare earths hydrides ٕٞذرٝذاد اىتراثٞبد اىْبدرح:1-11

ٛضٔجّ ًذ٤ش ٝ رُي دغذخ إٌٓج٤ٗز صطذ٤وٜج ك٢ صخض٣ٖ ئثُضشد٤جس ثُ٘جدسر د ٤ٛذس٣ذثس فؼ٤ش

ٓضظجص ف٤ظ صضٔٞػغ رسثس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ ؽ٤ٖ، صضْ ٛزٙ ثُؼ٤ِٔز ػٖ ؽش٣ن ثلإث٤ُٜذسٝ

( Octahedral sites( أٝ عٔج٤ٗز ثُٞؽٞٙ) (tetrahedral sitesثُلشثؿجس ثُذ٤٘٤ز سدجػ٤ز ثُٞؽٞٙ

(.ٝ ٣ضْ ٛزث ثُضشٌَ صقش 13-1دثخَ ثُشذٌز ثُذِٞس٣ز ُِضشثد٤جس ثُ٘جدسر ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ ثُشٌَ )

( أٝ RHy[، ٣ٌٖٔ إٔ صضشٌَ ٤ٛذس٣ذثس ه٤جع٤ز )32ظشٝف ٓؼ٤٘ز ٖٓ دسؽز فشثسر ٝػـؾ ]

 .[33](y≤30>٤ٛذس٣ذثس ؿ٤ش ه٤جع٤ز )

 

 

 

 

( ثلأٝؽٚ ُِذ٤٘ز ثٌُٔؼذز ٓٔشًضر ثلأٝؽٚ b( ٝعٔج٤ٗز )aثُٔٞثهغ ثُذ٤٘٤ز سدجػ٤ز ) (:13-1اىشنو )

[32]. 
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( 14-1أعذضش ثلأدقجط ٝؽٞد ػذر أؽٞثس أعجع٤ز ٓخضِلز ٤ُِٜذس٣ذثس ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ ثُشٌَ)

 ٝثُض٢ صضٔغَ ك٢:

 :αاىط٘ر 

( شذٌز REEٛزث ثُطٞس ػذجسر ػٖ ٓقٍِٞ طِخ ف٤ظ صشٌَ رسثس ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر )

( Tetrahedtral( ثُٔٞثهغ ثُذ٤٘٤ز سدجػ٤ز ثُغطٞؿ )Hرسثس ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ )عذثع٤ز ثُشٌَ ٝصقضَ 

 (.y<0.1ُٜزٙ ثُشذٌز دضش٤ًضثس ٓخللز )

 :βاىط٘ر 

ف٤ظ ٣ضذِٞس ٛزث ثلأخ٤ش ػٔٞٓج ك٢ د٤٘ز  RH2ٛزث ثُطٞس ػذجسر ػٖ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

ثٌُٔؼذز ثُٔٔشًضر [، ف٤ظ صشٌَ رسثس ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر ثُشذٌز ثُذِٞس٣ز 33( ]CaF2ثُلٞس٣ش )

 (.Tetrahedtral( ٝث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٣ِٔب ًَ ثُٔٞثهغ ثُذ٤٘٤ز سدجػ٤ز ثُغطٞؿ )fccثلأٝؽٚ )

 :γاىط٘ر

ٓغ ص٣ٌٖٞ رسثس HoD3ٝد٤٘ضٚ ٢ٛ ٖٓ ثُ٘ٞع   RH3ٛزث ثُطٞس ػذجسر ػٖ علاع٢ ث٤ُٜذس٣ذ

ٝثُشدجػ٤ز Octahedral)ثُٔؼذٕ شذٌز عذثع٤ز ٝ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٣ِٔب ًَ ثُٔٞثهغ ثُذ٤٘٤ز ثُغٔج٤ٗز )

(Tetrahedtral.) 
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 Holmium dihydrideاىٖ٘ىًَٞ٘: ثْبئٜ ٕٞذرٝذ1-11-1

ث٤ُُّٜٔٞٞ ٛٞ ٓشًخ ٤ٔ٤ًجة٢ ٣٘ض٢ٔ إ٠ُ ػجةِز ٤ٛذس٣ذثس ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر  ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

ٝٛٞ ػذجسر ػٖ ٓغقٞم أعٞد سٓجد١ ؿ٤ش هجدَ ُِزٝدجٕ ك٢ ثُٔجء ، HoH2ُٚ ثُظ٤ـز ثُؾض٣ت٤ز 

ٌُٝ٘ٚ هجدَ ُِزٝدجٕ ك٢ ثلأفٔجع، ٣ٌٕٞ ٓغضوش ك٢ ثُظشٝف ثُؼجد٣ز ٌُٖٝ دئٌٓجٗٚ إٔ ٣ضقَِ ك٢ 

ث٤ُُّٜٔٞٞ ػٖ ؽش٣ن صلجػَ ٓؼذٕ ث٤ُُّٜٔٞٞ  ، ٣ٌٖٔ صظ٤٘غ ٤ٛذس٣ذ[34] دسؽجس ثُقشثسر ثُؼج٤ُز

سر ٝػـٞؽ ػج٤ُز ٣ٝقذط ٛزث ثُضلجػَ ك٢ ٝػجء ٓـِن ُٔ٘غ ٓغ ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ دسؽجس فشث

عضخذثّ صو٤٘جس ٓخضِلز ًجُضوط٤ش دجُضلش٣ؾ ئٖٓ عْ ٣ضْ ص٘و٤ز ثُٔ٘ضؼ ثُ٘جصؼ دصغشح ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝ

دـجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ كض٘ضؼ  ٝثُضغج٢ٓ، صٞؽذ ؽش٣وز أخشٟ ُضظ٤٘ؼٚ ػٖ ؽش٣ن صو٤َِ أًغ٤ذ ث٤ُُّٜٔٞٞ

 ث٤ُُّٜٔٞٞ ٌُٖ صضطِخ دسؽجس فشثسر أػ٠ِ ٝأٝهجس صلجػَ أؽٍٞ. ٣ذًغش ٗوجءث ٖٓ ٤ٛذسأُ٘ج شٌلا 

 Safety considerations forاىٖ٘ىًَٞ٘: عتجبراد اىسلاٍخ ىٖٞذرٝذإ 1-11-2

holmium hydride 

ث٤ُُّٜٔٞٞ ٓشًخ شذ٣ذ ثُضلجػَ إر ٣ٌٖٔ إٔ ٣ضلجػَ دؼ٘ق ٓغ ثُٔجء  ٣ؼضذش ٤ٛذس٣ذ

عض٘شجهٚ أٝ ص٘جُٝٚ ٣ٌٖٔ إٔ ٣غذخ ص٤ٜؼ إجَٓ ٓؼٚ دقزس ٝػ٘ج٣ز ف٤ظ إرث صْ ٝثلأفٔجع، ٣ؾخ ثُضؼ

جُٔؼذثس ً فض٤جؽجس ثُغلآز ثُٔ٘جعذزإصخجر إثُؾِذ ٝثُؾٜجص ثُض٘لغ٢ ُزث ٣ؾخ ، ك٢ ثُؼ٤٘٤ٖ

 ؽٜجص ثُض٘لظ ثُظ٘جػ٢ أع٘جء ثُضؼجَٓ ٓغ ٛزث ثُٔشًخ.، ُ٘ظجسثس ثُٞثه٤زث، ثُولجصثسٝ

  holmium hydride properties اىٖ٘ىًَٞ٘: خظبئض ٕٞذرٝذ 1-11-3

٤وجس ث٤ُُّٜٔٞٞ ٣ض٤ٔض دجُؼذ٣ذ ٖٓ ثُخظجةض ثُلش٣ذر ثُض٢ صؾؼِٚ ٓل٤ذث ك٢ صطذ ٤ٛذس٣ذ

٠ُ إٙ ٓـ٘جؽ٤غ٤ج ٓٔج ٣ؼ٢٘ أٗٚ ٣٘ؾزح ػضذجسإدجلإػجكز إ٠ُ إٌٓج٤ٗز ، ٓخضِلز. ُٚ ٓغجفز عطـ ػج٤ُز

ثُضطذ٤وجس ثُٔـ٘جؽ٤غ٤ز، ٣قض١ٞ ًزُي ػ٠ِ ثُٔؾجٍ ثُٔـ٘جؽ٤غ٢ ٝٛزٙ ثُخجط٤ز صؾؼِٚ ٓل٤ذث ك٢ 

ٓضظجص ٤ًٔجس إأ٣ؼج  ، ٣ٌٝٔ٘ٚ[34] ٓٞط٤ِز ًٜشدجة٤ز ػج٤ُز صغجػذ ك٢ ثُضطذ٤وجس ثلإٌُضش٤ٗٝز

 ًذ٤شر ٖٓ ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ُزث كٜٞ ٖٓ أْٛ ثُٞعجةَ ُضخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ.
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  Conclusionخلاطخ: 1-11

ػضذجسٙ ٝهٞدث ٓغضوذ٢ِ ُِطجهز ئث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ دُلظَ إ٠ُ دسثعز فٍٞ صطشه٘ج ك٢ ٛزث ث

ثُ٘ظ٤لز ف٤ظ ثعضطؼ٘ج صذ٤٤ٖ أٗؾغ ؽشم إٗضجؽٚ ٝصخض٣٘ٚ ٝػ٤ِٔز ٗوِٚ، ٝ ثٛضٔجّ ثُؾضثةش دؼوذ 

ػذر ؽشم  ٖٓ خلاٍثصلجه٤جس لإٗضجػ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ثلأخؼش، ف٤ظ سًضٗج أًغش ػ٠ِ ٤ًل٤ز صخض٣٘ٚ 

 . ٣ٌٖٔ صؼش٣قٓضظجصطش٣وض٢ ثلإٓضضثص ٝثلإد ظِخأٝ ثُغجةَ ثُٝ أـجص ًجُ ٣ضْ صطذ٤وٜج ك٢ رثُي

ػ٠ِ أٜٗج إصقجد ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓغ دؼغ ثُؼ٘جطش ٖٓ ػ٘جطش ثُؾذٍٝ ثُذٝس١، ف٤ظ  ث٤ُٜذس٣ذثس

. ٖٓ د٤ٖ ث٤ُٜذس٣ذثس ٓؼذ٤ٗزصغج٤ٔٛز ٝ، أ٤ٗٞ٣ز ٗغضط٤غ صوغ٤ْ ٛزٙ ث٤ُٜذس٣ذثس إ٠ُ ٤ٛذس٣ذثس

 ث٤ُُّٜٔٞٞ . دجلأخض ٤ٛذس٣ذثُٔؼذ٤ٗز صطشه٘ج إ٠ُ ٤ٛذس٣ذثس ثُضشثد٤جس ثُ٘جدسر ٝ 
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 ٍقذٍخ:2-1

ُض٢ صضلجػَ ًٜشدجة٤ج ك٤ٔج د٤ٜ٘ج ثُظِذز ثصشصذؾ ثُخٞثص ثُل٤ض٣جة٤ز ٝ ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ُِٔٞثد 

ػ٤ِ٘ج دسثعز ٗظجّ سصذجؽج ٝع٤وج دذ٤٘ضٜج ثلإٌُضش٤ٗٝز، ُزُي ٝ ٖٓ أؽَ ٓؼشكز ٛزٙ ثُخٞثص ٝؽخ إ

عضخذثّ ٤ٌٓج٤ٌٗج ثٌُْ ٝثُض٢ صؼضٔذ ػ٠ِ فَ إٝٗجس ٝ ثلأ٣ٞٗز ٝ ٣ضطِخ ٓ٘ج ٛزث ٌُضشٓضؼِن دغِٞى ثلإ

ؼغ ثُؼِٔجء دٞػغ دؼغ ثُضوش٣ذجس ٖٓ أؽَ [، ف٤ظ هجّ د1ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ثُٔغضؼظ٤ز]

 ٝثُض٢ صْ ٝػؼٜج ع٘ز (Density Functional theory) صذغ٤طٜج ٝ صؼضذش ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز

ثُضؼذ٤ش ػٖ ، أ١ أٗٚ ٣ٌٖٔ ρ(rٖٓ ٛزٙ ثُطشم ٝ ٢ٛ صؼضٔذ ػ٠ِ ٝطق ثُ٘ظجّ دجٌُغجكز ) 1927

 [.2]صدٛشس ٓ٘ز ػذر ػوٞدإ٢ٛٝ ٗظش٣ز ، ٌُضش٢ٗٝ ًذثُز ٌُغجكز ثلإٌُضشٕٝؽجهز ثُ٘ظجّ ثلإ

 .Schrodinger equation:ٍعبدىخ شرٗدْٝغر ىيجي٘رح 2-2

ك٢ ٤ٌٓج٤ٌٗج ثٌُْ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ٢ٛ ػذجسر ػٖ ٓؼجدُز صلجػ٤ِز ؽضة٤ز ٖٓ ثُذسؽز 

[ ٢ٛٝ صؼضذش ٓ٘طِن ًَ ثُذسثعجس ث٤ٌُٔز 3ثُغج٤ٗز صظق ٤ًل٤ز صـ٤ش ثُقجُز ث٤ٌُٔز ُ٘ظجّ ك٤ض٣جة٢]

 Erwinششٝد٣٘ـش ) [،ظٜشس ػ٠ِ ٣ذ ثُؼجُْ ثُل٤ض٣جة٢ ثُ٘ٔغج١ٝ أسڤ4ٖ٤ثٌُٞثٗض٢ ُِٔٞثد ]ُ٘ظجّ 

Schrodinger[ٝصٌضخ دجُشٌَ ثُضج5:٢ُ( ٝثُز١ ٗجٍ ػ٤ِٜج ؽجةضر ٗٞدَ ُِل٤ض٣جء ،] 

(2-1)   HΨ=EΨ 

H.ّ٣ٔغَ ٓؤعش ٛج٤ِٓضٕٞ ثُ٘ظج : 

E.ّ٣ٔغَ ثُطجهز ث٤ٌُِز ُِ٘ظج : 

Ψ.ّثُذثُز ثُٔٞؽ٤ز ُِ٘ظج : 

ثُٜج٤ِٓضٕٞ ُ٘ظجّ دِٞس١ ٓؤُق ٖٓ ػذد ًذ٤ش ٖٓ ثُؾغ٤ٔجس ثُٔضلجػِز ك٤ٔج د٤ٜ٘ج ٛٞ ػذجسر 

ثُٞعؾ ػٖ ٓؾٔٞع ثُطجهز ثُقشًز ٌَُ ثُؾغ٤ٔجس ًٕٝٔٞ ثُضلجػَ ٝأف٤جٗج ؽجهز ثُضلجػَ ٓغ 

 ك٢ ؿ٤جح ثُقوَ ثُخجسؽ٢ ٣ٌٖٔ ًضجدز ثُٜج٤ِٓضٕٞ ػ٠ِ ثُشٌَ ثُضج٢ُ:ثُخجسػ.

(2-2)     +   +    +    +     

   ∑
  
 

   
  ∑

  

  
   

 .٣ٔغَ ثُطجهز ثُقش٤ًز ُلإٌُضشٝٗجس:    

  ف٤ظ
 

  
 .٣ٔغَ عجدش دلاٗي و  
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   ∑
  
 

   
  ∑

  

  
   

 ٣ٔغَ ثُطجهز ثُقش٤ًز ُلأ٣ٞٗز.:    

    
 

 
∑

 

    
[

  

| ⃗    ⃗⃗⃗⃗ |
 ؽجهز صلجػَ إٌُضشٕٝ_إٌُضشٕٝ.:     [

    
  

    
∑

     

|  ⃗⃗⃗ ⃗   ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  صلجػَ إٌُضشٕٝ_ٗٞثر. ؽجهز:   |

    
 

 
∑

 

    
[

      

|  ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗    ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ |
 ؽجهز صلجػَ ٗٞثر_ٗٞثر.:   [

 خجطز دجلإٌُضشٝٗجس.  ٝ   ثُٔؼجٓلاس

 خجطز دجلأ٣ٞٗز.  ٝ  ثُٔؼجٓلاس 

M ٝm :.ًضَ ثلإٌُضشٝٗجس ٝثلأ٣ٞٗز ػ٠ِ ثُضشص٤خ 

𝑒   شق٘ز ثُ٘ٞثر:α. 

:|  
⃗⃗⃗⃗⃗⃗    

⃗⃗ ⃗⃗  .αٝβثُٔغجكز د٤ٖ ثُ٘ٞثص٤ٖ |⃗

:|  ⃗⃗⃗    
⃗⃗⃗⃗⃗⃗  .iٝ ثلإٌُضشٕٝ  αثُٔغجكز د٤ٖ ثُ٘ٞثر |

:|  ⃗⃗⃗  .i ٝjثُٔغجكز د٤ٖ ثلإٌُضش٤ٖٗٝ |⃗⃗⃗   

  
  

  

   
+

  

   
+

  

   
 ٓؤعش لادلاط.:

 إرث ًجٗش ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ٓغضوِز ػٖ ثُضٖٓ كئٜٗج صٌضخ ٖٓ ثُشٌَ.

(2-3)      ⃗  ⃗⃗      ⃗  ⃗⃗  

صؼضذش ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ُ٘ظجّ ٌٕٓٞ ٖٓ ثٌُضشٝٗجس ٝ أ٣ٞٗز صضلجػَ ٓغ دؼؼٜج ثُذؼغ ٓغضق٤ِز 

[ دٞؽٞد 4رسر ] Nثُقَ، ف٤ظ إٔ فغجح خظجةض ثُقجُز ٣ٌٕٞ طؼذج دجُ٘غذز ُ٘ظجّ ٌٕٓٞ ٖٓ 

 ػذد ًذ٤ش ٖٓ ثُٔؾج٤َٛ ٝٓ٘ٚ صْ ٝػغ دؼغ ثُضوش٣ذجس ُضذغ٤ؾ ٛزٙ ثُؼذجسر، ٗزًش ٜٓ٘ج:
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 The Born-Oppenheimer:اٗثِ ٕبَٝر-تقرٝت ث٘ر2-3ُ

appromaximation. 

ثٝدٖ ٛج٣ٔش ٖٓ أٍٝ ثُضوش٣ذجس ثُٔغضخذٓز ك٢ فَ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش -٣ؼضذش صوش٣خ دٞسٕ

ػضذجس ٗجس ػٖ ثلأ٣ٞٗز ٓغ ثلأخز دؼ٤ٖ ثلإُلأٗظٔز ثُٔؼوذر، ف٤ظ ٣ؼضٔذ ػ٠ِ كظَ فشًز ثلإٌُضشٝ

ثُؼٌظ دجُ٘غذز ُِغشػز كئٕ عشػز ثلإٌُضشٕٝ أًذش ٝ ٌضشٕٝ أهَ دٌغ٤ش ٖٓ ًضِز ثُ٘ٞثر إٔ ًضِز ثلإُ

ػضذجسٛج عجً٘ز أٓجّ عشػز ثلإٌُضشٝٗجس ٣ٌٕٝٞ إر، ُٜزث ٣ضْ إٛٔجٍ عشػز ثُ٘ٞثر ٖٝٓ عشػز ثُ٘ٞث

 .[6]صلجػَ ثلأ٣ٞٗز ك٤ٔج د٤ٜ٘ج عجدش 

TN=0 , VNN=cte. 

 ٝٓ٘ٚ صٌضخ ٓؼجدُز ٛج٤ِٓضٕٞ ػ٠ِ ثُشٌَ ثُضج٢ُ:

 (2-4)  He=Te+Vee+VeN 

 ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش صغ٠ٔ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ُلإٌُضشٝٗجس ٝصٌضخ ٖٓ ثُشٌَ:صظذـ 

 (2-5)        ⃗  ⃗⃗     +    +         ⃗  ⃗⃗  

فَ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش دجُ٘غذز ُؾغْ طِخ لا ٣ضثٍ طؼذج س٣جػ٤ج ُزُي ٝؽخ ثُِؾٞء ُضوش٣ذجس 

 أخشٟ.

 .The Hartree-Fockappromaximation:ف٘ك-تقرٝت ٕبرتر2-4ٛ

هجّ ثُؼجُْ ٛجسصش١ دٞػغ أٍٝ ٗٔٞرػ ٢ًٔ ُٞطق ثُزسر ٓضؼذدر  1928ك٢ ػجّ 

هجّ ثُؼجُْ ثلإٗؾ٤ِض١ كٞى دضط٣ٞش ٛزث ثُ٘ٔٞرػ ٤ُغ٠ٔ ٗٔٞرػ  1930ثلإٌُضشٝٗجس ٝدؼذٛج ك٢ ػجّ 

[، ف٤ظ إٔ ًَ إٌُضشٕٝ ٣ضقشى ٓ٘لشدث ك٢ ثُقوَ ثُٔضٞعؾ ثُٔضُٞذ ػٖ 7ثلإٌُضشٕٝ ثُٔغضوَ]

ٗ٘ضوَ ٖٓ دسثعز ػذد ًذ٤ش ٖٓ ثلإٌُضشٝٗجس إ٠ُ دسثعز إٌُضشٕٝ  ثلأ٣ٞٗز ٝدجه٢ ثلإٌُضشٝٗجس أ١

 ٓ٘لشد، صظذـ ٓؼجدُز ٛج٤ِٓضٕٞ ك٢ ٛزٙ ثُقجُز صٌضخ ػ٠ِ ثُشٌَ:

(2-6)    ∑     

(2-7)    
   

  
  

 +     ⃗  +     ⃗   

 ٢ٛٝ ٖٓ ثُشٌَ:K ك٢ فوَ ثلأ٣ٞٗز iصٔغَ ثُطجهز ثٌُجٓ٘ز ُلإٌُضشٕٝ        :
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         ∑
  𝑒 

    |  ⃗⃗⃗    
⃗⃗⃗⃗⃗⃗ | 

 

:  
  صٔغَ ٓٞػغ ثلأ٣ٞٗز.⃗⃗⃗⃗⃗⃗

 صٔغَ ثٌُٕٔٞ ثُلؼ٢ِ ُٜجسصش١. ٣ٌٝضخ ٖٓ ثُشٌَ:      :

        
 

 
∑

  

    |  ⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗| 
 

 ٝٓ٘ٚ صٌضخ:

(2-8)                                          
   

  
  

 +       ⃗   

⃗⃗⃗⃗     ف٤ظ  . ثُؾٜذ ثُٔؤعش ُلإٌُضشٕٝ   

 دوال الحالة على الشكل:لكجداء إلكترون  Nذو ة الموجة الكلٌة للنظام دال وتكتب

(2-9)     Ψ   ⃗⃗⃗ ⃗   ⃗⃗⃗⃗       ∏      ⃗⃗⃗ 
 
    

 ثُطجهز ث٤ٌُِز ُِ٘ظجّ ٝثُض٢ صغ٠ٔ ٓؾٔٞع ثُطجهجس ثُٔٞثكوز ٌَُ فجُز إٌُضش٤ٗٝز صٌضخ ًجلأص٢:

(2-10)      ∑𝐸  

 ثُشٌَ:ٝٓ٘ٚ كئٕ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ُلإٌُضشٝٗجس صٌضخ ٖٓ 

(2-11) * 
 

  
  

 +      ⃗⃗⃗  +      ⃗⃗⃗  +     ⃗        ⃗  

  Density functional theory:ّظرٝخ داىٞخ اىنثبفخ 2-5

صؼضذش ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز ٖٓ أْٛ ٗظش٣جس ٤ٌٓج٤ٌٗج ثٌُْ ثُٔؼضٔذ ػ٤ِٜج ك٢ ػِْ ثُل٤ض٣جء 

ث٤ٔ٤ٌُجء ٝرُي دغذخ إٌٓج٤ٗز صطذ٤وٜج ك٢ ٓؾجلاس ػذ٣ذر، ظٜشس كٌشصٜج ثلأعجع٤ز ك٢ دذث٣ز ٝ

ثٗش٣ٌٞ ك٤ش٢ٓ "Thomas Lenonٝ "٤ُٕ٘ٞ صٞٓجط"ثُوشٕ ثُضجعغ ػشش ػ٠ِ ٣ذ ًَ ٖٓ ثُؼج٤ُٖٔ 

"Enrico Fermi [، صْ صط٣ٞشٛج 8] 1960عضؼٔجُٜج فض٠ ػجّ إٌُٖ ُْ ٣ٌٖ دجلإٌٓجٕ 1927ع٘ز
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ٍ ٗظش٣ضٜٔج ثُض٢ أعذضش "ٖٓ خلاHohenberg  ًٖٛٞ" ٝKohn"ٛٞٛ٘ذجسؽ ''ذػ٠ِ ٣ 1964ع٘ز 

 .[9]عضـلاٍ دث٤ُز ثٌُغجكز ك٢ فغجح خظجةض ثُ٘ظجّ إإٌٓج٤ٗز 

 Kohn-Hohenberg theoremsمِٕ٘: -ّظرٝخ ْٕٕ٘جبرغ 2-5-1

ٝرُي DFT هجّ ًَ ٖٓ ثُؼج٤ُٖٔ ٛٞٛ٘ذجسؽ ٝ ًٖٞٛ دئػجدر ط٤جؿز ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز 

ٗظش٣ض٤ٖ أعجع٤ض٤ٖ ٖٓ أؽَ صقذ٣ذ ؽ٤ٔغ ث٤ُٔٔضثس ُ٘ظجّ ٓضؼذد ثلإٌُضشٝٗجس دشٌَ ده٤ن دٞػغ 

 [.10ٖٓ خلاٍ ًغجكز ثلإٌُضشٕٝ ]

ص٘ض ثُ٘ظش٣ز ثلأ٠ُٝ ػ٠ِ إٔ ثُطجهز ث٤ٌُِز ُ٘ظجّ ثلإٌُضشٝٗجس ثُٔضلجػِز ك٢ ًٕٔٞ خجسؽ٢ 

 ثُضج٢ُ:[ صٌضخ ػ٠ِ ثُ٘قٞ 1] ρ(r)٢ٛ دث٤ُز ٝف٤ذر ٌُغجكز ثلإٌُضشٝٗجس     

(2-12)    E=E(ρ) 

 ٣ٌٖٝٔ ط٤جؿضٜج أ٣ؼج دجُشٌَ:

(2-13)            + ∫              

 صٌضخ دجُشٌَ: ٝ دثُز شجِٓز ٌُغجكز ثلإٌُضشٕٝ: F(ρ)ف٤ظ إٔ:

         +                                           (2-14)  

T(ρ):.ٕٝ٣ٔغَ ثُطجهز ثُقش٤ًز ُلإٌُضش 

 صلجػَ إٌُضشٕٝ_إٌُضشٕٝ. ؽجهز:    

 ٣ؾخ إٔ صقون:    ρًغجكز ثلإٌُضشٝٗجس -

(2-15)    ∫       𝑛 

𝑛 :.ػذد ثلإٌُضشٝٗجس 

هجّ ثُؼجُٔجٕ ٛٞٛ٘ذجسؽ ٝ ًٖٞٛ دٞػغ ثُ٘ظش٣ز ثُغج٤ٗز ثُض٢ ص٘ض ػ٠ِ  1965ٝ ك٢ ػجّ 

ُِؾغ٤ٔجس  إٔ ثٌُغجكز ثُض٢ صؼط٢ ثُقذ ثلأد٠ٗ ُِطجهز ث٤ٌُِز ُِ٘ظجّ ٢ٛ ًغجكز ثُقجُز ثلأعجع٤ز

 .دجُؼذؾ، ًَٝ خظجةض ثُقجُز ثلأعجع٤ز ٢ٛ دث٤ُز ٌُغجكز ثلإٌُضشٝٗجس

 (2-16)                      
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 ًغجكز ثُقجُز ثلأعجع٤ز.: (  )

 

 :دـف٤ظ ٗؼذش ػٖ دث٤ُز ثُطجهز 

(2-17)          ⟨ | | ⟩ 

 :دـٝدث٤ُز ًغجكز ثُقذ ثلأد٠ٗ 

(2-18)         ⟨ | +  | ⟩  

Tثُقش٤ًز ُلإٌُضشٝٗجس. :ثُطجهز 

V.صلجػَ ثلإٌُضشٝٗجس ًٕٞٔ: 

 (Kohn-sham):ٍعبدىخ مِٕ٘ شبً 2-5-2

 1965( ف٤ظ صٌٔ٘ج ع٘ز DFTعؼ٠ ثُؼجُٔجٕ ًٖٞٛ ٝشجّ ُضط٣ٞش ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز )

ٌضشٝٗجس ٖٓ ٝػغ ٓؼجدلاس ع٤ٔش دٔؼجدلاس ًٖٞٛ شجّ ٝ ثُض٢ صوّٞ دذسثعز صـ٤ش ًغجكز ثلإُ

 عضخذثّ ٓذذأ ثُضـج٣ش ُِقظٍٞ ػ٠ِ ًغجكز ثُقجُز ثلأعجع٤ز.ئثُؾغ٤ٔجس دًٔؾٔٞع ًغجكز 

عضؼٔجٍ ئٕٔٞ خجسؽ٢ دإٌُضشٕٝ دٞؽٞد ً ٣Nٌٖٔ فغجح ًغجكز ثُقجُز ثلأعجع٤ز ُؾِٔز ٓضٌٞٗز ٖٓ 

 ثُؼلاهز:

(2-19)    ρ    ∑  
   ⃗     ⃗  

 دث٤ُز ثُطجهز ث٤ٌُِز ُلإٌُضشٝٗجس صٌضخ:-

(2-20)        +   

Tثُقش٤ًز ُلإٌُضشٝٗجس ك٢ فجُز صلجػَ. :ثُطجهز 

Vٕٝإٌُضشٕٝ(.-:ًٕٔٞ ثُضلجػَ )إٌُضش 

 كٞى:-ؽجهز ٛجصش١-

      +    +        (2-13)  
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 ف٤ظ إٔ:

 :ثُطجهز ثُقش٤ًز ُلإٌُضشٝٗجس ثُقشر.  

 :ًٕٔٞ ٛجسصش١.  

 :ـ:ًٕٔٞ صذجدٍ ثلإٌُضشٝٗجس ٣ٝؼط٠ د  

        

 :ًٔج ٢ِ٣    ٣ٌٖٔ ًضجدز ثُذث٤ُز -

      +  +         +   +    +     

 ًٕٔٞ إسصذجؽ ثلإٌُضشٝٗجس ٣ٝؼط٠ ح::   

        

      +  إسصذجؽ.-ًٕٔٞ صذجدٍ:  

 صٌضخ دث٤ُج ثُطجهز ث٤ٌُِز ػ٠ِ ثُشٌَ ثُضج٢ُ:-

(22-2)           +   +    +         

 :شجّ ػ٠ِ ثُ٘قٞ ث٥ص٢-ٝ ك٢ ثلأخ٤ش ٣ٌٖٔ ًضجدز ٓؼجدُز ًٖٞٛ-

(2-23)   (     +      +       +                 

 تعطى بالعلاقة التالٌة: the Kohn-Sham Solutionشام:-حلول معادلة كوهن

(2-24)         ∑C        

 .٢ٛ ٓؼجٓلاس ثُ٘شش ُذثُز ثُٔٞؽز   Cف٤ظ إٔ 

ٝؽخ فَ ثُٔؼجدلاس ثلأعجع٤ز دطش٣وز ثُذٝسثس صٌشثس٣ز ًٔج ٛٞ    Cػ٤ِٔج ُقغجح ثُٔؼجٓلاس 

 .[11( ثُضج٢ُ ]2-2ٓٞػـ ك٢ ثُشٌَ )

(2-25)               

Hًٖٛٞ ٕٞشجّ.-:٤ِٔٛض 
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 :ٓظلٞكز ثُضـط٤ز.0

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ٓخطؾ فَ ٓؼجدُز ًٖٞٛ شجّ. (:1-2اىشنو)

  exchange-correlation energyرتجبط:إ–قخ تجبده طب 2-5-3

     LDAثسصذجؽ ٖٓ د٤ٜ٘ج صوش٣خ ًغجكز ثُٔٞػغ -صٞؽذ ػذر صوش٣ذجس ُقغجح ؽجهز صذجدٍ

 :GGAصوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ  ٝ

 LDA Local Density Approximation:حيٞختقرٝت اىنثبفخ اى2-5-3-1َ

هضشثؿ ٛزث ثُضوش٣خ ٖٓ ثٖ أفذ أدغؾ ثُطشم ثُٔغضخذٓز، صْ ٣ؼذ صوش٣خ ثٌُغجكز ثُٔق٤ِز ٓ

[، ٝٛٞ صوش٣خ 12] سصذجؽإ–ُقَ ٓشٌِز ؽجهز صذجدٍ  1965ػجّ هذَ ثُؼجُٔجٕ ًٖٞٛ ٝ شجّ ك٢ 

ٗلظ ثٌُغجكز. ٝصؼط٠  ػضذجسٙ ٗظجٓج ٓضؾجٗغج ٓٞػؼ٤ج ٝ ٣ِٔيئدُ٘ظجّ ثٌُضشٝٗجس ؿ٤ش ٓضؾجٗظ 

 سصذجؽ دـ:إ-ؽجهز صذجدٍ
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(2-26)    𝐸   
    ∫   ⃗        ⃗      

εف٤ظ
  

(ρ  ⃗ )  ٍسصذجؽ ُلإٌُضشٕٝ )ك٢ فجُز ؿجص ثٌُضشٝٗجس فشر(:إ–ؽجهز صذجد 

(2-27)    ε
  

(   ⃗ )    (   ⃗ ) +       ⃗    

 ف٤ظ:

  (ρ  ⃗ )ٍؽجهز صذجد 

   ρ  ⃗  .ؽجهز ثسصذجؽ 

 Generalized Gradientتقرٝت اىتذرج اىَعٌَ 2-5-3-2

Approximation: 

ف٤ظ هجّ دئػجكز  (LDAؽجء صوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ ًٔظقـ ُضوش٣خ ثٌُغجكز ثُٔق٤ِز )

ٝلا ٣ؤخز ًخجط٤ز ٓ٘ضظٔز ُِـجص   ⃗    ػذش ثُضذسػ  ρ(⃗ صـ٤شثس ًغجكز ثلإٌُضشٝٗجس )

س صج٣ِٞس ػ٠ِ شٌَ عِغِز ُٔ٘شٞ LDAثلإٌُضش٢ٗٝ، صضْ صشؽٔز ثُ٘ضجةؼ ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ك٢ صوش٣خ 

 ثسصذجؽ ثُضج٤ُز:-[، ٌٗضخ ط٤ـز ؽجهز صذجد10,12ٍ]ك٢ صوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ

(2-28)    𝐸  
    ∫   ⃗        ⃗      ⃗      

 ٣ؼذش ػٖ صذسػ ثٌُغجكز ثلإٌُضش٤ٗٝز.  ⃗    ف٤ظ:

 DFT:اىجراٍح اىَعتَذح عي2-6ٚ

 ( ٖٓ د٤ٜ٘ج:٣DFTٞؽذ ػذر دشثٓؼ صغضخذّ دث٤ُز ثٌُغجكز )

 SIESTA ,ABINITٝ PWSCFدشثٓؼ ٓؾج٤ٗز. 

WIEN2K ,VASPٝ CASTEPؿ٤ش ٓؾج٤ٗز دشثٓؼ. 

 .WIEN2K٘ج ٛزث ع٘ؼضٔذ ػ٠ِ دشٗجٓؼ ثُقغجح ِٔك٢ ػ
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 .WIEN2Kٓخطؾ خٞثسص٤ٓز ػَٔ دشٗجٓؼ (:2-2اىشنو)

 :WIEN2Kثرّبٍح 2-6-1

ٖٓ هذَ ًَ ٖٓ د٤ضش 1990ٛٞ دشٗجٓؼ ؿ٤ش ٓؾج٢ٗ صْ صؤع٤غٚ ع٘ز   Wien2Kدشٗجٓؼ

ٖٓ ٓؼٜذ ٤ٔ٤ًجء  (B,K Schwarz, S Trickey, blaha p) شلجسصض ٛج٣٘ض ًجسٍ دلاٛج ٝ

[، ٝٛٞ دشٗجٓؼ فجعٞد٢ ٣غٔـ دجُو٤جّ دجُؼ٤ِٔجس ثُقغجد٤ز 31ثُٔٞثد ك٢ ؽجٓؼز ك٤٤٘ج ُِضٌُ٘ٞٞؽ٤ج]

ثُض٢ صخض ثُذ٤٘ز ثلإٌُضش٤ٗٝز ُِٔجدر دجعضخذثّ ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز دذٓؼ ؽش٣وز ثلأٓٞثػ ثُٔغض٣ٞز 

ثُض٢ ، ًٔج أؽش٣ش ػ٤ِٚ ػذر صقذ٣غجس ك٢ ثُغ٘ٞثس LAPW-FPثُٔضثدر خط٤ج ٝثٌُٕٔٞ ثٌُجَٓ 

صِش ثًضشجكٚ ف٤ظ ع٤ٔش ًَ ٗغخز دغ٘ز ٗششٛج، ٝ ٖٓ د٤ٖ ٛزٙ ثُ٘غخ 

WIEN97/WIEN95/WIEN93 شٜذ إطذثس دشٗجٓؼ ،WIEN2K  سٝثؽج 2000ُغ٘ز ّ

ٝثعؼج ُضقذ٣غجس ٝصقغ٤٘جس ًذ٤شر ثُض٢ ؽشأس ػ٤ِٚ. ٣ؼَٔ ٛزث ثُذشٗجٓؼ صقش ٗظجّ ثُضشـ٤َ 

LINUX  ّٝفذ٣غج أطذـ ٖٓ ثٌُٖٔٔ ثعضخذثٓٚ صقش ٗظجINDOWSW[4,151.] 

 :[16ٍَٞساد اىجرّبٍح] 2-6-2

 ٣قض١ٞ ػ٠ِ ٝثؽٜز صطذ٤و٤ز دظ٤ـز فذ٣غز ٓٔغِز ك٢ ثُؼَٔ ٓذجششر ػ٠ِ ثلإٗضشٗش أ١ -

 .ػٖ دؼذ٣ٌٖٔ ثُؼَٔ دٚ 

ٝ ثُز١ ٣غٔـ دٔشجٛذر علاع٤ز ثلأدؼجد  ٣XCrysDenٌٖٔ إػجكز دشثٓؼ ٓشكوز ُٚ ًذشٗجٓؼ -

 ُذ٤٘ز ثُٔجدر، ٌُِغجكز ثلإٌُضش٤ٗٝز ٝؿ٤شٛج.
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عض٘ضجػ إس ثُلاصٓز ُزُي ٣ٌٖٝٔ أ٣ؼج ٣وّٞ دشعْ دؼغ ثُٔ٘ق٤٘جس صِوجة٤ج ٓغ ٝػغ ثُذ٤جٗج -

 فضٞثةٚ ػ٠ِ د٤جٗجس ٖٓ ثُؾذٍٝ ثُذٝس١.إؼجدلاس ثُل٤ض٣جة٤ز صِوجة٤ج دلؼَ دؼغ ثُٔ

 ؿ٤ش ٓؾج٢ٗ إلا أٗٚ ؿ٤ش دجٛع ثُغٖٔ ٓغَ ثُذشثٓؼ ثلأخشٟ. ثُذشٗجٓؼ -

ٓج ٝٓٞثهغ ثُزسثس ثُذِٞس٣ز ٝ ٗٞػٜج، عْ  ٣ؼَٔ ٖٓ خلاٍ إدخجٍ ٓؼِٞٓجس د٤٘ز دِٞس٣ز -

 .سصذجؽ ٝدهز ثُقغجح، ٝك٢ ثلأخ٤ش ٗشـَ ثُذٝسرإ-وز فغجح ؽجهز صذجدٍٗقذد ؽش٣

 :WIEN2Kستخذاٍبد ثرّبٍح إ 2-6-3

 ٗزًش ٜٓ٘ج:  Wien2kعضخذثٓجس ُذشٗجٓؼإٛ٘جى ػذر 

 .ٓؼشكز ٓؼِٞٓجس فٍٞ ثُطجهز ثلإؽٔج٤ُز )ثُضقغ٤٘جس ثُذ٣ٞ٤٘ز( -

 .ُغطـ ك٤ش٢ٓ قجلاسػظجدجس ثُطجهز ًٝغجكز ثُ فغجح -

 .RXإ٣ؾجد ثٌُغجكز ثلإٌُضش٤ٗٝز ًٝغجكز عذ٤ٖ ٝػٞثَٓ ثُذ٤٘ز ُلأشؼز ثُغ٤٘٤ز - 

 صقذ٣ذ ثُخظجةض ثُٔـ٘جؽ٤غ٤ز، ثُذظش٣ز، ثُٔش٤ٗٝز .....- -

 .RXٓضظجص ثلأشؼز ثُغ٤٘٤ز إ ٗذؼجط ٝإ-

 صذسػ ثُقوَ ثٌُٜشدجة٢.-

 خلاطخ:2-7

دسثعز  ٣ضطِخ ثُخظجةض ثُل٤ض٣جة٤ز ُِٔٞثدلإ٣ؾجد  أٗٚ إ٠ُ ثُلظَ صٞطِ٘ج ٖٓ خلاٍ ٛزث

ظ ٣ؼذ فغجح خظجةض ٛزث ف٤ ،ٗظجّ ثلإٌُضشٝٗجس ثُض٢ صضلجػَ ٓغ دؼؼٜج ثُذؼغ ٝٓغ ثلأ٣ٞٗجس

 ثُقَ ٓذجششر ُزُي صْ ثلاػضٔجد ػ٠ِ دؼغ ؼظ٤زلإٔ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش ٓغض جطؼذ ثثُ٘ظجّ أٓش

ٝع٤ِز س٣جػ٤ز  DFTدث٤ُز ثٌُغجكز  صؼضذش ٗظش٣ز .ٜجُ فَ ٣ؾجدإثُضوش٣ذجس ٖٓ أؽَ  ثُ٘ظش٣جس ٝ

    ؽجءس دٜذف صذغ٤ؾ ٓؼجدُز ششٝد٣٘ـش٢ٛ ٖٓ د٤ٖ ثُ٘ظش٣جس ثُض٢  ُقَ ٓشجًَ ٤ٌٓج٤ٌٗج ثٌُْ ٝ

صض٤ٔض دئؽشثء  ثُض٢ٝ .ٖٓ خلاٍ ثعضؼٔجٍ ثُطجهز ًذث٤ُز ٌُغجكز ثلاٌُضشٝٗجس ث٤ٌُِز٣ؾجد فٍِٞ ُٜج ٝ إ

ٝ ُٜزث ٣ٞؽذ ثُؼذ٣ذ ٖٓ دشثٓؼ  ٝهش هظ٤ش ٓوجسٗز د٘ظش٣جس أخشٟ ثُؼ٤ِٔجس ٝإػطجء ثُ٘ض٤ؾز ك٢

 .ثُٔقجًجر ثُض٢ صؼضٔذ ػ٤ِٜج
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 Introduction ٍقذٍخ: 3-1

ع٘ضطشم خلاٍ ٛزث ثُلظَ ثُغجُظ ٖٓ ثُٔزًشر إ٠ُ ػشع ٝ ٓ٘جهشز ثُ٘ضجةؼ ثُٔضقظَ 

ٝ ػ٤ِٜج دجُٔقجًجر، ٝ ثُض٢ صشَٔ ثُذسثعز ثُذ٣ٞ٤٘ز، ثُخظجةض ثلإٌُضش٤ٗٝز )د٤٘ز ػظجدجس ثُطجهز 

ًغجكز ثُقجلاس(، ًٝزُي ثُخظجةض ثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز ًذسثعز صؤع٤ش ثُقشثسر ٝثُؼـؾ ػ٠ِ دؼغ 

(، Bٗؼـجؽ )ٓؼجَٓ ثلإ (،a0ثُٔؼجٓلاس ثُل٤ض٣جة٤ز ث٤ٌُٔشٝعٌٞد٤ز ٓغَ عجدش ثُشذٌز ثُذِٞس٣ز )

(،دسؽز Cp( ٝدغذٞس ثُؼـؾ )Cv(، ثُغؼز ثُقشثس٣ز دغذٞس ثُقؾْ )αٓؼجَٓ ثُضٔذد ثُقشثس١ )

θفشثسر د٣ذج١ )
 

-Quasiعضخذٓ٘ج ك٢ ٛزٙ ثُذسثعز ثُ٘ٔٞرػ ثُشذٚ ثُٜش٢ٗٞٓ ُذ٣ذج١ )إ(، ف٤ظ 

harmonic Debye mod el( ثُٔذٓؼ ك٢ دشٗجٓؼ ؽ٤ذظ )Gibbsُٔشًخ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ ) 

ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز ػضٔجد ػ٠ِ ٤ز ثٌُٔؼذز ثُٔٔشًضر ثلأٝؽٚ، دجلإرٝ ثُذHoH2٘ ث٤ُُّٜٔٞٞ

(DFT ،)عضخذثّ دشٗجٓؼ ئٝرُي دWien2K  ثلأٓٞثػ ثُٔغض٣ٞز ٓضثدر ٝخط٤ز ٓغ ًٕٔٞ ك٢ هجػذر

 .GGAٝصوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ  (FP-LAPW)ًجَٓ 

 Calculation Methodطرٝقخ اىحسبة:  3-2

ثُض٢  StructGenعْ ٗوّٞ دلضـ ٗجكزر  WIEN2Kٖٓ أؽَ دذث٣ز ػِٔ٘ج ٗوّٞ دلضـ دشٗجٓؼ 

، ٝ ٖٓ عْ ٗذخَ W2webصؼضذش أْٛ ثُطشم لإٗشجء ثُؼ٤ِٔجس ثُقغجد٤ز ػٖ ؽش٣ن ثُٞثؽٜز 

ث٤ُُّٜٔٞٞ ًضقذ٣ذ ٗٞع  ثُٔؼط٤جس ثُٔضٔغِز ك٢ ثُخٞثص ثُل٤ض٣جة٤ز ُِذ٤٘ز ثُذِٞس٣ز ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

ٝ  α =β = α=  90°( دق٤ظ صٌٕٞ ًَ ثُضٝث٣ج ٓضغج٣ٝز FCCثُخ٤ِز )ٌٓؼذز ٓٔشًضر ثلأٝؽٚ 

[ ٗضقظَ ػ٠ِ شٌَ ثُذ٤٘ز 1] XCrysDen. ٖٝٓ خلاٍ دشٗجٓؼ  Fm-3m225ص٘جظشٛج  صٓشر

 ( ثُضج1:٢ُ-3ثُٔذ٤ٖ ك٢ ثُشٌَ ) HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ ثُذِٞس٣ز ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

 

 

 

 

 

 .XCrysDenدشٗجٓؼ عضخذثّ ئد HoH2ثُذ٤٘ز ثُذِٞس٣ز ُـ (:1-3اىشنو )
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-K (kٗعذد اىْقبط RMTmin *Kmaxتٖٞئخ عذد اىَ٘خبد اىَست٘ٝخ 3-2-1

point:ٚفٜ ٍْطقخ ثرٝيُٞ٘ الأٗى ) 

، ف٤ظ إٔ 9إ٠ُ ؿج٣ز ثُشهْ  5دذث٣ز ٖٓ ثُشهْ  RMTmin *Kmaxٗوّٞ أٝلا دضـ٤ش ه٤ْ 

RMTmin ( ٢ٛ أطـش ٗظق هطش رس١ ُؼ٘جطش ثُٔشًخHo،H2 ثُٔٞؽٞدر ك٢ ثُخ٤ِز ثُٔشثد )

ثلأٓٞثػ ثُٔغض٣ٞز ثُٔٞثكوز لأهَ ه٤ٔز دسثعضٜج، ٝ ٛٞ ثُٔؼ٤جس ثلأًذش ُِشؼجع ثُٔٞؽ٢ ك٢ أعجط 

-caseٝ ٗؼ٤ذ ٗلظ ثُٔشثفَ ثُغجدوز:)إٗشجء ِٓقRMTmin *Kmax ُطجهز، ٝ ٖٓ أؽَ ًَ ه٤ٔز

directoryُـ  ، كضـ ثُ٘جكزر ثُشة٤غ٤زW2webفِوز ثُقغجح، ص٤ٜتز ثُقغجح ،scf  ٙدٔؼ٤جس ٓوذثس

10
-4

 (. 2-3(، ٝ ٖٓ خلاُٚ هٔ٘ج دشعْ ٓ٘ق٠٘ ثُشٌَ )1-3ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ ٗضجةؼ ثُؾذٍٝ ) ((

 .max*K minRMTصـ٤ش ه٤ْ ثُطجهز ث٤ٌُِز دذلاُز (: 1-3اىدذٗه )
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 ثُطجهز ث٤ٌُِز

 (Ry) 

 

 .RMTmin *Kmaxصـ٤شثس ه٤ْ ثُطجهز ث٤ٌُِز دذلاُز  (:2-3اىشنو )
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( إٔ ه٤ٔز ثُطجهز ث٤ٌُِز صذذأ دجُغذٞس ػ٘ذ 1-3( ٝ ثُؾذٍٝ )2-3ٗلافع ٖٓ خلاٍ ثُشٌَ )

 .7.5ُٜٝزث ع٘خضجس أفغٖ ه٤ٔز ٝثُٔضٔغِز ك٢  7صغج١ٝ  RMTmin *Kmaxه٤ٔز 

ٝرُي ػٖ   Kعج٤ٗج ٗذسط ٗٞػ٤ز ثُؼ٤٘ز ك٢ ٓ٘طوز دش٤ِ٣ٕٞ ثلأ٠ُٝ ثُٔضٔغِز ك٢ ػذد ثُ٘وجؽ

ٖٓ K ٖٝٓ عْ صـ٤٤ش ػذد ثُ٘وجؽ  7.5ػ٘ذ ثُو٤ٔز ثُٔخضجسر  RMTmin *Kmaxؽش٣ن صغذ٤ش ه٤ْ 

، ٝثُ٘ضجةؼ ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ٓٞػقز kَ ه٤ٔز ُـ ٝفغجح ثُطجهز ث٤ٌُِز ثُٔوجدِز ٌُ 5500إ٠ُ  100

 (:3-3( ٝثُٔ٘ق٠٘ ثُٔٔغَ ك٢ ثُشٌَ )2-3ك٢ ثُؾذٍٝ)

 .Kػذد ثُ٘وجؽ صـ٤ش ه٤ْ ثُطجهز ث٤ٌُِز دذلاُز (: 2-3اىدذٗه )

5
5
0
0

 5
0
0
0

 4
0
0
0

 3
4
0
0

 2
0
0
0

 1
0
0
0

 

3
0
0

 2
0
0

 1
0
0

 

 .Kػذدثُ٘وجؽ

2
5
2
5

9
.2

3
1
1

9
- 2

5
2
5

9
.2

3
1
1

9
- 2

5
2
5

9
.2

3
1
1

6
- 2

5
2
5

9
.2

3
1
1

6
- 2

5
2
5

9
.2

3
1
1

6
- 2

5
2
5

9
.2

3
1
1

1
- 2

5
2
5

9
.2

3
1
0

2
- 2

5
2
5

9
.2

3
0
4

3
- 2

5
2
5

9
.2

2
9
0

9
- 

ثُطجهز ث٤ٌُِز 

(Ry) 

 

 .Kصـ٤شثس ه٤ْ ثُطجهز ث٤ٌُِز دذلاُز ػذد ثُ٘وجؽ (:3-3اىشنو )
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عذٞس صوش٣ذ٤ج  ( ٗلافع2-3( ٝثُؾذٍٝ )3-3ٗطلاهج ٖٓ ثُٔ٘ق٠٘ ثُٔٔغَ ك٢ ثُشٌَ )إ

 ك٢ ٓ٘طوز دش٤ِ٣ٕٞ ثلأ٠ُٝ.  kُٝزُي ٗؼضذشٛج أفغٖ ه٤ٔز ُؼذد ثُ٘وجؽ  4000 ُِطجهز ث٤ٌُِز ػ٘ذ

 ّتبئح تٖٞئخ حدٌ اىخيٞخ: 3-2-2

ك٢ ٓ٘طوز دش٤ِ٣ٕٞ ثلأ٠ُٝ ٝثُض٢  Kٝػذد ثُ٘وجؽ RMTmin *Kmaxُـ  7,5دؼذ أخز ه٤ٔز 

كضظٜش ُ٘ج ٗجكزر ٖٝٓ عْ إصذجع دجه٢  Optimiz"( V.c/a) "ٗوّٞ دجُؼـؾ ػ٠ِ  4000صغج١ٝ 

ٓ٘ق٠٘ صـ٤ش ثُطجهز دذلاُز ثُقؾْ ُغ٘جة٢ ٗضقظَ ػ٠ِ  "plote"ثُخطٞثس ٝػ٘ذ ثخض٤جس ثُضؼ٤ِٔز 

  Murnagha [3,2]ػضٔجد ػ٠ِ ٓؼجدلاس ٓشٗوجدجلإ (4-3ث٤ُُّٜٔٞٞ ثُٔٞػـ ك٢ ثُشٌَ ) ٤ٛذس٣ذ

 (:1-3ٝثُض٢ صؼط٠ دجُشٌَ ثُضج٢ُ )

(3-1 )                                          +
   

  
′ (

        
′

  
′   

+  )  
    

  
   

 

 ف٤ظ:

V0.فؾْ ثُخ٤ِز ػ٘ذ ثلاعضوشثس: 

B0َٓثلإٗؼـجؽ٤ز. :ٓؼج 

B'0.ثُٔشضن ثلأٍٝ ُٔؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز دجُ٘غذز ُِؼـؾ: 

 دذلاُز ثُقؾْ . HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ صـ٤ش ثُطجهز ث٤ٌُِز ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ(:4-3اىشنو )
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ث٤ُُّٜٔٞٞ دذلاُز  ٗطلاهج ٖٓ ٛزث ثُٔ٘ق٠٘، ٝ ثُز١ ٣ٔغَ صـ٤ش ثُطجهز ث٤ٌُِز ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذإ

a.u) 204.5647ثُقؾْ ف٤ظ إٔ ثُقؾْ ٣ضـ٤ش ٖٓ 
3

a.u( إ٠ُ )
3

عضخشثػ إ، ٣ٌٖٔ 246.4075( 

دجُ٘غذز (، ثُٔشضن ثلأٍٝ ُٔؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز B0(، ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز )V0ه٤ٔز فؾْ ثُخ٤ِز )

صْ صذ٣ٜٝ٘ج ك٢  ٛزٙ ثُٔوجد٣ش ( ػ٘ذ ثلاعضوشثس. ٝهE0ْ٤( ٝ ثُطجهز ث٤ٌُِز ُِٔشًخ )B'0ُِؼـؾ )

 .(3-3ثُؾذٍٝ )

، ثُٔشضوز ثلأ٠ُٝ ُـ ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز دجُ٘غذز 𝐵0، ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز𝑎0:عجدش ثُشذٌز(3-3اىدذٗه )

 ٓغ ثُ٘ضجةؼ ثُ٘ظش٣ز ٝثُضؾش٣ذ٤ز ثُٔضجفز ٝ ًزُي ػ٘جطش أخشٟ. HoH2ُـ  𝐸𝑡𝑜𝑡ٝثُطجهز ث٤ٌُِز ′𝐵ُؼـؾ

 a0(Å) B0(GPa) B' Etot (Ry) ؽش٣وز ثُقغجح 

HoH2 GGA  25259.231116 4.9183 86.4336 5.1688 ثُذسثعز ثُقج٤ُز- 

Exp[4] 5.160 84.112 3.918 / 

Exp[5] 5.17 / / / 

HoH3 [ 11د٤٘ز ٌٓؼذز] 3.89 99.62 5.112 / 

 Exp[6]  2±90 / / 

[7] 5.117    

Exp[8] 0.02±5,25 / / / 

ErH2 GGA[9] 5.1419 78.5587 4.6349 26201.753720- 

Exp[10] 5.1290 / / / 

Exp[5] 5.123 / / / 

ErH3 [ 11د٤٘ز ٌٓؼذز] 4.13 93.53 5.078 / 

TbH2 GGA[12] 5.2656 77.2043 4.3594 23440.290299- 

Exp[5] 5.246 / / / 

Exp[13] 5.237 / / / 

TbH3 [ 14د٤٘ز ٌٓؼذز] 3.86 97.08 5.179 / 



 ثُ٘ضجةؼ ٝ ثُٔ٘جهشز                             ثُلظَ ثُغجُظ

 47صفحة  

 ( ٗلافع إٔ ثُو٤ٔز ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ُغجدش ثُخ٤ِز ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ3-3ٖٓ خلاٍ ثُؾذٍٝ )

صضٞثكن ٓغ ثُو٤ْ ثُضؾش٣ذ٤ز ٝثُضوش٣ذ٤ز ثُٔضٞكشر ك٢ دسثعجس عجدوز. دجلإػجكز إ٠ُ  HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ

ٝٛزث ٣ؼ٢٘ أٗٚ ًِٔج  HoH3 ُـ a0ًجٕ أًذش ٖٓ ه٤ٔز عجدش ثُشذٌز HoH2 ُـ a0إٔ ه٤ٔز عجدش ثُشذٌز

 صش٤ًض ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ كئٕ ه٤ٔز عجدش ثُشذٌز صض٘جهض ٝٛزث ٣ضٞثكن ٓغ ٓج ُٞفع ك٢ ٤ٛذس٣ذ صثد

 (.TbH2ٝTbH3ثُض٤ش٣ذ٤ّٞ ) ٤ٛذس٣ذ ( ٝأ٣ؼج كErH2  ٝErH3٢) ثلاسد٤ّٞ 

( صقظِ٘ج ػ٠ِ ه٤ْ 1-3ٗطلاهج ٖٓ ه٤ْ عجدش ثُشذٌز ك٢ ثُذ٤٘ز ثُذِٞس٣ز ثُٔذ٤٘ز ك٢ ثُشٌَ )إ

      ثُٔغجكز د٤ٖ رسص٢ ٤ٛذسٝؽ٤ٖ، رسص٢ ٤ُّٔٞٛٞ ٝ ثُٔغجكز د٤ٖ رسر ٤ُّٔٞٛٞ ٝ رسر ٤ٛذسٝؽ٤ٖ

 ( ٝ ثُض٢ ًجٗش ٓضٞثكوز إ٠ُ فذ ًذ٤ش ٓغ ثُ٘ضجةؼ ثُٔضٞكشر.4-3ٍٝ )ٝ هذ صْ صذ٣ٖٝ ٛزٙ ثُو٤ْ ك٢ ثُؾذ

ه٤ْ ثُٔغجكز د٤ٖ رسص٢ ٤ٛذسٝؽ٤ٖ، رسص٢ ٤ُّٔٞٛٞ ٝ ثُٔغجكز د٤ٖ رسر : (4-3اىدذٗه )

 .إٗطلاهج ٖٓ ه٤ْ عجدش ثُشذٌز ك٢ ثُذ٤٘ز ثُذِٞس٣ز ٝ رسر ٤ٛذسٝؽ٤ٖ ٤ُّٔٞٛٞ

 dH-H(Å) dHo-H (Å) dHo-Ho (Å) 

 3.6549 2.2382 2.5844 ثُذسثعز ثُقج٤ُز

Exp. 2.23[15] 2.237[16] 3.652[16] 

 

أهَ ٖٓ ثُو٤ٔز  HoH2د٤٘ٔج ٗلافع إٔ ه٤ٔز ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ُـ 

أ١ أٗٚ ًِٔج صثد صش٤ًض ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٣ضدثد ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز ٣ٝضٞثكن  HoH3ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج 

 .(3-3) ( ثُٔٞػقز ك٢ ثُؾذErH2  ٝErH3 ،TbH2 ٝ TbH3ًٍٝزُي ٓغ ثُٔشًذجس ثلأخشٟ ) 

 :HoH2اىٖ٘ىًَٞ٘ دراسخ ثعض خظبئض ثْبئٜ ٕٞذرٝذ 3-3

 اىخظبئض اىتٞرٍ٘دْٝبٍٞنٞخ: 3-3-1

ػضٔذٗج ػ٠ِ ٗٔٞرػ ثُشذٚ ثُٜش٢ٗٞٓ إشٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز لأؽَ دسثعز ثُخظجةض ثُض٤

ثُٔضؼِوز دجُقؾْ ٝ ثُؼـؾ ٝ دسؽز ثُقشثسر ٝ ثُض٢ ٣ٌٖٔ           دثُز ؽ٤ذظ [17ُٝذ٣ذج١]

 ًضجدضٜج ٝكن ثُٔؼجدُز ثُضج٤ُز:

(3-2)                   +     +      

 ف٤ظ:

 :ثُطجهز ث٤ٌُِز ًذثُز ُقؾْ ثُخ٤ِز ثلأ٤ُٝز.    
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 :صٌجكؤ عجدش ثُؼـؾ ث٤ُٜذسٝعضجص٢ٌ٤.  

:ؽجهز ثلاٛضضثصثس، ٣ٌٖٝٔ ًضجدضٜج ك٢ ثُضوش٣خ ثُشذٚ ثُٜش٢ٗٞٓ دذلاُز ًغجكز ثُقجلاس     

 [ دجُشٌَ: 19,18ثُل٤ٗٞ٘زُذ٣ذج١ ]

(3-3)                 *
 

 

 

 
+    (  𝑒  ⁄ )      ⁄  + 

 ف٤ظ :

    ⁄  ( ثُضج٤ُز:4-٣:3ٔغَ صٌجَٓ د٣ذج١ ثُٔؼشف دـ ثُٔؼجدُز )  

(3-4)       
 

  ∫
  

    
  

 

 
 

 صٔغَ ػذد رسثس ثُخ٤ِز ثلأ٤ُٝز.  

 ( ٝ ثُض٢ ٣ٌٖٔ ط٤جؿضٜج دجُشٌَ:5-3ث٤ُٔٔضر ُِٔجدر ثُظِذز ك٢ ثُٔؼجدُز ) دسؽز فشثسر د٣ذج١ 

(3-5)     𝜃  
 

  
[      ⁄ 𝑛]    √

  

 
 

 ف٤ظ :

M.ثٌُضِز ث٤ُُٞٔز : 

BS[ ثُٔؼشكز دجُشٌَ ثُضج17:٢ُ: ٓؼجَٓ ثلاٗؼـجؽ٤ز ثٌُظّٞ ٝ ثُز١ ٣وشح ثفظجة٤ج ] 

(3-6)     𝐵   (
      

   ) 

 [ ٣ٌٖٔ ًضجدضٜج دجُشٌَ:20,21ٓؼشكز ك٢ ثُٔشؽؼ٤ٖ ]     ٝ

(3-7)    ƒ  { [ (
 

 

   

    
)
  ⁄

+ (
 

 

   

   
)
  ⁄

]
  

}

  ⁄

 

 ٣ٌٖٔ إٔ صوشح دذلاُز ثُقؾْ دـ  :        ك٢ فجُز ثُضٞثصٕ           أٓج دثُز ؽ٤ذظ

(3-8)     (
          

  
)
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 ثُقشثسر ٣ؼشف دجُشٌَ ثُضج٢ُ : ٓؼجَٓ ثلاٗؼـجؽ دغذٞس دسؽز

(3-9)     𝐵         (
  

  
)
 

 

( ك٢ فؾْ       ( ٣ٌٖٔ فغجح ثُغؼز ثُقشثس٣ز )8-3ٝأخ٤شث ٖٓ خلاٍ فٍِٞ ثُٔؼجدُز )

(، 10-3( ك٢ ثُ٘ٔٞرػ ثُشذٚ ثُٜش٢ٗٞٓ ُذ٣ذج١ ثُٔٞػقز ك٢ ثُٔؼجدُز )SVIPعجدش ٝ ثلأٗضشٝد٢ )

ثُٔذ٤ٖ ك٢   (، ٝٓؼجَٓ ثُضٔذد ثُقشثس١ 11-3( ثُٔٞػـ ك٢ ثُٔؼجدُز )𝛾ٓؼجَٓ ًشٗغ٤ٖ )

 (.12-3ثُٔؼجدُز )

(3-10             )                           𝑛  *        
    

      
+ 

(3-11) 𝛾   
       

    
 

(3-12)   
       

   
 

، طبقخ رثظ ررح Ecoh، طبقخ اىتَبسل HƒΔحسبة طبقخ اىتشنو 3-3-1-1

 :Ebاىٖٞذرٗخِٞ 

  ٌَصؼضذش ؽجهز ثُضشHƒΔ (formation energy ٖٓ ؽجهز لاصٓز ُضشٌَ أ١ ٓشًخ، ٢ٛٝ )

عضوشثس ٔز صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٢ٌُ صؼٖٔ ثلإأْٛ ث٤ٌُٔجس ثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز ُذسثعز أٗظ

 عضوشثس ثُ٘ظجّ ثُٔذسٝط.ئ١ ف٤ظ صغٔـ ٛزٙ ث٤ٌُٔز دجُض٘ذؤ دثُقشثس

 ٖٓ خلاٍ ثُؼلاهز ثُضج٤ُز : HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ دضقذ٣ذ ه٤ٔز ؽجهز ثُضشٌَ ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذٗوّٞ 

(2-3)     ΔHƒ=EHoH2 – EHo(hcp) – EH2 

 ف٤ظ:

     
 :ثُطجهز ث٤ٌُِز ُٜذس٣ذث٤ُُّٜٔٞٞ.

EHo(hcp).ؽجهز ث٤ُُّٜٔٞٞ رٝ ثُذ٤٘ز ثُغذثع٤ز ثُٔضشثطز: 

EH2.ٖؽجهز ؽض١ء ث٤ُٜذسٝؽ٤: 

 (5-3ٛزٙ ثُٔوجد٣ش ك٢ ثُؾذٍٝ ) ٝهذ هٔ٘ج دضذ٣ٖٝ ه٤ْ
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 . Ho(hcp) HoH2،H2ثُطجهز ث٤ٌُِز ُـ( :5-3اىدذٗه )

 ثُٔشثؽغ ثُطجهز ث٤ٌُِز  ثُؼ٘ظش

Ho(hcp) 50513.48737517- [22] 

H2 2.32772272- [22] 

HoH2 25259.23116088-  

 

صشص٤خ ( صؼشف ػ٠ِ أٜٗج ثُطجهز ثٌُٔضغذز ٖٓ Cohesive energy) Ecohؽجهز ثُضٔجعي 

ثُزسثس ك٢ ثُقجُز ثُذِٞس٣ز ثُلاصٓز ُضلاش٢ أٝ ص٣ٌٖٞ ثُشٝثدؾ ثُٔضغذذز ك٢ صٔجعي ثُؾض٣تجس ٓغ 

 (:13-3[ )23دؼؼٜج ثُذؼغ، ٣ٌٖٔ فغجدٜج ٝكن ثُٔؼجدُز ]

(13-3)                      
–    

    –    
     

صؼضذش ٢ٜ ك Eb(average binding energy)أٓج ػٖ ؽجهز سدؾ رسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ 

ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ُِضلجػَ ٓغ ؽض٣تجس أخشٟ أ١ أٜٗج صقذد هٞر ثُشثدطز د٤ٖ  رثُطجهز ثُض٢ صقضجؽٜج رس

ثُزسثس، ف٤ظ صغجػذ ك٢ صقذ٣ذ ٗٞع ثُضلجػلاس ث٤ٔ٤ٌُجة٤ز ػ٠ِ عذ٤َ ثُٔغجٍ إرث ًجٗش ه٤ٔز ؽجهز 

ثُشدؾ ػج٤ُز كئٕ ثُضلجػَ ٣ظؼخ فذٝعٚ د٤٘ٔج ٣قذط دغُٜٞز إرث ًجٗش ثُطجهز ثُشدؾ 

 [، صٌضخ ٝكن ثُٔؼجدُز ث٥ص٤ز :24٘خلؼز]ٓ

(14-3)          
 

 
      

–              
     

 ف٤ظ صٔغَ ًَ ٖٓ :

   
 :ؽجهز رسر ث٤ُُّٜٔٞٞ.    

  
 : ؽجهز رسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ.    

 Ecohٝ ؽجهز ثُضٔجعي  Eb(H)، ؽجهز ثُشدؾ ΔHƒصْ صذ٣ٖٝ ثُو٤ْ ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ُطجهز ثُضشٌَ 

(، ف٤ظ ٣ٌٔ٘٘ج ٓلافظز أٜٗج ٓضٞثكوز ٓغ ثُو٤ْ ثُضؾش٣ذ٤ز 6-3ث٤ُُّٜٔٞٞ ك٢ ثُؾذٍٝ ) ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

 ٝثُ٘ظش٣ز ثُٔضٞكشر عجدوج .

( ٓٔج ٣ذٍ 6-3ك٢ ثُؾذٍٝ ) ؽجهز ثُضٔجعي صقَٔ إشجسر عجُذز ًٔج ٛٞ ٓذ٤ٖ ٗلافع إٔ ه٤ٔز

. أٓج ػٖ ه٤ٔز ؽجهز ثُضشٌَ ٗلافع أٜٗج ٢ٛ ثلأخشٟ صقَٔ HoH2عضوشثس ثُطجه١ٞ ُـ ػ٠ِ ثلإ



 ثُ٘ضجةؼ ٝ ثُٔ٘جهشز                             ثُلظَ ثُغجُظ

 51صفحة  

ث٤ُُّٜٔٞٞ، ٝ ثُو٤ٔز ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج صضٞثكن صوش٣ذج  إشجسر عجُذز ٓٔج ٣ذٍ ػ٠ِ إٌٓج٤ٗز صشٌَ ٤ٛذس٣ذ

 (.6-3ٓغ ه٤ْ ؽجهز ثُضشٌَ ثُٔضٞكشر ثُٔٞػقز ك٢ ثُؾذٍٝ )

 ؽجهز ثُضشٌَ، Eb(H)(eV)، ؽجهز ثُشدؾ Ecoh(eV)ؽجهز ثُضٔجعي  (:6-3اىدذٗه )

KJ/mol.H2 ))ΔHƒ ُـHoH2. 

 Ecoh(eV) Eb(H)(eV) KJ/mol.H2 ) )ΔHƒ 

HoH2  209.71252 3.23457- -9.07357 ثُذسثعز ثُقج٤ُز- 

[16]   184.937238- 

GdH2 [25] -9.49848 -4.39179 -201.63272 

TbH2 [12] -11.40290 -4.30441 -184.77215 

TbH2[26] / / -213 

ErH2[27] / / -220.08304 

ErH2[14] / / -200.63272 

CeH2[29] / / -206 

 

 حسبة درخخ حرارح طرذ اىٖٞذرٗخِٞ فٜ أّظَخ تخسِٝ اىٖٞذرٗخِٞ: 3-3-1-2

لأؽَ فغجح دسؽز فشثسر ؽشؿ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ك٢ أٗظٔز صخض٣ٖ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٗغضؼَٔ  

ٖ ص٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز صؾٔغ د٤، ف٤ظ صؼضذش خجط٤ز ΔGؽجهز ؽ٤ذظ ثُو٤جع٤ز ثُض٢ ٗشٓض ُٜج دـ 

ٗضجُذ٢ ثُ٘ظجّ، ٢ٛٝ ٓو٤جط لإٌٓج٤ٗز ثُؼَٔ ثُؼٌغ٢ أٝ ثلأهظ٠ ثُز١ ٣ٌٖٔ ثُو٤جّ دٚ أأٗضشٝد٢ ٝ 

[. ٝصغ٠ٔ أ٣ؼج ٛزٙ ثُطجهز دجلأٗضجُذ٢ ثُقشر 29دٞثعطز ٗظجّ ك٢ دسؽز فشثسر ٝػـؾ عجدض٤ٖ ]

 ٝصٌٕٞ ٝفذصٜج دجُؾٍٞ ٝصٌضخ ٓؼجدُضٜج ػ٠ِ ثُ٘قٞ ثُضج٢ُ:

(15-3)    Δ      ƒ–   Δ   

 ف٤ظ:

ΔHƒ.ٌَؽجهز ثُضش: 

∆𝑆.ثلاٗضشٝد٢: 

 :ؽجهز ؽ٤ذظ. ∆
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 صٌٕٞ ه٤ٔز ثلأٗضشٝد٢∆𝑆  ُٖٔؼظْ صلجػلاس ؽشؿ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٓقظٞسر د٤

،ٝصٌٕٞ ه٤ٔضٜج دجُ٘غذز ٤ُِٜذس٣ذثس ثُٔؼذ٤ٗز ثُذغ٤طز 𝐽/𝑚𝑜𝑙.𝑘95 ٝ140𝐽/𝑚𝑜𝑙.𝑘ثُو٤ٔض٤ٖ

 . .𝐽/𝑚𝑜𝑙 130.7 = (2 )∆صغج١ٝ دجُضوش٣خك٢ ظشٝف ٓؼ٤٘ز ٖٓ دسؽز فشثسر ٝػـؾ 

  أٓج ثُٔٞثد ثُظِذز صٌٕٞ ه٤ٔز أٗضشٝد٢ ك٤ٜج ٓ٘خلؼز ؽذث ٓوجسٗز دجُـجصثس أع٘جء ثُضلجػَ، ٓٔج

٣ؼ٢٘ إٔ ٛزث ثُضذج٣ٖ دغذخ صـ٤ش ؽٞس ؿجص ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ. أٓج دجُ٘غذز إ٠ُ ؽجهز ؽ٤ذظ ثُو٤جع٤ز 

٣ٌٝٔ٘٘ج فغجح دسؽز فشثسر ثٓضظجص ( ػ٘ذ عذٞس ثُؼـؾ، ΔG=0كئٜٗج صٌٕٞ ٓؼذٝٓز )

 ( ٝكن ثُٔؼجدُز ثُضج٤ُز:Desorption temperature[ )30ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ]

(3-16)                      
Δ  

  
 

(3-17)                      
 209712 519365

     
 

1604.53343T(K)= 

ك٢ ثُٔشؽغ  ٢ٛMgH2 أًذش ٖٓ ثُو٤ٔز ثُٔقغٞدز ُـٝ k1604.53343ٝؽذٗج أٜٗج صوذس دـ

 .HoH2إ٠ُ إٔ ؽجهز صشٌَ ٛزث ثلأخ٤ش طـ٤شر ؽذث دجُٔوجسٗز دطجهز صشٌَ [ٝٛزث سثؽغ31]

ثذلاىخ درخخ اىحرارح  عبٍلاد اىفٞسٝبئٞخ اىَٞنرٗسن٘ثٞخدراسخ ثعض اىَ 3-3-1-3

 ٗ اىضغظ:

 ثذلاىخ درخخ اىحرارح ٗ اىضغظ: Vدراسخ تغٞراد اىحدٌ  3-3-1-3-1

ك٢ عذٞس ثُؼـؾ  Tدذلاُز صـ٤شثس دسؽز ثُقشثسر  V( صـ٤شثس ثُقؾْ 5-٣3ذ٤ٖ ثُشٌَ )

ك٢ عذٞس دسؽز ثُقشثسر، ف٤ظ ٗلافع إٔ ثُقؾْ ٣ٌٕٞ عجدضج ػ٘ذ دسؽجس  Pٝصـ٤شثس ثُؼـؾ 

ُٔشًخ ع٘جة٢ عْ صضضث٣ذ خط٤ج ٓغ صضث٣ذ دسؽجس ثُقشثسر  T<100Kثُقشثسر ثُٔ٘خلؼز ٖٓ أؽَ 

، أٓج دجُ٘غذز ُضـ٤ش GPa 0ؼـؾ ٝثُز١ ٣ظٜش ؽ٤ِج ٝ دذسؽز ًذ٤شر ػ٘ذ ثُ ث٤ُُّٜٔٞٞ ٤ٛذس٣ذ

V دذلاُز ثُؼـؾ ػ٘ذ دسؽز فشثسر عجدضز ٗلافع أٗٚ ٣ض٘جهض ٓغ صضث٣ذ ثُؼـؾ، ٣ٌٖٔ ثعضخلاص

إٔ ثُضـ٤ش ك٢ ثُؼـؾ ُٚ صؤع٤ش ًذ٤ش ٓوجسٗز دجُضـ٤ش ك٢ دسؽز ثُقشثسر ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ ثُشٌَ 

(3-5.) 
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 :صـ٤شثس ثُقؾْ دذلاُز دسؽز ثُقشثسر ٝ ثُؼـؾ.(5-3اىشنو)

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 .: صـ٤شثس ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ دذلاُز دسؽز ثُقشثسر ٝثُؼـؾ(6-3اىشنو)
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 دراسخ تغٞراد ٍعبٍو الاّضغبط ثذلاىخ درخخ اىحرارح ٗاىضغظ : 3-3-1-3-2

ثُز١ ٤ٔ٣ض ٓوجٝٓز ثُؾغْ ُضـ٤ش فؾٔٚ   Bٗؼـجؽ( صـ٤شثس ٓؼجَٓ ثلإ6-3ذ٤ٖ ثُشٌَ )٣

ك٢  Pك٢ عذٞس ثُؼـؾ ٝصـ٤شثس ثُؼـؾ  Tدذلاُز صـ٤شثس دسؽز ثُقشثسر  ،[32ػ٘ذٓج ٣ؼـؾ ]

ٗؼـجؽ ٣ٌٕٞ عجدضج ػ٘ذ دسؽجس ثُقشثسر ثُٔ٘خلؼز عْ دسؽز ثُقشثسر.ٗلافع إٔ ٓؼجَٓ ثلإ عذٞس

ث٤ُُّٜٔٞٞ  ٢ ٤ٛذس٣ذُٔشًخ ع٘جةK100<T ٣ض٘جهض خط٤ج ٓغ صضث٣ذ دسؽجس ثُقشثسر ٖٓ أؽَ 

ٝٛزث ثُض٘جهض ٣لغش ُ٘ج ص٣جدر فؾْ ثُٔجدر ثُٔذسٝعز دض٣جدر دسؽز ثُقشثسر ف٤ظ ٛ٘جى ص٘جعخ 

دذلاُز ثُؼـؾ ػ٘ذ دسؽز B ، أٓج دجُ٘غذز ُضـ٤شTٝصض٘جعخ ػٌغ٤ج ًزُي ٓغ  BٝVػٌغ٢ د٤ٖ 

ش ثُضـ٤ش ك٢ ( ٣ٌٖٔ ثُوٍٞ إٔ صؤع6٤-3ٗطلاهج ٖٓ ثُشٌَ )إسر عجدضز ٗلافع أٗٚ ٣ضضث٣ذ خط٤ج.فشث

 أًذش ٖٓ ثُضـ٤ش ك٢ دسؽز ثُقشثسر . ثُؼـؾ

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 دذلاُز دسؽز ثُقشثسر ٝثُؼـؾ. Cv: صـ٤شثس ثُغؼز ثُقشثس٣ز ك٢ عذٞس ثُقؾْ (7-3اىشنو )

 ثذلاىخ درخخ اىحرارح ٗاىضغظ: Cvدراسخ تغٞراد اىسعخ اىحرارٝخ 3-3-1-3-3

دذلاُز صـ٤شثس دسؽز (Cv) ( صـ٤شثس ثُغؼز ثُقشثس٣ز  دغذٞس ثُقؾْ 7-٣3ٞػـ ثُشٌَ )

صضضث٣ذ دغشػز ًذ٤شر ٓغ صضث٣ذ دسؽز ثُقشثسر إ٠ُ ؿج٣ز  Cvثُقشثسر ٝثُؼـؾ ف٤ظ ٗلافع إٔ 

400 K ( ٕٞٗٛزث سثؽغ ُخؼٞػٜج ُوج ٝCV~T
3

( ثُٔذشٖٛ صؾش٣ذ٤ج ػ٘ذ دسؽجس ثُقشثسر 
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ٕ عشػضٜج صضذجؽب ُضوضشح صذس٣ؾ٤ج ٖٓ ثُو٤ٔز ثُقذ٣ز ُذ٤ِ٣٘ؾ ٝ د٤ض٢ [، عْ ٗلافع أ33ثُٔ٘خلؼز ]

(Dulong-Petit limit ٝٛزث شجةغ ك٢ عِٞى ؽ٤ٔغ ثُٔٞثد ثُظِذز ػ٘ذ دسؽجس ثُقشثسر )

دذلاُز صـ٤ش ثُؼـؾ ػ٘ذ دسؽز فشثسر عجدضز كئٕ Cvثُٔشصلؼز. أٓج دجُ٘غذز ُضـ٤شثس ثُغؼز ثُقشثس٣ز 

( إٔ ثُضـ٤ش ك٢ ثُؼـؾ ُٚ صؤع٤ش أهَ 7-3ضخلاص ٖٓ ثُشٌَ )عإ٣ٌٖٔ ه٤ٔضٜج صض٘جهض خط٤ج. 

 .ٓوجسٗز دجُضـ٤ش ك٢ دسؽز ثُقشثسر

 :دراسخ تغٞراد درخخ حرارح دٝجبٛ 3-3-1-3-4

( ٣ٞػـ صـ٤شثس دسؽز فشثسر د٣ذج١ دذلاُز صـ٤شثس دسؽز ثُقشثسر 8-3ثُشٌَ )

ث٤ُُّٜٔٞٞ، ف٤ظ ٗلافع إٔ دسؽز فشثسر د٣ذج١ صٌٕٞ دضوش٣خ  ٝثُؼـؾ ُٔشًخ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

، عْ صض٘جهض خط٤ج ٓغ صضث٣ذ دسؽز ثُقشثسر. أٓج دجُ٘غذز ُضـ٤ش دسؽز فشثسر 100Kإ٠ُ  0عجدضز ٖٓ

د٣ذج١ دذلاُز ثُؼـؾ ػ٘ذ عذٞس دسؽز ثُقشثسر ك٘لافع أٜٗج صضضث٣ذ خط٤ج. ٣ٌٖٔ ثُوٍٞ إٔ ثُضـ٤ش 

 دجُضـ٤ش ك٢ دسؽز ثُقشثسر. ك٢ ثُؼـؾ ُٚ صؤع٤ش ًذ٤ش ٓوجسٗز

 

 

 

 

 

 

 

 

 : صـ٤شثس دسؽز فشثسر د٣ذج١ دذلاُز صـ٤شثس دسؽز ثُقشثسر ٝثُؼـؾ(8-3اىشنو )

ػ٘ذ  K361.12( ٝ ؽذٗج إٔ ه٤ٔز دسؽز فشثسر د٣ذج١ صغج١ٝ 8-3ٖٓ خلاٍ ثُشٌَ )

دسؽز فشثسر ثُظلش ثُٔطِن ٝثُٔضقظَ ػ٤ِٜج دٞثعطز ثُ٘ٔٞرػ ثُشذٚ ٛش٢ٗٞٓ ُذثُز ؽ٤ذظ 

Th
et

ad
eb

 (
K

) 
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صضٞثكن إ٠ُ فذ ٓج ٓغ ه٤ْ دسؽز فشثسر د٣ذج١ ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ك٢ دسثعجس أخشٟ دٞثعطز 

 (.7-3ٓؼجٓلاس ثُٔشٝٗز ًٔج ٛٞ ٓٞػـ ك٢ ثُؾذٍٝ )

 V.، ثُقؾْ B0ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز،  D  دسؽز فشثسر د٣ذج١(: 7-3اىدذٗه )

  D(K) B0 (GPa) V(Bohr
3
) 

 0k، 0GPa 361.12 84.7151 236.0418ثُذسثعز ثُقج٤ُز ػ٘ذ 

 [33] 383.2 86.1 / 

 [14] 395 86.6 / 

[14] 382 86.3 / 

[4] 325.42 86.72 / 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

دذلاُز صـ٤شثس دسؽز ثُقشثسر  α: صـ٤شثس ٓؼجَٓ ثُضٔذد ثُقشثس١ ثُقؾ٢ٔ (9-3اىشنو )

 ٝثُؼـؾ.

 دراسخ تغٞراد ٍعبٍو اىتَذد اىحرارٛ : 3-3-1-3-5

ثُ٘جصؼ ػٖ ص٣جدر ٓؼذٍ ثُٔغجكز د٤ٖ  αصـ٤شثس ٓؼجَٓ ثُضٔذد ثُقشثس١ ثُقؾ٢ٔ ( 9-٣3ذ٤ٖ ثُشٌَ )

[ دذلاُز صـ٤شثس دسؽجس ثُقشثسر ٝثُؼـٞؽ، ف٤ظ ٗلافع 34رسثس ثُٔجدر ثُظِذز ػ٘ذ صغخ٤ٜ٘ج ]

٣ضدثد دغشػز ًذ٤شر ٓغ صضث٣ذ دسؽز ثُقشثسر إ٠ُ ؿج٣ز  αإٔ ٓؼجَٓ ثُضٔذد ثُقشثس١ ثُقؾ٢ٔ 
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300 K س٣ؾ٤ج ٝٛزث ٣ؼ٢٘ إٔ صـ٤ش عْ صخق عشػضٚ صذα  ٣ٌٕٞ ؽل٤لج ك٢ دسؽجس ثُقشثسر

ثُٔشصلؼز. ٝدجُ٘غذز ُضـ٤شثس ه٤ْ ثُضٔذد ثُقشثس١ دذلاُز صـ٤ش ثُؼـؾ ػ٘ذ دسؽز فشثسر عجدضز ػ٠ِ 

ٗلافع أٜٗج ص٘جهض خط٤ج ٓغ صضث٣ذ ه٤ْ ثُؼـؾ ٝٛٞ ٓض٘جعخ ٓغ صـ٤شثس  K 400عذ٤َ ثُٔغجٍ 

 (.5-3ثُقؾْ ثُٔٞػـ ك٢ ثُشٌَ )

 :Cpدراسخ تغٞراد اىسعخ اىحرارٝخ ثثج٘د اىضغظ 3-3-1-3-6

دذلاُز صـ٤شثس دسؽجس  Cp( ثُضج٢ُ ٣ذ٤ٖ صـ٤شثس ثُغؼز ثُقشثس٣ز دغذٞس ثُؼـؾ 10-3ثُشٌَ )

دغشػز ًذ٤شر ٓغ Cpدغذٞس ثُؼـؾ ثُغؼز ثُقشثس٣ز ثُقشثسر ٝثُؼـٞؽ، ف٤ظ ٗلافع صضث٣ذ 

، عْ صضضث٣ذ صذس٣ؾ٤ج دغشػز أهَ ٓغ صضث٣ذ دسؽجس T< 300 Kصضث٣ذ دسؽز ثُقشثسر ٖٓ أؽَ 

. أٓج Cvثُقشثسر ٝ لا صؤٍٝ إ٠ُ ه٤ٔز عجدضز ًٔج لافظ٘ج عجدوج ػ٘ذ ثُغؼز ثُقشثس٣ز دغذٞس ثُقؾْ 

دجُ٘غذز ُضـ٤شثس ثُغؼز ثُقشثس٣ز دذلاُز ثُؼـؾ ػ٘ذ دسؽز فشثسر عجدضز كئٕ ه٤ٔضٜج صض٘جهض خط٤ج 

 ػ٘ذ صـ٤شثس ثُؼـؾ. Cv ٣ز دغذٞس ثُقؾًْٔج ٛٞ ثُقجٍ ػ٘ذ صـ٤ش ثُغؼز ثُقشثس

 

 

 

 

 

 

 

 

 

دذلاُز صـ٤شثس دسؽز ثُقشثسر Cp: صـ٤شثس ثُغؼز ثُقشثس٣ز دغذٞس ثُؼـؾ (11-3اىشنو )

 ٝثُؼـؾ.
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 اىخظبئض الإىنترّٗٞخ: 3-3-2

د٤٘ز ػظجدجس ثُطجهز ٢ٛ ٗٔزؽز ُو٤ْ ثُطجهز ثُض٢ ٣ضخزٛج ثلإٌُضشٕٝ دثخَ ثُٔٞثد ثُظِذز 

ػ٠ِ ثُغِٞى ث٢ٌُٓٞٔ ُلإٌُضشٝٗجس. فغخ ٗٔٞرػ دٞس ُِزسر ثُٔؼضُٝز كئٕ أ١ أٜٗج صؼضٔذ 

 ٓغض٣ٞجس ثُطجهز صٌٕٞ ٓلشؿز ٣لظَ د٤ٜ٘ج كجطَ ؽجه١ٞ ٣ضـ٤ش د٤ٖ ٓغضٟٞ ٝ أخش.

 

 

 

 

 

 

 

 ػظجدجس ثُطجهز ٌَُ ٖٓ ثُؼجصٍ ٝٗظق ٗجهَ ٝٓؼذٕ.(:11-3اىشنو )

ٖٓ هٔز شش٣ؾ ثُضٌجكؤ  صؼشف كؾٞر ثُطجهز دؤٜٗج ثُطجهز ثُلاصٓز ُ٘وَ ثلإٌُضشٝٗجس

(Valence band( َإ٠ُ أعلَ شش٣ؾ ثُ٘و )Conduction band( ٌَثُٔذ٤٘ز ك٢ ثُش )11-3 ،)

ٝ هذ صٔش صغ٤ٔضٜج دجُٔ٘طوز ثُٔقظٞسر لأٜٗج ٓ٘طوز خج٤ُز ٖٓ ثُقجلاس ثلإٌُضش٤ٗٝز ٝ ثلإٌُضشٝٗجس 

)كؾٞر ثُطجهز( دجُض٤٤ٔض  ك٤ٜج لا صغضوش إلا ك٢ أٗظجف ثُ٘ٞثهَ ثُ٘و٤ز، صغٔـ ه٤ٔز ثُٔجٗغ ثُطجه١ٞ

د٤ٖ ثُؼٞثصٍ ٝ ثُ٘ٞثهَ، ف٤ظ ك٢ ثُؼٞثصٍ صٌٕٞ كؾٞر ثُ٘طجم د٤ٖ فضّ ثُ٘وَ ٝ فضّ ثُضٌجكؤ ًذ٤شر 

خ د٤ٖ ثُقضّ ٓٔج ٣ؤد١ إ٠ُ عُٜٞز ٝصظـش ك٢ أٗظجف ثُ٘ٞثهَ د٤٘ٔج ك٢ ثُٔؼجدٕ ٣ٌٕٞ ٛ٘جى صشثً

 ٗضوجٍ ثلإٌُضشٝٗجس.إ

٣جء ثٌُْ دؤٜٗج أػ٠ِ ٓغضٟٞ ؽجه١ٞ ٣شـَ صؼضذش ؽجهز ك٤ش٢ٓ أٝ ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ ك٢ ك٤ض

 ٗضوجٍ.فشثس٣ز صغجػذ ثلإٌُضشٝٗجس ػ٠ِ ثلإأ١ ػذّ ٝؽٞد ؽجهز  T = 0Kإٌُضشٝٗجس ػ٘ذ دسؽز 
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 ٓ٘طوز دش٤ِ٣ٕٞ ثلأ٠ُٝ ُِشذٌز ثُذِٞس٣ز ٓشكوز د٘وجؽ ص٘جظش ػج٤ُز (:12-3اىشنو )

M.ٗوطز ثُضث٣ٝز: 

X.ٓشًض ثُٞؽٚ ثُٔشدغ :. 

U ٝعؾ ثُقجكز د٤ٖ ٝؽٚ عذثع٢ ٝٝؽٚ ٓشدغ : 

K.ٖٝعؾ ثُقجكز د٤ٖ ٝؽ٤ٜٖ عذثع٤٤ : 

L.ٓشًض ثُٞؽٚ ثُغذثع٢ : 

 Γ.ٕٞٓشًض ٓ٘طوز دش٤ِ٣: 

 (fcc)( ٓ٘طوز دش٤ِ٣ٕٞ ثلأ٠ُٝ ثُٔضؼِوز دجُذ٤٘ز ثٌُٔؼذز ٓٔشًضر ثُٞؽٞٙ 12-٣3ذ٤ٖ ُ٘ج ثُشٌَ )

صغٔـ ُ٘ج ٛزٙ ثُٔ٘طوز دذسثعز ثُخظجةض  ثُٔؼشكز ك٢ كؼجء ثُشذٌز ٝ ث٤ُٔٔضر د٘وجؽ ص٘جظش ػج٤ُز،

 ث٤ُُّٜٔٞٞ. ٝصؼ٤ْٔ ٛزٙ ثُخظجةض ػ٠ِ ًجَٓ ٓشًخ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

غضخذّ لأؽَ ٓؼشكز ػذد ( ك٢ٜ ٓوذثس ك٤ض٣جة٢ TDOS٣أٓج ًغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز )

ٌُضش٤ٗٝز ٖٓ ظ صٌٔ٘٘ج دسثعز ًغجكز ثُقجلاس ثلإٌُضش٤ٗٝز ك٢ ٓؾجٍ ٝفذر ثُطجهز، ف٤ثُقجلاس ثلإ

ٌُضش٢ٗٝ ٝثٗضوجلاس ثُشقٖ د٤ٖ ثُٔذثسثس ث٤ٌُٔجة٤ز ٝأؿِخ خظجةض ثُ٘وَ ثلإ ٓؼشكز ثُشٝثدؾ

 [.35ُٔشًخ ٓج ]

ث٤ُُّٜٔٞٞ هٔ٘ج دقغجح ًغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز ٝ د٤٘ز  ُٝلأؽَ دسثعز خظجةض ٓشًخ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

  ( :13-3ثُٔٞػق٤ٖ ك٢ ثُشٌَ ) HoH2ػظجدز ثُطجهز ُـ 
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ٝد٤٘ز ػظجدز ثُطجهز ُٔشًخ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ  (TDOSًغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز ) (:13-3اىشنو )

 ث٤ُُّٜٔٞٞ.

( ٝد٤٘ز ػظجدز ثُطجهز ُٔشًخ ع٘جة٢ TDOS( ًغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز )13-٣3ٔغَ ثُشٌَ )

 eV 8.56084-٤ٛذس٣ذ ث٤ُُّٜٔٞٞ ف٤ظ ٗلافع أٗٚ ٣ٌٔ٘٘ج صوغ٤ْ ثُشٌَ إ٠ُ ٓؾجلاس ؽجه٣ٞز ٖٓ 

 eV 6.5إ٠ُ  eV 2.08453-ٝثُض٢ صغ٠ٔ ػظجدز ثُضٌجكؤ ٖٝٓ ثُٔؾجٍ  -eV 2.08453إ٠ُ 

صغ٠ٔ ػظجدز ثُ٘وَ، أٓج ػ٘ذ ثُظلش ثُٔطِن ٗلافع إٔ ًغجكز ثُقجلاس ثلاٌُضش٤ٗٝز صٌٕٞ ٓٔضِتز إر 

٣ؼضذش ٛزث ثُؾضء ٛٞ ثُٔغؤٍٝ ػٖ ثُشٝثدؾ ثُٔشٌِز ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ ث٤ُُّٜٔٞٞ. ٖٝٓ خلاٍ دسثعض٘ج 

أ١ أٜٗج ٓٞؽٞدر ك٢ ػظجدز ثُضٞط٤َ ٓٔج  Ry0.54721 ؽجهز ك٤ش٢ٓ صغج١ٝ إ٠ُ ٝؽذٗج إٔ 

٠ُ ثُ٘ضجةؼ ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ٖٓ إفشر دثخَ ػظجدز ثُ٘وَ دجلإػجكز  ٣ؤًذ ُ٘ج ػٖ ٝؽٞد إٌُضشٝٗجس

( دؤٕ ًغجكز ثُقجلاس ثٌُضش٤ٗٝز ؿ٤ش ٓؼذٝٓز ٗغض٘ضؼ إٔ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ ث٤ُُّٜٔٞٞ ُٚ 6-3ثُؾذٍٝ )

 خجط٤ز ٓؼذ٤ٗز.

 1evًغجكز ثُقجلاس ُؾضة٤ز ٢ٛ ػذد ثُقجلاس ثلإٌُضش٤ٗٝز ثُٔضجفز ك٢ ٝفذر ثُطجهز 

 (.s,p,dُزسر ٓؼ٤٘ز ُِٔذثسثس ) ثلإٌُضش٤ٗٝزصٞص٣غ ؽجهز ٝ
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 5صقش صؤع٤ش ثُقوَ ثُذِٞس١ إ٠ُ  d٘وغْ ثُٔقؾ ثُزس١ ٣

كئٗٚ ٣ٌٖٔ صوغ٤ْ ، إرث ًجٕ ثُٔشًخ ُٚ د٤٘ز ٌٓؼذز ٓض٘جظشر                       ٓذثسثس

ٝ صقض١ٞ ػ٠ِ t2g ٝ            ٝ ثُض٢ صقض١ٞ ػ٠ِ  egٛزث ثُٔقؾ ثُزس١ إ٠ُ ٓؾٔٞػض٤ٖ

 (.14-3ًٔج ٛٞ ٓذ٤ٖ ك٢ ثُشٌَ)            

 لأ٣ٕٞ فش ك٢ فوَ دِٞس١. ٣dٔغَ سعْ صٞػ٤ق٢ ُضوغ٤ْ ثُٔذثس (:14-3اىشنو )

ٝثُض٢ صٞػـ ُ٘ج صٞص٣غ ثُقجلاس ( ًغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز ٝثُؾضة٤ز 8-٣3ذ٤ٖ ُ٘ج ثُؾذٍٝ )

ك٢ ع٘جة٢  ث٤ُُّٜٔٞٞ ( ػ٘ذ ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ ُزسص٢ ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ d،p،sٝ)ٌُضش٤ٗٝز ُِٔذثسثس ثلإ

 ٤ٛذس٣ذ ث٤ُُّٜٔٞٞ.

( ُزسر d،p،s)ُِٔذثسثس  ًغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز ٝثُؾضة٤ز ػ٘ذ ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ (:8-3اىدذٗه )

 .HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ ك٢  ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ٝ
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 ( ٣ٌٔ٘٘ج إعضخلاص دؤٗٚ ػ٘ذ ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ ٗؾذ إٔ:8-3ٖٝٓ خلاٍ ٗضجةؼ ثُؾذٍٝ )

  ٓغجٛٔز ثُٔقؾ ثُزس١s  ٝp .ُزسر ث٤ُُّٜٔٞٞ ػؼ٤لز ٝشذٚ ٓؼذٝٓز 

  ثُٔقؾ ثُزس١ Ho-d.ٟثُٔقؾ ث٤ُٜٖٔٔ ٓوجسٗز دذجه٢ ثُٔقطجس ثلأخش ٞٛ 

  ثُٔقؾd-eg  ُّٞزسر ث٤ُُٜٔٞHo ٣غجْٛ دشٌَ ًذ٤ش، د٤٘ٔج ثُٔقؾd-t2g  ٚصٌٕٞ ٓغجٛٔض

 ػت٤ِز ؽذث.

  ثُٔقؾS .ُزسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ صٌٕٞ ٓغجٛٔضٚ ػت٤ِز ؽذث 

 خلاطخ: 3-4

هٔ٘ج دٔ٘جهشز ثُ٘ضجةؼ ثُٔضقظَ ػ٤ِٜج ٖٓ ثعضؼٔجٍ دشٗجٓؼ ٛزث ثُلظَ 

( (FP-LAPWثُٔغض٣ٞز ٓضثدر ٝخط٤ز ٓغ ًٕٔٞ ًجَٓ ك٢ هجػذر ثلأٓٞثػWIEN2Kثُٔقجًجر

ف٤ظ HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ ُـغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذُخٞثص ثُذ٣ٞ٤٘ز ث . هٔ٘ج دئ٣ؾجدGGAٝصوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ

(صض٘جهض، د٤٘ٔج ػ٘ذ ٓؼجَٓ ٤a0ٔز عجدش ثُشذٌز )عضخِظ٘ج أٗٚ ًِٔج صثد صش٤ًض ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ كئٕ هإ

دؼغ ثُخظجةض  إ٠ُ دسثعز صد٣جد صش٤ًض ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ. دجلإػجكزجك٤ضدثد دB0 ثلإٗؼـجؽ٤ز

 عضخذثّ ثُ٘ٔٞرػ ثُشذٚ ثُٜش٢ٗٞٓ ُذ٣ذج١ ثُٔذٓؼ ك٢ دشٗجٓؼ ؽ٤ذظئثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز د

ٝهذ د٤٘ش ثُ٘ضجةؼ  Eb، سدؾ رسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ Ecoh، ثُضٔجعي HƒΔًقغجح ؽجهز ثُضشٌَ HoH2ُـ

ُِضـ٤ش ك٢ ثُؼـؾ كئٕ ُٚ صؤع٤ش ًذ٤ش ٓوجسٗز  أٓج دجُ٘غذز ث٤ُُّٜٔٞٞ ٓغضوش ؽجه٣ٞج. ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ إٔ

دجُضـ٤ش ك٢ دسؽز ثُقشثسر دجُ٘غذز ُِقؾْ، ٓؼجَٓ ثلاٗؼـجؽ، دسؽز فشثسر د٣ذج١، ثُغؼز 

ثُض٢ صضضث٣ذ دغشػز ًذ٤شر  Cvثُقشثس٣ز دغذٞس ثُقؾْعضغ٘جء ثُغؼز ئد Cpثُقشثس٣ز دغذٞس ثُؼـؾ 

CV~Tدغذخ ُخؼٞػٜج ُوجٕٗٞ )
3

د٤٘ز ػظجدجس ٌُضش٤ٗٝز كوذ صطشه٘ج إ٠ُ أٓج ثُخظجةض ثُلإ.(

ٝ ثُض٢ د٤٘ش ُ٘ج إٔ  HoH2.ًٝغجكز ثُقجلاس ثُؾضة٤ز ُـ (TDOSثُطجهز، ًغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز )

HoH2 ،صٌٕٞ ٓؼذٝٓز ػ٘ذ ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ د٤٘ٔج ثُٔقؾ ٝ ٓغجٛٔز ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ ُٚ خجط٤ز ٓؼذ٤ٗز

 ث٤ُُّٜٔٞٞ ٣ٌٕٞ ٛٞ ث٤ُٜٖٔٔ. ُزسرD- egثُزس١
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دجعضؼٔجٍ ٗظش٣ز دث٤ُز  ErH2دٖ ػٕٞ ثُؼج٣ٝز دسثعز خظجةض ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذثلاسد٤ّٞ -ػ٤ِجس فغ٘جء  [9]

 .2022، ٓزًشر صخشػ ٓجعضش أًجد٢ٔ٣ ،ؽجٓؼز هجطذ١ ٓشدجؿ  ٝسهِز (DFTثٌُغجكز )

دجعضؼٔجٍ  TbH2ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذثُضشد٤ّٞدسثعز خظجةض دٖ ػشثد٢ دغٔز  -خ٤شز طجدش٣ٖٓزًشر ٓجعضش [12]

 .2022، ٓزًشر صخشػ ٓجعضش أًجد٢ٔ٣ ،ؽجٓؼز هجطذ١ ٓشدجؿ ٝسهِز (DFTٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز )

 .1938-1437ػجدٍ أفٔذ ػٞثد. ث٤ٔ٤ٌُجء ثلإشؼجػ٤ز ٛـ[24]

ًشرصخشػ ، ٓزDFTخذ٣ؾز دٖ ػ٢ِ، دسثعز خظجةض ع٘جة٢ ٛذس٣ذثٌُجد٤ُّٞ دجعضؼٔجٍ ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز[25] 

 .2121ٓجعضش أًجد٢ٔ٣. ؽجٓؼز ٝسهِز

ػلا٢ُ ؽٔجٍ. أؽشٝفز ُِقظٍٞ ػ٠ِ شٜجدر دًضٞسثٙ . ٓغجٛٔز ك٢ دسثعز ثُخٞثص ثُذ٣ٞ٤٘ز، ثلإٌُضش٤ٗٝز،  [32]

 SnX2O4 (2017.)(ٍ X=Mg,Zn,Cdثُؼٞة٤ز،ثُٔش٤ٗٝز ٝثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز ُِٔٞثد ثُغذ٤٘ج٤ُز )

 ؾضء ثُغجُظ دثخَ هغ٘ط٤٘ز ثُؾضثةشثُ ،ػو٤َ ػض٣ض ٓوذٓز ك٢ ك٤ض٣جء ثُؾغْ ثُظِخ ثُؾضء ثُغج٢ٗ د[35]
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ضطٞسٛج ثٌُذ٤ش ك٢ ثُغ٘ٞثس ثلأخ٤شر ًُضغذش ثُٔقجًجر ثُؼذد٣ز ٌٓجٗج دجسصث ك٢ ثُؼِْ ٗظشث إ

ف٤ظ صؼشف ثُٔقجًجر ػ٠ِ ، خجطز ك٢ ثُل٤ض٣جء ٝ رُي لاسصذجؽٜج دجُٔ٘جٛؼ ثُضؾش٣ذ٤ز ٝ ثُ٘ظش٣ز

ِظشٝف ثُطذ٤ؼ٤ز، ف٤ظ صٔغَ ُإ٠ُ فذ ٓج  زثطط٘جػ٤ز ٓشجدٜ ظشٝف أٜٗج إػجدر ػ٤ِٔز ٓج ك٢

 عضٌشجف ثُٔجدر ٝ عًِٜٞج ػ٠ِإُلْٜ ٝ  ٝصوذّ ثُظلجس ث٤ُٔٔضر ُغِٞى ٗظجّ ٓؾشد أٝ ك٤ض٣جة٢

 ٗظٔز ٝ دسثعز خظجةض ثُٔٞثد. ثلأثُٔغضٟٞ ثُزس١ ٝ دسثعز 

 ،كDFT٢ثُز١ ٣ؼضٔذ ػ٠ِ ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز Wien2K ثُٔقجًجر عضخذثّ دشٗجٓؼئد

 ( ٝصوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼWPAL-FPْٔ (هجػذر أٓٞثػ ٓغض٣ٞز ٓضثدر ٝخط٤ز ٓغ ًٕٔٞ ًجَٓ

GGA ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ ثلإٌُضش٤ٗٝز، ثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز ٝ هٔ٘ج دذسثعز ثُخظجةض ثُذ٣ٞ٤٘ز 

 . HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ

 ػ٘ذ دسؽز ثُظلشHoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ ٤ٛذس٣ذ غ٘جة٢ُذ٣ٞ٤٘ز ُخٞثص ثُصقذ٣ذ ث ٘ج ٌٖٓٔصف٤ظ 

ٝثُٔشضن ثلأٍٝ B0) ) ٗؼـجؽ٤زٓؼجَٓ ثلإ،(a0)ثُٔطِن ٝثُض٢ صضٔغَ ك٢ عجدش ثُشذٌز ثُذِٞس٣ز 

ثُز١ V0ٝثلأٓغَ ػ٘ذ فجُز ثُضٞثصٕ دجُ٘غذز ُِؼـؾ، ثُقؾْ ثُٔ٘جعخ('B)ٗؼـجؽ٤زُٔؼجَٓ ثلإ

صش٤ًض ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ كئٕ ه٤ٔز عجدش ثُشذٌز  ًِٔج صثدأٗٚ  عضخِظ٘جثف٤ظ ٣ٞثكن أهَ ؽجهز.

(a0)ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز، د٤٘ٔج صض٘جهضB0صش٤ًض ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ  صد٣جدك٤ضدثد دئ. 

ثُ٘ٔٞرػ ثُشذٚ ثُٜش٢ٗٞٓ ُذ٣ذج١ ثُٔذٓؼ ك٢ دشٗجٓؼ عضخذثّ دئ ثُخظجةض ثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز

 Eb، سدؾ رسر ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ Ecoh، ثُضٔجعي HƒΔفغجح ؽجهز ثُضشٌَ  ٌٓ٘ض٘ج ٖٓ HoH2ُـ ؽ٤ذظ

ِضـ٤ش ك٢ ثُؼـؾ ُ أٓج دجُ٘غذز ث٤ُُّٜٔٞٞ ٓغضوش ؽجه٣ٞج. ٤ٛذس٣ذ ف٤ظ ٖٓ خلاُٜج ثعض٘ضؾ٘ج إٔ ع٘جة٢

ٗؼـجؽ، دسؽز ِقؾْ، ٓؼجَٓ ثلادجُ٘غذز ُٓوجسٗز دجُضـ٤ش ك٢ دسؽز ثُقشثسر ُٚ صؤع٤ش ًذ٤ش كئٕ 

صضضث٣ذ   Cvثُغؼز ثُقشثس٣ز دغذٞس ثُقؾْ. أٓج Cp، ثُغؼز ثُقشثس٣ز دغذٞس ثُؼـؾ فشثسر د٣ذج١

CV~Tدغشػز ًذ٤شر ٓغ صضث٣ذ دسؽز ثُقشثسر ٝ ٛزث سثؽغ ُخؼٞػٜج ُوجٕٗٞ )
3

ًٔج ٛٞ ثُقجٍ  ،(

.إلا إٔ ٛزٙ Cpدغذٞس ثُؼـؾثُغؼز ثُقشثس٣ز ٝ αٓؼجَٓ ثُضٔذد ثُقشثس١ ثُقؾ٢ٔ  ًزُي ٓغ

 ز.لا صؤٍٝ إ٠ُ ه٤ٔز عجدض ثلأخ٤شر

ًغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز  ،ثُطجهزد٤٘ز ػظجدجس إ٠ُ أٓج ثُخظجةض ثلإٌُضش٤ٗٝز كوذ صطشه٘ج 

(TDOS) ًغجكز ثُقجلاس ثُؾضة٤ز ُـ ٝ.HoH2  ٝ ٕثُض٢ د٤٘ش ُ٘ج أHoH2 أٓج ، ُٚ خجط٤ز ٓؼذ٤ٗز

 ُزسرD- egد٤٘ٔج ثُٔقؾ ثُزس١ ٓؼذٝٓزصٌٕٞ ٓغجٛٔز ث٤ُٜذسٝؽ٤ٖ  ٝؽذٗج إٔ ػ٘ذ ٓغضٟٞ ك٤ش٢ٓ

 كٜٞ ث٤ُٜٖٔٔ. ٤ُّٜٔٞٞثُ
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 ٍيخض:

دشٗجٓؼ  ٍعضؼٔجئ، ف٤ظ صٔش ٛزٙ ثُذسثعز د HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ ك٢ ٛزث ثُؼَٔ هٔ٘ج دذسثعز ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ

ك٢ هجػذر  DFT ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز ػضٔجد ػ٠ِدجلإ( (initio abػضٔجدث ػ٠ِ ثُٔذجدا ثلأ٤ُٝز إ  WIEN2Kثُٔقجًجر

ثُطش٣وز  دٜزٙ .(GAA( ٓغ ًٕٔٞ ًجَٓ ك٢ صوش٣خ ثُضذسػ ثُٔؼْٔ )FP-LAPWخط٤ج ) ٔضثدرثُ ثُٔغض٣ٞز ثلأٓٞثػ

هٔ٘ج دضقذ٣ذ ثُخظجةض ثُذ٣ٞ٤٘ز ًغجدش ثُشذٌز ثُذِٞس٣ز، ٓؼجَٓ ثلإٗؼـجؽ٤ز، دجلإػجكز إ٠ُ ثُخظجةض 

( ثُٔذٓؼ ك٢ Quasi-harmonic Debye model) ثُ٘ٔٞرػ ثُشذٚ ثُٜش٢ٗٞٓ ُذ٣ذج١عضخذثّ ئثُض٤شٓٞد٣٘ج٤ٌ٤ٓز د

، ٓؼجَٓ ثُقؾًْذسثعز صؤع٤ش ثُقشثسر ٝثُؼـؾ ػ٠ِ HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ ( ُغ٘جة٢ ٤ٛذس٣ذGibbs) ؽ٤ذظدشٗجٓؼ 

(، ٝدسؽز Cp( ٝدغذٞس ثُؼـؾ )Cv(، ثُغؼز ثُقشثس٣ز دغذٞس ثُقؾْ )α(، ٓؼجَٓ ثُضٔذد ثُقشثس١ )Bثلإٗؼـجؽ٤ز )

θفشثسر د٣ذج١ )
 

  HoH2.ُـ ثُطجهز ٝثُخظجةض ثلإٌُضش٤ٗٝز ًٌغجكز ثُقجلاس ث٤ٌُِز ٝد٤٘ز ػظجدجس، (

 .abinitio ،WIEN2K، ثُقغجدجسDFT، ٗظش٣ز دث٤ُز ثٌُغجكز  HoH2ث٤ُُّٜٔٞٞ ع٘جة٢ ٤ٛذس٣ذ اىنيَبد اىَفتبحٞخ:

Résumé: 

Dans ce travail, nous avons étudié le dihydrure d’holmium HoH2, en utilisant le programme 

desimulation WIEN2K basé sur les principes (initioab) basés sur la théorie de la fonction de densité 

DFT à la base linéairement augmentée des ondes planes (FP-LAPW) avec une latence complète en 

approximation de gradient généralisée (GAA). De cette façon, nous avons déterminé des propriétés 

structurelles telles que la constante du réseau cristallin, le modules de compressibilité, ainsi que les 

propriétés thermodynamiques en utilisant le model de Quasi-harmonique Debye intégréau programme 

Gibbs pour le dihydrure d’homium HoH2,tels que l’étude de l’effet de la chaleur et de la pression sur 

le volume, le coefficient de compressibilité (B), le coefficient de dilatation thermique ( ), la capacité 

thermique isochore et isobare(Cv, Cp), et la température de dégel ( D) Et les propriétés électroniques 

telles que la densité des états macro et partiels et la structure des bandes d’énergie de HoH2. 

Mots-clés: Dihydrure d’holmium HoH2, théorie de la fonctionnelle de densité DFT, calculs abinitio, 

WIEN2K. 

 

Abstract: 

In this work, we studied HoH2 holmium dihydride, which was carried out using the 

WIEN2Kpackagebased on the initial principles (ab initio) based on the theory of density function DFT 

at the base ofthe full-potential linearized augmented plane wave (FP-LAPW) in the generalized 

gradient approximation (GAA). In this way, we determined structural properties such as lattice 

parameters, bulk moduli B, as well as thermodynamic properties using the Quasi-harmonic Debye 

model built into the Gibbs program for HoH2 holmium dihydride, such as studying the effect of heat 

and pressure on the volume, compressibility coefficient (B), coefficient of thermal expansion ( ), 

isochoric and isobaric heat capacities (Cv, Cp), and debye temperature ( D). And electronic properties 

such as the total density of states and the energy band structure ofHoH2. 

Keywords: Holmium dihydride HoH2, DFT density function theorem, abinitio calculations, 

WIEN2K. 


