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 ـــــــداءالإهــــــــــــــ
 
 

 
 مان الرحـيمـم الله الرحـــــــــــــــبس

 أشرف المرسلينعلى والسلام الصلاة و 
 مـحمد صل الله عليه وسلم
 :أما بعد اهدي هذا العمل إلى

 أمـــــيو  ـيـأبـــ
 كل العائلة والأصدقاء

 .حفظهم الله لي
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 التشكـــــــرات
 
 

 في ةالـمتجددو  الـجديدةالطاقات  تطوير خبرـم في نفذتالتي  وحةر ــطام هذه الأـتـملإحمد والشكر لله ـال
ساتذة التعليم أ إشراف تـحت ورقلة مرباح قاصدي جامعة (LENREZA) والصحراء القاحلة مناطقـال

جـزيل  همـجه لو ا مقررمساعد  روك لزهرـبـبن موالأستاذ  ا  ومقرر  ا  مشرف زهرـي لحمدـمالأستاذ  :العالي
الدائمة أثناء ونصائحهم  السديدة همـتوجيهاتحسن و  الأطروحة هذه موضوع لي ماحهاقت  على الشكر

 .جزاءـفجزاهم الله خير ال الدراسة لـهذه مـختلفةـمراحل الـال
ستاذ تعليم العالي جامعة قاصدي مرباح أ ستاذ معريف ياسينالأ :مناقشةـجنة الـأعضاء ل اشكر كما

أستاذ مـحاضر أ جامعة قاصدي بن بلقاسم خلف الله  الأستاذو، شةمناقـجنة الـعلى قبوله ترأس لورقلة 
الأستاذة و يخضر الوادـمه لـجامعة الشهيد ح أستاذة مـحاضرة أ مفتاح نسيمة ةالأستاذ ،مرباح ورقلة

 مناقشةـجنة الـمشاركة في لـهم الـلقبول ،ورقلة ساتذةالـمدرسة العليا للأ أ ةأستاذة مـحاضر  بن كريـمة يـمينة
 . كان لي الشرف أن أكون باحثة ومستمعة لنصائحهم وتوجهاتـهمو 
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 ملخـــــصـال
 المـــــــــــلـــخــــــــــــص

 

 الـهيدريداتو  القائمة على الليثيوم الـهيدريداتفي  الـهيدروجين تـخزينخواص  تـحسينالعمل هو الـهدف من هذا 
ه وخروج ه، دخولهعكوسيت وفي الـهيدروجين تـخزين  ييادة نسبةات تتمثل فيتـحسينهذه ال .القائمة على الصوديوم

 الـمرجعية اتهيدريدللـوالإلكتونية  البنيوية الـخصائص دراسةبقمنا من أجل ذلك  .الـهيدريداتبسهولة في هذه 
LiH وNaH  الـمضاعفة الـهيدريداتو Li7XH8 وNa7XH8 ذرات  عن طريق ادخالC، Si وGe. هذه  تـمت

-FPخطيا والكمون الكامل الـمتزايدة الـمستوية الأمواجطريقة  ،DFTلكثافة لالتابعية  نظريةال استخدامب الدراسة
LAPW برنامج  متواجدة فيـالWIEN2k.  داتيبالنسبة للهيدر  Li7XH8 مي على ـالتابط التساهقوة أن  وجدنا

درجة وقيم  قيم طاقة التشكل من يقلل -H(Geو C، Si)على طول الرابطة و  -Li(Geو C، Si)طول الرابطة 
 الـمرجعي الـهيدريدمقارنة ب Li7XH8 الـمضاعفة الـهيدريداتاستقرار ما يؤدي إلى انـخفاض في ـمحرارة التفكك 

LiH.  بالنسبة سجلت  النتيجةنفسNa7XH8.  داتيبالنسبة للهيدر Li7XH8  الـهيدريد أنوجد Li7CH8  له
أكبر، ثابت شبكة أصغر ودرجة حرارة  تـخزين أكبر، نسبة عكوسيةفي  مثلةالـمتو  الـهيدروجين تـخزينلخواص جيدة 

له  Na7SiH8 الـهيدريد وجد أن Na7XH8 داتيبالنسبة للهيدر  .Li7GeH8 و Li7SiH8تفكك أقل مقارنة مع 
قارنة مقبولة ودرجة حرارة تفكك أقل م تـخزين ةفي عكوسية أكبر، نسب الـمتمثلةو  الـهيدروجين تـخزينخواص جيدة ل

 هو الأحسن Na7GeH8 الـهيدريد الوقود يعتبر لـخلايالتطبيقات ا لـمجالبالنسبة  .Na7GeH8 و Na7CH8 مع
طابع  لـها الـمضاعفة الـهيدريداتطابع عايل و  لـها الـمرجعية الـهيدريدات .Na7CH8 و Na7SiH8 مع ةمقارن

 .متحصل عليهاـد وتدعم النتائج الكؤ ت الـمضاعفة داتالـهيدريو  الـمرجعية اتهيدريدللـلدراسة الإلكتونية ا. موصل

 

 .LiH ،NaH، DFT،WINE2k، الـهيدريدات، الـهيدروجين تـخزين :المفتاحية الكلمات
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Résumé 
 
L'objectif de ce travail est d'améliorer les propriétés du stockage de l'hydrogène des hydrures à 

base de lithium et des hydrures à base de sodium. Ces améliorations incluent l’augmentation du 

taux de stockage de l’hydrogène et sa réversibilité, facilitant l’entrée et la sortie de l’hydrogène 

dans ces hydrures. Pour cet objectif, on a étudié les propriétés structurales et électroniques des 

hydrures de référence LiH et NaH et des hydrures doubles Li7XH8 et Na7XH8 en introduisant des 

atomes de C, Si et Ge à la place de l’atome X. Cet étude a été effectué par l’utilisation de la 

théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), la méthode d'augmentation linéaire des ondes 

planes et du potentiel complet (FP-LAPW), implantés dans le programme WIEN2k. Pour les 

hydrures Li7XH8, une forte liaison covalente a été trouvée  le long Li-(C, Si et Ge) et le long Li-

(C, Si et Ge) qui diminue les valeurs de l’énergie de formation et les valeurs de la chaleur de 

dissociation ce qui conduit à une diminution dans la stabilité des hydrures doubles Li7XH8 

comparativement au hydrure de référence LiH. Le même résultat a été enregistré pour Na7XH8. 

Concernant les hydrures Li7XH8, il a été constaté que l'hydrure Li7CH8 possède de bonnes 

propriétés de stockage de l'hydrogène, représentées par une plus grande réversibilité, un taux de 

stockage plus élevé, une constante de réseau plus petite et une température de dissociation plus 

faible par rapport à Li7SiH8 et Li7GeH8. Concernant les hydrures Na7XH8, il a été constaté que 

l'hydrure Na7SiH8 possède de bonnes propriétés de stockage de l'hydrogène, représentées par une 

plus grande réversibilité, un taux de stockage acceptable et une température de dissociation plus 

faible par rapport à Na7CH8 et Na7GeH8. Pour les applications des piles à combustible, l’hydrure 

Na7GeH8 est considéré comme le meilleur comparativement aux Na7SiH8 et Na7CH8. Les 

hydrures de référence ont un caractère isolant et les hydrures doubles ont un caractère 

conducteur. L'étude électronique des hydrures de référence et des hydrures doubles confirme et 

supporte  les résultats obtenus. 

 

Mots-clés: Stockage de l'hydrogène, Hydrures, NaH, LiH, DFT, WINE2k. 
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Abstract 

The aim of this work is to improve the hydrogen storage properties in lithium base hydrides and 

in sodium base hydrides. These improvements include increasing hydrogen storage and its 

reversibility, making it easier for hydrogen to enter and realize in these hydrides. For this 

purpose, it was studied structural and electronic properties of referential hydrides LiH and NaH, 

and super lattice hydrides Li7XH8 and Na7XH8 which introduce the atoms of C, Si and Ge at the 

position of X atom. This study was carried out using density functional theory (DFT), the linear 

augmentation plane waves method and full potential (FP-LAPW), implemented in the WIEN2k 

program. For Li7XH8 hydrides, a strong covalent bond was found along Li-(C, Si and Ge) and 

along Li-(C, Si and Ge) which decreases formation energy and dissociation heat values which 

leads to a decrease in the stability of super lattice hydrides Li7XH8 compared to the reference 

hydride LiH. The same result was observed for Na7XH8. Concerning Li7XH8 hydrides, it was 

found that Li7CH8 hydride has good hydrogen storage properties, represented by greater 

reversibility, higher storage density, smaller lattice constant and lower dissociation temperature 

compared to Li7SiH8 and Li7GeH8. Concerning Na7XH8 hydrides, it was found that Na7SiH8 

hydride has good hydrogen storage properties, represented by greater reversibility, acceptable 

storage density and lower dissociation temperature compared to Na7CH8 and Na7GeH8. For fuel 

cell applications, the hydride Na7GeH8 is considered the best compared to Na7SiH8 and Na7CH8. 

The referential hydrides have an insulating character and the super lattice hydrides have a 

conductive character. The electronic study of referential hydrides and the super lattice hydrides 

confirms and supports the obtained results. 

 

Keywords: Hydrogen storage, hydrides, NaH, LiH, DFT, WINE2k. 
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 العامة الـمقدمة
 

 ،قتصاديةالا للتنميةها كشرط أساسي تـحديد تـم متقدمةـال انالبلد فيفي التغلب على الفقر ف فعالدور  لـها لطاقةا
ي ـانبسبب النمو السك لكذك .الـحاليوقت كبير في ال  بشكلاد الطلب على الطاقة ي  بـهذاو  [1] اعيةتـموالاج الثقافية

مها الوقود الأحفوري ـهأمواد الطاقة التقليدية والتي  ستخداملا أكثرة ومنه يتزايد الطلب حياـالـمتزايد ومتطلبات ال
 وبسبب هذا التزايد في ،نا هذا رغم عيوبه كتلوث الطبيعةتية للطاقة في وقالأساسمصادر ـالذي يعتبر مصدر من ال

التكيز  يـجب لا لـهذا .[2] 2252عام  بـحلولكنو من تلبية متطلبات الطاقة تـمستهلاك لن نالاو  خدامستالا
على مصادر الطاقة  عملالو تكيز الفقط لفتة طويلة من الزمن بل اد على مصادر الطاقة الغير متجددة تـمالاعو 

 نايـمكن تستنفد بسرعة وفي أي وقت ولا أن ويـمكنحدودة ـم مصادر الطاقة الغير متجددة تعتبرحيث  ،ةالـمتجدد
 .CO2 أكسيد الكربون انيبعاث الغايات الضارة خاصة غاي ثانبسب التلوث البيئي الناتج من  ذلكك ،جديدهاـت

نقص لضرار بيئية أمر التفكير في استكشاف موارد طاقوية متجددة وتطويرها على نطاق واسع بدون ومنه استلزم الأ
الشمسية نفاذ، تعتبر كل من الطاقة  أور دون توقف تـمع بشكل مستـمذلك تلبية حاجيات الـمجالتلوث البيئي وك

 .[4-3]لبدائل ا أفضل حدأ (H) الـهيدروجينيعتبر  كما ةالـمتجددمن مصادر الطاقة  الـحيةوطاقة الرياح والكتلة 
 ةالـمتجددبالطاقة النظيفة و يز تـمي فهو مزايا عديدة وله أكثر العناصر الكيميائية وفرة في الكون هو الـهيدروجين

اسم وقود  عليهطلق أ بـهذاعوض الغاي والـمايوت و  ةالـحالي الطاقة تناقلاه اعتبر بديلا جيدا لنأ كما  الصديقة للبيئة
نقل والتطبيقات الفي  لـهالاستعما الوقود لـخلايا  جيد بشكل يعمل قوي طاقةكمصدر   الـهيدروجين ،[5] لمستقبـال

النظام القائم على  .[6]ئية طاقة كهربا إلىالطاقة الكيميائية مباشرة  تـحويلتعد خلية الوقود من تقنيات  خرىالأ
 الإنتاج في ومع ذلك تواجهنا مشاكلوالاستخدام  تـخزينال ،الإنتاجيتكون من مراحل أساسية وهي  الـهيدروجين

ومصادر  تبتقنيا لإنتاجههذا  أدى مـمايعة بشكل حر ه غير متوفر في الطبنأ إنتاجهحيث تكمن مشكلة  تـخزينوال
تعتبر تقنية  ،الناتج أكسيد الكربون انيحسب نسبة غاي ث مـختلفة انتسميتها بألو  تـمت والتي [7]متعددة 

كما تكمن  .[8] أكسيد الكربون انيمن غاي ث الـخاليةتقنيات اليرق من الأ الـهيدروجينخضر وتقنية الأ الـهيدروجين
فالغاي تواجهه  ،شروط النظاميةالعيوب شديدة في  لـهاسائل  أوه في شكل غاي تـخزين تـم ذاإه نأه تـخزين مشكلة

يـمكن الصلبة  لـمواداه في تـخزينما عن أ .[10-9]التكلفة العالية و  والسائل تواجهه مشكلة الأخطار الـحجممشكلة 
 الواعدة الطرق أكثر هو منو  تـخزينال أنظمة من ميزةمـ فئة الصلب تـخزينال يـمثل حيث يدـجال لـحليكون ا أن
الصلبة  لـمواداومن ضمن  الامتصاص بطريقة أو الامتزاي طريقةب تـخزينهذا ال تـمي ،[11] الـهيدروجين تـخزينل

دراسة ل .[12] الـهيدروجينالنقية والسبائك القادرة على امتصاص  الـمعادنالتي تتشكل بفعل  الـمعادنهيدريدات 
 يـخزندريد يـه إيـجادعلى  ةالـحالي الأبـحاث تـجرى لـهذاو [14-13] كبيرة   أهـمية الـمعادنائص هيدريدات خص

 .كتساب خواص الإسفنجا  من هكنتـمبطريقة سهلة  يـحررهو  الـهيدروجين
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في  (جينالـهيدرو الكسر الكتلي للهيدروجين وحركية ) الـهيدروجين تـخزينخواص  تـحسينب سنقوم في هذا العمل

ذات طابع  ذراتب Naو Li ذراتبعض  ستبدالثل في اتـمي تـحسينالهذا  .NaHو  LiH الـمرجعية الـهيدريدات
و  1x1x2LiH_225 الـمضاعفة الـهيدريداتعلى  هذا الاستبدال الذري تـمي. Geو C، Si تساهـمي

1x1x2NaH_225 ذرات ستبدال باLi وNa  ذرات بالرأسيةC، Si وGe  هاثير أتبسبب ختيارها ا تـمالتي 
من  تـمسوف ت الـهيدروجين تـخزينخواص حساب . Na-Hو Li-H بين ةيونيالأ الرابطةبمقارنة  القوي تساهـميال

  .WIEN2kبستعمال برنامج  يةالإلكتونالبنيوية و  الـخواصحساب  خلال
 :رئيسية ثلاثة فصول إلىتقسيم العمل  تـم
 

  التطرق لبعض خصائص لاأو  فيه تـم حيث الـهيدروجين ـخزينتو  إنتاجعموميات حول : لو الأالفصل 
وذات طابع  الألـماسلك بنية تـمالتي  والعناصر الصوديومو  وميالليث ،الـهيدروجين في الـمتمثلةالعناصر 
طرق  ،الـهيدروجين إنتاجالتطرق لتقنيات  تـميا انث. يومانالـجرموهي كل من الكربون والسيلسيوم،  تساهـمي

 .تقنيات إستخدامهو  هتـخزين
 
 لكثافة ل التابعية نظريةوهي  الـمستخدمة لـحساباطريقة : انيالفصل الثDFT  كل التي تشمل   هاـتـقريباتو

كوهن، معادلة  -نظرية هوهنبارغ كذلك  ي فوكر تقريب هارتو  أبونـهايـمر-، تقريب بورنشرودنـجرمعادلة من 
 الـموجةطريقة  ، GGAالـمعمموتقريب التدرج  LAD الـمحلية، تقريب الكثافة لـهاكوهن شام وحلو 

 WIEN2k لـحسابافي الـمستخدم  برنامجال شرح ،FP-LAPWوالكمون الكامل  الـمتزايدة الـمستوية
 .ميزاتهـوم

 
 الـمرجعي  الليثيوم في هيدريدعليها  الـحصول تـمالتي  النتائج والمناقشات: الفصل الثالثLiH  الـهيدريداتو 

 الـهيدريداتو  NaHالـمرجعي  الصوديوم هيدريدو  Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8 له الـمضاعفة
والتي من  البنيوية لـخصائصاحيث قمنا بدراسة  .Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8له  الـمضاعفة

 الـحجم ،اج الطاقة الكليةتواستن الـحجمبدلالة  للهيدريدات الكلية ةالطاقتغير  رسم منحنىيات تـم لـهاخلا
 الـهيدريدات شكلطاقة ت بـحسابكما قمنا  .ستقرارعند الا ضغاطنضغاط ومشتق معامل الانومعامل الا

قمنا  يةالإلكتون لـخصائصادراسة لأما بالنسبة ، جينو لكسر الكتلي للهيدر اوحساب درجة حرارة التفكك و 
 لـجـميع يةالإلكتونفة الكثا ،الـجزئية الـحالاتوكثافة الكلية  الـحالاتثافة ك ،عصابات الطاقة بدراسة ورسم
 .عليها الـمتحصلستنتاج العام لنتائج الاو تحليل المع  الـمدروسة الـهيدريدات
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 ةــــدمــقــــــم 1.0

، التكنولوجية الاختاقاتأهم  حدأو  ـمستقبليةال الطاقة أنظمةيعد أهم  فهوضجة إقتصادية  الـهيدروجينث حدأ
 الـمكونات. والنقل ةالصناع ،التجاري القطاع فيالـمستخدم  الـحالي الأحفوري الوقود حلمـ الـهيدروجينحل ـي

 القائمة على نظمةها في الأـمراعات يـجبرئيسية والتي تتطلب معرفة ثلاث مراحل  الـهيدروجين لاقتصاد الرئيسية
سوف نتطرق له في هذا الفصل حيث  وهذا ما [1] ه واستخداماتهتـخزين، الـهيدروجين إنتاجوهي  ينالـهيدروج

  :التالية الأسئلةعلى  ةل الإجابو اسنح
 ؟الـهيدروجين إنتاج تقنيات هي ما 
 ؟الـهيدروجين تـخزينل لايمةلا طرقال هي ما 
 ؟الـهيدروجين استخدام يتـم كيف 

خصائص  كذلكو ، الليثيوم والصوديوم الـهيدروجينالعناصر وهي كل من  خصائصلـنتطرق  نأ يـجبلكن قبل هذا 
 .يومانالـجرموالتي هي كل من الكربون، السيلسيوم و  الـماسيةالعناصر 

 
 الـهيدروجين خصائص 1.0

ر انـهلأالبحيرات وا ياهم ،الأرضيتواجد بكثرة في  فهو وفرة هاأكثر أبسط العناصر الكيمائية و  (H) الـهيدروجين
قارنة صغر حجما مأ) خف ذرةأ نـجدها الـهيدروجين ذرة عند مقارنة .العضوية الـمركباتوكذلك  اتالـمحيطو 

 تتحد .احدبروتون و هذه النواة  تـحمل كزيةمر نواة  يدور حول احدو  إلكتونعلى  تـحتوي نـهالأ ،(خرىالأبالذرات 
ه نأعديدة منها  مـميزات لهالذي  (H2) الـهيدروجين مشكلة غاي جزيئية أيواج في طبيعي بشكل الـهيدروجين ذرات
 الديوتيويوم والتيتيوم ،بروتيومالمن وهي كل  للهدروجين عدة نظائر .[2] ساموغير  م الرائحة واللون والطعمـعديغاي 

 .1.1 الـجدولفي كما هو موضح   مـختلفة بةسنب كل منها  تواجدي والذي
 
 

 نالـهيدروجي رائنظ النسبة المئوية
     بروتيومال ٪ 99.91
  الديوتيريوم ٪2.22تشكل حوالي 

  
  التيتيوم يتواجد بكميات صغيرة للغاية

  
 

  

 .[3]نسب نظائر الـهيدروجين في الطبيعة  :1.0الجدول 
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 .انالغلي درجةصهار و نالا درجة، الكتلة الذرية :لـخصائصا هذه ومن بين لـخصائصا ختلافبا الـهيدروجينيز تـمـي

 .1.2 الـجدولفي موضحة كما هي   انوالغلي صهارنالادرجة منخفضة جدا في  لهحيث 
 
 

 القيمة الخاصية
  الـهيدروجين  الاسم
 H الرمز

 اللافلزات السلسلة الكيميائية
 g/mol 1.221 الذرية  الكتلة
   1 الإلكتونيالتوييع 

     جزيئيةـالصيغة ال
 سداسية الشكل ة البلوريةينالب

 صهارندرجة الا
 1atmعند  

14 K (-259 ºc) 

 اندرجة الغلي
 1atmعند  

22 K (-253 ºc) 

 كثافة الغاي 
 1atmو 273Kعند 

2.29 kg/m3 

 kg/m3 15.1 الصلب كثافة
 kg/m3 72.1 كثافة السائل 

 (LHV, MJ/kg) 122 قيمة لتسخين  أقل
 (HHV, MJ/kg) 152 لتسخين  قيمةأعلى 

 (%.vol) 5.75 شتعالالاتركيز قابلية 
 (cm2/s) 2.11 الـهواءتشار في نمعامل الا

  K 151 درجة حرارة الاشتعال
 

  

 .[4-3]الـهيدروجين  صائصخ :1.2الجدول 
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  Naوالصوديوم  Li الليثيوم خصائص 1.2

 .لىو الأ مـجموعةـالضمن عناصر  الدوري جدولـل sفي عناصر القطاع   (Na)والصوديوم (Li) الليثيوميقع كل من 
 احدو  إلكتونعلى  تـحتوي أنـهابـمعنى  s الـمدار الأخير ـهاإلكتونوالتي يشغل القلوية  الـمعادنهذه العناصر تسمى ب

مستوى عند  إلكتونسهولة فقد ب هميـمكنفي التفاعلات الكيميائية  هذه العناصر عند الدخول ة،الـخارجيفي الطبقة 
مثل غاي  الأخيرتتفاعل مع الغايات التي تتواجد عادة في العمود ما قبل  أوتتحد  الـمعادنهذه  .الـخارجيالطاقة 
 احدو  إلكتون إلىالغايات  تـحتاجحيث  يونيالقلوية بالتفاعل الأ الـمعادنيعرف التفاعل بين الغايات و  ،الكلور

يكون و  موجبة أيونات الـمعادنسالبة و  أيوناتتصبح الغايات  بـهذاو  الـمعادنمن  الأخير الإلكتوننزع  تـملتتشبع في
لـ ( 1.1) لـمعادلةاكمثال في      سالب أيونو     موجب أيونة عامة بين بصف تـمي والذي ،أيونيالتفاعل تفاعل 

NaCl.  ة هي بنية أيونيأغلب البنى التى تشكل روابطCsCl  بنية وNaCl بعض  لكتـمت .1.1الشكل  ة فيمـمثلـلا
 في مـمثللـا NaH الصوديومهيدريد و  2.1الشكل  في مـمثللـا LiH الليثيومهيدريد  مثل NaCl بنية الـهيدريدات

 عالية صهاران نقاط ذات بلورية صلبة مواد عن عبارة ةأيوني روابط ةالـمشكل الـمركبات تكون ما عادة .3.1الشكل 
 .[5] البلورية الشبكة في
 

                                                         (1.1) 
 

 
 
 
 

  

  .NaClلور الصوديوم ك  بنيـــــــــــــــــــــــة :0.0الشكل 
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في أكثر وفرة  الليثيوميتواجد  لا توجد في الطبيعة بشكل حر كمعادن فعالة، حيث العناصر التي وم منوالصودي الليثيوم

  ،يز بنشاطه الكيميائي الكبيرتـمالذي ي الصوديوم عنصر من نشاطا أقل الليثيوميعتبر . (LiAlSi2O8)الإسبودومين 
تشار فيها نفي التتيب السادس من حيث الا ية حيث يصنفالأرضتشارا واسعا في القشرة انينتشر الصوديوم كما 

 تـم .Na2CO3كربونات الصوديوم و  NaNO3 ات الصوديومنت  ،NaClكلور الصوديوم   كل من  ويتواجد بوفرة في
 .[6]( 1.3) الـجدول في تصنيف بعض خصائص الليثيوم والصوديوم

 
 
 
  Na))الصوديوم  Li)) الليثيوم 

 فلزات فلزات السلسلة الكيميائية
 g/mol  1.95 22.99 الذرية الكتلة

 11 3  العدد الذري
 K  454 371 صهارنالا درجة

 K  1615 1156 انالغلي درجة
                       كتونيالتوييع الإ 

 0.93 0.98 الكهروسالبية
 مكعبة مـمركزة الـجسم ة البلوريةنيالب

 

 
 
 

  

 .[6] وديومخصائص الليثيوم والص :1.2الجدول 

 

 .ومـالليثي بنيـــــــــــــــــــــــة :1.0الشكل 
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 (Geو C ،Si) الـماسيةناصر الع خصائص 4.1
 مـجموعةالـمن الدوري ض الـجدولفي (Ge)  يومانالـجرمو  (Si) (السيلكون)السيلسيوم  ، (C)الكربون كل من  يقع

هناك شروط معينة لتكون فيها بنية  ،5.1الشكل  ة فيمـمثللـا الألـماس بنية له عدة بنى منها الكربون .الرابعة عشر
مثال  ةتساهـميرابطة  الألـماسطة في بنية بالرا. يومانالـجرمالسيلسيوم و  كذلكحرارة معين   درجة مـجال عند الألـماس

 [5].  ةيونيالأ طةبالراب وهي رابطة قوية مقارنة (2.1) لـمعادلةا
 
 

                                                                     (2.1) 
 
 
 كأحجار الألـماس ثـم العضوية لـموادل يـجزئـال الاحتاق عن الناتج الفحمب التاريخ قبل ما عصور ذمن الكربون رفع

الكربون يعتبر  .عشر الثامن القرن اخرأو  حتى كيميائي كعنصر عليه التعرف تـم ذلك مع السنين لآلاف ينةثـم مةـكري
 اندوات الـمصنوعة من الصو الأ باستخدامرف عليه تع تـمهو عنصر شبه معدن  بينما السيليسيوم عنصر غير معدني

  يومانالـجرم عنصر كذلك. 1123الـحر حتى عام  السيلسيومعزل  تـملـم يو  SiO2 اكسيد السيلسيوم انيوخاصة ث
 1171 عام في معروفـال غيرال العنصر هذا خصائصـب مندليف تنبأ نأ إلى السنوات من ديلعد ادمفقو  اعنصر  انك

 ،الكربونوالتي هي كل من  الألـماسعناصر بنية  خصائص تلخيص تـم. 1111 عام حتى اكتشافه تـمي مـل ولكن
 .[7]( 1.5 الـجدول) في يومانالـجرمالسيلسيوم و 

  

 .الصـوديوم بنيـــــــــــــــــــــــة :1.2الشكل 
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  (Ge) يومانالـجرم  (Si) السيلسيوم  (C)الكربون  

 ناقلنصف  ناقلنصف  لا فلز السلسلة الكيميائية
 g/mol  12.01 28.09 72.63 الذرية الكتلة

 32 14 6  العدد الذري
                                              الإلكتونيالتوييع 

 K 5373 1193 1211 صهارنالا درجة
 3123 3553 تسامي  K انالغلي درجة

 1.995 1.915 2.555 الكهروسالبية
 الألـماسبــــــنية  ة البلوريةالبني

 
 

 
 
 

  

 [7].(Geو C ،Si)ماسية ـخصائص العناصر ال :1.2الجدول 

  .[7]الألـماس ــــــــــــــــةبنيـــــــ :1.2الشكل 



الـهيدروجين وتــــخزين حول إنتـــــاجات ـــــعمومي: ولالفصل الأ  

11 
 

 
 الـهيدروجين إنتاج 1.5
تكون مصاحبة  البعض من هذه التقنيات ،تعددةمـ وتقنيات ليةأو  طاقة مصادر باستخدام الـهيدروجين إنتاج تـمي
 الـحراريعن ظاهرة الاحتباس  لو الأمسؤول ـال الذي يعتبر CO2 أكسيد الكربون انيكميات كبيرة من غاي ث  إنتاجب
 إنتاجتقنيات . الـهيدروجين إنتاجأثناء  أكسيد الكربون انيغاي ث بعاثانعلى تقليل  حاليا العمل تـمي بـهذاو 

 الـهيدروجينمنها  انوتسميتها بألو  التقنيات تصنيف إلى الاختلاف والتنوع هذا أدىومتنوعة  مـختلفة الـهيدروجين
 اداتـماع هذه التسمية تـمتحيث  الأخضر دروجينالـهييرق و الأ الـهيدروجين الأسود والبني، الـهيدروجين الرمادي،

 .[9-8] الـهيدروجين وتكاليف الـمستخدمة الطاقة ونوع الإنتاج عملية على
 

 الرمادي الـهيدروجين 1.0.5
الناتج من  الـهيدروجين هو الرمادي الـهيدروجين ،الرمادي الـهيدروجينمع  الـمنتج الـهيدروجينحاليا يتوافق معظم 

 يستخدم .استخدامه أوالكربون  تـخزيندون  الـجزئيةكسدة الأ تقنية أو بـخاربال انالـميثة تشكيل غاي إعادتقنية 
من الغاي  1%استخدام حوالي  تـمي لإنتاجهو  [10] مونياالأ إنتاجيات و و اوكيمفي صناعة البت  الرمادي الـهيدروجين

أكسيد  انيغاي ث انبعاثارتفاع  هيهيدروجين الرمادي الرئيسة لل ةالـمشكل. العالـم أنـحاءفي  الـمستخرجالطبيعي 
 [8].  (أكسيد الكربون انيمليون طن من غاي ث 132حوالي )الـهيدروجين إنتاجأثناء  الكربون

 

 بـخاربال تقنية إعادة التشكيل .1.0.51
 فيها تـمي (steam méthane reforming) بـخاربال انالـميثإصلاح غاي  عملية أو بـخاربال التشكيل إعادةتقنية 
 هو الـمنتج الغاي الـماء بـخارو  الـهيدروكربونات الـمتفاعلينبين ساسي أ بشكل بـخاربال التشكيل إعادة عملية إجراء
شيوعا وفعالية من حيث  الأكثرالطريقة  بـخاربال التشكيل إعادةتقنية تعد  .كاسيد الكربونوأ الـهيدروجينبين  خليط

تتطلب هذه العملية درجات حرارة  ،العالـمفي  الـهيدروجين إنتاجمن  52% ـــوهي تساهم ب جينالـهيدرو  نتاجالتكلفة لإ
 .النيكل مـحفزعلى  bar 20-14و  K 1273-1073 بين الـحرارةدرجات  تتاوحوضغوط عالية 

 :[12-11] بالتفاعلات التالية بـخاربال التشكيل إعادة عملية تـمت
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 الـجزئيةالأكسدة تقنية  .1.0.52
على فيها  الـحصول تـمي التجاري لـمجالطريقة متاحة في اهي  L’oxydation partielle الـجزئيةعملية الأكسدة 

غاي ) الـهيدروكربوناتهذا التفاعل بين  تـمي ،وغالبا من الغاي الطبيعي الـهيدروكربوناتالرمادي من  الـهيدروجين
 .الـهيدروجينوغاي  أكسيد الكربونأحادي وينتج عنه غاي  سجينالأكوغاي ( انالـميث

 :بالتفاعلات التالية الـجزئيةعملية الأكسدة  تـمت
 

       
 

 
  

   
                                         

                      
 

                                                       
                      

 
       

 

 
  

   
                               

                      
 

 .[13] بـخارالب التشكيل إعادة بعملية مقارنةطريقة فعالة لتقليل استهلاك الطاقة  الـجزئية الأكسدة عمليةتعتبر 
 
 الأسودو  البني الـهيدروجين 1.0.5
حيث لكن يكمن الاختلاف في عملية استخراجه من الفحم  ،الفحم تغويز من والأسود البني الـهيدروجين إنتاج تـمي

 الفحم نوع إلى لهيدروجينل الأسود ونللويشير ا (lignite) الـحجري الفحم نوع إلى لهيدروجينل البني ونلليشير ا
 بني هيدروجين الـحية الكتلة تغويز اعتبار أيضا تـميكما (.1.1الشكل )وهي موضحة في ( (bituminousار الق

 لـمواداعملية التغويز من العمليات الفعالة لاستخراج الطاقة من تعتبر  .فيها أكسيد الكربون انيث بعاثانلارتفاع 
 غاي إلى الـحيةعلى الكربون مثل الفحم والكتلة  بـهافي تركي تـحتويالتي  لـموادا تـحويلهذه العملية ب تـمالعضوية، ت

عند درجات حرارة عالية مع كميات من  الـخام لـمواداوذلك بتفاعل ( الـهيدروجينو  أكسيد الكربونل أو ) تـخليقي
 .بـخارال أو الـهواء ،الأكسجين
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 من ينتج عنه كمية لأنه للبيئة صديقةال هيدروجينالـ إنتاج طرق أقل من والأسود البني الـهيدروجين إنتاجطريقة عتبر ت

أكسيد  انيثمن غاي  kg 22اطلاق حوالي  تـمي الـهيدروجينمن غاي  kg 1لكل ) أكسيد الكربون انيثغاي 
تصبح هذه الطريقة  بـهذابأكبر الاحتياطات و  العالـم أنـحاء جـميعمصدر الطاقة الأحفورية في يعد الفحم  .(الكربون

 من كبيرة كميات تنتجالتي  العالـم انتعتبر الصين من بين بلد .الـهيدروجين نتاجلإ كبير كلبش مستخدمة
 .[9] الطبيعي الغاي أسعار ارتفاعو  الكبيرة الفحم اتحتياطا بسبب الفحم تغويز خلال من الـهيدروجين

 

 
 
 
 

 الأخضر الـهيدروجين 1.2.5
 أكثر طاقة إلى الطاقة تقالان في خاص بشكل امتـمللاه ـثيرم الـهيدروجين من النوعهذا  الأخضر الـهيدروجين

 (الكتوليز) للماء الكهربائي التحليل بواسطة الـمنتج الـهيدروجين لأنه الـمتجدد الـهيدروجين عليه يطلق. استدامة
 النظيف الـهيدروجين يطلق عليه اسم ذلكك .ةالـمتجدد اتالطاق مصادر من اإنتاجه تـمتالتي  الكهرباء باستخدام

 .(CO2) أكسيد الكربون انيث بعاث غايان إنتاجه يولد لا لأنه الـهيدروجين من نوع أنظف كونه (الكربون منخفض)
 .[14] ةالـمتجددمن الطاقات  الأخضر الـهيدروجين إنتاجض تكلفة يخفتـ تـمي حاليا

 :التالية لـمعادلةاوفق  للماء الكهربائيالتحليل  تـمي
 

               
 

 
  

   
                                        

 
  

 .أنواع مـختلفة من الفحم :1.5 شكلال
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 .1.1الشكل  الكهربائي الـماء مـحللو  ةالـمتجدد الطاقة مصدر هـما الأخضر الـهيدروجين نظامفي  مكونيناهم 

 

 
 
 
 

ولكل نوع  (1.7الشكل ) أنواع ةعأربتطبيق  تـمي الـحاليحيث في الوقت  متعددة أنواع( الكتوليز)لتحليل الكهربائي 
 :مزايا وعيوب نوعولكل  عمل معين

 AWE : منخفضة للغايات نقاوةو ضة تكلفة منخف ،سهل لـهاتشغيهذه التقنية التحليل الكهربائي للمياه. 
 SOEC:  الـمخبرفي  الـحرارةالتقنية قيود لارتفاع درجة  لـهذهالصلب  للأكسيدخلايا التحليل الكهربائي. 
 AEM: هذه التقنية في مرحلة البحث ،مر الصلبيالبول يونقنيات تبادل الأت. 
 PEM:  كفاءة عالية ودرجة حرارة منخفضة  لـهاالتحليل الكهربائي للمياه هذه التقنية. 

 عتـمتي ذيوال PEM هيدروجين هو إلى ةالـمتجددالطاقة  تـحويلل الـمفضلةساليب الأ حدأو  نواعشهر هذه الأا
كما يعتبر هذا   نقاوةدرجات حرارة منخفضة وينتج هيدروجين عالي ال تـحتيعمل  .بسلامة أعلىو  بكثافة أعلى طاقة

حيث يتجه  الـخاصةالاقطاب الكهربائية  إلى الـماءفيها تقسيم  تـمي للتطبيقات الصناعية جاذبيةالنوع أكثر 
 .[14.16] لبالقطب السا إلى      الـهيدروجينو  الـموجبالقطب  إلى      الأكسجين

  

 .[15]مبدأ التحليل الكهربائي  :1.6 شكلال
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  [14]تقنيات تـحليل الكهربائي :1.7 شكلال
(a) AWE, (b) PEM, (c) SOEC, (d) AEM 
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 الأزرق الـهيدروجين 1.2.5
البني والأسود  الـهيدروجينو ( الغاي الطبيعي)الرمادي  الـهيدروجينالأيرق من نفس عملية  الـهيدروجين إنتاج تـمي
 هواستخدام الكربون لتقاطا أو (CCS) هتـخزينو  الكربون احتجاي لكن مع تطبيق تقنية( الـحيةالفحم، الكتلة )
(CCU)  منها  أخرى إنتاجتقنيات  أيضاهناك . جويـفي الغلاف ال الـحراريغايات الاحتباس  بعاثاتانلـخفض

والفحم في غياب  الـحيةالكتلة  للغاي الطبيعي، الـحراري تـحللعن طريق ال إنتاجه تـمالفيرويي الذي ي الـهيدروجين
 .[17] باستخدام الطاقة النووية جهإنتا تـم الذي يانيالأرجو  الـهيدروجين كذلكو  الأكسجين

 
 
 

 
 

 
 

 
 

  

 التحليل
 الكربائي

 تقنية
SMR 

حلال نالا
 الحراي 

الكهرباء 
 النووية

 مرحلة الاستخدام لتوزيعمرحلة ا تاجنمرحلة الإ

 عادة كهربةإ
 ارةتج/ محلية

 الاستخدام
 المباشر

 الـهيدروجين
 خضرالأ

 
 يستعمل في النقل

 توريد
 مقطورة

 
 التغدية للشبكة

 توريد خطوط 
 ابيبنالأ

 الـهيدروجين
 الأزرق

 الـهيدروجين
 الفيروزي

 عادة كهربةإ
 تجارة/ محلية

 

 توريد خطوط 
 ابيبنالأ

 

  الـهيدروجين
 الإرجواني

 

 [17].  تلخيص لطرق إنتاج الـهيدروجين :1.8 شكلال
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 الـهيدروجين تـخزين 1.6

حيث  ،مـختلفةبطرق  تـمالتي ت هتـخزينمشكلة  وهي إنتاجهمشكلة  إلىبالإضافة  أخرىمشكلة  الـهيدروجينيواجه 
 الـهيدروجينكيفية نقل  ـخزينتلنا طرق ال تـحدد. للهيدروجين يةتـحتال البنية شاءنإ في اأساسي ادور  طرقال لـهذه

 الـهيدروجينتطبيقات  مـجالفي أكثر نعزي ونوسع  نأنستطيع  لـهامن خلا يـمكنوالتي  استخدامه طرقوكذلك 
مشكلة هم اوهي  kg/  2.29 والتي تقدر بـ افي الواقع على كثافة منخفضة جد الـهيدروجين يـحتوي .[18]
 إلىتصنيفها  تـموالتي  الـهيدروجين تـخزينلعلى تطوير طرق  الأبـحاثكزت ر  بـهذاو  .هتـخزينعند  الـهيدروجينها هيواج
 تـخزين، الـمسال الـهيدروجينوهو ما يسمى ب السائلة الـحالةفي  الـهيدروجين تـخزين التي هي كل من طرق أربع

 الـمكثفةالغايية  الـحالةفي  يدروجينالـه تـخزينو  الـمضغوط الـهيدروجينوهو ما يسمى ب الغايية الـحالةفي  الـهيدروجين
مزايا  تقنية أوطريقة ولكل . الصلبة الـحالةفي  الـهيدروجين تـخزين، بالتبريد الـمضغوط الـهيدروجينوهو ما يسمى ب

 .[20-19] وعيوب
 
 معايير وزارة الطاقة  1.0.6

 :كل من  تـحديد تـمي الـهيدروجين تـخزيني طريقة من طرق ألوصف 
 الكثافة الوينية أولي للهيدروجين الكسر الكت (% (wt فيما و  الـهيدروجين كتلة النسبة بين أنـهاتعرف بوالتي

 .تـخزينلنظام ال ةجـماليالإيتعلق بالكتلة 
  يةالـحجمالكثافة (kg   /L) : الـمخزن الـهيدروجينالطاقة من  مـحتوى النسبة بين أنـهاتعرف بوالتي 

 .[21]لنظام  جـماليالإ وحجم
 الأمريكية في عام الطاقة أعلنت ويارةحيث ميزتين مهمين،  يةالـحجمالكثافة و  الكسر الكتلي للهيدروجين يعتبر

 ثل تـموالتي ت خفيفة الوين الوقود بـخلايا تعمل التي الـمركبات متن على الـهيدروجين تـخزينلـ فنية عن أهداف 2222
 الكسر الكتلي :%wt 5.5. 
  يةالـحجمالكثافة :kg   /L 2.23 .[22] 

 
 الـمسال الـهيدروجين 1.0.6

طريق  دالذي يسال عن الـمسال الـهيدروجينب أيضاو  الـمبرد الـهيدروجينالسائلة يعرف ب الـحالةفي  الـهيدروجين تـخزين
كما هو  kg/   71ينتج عنه كثافة تبلغ حوالي  مـماالصفر  تـحت ºc253اي  20K إلى الـحرارةخفض درجة 

يـخزنـها الطاقة التي  مـحتوىمن  32%فيها استهلاك اكثر من  تـمفي هذه العملية ي .1.9الشكل في  مثلمـ
 .bar  1.5 [24]حوالي تـخزينيكون ضغط الحيث  [23] السائل الـهيدروجين
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والكثافة  7.5%بـ  ثل في نسبة الكسر الكتلي التي تقدرتـمالسائلة ت الـحالةفي  تـخزينال لطريقة الرئيسية مزاياـمن ال

 حرارة درجة ترتفع عندما انهي ظاهرة الغلي تـخزينمشكلة هذه الطريقة من ال MJ/L 1.5 .[25]ية تقدر بـ الـحجم
 2211في عام  .[26]الضغط  ييادة إلى يؤدي مـماويتبخر  الـهيدروجيندد تـمي بـهذاو  الـحرارة تقالان بسبب انالـخز 

خفض  يـجب لـهذاو  [27] الـمفتضت خارج النطاق انك  الـحرارةدرجة  نلأ ينالـهيدروج مـختبرفجار في انحدث 
 .ار مالي كبيرثـمي استأزيادة التكلفة ل هذا يؤديفجار و نل الصدمات ولتفادي خطر الايلتقل الـحرارة درجة

 

 
 
 
 
 الـمضغوط الـهيدروجين 1.2.6
ضغوط  تـحملت نأ انـهابإمكلذلك  خصيصا مةات مصمانخز  أوصهاريج في  الـمضغوط الـهيدروجين تـخزين تـمي
 barو  bar 352قيم ضغوط العالية بين  تتاوح [29] الـمحيطة الـحرارة درجة على الـحفاظ معالعالية  تـخزينال

 ما أصغر هذا حجم في الـهيدروجين من أكبر كمية تـخزينب الـمضغوط الـهيدروجين تـخزينات انخز  تسمح .722
 السيارات نطاق ومتطلبات بالوقود التزود مـحطات في على نطاق واسع خاصة للاستخدام ةعملي أكثر لـهايـجع

 (اتانالأسطو ) اتانالـخز  مواد حسب الـمضغوط الـهيدروجين تـخزينلة الـمضغوط اتانالـخز تصنيف  تـم.[30-36]
 :أنواع ةأربع إلى ةالـمستعمل

  

 [28].الـمسال وعاء الـهيدروجين تصميم :1.9 شكلال
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 إلى يصل ضغط أقصى لـهاو  فولاذال من مصنوعة ات هذا النوعانتكون خز : لو الأ النوع bar 352. 
 يبلغ أقصى ضغط لـهاو  مركب بغطاء معدنية ةانبط على اتانالـخز  هذه تـحتوي: انيالث النوع bar 722. 
 يبلغ أقصى ضغط لـها مركب غلاف مع بوليمر ةانبط على اتانالـخز  هذه تـحتوي: الثالث النوع bar 722. 
 معدل أقصى ويبلغ 1.10الشكل  مركب غلاف مع بوليمر ةانبط على تاانالـخز  هذه تـحتوي: الرابع النوع 

 .الضغط عالية الـهيدروجين اتانخز  من انوع والأغلى وينا الأخف إنـه .bar 175 ضغط
 .[39-37] الوقود خلايا مركباتفي  الاستخدام شائعة نواعهذه الأ

 

 
 
 
 
  بالتبريد الـمضغوط الـهيدروجين 1.2.6
  Acevesحيث قام BMWشركة مرة من طرف  لأو بالتبريد  الـمضغوط الـهيدروجين تـخزين اقتاح طريقة تـم

بعدها قام  ،[40] حرارية تـحملعية ضغط قادرة على التبريد مع قدرة أو لك تـمات للهيدروجين انخز بتطوير  ويملائه
 تـخزينال طريقةتعرف  .[42-41] بالتبريد الـمضغوط الـهيدروجين تـخزينالشركات بتطوير طريقة  العديد من
 الـهيدروجين تـخزين ةتقنيو  الـمضغوط الـهيدروجين تـخزين ةتقني بين تـجمع نـهالأ هجينة طريقة بالتبريد الـمضغوط

 وحدات من العديد خلال الغرفة من قريبة حرارة ودرجة مرتفع ضغط إلى الـهيدروجين جلب لـهاخلا تـموالتي ي الـمسال
 اتانخز  في هتـخزينو  البرودة شديدة حرارة درجات على الـحصولغاية  إلى الـهيدروجين تبريد تـمي ثـم ،والتبريد الضغط
 .[43] الـمسال الـهيدروجين تـخزينتقليل استهلاك الطاقة بشكل كبير مقارنة ب تـمي بـهذاو  لذلك اخصيص مصممة

  

 [4]. الـمضغوط من النوع الرابع  الـهيدروجين اءوع تصميم :1.10 شكلال
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معزول بصفائح عاكسة من و  bar 350ة من وعاء داخلي مصمم للضغط العالي الـمبردعية الضغط أو تتكون 

 يـحتوي الذي انالـخز  يكون مقاومة أكثر عيةو لأ الـحاجة بسبب ،[42] بوعاء خارجي معدني مـحاطةالبلاستيك و 
 تسمح العالية الضغوط نأمشكلة هذه  .العالي والضغط البرودة شديدة الـحرارة لدرجات ماو امق الـمضغوط الغاي على

 تصميم 1.11الشكل  يـمثل .[44] الـهيدروجين تـخزينفي نسبة  اـخفاضان تسبب نهاولك يةالـحجم الكثافة بزيادة
 بألياف ومغلف منيومـبالأل مبطن ضغط وعاء عن عبارة الداخلي الوعاءحيث  التبريد على القادرة الضغط عيةأو 

 بالعديد ملوءةـم فراغ مساحةـب حاطـم الوعاء هذا نأكما  ،ةالـمضغوط الغايات تـخزينل عادة هذا يستخدم الكربون
 الـمقاوم الفولاذ من خارجية وستة( الوعاء إلى الـحرارة تقالان تقليل) عكاسنالا شديد الـمعدني البلاستيك صفائح من

 .cm 51 [55] الـخارجي وقطره cm 129 الـخارجي انالـخز  طول يبلغ كما للصدأ
 

 
 
 
 
 الصلب الـهيدروجين 1.5.6

التسرب  مـخاطروكذلك  الـمتفجرةوالطبيعة  انخسائر الغلي تزالالقطاع التجاري لا  تطور تقنيات على الرغم من
هذه  لـحل أخرىطريقة  إلىتطرق العلماء  بـهذاو  .الـمسالو  الـمضغوط الـهيدروجين تـخزينمشكلة عائق كبير في 

 معالـجةة و الـمخزن الـهيدروجينة الكثافة ونسب تـحسين تـمالصلبة حيث ي الـحالةفي  الـهيدروجين تـخزينوهي  الـمشاكل
فيزيائيا ما يسمى بالامتزاي  الـهيدروجين إتـحاد تـمالصلبة ي الـحالةفي  الـهيدروجين تـخزين .[46] السلامة مـخاوف

 (.الـمادةفي  تـخزينال)كيميائيا ما يسمى بالامتصاص   أو( على السطوح تـخزينال)
  

 [45].  دالتبري على القادرة الضغط أوعية تصميم :1.11 شكلال
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 (على السطوح تـخزينال)الامتزاز  .5.6.01

 ومنه الصلب بالسطح الـهيدروجين جزيء ثبتي حيث الصلبة لـموادافي  الـهيدروجين تـخزينطرق  حدأالامتزاي هو 
قوة هذه  ،(van der waals)در فالس  انمن خلال تفاعلات ف الصلبة الـمادة مع اكيميائي الـهيدروجين يتفاعل

 غاي من كبيرة كمية على للحصول منخفضة رارةح درجاتل بـحاجة هيو  جدا ضعيفة الـهيدروجينمع  التفاعلات
 العالية السطح مساحة ذات الكربون هياكل تشمل كبير امتـمباه حظيت التي الـمسامية لـموادا .الـممتز الـهيدروجين

 استخداما الأخير النوع ماستخدا تـمي (MOF) ةيالـمعدن العضوية الأطرو  (CNT) الكربونية أنويةالن ابيبنوالأ
 .[48-47] الـمحمولتف لـهاوخاصة في تطبيقات ا الصناعية التطبيقات في واسعا

 
 الامتصاص .5.6.02

 السطح مع الـهيدروجين جزيء يتلامس عندماهذه الظاهرة  تـحدثظاهرة الامتصاص الكيمائي  أوالامتصاص 
، يؤدي هذا الصلبة دةالـما داخل الـهيدروجينذرات  تنتشر ومنه الـهيدروجين من ذرتين إلى يكهتفك تـميو  الصلب

  .[47] الـهيدريداتب الناتـجة الـمركبات وتسمى الصلبة الـمادة مع كيميائية رابطة تشكل إلىتشار نالا
 
 

 
 
 
 
 

  

 [49]. تـخزين الـهيدروجين في الـهيدريد الـمعدنينـموذج بسيط ل :1.12 شكلال
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 الـهيدريدات 1.7

على كثافة حجمية عالية ونسبة مرتفعة من الكسر الكتلي  الـحصولهو  الـهيدروجين تـخزينالرئيسية ل الأهداف أحد
 .خرىالأ تـخزينمقارنة بطرق ال الـهيدريداتفي  الـهيدروجين تـخزين يـحققهة وهذا ما الـمخزن الـهيدروجينة أي من نسب
بين  ةالـمشكلالرابطة تكون  .الـهيدروجينو  ما عنصر بين الكيميائي تـحادالإ من تنتج التي الـمركبات هي الـهيدريدات
 :ةتساهـمية والرابطة اليالـمعدن، الرابطة ةيونيالأطة وهي كل من الراب روابطوالعنصر ثلاث  الـهيدروجين

 
 الـمدار مع العناصر الـهيدروجينتتكون نتيجة ارتباط : ةيونيالأ الرابطة s  الدوري الـجدولفي والتي هي 

 .يةالأرضالقلوية والقلوية  العناصر
 

 نتيجة  الـهيدريداتهذه  تتكون( دنيةمع)والتابية هيدريدات فلزية  تقاليةنالا الفلزاتتكون : ةيالـمعدن الرابطة
 .الدوري الـجدولفي  10 إلى 3من  الـمجموعاتوالتي هي عناصر  d الـمدارمع عناصر  الـهيدروجينارتباط 

 
 الـمدارمع عناصر  الـهيدروجينتتكون نتيجة ارتباط  :ةتساهـميال الرابطة p  من  الـمجموعاتوالتي هي عناصر

 .الدوري الـجدولفي  14 إلى 11
 
 الـمعادنيدريدات ه 1.0.7
هو ارتفاع نسبة  الـهيدروجين تـخزين مـجالفي  الـمعادنهم العوامل الرئيسية للاستخدام الشاسع لـهيدريدات أ

درجة حرارة وضغط معتدلين عادة  تـحت الـمعدنب الـهيدروجينترتبط جزيئات  .لـهاة في هياكالـمخزن الـهيدروجين
ومنه تكون هذه الطريقة اكثر  الـمضغوطات الغاي انمن خز بكثير  أقلجوي وهذا ضغط  32و  3الضغط يكون بين 

قادر  الـمعدنيكون  ان يـجبذلك ك ،الـهيدروجينوطرح  تـخزينله سهولة في  الـهيدريديكون  ان يـجبكما . اانام
 تـخزينة على تكون قادر  بـهذاو لتتحرك بسهولة  الـهيدروجينوالسماح لذرات  الـهيدروجينعلى فصل جزيئات 

مكونة هيدريدات معدنية مستقرة، ظهرت  الـهيدروجينتتفاعل بسهولة مع  الـمعادنالعديد من  .[49] الـهيدروجين
الذي  LiH [50]الليثيوم  هيدريدمثل عكاس نالعالي وقابليتها للا لـهاكبدائل جديدة بسب تفاعحة  ـمالـال الـهيدريدات

 مـجالفي  مـحتـملمادة جذابة ومرشح  تـجعله الـهيدروجين على امتصاص ةر قدو  خواص فيزيائية وكيميائية يـمتلك
 يوضح كما 5.1 الـجدول في ةموضح وهي ةالـمخزن الـهيدروجينمن  ةمرتفعنسبة  له [51]. الـهيدروجين تـخزين

والكثافة ( ةالـمخزن الـهيدروجيننسبة )البنية البلورية، الكسر الكتلي  إلىإضافة  الـهيدريداتنوع رابطة بعض  الـجدول
 .يةالـحجم
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 الـهيدريد الـمعدن
الكسر 
 الكتلي

(% (wt 

الكثافة 
 يةالـحجم

(kg /m3) 
 نوع الرابطة

 نيةبنوع ال
 البلورية

Li LiH 12.59 98.60 

 مكعبة ممركزة ةأيوني
 CFCجه و الأ

Na NaH 4.17 57.73 
K KH 2.49 36.01 

Rb RbH 1.18 30.44 
Cs CsH 0.75 25.86 
Be  18.16 138.08 مكعبة ممركزة ةتساهـمي 

 /  CFCجهو الأ
  Hexagonalسداسية 

Mg MgH2 7.60 110.03 ةتساهـمي/ 
 ةأيوني

Ca CaH2 4.75 92.37 
 ةأيوني

 
Orthorhombique  Sr SrH2 2.23 74.00 

Ba BaH2 1.44 60.41 
Ti TiH2 4.04 88.65 

 معدنية
 مكعبة ممركزة

 /  CFCجهو الأ
 Quadratiqueية رباع

Zr ZrH2 2.16 69.09 

 
 

 الـمعقدة الـهيدريدات 1.0.7
كمواد  مـثير ماتـماه (Na)والصوديوم  Li))الليثيوم مثل  خفيفةالـمن العناصر  الـمكونةالـمقعدة  الـهيدريداتاكتسبت 

 Alantesهي  الـهيدريداتهذه  .لـخفيفووينـها ا الـهيدروجين تـخزينالعالية على  قدرتـهابسب  الـهيدروجين تـخزين
 Mحيث  MBHالصيغة الكيميائية  تـحملالتي  Brohydridesوكذلك  MAlHالصيغة الكيميائية  تـحملالتي 

 11%والتي تقدر بـ  الـهيدروجين تـخزينعلى نسبة عالية من  LiBH هيدريد يـحتوي. الصوديومو  الليثيومهي كل من 
[55]. 

 
  

 [54-52].الكسر الكتلي والكثافة الـحجمية لبعض الـهيدريدات  :1.5الجدول 
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 الكيميائية الـهيدريدات 1.2.7

سعة  لكتـمالكيميائية التي  الـهيدريداتام متزايد بتـمهناك اه الـمعقدة الـهيدريداتو  الـمعادنهيدريدات  إلىبالإضافة 
من  .بشكل مباشر عكسها يـمكنلا  الـهيدريداتهذه  انومع ذلك ف ،عالية عند درجات حرارة منخفضة تـخزين
 تـحللغالبا من خلال  الـهيدروجين توليد لـهاخلا تـموالتي ي NaBH4قرار الكيميائية الأكثر است الـهيدريداتبين 

 :      لـمعادلةاوفق  تـمالذي ي الـحرارةمائي منخفض 
 

                                             
 

 ، كما تكمنياهالوصول للمحيث يسهل خلاله  النوع لـهذا امااستخد كثرالأ من التطبيقات يعد التطبيق البحري
بنية  .[56] تكون مكلفة اقتصاديا وحيويا بـهذاو ( التزويد بالوقود) الـمستهلكمشكلة هذا النوع في تـجديد الوقود 

 .الـهيدروجين تـخزين لـموادهيكلية الـ نـماذجالوالذي يوضح  13.1الشكل هذا النوع موضحة في 
 

 
 
 
 

  

 .[57]تـخزين الـهيدروجين  موادـل هيكليةالـ ماذجـنال :1.13 شكلال
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 الـهيدروجيناستخدامات  1.8

كهربائية بكفاءة عالية   ةطاق إلىمباشرة  الطاقة الكيمائية تـحويلتقوم بغالبا في خلايا الوقود التي  الـهيدروجينخدم يست
عكس عمل التحليل  لـهاعم نالتحليل الكهربائي العكسي لأ يضاأخلية الوقود تسمى  .الـملوثاتبعاث ان ـخفاضانو 

بينما في خلية الوقود  الأكسجينغاي و  الـهيدروجينغاي  إنتاج ـمتي الـماءطلاقا من انالذي من خلاله الكهربائي 
من أكثر مولدات والتي تعتبر  PEMFC خلية وقود غشاء تبادل البروتيني لدينا لـخلايا من بين هذه ا .ذلك عكس

ة في وقود خزنالـم الطاقة الكيمائية تـحولتي بدورها وال الـملوثةبعاث نمعدومة الا الطاقة النظيفة البديلة الواعدة
 الـهيدروجينتفاعل كيميائيا بين الوقود مثل  تـمي ،الوحيد الـمنتجباعتباره  الـماءكهرباء مع   إلىمباشرة  الـهيدروجين
 PEMFC تتكون خلية .الأكسجينو  الـهيدروجينهذا التفاعل ليس مباشر بين  الأكسجينمؤكسد مثل ـوالعامل ال

 الأنودو  (catode)مـحصور بين الكاتود يكون و  يوناتالأ بـمرورسمح لكتوليت موصل على شكل صلب يإ أيونمن 
(anode)   [59-58]مبدأ خلية الوقود  يـمثلالذي  15.1في الشكل  مـمثلكما هو. 

  إلىلكتوليت الإها عبور يـمكنلتكوين بروتونات  الـهيدروجين ويتأين الـهيدروجينتوصيل  تـمي الأنودعند 
 :        لةلـمعاداالقطب السالب وفق 

                                                                            
 

 لـمعادلةاوفق  الـماءوتشكل  الأكسجينتقليل  تـمعند الكاتود ي         
 

 

 
     

                                                            
 ةجـماليالإ ةلـمعادلا: 

 

 
                                                                         

 
 
 

  

 .PEMFC  [58]مبدأ خلية الوقود  :1.02 شكلال
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 مقدمة 2.0

( الوظيفية)نظرية التابعية من النظريات هذه النظريات مرتبطة بال مـجموعةد على تـمتع لـموادل يثةالـحدات لـحسابا
صر للحوسبة قات أقأو كبير في الدقة وفي   االتي شهدت تطور  DFT Density Functional Theory))للكثافة 
نظرية ال .على نطاق واسع لـموادامن  مـختلفةجل وصف فئات أسلوب من كننا من استخدام نفس الأتـمحيث 

 أنويةوالبنى الن الـجزيئاتفي الفيزياء والكيمياء فهي تقنية فعالة لدراسة  الـمستخدمةالطرق  حدأالتابعية للكثافة من 
الطاقة  هاوالتي من الـجسيماتنـحدد خصائص أي نظام متعدد  نأيع نستط هـماالصلبة والسطوح وبواسطت لـمواداو 

نظرية ــتكمن القوة الرئيسية ل. لـخصائصاللمدارات وغيرها من  يةالإلكتونالكثافة ، عصابة الطاقة و الكلية للنظام
والتي تعرف  رودنـجرشيك الكم وذلك باستخدام معادلة انكمشاكل م لـحل لـموادقنية تكمينة لت أنـهاالتابعية للكثافة 

 شرودنـجرمعادلة  لـحلاتباعها  يـجبهناك عدة طرق وأساليب  .ميك الكانكمنطلق كل دراسات مو  الـموجةبدالة 
 .[2-1] شرودنـجرحل معادلة  إلىفي هذا الفصل نعرض الطرق التي تؤدي  الـجسيماتمتعدد  نظامفي 
 
  شرودنـجرمعادلة  2.0

الطاقــات الذاتيــة فمــن  إيـــجاد، تســمح بتي للبلــوراتانكــل الدراســات الكميــة لنظــام الكــو منطلــق   شرودنـــجرتعتــبر معادلــة 
الرئيســي تكــون فيهــا  الأســاس)نـــحسب الـــمتجهات الذاتيــة والــتي تعــبر عــن أســاس جديــد بدلالــة أســاس قديـــم  لـــهاخلا

 .شرودنـجرعادلة للنظام وهي تعبر عن حل م الـموجةطيع من خلاله كتابة دالة تنس( مصفوفة النظام قطرية
 : بالشكل( أنوية+اتإلكتون)لنظام مكون من  شرودنـجرتكتب معادلة 

 
                                                                          

 :تـمثل كل من
H :الكلي انملتونيلـهاا. 
 .الـموجةدالة :  
E: للنظام ةجـماليالإطاقة ال. 
وطاقة التفاعل ( الأنويةات و الإلكتون)  الـجسيماتالـجملة متكون من الطاقة الـحركية لكل  لـهذهكلي ال انميلتونيلـهاا

 :بالشكل التالي انلنوى يكتب الـهملتوني Nات و لكتونللإ e الاعتبارفي  أخذنكما   هـمافيما بين
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 اتلكتونالطاقة الـحركية للإ: 

 

    
  
 

   
    

  

   
      

 
                                      

 
  الأنويةالطاقة الـحركية: 

 

     
  
 

   
    

  

   
      

 
                                 

 
 إلكتون-إلكتونلتفاعل طاقة ا: 

 

    
 

 
 

  

  ε 
    

 

           
                                             

 
 نواة-طاقة التفاعل نواة: 

 

    
 

 
 

  

  ε 
 

    

             
                                           

 
  نواة-إلكتونطاقة التفاعل: 

 

      
  

  ε 
    

  

            
                                            

 
 :التالية الـمعاملاتثل كل من تـم

 i.j  : اتالإلكتونخاصــــــــــة بمعاملات. 
      :الأنويةخاصة ب معاملات. 
 M:  الأنويةكتلة. 
    : اتالإلكتونكتلة. 
             :مسافــــــــة بين نواتيـــــــــــــــنـال. 
         :ينإلكتونبين  مسافــــــــةـال. 
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           :والنـــــــــــــــواة الإلكتونبين  مسافــــــــةـال. 
    بشكل التالي ـلاس ويكتبــــــــــــــر لابــــــــــــمؤثــ: 

 
    

   
   

   
  

   

   
  

   

   
                                              

 
 :متعددة الأجسام بشكل التالي شرودنـجرالسابقة وتكتب معادلة  الـمعادلاتدمج ت
 

 
  

  

   
        

  

   
      

 
    

 

 
 

  

  ε 
    

 

           
  

   

 
 

 
 

  

  ε 
    

    

             
   

  

  ε 
    

  

            
 

                               

 
النظــام  لـــهذا شرودنـــجر، وحــل معادلــة الـــمتغيراتمتعــددة  لـــمعادلةاهــذه  حــل تـــمي الـــموجةجــل معرفــة الطاقــة ودالــة أمــن 

ـــمتغيراتصــعب كــون هــذه  وضــعت عــدة  شرودنـــجرمعادلــة  لـــحل. [2] فى حالــة حركــة ومرتبطــة مــع بعضــها الــبعض ال
 .بنهايـمرأو تقريب بورن  لـهاأو تقريبات 

 
 بنهايمرأو -تقريب بورن 2.2
تـهمل الطاقة الـحركية  بـهذاو  النواة لـحركةات السريعة بالنسبة الإلكتونعلى حركة  [3]بنهايـمر أو -بورن د تقريبتـميع

كتلة النواة )ات والنواة الإلكتونوجود الفرق في الكتلة بين  كذلكو ات الإلكتون بـحركةلنواة لاعتبارها ساكنة مقارنة 
فيعتبر  هـمافيما بين يوناتعدومة أما حد تفاعل الأالطاقة الـحركية للنواة م نأي أ( اتالإلكتونأكبر بكثير من كتلة 

 :بصيغة التالية انيصبح لدينا هاميلتوني .ثابتا
 

                                                                   
 :وبشكل مفصل تكتب بالشكل

 

    
  

   
       

 

 
 

  

  𝜀
 

    
 

         
  

     
  

  ε
 

    
  

          
                      

 
 :بالشكل التالي شرودنـجرومنه تكتب معادلة 

 

   
  

   
       

 

 
 

  

  ε 
    

 

           
  

     
  

  ε 
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 ،(إلكتون-إلكتون)بسبب التفاعلات الـمقعدة بين بالطرق الرياضية  لـهاح يـمكنلا  أيضاعليها  الـمتحصل لـمعادلةا

 .[5] أخرى ريباتتقبلذلك نستعين 
 
  فوك-تقريب هارتري 2.2

 انملتونيلـهاالدوال الذاتية ل إيـجادثل هذا التقريب في تـمي ،الـحرةات الإلكتونيب بتقر  [5] يسمى تقريب هارتري
 : تكتب بالشكل التاليالإلكتونيلنظام  الـموجةدالة بشكل تقريبي حيث 

 
                                                       1      

 
يتحرك منفردا ومنه يقلل من مشكلة  إلكتونكل   نأالـمستقل أي  الإلكتون نـموذجالتقريب على د هذا تـميعكما 

 :التالي بالشكل كمـجموع  انميلتونيلـهاا بكتتوحيد،  إلكتونمشكلة  إلىات لكتونالعدد الكبير للإ
 

        
 
                                                                     

 
 :بالشكل(   ) لكتونالـموافق للإ انملتونيلـهايكتب ا

 
     

   

 
        

 

 
 

 

         
                                      

 
  :يـمثل كل من

        رتريلـهاالكمون الفعال  يـمثل. 
 :بالشكل التالي احدالو  لكتونللإ جرشرودنـتكتب معادلة  بـهذاو 
 

   
   

 
 – 

  

      
  

 

 
 

 

         
                                   

 
 N!ات بـحيث يوجد الإلكتونجزء من تعديلات على هارتي وذالك بإدخال سبين لنظام  [1] ضاف فوكأكما 

  Nعلى موضع  إلكتون Nع ال لـوضتـماح
  يةانل إمكأو: 
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 يةان إمكانيث: 

 
                                                       

 
  .N!على  نـحصل عند مواصلة التبديلات 

غير متناظرة  الـموجةدالة )ة وسالبة الـموجبكما نأخد بعين الاعتيار الاشارة   ودالـحدمـجموع كل  الـموجةة تعتبر دال
 :ت يعطى بالشكليسلامـحدد الذي هو مـحدد صبح بشكل تل( اتالإلكتونمع تغير مواقع  اشارتـهاي تتغير أ

 
                 

 

   
 
              

              
                      

 
 :يـمثل
 

 

   
 ثابت النظامية :

عمل تقديرات تقريبية  يـجب ومنه ،ل طاقة التابطهـماإرار تـمتعتبر هذه النتائج غير مطابقة للنتائج العملية وذالك لاس
 .لـهاح تـمإضافية حتى ي

 
 DFT لكثافةل التابعية نظرية 2.5
 

 النظرية التابعية للكثافةمبدأ دالة  2.0.5
لنظام متعدد الأجسام في الصيغة التي قدمها هوهنبرغ  شرودنـجرمعادلة  لـحلافة طريقة ذكية نظرية التابعية للكثالتعتبر 
ه نأهو لكثافة حيث أساس دالة ا .يةالإلكتونوالكثافة ( ستقرارحالة الا)ية الأساسحالة ـلاطاقة تربط بين  والتي وكوهن
النظام وصف  تـميو  الـموجيةوليس الدالة  يةالإلكتون بواسطة الكثافة الإلكتونيالتعبير عن طاقة النظام  يـمكن

التخلي عنه  تـمللعديد من الأجسام  الـمعقدة الـموجةوظيفة  نإف الـهدفلتحقيق هذا  .فعال احدو  بـجسد الـحقيقي
التعبير عن طاقة النظام  يـمكنومنه  (x,y,z) الثلاثة يةانالـمك الإحداثياتى عل د فقطتـمالكثافة التي تع لصالـح

 .[7] يةالإلكتون بواسطة الكثافة الإلكتوني
 

 كوهن-نظرية هوهنبرغ 2.0.5
 :بطريقتين [1] نهتكتب الصيغة التقليدية لنظريتي هوهنبرغ وكو 
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  يةالإلكتونبين دالة الكثافة هناك تقابل : ىلو الأالنظرية (r)    الـخارجي لـجهداو  اتالإلكتونلنظام متعدد 

والتي هي في  يةالإلكتوندالة الكثافة لو  الـخارجي لـجهد يـخضع إلكتونييعتبر النظام كغاي  بـهذاو      
 :ستقرارالاصل طاقة النظام الكلية في حالة الا

 
                                                                   

 
مستقلة         هناك دالة الكثافة  نأثبتت أ          متفاعل في جهد خارجي إلكتونيية لغاي الأساس الـحالة

 :بالشكل لطاقة ومنه يكون التعبير الـخارجي لـجهداعن 
 

                                                 
 

 :تـمثل
       : الإلكتونعامة لأي نظام متعدد كوهن وهي -دالة كثافة هوهنبرغ. 

 
 من دالة  الـمستقرة الـحالةطاقة لنظام والتي هي طاقة  أقل إيـجاد يـمكنه نأهذه النظرية  تبين :يةانالنظرية الث

 الأدنى حدالـللجسيمات هي نفسها كثافة     يةالأساس الـحالةكثافة   نأتوضح هذه النظرية كما الكثافة،  
 :اتالإلكتونية هي دالة كثافة الأساس الـحالةكل خصائص   نأو 

 
                                                        

 
 

 شام-معادلةكوهن 2.2.5
 وهـميافتاض نظام  تـمحيث  ،طريقة عملية لاستخدام النظرية التابعية للكثافة 1915عام في  [9] ن وشامهكو نشر  
            (فعال جهد خارجي) فعال خارجي في كمونتكون  اتالإلكتون، هذه الـمستقلةات الإلكتونمن 

 :والذي يعطى بالشكل التالي
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 :ثيل كل منتـم تـمي

 :في             كمون هارتي 
 

               
        

     
                                                

 
 :في           كمون التبادل والارتباط 

 
             

        

       
                                                   

 
 :بالشكل التالي لكوهن شام لـها حالتي يتعين شرودنـجرمعادلة 

 
  

  

 
                                                         

 
  :تعطى بالشكل التاليالـجديدة  يةالإلكتونكثافة ال
 

                
  

                                                  
 

 :إلى [12]الطاقة  إجـماليتقسيم  تـميكما 
 

                                                                                 
 

                                                     
 

 :تـمثل كل من
      :  اتلكتونللإ الـحركيةالطاقة. 
       : تبادل والارتباطالة طاق. 

 
  



 WIEN2kمــــــــج النظريــــــة التابعيـــــة للكثافــــــة وبرنـــا: الفصل الثاني

37 
 

 
 LDA الـمحليةكثافة التقريب  2.2.5

التبادل طاقة  تـحديدالتقريب الأبسط ل هنأ [11]تقريب كثافة الموضع  أو LDA الـمحليةيعتبر تقريب الكثافة 
 .سانغاي متجك  يةالإلكتونواعتبار الكثافة  حليةـية مانامك أنـهاية التبادل والارتباط على انإمكواعتبار والارتباط 

 :بالشكل التالي والارتباطتبادل الطاقة التعبير عن  تـمي
 

   
            ε           

                                  
 

 :قسمين إلىتقسيمها  يـمكنوالتي 
 

ε      ε     ε                                              
 

 :تـمثل كل من
 ε  :طاقة التبادل. 
 ε  :طاقة الارتباط. 

 
 GGA الـمعممتقريب التدرج  2.5.5

يأخد بعين الاعتبار حيث  (LDA) الـمحليةكثافة الجاء لتصحيح تقريب  [12]( GGG) الـمعممتقريب التدرج 
 . ρ(r)عبر التدرج  ρ(r) يةالإلكتونالكثافة تغير 

 :ى الشكل التالي عل رتباطوالاتبادل الطاقة عبارة تكون 
 

   
                                                    

 
  :يـمثل
 (r)ρ : يةالإلكتونلكثافة ل الـمعمم درجالت. 

ومنه               عن بعضها البعض باختيار الوظيفة  الـموجودة (GGG) الـمعممختلف تقاريب التدرج ـت
  .1991في عام  Perdew-Burke et Enzerhoftاستخداما هو الذي اقتحه  الأكثر الـمعممشكل التقريب 
 نظمةالأ تفاعل لدراسة للغاية فعالة أداة أنـها التابعية للكثافة على الكثافة نظرية نأ اعتبار نايـمكن لـجزءفي ختام هذا ا

 .[13] يةالإلكتون
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 شام-كوهن معادلة حلول 2.6.5

 :بالشكل التالي لكوهن شام لـهاالتي يتعين ح ودنـجرشر معادلة كما ذكرنا سابقا 
 

  
  

 
                                                            

 
 :كوهن شام  انملتونيبـها لـمعادلةاومنه نكتب 

 
                                                  

 
 أي لـهالـحساليب الرياضية نا ذلك باستخدام نفس الأيـمكنومنه ت هارتي فوك وكوهن شام معادلاهناك تشابه بين 

 .   ذات اساس معين   مـجموعةالايمة لتعبير عنها في     الـموجةالنشر لدالة  معاملات إيـجادنا نريد نإ
 :بالشكل التالي يةالأساس الـموجةدالة تعطى  بـهذاو 
 

     
 
                                       

 
 علميا    الـموجةالنشر لدالة  معاملات لـحسابو ، نـهائيفظاء وظيفي له بعد لا  إلى   الـموجةي وظائف تـمتن

 :صغربـحيث تؤخذ طاقة النظام القيمة الا التكرارية الدورات بطريقة يةالأساس الـمعادلات حل وجب
 :بالشكل التالي شام-نوهكل لـمعادلةا لحلـــــــــــــــــــو تكون 

 

 
 
 
 

 

  
  

            ε          
  
   

 
 
 

  

  
 
 
  

   

 
 
 
 

                         

 
وبعد حلول معادلة كوهن شام وتوضيح  ،الأساسفي حالات اصرها نتعرف على عن الـمصفوفةمن خلال هذه 

 الـمستوية الـموجةطريقة  هـماو  الأساسطريقين من طرق  إلىنتطرق ( 1.2الشكل ) لـحسابراريـــــــة لقـــــــة التكلـحلا
APW  والكمون الكامل خطيا الـمتزايدة الـمستوية الأمواج طريقةو FP-LAPW [14]. 
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 حساب الكمون الفعال

                                              

 الجديدة الإلكترونيةكثافة الحساب 
                

  
     

 حل معادلات كوهن شام
  

  

 
                      

         =          

الـخصائصحساب   

         

 الكثافة الابتدائبة

 لا نعم

 .[15] قـــــــة التكراريـــــــة للحســــــابلـحلا :20.الشكل 

الـحسابنهاية   
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 APW زايدةالـمت الـمستوية الأمواجطريقة  2.6

طريقـة جديـدة  1937سـنة  [16]اقـتح سـلاتر  قـد الـمستوية الـموجاتمن  أخرىفي البحث عن قاعدة تستخدم دوال 
حـل معادلـة  نأنـص فيهـا  APW. الــمتزايدة الــمستوية الــموجةوالـتي تسـمى طريقـة  الإلكـتونول مشـكلة لــحللتقريب 

 الإمكانيــاتتكــون حيــث  لكمونــات كرويــة هــو دالــة شــعاعية،لكمونــات ثابتــة هــو موجــة مســتوية في حــين ا شرودنـــجر
ات انــوهــذا يقــدم تقريــب لوصــف الإمك الـــخارجة في تــبالــذرات وتكــون ثاب الـــمحيطة الـــمجلاتكرويــا داخــل   الـــمتناظرة

 :منطقتين إلىالتقريب ينقسم النظام  لـهذاوفقا  .البلورية
 تــــمالـــتي يالذريـــة  لــــمواقعاالـــتي تركـــز علـــى ت لــــمجالااتصـــف حيـــث  داخـــل الكـــراتوهـــي  :ىلـــو الأ الــــمنطقة 

 .شرودنـجر لـمعادلةول الشعاعية لـحلاستخدام ا
 ـــــمنطقة ــــةانالث ال ــــث  خــــارج الكــــراتوهــــي : ي ـــــمجالااتصــــف حي ـــــمتبقيةالبينيــــة ت ل ي الأساســــمــــع التوســــع  ال

 M.Tمون بـــالك الــــخاصةات الإلكتونـــأخـــد ســـلاتر شـــكل دالـــة  الــــموجةلكتابـــة دالـــة  .الــــمستويةللموجـــات 
كمـا    و    اتر الكـو  ومنطقـة I البينيـة الــمنطقة هــمامنطقتـين  إلىبالـذرات  الــمحيطوالذي يقسـم الفضـاء 

 :2.2الشكل  في مـمثلهو 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  الـموجة بدالة ةالكروي الـموجاتتعرف مناطق 
 

 :وتعطى بالشكل التالي 
 

 
 
            

 
                                              

 
  الـموجة  بدالة مناطق البينيةالـ وتعرف

 
 :وتعطى بالشكل التالي 

 
 
 
       

  
    

                                                              
  

 .اتر و لية الوحدة للمنطقة البينية والكخ قسيمت :20.الشكل 

  I المنطقة البينية

 

 

       

 r 
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 :تـمثل كل من

    ــةخليـــــــــم الحجــــــ. 
    : توسع تمعاملا. 
     :الدالة التوافقية كروية. 
     والذي يكتب بالشكل الاشعاعي لـجزء شرودنـجر لـمعادلةالعددي  لـحلا: 

 
  

  

   
 

      

  
                                                 

 :تـمثل كل من
       رويالـخاص بالكمون الك لـجزءا. 
   : طاقة الدالة الـخطية. 

 :تـمثل كل من
 

  
    

              
  

  
    

                                
              

                    
 

    
    

 

  
    

             

             
                  

                                   
 
 الـمعاملات انحالة نقص في نلأ وذلك الصعوبات من مـجموعة ظهرت APW الـمتزايدة الـمستوية الـموجة طريقة في

 الـموجة دوال عن منفصلة تكون الشعاعية الدوال وبالتالي .M.T كرة سطح على معدومة تكون      قيم     

 الـمستوية الأمواج طريقة على التغييرات من مـجموعة إلىالتطرق  تـم الـمشكل هذا لـحلو  البينية، الـمنطقة في الـمستوية

 للطاقة بالنسبة مشتقات امتلاكها مع      خطية  بتتيبات     الشعاعية  الدالة ثيلتـمعلى  أساسا ترتكز الـمتزايدة
 .FP-LAPW[14] والكمون الكامل خطيا الـمتزايدة الـمستوية الأمواج بطريقة هذه فحيث تعر 

 
  FP-LAPWخطيا والكمون الكامل  الـمتزايدة الـمستوية الأمواجطريقة  2.7
 والكمون الكامل خطيا الـمتزايدة الـمستوية الأمواجمعادلة كوهن شام هي طريقة  لـحلة من اكثر الطرق دقة احدو 

FP-LAPW [17] الـمتزايدة الـمستوية الـموجةطريقة  تـحسينوهي طريقة ل APW، الـمستوية الأمواج طريقة في 

 خطية ترتيبات شكل على تكون  MTكرة داخل يةالأساس الدالة FP-LAPW والكمون الكامل خطيا الـمتزايدة

الدالة  خضعـت.      بالنسبة لطاقة الدالة   (r)         باشتقاقاي تـمتالتي  (r)        الشعاعية  للدالة
        (r) لشرط التالي : 
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 هذه راريةتـماس يأ .M.Tكرة  سطح على راريةتـمالاس مضمونة       و      الدوال  التي لا تطبق نسبية الـحالة في

 دالة تصبح الـمتزايدة الـمستوية الـموجة ذن دالةإ( M.Tكرة  خارج) البينية الـمنطقة في الـمستوية الـموجة مع الدوال

 :FP-LAPWللطريقة  أساسية
 

 
 
       

  
    

                                                                             
 

 
 
             

              
 
                              

 
 الـمعاملات طبيعة نفس لـها   للدالة  الـموافقة     الـمعاملات     

 ،M.Tكرة  داخل APWلطريقة ا حالة مثل الإقحامية الـمنطقة في الوحيدة الـمستوية الـموجة تكون LAPWالدوال 
 :بالشكل  والطاقة     الـمشتقة الدالة تنشر على نأ يـمكن APWافضل من الدوال  LAPWالدوال تعتبر  بـهذاو 
 

  
          

            
             +0                        

 :حيث
   
        

   
       

  
                                                 

 
         :[18]التبيعي الطاقوي الـخطأ يـمثل. 

 والتي من بينها برنامج  FP-LAPW اخطي الـمتزايدة الـمستوية الأمواجطريقة هناك عدة برامج تستخدم 

Wien2k. 
 

 WIEN2Kبرنامج  2.8
 تـموالذي  Wien2kفي هذا العمل باستخدام رمز النمذجة الرقمية المسمى  الـمقدمةات ـحسابلا جـميعقمنا بإجراء 

التابع للجامعة التقنية في فيينا  لـموادامن معهد كيمياء  Karlheinz Schwarzو  Peter Blahaتطويره بواسطة 
من  Wien2kيتكون  ،Linuxظام ن تـحتالعمل به  تـموي 1992ل مرة في عام و توييع هذا الرمز لأ تـم، (النمسا)

 من والعديد يةالإلكتونالبنيوية،  لـخصائصا تـحديدالبنية و  تخص التي اتلـحسابابرامج مستقلة لإجراء  مـجموعة

 [19]  نظرية التابعية للكثافة باستخدام الصلبة للمادة خرىالأ لـخصائصا
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 مميزاته 2.0.8

، وتطويره لإصدارات متعددة من رمز تـحديثاتالزمن فخضع لعدة  بـمروررار تـمباس Wien2kمراجعة رمز  تـمت
Wien  إلىالأصلي Wien93  وWien95  أيضاو Wien97  وWien2k (Wien2000) هذه تسمية  تـمت

من حيث السرعة  حسن ملحوظـالذي شهد ت( 2211عام ) Wien2kاستخدمنا إصدار ، وفقًا لسنة نشرها
العمل فيه من خلال إدخال معلومات البنية بـما  تـمي .الـجديدة  مميزاتـاليد من العدالاستخدام و ية وسهولة العالـمو 

 لـحسابا تـموعندما ي، نوع الذرات، الفراغية الـمجموعاتاثيات الذرات، معاملات الشبكة البلورية، احدفيها من 
ات انالفيزيائية بفضل قاعدة البي لاتالـمعامات اللايمة واستنتاج انيقوم برسم بعض المنحنيات تلقائيا مع إرفاقها بالبي

الطاقة )مثل  لـموادامن خصائص  مـجموعة يـحسب بـهذاالدوري، و  الـجدولالتي تنظم معلومات حول عناصر 
الذي يعطي صورة ثلاثية الأبعاد لبنية  XcreysDenنا إرفاقه ببرنامج يـمكن ،(...الـحالةصابة الطاقة، كثافة الكلية، ع

 .الـمادة
 :يةلو الأالإعدادات  برامج من مـجموعة Wien2kيشمل 
 :NN البنية ملف يستعمل Case struct يو اتتج لا أنـها من أيضا يتحقق كما جوار أقرب بين لمسافةل 

 .الـموافقة الذرية الأقطار صافان
 LSTART: الذرية اتالـمدار  في الاختلاف نأ يةكيف وضحوي للذرات يةالإلكتون الكثافة بإدخال يسمح 

 .يةالإلكتون الـحزم بنية حساب في ريؤث
 SYMMETRY: النقطية مـجموعةالـ يـحدد كماالفراغية، مـجموعةلل التناظر عمليات كل يـحسب 

 .الذرات لـمواقع
 KGEN: النقاط بإدخال يسمح K لىو الأ انبريلو  منطقة في (Z.B)  منطقة داخل العناصر عدد يـحددو 

 .لىو الأ انبريلو 
 DSTART: قةلـحل يةلو الأ كثافةال يصدر SCF بتهيئة ويقوم داخله تعرف التي الذرية الكثافة خلال من 

 .الـمطلوب لتقريب الوصول غاية إلى التكرار مع لـحسابا يبدأ ثـم SCF لــــ ذاتيا منسقة تكون قةلـحل لـحسابا
 :في كل من ثلتـمت  SCFبرامج حلقة نأكما 
 LAPW0: افةالكث من طلاقاان الكلي الكمون يـحسب. 
 LAPW1: شرودنـجر معادلة وللـحل الذاتية الذاتية والـمتجهات التكافؤ والقيم عصابات يـحسب. 
 LAPW2: ملف يستخدم cas.vector للتكافؤ يةالإلكتون الكثافة فرمي، توسعات طاقة يـحسبل. 
 LCORE: الكروي لـجزءا في للكمون الارتباط شديدة الـحالات يـحسب. 
 MIXER: تـخلط التكافؤ وحالات قلبية النصف الـحالاتالقلبية،  يةالإلكتون الكثافة ستخدمي فرعي برنامج 

 [21-20].  رالتكرا في تستخدم التي الـجديدة  كليةال الكثافة نتاجلإ
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 مقدمة 3.0

 الـهيدروجين تـخزينخواص  بـحسابحثنــــــــــــــــا حيث قمنـــــا ـمـــــــن ب يـلـحساباب انجـل الو اــــذا الفصل نتنــــــــــــــهــــــ في
 الـهيدريداتهذه  Na7XH8و Li7XH8 الـمطعمة الـمضاعفةوللـهيدريدات  NaHو LiH الـمرجعيةللـهيدريدات 

 تـم .Geو X: C، Siات ر ذبواسطة ال مطعمةو  zوفق الـمحور  لـمرجعيةاهي هيدريدات مضاعفة للـهيدريدات 
 تـخزينخواص  .Na-Hو Li-H بين ةيونيالأ الرابطةمع  مقارنة القوي تساهـميال هاثير أتب بختيار هذه الذرات بسإ

وعكوسيته الكسر الكتلي للهيدروجين كذلك حساب  ،يةالإلكتونو  البنيوية الـخواص حسابفي ثل تـمت الـهيدروجين
 برنامج مباستخدا. NaHو LiH الـمرجعية الـهيدريداتومقارنتها مع  الـمضاعفةالـمطعمة  الـهيدريداتفي 

WIEN2k د على النظرية التابعية للكثافة تـمالذي يعDFT  خطيا للكمون  الـمتزايدة الـمستوية الـموجةوطريقة
 .GGA الـمعمموتقريب التدرج  FP-LAPWالكامل 

 
 الليثيوم الـهيدريد كل منوالتي هي   الـمدروسة الـهيدريدات جـميعحليل ومقارنة النتائج بين ـت الفصل على يعتمد هذا
 الصوديوم الـهيدريدوكذلك  Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8 له الـمضاعفة الـهيدريداتو   LiHالـمرجعي
 :الأتيةالأجزاء ك وفق وذل Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 له الـمضاعفة الـهيدريداتو  NaH الـمرجعي

 
 ابت و ث في الـمتمثلةو  (عند الصفر كلفن) ستقرارفي حالة الا البنيوية الـخواص بـحسابقمنا : الدراسة البنيوية

 .ضغاطيةنضغاط والانمعامل الا ،الطاقة الكلية ،الخلية
 درجة حرارة التفككو  طاقة التشكل، الكسر الكتلي دراسة. 
  الـحالاتثافة كالكلية و  الـحالاتثافة ك ،عصابات الطاقة دراسةفي  الدراسة هذهل تـمتت: يةالإلكتونالدراسة 

 .ستقرارفي حالة الا بـهاحسا تـمي الـخواصهذه  .السطحية يةالإلكتونالكثافة ، الـجزئية
 

. حسابات أنظمة الاستعدادات الأولية دقة تـحسينعمليات حسابية طويلة ومكلفة من الضروري  في بدءالقبل 
 :اك نوعان من التعديلات الفعالةنكل عام هشب

  ساسالأحجم (مستويةـموجات الـعدد الRMTmin*Kmax  .) تـم اختيار.RMTmin*Kmax =7 
 ممثلة بعدد النقاطـالو  نوعية أخد العينات من منطقة بريليون k م اختيارـت حيث K=1000. 

 :تـمثل كل من
 RMTmin: مدروسة ـأصغر نصف قطر ذري للخلية ال 
 Kmax :موافقة لأقل قيمة للطاقةـال مستويةـموجة في أساس الأمواج الـأعظم قيمة لشعاع ال.  
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 MH;M7XH8 (M=Li,Na; X= C, Si , Ge)الدراسة البنيوية لــ  3.0
 لـخصائصا) خرىالأالفيزيائية  لـخصائصادراسة  إلىقبل الوصول  ساسيةوأ ليةأو  البنيوية خطوة لـخصائصا دراسةعد ت

تقدم لنا حيث ، (لخا...ةالـحراريالديناميكا  لـخصائصامرنة، ـال لـخصائصامغناطيسية، ـال لـخصائصا، يةونالإلكت 
، الطاقة الكلية ثوابت الشبكةثل في تـمت لـخصائصاهذه . (ستقرارالا) الاتزانفي حالة ( خليةـال)البنية خصائص 

قصد  الـمدروسة لـخلايا ا ديدتـممن خلال ضغط و  لـخصائصاهذه  تـحديد تـمي .ضغاطيةنالا ،ضغاطنالامعامل و 
 منحنيات، نقوم برسم لـهامرافقة ـحجوم والطاقات الكلية ال مـجموعةنتحصل على  الأخيرفي . الاتزانمسح حالة 

 Murnaghanعلى معادلة مرناقا  حياتمنـبواسطة إسقاط هذه الوذلك  الـحجمبدلالة الكلية التغير في الطاقة 
 :بالشكل الأتي مرناقا دلةتعطى معا ،[1]

 

        
 

        
   

  

 
 
  

     
 

  
                              

 :حيث
 

        
   

 
 
  

   

                                           
 
 :ضغاط نمعامل الا تـحديد تـمي
 

   
   

   
                                                                 

 
 :ثل كل منتـم

E0 :عند التواين الطاقة الكلية. 
V0: عند التواينية الأساسللخلية  الـحجم. 
:B ضغاط عند التوايننمعامل الا. 
 .عند التواين ضغاطيةنالا    
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 Li7XH8 (X= C, Si , Ge)و  LiHية لــ الدراسة البنيو  3.0.0

 ملف البنية مدخلات 3.0.0.0
 الـــــمضاعفة الـــــهيدريداتو  III.1 الـــــجدولفي  LiHمرجعي ـالــــ الليثيــــوم للـــــهيدريددخلات ملــــف البنيــــة إدخــــال مــــ تـــــم

Li7CH8 ،Li7SiH8 وLi7GeH8  الـجدولفي III.2.  ثل فيتـمت دخلاتمـالهذه: 
 تسمية المركب :(LiH وLi7XH8) 
 ــــ  225رقـــم  :الزمـــرة الفضـــائية أمـــا  Hو  Liاثلين لكـــل مـــن تــــمالـــذي يوافـــق مـــوقعين غـــير م LiHبالنســـبة لــــ

 X  ،7خصص لــــ ـمـ احـدموقـع و )اثل تــمموقـع غـير م 11لية وهي توافـق أو الزمرة تكون  Li7XH8بالنسبة لــ 
 .( Hمواقع لــــ  8و Liمواقع لــــ 

 بة لــــــ بنيــة مكعبــة بالنســ :ثوابــت الشــبكةLiH محور ـوبنيــة مكعبــة مضــاعفة وفــق الــZ  بالنســبة لــــــLi7XH8 
والـــتي هـــي ذرة الكربـــون،  Xبـــــذرة  (0 ,0 ,0) الإحـــداثياتذات  الليثيـــوممـــع تغـــير ذرة  1x1x2LiHأي 

 .يومانالـجرمالسيلسيوم و 
 اتالإلكتونتسمية الذرات، نصف القطر الذري بوحدة البور وعدد  :العناصر الذرية. 

 
 
 

الصيغة  المركب
 الكيميائية

 مـجموعةال البنية البلورية
 الفراغية

 ثابت الشبكة
A° 

العدد  الإحداثيات العنصر
 الذري

هيدريد 
 الليثيوم

LiH 
بنية كلوريد 
 الصوديوم

NaCl (cfc) 
Fm3m 3.99 

Li (0, 0, 0) 3 

H 0.5, 0.5, 0.5)) 1 

 
  

 .LiHالـمعطيات الضروريــــــــة لإنشاء ملف البنية لـــ  :3.0 الجدول
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 A الـمركبات
(A°) 

B 
(A°) 

C 
(A°) 

 اثياتحدإ رالعنص
(X,Y,Z) 

Rmt 
(Bohr) 

Li7XH8 

Li7CH8 3.92 3. 92 7.84 

X (0, 0, 0) 1.8 

Li (0, 0, 0.5) 1.8 

Li (0.5, 0.5, 0) 1.8 

Li (0.5, 0.5, 0.5) 1.8 

Li (0.5, 0, 0.25) 1.8 

Li7SiH8 4.1 4.1 8.2 

Li (0.5, 0, 0.75) 1.8 

Li (0, 0.5, 0.25) 1.8 

Li (0, 0.5, 0.75) 1.8 

H (0.5, 0.5, 0.25) 1.2 

H (0.5, 0.5, 0.75) 1.2 

Li7GeH8 4.15 4.15 8.30 

H (0, 0, 0.25) 1.2 

H (0, 0, 0.75) 1.2 

H (0, 0.5, 0) 1.2 

H (0, 0.5, 0.5) 1.2 

H (0.5, 0, 0) 1.2 

H (0.5, 0, 0.5) 1.2 

 

 

  

 .Li7XH8 ملف البنية لــ لإنشاءالضروريــــــــة  الـمعطيات :3.0 الجدول
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من رسم  هذا نايـمكن XcreysDenة ببرنامج انبالاستعو  Wien2kبعد إدخال معطيات ملف البنية في برنامج 

وفي  LiHالـمرجعي  الـهيدريدالذي يوضح بنية  3.1ة في الشكل مـمثلالـ الاتزانالبنية الثلاثية الابعاد في حالة 
 .على التوالي Li7GeH8و Li7CH8، Li7SiH8 الـهيدريداتالتي توضح بنية  3.5-3.2الاشكال 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 

  

 .LiHبنيـــــــــــــــــــــــة هيدريد : 3.0 لشكال

  Li7CH8.بنيـــــــــــــــــــــــة هيدريد: 3.0 لشكال
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 .Li7SiH8 بنيـــــــــــــــــــــــة هيدريد: 3.2 لشكال

  Li7GeH8.بنيـــــــــــــــــــــــة هيدريد: 3.2 لشكال
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 لدراسة البنيويةنتائج ا 3.0.0.0

  LiHالـمرجعي لـهيدريدل الـحجمعلى منحنى الطاقة الكلية بدلالة  نـحصل  لـحسابل الـمتبعة الـخطواتبعد مواصلة 
 ان حيث. (1.3-5.3) هو موضح في الاشكال كما  Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 

توضح  :3.8-3.6والاشكال  LiH الـمرجعي لـهيدريدل الـحجمبدلالة  الطاقة الكليةيوضح التغير في  :3.5الشكل 
 .على التوالي Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8 للـهيدريدات الـحجمالطاقة الكلية بدلالة في  التغير

 

 

 

 

 

  

 .بدلالة الـحجمLiH  الطاقة الكلية لـهيدريد: 3.5 لشكال

 .بدلالة الـحجم Li7CH8الطاقة الكلية لـهيدريد : 3.6 لشكال
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 .لالة الـحجمبد Li7SiH8الطاقة الكلية لـهيدريد : 3.7 لشكال

 .بدلالة الـحجم Li7GeH8الطاقة الكلية لـهيدريد : 3.8 لشكال
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بالنسبة للـهيدريد الـمرجعي  3.3 الـجدولفي  ستقرارعند الا يها من الدراسة البنيويةعل الـمتحصلالنتائج  نلخص
LiH  الـمضاعفةوللـهيدريدات Li7CH8 ،Li7SiH8 وLi7GeH8. 

 
 

 a (Å)= b (Å) c (Å) E0 (Ry)     B (Gba) الـهيدريد
LiH 4.004 4.004 -16.271716 3.1072 36.6397 

LiH [2] 4.083 4.083    

LiH [3] 4.0695 4.0695    

LiH [4] 3.98 3.98    

Li8H8 [5] 4.004 8.008    

Li7CH8 3.899 7.798 -190.8112 2.5779 40.7749 

Li7SiH8 4.065 8.13 -694.9439 3.1747 39.4196 

Li7GeH8 5.129 1.251 -4313.064 2.2934 40.6940 

Li7NaH8 [5] 4.155 8.31    

Li7TiH8 [5] 4.05 8.10    

 
 Li7CH8 ،Li7SiH8 الـمضاعفة للـهيدريداتو  LiHنتائج الدراسة البنيوية للـهيدريد الـمرجعي  الـجدول يظهر

 :نلاحظ همن خلالو  Li7GeH8و
 للـهيدريد الـمرجعيابت الشبكة ث LiH [4-2].نظريةالو  من النتائج التجريبية قريب 
 ثوابت الشبكة للـهيدريدات Li7CH8 ،Li7SiH8 و Li7GeH8 [5]نظريةبة من النتائج القري. 
 لك هيدريدتيـم Li7CH8 الـهيدريد الـمرجعيبـ ثابت شبكة مقارنة أقلLiH  والـهيدريدات الـمضاعفة 

Li7SiH8  وLi7GeH8. 
 هيدريد يـمتلك Li7GeH8 الـمرجعي  الـهيدريداكبر ثابت شبكة مقارنة بــLiH  الـمضاعفة الـهيدريداتو 

Li7CH8 و.Li7SiH8 
  الـهيدريداتثوابت الشبكة في Li7SiH8  وLi7GeH8  اكبر من ثابت الشبكة للـهيدريد الـمرجعيLiH. 
  هيدريدميز ـي ذات حجم صغير وهذا ما الـهيدريديكون  نأ الـهيدروجين تـخزينل ةالـجيد الـخواصمن 

Li7CH8  الـمضاعفة الـهيدريداتبمقارنة Li7SiH8 و.Li7GeH8 

 .Li7XH8و  LiHلـ  ج الدراســــــة البنيويــــــــــــــــــــــــةئــــنتا: 3.2 الجدول
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 Na7XH8 (X= C, Si , Ge)و  NaHالدراسة البنيـوية لــ  3.0.0

 ملف البنية مــــدخلات 3.0.0.0
للـهيدريدات  3.5 الـجدولو  NaHللـهيدريد الـمرجعي  3.5 الـجدولدخلات ملف البنية إدخال مكذلك   تـم

 :كل من  ثل فيتـمت دخلاتمالـهذه  .Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة
 تسمية المركب :(NaH و Na7XH8) 
 بالنسبة لـــــ  225رقم  :الزمرة الفضائيةNaH اثلين لكل من تـمالذي يوافق موقعين غير مNa  وH  أما

 X  ،7خصص لـــ ـم احدموقع و )اثل تـمموقع غير م 11لية وهي توافق أو الزمرة تكون  Na7XH8بالنسبة لــ 
 .( Hمواقع لــــ  8و Naمواقع لــــ 

 نية مكعبة بالنسبة لــــ ب :ثوابت الشبكةNaH محور ـوبنية مكعبة مضاعفة وفق الZ  بالنسبة لــــ
Na7XH8.  1ايx1x2NaH  بــذرة  (0 ,0 ,0) الإحداثياتمع تغير ذرة الصوديوم ذاتX  والتي هي

 .يومانالـجرمذرة كل من الكربون، السيلسيوم، 
 اتالإلكتونبور وعدد تسمية الذرات، نصف القطر الذري بوحدة ال :العناصر الذرية. 

 
 
 

الصيغة  المركب
 الكيميائية

 مـجموعةال البنية البلورية
 الفراغية

 ثابت الشبكة
(Å) 

العدد  الإحداثيات العنصر
 الذري

هيدريد 
 الصوديوم

NaH 
بنية كلوريد 
 الصوديوم

NaCl (cfc) 
225_Fm3m a=4.85 

Na (0, 0, 0) 3 

H 0.5, 0.5, 0.5)) 1 

 
 
 

  

 .NaHالـمعطيات الضروريــــــــة لإنشاء ملف البنية لـــ  :3.4 الجدول
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 a ركباتالـم
(Å) 

b 
(Å) 

c 
(Å) 

 اثياتحدإ العنصر
(X,Y,Z) 

Rmt 
(Bohr) 

Na7XH8 

Na7CH8 4.648 4.648 9.296 

X (0, 0, 0) 1.8 

Na (0, 0, 0.5) 1.8 

Na (0.5, 0.5, 0) 1.8 

Na  (0.5, 0.5, 0.5) 1.8 

Na (0.5, 0, 0.25) 1.8 

Na7SiH8 4.758 4.758 9.516 

Na (0.5, 0, 0.75) 1.8 

Na (0, 0.5, 0.25) 1.8 

Na (0, 0.5, 0.75) 1.8 

H (0.5, 0.5, 0.25) 1.2 

H (0.5, 0.5, 0.75) 1.2 

Na7GeH8 4.788 4.788 9.576 

H (0, 0, 0.25) 1.2 

H (0, 0, 0.75) 1.2 

H (0, 0.5, 0) 1.2 

H (0, 0.5, 0.5) 1.2 

H (0.5, 0, 0) 1.2 

H (0.5, 0, 0.5) 1.2 

 

  

 Na7XH8.ملف البنية لـــ لإنشاءــــــــة الضروري الـمعطيات :3.5 الجدول
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من رسم  هذا نايـمكن XcreysDenة ببرنامج انستعلإباو  Wien2kبعد ادخال معطيات ملف البنية في برنامج 

الذي يوضح بنية  :3.9ة في الشكل مـمثلالـو  .الاتزانفي حالة  الـمدروسةلـهيدريدات الصوديوم  البنية الثلاثية الابعاد
 Na7CH8 ،Na7SiH8 الـهيدريداتوضح بنية تالتي  :3.12-3.9والاشكال  NaHالـمرجعي  يدريدالـه
 .على التوالي Na7GeH8و
 

 

 

 

 

  

 .NaHهيدريد  بنيـــــــــــــــــــــــة: 3.9 لشكال

  Na7CH8.بنيـــــــــــــــــــــــة هيدريد: 3.10 لشكال
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 .Na7SiH8 بنيـــــــــــــــــــــــة هيدريد: 3.11 لشكال

 .Na7GeH8 بنيـــــــــــــــــــــــة هيدريد: 3.12 لشكال
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 لدراسة البنيوية نتائج ا 3.0.0.0

 يدريداتالـه لـجـميع الـحجمعلى منحنى الطاقة الكلية بدلالة  نـحصل لـحسابل الـمتبعة الـخطواتمواصلة  عند
الطاقة الكلية يوضح التغير في  :3.13الشكل  ان حيث .3.16-3.13موضح في الاشكالهو كما   الـمدروسة
 الـحجمالطاقة الكلية بدلالة  التغير في توضح :3.16-3.14والاشكال  الـحجمبدلالة  NaHالـمرجعي  للـهيدريد

 .على التوالي Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 للـهيدريدات
 

 

 

 
 

  

 .بدلالة الـحجم NaHالطاقة الكلية لـهيدريد : 3.02الشكل 

 .بدلالة الـحجم Na7CH8الطاقة الكلية لـهيدريد : 3.02الشكل 
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 .بدلالة الـحجم Na7SiH8لـهيدريد  الطاقة الكلية: 3.05الشكل 

 .بدلالة الـحجم Na7GeH8الطاقة الكلية لـهيدريد : 3.06الشكل 
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 NaHللـهيدريد الـمرجعي  3.1 الـجدولمن الدراسة البنيوية في حالة الاستقرار  عليها الـمتحصلنلخص النتائج 

في حالة  عليها الـمتحصلنلخص النتائج  Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة وللـهيدريدات
 .3.1 الـجدولفي  ستقرارالا
 
 

 a (Å)= b(Å) c (Å) E0 (Ry)     B (Gba) الـهيدريد
NaH 4.84 4.84 -326.06668 3.5975 22.1768 

NaH [6] 4.8347 4.8347    
NaH [7] 4.833 4.833    
NaH [8] 4.775 4.775    
Na7CH8 4.655 9.31 -2359.2673 4.0106 25.6067 
Na7SiH8 4.764 9.528 -2863.4766 3.0741 26.7339 
Na7GeH8 4.799 9.598 -6481.6333 4.3613 24.7167 

 
 Na7CH8 ،Na7SiH8 الـــمضاعفة وللـــهيدريدات NaHنتــائج الدراســة البنيويــة للـــهيدريد الـــمرجعي  الـــجدول ظهــري
 :نلاحظ همن خلالو  Na7GeH8و

 للـهيدريد الـمرجعيابت الشبكة ث NaH [8-6].نظريةمن النتائج ال قريب 
 الـمضاعفة ثوابت الشبكة للـهيدريدات Na7CH8 ،Na7SiH8 وNa7GeH8 من ثابت الشبكة  أقل

 .NaHللـهيدريد الـمرجعي 
 يـملك هيدريد Na7CH8 الـمرجعي  الـهيدريدثابت شبكة مقارنة بــ أقلNaH  الـمضاعفة الـهيدريداتو 

Na7SiH8 وNa7GeH8. 
 هيدريد  يـمتلكNa7GeH8 الـمضاعفة الـهيدريداتاكبر ثابت شبكة مقارنة ب Na7CH8 و.Na7SiH8 
  ذات حجم صغير وهذا ما يـميز هيدريد الـهيدريديكون  نأ الـهيدروجين تـخزينة لالـجيد الـخواصمن 

 .Na7GeH8 الـهيدريدبــ مقارنة Na7CH8 ،Na7SiH8 الـهيدريدات
 
 

  

 .Na7XH8و  NaHج الدراســــــة البنيويــــــــــــــــــــــــة لـ ــئــنتا: 3.6الجدول 
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 M7XH8 (M=Li,Na; X= C, Si , Ge) ي لـــالـهيدروجينالكسر الكتلي  3.2

 .الـهيدريداتة في الـمخزن الـهيدروجين ةمن أجل معرفة نسب (Gravimétrie) الـهيدروجينيالكسر الكتلي  يـحسب
 حيث MHصياغتها بشكل عام بــ  تـمتوالتي  NaHو LiH الـمرجعية الـهيدريداتهي كل من  الـهيدريداتهذه 

MH (M=Li,Na)  الـمحور  وفق الـمضاعفة الـهيدريداتوz  بــ  صياغتها تـمتوالتي  الـمرجعيةللـهيدريدات
M7XH8 حيث.M7XH8 (M=Li,Na; X= C, Si , Ge)  

 :ةالأتي علاقاتبال الـهيدروجينيحساب الكسر الكتلي  تـم
 

 ــبالنسبة ل MH: 
 

                 
     

           
                                               

 
 ــبالنسبة ل       : 

 
                    

      

                   
                         

 
 .3.7 الـجدولوهي موضحة في  للعناصر الـموليةالكتلة  : M حيث

 
 
 

 الـموليةالكتلة  العنصر
H 1.008 
Li 6.94 
Na 22.99 
C 12.01 
Si 28.09 
Ge 72.63 

  

 .للعناصرمولية ـة الــــالكتل :3.7 الجدول
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 Li7XH8 (X= C, Si , Ge)و  LiHي لـــ الـهيدروجينالكسر الكتلي  3.0.2

 Li7CH8 ،Li7SiH8 الـهيدريداتو  LiHمرجعي ـال للـهيدريد الـهيدروجيني الكسر الكتلي بـحسابقمنا 
 .3.8 الـجدولعلى النتائج الـموضحة في  الـحصول تـمو  العلاقات السابقةحسب  Li7GeH8و
 
 
 

 يالـهيدروجينالكسر الكتلي  الـهيدريد
    %  

LiH 12.679 
Li7CH8 11.74 
Li7SiH8 9.51 
Li7GeH8 6.236 

 
مرجعي ـال الـهيدريدتأثير  يـمثلالذي  3.17قمنا برسم الشكل  الـهيدروجينيالكسر الكتلي لتوضيح نتائج حساب 

LiH  الـهيدريداتو Li7CH8 ، Li7SiH8وLi7GeH8  الـهيدروجينيالكسر الكتلي بدلالة. 
 

 

 .Li7XH8و LiHلــ  الكسر الكتلي الـهيدروجيني: 3.07 لشكال 

 .Li7XH8و  LiHلــ  الكسر الكتلي الـهيدروجيني :3.8 الجدول
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، Li7CH8وللـهيدريدات  LiH للـهيدريد الـمرجعي ينيالـهيدروج عليها في حساب الكسر الكتلي الـمتحصلالنتائج 

Li7SiH8 وLi7GeH8 اعطت ما يلي: 
 الـهيدروجين تـخزين أنظمةفي  جيدةتعتبر  الـمدروسة اللـيثيوم لـهيدريدات نسبة الكسر الكتلي. 
 الـهيدريدمن ا يـجبتدر للهيدروجين يتناقص  الكتلي الكسر Li7CH8 الـهيدريد إلى Li7GeH8. 
 في الاستبدالات الثلاثة وجدت في هيدريد  الـهيدروجين تـخزينسبة لأكبر نLi7CH8  11.74وتقدر بـ%. 
  الـهيدريد يـمتلك Li7CH8  والتي  تقاليةنالا الـمعادنـهيدريدات بـ مقارنته عند للهيدروجين تـخزينأكبر نسبة

على  %5.67و %8.42،%10.12تقدر بـ و Li7RbH8 و Li7NaH8، Li7KH8هي كل من 
 .[5]التوالي

 الـهيدريد يـمتلك Li7CH8  والتي  القلوية الـمعادنـهيدريدات بـ مقارنته عندللهيدروجين  تـخزينأكبر نسبة
 .[5]على التوالي   %7.42و%7.49،%7.71 تقدر بـو Li7CrH8 و Li7TiH8، Li7VH8هي كل من 

 الـهيدريدات Li7CH8  وLi7SiH8  هيدريد الـمغنزيومفي  الـموجودةلديها كسر كتلي أكبر من تلك 
MgH2  [9]الصلبة  لـموادافي  الـهيدروجين تـخزينالرائدة في تطبيقات  لـمواداوالذي يعتبر من بين. 

 Na7XH8 (X= C, Si , Ge)و  NaHي لـ الـهيدروجينالكسر الكتلي  2.0.2

 Na7CH8 ،Na7SiH8 الـهيدريداتو  NaHمرجعي ـال للـهيدريدالكسر الكتلي  بـحساب كذلك  قمنا
 .2.9 الـجدولحسب العلاقات السابقة والنتائج موضحة في  Na7GeH8و
 
 
 

 الكسر الكتلي للهيدروجين الـهيدريد
    %   

NaH 4.20 
Na7CH8 4.45 
Na7SiH8 4.09 
Na7GeH8 3.33 

 
  

 .Na7XH8و  NaHلــ  وجينيالـهيدر الكسر الكتلي  :2.9 الجدول
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مرجعي ـال يدالـهيدر تأثير  يـمثلالذي  2.11قمنا برسم الشكل  الـهيدروجينيالكسر الكتلي لتوضيح نتائج حساب 

NaH  الـهيدريداتو Na7CH8 ، Na7SiH8وNa7GeH8  الـهيدروجينيالكسر الكتلي بدلالة. 
 

 

 
 

 الـمضاعفة الـهيدريداتو  NaHللـهيدريد الـمرجعي  الـهيدروجيني عليها في حساب الكسر الكتلي الـمتحصلالنتائج 
Na7CH8 ، Na7SiH8وNa7GeH8 ما يلي اعطت: 
 الـهيدروجين تـخزين أنظمةفي  مقبولة كذلك  تعتبر الـمدروسةالصوديوم  هيدريداتلـ نسبة الكسر الكتلي. 
  متقاربة الـمدروسة الصوديوم هيدريدات جـميعفي  الـهيدروجين تـخزيننسبة. 
 الـهيدريدمن  يايـجتدر للهيدروجين يتناقص  الكتلي الكسر Na7CH8 الـهيدريد إلى Na 7GeH8. 
 هيدريدوجدت في  الـمدروسة الصوديوم هيدريدات جـميعفي  ينالـهيدروج تـخزينأكبر نسبة ل Na7CH8 

 و Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو  NaHوهي نسبة قريبة للـهيدريد الـمرجعي  %4.45حيث تقدر بـ 
Na7GeH8. 

 وجدت في هيدريد  الـمدروسة الصوديوم هيدريدات جـميعفي  الـهيدروجين تـخزيننسبة ل أقلNa7GeH8 
 و Na7CH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو  NaHوهي نسبة قريبة للـهيدريد الـمرجعي  %3.33ر بـ تقد حيث

Na7SiH8. 

  

 .Na7XH8و  NaHلــ  الـهيدروجينيالكسر الكتلي : 2.18 لشكال
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 M7XH8 (M=Li,Na; X= C, Si , Ge) للـهيدريدات طاقة التشكل 3.2

هي كمية  (L'enthalpie de formation)التشكل تالبية ان أو  (L’énergie de formation)طاقة التشكل
النظام  استقرارتقييم  لـهاخلا تـمي .الـهيدروجين تـخزينمواد  تـحديدية مهمة جدا تستخدم لتصنيف و دينامكية حرار 

 ،استقرار الأكثر النظام هو أقل التشكلعلى طاقة  يـحتويمقارنة طاقات التشكل حيث يعتبر النظام الذي بـ وذلك
نتبع ثلاث خطوات  طاقة التشكل حسابلـ. نستطيع حساب درجة حرارة التفكك لنظام معين لـهاوكذلك من خلا

 .رئيسة
  من  تـمت اتلـحساباهذه  .3.12 الـجدولة في مـمثلحساب قيم الطاقات الكلية للعناصر الـقمنا بـ :لاأو

 :[10] من الـمرجع سخدام ثوابت الشبكةإبوذلك  Wien2kباستخدام برنامج  خلال
 
 

 Etot(Ry)  الطاقة الكلية العنصر
Li -15.0442 
Na -324.8697 
C -152.4014 
Si -1160.1417 
Ge -8396.3615 

H [11-16] -2.32 
 

 1بالنسبة لـ  الـهيدريداتطاقة تشكل  لـحساب: ياانثmol  لـمعادلةا نستخدم    الـهيدروجينمن جزيئات 
 ريداتللـهيد      الكيميائية  لـمعادلةاو MH (M=Li,Na) الـمرجعية للـهيدريدات        الكيميائية
 :M7XH8 (M=Li,Na; X= C, Si , Ge) الـمضاعفة

 
                                                                                   

 
 

 
  

 

 
     

 

 
                                                               

 
  

 .الطاقــــــة الكليــــة للعناصر :3.09 الجدول
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 الـمرجعية للـهيدريدات حسب طاقة التشكلنـ سابقةال ةالكيميائي تاعلاالتفطلاقا من ان :لثاثا 

(M=Li,Na) MH  الـمضاعفة للـهيدريداتوكذلك (M=Li,Na; X= C, Si , Ge) M7XH8  التي
 :الفرق بين الطاقة الكلية للمتفاعلات والطاقة الكلية للنواتجهي 

 
 الـمرجعية للـهيدريدات التشكل ةطاق (M=Li,N) MH التالية لـمعادلةاوفق  تـحسب: 

 
                                                          

 
 للـهيدريدات  التشكل ةطاق(M=Li,Na; X= C, Si , Ge) M7XH8 التالية لـمعادلةاوفق  حسبـت: 

 
          

 

 
            

 

 
        

 

 
                              

 
          

 

 
            

 

 
        

 

 
                                  

 
 

  Li7XH8 (X= C, Si, Ge)و  LiHلــ  طاقة التشكل 3.0.2
بالعلاقات  Li7GeH8وLi7CH8 ، Li7SiH8 الـهيدريداتو  LiHحساب طاقة التشكل للـهيدريد الـمرجعي  تـم

 .3.11 الـجدولفي  الـمدروسة الـهيدريدات لـجـميعمحسوبة ـنسجل طاقات التشكل الالسابقة ومنه 

 
 

 (kJ/mol H2)طاقة التشكل  الـهيدريد
LiH -181.78 

Li7CH8 -12.13 
Li7SiH8 -97.16 
Li7GeH8 -100.49 

 
  

 .Li7XH8و LiHطاقة التشكل لــ : 3.00 الجدول
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 LiHمرجعي ـال الـهيدريد تأثير يـمثلي الذ 3.19م الشكل ولتوضيح نتائج حساب طاقة التشكل قمنا برس

 :طاقة التشكل بدلالة Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8 الـهيدريداتو 
 

 
 
 
 

 الـمضاعفة الـهيدريداتو  LiHالـمرجعي  للـهيدريدحساب طاقة التشكل في عليها  الـمتحصل نتائجنستنتج من ال
 :نأ Li7GeH8وLi7CH8 ، Li7SiH8 الـمرجعي للـهيدريد
 الـمرجعي  الـهيدريديوافق  بصعوبة الـهيدروجين وطرح تـخزينLiH  حيث  استقرار الأكثر الـهيدريدوهو

، Li7CH8 الـمضاعفة الـهيدريداتطاقة تشكل مقارنة ب أقل يـمتلك لأنه بصعوبة الـهيدروجين طرحيو  خزينيـ
Li7SiH8  وLi7GeH8. 

  هيدريدف الـمضاعفةبالنسبة للـهيدريدات Li7GeH8  طرحيو  خزينحيث يـ استقرار الأكثر الـهيدريدهو 
 .Li7SiH8و  Li7CH8 الـهيدريداتبمقارنة  طاقة تشكل أقل يـمتلك لأنه بصعوبة الـهيدروجين

 هيدريدض من ينخف الـهيدروجين استقرار Li7GeH8 هيدريد إلى Li7CH8. 
 الـمدروسة الـمضاعفة الـهيدريدات (X: C,Si,Ge) Li7XH8  بـ  مقارنةأكبر عكوسية للهيدروجين لديها

Li7YH8 (Y= Na K Ti) [5]. 
  

 .Li7XH8و LiHطاقة التشكل لــ : 3.00 لشكال
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 كل من   نميلاC، Si و Ge مع ةتساهـمي روابط لتشكيل Li وH أقل الـهيدروجين يكون نأ إلى يؤدي 

 .Li بـ ارتباطاً
 لـ محسوبةـال التشكل طاقة Li7CH8 12.13- تساوي والتي kJ/mol H2 التشكل طاقة نطاق من قريبة 

 [.17-22] الوقود خلايا تطبيقات فيالـمستخدم 40-) إلى kJ/mol H2 (20- ةاليمثـال
 الـهيدريد يـمتلك Li7CH8 الـمرجعي  الـهيدريدبمقارنة  للهيدروجين أكثر عكوسيةLiH  الـهيدريداتو 

  Li7GeH8.و Li7SiH8 الـمضاعفة
 الـهيدريد Li7CH8 رجعي الـم الـهيدريدن م الـهيدروجين تـخزينهو الاحسن للLiH  الـهيدريداتو 

Li7SiH8 و.Li7GeH8 
 وهو هيدريد  ااستقرار  أقل على هيدريد الـحصول تـمLi7CH8  الـهيدروجينبدخول وخروج يسمح الذي 

 .Li7GeH8و Li7SiH8 الـهيدريداتبو  LiHالـمرجعي  الـهيدريدب بسهولة مقارنة
 
  Na7XH8 (X= C, Si , Ge)و  NaHطاقة التشكل لــ  3.0.2
التي هي كل من  الـمضاعفةوللـهيدريدات  NaHذلك حساب طاقات التشكل للـهيدريد الـمرجعي ك  تـم

Na7CH8 ، Na7SiH8وNa7GeH8 3.12 الـجدولالتشكل في  نسجل طاقات ومنه. 
 
 
 

 (kJ/mol H2)طاقة التشكل  الـهيدريد
NaH -103.45 

Na7CH8 -98.94 
Na7SiH8 -12.36 
Na7GeH8 -26.90 

 
 

  

 .Na7XH8و  NaHطاقة التشكل لــ : 3.00 الجدول
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 NaHمرجعي ـال الـهيدريدتأثير  يـمثلالذي  3.22ح نتائج حساب طاقة التشكل قمنا برسم الشكل لتوضي
 :بدلالة طاقة التشكل Na7GeH8وNa7CH8 ، Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 
 

 
 
 
 

 Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو  NaHمرجعي ـال للـهيدريد ب طاقة التشكلمن خلال حسا
 :Na7GeH8و

 الـمرجعي الـهيدريدNaH   الـمضاعفة الـهيدريداتبمقارنة طاقة تشكل  أقلله Na7CH8 ،Na7SiH8 
 الأكثر NaHالـمرجعي الـهيدريد يعتبر بـهذا، و kJ/mol H2 103.45-تقدر بـ والتي  Na7GeH8و

 .بصعوبة الـهيدروجين طرحيو  خزينحيث يـ استقرار
 كل من   نميلاC، Si وGe مع ةـميتساه روابط لتشكيل Na وH أقل الـهيدروجين يكون نأ إلى يؤدي 

 .Na بـ ارتباطاً
 لـهيدريد طاقة التشكل بالنسبة Na7SiH8  تقدر بــ التي و  الـهيدروجين تـخزين أنظمةله طاقة تشكل جيدة في

kJ/mol H2 .3612-  الوقود خلايا تطبيقات فيالـمستخدم  ةمثاليـال التشكل طاقة نطاق من قريبةوتعتبر.  
  لـهيدريد بالنسبةطاقة التشكل Na7GeH8  وتقدر بــ  الـهيدروجين تـخزين أنظمةفي  مـمتايةله طاقة تشكل

kJ/mol H2 .9021-  20- الـمثالية التشكل طاقة نطاقوهي داخل) kJ/mol H2 40-) إلى 
 [.17-22] الوقود خلايا تطبيقات فيالـمستخدم 

  

 . Na7XH8و NaHلــ طاقة التشكل : 3.20 الشكل
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 M7XH8 (M=Li,Na; X= C, Si , Ge) للـهيدريدات تفككال حرارة درجة 3.5

كن تـمن لـهاخلا .ما اختيار نظام في ارئيسي ادور  يلعب الـهيدروجين تـخزين مـجالالتفكك في  حرارة درجة معرفةإن 
 :بواسطة طاقة جيبس القياسية ة للـهيدريداتالـحراريالديناميكية  لـخصائصاوصف من 

 
                                                                        

 
 :منثل كل تـم حيث
   :  (.طاقة جيبس القياسية) الـحرةالطاقة 
    : طاقة التشكل. 
    :توبـينالا. 

 
 :مايلي معرفة يـجبالتفكك  حرارة درجة لـحساب

 
 بالقول لنا يسمح مـما الغاي بـذلك مع مقارنة جدا منخفضة   الصلبة  لـموادا توبياان تكون التفاعل أثناء 

  .الـهيدروجينغاي  تطور إلى أساسي بشكل التفاعل يرجع أثناء توبينالا تباين نأ
 قيمة  تقدر الـهيدروجين نزع لـمعظم تفاعلات بالنسبة∆S 95 :النطاق بـ في< ∆S < 140 . 
 توبيانالا يطةبس ةيالـمعدن لـهيدريدات الـحرارة ودرجة للضغط القياسية الظروف ظل في ذلك إلى بالإضافة 

 .S=∆S(H2)= 130.7 J/mol K∆تقريبا بــ  تقدر
  الصفر تساوي    طاقة جيبس القياسيةتصبح. 

 
تعطي بالعبارة التي بعد حساب طاقة التشكل و  (الـهيدروجين نزع حرارة درجة) حرارة التفكك درجةحساب  تـمي

 :[21-23]التالية
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  Li7XH8 (X= C, Si , Ge)و  LiHــ لتفكك درجة ال 3.0.5
، Li7GeH8وLi7CH8 ، Li7SiH8 الـهيدريداتو  LiHتفكك للـهيدريد الـمرجعي الحساب درجة حرارة  تـم
 .3.13 الـجدولتائج موضحة في الن

 
 

 K  التفككدرجة حرارة  الـهيدريد
LiH 1390.81 

Li7CH8 92.80 
Li7SiH8 743.38 
Li7GeH8 768.85 

 
 LiHالـمرجعي  الـهيدريد تأثير يـمثلالذي  3.21قمنا برسم الشكل التفكك  حرارة درجةلتوضيح نتائج حساب 

 :التفكك حرارة درجةبدلالة  Li7GeH8وLi7CH8 ، Li7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 
 

 
 
 

  

 .Li7XH8و  LiHدرجة حرارة التفكك لـ : 3.00 لشكال

 

 .Li7XH8و  LiHلــ درجة حرارة التفكك  :3.13 الجدول
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 LiHالـمرجعي  الـهيدريد والتي هي كل من الـمدروسةدرجة حرارة التفكك لـهيدريدات الليثيوم من خلال حساب 

 :اننلاحظ  Li7GeH8وLi7CH8 ، Li7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 
 1390.81ـ ب فكك تقدرعند درجة حرارة الت الـهيدروجين يـخزنثيوم يالل هيدريدk وهي درجة جد مرتفعة. 
  هيدريد من تزايدت الـهيدروجين التفككدرجة حرارة Li7CH8 هيدريد إلى Li7GeH8. 
 هيدريد Li7CH8  الـمرجعي  الـهيدريدبمقارنة تفكك  حرارة درجة أقللديهLiH  الـمضاعفة الـهيدريداتو 

Li7SiH8 و. Li7GeH8 وتقدر بــ K 92.12، التفكك حرارة درجة من نطاق بكـثير قلأ قيمة وهي  
K(393-219) [25]على إلكتوليت مصنوع من غشاء بوليمار تـحتويالوقود التي  بـخلايا الـخاصة. 
  الـهيدريدات درجات حرارة التفكك Li7XH8 (X= C, Si , Ge)  الـهيدريداتأصغر منLi7YH8 

(Y= Na K Ti) . الـمدروسة الـهيدريداتأكثر عكوسية في  الـهيدروجينلذلك يكون Li7XH8   
(X= C, Si , Ge) مقارنة ب Li7YH8 (Y= Na, K, Ti). 

 
  Na7XH8 (X= C, Si , Ge)و  NaHـ لتفكك درجة ال 3.0.5
 Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو  NaHالـمرجعي  الـهيدريدحساب درجة حرارة تفكك  تـم
 .3.14 الـجدول في موضحة النتائج، Na7GeH8و
 
 
 

 (k)درجة حرارة الامتصاص  الـهيدريد
NaH 791.50 

Na7CH8 757 
Na7SiH8 94.56 
Na7GeH8 205.81 

 
 

 NaHالـمرجعي  الـهيدريد تأثير يـمثلالذي  3.22قمنا برسم الشكل التفكك  حرارة درجةحساب لتوضيح نتائج 
 :التفكك حرارة درجةبدلالة  Na7GeH8وNa7CH8 ، Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 
 
 

  

 .Na7XH8و  NaHلــ درجة حرارة التفكك  :3.14 الجدول
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 NaHالـمرجعي  الـهيدريد والتي هي كل من الـمدروسةدرجة حرارة التفكك لـهيدريدات الليثيوم من خلال حساب 

 :اننلاحظ  Na7GeH8وNa7CH8 ، Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 
  هيدريد الصوديومNaH 791.50ـ ب عند درجة حرارة التفكك تقدر الـهيدروجين يـخزنk  وهي درجة

 .مرتفعة
 هيدريد  يـمتلكNa7CH8  الـمضاعفة الـهيدريداتمقارنة ب الـهيدروجين التفككحرارة أكبر درجة 

Na7SiH8 و.Na7GeH8 
 هيدريد Na7SiH8  الـمرجعي  الـهيدريدبمقارنة حرارة تفكك  درجة أقللديهNaH  الـهيدريداتو 

  التفكك حرارة درجة من نطاق بكـثير أقل K 94.56 والتي تقدر بــ Na7GeH8 .و Na7CH8 الـمضاعفة
K(393-219) [25]على إلكتوليت مصنوع من غشاء بوليمار تـحتويالوقود التي  بـخلايا الـخاصة. 
 هيدريد Na7GeH8 تقدر بــ حرارة تفكك لديه درجة K 205.81  وهي قريبة من نطاقK(393-219) 

 .الوقود بـخلايا الـخاصة
 

  

 .Na7XH8و  NaHلـ  التفككدرجة حرارة : 3.22 لشكال
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 M7XH8 (M=Li,Na; X= C, Si , Ge) لـهيدريد يةترونالإلكدراسة ال 3.6

  .يةالإلكتونهم خصائص البنية امن  يةالإلكتون، الكثافة الـحالاتيعد كل من مستوى فرمي، عصابة الطاقة وكثافة 
 ات داخل هذهالإلكتونوتوييع ( بـهاهيكل النطاق الخاص )للمادة مثال عصابة الطاقة  يةالإلكتون لـخصائصاتؤثر 

 .[25]النطاقات بشكل كبير على تطبيقاتـها
 مستوى فرمي 3.0.6

ي طاق مستوي أعلى يـمثله نأ فرمي مستوىيعرف  .[21] لـمواداتصنيف  مـجالكبيرة في   أهـميةيـحتل مستوى فرمي 
لك متـلا ) ستقرارات في حالة الاالإلكتونحيث تكون  .كلفنصفر   الـحرارة درجة عند الإلكتون يشغله يـمكن أن

 دنىالأ الطاقة مستويات من تقالنالا على لتساعدها حركية طاقة أي تكتسب لا تاالإلكتونف، (أي طاقة حرارية
ي مستوي فرمي الذي يكون له قيمة و اتجتبـحيث لا  (عصابة النقل) علىالأطاقة المستويات  إلى (عصابة التكافؤ)

 .الـحرارةطاقة ثابتة لا تتغير مع درجة 
 مـجموعةو  الـموصلاتصاف نأ أوشباه أ مـجموعة، الـموصلاتوعة مجـم ثلاثة مـجموعات إلى لـمواداتصنف 
 :العوايل

 
 يتوسط مستوي فرمي عصابة النقل فتكون نصف مـملوءة ولا يوجد لديها عصابة طاقة مـمنوعة :الـموصلات، 

 من فرمي طاقة تتحرك لا ـحرارةال درجةارتفاع  دعنـــــ .انتمتداخل انتوصيل يكونابة التكافؤ وعصابة الصعأي 
 هي لـمجالهذا ا تتعدى طاقة تكسب التي اتالإلكتون أما .للمادة ميــــــــــــزـممستوي طاقي  نـهالأ نـهاامك

 .[27] والتوصيل لـحركةا هايـمكنو  وهي حرة ةات مثار إلكتون
 
 التوصيل وعصابة التكافؤ عصابة بين عة الواقعةانالعصابة الـم نتصفم في فيرمي مستوى يقع :الـموصلات أشباه. 

تصعد بعض  الـحرارةلكن عند ارتفاع درجة  ،مطلقـال الصفر عند التوصيل عصابة في اتإلكتون توجد لا
ات الصاعدة بارتفاع الإلكتونعصابة التوصيل مـخلفة فجوات ويزداد عدد  إلىات من عصابة التكافؤ الإلكتون

 .[27] الـحرارةدرجة 
 
 حيث عصابة التوصيل لا  ،عصابة التوصيل وعصابة التكافؤ إلىعة كبيرة بالإضافة انيز بعصابة متـمت العوايل

 .[27] الصفر الـمطلق عندات حرة إلكتونعلى  تـحتوي
 .3.23 لشكال لـعايل وشبه موصل فيل الطاقة عصابة بنيـةتوضيح  تـم
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كل هيدريد  يـمتلكحيث  .ستوى طاقة فرمي بالنسبة للـهيدريداتقيمة مأخد  تـمكبيرة   أهـميةلـمستوى فرمي  نأبـما 
 :3.15 الـجدوليوضحه  قيمة لـمستوى طاقة فرمـي وهذا ما

 
 
 

  Ry مستوى طاقة فرمي الـهيدريدات
LiH -0.01742 

Li7CH8 0.17729 
Li7SiH8 0.25934 
Li7GeH8 2.25211 

NaH -0.05943 
Na7CH8 0.09337 
Na7SiH8 0.19637 
Na7GeH8 0.19791 

 
  

 .قيمة مستوى طاقة فرمي بالنسبة للـهيدريدات: 3.05 الجدول

 .[21] لـعايل وشبه موصل الطاقة عصابة بنيـــــــــــــــــــــــة: 3.02 لشكال
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  عصابة الطاقة 3.0.6

مرسومة  الإلكتون لـهايشغ يـمكن أنالطاقة التي هي عبارة عن مستويات  structure de bandesعصابات الطاقة 
 .في الفضاء العكسي الـموجةبدلالة شعاع 

 

 Li7XH8 (X= C, Si , Ge)و  LiH لــعصابة الطاقة  3.0.0.6
، Li7CH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو  LiH مرجعيـال للـهيدريدعصابات الطاقة  3.27-3.25توضح الاشكال 

Li7SiH8 وLi7GeH8: 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 .LiH لـهيدريد الطاقة عصابة بنيـــــــــــــــــــــــة: 3.02 لشكال
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 .Li7CH8لـهيدريد  الطاقة عصابة ـةبنيــــــــــــــــــــــ: 3.05 لشكال

 .Li7SiH8لـهيدريد  الطاقة عصابة بنيـــــــــــــــــــــــة: 3.06 لشكال
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 مرجعيـال للـهيدريدعصابات الطاقة ل 3.27-3.25الاشكال  هتوضح الذي  لعصابات الطاقةانيرسم البيالمن خلال 

LiH  الـمضاعفة الـهيدريداتو Li7CH8 ،Li7SiH8 وLi7GeH8: نلاحظ ما يلي: 
 

 الـمرجعي بالنسبة للـهيدريد LiH عصابة حدود في وضعتـمم فرمي مستوي :3.25في الشكل  مـمثلـال 
 مقدار وهو (eV 3)بعد  على فتكون النقل عصابة أما (eV 5-) تساوي لـها قيمة أقل تكون التي ،التكافؤ
له طابع  LiHالليثيوم  هيدريد نأهذا يدل على و  [29] (eV 3.2)ن وهي قريبة م عةانمـال للعصابة الطاقة
 .عايل

 
 الـمضاعفة بالنسبة للـهيدريدات Li7CH8 ،Li7SiH8 وLi7GeH8 3.27 – 3.25ة في الاشكال مـمثلـال: 

خطوط بنية  نطابع موصل لأ لـها Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8الثلاث  الـمضاعفة الـهيدريدات
 .وى فيرميالعصابات تقطع مست

 
  

 .Li7GeH8لـهيدريد  الطاقة عصابة بنيـــــــــــــــــــــــة: 3.07 لشكال
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 Na7XH8 (X= C, Si , Ge)و  NaH لــعصابة الطاقة  3.0.0.6
 Li7CH8 ،Li7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو  LiH مرجعيـال للـهيدريدالطاقة دراسة عصابة  تـمكما 

، Na7CH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو  NaH مرجعيـال دراسة عصابة الطاقة للـهيدريد أيضا تـم :Li7GeH8و
Na7SiH8 وNa7GeH8  مرجعيـال للـهيدريدعصابات الطاقة  3.31-3.21توضح الاشكال حيث NaH 

 :Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 

 

 

 
 
 
 
 

  

 .NaHلـهيدريد  الطاقة عصابة ــةبنيـــــــــــــــــــــ: 3.08الشكل 
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 .Na7CH8لـهيدريد  الطاقة عصابة بنيـــــــــــــــــــــــة: 3.00الشكل 

 .Na7SiH8لـهيدريد  الطاقة عصابة بنيـــــــــــــــــــــــة: 3.29الشكل 
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 :نلاحظ ما يلي لعصابات الطاقة انيمن خلال رسم البي
 

  للـهيدريد الـمرجعيبالنسبة NaH عصابة حدود في وضعتـمم فرمي مستوي: 3.28 في الشكل مـمثلـال 
إذن   (eV 3.8-)بعد على فتكون النقل عصابةو  .(eV 3.6-) تساوي لـها قيمة أقل تكون التي التكافؤ
 .عايل NaH صوديوم الـمرجعيال هيدريد نأ القول نايـمكن

 
  ــــــمضاعفةلــــــهيدريدات لبالنســـــبة -3.29ال ة في الاشـــــكمــــــمثلـال Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 ال

خطــــوط بنيــــة  نإفــــ Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 الثلاثــــة الـــــمضاعفة بفعــــل الإســــتبدالات: 3.31
  .طابع موصل للـهيدريداتصبح أومنه  العصابات تقطع مستوى فيرمي

 
 الكلية الـحالاتكثافة  3.2.6

معرفة ـبـ الــحالاتكثافـة  لنـا تسـمح ،للمـادة يـةالإلكتون الــحالةهي مقـدار فيزيـائي مهـم مـن اجـل فهـم  الـحالاتكثافة 
ودراسـة خصـائص التوصـيل  الإلكـتونيجـدا في فهـم التوييـع  هــماتلعـب دورا مكمـا  الــمادةطبيعة الـروابط الكيميائيـة في 

 .للمادة
  

 .Na7GeH8لـهيدريد  الطاقة عصابة بنيـــــــــــــــــــــــة: 3.20الشكل 

E
n

er
g
ie

 (
eV

)
 



 مناقشــــــــــــــــة النتائــــــــــج: الفصل الثالث

83 
 

 

 Li7XH8 (X= C, Si , Ge)و  LiHالكلية لــ  الـحالاتكثافة  3.0.2.6
ة مـمثل Li7GeH8و Li7CH8، Li7SiH8 الـمضاعفة ـهيدريداتالو  LiH مرجعيـال ـهيدريدلالكلية  الـحالاتكثافة 

 :3.32 الشكلفي 
 

 

 

  

 .Li7XH8ـو  LiHــ ل للحالات ةالإجـمالي الكثافة: 3.20 لشكال



 مناقشــــــــــــــــة النتائــــــــــج: الفصل الثالث

84 
 

 
 مرجعيـال للـهيدريد الكلية الـحالات الكثافةثل في تـممـال 3.32من خــــلال الــشكل ــا ـــــعليهــ الـمتحصلالنتائج 

LiH  الـمضاعفة الـهيدريداتو Li7CH8، Li7SiH8 وLi7GeH8: 
 :LiH الـمرجعي يدريدللـهبالنسبة ( أ

 عند درجة الصفر وهذا  ةوءملـم الـحالاتتكون كثافة ويوافق عصابة التكافؤ  [6,0-]الطاقة  مـجال
 .للـهيدريد ةالـمشكلمسؤول على الروابط ـهو ال زءلـجا
 عة موجودة فوق مستوى فيرمي انمـهذه العصابة ال. عـــــــةانمالـعصابة ال يـمثل [0,3]الطاقة  مـجال

 .عايل هو هيدريد الـهيدريدهذا  نأيبين  eV 3بـــــ مـحدد ـعة الانمـالعصابة ال لـهذهالطاقي  لـمجالوا
 مثارة التي ـال الـحالات جـميعهذه العصابة على  تـحتويعصابة التوصيل و يوافق  [3,15]الطاقة  مـجال

التي لا  الـحالاتعن  تكون فارغة في درجة الصفر مطلق بسبب تواجدها فوق مستوى فيرمي وهي تعبر
 .على التوصيل الكهربائي الـحالاتللـهيدريد وتقتصر هذه  ةالـمشكلتساهم في الروابط 

 
 :Li7XH8 (X= C.Si.Ge) ــل الـمضاعفةللـهيدريدات بالنسبة ( ب

  ات في الإلكتونممتلئة بـال الـحالاتالتكافؤ التي تعبر على وعصابة  عصابة التوصيلهناك تداخل في
 .ات هي التي تساهم في تكوين الروابط الكيميائيةالإلكتونمطلق هذه ـالصفر الدرجة 

  ات حرة تشارك في إلكتونهذا دلالة على وجود و  ا التداخلهذ ضمنمستوى فيرمي موجود  نأنلاحظ
 .التوصيل

 
 :الـهيدريدات لـجـميع الـحالاتالمقارنة بين كثافة ( ج

 :التاليهمقارنة وجدنا النتائج ـمن خلال ال. الـهيدريدات لـجـميع الـحالاتمقارنة كثافة ـيسمح لنا ب 3.32الشكل 
 الـهيدريد LiH  عانفي الشريط الـم الـحالاتبسب غياب  عايلله طابع. 
 الـمضاعفة الـهيدريدات Li7CH8 ،Li7SiH8 وLi7GeH8 طابع موصل لـها. 
 الـمرجعي الـهيدريد تقالان إلىالثلاثة أدت  الاستبدالات LiH  طابع موصل في  إلى عايلمن طابع

 .Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8الـمضاعفة الـهيدريدات
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 Na7XH8 (X= C, Si , Ge)و  NaHالكلية لــ  الـحالاتكثافة  3.0.2.6
 ،Na7CH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو  NaH مرجعيـال للـهيدريدالكلية  الـحالاتكثافة   3.33الشكل  يـمثل

Na7SiH8 وNa7GeH8: 
 

 
 
 
  

 .Na7XH8و NaH لـ للحالات ةالإجـمالي الكثافة: 3.22الشكل 
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 NaH مرجعيـال للـهيدريد الـحالات الكلية الكثافةثل في تـممـال 3.33من خــــلال الــشكل ــا ـــــالنتائج الـمتحصل عليهــ

 :Na7GeH8و Na7CH8، Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 
 :NaH المرجعي بالنسبة للـهيدريد( أ

 حيث ملؤة عند درجة الصفرـم الـحالاتكثافة   تكونويوافق عصابة التكافؤ  [3.5,0-]الطاقة  مـجال ،
 .الصوديوم لـهيدريد ةالـمشكلمسؤول على الروابط ـهو ال لـجزءاهذا 
 عـــــــةانعلى وجود عصابة م يدل مـما الطاقة حورـم على الكثافة منحنى تطابق [0,3.5]طاقة ال مـجال .

بــ مـحدد ـعة الانمـالعصابة ال لـهذهالطاقي  لـمجالاعة موجودة فوق مستوى فيرمي و انمـهذه العصابة ال
3.5 eV  عايلله  هيدريد الصوديوم نأيبين. 

 مثارة ـال الـحالات جـميعهذه العصابة على  تـحتويعصابة التوصيل و يوافق  [3.5,15]طاقة ال مـجال
 تالـحالاالتي تكون فارغة في درجة الصفر مطلق بسبب تواجدها فوق مستوى فيرمي وهي تعبر عن 

 .على التوصيل الكهربائي الـحالاتوتقتصر هذه  الصوديوم للـهيدريد ةالـمشكلالتي لا تساهم في الروابط 
 :Na7GeH8و Na7CH8، Na7SiH8 الـمضاعفة بالنسبة للـهيدريدات( ب

  ات في الإلكتونممتلئة بـال الـحالاتالتكافؤ التي تعبر على وعصابة  عصابة التوصيلهناك تداخل في
 .ات هي التي تساهم في تكوين الروابط الكيميائيةالإلكتونمطلق هذه ـصفر الدرجة ال

  ةشاركمات حرة إلكتونو هذا دلالة على وجود  ا التداخلمستوى فيرمي موجود داخل هذ نأنلاحظ 
 .في التوصيل

 :للـهيدريدات الـحالاتالمقارنة بين كثافة ( ج
 :الـمدروسة الـهيدريدات لـجـميع الـحالاتمقارنة كثافة ـيسمح لنا ب 3.33الشكل 
 الـمرجعي الـهيدريد NaH  بسبب وجود مستوى فيرمي فوق عصابة التكافؤ عايلله طابع. 
 الـمضاعفة الـهيدريدات Na7CH8 ،Na7SiH8 وNa7GeH8 طابع موصل لـها. 
  الـهيدريدتقال ان إلىالإستبدالات الثلاثة أدت NaH  دريداتالـهيطابع موصل في  إلى عايلمن طابع 

 .Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة
 

 الـجزئية الـحالاتكثافة  3.2.6
 معرفة تأثيرـلو  ،الـمعادنو  الـهيدروجينبين مدارات ( التهجين)روابط التوضح تأثير  والتي الـجزئية الـحالاتكثافة 
 الـهيدروجينهجين قوي بين ـيها تالتي يكون ف الطاقةفقط بعصابة  تـمهـن الـهيدريداتهذه  استقرارعلى  اتالـمدار 

 .تكون في عصابة التكافؤما عادة  الـمعادنو 
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 Li7XH8 (X= C, Si , Ge)و  LiHلــ  الـجزئية الـحالاتكثافة  3.0.2.6
 Li7GeH8و Li7CH8، Li7SiH8 الـمضاعفة للـهيدريدات الـجزئية الـحالاتكثافة   3.35الشكل  كل من  يـمثل

 : LiHالـمرجعي  للـهيدريد الات الـجزئيةكثافة الـح  3.35والشكل 
 

 
 
 

  

 .Li7XH8 لـ للحالات الـجزئية الكثافة: 3.22 لشكال
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 للـهيدريدات  للحالات الـجزئيةالكثافة  ثل فيتـمالـم 3.35من خلال الــشكل  عليهــــــــــــــــــــــــا الـمتحصلالنتائج 
Li7CH8 ،Li7SiH8 وLi7GeH8  الـمرجعي  للـهيدريد كثافة الـحالات الـجزئية  3.35والشكلLiH : 

a) Li7CH8 : الـمدارمن بين ثلاثة مدارات يكون CP  الـمدارهو الغالب على LiP وHS  كما يوجد هناك
 .LiP الـمدارو  HS الـمدارة بين مقارن HS الـمدارو  CP الـمدارهجين قوي بين ـت

b) Li7SiH8 : الـمدارمن بين ثلاثة مدارات يكون HS  الـمدارهو الغالب على SiP وLiP  كما يوجد هناك
 .LiP الـمدارو  HS الـمدارمقارنة بين  SiP الـمدارو  HS الـمدارهجين قوي بين ـت

c) Li7GeH8 : الـمدارمن بين ثلاثة مدارات يكون HS  الـمدارهو الغالب على GeP وLiP  كما يوجد
 .LiP الـمدارو  HS الـمدارة بين مقارن GeP الـمدارو  HS الـمدارهجين قوي بين ـهناك ت

d) LiH : الـمدارمدارات يكون من بين ثلاثة HS  الـمدارهو الغالب على LiS وLiP.  يكون الـمدارLiP 
 .LiP الـمدارو  HSكما يوجد تـهجين ضعيف بين الـمدار   LiS هو الغالب على الـمدار

 
 :من خلال تـحليل النتائج نستنتج

 اتالـمدار  بين التكافؤ عصابةهجين أقوى في ـيوجد ت CP و(HS  وLiP)  هيدريدفي  Li7CH8 مقارنة بــ
SiP و(HS  وLiP ) هيدريدفي Li7SiH8 اتالـمدار  وفي GeP و(HS  وLiP)  هيدريدفي Li7GeH8. 
 ت كل من تفضل ذراC، Si وGe مع ذرات  تساهـميالتابط الLi وH. 
 لات الذرية لكل من ابسب الاستبدC، Si وGe  والارتباط بين يونيفي التابط الأ اـخفاضانينتج Li وH 

 .LiHمرجعي ـال الـهيدريد في Hو Li والارتباط بين يونيالتابط الأب مقارنة
  

 .LiH لـ للحالات الـجزئية الكثافة: 3.25 لشكال
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 Na7XH8 (X= C, Si , Ge)و  NaH لــ الـجزئية الـحالاتكثافة  3.0.2.6

 Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة للـهيدريدات الـجزئية الـحالاتكثافة   3.31الشكل  يـمثل
 : NaHالـمرجعي  للـهيدريد كثافة الـحالات الـجزئية  3.37والشكل 

 

 
 
 

  

 .Na7XH8 لـ للحالات الـجزئية لكثافةا: 3.22 لشكال
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 الـمضاعفةللـهيدريدات للحالات  الـجزئيةالكثافة  يـمثلالذي  3.31من خلال الشكل عليهــــــــــــــــــــــــا الـمتحصلالنتائج 
Na7CH8 ،Na7SiH8 وNa7GeH8  الـمرجعي  للـهيدريد كثافة الـحالات الـجزئية  3.37والشكلNaH : 

e) Na7CH8 : الـمدارمن بين ثلاثة مدارات يكون CP  الـمدارهو الغالب على NaP وHS  كما يوجد هناك
 .NaP الـمدارو  HS الـمدارمقارنة بين  HS الـمدارو  CP الـمدارتـهجين قوي بين 

f) Na7SiH8 : الـمدارمن بين ثلاثة مدارات يكون HS  الـمدارهو الغالب على SiP وNaP  كما يوجد هناك
 .NaP الـمدارو  HS الـمدارمقارنة بين  SiP الـمدارو  HS الـمداربين  تـهجين قوي

g) Na7GeH8 : الـمدارمن بين ثلاثة مدارات يكون HS  الـمدارهو الغالب على GeP وNaP  كما يوجد
 .NaP الـمدارو  HS الـمدارمقارنة بين  GeP الـمدارو  HS الـمدارهناك تـهجين قوي بين 

h)  ارالـمدمن بين ثلاثة مدارات HS  الـمدار هو الغالب علىNaS وNaP.  يكون الـمدارNaP  هو الغالب
 .NaPوالـمدار  HSبين الـمدار  جدا كما يوجد تـهجين ضعيف  NaSعلى الـمدار 

 :من خلال تـحليل النتائج نستنتج
 اتالـمدار  بين التكافؤ عصابةهجين أقوى في ـيوجد ت CP و(HS وNaP)  هيدريدفي  Na7CH8 مقارنة بــ

SiP و(HS وNaP ) هيدريدفي Na7SiH8 اتالـمدار  وفي GeP و(HS وNaP)  هيدريدفي Na7GeH8. 
 ت كل من تفضل ذراC، Si وGe مع ذرات  تساهـميالتابط الNa وH. 
  بسب الاستبدالات الذرية لكل منC، Si وGe  انـخفاضا في التابط الأيوني والارتباط بينينتج Na وH 

 .NaHالـمرجعي  الـهيدريد في Hو Na والارتباط بين التابط الأيونيبمقارنة 
  

 .NaH لـ للحالات الـجزئية الكثافة: 3.27 لشكال
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 يةالإلكترونكثافة ال 3.5.6

فهمه جيدا بواسطة التوييع الفضائي للكثافة  يـمكن الـهيدريدات في الـهيدروجين تـخزين تـحسينهدف ـتأثير الرابطة ب
 .يةالإلكتون

 

 Li7XH8 (X= C, Si , Ge)و  LiH لــ يةالإلكترونكثافة ال 3.0.5.6
 الشكلة في مـمثلالـ (221) بالنسبة للمستوي البلوري LiHللـهيدريد الـمرجعي  يةالإلكتوندراسة الكثافة  تـمت

3.31. 
 

 
 
 
 

الشكل ) Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8 الـمضاعفةللـهيدريدات  يةالإلكتوندراسة الكثافة  أيضا تـمتكما 
 :(221)و (122) لكثافة بالنسبة للمستويات البلوريةكتوني للالإالتوييع هذا الشكل يوضح  (.3.31
 

  

 .LiHلــ  (221) كتوني للكثافة بالنسبة للمستوي البلوريلالتوييع الإ: 3.28 لشكال
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 ، a) Li7CH8لـ  (122) ة للمستويات البلوريةلكتوني للكثافة بالنسبالتوييع الإ: 3.20 لشكال
b) Li7SiH8 و c) Li7GeH8لـ  (221)وd) Li7CH8 ،e) Li7SiH8 و.f) Li7GeH8 
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للـهيدريد الـمرجعي  يةالإلكتوندراسة الكثافة  يـمثلالذي  3.31 من خلال الشكل عليهــــــــــــــــــــــــا الـمتحصلالنتائج 

LiH  الـمضاعفةللـهيدريدات  يةالإلكتوندراسة الكثافة  3.39 الشكلو  (221) للمستوي البلوريبالنسبة 
Li7CH8 ،Li7SiH8 وLi7GeH8: 
  للـهيدريد الـمرجعي يةالإلكتونتوييع الكثافة LiH  مـمايكون على شكل كروي  (221)للمستوي البلوري 

 .ةأيونيهي رابطة  ةالـمشكلالرابطة  نأيدل 
  الـمعادنعلى طول الرابط بين الليثيوم و  يةالإلكتونتوييع عالي الكثافة (C,Si,Ge)Li-  وعلى طول الرابط

يدل  مـما للكثافة ليس كروي الشكل الإلكتونيهذا التوييع  -H(C,Si,Ge) الـمعادنو  الـهيدروجينبين 
 .ةتساهـميهي رابطة  ةالـمشكلالرابطة  نأعلى 

  بين  يةالإلكتونالكثافةX  وLi  وبينX  وH  تنخفض من هيدريدLi7CH8 هيدريد  إلىLi7GeH8. 
 بالليثيوم من هيدريد  اارتباط أقل يكون الـهيدروجينلك كنتيجة لذLi7CH8 هيدريد  إلىLi7GeH8. 
 دريد التي تشكلت في هي ةتساهـميالرابطة الLi7CH8 الليثيومو  الـهيدروجين بينتأثير كبير على ارتباط  لـها 

 .LiH لـهيدريد الليثيوم ةيونيالأمقارنة بالرابطة 
 

 Na7XH8 (X= C, Si , Ge)و  NaH لــ يةالإلكترونكثافة ال 3.0.5.6
 الشكلة في مـمثلوالـ (221) للمستوي البلوريبالنسبة  NaHللـهيدريد الـمرجعي  يةالإلكتوندراسة الكثافة  تـمت

3.52. 
 

 
 
 

  

 .NaHلــ ( 221)للمستوي البلوري لكتوني للكثافة بالنسبة التوييع الإ: 3.29 لشكال
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الشكل  Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفةللـهيدريدات  يةالإلكتوندراسة الكثافة  أيضا تـمتكما 

 :(221)و (122) كتوني للكثافة بالنسبة للمستويات البلوريةلالإالتوييع لشكل يوضح هذا ا. 3.51
 

 
 
 
 

  

، a)Na7CH8لـ  (122) التوييع الإلكتوني للكثافة بالنسبة للمستويات البلورية: 3.20 لشكال
b)Na7GeH8 و c)Na7SiH8لـ  (221)وd)Na7CH8 ،e)Na7GeH8 و.f)Na7SiH8 
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للـهيدريد الـمرجعي  يةالإلكتوندراسة الكثافة  يـمثلالذي  3.52من خلال الشكل عليهــــــــــــــــــــــــا الـمتحصلالنتائج 
NaH  الشكلو  (221) للمستوي البلوريبالنسبةIII.51  الـمضاعفةللـهيدريدات  يةالإلكتوندراسة الكثافة 

Na7CH8 ،Na7SiH8 وNa7GeH8: 
 

  الـمرجعي الصوديوم لـهيدريدالإلكتونية توييع الكثافة NaH  يكون على شكل   (221)للمستوي البلوري
 .ةأيونيهي رابطة  الـمشكلةالرابطة  أنيدل  مـماكروي 

  الـمعادنو  الصوديومالرابط بين  على طول الإلكتونيةتوييع عالي الكثافة (C,Si,Ge) Na- وعلى طول
 مـما للكثافة ليس كروي الشكل الإلكتونيهذا التوييع  -H(C,Si,Ge) الـمعادنو  الـهيدروجينالرابط بين 
 .تساهـميةهي رابطة  الـمشكلةالرابطة  أنيدل على 

 دريد التي تشكلت في هي تساهـميةالرابطة الNa7GeH8 الـهيدروجين بينبير على ارتباط تأثير ك لـها 
 .NaH الـمرجعي الصوديوم لـهيدريد الأيونيةمقارنة بالرابطة  الصوديومو 
 دريد التي تشكلت في هي تساهـميةالرابطة الNa7SiH8 الـهيدروجين بينرتباط الاعلى  أكبرتأثير  لـها 

 .NaH الـمرجعي الصوديوم لـهيدريد الأيونيةمقارنة بالرابطة  الصوديومو 
 دريد التي تشكلت في هي تساهـميةالرابطة الNa7CH8 الـهيدروجين بينرتباط الاعلى  أقلتأثير  لـها 

 .Na7GeH8 و Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتالتي تشكلت في  تساهـميةالرابطة الب مقارنة الصوديومو 
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 ة العامةتـمالـخا
 

وطرح  تـخزينسهولة في له  دريديعلى ه الـحصولو  الـهيدريداتفي  الـهيدروجين تـخزينخواص  تـحسينمن أجل 
حساب  ،ستقرارعند الا الـحجمالطاقة الكلية و  لـحسابالبنيوية  لـخصائصا دراسةفي هذا العمل  تـمت الـهيدروجين

التي تشمل   يةالإلكتون لـخصائصاحساب  كذلكو درجين ودرجة حرارة التفكك يطاقة التشكل والكسر الكتلي لله
 LiHالليثيوم الـمرجعي دريد يهلـ الـحالاتوكثافة  الـجزئيةو الكلية  يةونالإلكت كل من عصابات الطاقة، الكثافة 

 NaHهيدريد الصوديوم الـمرجعي لـوكذلك  Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 
اد على تـمعوبالا WIEN2kباستعمال برنامج  Na7GeH8و Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريداتو 

  . FP-LAPWخطيا والكمون الكامل الـمتزايدة الـمستوية الأمواجوطريقة  DFTالتابعية نظرية الكثافة 
  :كل من ثلة فيتـمعليها م الـمتحصلالنتائج 
 الـمرجعيهيدريد لـلابت شبكة ث LiH نظريةالو  قريبة من النتائج التجريبية. 
 الـمرجعي هيدريدللابت شبكة ث NaH نظريةقريبة من النتائج ال. 
 لشبكة للـهيدريداتثوابت ا Li7CH8 ،Li7SiH8 وLi7GeH8  نظريةقريبة من النتائج ال. 
  ذات حجم صغير وهذا ما يـميز هيدريد  الـهيدريديكون  نأ الـهيدروجين تـخزينة لالـجيد الـخواصمن

Li7CH8  الـمضاعفة الـهيدريداتبمقارنة Li7SiH8 و.Li7GeH8 
 ذات حجم صغير وهذا ما يـميز هيدريد الـهيدريدن يكون أ الـهيدروجين تـخزينمن الـخواص الـجيدة ل 

 .Na7GeH8 الـهيدريدبــ مقارنة Na7CH8 ،Na7SiH8 الـمضاعفة الـهيدريدات
 ات هيدريدالكسر الكتلي لل نسبLi7CH8 Li7SiH8 وLi7GeH8 الـهيدروجين تـخزين أنظمةفي  جيدة. 
 ات الكسر الكتلي للهيدريد نسبNa7CH8 Na7SiH8 و Na7GeH8 تـخزينفي أنظمة  مقبولةتعتبر 

 .الـهيدروجين
 اتالكسر الكتلي للهيدريد نسب Li7CH8 Li7SiH8 وLi7GeH8   أكبر منNa7CH8 Na7SiH8 

  Na7GeH8. و
 الـهيدريد Li7CH8 الـمرجعي  الـهيدريدبــمقارنة  الـهيدروجينوطرح  تـخزينل سنهو الأحLiH  الـهيدريداتو 

 Li7GeH8.و Li7SiH8 الـمضاعفة
 الـهيدريدات Na7SiH8 وNa7GeH8 الـمرجعي  الـهيدريدبــمقارنة  الـهيدروجينوطرح  تـخزينل سنالأح يه

NaH  الـمضاعف الـهيدريدو Na7CH8. 
 لـهيدريداتLi7CH8 ،Na7SiH8 وNa7GeH8  مقارنة  الـهيدروجينوطرح  تـخزينل سنالأح يه

 .الـمدروسة اتالـهيدريدبــ
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 الـمرجعي الـهيدريد تقالان إلىالثلاثة أدت  الاستبدالات LiH  طابع موصل في  إلى عايلمن طابع

 .Li7GeH8و Li7CH8 ،Li7SiH8الـمضاعفة الـهيدريدات
 الـمرجعي الـهيدريد تقالان إلىالثلاثة أدت  الاستبدالات NaH  الـهيدريداتطابع موصل في  إلى عايلمن 

 Na7GeH8.و Na7CH8 ،Na7SiH8الـمضاعفة
 الـمضاعفة الـمدروسة طابع موصل يدريداتالـهميع ـتـمتلك ج. 
 ت كل من تفضل ذراC، Si وGe مع ذرات  تساهـميالتابط الLi وH. 
 لات الذرية لكل من ابسب الاستبدC، Si وGe  والارتباط بين يونيفي التابط الأ انـخفاضاينتج Li وH 

 .LiH مرجعيـال الـهيدريد في Hو Li والارتباط بين يونيالتابط الأبمقارنة 
 ت كل من تفضل ذراC، Si وGe مع ذرات  تساهـميالتابط الNa وH. 
  بسب الاستبدالات الذرية لكل منC، Si وGe  انـخفاضا في التابط الأيوني والارتباط بينينتج Na وH 

 NaHالـمرجعي  الـهيدريد في Hو Na التابط الأيوني والارتباط بينبمقارنة 
 الـمدارات بين تكافؤال عصابةهجين أقوى في ـيوجد ت CP و(HS  وLiP)  هيدريدفي  Li7CH8 مقارنة بــ

 .Li7GeH8و Li7SiH8 الـمضاعفةلهيدريدات ل التكافؤ عصابة مداراتتـهيجين 
  الرابطة التساهـمية التي تشكلت في هيدريدLi7CH8 الليثيومو  الـهيدروجين بينلى ارتباط تأثير كبير ع لـها 

 .LiH لـهيدريد الليثيوم الأيونيةمقارنة بالرابطة 
  الرابطة التساهـمية التي تشكلت في هيدريدNa7SiH8 الـهيدروجين بينلى ارتباط تأثير كبير ع لـها 

 .NaH الصوديوملـهيدريد  الأيونيةمقارنة بالرابطة  الصوديومو 
  الـهيدريد الوقود يعتبر لـخلايا لتطبيقات ا لـمجالبالنسبة Na7GeH8 جميع ـمقارنتا ب هو الأحسن

 .مدروسةـال الـهيدريدات
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