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𝑉𝐻2

(𝐷𝐹𝑇)

𝑊𝐼𝐸𝑁2𝑘
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 (𝐷𝐹𝑇)

𝑊𝐼𝐸𝑁2𝑘
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  :الفصج الأول

عموميات حول  ختين  
الهيدرورين ومررع  
هيدريد الف اناديوا. 
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:مقدمة.1

𝑉

𝑉𝐻2

: الهيدروجين.2.

𝐻

 𝐼𝐴 𝑉𝐼𝐼𝐵

𝐻[2]. 

1.00794 𝑢

0.07088𝑔/𝑚𝑙

−259.34  𝐶

𝑒𝑥𝑎𝑔𝑜𝑛𝑎𝑙

1𝑠1
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:  الهيدروجيناستخدامات.1.2.

  

 

 

 :طرق تخزين الهيدروجين في الحالة الصمبة .2.2.

I.1.2.2عن طريق الامتزاز :

I.2.2.2عن طريق الامتصاص العكوس  :
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:تعريف هيدريدات المعادن. 

(TiH)2(LiH)2.76

: الفاناديوم.3.

𝑉VB

I-1

 . 

𝐼𝑚3 𝑚𝑎𝑉 = 3.03 𝐴
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𝑉[2]. 

  50.9415𝑔/𝑚𝑜𝑙

  6.1 𝑔/𝑐𝑚3

  5.96

  1890𝐶

  3380𝐶

  197(𝑛Ω. 𝑚)  20𝐶

  30.7(𝑊.
𝑚

𝐾
 )300𝐾

  8.4 (𝜇𝑚. 𝑚  )25𝐶

  6.7 

 1.63

 𝐴𝑟 3𝑑34𝑠2

𝑉

 

 

 

 𝑉2𝑂5𝑉𝑂𝐶𝑙3
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:hydride du vanadium (II)مركب هيدريد الفاناديوم

𝑉𝐻2𝑉

𝐶𝑎𝐹2𝐹𝑚3 𝑚

𝑎𝑉𝐻2
= 4.271 𝐴𝑐𝑓𝑐

  

𝑉𝐻2 

𝑉𝐻2[2]. 

𝑉𝐻2 

51,94944 𝑔/𝑚𝑜𝑙 

10,5 × 1022𝐻𝑎𝑡𝑜𝑚/𝑐𝑚3 

298,15 (𝑇 𝐾 ) 

−18400 (𝐽 𝑚𝑜𝑙−)  
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𝐶11 = 264,980(GPa) 
𝐶12 = 93,393(GPa) 
𝐶44 = 95,317(GPa) 

 

 :مفهوم اهتزاز الشبكة. 5
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: المراجع

J. F. Smith and D. T. Peterson: Bull. Alloy Phase Diagrams 3 (1982)55–60. 
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 :اللانبالفصج  

النظريات والبرمجيات  
. المستمعلة
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II . مقدمة: 

.1.IIمعادلة شرودينجر

ö𝛼

 

Η 𝜓 =  E 𝜓  (1 − II)

Η

H = −   
ℏ2

2𝑀𝛼
∇𝑖

2 𝑁
𝛼=1 −   

ℏ2

2𝑚
∇𝑖

2 𝑛
𝑖=1 +

1

8𝜋 0
 

𝑍𝛼𝑍𝛽 𝑒2

𝑟𝛼𝛽
𝛼 ,𝛽>𝛼

                       𝑇𝑁𝑇𝑒     𝑉𝑁𝑁

−
1

4𝜋 0
 

𝑍𝛼𝑒2

𝑟𝛼𝑖
+

1

8𝜋 0
 

𝑒2

𝑟𝑖𝑗
𝑖,𝑗 >𝑖𝛼 ,𝑖 . . . . . . . . . . . . . . . . . . (2 − II)

                 𝑉𝑒𝑁𝑉𝑒𝑒

𝑇𝑒  𝑇𝑁

(𝑉𝑁𝑁)(𝑉𝑒𝑁 )(𝑉𝑒𝑒 )
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𝜓𝑡𝑜𝑡 = 𝜓𝑒𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛 + 𝜓𝑛𝑜𝑦𝑎𝑢 … … … … … … . . (3 − II)

𝑇𝑁 = 0𝑉𝑁𝑁 = 𝑐𝑠𝑡

𝐻𝑒𝑉𝑁𝑁

H = 𝑇𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁 + 𝑉𝑁𝑁 … … … … … … … … …  4 − II 

  𝐻𝑒

𝐻𝑒𝜓𝑒  𝑟  𝑅 =  𝑇𝑒 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑒𝑁  𝜓𝑒  𝑟  𝑅 = 𝐸𝑒𝜓𝑒  𝑟  𝑅 … … … … (5 − II)

 

٬

𝜓 𝑅𝐼 , 𝑟𝑖 = 𝜓1 𝑟1 𝜓2 𝑟2 … . 𝜓𝑒𝑁  𝑟𝑒𝑁 =  𝜓𝑖 𝑟𝑖 
𝑖=1

… … (6 − II)
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H =   
ℏ2

2𝑚
△𝑖 𝑖   −  

𝑍𝑘𝑒2

4𝜋 𝑟𝑖−𝑅𝑘
0 𝑘     −  

𝑒2

8𝜋 0 𝑟𝑖−𝑟𝑗  
𝑗  ; E =  𝑖𝑖

𝑈𝑖 𝑟𝑖 𝑉𝑖 𝑟𝑖 

𝑈𝑖 𝑟𝑖 𝑖𝑘

𝑉𝑖 𝑟𝑖 

𝑖𝑖

 
ℏ2

2𝑚
△𝑖  + 𝑈𝑖 𝑟𝑖 + 𝑉𝑖 𝑟𝑖  𝜓𝑖 𝑟 = 𝑖𝜓𝑖 𝑟 … … … . . (7 − II)

N!𝑛

 N𝑟1, 𝑟2 … … . . 𝑟𝑁

𝜓 𝑟1, 𝑟2, … … , 𝑟𝑁 =
1

 N!
 

𝜓1(𝑟1)
𝜓2(𝑟1)

⋮
𝜓𝑁(𝑟1)

𝜓1 𝑟2 … … 𝜓1(𝑟𝑁)

𝜓2 𝑟2 … … 𝜓2(𝑟𝑁)
⋮

𝜓𝑁 𝑟2 … …
⋱            
𝜓𝑁(𝑟𝑁)

 

.2.IIالنموذج الرياضي: 

.1.2.IIالكثافة الدالية :La théorie de la fonctionnelle de la densite(DFT) 

http://ar.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%84%D9%88%D9%8A%D9%84%D9%8A%D9%86_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3&action=edit&redlink=1
http://ar.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%84%D9%88%D9%8A%D9%84%D9%8A%D9%86_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3&action=edit&redlink=1
http://ar.wikipedia.org/w/index.php?title=%D9%84%D9%88%D9%8A%D9%84%D9%8A%D9%86_%D8%AA%D9%88%D9%85%D8%A7%D8%B3&action=edit&redlink=1
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.1.1.2.II هوهينبرغ – نظرية كونLa théorème de Hohenberg –Kohn 

𝑒𝑥𝑡

𝐸 𝜌(𝑟) = 𝐹 𝜌(𝑟) +  𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 𝜌 𝑟 𝑑𝑟 … … … … … (8 − II)

𝐹 𝜌(𝑟) 

 𝑉𝑒𝑥𝑡  𝑟 𝜌 𝑟 𝑑𝑟

𝐸0 = 𝑚𝑖𝑛𝐸 𝜌(𝑟) … … … … … (9 − II)

𝐹 𝜌(𝑟) 
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𝐹 𝜌(𝑟) = 𝑇 𝜌(𝑟) + 𝑉𝑒𝑒  𝜌(𝑟) … … … . . (10 − II)

 𝑇 𝜌(𝑟) 𝑉𝑒𝑒  𝜌(𝑟) 

 𝐹 𝜌(𝑟) 

.2.1.2.IIكون شامLes équations de Kohn-Sham

 

𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟)𝜌(𝑟)

11 − II

𝐻 𝐾𝑆𝜓𝑖 𝑟  = 𝑖𝜓𝑖 𝑟  … … … … .  11 − II 

𝜓𝑖 𝑟  

𝑖

𝐻 𝐾𝑆
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𝐻 𝐾𝑆 =
−ℏ2

2𝑚𝑒
∇   𝑖

2
+

𝑒2

4𝜋 0
 

𝜌 𝑟 ′      

 𝑟 −𝑟 ′      
𝑑𝑟 ′ +

𝛿𝐸𝑥𝑐  𝜌 

𝛿𝜌
+ 𝑉𝑒𝑥𝑡 … … .  12 − II 

𝑇 0         𝑉 𝐻𝑉 𝑥𝑐

𝑇 0

𝑉 𝐻

𝑉 𝑥𝑐

𝐸𝑥𝑐  𝜌 = 𝐹𝐻𝐾  𝜌 − 𝑇0 𝜌 − 𝑉𝐻 𝜌 … … … … (13 − II)

𝑉𝑒𝑓𝑓 =  𝑉𝐻 + 𝑉𝑥𝑐 + 𝑉𝑒𝑥𝑡 … … … … … … . (14 − II)

𝑁𝑜𝑐𝑐

     𝜌 𝑟 =   𝜓𝑖 𝑟  2
𝑁𝑜𝑐𝑐

𝑖=1
     … … … . . …  15 − II 

𝜓𝑖 𝑘, 𝑟 =  𝐶𝑖𝑗 𝜑𝑖 𝑘, 𝑟 

𝐼

… … … … …  16 − II 

𝜑𝑖 𝑘, 𝑟 

𝐶𝑖𝑗

𝐶𝑖𝑗

𝐻𝐾𝑆𝑆

 𝐻𝐾𝑆 − 𝑖𝑆 𝐶𝑖 = 0 … … … … … … . (17 − II)
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𝐶𝑖𝑗

𝐸 𝜌(𝑟) 

.2.2.IIنظرية الكثافة الوظيفيةاتتقريب  :
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𝐸𝑥𝑐  𝜌 

2.IIتقريب كثافة الموضع

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴 𝜌 𝑟  =  𝜌 𝑟 𝑥𝑐 [𝜌 𝑟 ]𝑑𝑟3 … … … … … (18 − II)

𝑥𝑐𝑥𝑐 = 𝑥 + 𝑐𝑥𝑐

𝑉𝑥𝑐 =
𝛿𝐸𝑥𝑐

𝛿𝜌
= 𝑥𝑐 + 𝜌

𝛿 𝑥𝑐

𝛿𝜌
… … … … … … …  19 − II 

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝑆𝐷𝐴  𝜌↓ 𝑟 , 𝜌↑ 𝑟  =  𝜌 𝑟 𝑥𝑐 [𝜌↓ 𝑟 , 𝜌↑ 𝑟 ]𝑑𝑟3 … … … . . (20 − II)

.2.2.2.II المعممتقريب التدرج

𝜌(𝑟)∇𝜌(𝑟)

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴  𝜌 𝑟  =  𝜌 𝑟 𝑥𝑐  𝜌 𝑟  ∇𝜌(𝑟)𝑑𝑟3 … … … … … (21 − II)
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𝐸𝐿𝐷𝐴+𝑈 = 𝐸𝐿𝐷𝐴 −
𝑛 𝑛 − 1 𝑈

2
+

𝑈

2
 𝑛𝑖𝑛𝑗

𝑖≠𝑗

… … … . . (22 − II)

𝑛𝑖

 𝑈

𝐸𝐺𝐺𝐴+𝑈 = 𝐸𝐺𝐺𝐴 +  
𝑈

2
−

𝐽

2
     𝑛𝑚 ,𝑚

𝜍

𝑚

 −   𝑛𝑚 ,𝑚 ′
𝜍 , 𝑛𝑚 ′ ,𝑚

𝜍

𝑚 ,𝑚 ′

  … (23 − II)

𝜍

𝑈𝐽𝑛𝑚, 𝑚′

𝜍 = ±1

3.2.II .طريقة الأمواج المستوية المتزايدة خطياLAPW: 

 

𝑟0

 

 

𝜓𝑘 𝑟  =  𝐶𝐾𝜙𝑘+𝐾(𝑟 )

𝐾

… … … … . (24 − II )

𝐸 𝜓(𝑟 ) =
  

ℏ2

2𝑚
 𝛻𝜓(𝑟) 2 + 𝑉(𝑟 ) 𝜓(𝑟) 2 𝑑𝑟

  𝜓(𝑟)2 𝑑𝑟
… … (25 − II)
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𝑉 𝑟  =  𝑈  𝑟 − 𝑅    … … … … … … . . (26 − II)

𝑅

𝑈 𝑟 =  
𝑈 𝑟      ; 𝑟 < 𝑟0

𝑜            ; 𝑟 > 𝑟0

 27 − II

 𝑟  = 𝑟

 

−ℏ2

2𝑚
∆𝜙𝑘 𝑟 = 𝐸𝜙𝑘 𝑟                                      ;  𝑟 − 𝑅 < 𝑟0

−ℏ2

2𝑚
∆𝜙𝑘 𝑟 + 𝑈( 𝑟 − 𝑅   = 𝐸 𝜙𝑘 𝑟             ;  𝑟 − 𝑅 > 𝑟0

  28 − II

𝜙𝑘

𝜙 𝑟 =

 
 
 

 
 

1

 Ω
 𝐶𝐺𝑒𝑖 𝐺 +𝐾    𝑟 

𝐺

             𝑟 > 𝑟0 … … (𝑎)

  𝐴𝑙𝑚 𝑈𝑙 𝑟, 𝐸 +𝐵𝑙𝑚 𝑈 
𝑙(𝑟, 𝐸) 𝑌𝑙𝑚 (𝑟)

𝑙𝑚

   𝑟 < 𝑟0 … … (𝑏)
… (29 − II)  

(𝑎)

(𝑏) Ω

𝑌𝑙𝑚 (𝑟)

𝐶𝐺

 𝑈𝑙(𝑟)

(30 − II)𝑈𝑙(𝑟)  
𝑑2

𝑑𝑟 2
+

𝑙(𝑙+1)

𝑟2
+ 𝑉 𝑟 − 𝐸𝑙 

𝑉 𝑟 

𝐸𝑙

𝐴𝑙𝑚𝐵𝑙𝑚𝑈𝑙 𝑟, 𝐸 𝑈 
𝑙(𝑟, 𝐸)
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.2.II4. نظرية الطريقة المباشرة: 

𝑅(𝑛, 𝜇)

𝐸 𝑅 𝑛, 𝜇 , … 𝑅 𝑚, 𝜐 , …  = 𝐸0 +
1

2
 𝜙 𝑛, 𝜇, 𝑚, 𝜈 𝑈 𝑛, 𝜇 𝑈 𝑚, 𝜈 

𝑛 ,𝜇 ,𝑚 ,𝜈

. (31 − II)

(𝑛, 𝜇)

𝐹 𝑛, 𝜇 = −
𝜕𝐸

𝜕𝑈 𝑛, 𝜈 
… … … . (32 − II)
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31 − II

𝐹 𝑛, 𝜇 = −  𝜙 𝑛, 𝜇, 𝑚, 𝜈 𝑈 𝑛, 𝜇 𝑈 𝑚, 𝜈 

𝑚 ,𝜈

… … (33 − II )

𝑈 𝑚, 𝜈 

𝐷 𝑘; 𝜇, 𝑚, 𝜈 =
1

 𝑀𝜇𝑀𝜈

 𝜙 0, 𝜇; 𝑚, 𝜈 𝑒𝑥𝑝  −2𝜋𝑖𝑘 𝑅 0, 𝜇 − 𝑅(𝑚, 𝜈  . . 

𝑚

(34 − II)

𝜔2 𝑘, 𝑗 𝐸 𝑘, 𝑗 = 𝐷 𝑘 𝐸 𝑘, 𝑗 … … . (35 − II)

 

𝐸 =
1

2
𝑟  𝑑𝜔 𝑔 𝜔  ℏ𝜔 

∞

0

coth  
ℏ𝜔

2𝑘𝐵𝑇
 

 

𝐹 = 𝑟𝑘𝐵𝑇  𝑑𝜔 𝑔 𝜔 ln  2 sinh  
ℏ𝜔

2𝑘𝐵𝑇
  

∞

0

 

𝑆 = 𝑟𝑘𝐵𝑇  𝑑𝜔 𝑔 𝜔    
ℏ𝜔

2𝑘𝐵𝑇
  𝑐𝑜𝑡  

ℏ𝜔

2𝑘𝐵𝑇
 − 1 − 𝑙𝑛  1 − 𝑒𝑥𝑝  

−ℏ𝜔

𝑘𝐵𝑇
    

∞

0

 

c = 𝑟𝑘𝐵𝑇  𝑑𝜔 𝑔 𝜔  
ℏ𝜔

𝑘𝐵𝑇
 

2 exp(
ℏ𝜔

𝑘𝐵𝑇
)

 exp  
ℏ𝜔

𝑘𝐵𝑇
 − 1 

2

∞

0
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.3.IIالنموذج البرمجي :

.1.3.II

 

FORTRAN90

.2.3.IIخوارزمية البرنامج: 
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  :اللالثالفصج  

البنيوية  حسار الخصائئ  
 𝑽واالكترونية لمررع  

 .𝑽𝑯𝟐و
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.1.IIIمقدمة: 

𝑉

𝑉𝐻2

"𝑎𝑏 − 𝑖𝑛𝑖𝑡𝑖𝑜"

.2.IIIةويــائص البنيـــاب الخصـحس :

.1.2.IIIإنشاء مساحة لمعمل: 
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.2.2.IIIإنشاء ممف البنيةVH2.struct وV.struct :

StructGen𝑇𝑀

VH2.structV.structStructGen𝑇𝑀

StructGen𝑇𝑀𝑉

𝑰𝒎𝟑𝒎𝑎 = 𝑏 = 𝑐

= 3.030𝐴°

𝛂 = 𝛃 = 𝛄

= 𝟗𝟎°
(0 0 0)

𝑹𝑴𝑻𝐦𝐢𝐧(𝑽)

(
1

2

1

2

1

2
)
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StructGen𝑇𝑀𝑉𝐻2

𝑭
𝒎

𝟑
 𝒎

𝒂
=

𝒃
=

𝒄
=

𝟒
.𝟐

𝟕
𝟎
𝟗
𝑨

°

𝛂
=

𝛃
=

𝛄
=

𝟗
𝟎

°

(
1

4

1

4

1

4
)

𝑹
𝑴

𝑻
𝐦

𝐢𝐧
(𝑽

)

𝑹
𝑴

𝑻
𝒎

𝒊𝒏
 𝑯

 
=

(
3

4

3

4

3

4
)

VH2.structV.struct

 𝑉𝑉𝐻2

VH2.structV.struct
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.3.2.IIIاختبارات التقارب: 

 

 

 .1.3.2.IIIتعديل حجم الأساس وتهيئة عامل الجداء𝑹𝑴𝑻𝒎𝒊𝒏 ∗ 𝑲𝒎𝒂𝒙:

𝑅𝑀𝑇𝑚𝑖𝑛 ∗ 𝐾𝑚𝑎𝑥𝑅𝑀𝑇𝑚𝑖𝑛

𝐾𝑚𝑎𝑥

 

𝒙 𝒏𝒏𝒙𝒅𝒔𝒕𝒂𝒓𝒕

𝑅𝑀𝑇  𝑚𝑖𝑛 ∗ 𝐾𝑚𝑎𝑥

  𝒔𝒚𝒎𝒎𝒆𝒕𝒓𝒚

 𝒊𝒏𝒔𝒕𝒈𝒆𝒏_𝒍𝒂𝒑𝒘

 

𝒙 𝒍𝒔𝒕𝒂𝒓𝒕

 𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡 = 1000𝒙𝒌𝒈𝒆𝒏
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"𝑖𝑛𝑖𝑡𝑖𝑎𝑙𝑖𝑧𝑒 𝑐𝑎𝑙𝑐𝑢𝑙𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛"

 

" 𝑟𝑢𝑛 𝑆𝐶𝐹 

 𝑉𝐻2. 𝑠𝑐𝑓  𝑉. 𝑠𝑐𝑓 

𝑉𝐻2

𝐸𝑡𝑜𝑡 (Ry)𝑅𝑀𝑇 ∗ 𝐾
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𝐾𝑚𝑎𝑥 𝑅𝑀𝑇𝑚𝑖𝑛 ∗

 𝑉

𝐾𝑚𝑎𝑥 ∗ 𝑅𝑀𝑇𝑚𝑖𝑛

𝑅𝑀𝑇𝑚𝑖𝑛 ∗ 𝐾𝑚𝑎𝑥

10−2

.2.3.2.IIIالأولىتعديل نوعية أخذ العينات من منطقة بريموان (تهيئة العامل𝑲𝒑𝒐𝒊𝒏𝒕):

𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡

𝑅𝑀𝑇  𝑚𝑖𝑛 ∗ 𝐾𝑚𝑎𝑥

𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡 

𝐸𝑡𝑜𝑡 (Ry)𝑅𝑀𝑇 ∗ 𝐾
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𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡𝑉𝐻2

𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡𝑉𝐻2

𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡 𝑉

𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡 𝑉

𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡

10−4

.4.2.IIIخفيض الطاقةتMinimisation de l'énergie:

𝐸0

𝑬𝒕𝒐𝒕(Ry)𝑲𝒑𝒐𝒊𝒏𝒕

𝑬𝒕𝒐𝒕(Ry)𝑲𝒑𝒐𝒊𝒏𝒕
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 "𝑜𝑝𝑡𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒""𝑤2𝑤𝑒𝑏"

"𝑜𝑝𝑡𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒"

 " 𝑥 𝑜𝑝𝑡𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒"

 𝑉𝐻2
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𝐸𝑂𝑆2  𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔𝑎𝑛   𝐵𝑖𝑟𝑐 − 𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔𝑎𝑛

 𝑉
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𝐸𝑂𝑆2  𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔𝑎𝑛   𝐵𝑖𝑟𝑐 − 𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔𝑎𝑛

 𝑎𝑏 − 𝑖𝑛𝑖𝑡𝑖𝑜 

𝑉𝐻2

𝑉

4.279

4

4.27134.223

𝑎 (𝐴°)

𝑽𝑯𝟐

200.4

4

254 46

72

𝐵 (𝐺𝑃𝑎)

2.9863.052.9990
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𝑎 (𝐴°)

𝐕 155 6

6

1605189.22

66

𝐵 (𝐺𝑃𝑎)

V𝑎 = 2.999𝐴°𝑎 = 4.223𝐴°

ETot  V = −1898.644519Ry > ETot  VH2 = −1901.027654Ry

B V = 189.2266GPa < 𝐵 VH2 = 254.4672GPa 

 :الخصائص الالكترونية

 “𝑉𝐻2. 𝑠𝑡𝑟𝑢𝑐𝑡””𝑉. 𝑠𝑡𝑟𝑢𝑐𝑡”

“𝑜𝑝𝑡𝑖𝑚𝑖𝑧𝑒 𝑣𝑜𝑙𝑢𝑚𝑒” 
𝑎𝑉𝐻2

 𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔𝑎𝑛 = 4.223𝐴°𝑎𝑉 𝑀𝑢𝑟𝑛𝑎𝑔𝑎𝑛 = 2.999𝐴° 

 "𝑖𝑛𝑖𝑡𝑖𝑎𝑙𝑖𝑧𝑒 𝑐𝑎𝑙𝑐𝑢𝑙𝑎𝑡𝑖𝑜𝑛 "

(𝐾𝑝𝑜𝑖𝑛𝑡 = 3500   𝑅𝑀𝑇𝑚𝑖𝑛 ∗ 𝐾𝑚𝑎𝑥 =    8    )

 "𝑆𝐶𝐹 𝑐𝑦𝑐𝑙𝑒"
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: مستوي فارمي

"𝑆𝐶𝐹 𝑐𝑦𝑐𝑙𝑒""𝑉𝐻2. 𝑠𝑐𝑓2""𝑉. 𝑠𝑐𝑓2"

𝐸𝑓(𝑉𝐻2) = 0.7238753395 (𝑒𝑣)𝐸𝑓(𝑉) = 0.7822359385 (𝑒𝑣)

: عصابات الطاقة 

 "𝐵𝑎𝑛𝑑 𝑠𝑡𝑟𝑢𝑐𝑡""𝑆𝐶𝐹 𝑐𝑦𝑐𝑙𝑒"

 "𝐵𝑎𝑛𝑑 𝑆𝑡𝑟𝑢𝑐𝑡""𝑇𝑎𝑠𝑘𝑠"

"𝑒𝑑𝑖𝑡. 𝑖𝑛𝑠𝑝"

"𝑉𝐻2. 𝑎𝑛𝑑𝑠. 𝑎𝑔𝑟""V. bands. ag𝑟"

gnuplot
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𝑉𝐻2 𝑉

 

 

 𝑉

 −7 𝑒𝑣−12 𝑒𝑣

𝑉

𝑉
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 : DOSكثافة الحالات

 "𝐷𝑂𝑆""𝑆𝐶𝐹 𝑐𝑦𝑐𝑙𝑒"

 "𝐷𝑂𝑆""𝑇𝑎𝑠𝑘𝑠"

"𝑒𝑑𝑖𝑡. 𝑖𝑛 "

"VH2. dos"."V. dos"gnuplot
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𝑉𝐻2VV

2 V

1𝑠H3𝑑V𝑉𝐻2

VH2V

2 𝑠𝑡𝑎𝑡𝑒/𝑒𝑣

𝑉𝐻2V
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𝑉𝐻2

III. 4.الخصائص الترموديناميكية :

V𝑉𝐻2

                         𝑉 + 𝐻2 ⟶ 𝑉𝐻2

∆𝐻𝑓 = 𝐸𝑡𝑜𝑡  𝑉𝐻2 − 𝐸𝑡𝑜𝑡  𝑉 − 𝐸𝑡𝑜𝑡  𝐻2 ∶   

∆𝐻𝑓 

𝑅𝑦

−0.063075𝑅𝑦/𝑚𝑜𝑙𝑉𝐻2

𝑉

𝐻2

0 > ∆𝐻𝑓

III. 5 .اهتزاز الشبكة :

U = −𝑈0 +
1

2
𝛽𝑢2 −

1

3
𝑔𝑢3



 VوVH2حساب انخصائص انبنيىية والانكترونية نمركة : IIIانفصم 

42 
 

𝑢𝑔

α

𝑠𝑚

𝑚𝑢 𝑠 = 𝛽(𝑢𝑠+1 + 𝑢𝑠−1 − 2𝑢𝑠)

𝛽𝑢𝑠 𝑠

:  𝑘, 𝜔 𝑢𝑠 = 𝑢 exp[𝑖 𝑠𝑘𝑎 − 𝜔𝑡 ]

𝑢𝑠 = 𝑢𝑠+𝑁 𝑁

exp 𝑖𝑘𝑁𝑎 = 1; 𝑘 = 0, ±
2𝜋

𝑁𝑎
, ±

4𝜋

𝑁𝑎
, … … , ±

𝑁𝜋

𝑁𝑎

𝑘  𝑁𝑘  

𝜔 = 𝜔𝑚  𝑠𝑖𝑛
1

2
𝑘𝑎 𝜔𝑚 = 2 𝛽 𝑚 

𝑘  𝑘  
2𝜋

𝑁𝑎
𝑘  𝑑𝑘𝑔 𝑘 𝑑𝑘 =

𝑑𝑘/(
2𝜋

𝑁𝑎
)𝑑𝜔𝐷 𝜔 𝑑𝜔 = 2𝑔 𝑘 𝑑𝑘

 𝑘 𝜔

𝐷 𝜔 = (2𝑁 𝜋 )/ 𝜔𝑚
2 − 𝜔2

(𝑀  𝑚 )

ω(𝑘 → 0) → 0ω(𝑘 → 0) → 𝑐𝑠𝑡

𝑘  
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𝑢   𝑅  + 𝑁𝑖𝑎𝑖     = 𝑢  (𝑅  )     𝑅  , 𝑡 = 𝐸  𝑒𝑖(𝑘  .𝑅  −𝜔𝑡 )𝐸  𝑘  

𝑘  =  
𝑛𝑖

𝑁𝑖
𝑏𝑖
    3

𝑖=1𝑛𝑖𝑁 = 𝑁1𝑁2𝑁3

𝑘  𝑘  𝑣𝑅/𝑁𝑣𝑅

𝑘  N3N𝑘  𝐸  

𝐸  𝑠 𝑘    𝑠 = 1,2,3 3N

D ω dω =
3𝑉

2𝜋2
𝑘2𝑑𝑘

𝑉ω = 𝑣𝑠𝑘𝑣𝑠

D ω dω =
3𝑉

2𝜋2

𝜔2

𝑣𝑠
3

ν3NνN

ℏ𝜔𝑠(𝑘  )Nν

3Nν(𝑛𝑘𝑠 +
1

2
)ℏ𝜔𝑠(𝑘  )𝑛𝑘𝑠

1

2
ℏ𝜔𝑠(𝑘  )

𝑛𝑘𝑠(𝑘  , 𝑠)𝑛𝑘𝑠
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: خلاصة عامة

 

V

𝑎 = 2.999𝐴𝑎 = 4.223𝐴°

ETot  V = −1898.644519Ry > ETot  VH2 = −1901.027654Ry

B V = 189.2266GPa < 𝐵 VH2 = 254.4672GPa

∆𝐻𝑓 𝑉𝐻2 = −0.063075𝑅𝑦

 



 

 

 :ممخص
𝑉𝐻2

(DFT)𝑊𝐼𝐸𝑁2𝑘𝐺𝐺𝐴 − 𝑃𝐵𝐸

 LAPW 𝑉𝑉𝐻2

𝑎𝑉𝐻2
= 4.223𝐴°𝑎𝑉 = 2.999𝐴°

∆𝐻𝑓 = −0.063075𝑅𝑦 < 0

𝑉𝐻2(DFT)𝑊𝐼𝐸𝑁2𝑘:الكممات المفتاحية

𝐺𝐺𝐴 − 𝑃𝐵𝐸

Résumé: 
Le hydrure de vanadium 𝑽𝑯𝟐possède des propriétés qui le rendent 
intéressants énergitiquement  importants. La théorie de la fonctionnelle de la 
densité(DFT)implémentédansle code WIEN2k et l'approximation𝑮𝑮𝑨 − 𝑷𝑩𝑬 
et la base (𝐋𝐀𝐏𝐖) sont utilisées pour étudierstructuralement et 
électroniquement les composés𝑉et𝑉𝐻2. A l’état fondamental, nous avons 

optimisé le paramètre de maille 𝑎𝑉𝐻2
= 4.223𝐴°et𝑎𝑉 = 2.999𝐴° . Les 

propriétés déterminées par ce code sont la structures de bandes, la densité 
d’états. Cespropriétésmontrent le caractèremétallique de 𝑉et𝑉𝐻2. ∆𝐻𝑓 =

−0.063075𝑅𝑦 < 0  

 Les mot clé: Le hydrure de vanadium 𝑉𝐻2, (DFT) , le code WIEN2k𝐺𝐺𝐴 −

𝑃𝐵𝐸, LAPW . 
Abstract: 

Vanadium hydride 𝑽𝑯𝟐 has properties that make it important énergitiquement 
interesting. The Density Functional Theory (DFT) implemented in the WIEN2k 
codeand GGA-PBE approximation and the base (LAPW) are used to study the 
compounds structurally and electronicallyisused to studystructurally and 
electronically compounds𝑉and 𝑉𝐻2. In the ground state, we have optimized the 
latticeparameter𝑎𝑉𝐻2

= 4.223𝐴°and𝑎𝑉 = 2.999𝐴°. The properties determined 
by this Code are the band structures, density of states. Theseproperties show the 
metalliccharacter of 𝑉 and𝑉𝐻2.∆𝐻𝑓 = −0.063075𝑅𝑦 < 0 

Key word: The vanadium hydride𝑉𝐻2,(DFT), the code WIEN2k 

GGA-PBE (LAPW). 


