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 ورمذٌش شىش
 

حُلٔي لله كٔيحً ًؼ٤َحً ؽ٤زخً ٓزخًٍخً ك٤ٚ، ح١ٌُ ٝكو٢٘ ٝأػخ٢٘ٗ ػ٠ِ اطٔخّ ٌٛح حُؼَٔ حُٔظٞحػغ، 

 .ٝحُظلاس ٝحُٔلاّ ػ٠ِ ٤ٓيٗخ محمد صلى الله عليه وسلم

 أطويّ روخُض حُشٌَ ٝػظ٤ْ حلآظ٘خٕ ا٠ُ أٓظخ١ً حُٔشَف حُيًظٍُٞؼـخ٤ِ٣ش كخٍٝم

ػ٠ِ ٓخ هيٓٚ ٢ُ ٖٓ طٞؿ٤ٜخص ػ٤ِٔش ه٤ٔش، ٝٗظخثق ٓي٣يس، ٝٓظخرؼش ٓٔظَٔس ؽٞحٍ كظَس 

 .اٗـخُ ٌٛٙ حًٌَُٔس، كِٚ ٢٘ٓ أ٠ٔٓ ػزخٍحص حُظوي٣َ ٝحلاكظَحّ

ٔٞهَس ُظلؼِْٜ روزٍٞ ٓ٘خهشش ٌٛح حُؼَٔ ًٔخ أطٞؿٚ رـ٣َِ حُشٌَ ا٠ُ أػؼخء ُـ٘ش حُٔ٘خهشش حُ

 .ٝاػَحثٚ رٔلاكظخطْٜ حُؼ٤ِٔش حُو٤ٔش

ؿخٓؼش  –٤ًِش حُؼِّٞ حُيه٤وش  –ٝلا ٣لٞط٢٘ إٔ أطويّ رخُشٌَ ا٠ُ ًخكش أٓخطٌس هْٔ حُل٣ِ٤خء 

حُش٤ٜي كٔٚ ُوؼَ حُٞحى١ ح٣ٌُٖ ٓخٛٔٞح ك٢ ط٢٘٣ٌٞ حُؼ٢ِٔ ٝحُٔؼَك٢ ؽٞحٍ ٓ٘ٞحص 

 .حُيٍحٓش

ا٠ُ ؿ٤ٔغ حُؼخ٤ِٖٓ رخُٔوزَ ًَٝ ٖٓ هيّ ٢ُ حُٔٔخػيس ٝحُيػْ، ٓٞحء ٖٓ  ًٔخ أطويّ رخُشٌَ

 .ه٣َذ أٝ رؼ٤ي، ٝٓخْٛ ك٢ اٗـخُ ٌٛح حُؼَٔ

ٝأهض رخُشٌَ ػخثِظ٢ ح٣ٌَُٔش ػ٠ِ ٓخ أكخؽظ٢٘ رٚ ٖٓ ىػْ ٝطشـ٤غ ٝطزَ، كٌخٗٞح ه٤َ 

 .ٓ٘ي ٝػٕٞ ٢ُ ك٢ ٤َٔٓط٢ حُيٍح٤ٓش

حُؼَٔ هخُظخً ُٞؿٜٚ ح٣ٌَُْ، ٝإٔ ٣٘لغ رٚ ًَ ٝك٢ حلأه٤َ، أٓؤٍ الله طؼخ٠ُ إٔ ٣ـؼَ ٌٛح 

 .ؽخُذ ػِْ

 .ٝالله ٢ُٝ حُظٞك٤ن

 

  



 اهذاء
 ﴿ بسم الله الرحمن الرحيم ﴾

 ...ا٠ُ أ٢ٓ حُؼ٣ِِس

َّ ٗـخك٢ ٍٝٗٞ  ٖٓ ػِّٔظ٢٘ إٔ حُل٤خس طز٠ُ٘ رخُظزَ ٝحُؼطخء، ًٝخٗض ىػٞحطٜخ حُٔزخًٍش ٓ

 .ىٍر٢، كلظٜخ الله ٝأىحّ ػ٤ِٜخ حُظلش ٝحُؼخك٤ش

 سوذ واٌذي اٌطبهشح... سزّه الله وأسىٕه فسٍر خٕبره،إٌى 

ٖٓ ؿَّ ك٢ ٗل٢ٔ كذّ حُؼِْ ٝحُؼَٔ، ٍٝرخ٢ّٗ ػ٠ِ ه٤ْ حُـيّ ٝحلاؿظٜخى، كَكَ ؿٔيحً ٝرو٢ 

 .أػَٙ حُط٤ذ ك٢ هِز٢ ٝػو٢ِ

 .حُِْٜ حؿلَ ُٚ ٝحٍكٔٚ، ٝػخكٚ ٝحػق ػ٘ٚ، ٝحؿؼَ هزَٙ ٍٝػشً ٖٓ ٣ٍخع حُـ٘ش

 ...إٌى صوخزً اٌغبٌٍخ

ُيٍد ٝٓ٘ي حُل٤خس، حُظ٢ أكخؽظ٢٘ ريػٜٔخ ٝطزَٛخ ٝطشـ٤ؼٜخ، ًٝخٗض ه٤َ ٓؼ٤ٖ ٢ُ ٍك٤وش ح

 .ػ٠ِ اطٔخّ ٌٛح حُؼَٔ

 :ا٠ُ أر٘خث٢ حلأكزّش

 غِسٍُ، رٍسٍش، ٌبسٍٓ، وسثٍ

هَس ػ٢٘٤ ٣ُٝ٘ش ك٤خط٢، أٛي٣ٌْ ػَٔس ٌٛح حُـٜي، ٍحؿ٤خً ٖٓ الله إٔ ٣ـؼَ حُؼِْ ؽ٣َوٌْ ا٠ُ 

 .ك٤ٚ حُو٤َ ٝحُظلاف حُ٘ـخف ٝحُظ٤ِّٔ، ٝإٔ ٣ٞكوٌْ ُٔخ

ؼ٢٘، ًَٝ طي٣ن ٝهق ا٠ُ ؿخٗز٢ ٝٓخٗي٢ٗ ك٢  ّـ ا٠ُ ًَ أٓظخً ػ٢ِّ٘ٔ كَكخً، ًَٝ ٤َُٓ ش

 .٤َٔٓط٢ حُؼ٤ِٔش

 .ا٠ُ ًَ ٖٓ أْٜٓ رٌِٔش ؽ٤زش أٝ ىػٞس طخىهش ك٢ اٗـخُ ٌٛح حُؼَٔ

 .أٛي١ ٌٛح حُـٜي حُٔظٞحػغ، ػَرٕٞ ٓلزش ٝٝكخء ٝطوي٣َ

❖ ─────────────── ✦ ─────────────── ❖ 

خ ﴾ ًٔ ِْ ٢ِٗ ػِ ىْ ُِ دِّ  ٍَّ هَُ  َٝ  ﴿ 

 .طيم الله حُؼظ٤ْ
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 اٌٍّخض

 

 البنية ذي β-LiAlH4لمركب والبصرية البنيوية لخصائصبعض ا  (ab initio) حسابات الدراسة هذه تتناول

 .أيون-الليثيوم بطاريات وتطبيقات الهيدروجين لتخزين واعدة مادة ،باعتباره(I41/a )الفضاء مجموعة الزوايا رباعية

 التدرج ريبمد تقمعت (FP-LAPW+lo) الكاملة الإمكانات الخطيةذات المتزايدة المستوية الموجات طريقة اعتمُدت

 الحسابات أسفرت .WIEN2k كود خلال من Perdew-Burke-Ernzerhof (GGA-PBE) بصيغة المعمم

 وكشفت .التجريبية القيم مع ،متوافقةc0 = 10.3071 Åو a0 = b0 = 4.5659 Å شبكة ثوابت عن الحسابات أسفرت

 .eV 8  عند حادة ،وقمةامتصاصeV 10.5 عند %68 نحو بلغت انعكاسية عن البصرية الخصائص دراسة

-FP، (DFT) ، حلألاٗخص، ٗظ٣َش حٌُؼخكش حُيح٤ُشβ-LiAlH4،٤ٛي٣ٍيحص ح٤ُِؼ٤ّٞ :اٌىٍّبد اٌّفزبزٍخ

LAPW ،WIEN2kحُوظخثظخُزظ٣َش، طو٣ِٖ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ، ح٤ٔ٤ًٌَُٜٝخء ،. 

 

Résumé 
La présente étude porte sur le calcul (ab initio) des propriétés structurales, et 

optiques du composé β-LiAlH4 de structure tétragonale (groupe d'espace( I41/a), en 

tant que matériau prometteur pour le stockage d'hydrogène et les batteries lithium-

ion. La méthode  (FP-LAPW+lo), dans le cadre de la théorie de la fonctionnelle de la 

densité (DFT) avec l'approximation du gradient généralisé GGA-PBE, a été mise en 

œuvre via le code WIEN2k. Les calculs ont fourni des paramètres de maille a0 = b0 = 

4,5659 Å et c0 = 10,3071 Å, en bon accord avec les données expérimentales. 

L'analyse des propriétés optiques révèle une réflectivité d'environ 68 % à 10,5 eV, un 

pic d'absorption prononcé à 8 eV. 

 
 

Mots-clés : Hydrures de lithium, β-LiAlH4, alanates, théorie de la 

fonctionnelle de la densité (DFT), FP-LAPW, WIEN2k, propriétés optiques, 

stockage d'hydrogène, électrochimie. 

 

 

 



 

 

 

 

 

 ِمذِخ
 

 

 

 



 ٓويٓش

  1 

ض ُٔٔخػيس حُزش٣َش ػ٠ِ حُظطٍٞ ٝحًظشخف ًٜٞٗخ. ططٍٞص ٓظخىٍ حُطخهش رٍَٔٝ حُٞه

ٝهي ٍحكن ٌٛح حُظطٍٞ ك٢ ًَ َٓس طلٞلاص طٌُ٘ٞٞؿ٤ش ٝحهظظخى٣ش ؿي٣يس. ٖٓ ر٤ٖ ٓظخىٍ 

حُطخهش حُظ٢ طِز٢ حُطِذ ػ٠ِ حُطخهش حلأ٤ُٝش ك٢ حُؼخُْ رشٌَ ًز٤َ حُٞهٞى حلأكل١ٍٞ )حُ٘لؾ 

حُلآظ٘خ٢ٛ ػ٠ِ ٌٛٙ  ٝحُللْ(، ٝح١ٌُ ٣ظْ حٓظِ٘حكٚ رشٌَ ٓظِح٣ي رٔزذ حُطِذ

رشؤٕ حٓظِ٘حف حلاكظ٤خؽ٤خص، ٛ٘خى ٓوخٝف ر٤ج٤ش،  حُوِنح٤ُٜيًٍَٝرٞٗخص. رخلإػخكش ا٠ُ ٌٛح 

ٓؼَ حلاكظزخّ حُلَح١ٍ، ٝحٓظِ٘حف ؽزوش حلإُٔٝٝ، ٝحُظِٞع، ٝٓخ ا٠ُ ًُي. ك٢ حُٞحهغ، 

كٍِٞ  طؼظزَ ح٤ُٜيًٍَٝرٞٗخص حُِٔٞػخص حَُث٤ٔ٤ش ُِـلاف حُـ١ٞ. ٌُٜح حُٔزذ، ٣ـذ حهظَحف

كو٤و٤ش لإ٣ـخى ريحثَ ٌُٜٙ حُطخهخص حُِحثِش. ٌُُي، ٣ظزٞأ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ، ً٘خهَ ُِطخهش، ٌٓخٗش 

 .[1] ًؤكؼَ ػ٘ظَ ُِٔٔظوزَ ُِظـِذ ػ٠ِ حُٔشخًَ حُظ٢ طٔض ٓٞحؿٜظٜخ

ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ٛٞ أكي ٗٞحهَ حُطخهش حُظ٢ طزَُ ًٔظيٍ ٗظ٤ق ٝلا ٣٘ؼذ. ٛ٘خى حُؼي٣ي 

ٖ: حُظلَِ حُظلل١ِ٤ ُِـخُ حُطز٤ؼ٢، ٝحلأًٔيس حُـِث٤ش ٣ُِِٞص ٖٓ حُظو٤٘خص لإٗظخؽ ح٤ُٜيٍٝؿ٤

حُؼو٤ِش، ٝطـ٣ِٞ حُللْ، ٝحُظل٤َِ حٌَُٜرخث٢ ُِٔخء. ٝطؼظزَ ٌٛٙ حلأه٤َس حُؼ٤ِٔش حلأًؼَ حٗظشخٍحً 

ً ك٢ طلُٞٚ ا٠ُ ؽخهش ٓل٤يس، رخطزخع  ً ٗخهَ حُطخهش حلأًؼَ ط٘ٞػخ ٝش٤ٞػخً. ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ٛٞ أ٣ؼخ

ػخكش ا٠ُ حلاكظَحم، ٣ٌٖٔ طل٣َٞ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ٓزخشَس ا٠ُ روخٍ ػ٤ِٔخص ٓوظِلش. رخلإ

ٝكَحٍس ػٖ ؽ٣َن حلاكظَحم حُظلل١ِ٤، ٝٓزخشَس ا٠ُ ًَٜرخء ػٖ ؽ٣َن حُؼ٤ِٔخص 

ً ًٔظيٍ أٝ رخُٞػش ُِلَحٍس ٖٓ هلاٍ حُظو٤ِن  ح٤ٔ٤ًٌَُٜٝخث٤ش، ٣ٌٖٝٔ إٔ ٣ؼَٔ أ٣ؼخ

 .[2] ح٤ٔ٤ٌُخث٢

حُطخهخص حُـي٣يس ٢ٛ ٓلخ٤ْٛ ٓٞؿٜش ك٢ ٖٓ ٗخك٤ش أهَٟ، كبٕ حُظطٍٞحص ك٢ ٓـخٍ 

حُٔوخّ حلأٍٝ ُِٔـظٔؼخص حُظ٘خػ٤ش حُلي٣ؼش لإ٣ـخى ٤ٛخًَ طٔظض ؿخُ حُٜيٍؿش، ٓؼَ حلإٓل٘ؾ 

[. ًٝـخُ، كبٗٚ ٣لي ٖٓ هٞس حُٔلَى، ٓٔخ أىٟ ا٠ُ 3ح١ٌُ ٣ٔظظٚ ٣ٝطِوٚ رُٜٔٞش ك٢ حُٜٞحء ]

رخػظٔخى ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ حُٔخثَ،  L. Schlapbachٝ A. Züttel [4] ؽ٣َوش أهَٟ حطوٌٛخ حُزخكؼخٕ

ٝح١ٌُ ٣وُظَف ًطخهش كخِٓش ؿي٣يس ُِٔٔظوزَ. هخطش رخٓظويحّ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ك٢ حُظطز٤وخص 

حُل٤ًَش. ُٔٞء حُلع، ٣ؼَٔ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ًخكظ٤خؽ٢ ٝهٞى ك٢ ىٍؿش كَحٍس حُـَكش ٝحُؼـؾ 

 ،ٔئُلٕٞ حُلي٣ؼٕٞحُـ١ٞ رل٤غ ٣ظْ ططز٤ن ٌٛح حُلـْ حٌُز٤َ ريهش ػ٠ِ حًَُٔزخص حُظـ٤َس. حُ
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L. Schlapbach, A. Züttel [5]. ٖرٍَٔٝ حُٞهض، طْ طو٤ِض حُٔشٌِش ٖٓ هزَ حُزخكؼ٤ J.A. 

Ritter, A.D. Ebner, J. Wang, R. Zidan [6]، ّك٤غ طٌٕٞ حُ٘ظ٤ـش كؼخُش ػ٘ي حٓظويح

ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ حُٔخثَ. ك٢ حُٞهض حُلخػَ، ٛ٘خى حُؼي٣ي ٖٓ حُِٔح٣خ لاػظزخٍ حُٜيٍؿش ػ٘ي 

 .[7] خٍٗظٜخ رخٌَُرٕٞٓو

ك٢ ػ٤ِٔش حُزلغ ػٖ ٓٞحى ؿي٣يس، ٣ٌٖٔ َُِٔء آخ حطزخع حُزَٝطًٞٞلاص حُظـ٣َز٤ش أٝ 

حٓظويحّ ىٍحٓش ٗظ٣َش. ٣شٌَ ٌٛح حُو٤خٍ حلأه٤َ ٓخ ٣ؼَف رخْٓ "ٌٗٔؿش ٝٓلخًخس حُٔٞحى". 

 "ab-initio" ٣ٌٖٔ إٔ طٌٕٞ طو٤٘خص حٌُ٘ٔؿش ٝحُٔلخًخس طـ٣َز٤ش، أٝ ٗظ٣َش ٓؼَ حُٔزخىة حلأ٠ُٝ

طؼَُف ٌٛٙ حلأه٤َس رؤٜٗخ ىه٤وش ُِـخ٣ش ٝٓٔظوِش ػٖ حُٔظخىٍ حُظـ٣َز٤ش. طُٔظويّ ٤ٛي٣ٍيحص  

حُٔؼخىٕ حُٔوظِلش رشٌَ شخثغ ًٞٓخثَ ُظو٣ِٖ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ك٢ حُولا٣خ حُٔـِٜس ك٢ ح٤ُٔخٍحص 

٣ؼظٔي  [. ُي٣ْٜ أ٣ؼخ ططز٤وخص ٛخٓش ًؼٞحَٓ حهظِحٍ.8-7حٌَُٜرخث٤ش ٝحُزطخ٣ٍخص حٌَُٜرخث٤ش ]

 .حهظ٤خٍ ح٤ُٜي٣ٍيحص ػ٠ِ هيٍحطٜخ حُظو٤٘٣ِش، ٝهخر٤ِظٜخ حُـ٤يس ُلاٗؼٌخّ، ٝطلخػ٤ِظٜخ حُؼخ٤ُش

٣ئى١ طلخػَ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ٓغ ًٍحص ح٤ٌَُٜ حُٔؼ٤ق ا٠ُ ظٞحَٛ ٓوظِلش. حلإؽخٍ 

ً ك٢  حُٔٞحط٢ ُيٍحٓش ٌٛٙ حُظٞحَٛ ٛٞ حُٔلخًخس حُؼيى٣ش، حُظ٢ أطزلض ٍط٤يحً حٓظَحط٤ـ٤خ

ً حُلخؿش ا٠ُ حُظـ٣َذ ػ٠ِ حلأٗظٔش حُٔيٍٝٓش. أطزق حُزلغ حُؼِٔ ٢ ح٤ُّٞ، ٓٔخ ٣ِ٣َ ٓٔزوخ

ٖٓ حٌُٖٔٔ ح٥ٕ ط٤٤ِٔ حُوظخثض حلإٌُظ٤َٗٝش ٝح٤ٌِ٤ُٜش ُلأٗظٔش حلأًؼَ طؼو٤يحً ريهش ػخ٤ُش ٖٓ 

هلاٍ ططز٤ن حلأٓخ٤ُذ حُوخثٔش ػ٠ِ حُوٞح٤ٖٗ حلأٓخ٤ٓش ٤ٌُٔخ٤ٌٗخ حٌُْ، لا ٤ٓٔخ ؽَم "حُٔزخىة 

-Hohenbergحُظ٢ ؽٍٞٛخ (DFT) خٓظويحّ ش٤ٌِش ٗظ٣َش حُيحُش حُٞظ٤ل٤ش ٌُِؼخكشحلأ٠ُٝ"، ر

Kohn [9] ٝKohn-Sham [10].  ْطظ٤ٌق ٌٛٙ حلأٓخ٤ُذ ٓغ أٗٞحع حُٔشخًَ حُٔوظِلش حُظ٢ طظ

 .ٓٞحؿٜظٜخ ٝطٔٔق رخٓظٌشخف ٌٝٗٔؿش حُؼي٣ي ٖٓ حُوظخثض حُل٣ِ٤خث٤ش ٝح٤ٔ٤ٌُخث٤ش ُِٔخىس ريهش

ٓش حُٔزخىة حلأ٠ُٝ ُزؼغ ح٤ُٜي٣ٍيحص ك٢ اؽخٍ ٗظ٣َش حُيحُش طويّ ٌٛٙ حلأؽَٝكش ىٍح

حُٞظ٤ل٤ش ٌُِؼخكش. ُوي أ٤ُٝ٘خ حٛظٔخٓخ هخطخ ُِظلو٤ن ك٢ حُوظخثض حُٔوظِلش ٤ُٜي٣ٍيحص حُٔؼخىٕ 

 .Mg،( Ca)) أٝ أٍػ٢ ه١ِٞ (Li، Na) )ٛٞ ه١ِٞ A ك٤غ،Ax[AlyHz] ٖٓ ٗٞع ألاٗخص

حلاٛظٔخّ حُوخص حُٔٔ٘ٞف ٌُٜٙ حُٔٞحى ٓيكٞع إ  .−(AlH4) ٝػخىس ٓخ طظٌٕٞ ٖٓ أ٤ٕٗٞ ٓؼوي

روٞس رويٍطٜخ حُؼخ٤ُش ػ٠ِ طو٣ِٖ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ. ٖٓ ر٤ٖ ط٤ًَزخص ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ حُٔوظِلش، ٗؼظزَ 
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ُِيٍحٓش، ٝح١ٌُ ٣ؼظٔي ػ٠ِ ؽ٣َوش ،(I41/a) ٍرخػ٢ حُِٝح٣خβ-LiAlH :حًَُٔذ حُؼلاػ٢ حُظخ٢ُ

ؾ حُؼخ٢ُ حُٔ٘ولغ، ٝىٍحٓش حُز٤٘ش حُٔزخىة حلأ٠ُٝ ٓغ حلأهٌ ك٢ حلاػظزخٍ ىٍحٓخص حُؼـ

 حلإٌُظ٤َٗٝش ٝحُزظ٣َش ُٞػغ ٗظ٣َش حُ٘طخم حُٔوظَرش ٖٓ ٗظ٣َش حُيحُش حُٞظ٤ل٤ش ٌُِؼخكش

(DFT) ًَٓحص حُـٜي حٌُخ ً  ٓٞػغ حُظ٘ل٤ٌ رخٓظويحّ ؽ٣َوش حُٔٞؿش حُٔٔظ٣ٞش حُٔؼُِس هط٤خ

(FP-LAPW) ْٔٓغ طو٣َذ حُظيٍؽ حُٔؼ (GGA)  حُٔخىس حٌُٔؼلشُِؼذ ىٍٝ ْٜٓ ك٢ ك٣ِ٤خء 

[11، 12]. 

طظٔلٍٞ حُٔوطٞؽش كٍٞ ػلاػش كظٍٞ ٝٓويٓش ػخٓش ٝهخطٔش ػخٓش. ك٢ حُلظَ حلأٍٝ، 

ٗيٍّ ٤ٛي٣ٍيحص حُؼ٘خطَ حُول٤لش رشٌَ ػخّ، ٝحُظ٤ًَذ حُز١ٍِٞ ٤ُِٜي٣ٍيحص ٖٓ ٗٞع 

ٝرؼغ ؽَم طلؼ٤َ حُزٍِٞحص حلأكخى٣ش. ٣ٝظ٘خٍٝ حُلظَ حُؼخ٢ٗ ؽَم ،Ax[AlyHz] حلألاٗخص

ٓغ حُظ٤ًَِ ػ٠ِ  (DFT) ش ٝحُلٔخد. ٝٓ٘ؼَع أْٓ ٗظ٣َش حُيحُش حُٞظ٤ل٤ش ٌُِؼخكشحُ٘ظ٣َ

ؿِء ؽخهش حُظزخىٍ ٝحلاٍطزخؽ، ٝح١ٌُ ٣ليى رشٌَ كخْٓ ؿٞىس حُ٘ظخثؾ حُظ٢ طْ حُلظٍٞ ػ٤ِٜخ. 

ً ًحص حُـٜي حٌُخَٓ -FP) رؼي ًُي ٓ٘ظق ش٤ٌِش ؽ٣َوش حُٔٞؿش حُٔٔظ٣ٞش حُٔؼُِس هط٤خ

LAPW) كش ا٠ُ هٞح٤ٍُٓش ًٞى كٔخدحُٔٔظويٓش، رخلإػخ WIEN2k.  ك٢ حُلظَ حُؼخُغ

ٗؼَع ٗظخثـ٘خ ٝٓ٘خهشظٜخ. ِٓ٘وض حُ٘ظخثؾ حُٔوظِلش حُظ٢ طْ حُلظٍٞ ػ٤ِٜخ رخٓظويحّ 

ً ًٌُٝي رخلأػٔخٍ  ً ٝٗٞحؿٚ ٌٛٙ حُظ٘زئحص رخُ٘ظخثؾ حٌُٔظٔزش طـ٣َز٤خ حلأٓخ٤ُذ حُٔٞطٞكش ٓخروخ

طِو٤ض حُ٘ظخثؾ حَُث٤ٔ٤ش حٌُٔظٔزش ٖٓ ٌٛٙ  حُ٘ظ٣َش حُٔوظظش ٌُٜح حُٔٞػٞع. ٝأه٤َحً، ٤ٓظْ

 .حُيٍحٓش ك٢ هخطٔش ػخٓش
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 ِمذِخ -1-1

٣ظِح٣ي حٓظ٘لخى حُٞهٞى حلأكل١ٍٞ )حُ٘لؾ ٝحُللْ ٝحُـخُ حُطز٤ؼ٢(، ٝح١ٌُ ٣ِز٢ ا٠ُ كي 

ًز٤َ حُطِذ حُؼخ٢ُٔ ػ٠ِ حُطخهش حلأ٤ُٝش. ٣ؤهٌ حُٔ٘خم حلاهظظخى١ حُلخ٢ُ ك٢ حلاػظزخٍ ٌٛٙ 

 حلأُٓش، ٝحُظ٢ طظطِذ كِٞلاً ٣َٓؼش ٝكؼخُش. ٣زيٝ إٔ طط٣َٞ حُطخهش ح٣ُٝٞ٘ش ك٢ حُزيح٣ش،

ٝهخطش حُطخهخص حُٔظـيىس ٓؼَ حُطخهش حُش٤ٔٔش أٝ ؽخهش ح٣َُخف، أَٓ لا ٓلَ ٓ٘ٚ. ح٤ُّٞ، ٝؿي 

ً ٝهخرلاً  حُزخكؼٕٞ ٗخهلاً آهَ ُِطخهش، ٝٛٞ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ، ٝح١ٌُ ٣ويّ كلاً ٓظـيىحً ٝٗظ٤لخ

 ُلاٗؼٌخّ.

لَ ٝٓغ ًُي، كبٗٚ ٣ٞحؿٚ أ٣ؼخً ٓشٌِش طو٣ِٖ طؼ٤ن حٓظويحٓٚ ك٢ حُظطز٤وخص حُٔلُٔٞش. ُ

ٌٛٙ حُٔشٌِش، ٣ٜظْ حُزخكؼٕٞ رشٌَ هخص رب٣ـخى ٝطٞهغ ٓٞحى ؿي٣يس ٣ٌٜٔ٘خ طو٣ِٖ ٝحٓظويحّ 

[. ك٢ ٌٛح حُلظَ، ٤ٓظْ طوي٣ْ 1ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ك٢ ظَ ظَٝف ى٣٘خ٤ٌ٤ٓش كَح٣ٍش ٓؼوُٞش ؿيحً ]

ػ٤ٓٞٔخص ػٖ ح٤ُٜي٣ٍيحص، لا ٤ٓٔخ ك٤ٔخ ٣ظؼِن رظ٣ٌٜٞ٘خ، ٝؽَم طو٣ِٖ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ، 

 ٝؿ٤ٖ ً٘خهَ ُِطخهش.ٝططز٤وخص ح٤ُٜيٍ

 ػّىٍِبد زىي اٌهٍذسٌذاد -1-2

. رخلآظيحى، ٣ؼ٤ٖ ٓظطِق ح٤ُٜي٣ٍي ًَٓزخً -Hأ٣ٕٞ ح٤ُٜي٣ٍي ٛٞ أ٤ٕٗٞ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ 

٤ٔ٤ًخث٤خً ٣ظٌٕٞ ٖٓ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ٝػ٘ظَ آهَ أهَ ًَِٜٝٓز٤ش )أٝ ًٝ ًَِٜٝٓز٤ش ٓٔخػِش(. ك٢ 

ً رشٌَ طخٍّ ًَُِٔزخص حُظ٢ طلظ١ٞ ػ٠ِ ٓؼخىٕ، حلأطَ، ًخٕ ٓظطِق '٤ٛي٣ٍي ' ٓوظظخ

ٌُٖٝ طْ ط٤ٓٞغ حُظؼ٣َق ٤ُشَٔ حًَُٔزخص حُظ٢ ٣ٌٕٞ ٤ُِٜيٍٝؿ٤ٖ ك٤ٜخ ٍحرطش ٓزخشَس ٓغ 

 ػ٘ظَ آهَ ٝك٤غ ٣ٌٕٞ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ٛٞ حُؼ٘ظَ حلأًؼَ ًَِٜٝٓز٤ش.

ٝؿٌحرش ٣ٔؼَ حُظل٣َٞ ح٤ٔ٤ٌُخث٢ حُؼ٢ٌٔ ٤ُِٜيٍٝؿ٤ٖ حُـ٣ِج٢ ك٢ ٓؼيٕ ؽ٣َوش ري٣ِش 

ً ك٢ حُـيٍٝ  ٝآٓ٘ش ط٠ٔٔ طو٣ِٖ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ك٢ حُلخُش حُظِزش. ٓخ ٣وَد ٖٓ ه٤ٖٔٔ ٓؼيٗخ

حُي١ٍٝ ُي٣ٜخ حُويٍس ػ٠ِ حٓظظخص ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ح١ٌٍُ ر٤ٌٔخص ًز٤َس، ٝرخُظخ٢ُ طؼَٔ 

ً ٓٞحهغ هلا٤ُش 2ًبٓل٘ؾ ٤ُِٜيٍٝؿ٤ٖ ] [. طٔظِي كجخص ٓؼ٤٘ش ٖٓ حًَُٔزخص ر٤ٖ حُٔؼي٤ٗش أ٣ؼخ

(. ٝرخُظخ٢ُ كبٕ ًَٓزخص حلإىهخٍ حُظ٢ H، N، Cخ طٔٔق ربىهخٍ ًٍحص طـ٤َس )ٓؼَ ك٢ ٤ٛخًِٜ
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طْ حُلظٍٞ ػ٤ِٜخ ُٜخ أ٤ٔٛش أٓخ٤ٓش ٝططز٤و٤ش. ػ٘يٓخ ٣ٌٕٞ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ٛٞ حٌٍُس حُٔيهِش، 

 ٗش٤َ ا٤ُٜخ رخْٓ ح٤ُٜي٣ٍيحص.

 اٌهٍذسٌذاد اٌثلاثٍخ: الألأبد-1-3

خ رط٣َوش ػخٓش. ك٢ ٌٛٙ حَُٔحؿؼش، ٣ظْ ك٢ ٌٛح حُؤْ، طْ َٓى ؽَم حُظ٤ُٞق ٝٝطلٜ

طوي٣ْ ح٣ُِٔي ٖٓ حُظلخط٤َ ٌَُ ألا٤ٖٗ ٓؼ٤ٖ. ٝٓغ ًُي، طظطِذ ؿ٤ٔغ حلألاٗخص أؿٞحء ٝحه٤ش 

أػ٘خء حُٔ٘خُٝش ٝحُظ٤ُٞق ٝطلخػلاص حُٜيٍؿش أٝ ِٗع ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ حُلؼ٤ِش. ٣ٌٖٔ طظ٤٘ق ؿ٤ٔغ 

ُلأًٔـ٤ٖ أٝ حَُؽٞرش. رخُظؤ٤ًي،  حلألاٗخص ًٔٞحى هطَس رٔزذ هخر٤ِظٜخ ُلاشظؼخٍ ػ٘ي طؼَػٜخ

طشظؼَ ٝططِن ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ػ٘ي ٓلآٔظٜخ ُِٔخء، ٝرؼؼٜخ رؼ٘ق أًؼَ ٖٓ حُزؼغ ح٥هَ. 

 [.3ٝرخُظخ٢ُ، ٣ـذ حطوخً حكظ٤خؽخص ًز٤َس ٝطيحر٤َ أٓخٕ ػ٘ي حُؼَٔ ٓغ حلألاٗخص ]

ٓؼَ ٣ظْ طظ٤٘غ حلألاٗخص رشٌَ ٓظٌٍَ ػٖ ؽ٣َن طلخػَ حُٔؼخىٕ أٝ ٤ٛي٣ٍيحص حُٔؼخىٕ )

NaH ٓغ )Al ٝH2  ،ٕٝػخَٓ ٓٔخػي ك٢ ح٣ٌُٔزخص حُؼؼ٣ٞش، ٓؼَ حُظ٣ُٖٞٞ، حٌُٜٔخn-

ً ٓخ ٣ٔظويّ ًَٓذ حُظ٤ظخ٤ّٗٞ THFأًٝظخٕ، حلإ٣ؼَ، ى٣ـ٤ِْ، أٝ طظَح٤ٛيٍٝكٍٞحٕ )  Ti(. ؿخُزخ

 ًؼخَٓ ٓٔخػي. ػخىس، ٣ظْ حٓظويحّ كخثغ ٖٓ حلأ٤ُّ٘ٓٞٞ.

رخٍ(  150-100ٍ ا٠ُ َٓطلغ )طظطِذ ٌٛٙ حُط٣َوش حٓظويحّ ػـؾ ٤ٛيٍٝؿ٤ٖ ٓؼظي

، ح١ٌُ ٣ظطِذ ػـطخً β-LiAlH4[ ىٍؿش ٓج٣ٞش؛ رخٓظؼ٘خء 150-120ٝىٍؿخص كَحٍس ٓؼظيُش ]

رخٍ[. ٣ٌٖٔ حػظزخٍ ٌٛٙ حُط٣َوش هط٤َس ُِـخ٣ش رٔزذ حُو٤ِؾ حُٔظلـَ ٖٓ  350أػ٠ِ ]

ُٔٞحى ح٣ٌُٔزخص حُؼؼ٣ٞش ٤ٛٝي٣ٍيحص حُٔؼخىٕ ٝحلأ٤ُّ٘ٓٞٞ ٓغ حلأًٔـ٤ٖ ٝحَُؽٞرش. طظطِذ ح

 حُٔ٘ظـش رٌٜٙ حُط٣َوش هطٞحص ط٘و٤ش ٝطـل٤ق اػخك٤ش.

ً ُِظلخػَ  THFك٢ ًؼ٤َ ٖٓ حلأك٤خٕ، ٣ظْ حلاكظلخظ رخلألاٗخص ٝر٤ؼٜخ ك٢ ٓلٍِٞ  ٝكوخ

 :حُٔزٔؾ

MAlH₄  = MH  +  Al  +  3/2 H₂ (1-I) 

 

 معدن=  Mحيث   
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(، طظَٜ هطٞحص ٤ٓٝطش Mg، أٝ Na، Liك٢ حُٞحهغ، حػظٔخىحً ػ٠ِ حُٔؼيٕ حُٔٔظويّ )

% حػظٔخىحً ػ٠ِ 10% ا٠ُ 6[. طْ حُلظٍٞ ػ٠ِ ٓؼخص ًظ٤ِش طظَحٝف ٖٓ 5أػ٘خء حُظلَِ ]

ىٍؿش  300ٝ 200( ُيٍؿخص كَحٍس طظَحٝف ر٤ٖ Li، Na، Ca، Mgحُٔؼيٕ حُٔٔظويّ )أ١ 

Ti، V[ )6 .][. ٣ٌٖٔ طل٤ٖٔ ك٤ًَش حلآظظخص ٖٓ هلاٍ اػخكش ٓللِحص )6ٓج٣ٞش طو٣َزخً ]

ي، لا طِحٍ ٌٛٙ حلأٗظٔش طؼخ٢ٗ ٖٓ ىٍؿخص كَحٍس حٓظظخص ػخ٤ُش، ٝك٤ًَش رط٤جش، ٝٓغ ًُ

 ٝهخر٤ِش ىٍٝحٕ ػؼ٤لش.

حلأٗظٔش حُظ٢ طظَٜ هخر٤ِش حٗؼٌخّ ًخك٤ش ُِظطز٤وخص حُٔلُٔٞش ٢ٛ 

4NaAlHٝLiBH4ٝLiAlH4 ىٍؿش ٓج٣ٞش ُٔيس  170رخٍ ػ٘ي  152. ٝٓغ ًُي، لا ٣ِحٍ ػـؾ

 [.6ٌٛح حًَُٔذ ]ٓخػخص ػ٣ٍَٝخً لإػخىس ٛيٍؿش  5

3LiAlH4 → Li3AlH6 + 2Al + 3H2(2-I)  

Li₃AlH₆  →  3 LiH  +  Al  +  3/2 H₂  ↑(3- I) 

3 LiH  →  3 Li  +  3/2 H₂  ↑(4- I) 

حلألاٗخص ٢ٛ ٤ٛي٣ٍيحص ٓؼي٤ٗش ٓؼويس ُٔؼخىٕ ؿ٤َ حٗظوخ٤ُش. ٣ظْ طؼ٣َلٜخ رخُظ٤ـش حُؼخٓش 

[AxAlyHz ٓغ ،]A ( ًٔؼيٕ ه١ِٞLi، Na ٝأ )( ه١ِٞ طَحر٢Mg، Ca ٢ٛٝ طظٌٕٞ ػخىس .)

ً ٓغ -(4AlHٖٓ أ٤ٕٗٞ ٓؼوي ) ك٢  Al، ٣ؼٞػٚ حٌُخط٤ٕٞ. طَطزؾ ًٍحص ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ طٔخ٤ٔٛخ

 ط٣ٌٖٞ ٍرخػ٢ حُٔطٞف.

ػ٠ِ حَُؿْ ٖٓ حلإرلاؽ ػٖ حُؼي٣ي ٖٓ حُٔٞحى ُظو٣ِٖ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ، الا أٗٚ لا ٣ٞؿي أ١ 

( ٓغ حٗؼٌخّ ؿ٤ي ك٢ ظَ ظَٝف ػـؾ ٪ رخ5ُُٕٜٞٓ٘خ ٣ٞكن ر٤ٖ ٓؼش طو٣ِٖ ػخ٤ُش )< 

ٝىٍؿش كَحٍس ه٣َزش ٖٓ حُٔل٤ؾ. ٌٛٙ ٢ٛ حًَُٔزخص حُظ٢ ط٘شت ك٤ٜخ ًٍحص ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ 

 [.10، 9ٍٝحرؾ أ٤ٗٞ٣ش أٝ طٔخ٤ٔٛش ٓغ ًٍحص حُٔؼيٕ حُٔـخٍٝس ]
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 سؼخ اٌهٍذسٌذ -1-3-1

ٓ٘خهشش  هزَ طو٤٤ْ ٓيٟ ٓلاءٓش ٓٞحى ٤ٛي٣ٍي حُٔؼيٕ حُٔوظِلش ُِظطز٤وخص حُٔوظِلش، ٣ـذ

هظخثض حُٔٞحى ًحص حُظِش. حُٔؼِٔخص حَُث٤ٔ٤ش حلأ٠ُٝ ػ٘ي ٓوخٍٗش طو٤٘خص حُظو٣ِٖ حُٔوظِلش 

 ٢ٛ رشٌَ ػخّ ٓؼش حُظو٣ِٖ ح٤ُُٗٞش ًٝؼخكش حُطخهش حُلـ٤ٔش.

رخُ٘ٔزش ٤ُٜي٣ٍيحص حُٔؼخىٕ، ٣ٌٖٔ كٔخد حُٔؼش ح٤ُُٗٞش ًلخطَ ٌُِظِش حُوظٟٞ 

[. %12( ]wtُٜٝخ ٝكيس حُ٘ٔزش حُٔج٣ٞش ُُِٕٞ )٤ُِٜيٍٝؿ٤ٖ حُٔٔظض ًٝظِش ٓخىس ح٤ُٜي٣ٍي 

 ٣وظظَ ٝهض حُظؼزجش / حلآظوَحؽ رشٌَ ػخّ ػ٠ِ حٗظوخٍ حُلَحٍس أٝ حُظِٞع ك٢ ٓخىس ح٤ُٜي٣ٍي.

طشَٔ ٓٞػٞػخص حُزلغ حُلخ٤ُش كٍٞ طل٤ٖٔ حُل٤ًَش طؼ٣ِِ هظخثض حُٔٞحى ػٖ 

حُٔ٘خٓزش، رخلإػخكش ا٠ُ ؽ٣َن حلآظزيحٍ حُـِث٢ ُِؼ٘خطَ أٝ حٓظويحّ حُٔ٘شطخص ٝحُٔللِحص 

حُؼَٔ ػ٠ِ طل٤ٖٔ ٗوَ حُلَحٍس ػٖ ؽ٣َن ٣ُخىس حُٔٞط٤ِش حُلَح٣ٍش )ٍؿٞس حلأ٤ُّ٘ٓٞٞ، 

اُن(. ًٔخ ًًَٗخ ٓخروخً، ٣ٌٖٔ إٔ ٣ٌٕٞ ُِِٔٞػخص طؤػ٤َ ِٓز٢ ػ٠ِ حُل٤ًَش، ٌُح كبٕ حُلٔخ٤ٓش 

 ُِشٞحثذ ٢ٛ هخط٤ش أهَٟ ٜٓٔش ُِٔخىس.

وَحٍٛخ حُي١ٍٝ ؽ٣َٞ حُٔيٟ، ٝح١ٌُ ٣ظق حُويٍس ٣ظ٤ِٔ ػَٔ ٓخىس ٤ٛي٣ٍي حُٔؼيٕ رخٓظ

ػ٠ِ حُللخظ ػ٠ِ ٓؼش حُظو٣ِٖ ػ٠ِ ٓيٟ ػيى ٖٓ ىٍٝحص حلآظظخص ٝحلآظظخص 

حُٔظٌٍَس. رشٌَ ػخّ، طوظِق ٓؼخص حُظو٣ِٖ ح٤ُُٗٞش ُٔٞحى ٤ٛي٣ٍي حُٔؼيٕ ٖٓ ٓـٔٞػش 

رٌؼ٤َ [٪ رخُُٕٞ. ٣ٌٖٔ حُلظٍٞ ػ٠ِ ٓؼخص ٤ُٗٝش أػ٠ِ 2-1ح٤ُٜي٣ٍيحطخُولا٤ُش ٖٓ ]

ًحص حُٔؼش ح٤ُُٗٞش حُ٘ظ٣َش  MHرؤٗٚ ٓخىس  LiBHرخٓظويحّ ح٤ُٜي٣ٍيحص حُٔؼويس. ٣ؼَُف 

 ٪ رخُُٕٞ.18.5حلأػ٠ِ حُزخُـش 

 اٌهٍذسٌذاد اٌّؼذٍٔخ وثٍٓ اٌّؼذٍٔخ -1-3-2

رٞحٓطش طٞٓخّ ؿَحٛخّ، ح١ٌُ لاكع إٔ  1866طْ حًظشخف أٍٝ ٤ٛي٣ٍي ٓؼي٢ٗ ك٢ ػخّ 

ّ، حُٔـِن ػ٘ي ىٍؿش كَحٍس حُـَكش، شٜي حٗولخػخً ك٢ ػـؾ هِحٕ ػ٘خث٢ ٤ٛيٍٝؿ٤ٖ حُزلاى٣ٞ

[، رٔزذ ط٣ٌٖٞ ٤ٛي٣ٍي حُزلاى٣ّٞ. ٌٓ٘ ًُي حُل٤ٖ، طْ ط٤ِٔؾ حُؼٞء 18حُـخُ ػ٘ي طٔو٤٘ٚ ]

ػ٠ِ حُؼي٣ي ٖٓ حُٔؼخىٕ ٝحًَُٔزخص ر٤ٖ حُٔؼي٤ٗش حُوخىٍس ػ٠ِ حٓظظخص )ٍٝرٔخ حُظوِض ٖٓ( 
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[. ك٢ ٌٛٙ 19] 1958ي٣ٍي ر٤ٖ ٓؼي٢ٗ ك٢ ػخّ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ. حًظشق ٤ُز٣ٞظِ ٝآهَٕٝ أٍٝ ٤ٛ

حًَُٔزخص، ٣وظَم ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ حُشزٌش حُٔؼي٤ٗش ٣ٝشخٍى اٌُظَٝٗٚ ٓغ ٗطخم حُظٞط٤َ 

 ًَُِٔذ ر٤ٖ حُٔؼي٢ٗ )أٝ حُؼ٘ظَ حُٔؼي٢ٗ(.

 رىىٌٓ اٌهٍذسٌذ -1-3-3

 ٣ليع ط٣ٌٖٞ ح٤ُٜي٣ٍي ػٔٞٓخً ك٢ ػلاع هطٞحص:

 ُِؼلاهش:  ( ٝكوخً αط٣ٌٖٞ ٓلٍِٞ طِذ )٣شُخٍ ا٤ُٚ رخَُٔكِش  ●

M  +  (ε/2) H₂  ⇌MHε(5- I) 

حٗظشخٍ ًٍحص ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ىحهَ حُشزٌش حُز٣ٍِٞش كظ٠ حُظشزغ ٝط٣ٌٖٞ ؽٍٞ ح٤ُٜي٣ٍي  ●

 (، رؼي حُظلخػَ: β)٣شخٍ ا٤ُٚ رخَُٔكِش 

MHε + 1/2(x-ε)H2 ↔ MHx(6- I) 

 .βًٝرخٕ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ك٢ حَُٔكِش  ●

الا اًح طْ حكظَحّ هٞحػي ٓؼ٤٘ش. حُوٞحػي حُوخثٔش ػ٠ِ حلاػظزخٍحص  لا ٣ٌٖٔ ط٣ٌٖٞ ح٤ُٜي٣ٍي

 [:29حُٜ٘ي٤ٓش ُظ٣ٌٖٞ ح٤ُٜي٣ٍي ٢ٛ ]

لأٓزخد اٌُظَٝٓظخط٤ٌ٤ش، ٣ـذ إٔ طٌٕٞ حُٔٔخكش حُي٤ٗخ ر٤ٖ ًٍط٢ ٤ٛيٍٝؿ٤ٖ ٓيهِظ٤ٖ  ●

 أٗـٔظَّٝ. 2.1

 ٣ـذ إٔ ٣لظ١ٞ حُٔٞهغ ح١ٌُ ٣ٔظؼ٤ق ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ػ٠ِ ٗظق هطَ ١ًَٝ أى٠ٗ ٣زِؾ ●

 أٗـٔظَّٝ. 0.4

٣ٌٖٔ لاػ٤ٖ٘ ٖٓ حُٔـٔٔخص ٍرخػ٤ش حُٔطٞف حُظ٢ طشظَى ك٢ ٝؿٚ ٓشظَى إٔ  ●

 طٔظؼ٤ق أ٣ٕٞ ٤ٛي٣ٍي ٝحكي كوؾ ك٢ ٗلْ حُٞهض.

ػ٘يٓخ ٣ٔظٞك٢ أًؼَ ٖٓ ٓٞهغ ٝحكي شَؽ حُلـْ، ٤ٓليع حلإشـخٍ ك٢ حُٔٞهغ ح١ٌُ  ●

 ٣ٞكَ طؼزجش ٤ٛيٍٝؿ٤ٖ أًؼَ اكٌخٓخً.
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 اٌغبصرخضٌٓ اٌهٍذسوخٍٓ اٌظٍت و -1-4

 حكظَحم ػ٘خث٢ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ؿ٤َ ِٓٞع ٝػخ٢ُ حُطخهش:

H₂  +  1/2 O₂  →  H₂O     (ΔHf = −120.4 kJ/mol) (7- I) 

ٌُُي ٖٓ حُٔظظٍٞ حٓظويحٓٚ ًٞهٞى ك٢ حُٔٔظوزَ حُو٣َذ. لا طِحٍ ٛ٘خى ٓشٌِظخٕ 

ٍث٤ٔ٤ظخٕ ٣ـذ حُظـِذ ػ٤ِٜٔخ: ؽَم حُظ٤ُٞق حُلخ٤ُش آخ ِٓٞػش )ط٤ٌَٔ ح٤ُٜيًٍَٝرٞٗخص( أٝ 

ًحص اٗظخؿ٤ش ٓ٘ولؼش ُِـخ٣ش )طل٤َِ ًَٜرخث٢ ُِٔخء( لإٗظخؽ ػ٘خث٢ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ر٤ٌٔخص ًخك٤ش. 

٣ؼظزَ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ؿخُحً هط٤َحً لأٗٚ هخرَ ُلاٗلـخٍ ك٢ ٝؿٞى حُٜٞحء. إ  ػلاٝس ػ٠ِ ًُي،

طو٣ِ٘ٚ ك٢ شٌَ ٤ٛي٣ٍي ٓؼي٢ٗ ٣ٞكَ اؿخرش ػ٠ِ حُٔشٌِش حلأه٤َس: كخ٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ حَُٔطزؾ 

 [.٤ٔ٤ً30خث٤خً رخُٔؼيٕ ُْ ٣ؼي هخىٍحً ػ٠ِ حُظلخػَ طِوخث٤خً ٓغ حُٜٞحء ]

 ٍٓاٌزخضٌٓ اٌىهشووٍٍّبئً ٌٍهٍذسوخ 

ٕ، ُْ طظْ ٓ٘خهشش ٟٓٞ ٓٔخٍ حُظِذ/حُـخُ ػ٠ِ ٗطخم ٝحٓغ لإىهخٍ كظ٠ ح٥

ً ط٣ٌٖٞ ح٤ُٜي٣ٍيحص ح٤ٔ٤ًٌَُٜٝخث٤ش  ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ك٢ حُٔؼخىٕ. ٝٓغ ًُي، ٖٓ حٌُٖٔٔ أ٣ؼخ

ٓؼيٕ( ك٤غ -" )٤ٛي٣ٍي Ni-MHٌَ٤ٗ[. طُٔظويّ ٌٛٙ حُظو٤٘ش رشٌَ ِٓلٞظ ك٢ رطخ٣ٍخص "30]

 طٌٕٞ حُظلخػلاص:

x Ni(OH)₂  +  x OH⁻  →  x NiOOH  +  x H₂O  +  x e⁻(8- I)(Anode): 

M  +  x H₂O  +  x e⁻  →  MHx  +  x OH⁻(9- I)(Cathode): 

 

 

 ٣ليع ٌٛح حُظلخػَ ػٖ ؽ٣َن طزخىٍ ًٍحص ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ىٕٝ حٍَُٔٝ رخُلخُش حُـخ٣ُش.

 الأهٍّخ الأسبسٍخ ٌٍهٍذسٌذاد -1-5

رويٍ ٓخ ٣ؼيٍ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ حُوظخثض  طٌٖٔ حلأ٤ٔٛش حلأٓخ٤ٓش ك٢ ىٍحٓش ح٤ُٜي٣ٍيحص

 H[. ػ٠ِ ٓز٤َ حُٔؼخٍ، ٣ئى١ اىهخٍ 31حُل٣ِ٤خث٤ش ُِٔظلٞكش حُٔؼ٤لش حُظ٢ ٣ظْ اىهخُٚ ك٤ٜخ ]
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[. ػ٠ِ 32ا٠ُ اكيحع ٓٞط٤ِش كخثوش ك٢ ٓظلٞكخص ٓزخثي حُزلاى٣ّٞ ٓغ حُٔؼخىٕ حُ٘ز٤ِش ]

 ص ر٤ٖ حُٔؼي٤ٗش.حُؼٌْ ٖٓ ًُي، ٣يَٓ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ حُٔٞط٤ِش حُلخثوش ُزؼغ حًَُٔزخ

( ٤ُِٜي٣ٍيحص ab-initioأؿ٣َض أ٠ُٝ كٔخرخص حُز٤٘ش حلإٌُظ٤َٗٝش ٖٓ حُٔزخىة حلأ٠ُٝ )

 [. طؼظٔي ٌٛٙ حُيٍحٓخص ػ٠ِ ًٗٔٞؿ٤ٖ ٓظ٣ِ٤ٖٔ:36ر٤ٖ حُٔؼي٤ٗش ك٢ أٝحثَ حُؼٔخ٤٘٤ٗخص ]

حًُ٘ٔٞؽ حُزَٝط٢ٗٞ، ك٤غ ٣ظو٠ِ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ػٖ اٌُظَٝٗٚ ٣ٝشخٍى ك٢ َٓء ٗطخم  -أ

 ٓٔخ ٣٘وَ ٓٔظٟٞ ك٢َٓ٤ ٗلٞ ؽخهخص أػ٠ِ. حُظٞط٤َ،

٤ُِٜيٍٝؿ٤ٖ ػ٘ي  sحًُ٘ٔٞؽ حلأ٢ٗٞ٤ٗ، ك٤غ ٣وغ َٓء حُ٘طخهخص حَُٔطزطش رلخلاص  -د

ؽخهش ٓ٘ولؼش ٣ٝئى١ ا٠ُ حٗولخع ػيى حلإٌُظَٝٗخص ك٢ ٗطخم طٞط٤َ حُٔؼيٕ. ٣ظْ ٗوَ 

 ٓٔظٟٞ ك٢َٓ٤ ٗلٞ ؽخهخص أهَ.

 آلاد اٌهٍذسٌذ اٌذٌٕبٍِىٍخ اٌسشاسٌخ -1-6

شٌَ حٓظظخص )أٝ اؽلام( ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ رٞحٓطش ٓز٤ٌش طلخػلاً ؽخٍىحً ُِلَحٍس. ٣

ٝرخُظخ٢ُ ٣ظزق ٖٓ حٌُٖٔٔ طل٣َٞ حُلَحٍس ا٠ُ ؽخهش ٤ٔ٤ًخث٤ش ػْ طل٣َٞ حلأه٤َس ا٠ُ شـَ أٝ 

كَحٍس. ٌُٜح حُـَع، ٣ظْ حهظَحٕ ٤ٛي٣ٍي٣ٖ روظخثض حٓظظخص ٓوظِلش. ك٢ ٌٛٙ ح٥لاص 

َ حُٞك٤ي، ٣ظْ ٗوَ حُطخهش حُلَح٣ٍش ٖٓ ٓظيٍ ٓخهٖ ك٤غ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ ٛٞ ٓخثَ حُؼٔ

ٝٓظيٍ رخٍى ا٠ُ ىٍؿش كَحٍس ٓظٞٓطش. ٣ؼٞى ٌٛح حُٔلّٜٞ حُي٣٘خ٢ٌ٤ٓ حُلَح١ٍ ا٠ُ ػخّ 

 [.38،  37ػ٘يٓخ طْ حُظ٣َٝؾ ُٚ ٖٓ هزَ ط١َ٤ ] 1970

 اٌزطجٍمبد فً اٌىٍٍّبء اٌىهشثبئٍخ -1-6-1

ً ؽ٣َوش أهَٟ لإٗظخؽ حُطخهش رٞحٓطش ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ،  طٞكَ حُولا٣خ ح٤ٔ٤ًٌَُٜٝخث٤ش أ٣ؼخ

[ ، 43،  42[. طْ حًظشخكٜخ ك٢ حُٔزؼ٤٘٤خص ]41ًٔخ ٛٞ حُلخٍ ك٢ رطخ٣ٍخص ٤ٛي٣ٍي ح٤ٌَُ٘ ]

ٝطٔظويّ رشٌَ شخثغ ح٤ُّٞ ك٢ حُظطز٤وخص حلآظٜلا٤ًش ٓؼَ حلإٌُظ٤َٗٝخص حُٔلُٔٞش. ٣ًَِ 

ٍحص ح٤ُٜي٣ٍيحص ُِوطذ حُٔخُذ ٌُٜٙ حُزطخ٣ٍخص. حُؼي٣ي ٖٓ حُوظخثض لا حُزلغ ػ٠ِ حهظ٤خ

 طِحٍ رلخؿش ا٠ُ طل٤ٖٔ: ٓوخٝٓش حُظآًَ، َٓػش حُظ٘ش٤ؾ، حُظظيع، ِٓٞى حُيٍٝحٕ، اُن.
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 ِمذِخ -2-1

طؼظٔي حُوظخثض حُل٣ِ٤خث٤ش ُ٘ظخّ طِذ، حُٔٞػلش رظٍٞس حلإٌُظَٝٗخص حُول٤لش حُظ٢ 

طظلَى كٍٞ حُٟ٘ٞ حُؼو٤ِش، ػ٠ِ ِٓٞى ر٤٘ظٚ حلإٌُظ٤َٗٝش. ُلْٜ ٝحٓظـلاٍ حُوظخثض حُٔوظِلش 

حلإٌُظَٝٗخص حُظ٢ طظلخػَ ٓغ رؼؼٜخ حُزؼغ ُِٔٞحى رشٌَ أكؼَ، ٣ـذ ػ٤ِ٘خ ىٍحٓش ٗظخّ 

 ٝٓغ حُٟ٘ٞ.

٣ظْ كَ حُٔشٌلاص ح٤ٌُٓٞٔش ُلأٗظٔش حُل٣ِ٤خث٤ش ًحص حُطز٤ؼش حُٔوظِلش ػ٠ِ أٓخّ ططز٤ن 

ٓلخ٤ْٛ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ ٝػيى ٓؼ٤ٖ ٖٓ حُظو٣َزخص حُٔزٔطش ُِٔٔخف رٞطق ٓـ١َٜ ُوظخثض 

 Nد حُلخُش حلأٓخ٤ٓش ُ٘ظخّ ٌٕٓٞ ٖٓ ٝظٞحَٛ حُلخُش حلأٓخ٤ٓش ُلأٗظٔش حُل٣ِ٤خث٤ش. إ كٔخ

اٌُظَٕٝ ك٢ رٍِٞس أَٓ طؼذ ُِـخ٣ش؛ ك٤غ ٣ظلخػَ ًَ ؿ٤ْٔ ٓغ ؿ٤ٔغ حُـ٤ٔٔخص حلأهَٟ. 

ػلاٝس ػ٠ِ ًُي، كبٕ طلخػَ ًُّٞٞ رؼ٤ي حُٔيٟ ٝٓلـٞد، رٔزذ حلاٍطزخؽخص حُو٣ٞش ر٤ٖ 

ُؼ١ٍَٝ حلإٌُظَٝٗخص. ٌٛح ٣ـؼَ كَ ٌٛح حُ٘ٞع ٖٓ حُٔشخًَ شزٚ ٓٔظل٤َ؛ ٌُُي، ٖٓ ح

 حلاػظٔخى ػ٠ِ رؼغ حُظو٣َزخص.

ً ٢ٛ ٗظ٣َش حٌُؼخكش حُيح٤ُش ) (، حُظ٢ ؽٍٞٛخ DFTٝحكيس ٖٓ أًؼَ حُطَم حٓظويحٓخ

( ٝؿٞحٗذ ططز٤وخطٜخ DFT[. ك٢ ٌٛح حُلظَ، ٗظق ٗظ٣َش حٌُؼخكش حُيح٤ُش )1ٛٞٛ٘زَؽ ًٕٝٞ ]

 حُؼ٤ِٔش.

 ِؼبدٌخ ششودٔغش ٌلإٌىزشوْ اٌىازذ -2-2

 ً ً ٓخى٣خ ٗٞحس ٣ًٍش. ك٢ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ ؿ٤َ  Mاٌُظَٕٝ ٝ  ٣Nظٌٕٞ ٖٓ ُ٘ؼظزَ ٗظخٓخ

حُ٘ٔز٤ش، ٣ظْ حكظٞحء ؿ٤ٔغ حُٔؼِٞٓخص ك٢ حُيحُش حُٔٞؿ٤ش، ٝحُظ٢ ٣لٌْ ططٍٞٛخ ٓؼخىُش 

 شَٝىٗـَ حُٔؼظٔيس ػ٠ِ حُِٖٓ.

ٓؼخىُش شَٝىٗـَ ٢ٛ ٓؼخىُش أٓخ٤ٓش ك٢ ٤ٌٓخ٤ٌٗخ حٌُْ، طظق حُظطٍٞ ح٢ُِ٘ٓ ُٔظـٚ 

ُ٘ظخّ ٢ًٔ ػشٞحث٢. اٜٗخ ٓؼخىُش ه٤ٔش ًحط٤ش ُٔئػَ ٛخ٤ِٓظ٢ٗٞ ُِ٘ظخّ، ٝكُِٜٞخ ⟨ψ(t)حُلخُش |

 [.٢ٛ2 ىٝحٍ ًحط٤ش )أٝ ط٤ًَزخص هط٤ش ٖٓ حُيٝحٍ حٌُحط٤ش( ُِٜخ٤ِٓظ٢ٗٞ ]



 اٌفظً اٌثبًٔ إٌظشٌخ وطشٌمخ اٌسسبة

  14 

رخُ٘ٔزش ُ٘ظخّ ؿ٤َ ٗٔز٢ ٝؿ٤َ ٓؼظٔي ػ٠ِ حُِٖٓ، طٌُظذ ٓؼخىُش شَٝىٗـَ ػ٠ِ حُ٘لٞ 

 حُظخ٢ُ:

Ĥ ψ  =  E ψ  (1-II) 

حُو٤ٔش حٌُحط٤ش )حُطخهش(. طؼظٔي  Eىحُظٚ حٌُحط٤ش، ٝ  ψخ٤ِٓظ٢ٗٞ حُ٘ظخّ، ٝ Hٛك٤غ: ٣ٔؼَ 

ػ٠ِ أشٌخٍ ٓوظِلش ٖٓ  Hحُيحُش حُٔٞؿ٤ش ػ٠ِ ؿ٤ٔغ حُـ٤ٔٔخص ك٢ حُزٍِٞس. ٣لظ١ٞ حُٜخ٤ِٓظ٢ٗٞ

 حُطخهش:

 (2-II)Ĥ  =  e  +    n  +    n-e  +    e-e+    n-n 

Tn  ٝTe لإٌُظَٝٗخص، ػ٠ِ حُظٞح٢ُ. ٓئػَحص حُطخهش ٛٔخ ٓئػَح حُطخهش حُل٤ًَش ُِٟ٘ٞ ٝح

اٌُظَٕٝ ٢ٛ ٓـخ٤ٓغ طلخػلاص ًُّٞٞ ر٤ٖ -ٗٞحس، ٝاٌُظَٕٝ-ٗٞحس، اٌُظَٕٝ-حٌُخٓ٘ش: ٗٞحس

 حُـ٤ٔٔخص حُٔشلٞٗش.

 = ħ²) (.٣a.uظْ حُظؼز٤َ ػٖ حُٔؼخىلاص حُٔٔظويٓش ك٢ ٌٛٙ حُٔوطٞؽش رخُٞكيحص ح٣ٌٍُش )

e² = m = 4πε₀  =1شَٝىٗـَ ٌٖٓٔ كوؾ ُلأٗظٔش ح٤ُٜيٍٝؿ٤٘٤ش. ك٢  (. حُلَ حُيه٤ن ُٔؼخىُش

حُٞحهغ، ٓغ ٣ُخىس ػيى حلإٌُظَٝٗخص، طِىحى أ٣ؼخً حُظؼٞرخص حُلٔخر٤ش. ٝرخُظخ٢ُ، ك٢ كخُش ٗظخّ 

 ٖٓ ٌٕٞٓN  اٌُظَٕٝ ك٤غ طؼظٔي حُيٝحٍ حُٔٞؿ٤ش ػ٠ِN  ٕحلإكيحػ٤خص ػلاػ٤ش حلأرؼخى، كب ٖٓ

حُيحُش حُؼخ٤ُٔش طؼظٔي ػ٠ِ )
3

N+3M ٖٓ ) حُٔظـ٤َحص. ٌٛٙ ٜٓٔش ٓٔظل٤ِش حلإٗـخُ. ٣ـذ

 أٝرٜ٘خ٣َٔ.-حٓظويحّ طو٣َزخص أهَٟ، لا ٤ٓٔخ طو٣َذ رٍٕٞ

 أوثٕهبٌّش-رمشٌت ثىسْ -2-3

ٖٓ  [ ا٠ُ طز٤ٔؾ ٓؼخىُش شَٝىٗـ٣3َٜيف حُظو٣َذ ح١ٌُ حهظَكٚ رٍٕٞ ٝأٝرٜ٘خ٣َٔ ]

هلاٍ أهٌ كَم حٌُظِش حُٜخثَ ر٤ٖ حلإٌُظَٝٗخص ٝحُٟ٘ٞ ك٢ حلاػظزخٍ. ٝرخُظخ٢ُ ٣ٌٔ٘٘خ كظَ 

كًَش حلإٌُظَٝٗخص ػٖ كًَش حُٟ٘ٞ. ٖٓ هلاٍ طوي٣َ إٔ كًَظٜخ أرطؤ رٌؼ٤َ ٖٓ كًَش 

 حلإٌُظَٝٗخص، كبٗ٘خ ٗؼظزَٛخ ػخرظش ػ٘ي ىٍحٓش كًَش اٌُظَٝٗخص حُ٘ظخّ.
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، Tnٟ٘ٞ ًٔؼِٔخص. ٝرخُظخ٢ُ كبٗ٘خ َٜٗٔ حُطخهش حُل٤ًَش ػْ ٗظؼخَٓ ٓغ حُٔٔخكخص ر٤ٖ حُ

ً ٣ٌٖٔ حهظ٤خٍٙ ًؤطَ ؿي٣ي ُِطخهخص. ػْ ٗليى  ٝطظزق حُطخهش حٌُخٓ٘ش ر٤ٖ حُ٘ٞحس ٝحُ٘ٞحس ػخرظخ

 حُٜخ٤ِٓظ٢ٗٞ حلإٌُظ٢َٗٝ ػ٠ِ حُ٘لٞ حُظخ٢ُ:

                    (3-II) 

ً ك٢ ٓظطِق  ، ٣َرؾ Te ٝVe-n، ػ٠ِ ػٌْ ، ٝحVe-e١ٌُطٌٖٔ حُظؼٞرش ىحثٔخ

اكيحػ٤خص ؿ٤ٔغ حلإٌُظَٝٗخص حُٔظلخػِش. ٌٛح ٣ـؼَ حُلَ حُظل٢ِ٤ِ ُٔؼخىُش شَٝىٗـَ ٓٔظل٤لاً 

 رشٌَ ىحثْ، كظ٠ ػيى٣خً، رخٓظؼ٘خء كخلاص ر٤ٔطش ؿيحً ٓؼَ ًٍس ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ.

 فىن-رمشٌت هبسرشي -2-4

ٌٖ حهظِحُٜخ ا٠ُ [، طؼُظزَ كًَش حلإٌُظَٝٗخص ٓٔظوِش 4ٔ٣ٝك٢ طو٣َذ ٛخٍط١َ ]

( اٌُظَٕٝ N-1ٗٞحس ٝحُٔـخٍ حُ٘خطؾ ػٖ ) Mى٣٘خ٤ٌ٤ٓخص ؿ٤ْٔ ٝحكي ٣ظطٍٞ ك٢ ٓـخٍ 

اٌُظَٕٝ هخرِش ُِلظَ ا٠ُ كخطَ ػَد ىٝحٍ ٓٞؿ٤ش  Nحلأهَٟ. حُيحُش حُٔٞؿ٤ش حٌُٔٞٗش ٖٓ 

 لإٌُظَٕٝ ٝحكي.

٤َ ٣ؼظٔي ٌٛح حُظو٣َذ ػ٠ِ كَػ٤ش حلإٌُظَٕٝ حُلَ، رخكظَحع إٔ كًَش حلإٌُظَٕٝ ؿ

َٓطزطش. ٌُٜٝح ٗظ٤ـظخٕ ٜٓٔظخٕ: حُٔزخُـش ك٢ طوي٣َ حُظ٘خكَ ح٢ٌُِ ٌُُّٞٞ، ٝػيّ أهٌ ٓزيأ 

[ حٓظويحّ ٓزيأ حٓظزؼخى 5حٓظزؼخى رخ٢ُٝ ك٢ حلاػظزخٍ. ُظظل٤ق ٌٛح حُؼ٤ذ، حهظَف كٞى ]

 Slaterرخ٢ُٝ؛ ٌُُٝي، طٌُظذ حُيحُش حُٔٞؿ٤ش حلإٌُظ٤َٗٝش ػ٠ِ شٌَ ٓليى ٤ِٓظَ )

determinant٣ظ )( ىٝحٍ اٌُظَٕٝ ٝحكي ٢ٛٝ ؿ٤َ ٓظٔخػِش ٖٓ ٌٕٞantisymmetric ك٤ٔخ )

٣ظؼِن رظزخىٍ اٌُظ٤َٖٗٝ. طُٔظويّ ٌٛٙ حُطَم ك٢ ٤ٔ٤ًخء حٌُْ ُٔؼخُـش حٌٍُحص ٝحُـ٣ِجخص، 

ٌُٖٝ رخُ٘ٔزش ُِٔٞحى حُظِزش، ك٢ٜ ؿ٤َ هخرِش ُلآظويحّ. ٝٓغ ًُي، ٛ٘خى ؽ٣َوش كي٣ؼش ٝأًؼَ 

 (.DFT) هٞس: ٗظ٣َش حٌُؼخكش حُيح٤ُش

 (DFTٔظشٌخ اٌىثبفخ اٌذاٌٍخ ) -2-5

ً رخهظِحٍ حُٔشٌِش حُٔؼويس ُـخُ DFTٗظ٣َش حٌُؼخكش حُيح٤ُش ) ( ٢ٛ ؽ٣َوش طٔٔق أٓخٓخ

اٌُظ٢َٗٝ ه١ٞ حُظلخػَ )ك٢ ٝؿٞى ٟٗٞ ٣ًٍش( ا٠ُ حُٔشٌِش حلأرٔؾ حُٔظٔؼِش ك٢ ططٍٞ 



 اٌفظً اٌثبًٔ إٌظشٌخ وطشٌمخ اٌسسبة

  16 

اٌُظَٕٝ ٝحكي ٣ظلَى ك٢ ؿٜي كؼخٍ ؿ٤َ ٓل٢ِ. ٣ؼٞى طخ٣ٍوٜخ ا٠ُ حلأ٣خّ حلأ٠ُٝ ٤ٌُٔخ٤ٌٗخ 

( ٤ٍٔٓخً DFT[. ٌُٖٝ طْ اٗشخء ٗظ٣َش حٌُؼخكش حُيح٤ُش )7[ ٝك٢َٓ٤ ]6حٌُْ ٓغ ػَٔ طٞٓخّ ]

[. ُوي أػزظٞح إٔ ؿ٤ٔغ ؿٞحٗذ حُز٤٘ش 8ٖٓ هلاٍ ٗظ٣َظ٢ ٛٞٛ٘زَؽ ًٕٝٞ ] 1964ك٢ ػخّ 

ظخّ ك٢ كخُش أٓخ٤ٓش ؿ٤َ ٓ٘لطش طظليى رخٌُخَٓ ٖٓ هلاٍ ًؼخكش حلإٌُظَٝٗخص حلإٌُظ٤َٗٝش ُ٘

ρ(r) ْٔريلاً ٖٓ حُيحُش حُٔٞؿ٤ش ُـ ،N. 

 ٔظشٌبد هىهٕجشؽ ووىْ -1-5-1

٣ظْ طلي٣يٙ رشٌَ ك٣َي، رخٓظؼ٘خء ػخرض، ٖٓ هلاٍ  Vext(r)حُـٜي حُوخٍؿ٢  :1إٌظشٌخ 

٣ليى ريٍٝٙ حُٜخ٤ِٓظ٢ٗٞ، كبٕ  Vext(r)حُوخٍؿ٢. ٗظَحً لإٔ حُـٜي ρ(r)ًؼخكش حُلخُش حلأٓخ٤ٓش 

 .ρ(r)ؿ٤ٔغ هظخثض حُلخُش حلأٓخ٤ٓش ٓظؼيىس حُـ٤ٔٔخص ٣ظْ طلي٣يٛخ رٞحٓطش 

، طخُلش ρ(r)ريلاُش حٌُؼخكش  E[ρ]٣ٌٖٔ َُِٔء طؼ٣َق ىح٤ُش ؽخهش ػخ٤ُٔش  :2إٌظشٌخ 

يه٤وش ُِ٘ظخّ ٢ٛ ٓليى، كبٕ ؽخهش حُلخُش حلأٓخ٤ٓش حVext(r ٌَُ .(Vext(rُ)لأ١ ؿٜي هخٍؿ٢ 

حُلي حلأى٠ٗ حُؼخّ ٌُٜٙ حُيح٤ُش، ٝحٌُؼخكش حُظ٢ طوَِ ٖٓ ىح٤ُش حُطخهش ٢ٛ ًؼخكش حُلخُش حلأٓخ٤ٓش 

 حُيه٤وش.

 شبَ-ِؼبدلاد وىْ -2-5-2

ٗظَحً لإٔ حُطخهش حُل٤ًَش ُـخُ اٌُظ٢َٗٝ ٓظلخػَ ؿ٤َ ٓؼَٝكش، حهظَف ٝحُظَ ًٕٞ ُٝٞ 

ً ك٢ ػخّ 10شخّ ] ظٌٕٞ ٖٓ حٓظزيحٍ ٗظخّ حلإٌُظَٕٝ حُٔظلخػَ ، ٝح١ٌُ 1965٣[ حهظَحهخ

رٔشٌِش اٌُظَٝٗخص ٓٔظوِش طظطٍٞ ك٢ ؿٜي هخٍؿ٢. ٣ظْ حُظؼز٤َ ػٖ ىح٤ُش حُطخهش ح٤ٌُِش 

ًٔـٔٞع حُطخهش حُل٤ًَش ؿ٤َ حُٔظلخػِش، ٝٓظطِق ٛخٍط١َ، ٝٓظطِق حُظزخىٍ ٝحلاٍطزخؽ، 

٢ ٓظؼ٤ي اٗظخؽ ًؼخكش شخّ رظلي٣ي حُٔيحٍحص حُظ-ٝحُـٜي حُوخٍؿ٢. ٣ٔٔق كَ ٓؼخىلاص ًٕٞ

 حلإٌُظَٕٝ ُِ٘ظخّ حلأط٢ِ ٓظؼيى حلإٌُظَٝٗخص ٖٓ هلاٍ ؽ٣َوش ٓـخٍ ٓظٔن ًحط٤خً.

 داٌٍخ اٌزجبدي والاسرجبط -2-5-3

شخّ ٢ٛ ىح٤ُش حُظزخىٍ ٝحلاٍطزخؽ. -حُيح٤ُش حُٞك٤يس حُظ٢ طظَ ؿ٤َ ٓؼَٝكش ك٢ ش٤ٌِش ًٕٞ

 ُلَ حُٔؼخىلاص، طْ حُ٘ظَ ك٢ طو٣َزخص ٓوظِلش.
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( ٣LDA٘زغ ٜٗؾ طو٣َذ حٌُؼخكش حُٔل٤ِش )( :(LDA. رمشٌت اٌىثبفخ اٌّسٍٍخ .أ2.5.3

ٓزخشَس ٖٓ ًٗٔٞؽ ؿخُ حلإٌُظَٕٝ حُٔظـخْٗ. ٣ؼظٔي ػ٠ِ حكظَحع إٔ ٓظطِلخص حُظزخىٍ 

 .ρ(r)ٝحلاٍطزخؽ طؼظٔي كوؾ ػ٠ِ حُو٤ٔش حُٔل٤ِش ٌُؼخكش حلإٌُظَٕٝ 

حلأٗظٔش حُلو٤و٤ش ؿ٤َ ٓظـخٗٔش. طؤهٌ  (:(GGA.ة. رمشٌت اٌزذسج اٌّؼُّ )2.5.3

( ٌٛح حلاهظلاف ك٢ حٌُؼخكش ك٢ حلاػظزخٍ ٖٓ هلاٍ حُظؼز٤َ GGAؽَم طو٣َذ حُظيٍؽ حُٔؼْٔ )

 ػٖ ؽخهخص حُظزخىٍ ٝحلاٍطزخؽ ًيحُش ٌُِؼخكش ٝأ٣ؼخً ُظيٍؿٜخ )حُٔشظن حلأٍٝ(.

[، 17( ]PBEاٍٍِٗٛٞف )-ر٤َى-حهظَكٚ ر٤َىٝ :PBE-GGA.ج. رمشٌت 2.5.3

ً ػ٠ِ طو٣َذ حٌُؼخكش حُٔل٤ِش ) ( ُٔؼِٔخص حُشزٌش ٝٓؼخٓلاص LDAؿِزض ٌٛٙ حُيح٤ُش طل٤ٔ٘خ

حُلـْ ُِٔٞحى حُظِزش. لا ٣ظْ ػزؾ حُٔؼِٔخص ٖٓ حُو٤ْ حُظـ٣َز٤ش ٌُٖٝ ٣ظْ طلي٣يٛخ ٖٓ ظَٝف 

 ك٣ِ٤خث٤ش ٓوظِلش.

 شبَ-زً ِؼبدلاد وىْ -2-5-4

ً رخٓظويحّ ػ٤ِٔش طٌَح٣ٍش. ٣ظطِذ ٌٛح حهظ٤خٍ ىٝحٍ حلأٓخّ  ٣ـذ كَ حُٔؼخىلاص ػيى٣خ

 ٝطو٤َِ ػيى حلإٌُظَٝٗخص حُظ٢ ٣ـذ أهٌٛخ ك٢ حلاػظزخٍ )رخٓظويحّ حُـٜٞى حٌُخًرش(.

 (FP-LAPWطشٌمخ اٌّىخخ اٌّسزىٌخ اٌّزضاٌذح اٌخطٍخ راد الإِىبٔبد اٌىبٍِخ ) -2-6

( حُظ٢ APWٓغ طل٤ٖٔ ُط٣َوش حُٔٞؿش حُٔٔظ٣ٞش حُٔظِح٣يس ) LAPWطظٞحكن ؽ٣َوش 

(، Muffin-Tinٍٛخ ٤ِٓظَ. رخُوَد ٖٓ ٗٞحس ٣ًٍش، ٣ٌٕٞ حُـٜي ػ٠ِ شٌَ 'هخُذ حٌُؼي' )ؽٞ

ً طٔخػلاً ٣ًَٝخً. ر٤ٖ حٌٍُحص، ٣ؼظزَ حُـٜي ِٓٔخً. ٣ظْ ط٤ٓٞغ حُيٝحٍ حُٔٞؿ٤ش ك٢ هٞحػي  ٓويٓخ

ٝحُٔٞؿخص حُٔٔظ٣ٞش ك٢  MTٓوظِلش حػظٔخىحً ػ٠ِ حُٔ٘طوش: حُلٍِٞ حُشؼخػ٤ش ىحهَ ًَس 

 ٤ُش.حُٔ٘طوش حُولا

: حُـٜي ؿ٤َ ٓو٤ي رؤٕ ٣ٌٕٞ ٣ًَٝخً Muffin-Tinطو٣َذ  FP-LAPWطظـخُٝ ؽ٣َوش 

 ىحهَ حٌَُحص ٝػخرظخً ر٤ٜ٘خ. اٜٗخ ىه٤وش ُِـخ٣ش ُلٔخرخص حُطخهش ح٤ٌُِش.
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 WIEN2Kوىد  -2-7

(. ك٢ ٌٛح DFTٛ٘خى حُؼي٣ي ٖٓ أًٞحى حُلٔخد حُٔٔظ٘يس ا٠ُ ٗظ٣َش حٌُؼخكش حُيح٤ُش )

، حُظ٢ ؽٍٞٛخ رلاٛخ ٝشٞحٍطِ FP-LAPW. ٣٘لٌ ؽ٣َوش WIEN2kًٞى حُؼَٔ، ٣ظْ حٓظويحّ 

 ٝٓؼخْٝٗٞٛ. ٣َٔ اؿَحء حُلٔخد رؼلاع هطٞحص:

 :ر٘خء حُظ٣ٌٖٞ حٌُٔخ٢ٗ، ػ٤ِٔخص حُظٔخػَ، ًؼخكخص حُزيح٣ش، ٝٗوخؽ  اٌزهٍئخk  رخٓظويحّ رَحٓؾ(

 (.NN، LSTART، SYMMETRY، KGEN، DSTARTٓؼَ 

 :ًش حُلخُش حلأٓخ٤ٓش ًٝؼخكش حلإٌُظَٕٝ رشٌَ طٌَح١ٍ كٔخد ؽخه اٌسسبة اٌّزسك رارٍب

 (.LAPW0، LAPW1، LAPW2، LCORE، MIXER)رخٓظويحّ 

 :كٔخد حُوظخثض حُل٣ِ٤خث٤ش رخٓظويحّ رَحٓؾ ٓؼَ  رسذٌذ اٌخظبئضTETRA  ًؼخكش(

 XSPEC)حُوظخثض حُزظ٣َش(، ٝ  OPTIC)٤ٌَٛ حُ٘طخم(،  SPAGHETTIحُلخلاص(، 

 )أؽ٤خف حلأشؼش ح٤٘٤ُٔش(.



 

 

 

 

 

 

 

 

 اٌفظً اٌثبٌث: 

 إٌزبئح وإٌّبلشخ
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 ِمذِخ -3-1

طْ حُلظٍٞ ػ٠ِ حُ٘ظخثؾ حُٔلٔٞرش ك٢ ٌٛح حُٔوخٍ رخٓظويحّ ؽ٣َوش حُٔٞؿش حُٔٔظ٣ٞش 

( FP-LAPW + loحُٔل٤ِش )حُٔظِح٣يس حُوط٤ش ًحص حلإٌٓخٗخص حٌُخِٓش رخلإػخكش ا٠ُ حُٔيحٍحص 

، WIEN2k [5[ ًٔخ طْ ط٘ل٤ٌٛخ ك٢ ًٞى 3 ،4( ]DFT[ ك٢ اؽخٍ ٗظ٣َش حٌُؼخكش حُيح٤ُش )1-4]

6.] 

ُٝظٔؼ٤َ هطغ  lmaxطٞكَ حُشَٝؽ حُليٝى٣ش ؽ٣َوش ر٤ٔطش ُظلي٣ي هطغ حُِهْ حُِح١ٝ 

. طظٔؼَ حلآظَحط٤ـ٤ش حُٔؼوُٞش ك٢ حهظ٤خٍ Rmtُ٘ظق هطَ  mtك٢ ًَس  Gmaxحُٔٞؿش حُٔٔظ٣ٞش 

ح لإٔ طوخٍد Rmt * Gmax = lmaxػ٤ِٔخص حُوطغ ٌٛٙ رل٤غ طٌٕٞ  ًَ ، ٝٛٞ ٓخ ٣ظلون ػ٤ِٔخً ٗظ

 [.6، 5] 9ٝ  5ر٤ٖ  Rmt * Gmaxٓؼٕٔٞ ُـ  FPLAPWكٔخرخص 

ٛٞ أطـَ أٗظخف أهطخٍ  Rmt، ك٤غ Rmt x Kmax  =7طْ ط٤ٓٞغ ىٝحٍ حلأٓخّ كظ٠ 

حُظ٢ طؼٖٔ طوخٍد  K. ًخٕ ػيى ٗوخؽ Kٛٞ حُو٤ٔش حُوظٟٞ ُٔظـٚ حُٔٞؿش  mt ٝKmax ًَس 

. 1000ٝحُٔؼ٢٘٤ حُٔظؼخٓي  ٤ُٜβ-LiAlH4ٌَ  1000حُطخهش ح٤ٌُِش ك٢ ٓ٘طوش ر٤ِ٣َٕٞ رؤًِٜٔخ 

ً ٓظوخٍرش ػ٘يٓخ طظزق حُطخهش ح٤ٌُِش ٓٔظوَس ك٢ كيٝى   0.1طؼظزَ حُلٔخرخص حُٔظٔوش ًحط٤خ

mRyd. 

 [:6، 5ٍهخّ حٌُْ ]٣ٞػق حُـيٍٝ حُظخ٢ُ أ

 (: ٌىضر رىصٌغ الإٌىزشؤبد فً الأغٍفخ ثبسزخذاَ أسلبَ اٌىُ.III-1خذوي سلُ )

 

حُـلاف 

(Shell) 

ٍهٔخٌُْ 

حَُث٢ٔ٤ 

(N) 

حُـلاف 

حُلَػ٢ 

(Subshell) 

ٍهْ 

حٌُْ 

حُؼخ١ٞٗ 

(L) 

ٍهْ حٌُْ 

حُٔـ٘خؽ٢ٔ٤ 

(M) 

ٍهْ 

حٌُْ 

حُٔـ٢ُِ 

(Z) 

حُلخلاص 

 ٌَُ

 ؿلاف

 حُلخلاص

حلإٌُظَٝٗخص 

 ٌَُ ؿلاف

 

H K 1 S 0 (0) 
+1/2,-

1/2 
1 2 2 

Li L 2 SP 0, 1 
(0),(-1,0, 

1) 

+1/2,-

1/2 
1, 3 2, 6 8 

Al 

M 3 SPd 
0, 1, 

2 

(0),(-1, 

0, 1), (-

2,-1, 0,1, 

2) 

+1/2 

-1/2 

1, 3, 

5 

2,6, 

10 
18 
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( حُظ٢ طؤْ حُلؼخء ا٠ُ ًَحص muffin-tinطٔظويّ ٌٛٙ حُط٣َوش ٛ٘يٓش "هخُذ حٌُؼي" )

٤ِٔٓس ٝٓ٘طوش هلا٤ُش. رخُ٘ٔزش ُـٜي حُظزخىٍ ٝحلاٍطزخؽ، حٓظويٓ٘خ طو٣َذ حُظيٍؽ حُٔؼْٔ ًٔخ 

[. حٓظويٓ٘خ حُٜ٘ؾ حُ٘ٔز٢ حُو٤خ٢ٓ. ك٢ حُلٔخد، ٣ظْ حُظؼخَٓ 10-7ٝآهَٕٝ ] Perdewكيىٙ 

 طٌخكئ. ( ًبٌُظَٝٗخص2p6 3s2 3p1) H (1s1 ٝ )Li (1s2 2s1 ٝ )Alٓغ كخلاص 

، ٝحُظ٢ طْ حهظ٤خٍٛخ رل٤غ لا طظيحهَ ًَحص Rmtطْ أهٌ أٗظخف أهطخٍ "هخُذ حٌُؼي" 

mt ٌٕٞرَٞٛ ُـ  0.8، ُظH ،ٝ1.5  رَٞٛ ُـAl ،ٝ1.1  رَٞٛ ُـLi ٍٞك٢ ؽ 

β-LiAlH4 ( ٍرخػ٢ حُِٝح٣خI41/a.) 

 

 β-LiAlH4( ٌّشوت I41/a: اٌجٍٕخ اٌطىسٌخ اٌشثبػٍخ )III-1اٌشىً 

● β-LiAlH4 tetragonal (I41/a) 

● a0 = 4.5659  ,  a= 4.6611   

● b0 = 4.5659  , b= 4.6611   

● c0 = 10.3071 , c = 10.5219 

● α = β = γ = 90° 

● Li (0, 0.25, 0.625) 

● Al (0, 0.25, 0.125) 

● H (0.2479, 0.5781, 0.5408) 

( ك٢ كيٝى أهطخء b,c,cٝ حُ٘ظخثؾ حُظـ٣َز٤ش) (b0,c0,a0حُ٘ظخثؾ حُ٘ظ٣َش )ٗلاكع طٞحكن ر٤ٖ 

 .حُلٔخد 
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 اٌخظبئض اٌجظشٌخ -3-2

 اٌخٍفٍخ إٌظشٌخ -3-2-1

 رفبػً الإشؼبع واٌّبدح -3-2-1-1

رخُ٘ٔزش ُظلخػلاص حلإشؼخع ٝحُٔخىس، ٝرشٌَ أًؼَ طلي٣يحً ػ٘يٓخ ٣ٌٕٞ ٛ٘خى طزخىٍ ُِطخهش، 

ٛٞ حلأٗٔذ.  ًٔخ ٛٞ حُلخٍ ك٢ حٌُٔٞٗخص حلإٌُظ٤َٗٝش حُزظ٣َش، كبٕ حُظٔؼ٤َ حُـ٢ٔ٤ٔ ُلإشؼخع

حهظَف أ٣٘شظخ٣ٖ إٔ ؽخهش حلإشؼخع لا ط٘ظشَ ك٢ ؿ٤ٔغ أٗلخء حُلؼخء رَ طظًَِ ك٢ ٓ٘خؽن ٓؼ٤٘ش 

ط٘ظشَ ٓؼَ حُـ٤ٔٔخص حُظ٢ أؽِن ػ٤ِٜخ حْٓ حُلٞطٞٗخص. طؼُط٠ ؽخهش حُلٞطٕٞ رٞحٓطش 

[17,18:] 

            

 أؼىبط اٌّىخبد اٌّسزىٌخ -3-2-1-2

ٖ ٝٓط٤ٖ ُٜٔخ ػٞحرض ػٍِ ٓوظِلش، ك٤ٔظْ طو٤ٜٔٔخ ا٠ُ اًح حٗظشَص ٓٞؿش ٓٔظ٣ٞش ر٤

 رٞحٓطش: Nه٤ٖٔٔ: ٓٞؿش ٓ٘ؼٌٔش ٝٓٞؿش ٌَٓ٘ٔس. ٣ؼُط٠ ٓؼخَٓ حلاٌٗٔخٍ حُٔؼوي 

 )      )       )   

(: ٛٞ ٓؼخَٓ حُظ٤ٖٛٞ، ٠ٔٔ٣ٝ أ٣ؼخً ω)k): ٛٞ ٓؼخَٓ حلاٌٗٔخٍ حُلو٤و٢. n(ω)ك٤غ 

حُؼٔٞى١ ُلإشؼخع ػ٠ِ ٓطق ٓخىس طِزش، ٣ٌُظذ ٓؼخَٓ ٓؼخَٓ حلاٗوَحع. رخُ٘ٔزش ُِٔوٞؽ 

 حلاٗؼٌخّ:

     )     )           )                 )              

 كو٤و٤خً، ٣ٝظزق ٓؼخَٓ حلاٗؼٌخّ: n، ٣ٌٕٞ k=0ٖٓ أؿَ 

     )     )           )           )        

 [.19ء حُٔؼِٞٓخص حلأًؼَ حًظٔخلاً ػٖ حلأٗظٔش حلإٌُظ٤َٗٝش ]٣ٞكَ ه٤خّ حٗؼٌخّ حُؼٞ
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  23 

 اٌخظبئض اٌؼبصٌخ )اٌذٌبٌىزشٌه( -3-2-1-3

٣ٌٖٔ ٝطق حٓظـخرش اٌُظَٝٗخص ٓخىس طِزش رشٌَ ػ٤خ٢ٗ ٖٓ هلاٍ ػخرض حُؼٍِ حُٔؼوي 

ε(k, ω)  ح١ٌُ ٣َرؾ ٓظـٚ حُٔـخٍ حٌَُٜرخث٢E  رخلإُحكش حٌَُٜرخث٤ش ك٢ حُٔخىس حُظِزشDٌٛ . ٙ

حُيحُش ُٜخ ػٞحهذ ٜٓٔش ػ٠ِ حُوظخثض حُل٣ِ٤خث٤ش ُِٔٞحى حُظِزش. ط٠ٔٔ حُؼلاهخص حُظ٢ طَرؾ 

-٤ًَٗٝKramersؾ )-حُـِأ٣ٖ حُلو٤و٢ ٝحُو٤خ٢ُ ُؼخرض حُؼٍِ حٌَُٜرخث٢ رؼلاهخص ًَح٤َُٓ

Kronig .) 

 [:20-٣19ؼُط٠ ػخرض حُؼٍِ حُٔؼوي رٞحٓطش ]

ε = ε1+ iε2 

 ٖٓ هلاٍ حُؼلاهش: Dرخلإُحكش ك٢ حُٔخىس حُظِزش  ٢E اٗٚ ٣َرؾ ٓظـٚ حُٔـخٍ حٌَُٜرخث

 )        )    )     

ٌٛح طخُق رشٌَ طخٍّ كوؾ ًَُِٔزخص حُٔظ٘خك٤ش، ٝٛٞ حُلخٍ رخُ٘ٔزش ُِٔٞحى حُٔيٍٝٓش 

حٓظظخص حُٔخىس ر٤٘ٔخ  2εك٢ ٌٛح حُؼَٔ لأٜٗخ طظزٍِٞ ك٢ ٗظخّ ٌٓؼذ. ٣ؼٌْ حُـِء حُظو٢ِ٤ 

رخٓظوطخد حُٞٓؾ. ٣َطزؾ حُـِء حُظو٢ِ٤ ٝحُلو٤و٢ ٓؼخً رٞحٓطش  ٣1εَطزؾ حُـِء حُلو٤و٢ 

ا٠ُ ػيى ه٤خ٢ٓ،  ε[. ك٢ ٝٓؾ ٓظ٘خفٍ أٝ رٍِٞس ٌٓؼزش، ٣وُظٍِ ٤ًَٗٝ20ؾ ]-ػلاهخص ًَح٤َُٓ

 ٣ٌٖٝٔ ٝطق حٓظـخرش حُ٘ظخّ ُٔٞؿش ًَٜٝٓـ٘خؽ٤ٔ٤ش ٓٔظ٣ٞش رخٓظويحّ ٓؼخَٓ حٌٗٔخٍ

 ه٤خ٢ٓ ٓؼوي

 )      )       )    

 Wien2kرسذٌذ داٌخ اٌؼضي ثىاسطخ وىد  -3-2-2

ُظٔؼ٤َ حُوظخثض حُزظ٣َش رشٌَ طل٤ق، ٖٓ حُؼ١ٍَٝ حٓظويحّ أىم ػ٤٘ش ٌٓٔ٘ش 

ُٔ٘طوش ر٤ِ٣َٕٞ. ٌُٜح حُـَع، رؼي كٔخد حُز٤٘ش حلإٌُظ٤َٗٝش رٞحٓطش حُٔـخٍ حُٔظٔن ًحط٤ًخ 

(SCF ٣ظْ اؿَحء كٔخد حُو٤ْ حٌُحط٤ش ٝحُٔظـٜخص حٌُحط٤ش حُٔوخرِش ُؼيى ًز٤َ ؿيحً ٖٓ ٗوخؽ ،)k. 
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 ثبثذ اٌؼضي اٌىهشثبئً -3-2-3

(، ε(ω)طظليى حُوظخثض حُزظ٣َش ُِزٍِٞحص رشٌَ أٓخ٢ٓ رٞحٓطش ىحُش حُؼٍِ حُٔؼويس 

٢ٔ٤ ر٤٘ٔخ ٣لَٔ ٝحُظ٢ ٤ٔ٣ِ ؿِإٛخ حُلو٤و٢ حلآظـخرش حُوط٤ش ُِٔخىس ُلإشؼخع حٌَُٜٝٓـ٘خؽ

 [.20حُـِء حُظو٢ِ٤ حلآظظخص حُزظ١َ ك٢ حُزٍِٞس ]

ُيحُش حُؼٍِ حٌَُٜرخث٢ ػ٠ِ  ε2(ω)٣ظْ ػَع حلأؿِحء حُظو٤ِ٤ش  :εأ. اٌدضء اٌزخًٍٍ ٌـ 

ٖٓ حُظلَ ريءًح ٖٓ  2ε. رخُ٘ٔزش ًَُِٔذ ، طِىحى β-LiAlH4ًَُٔذ  III.7aحُظٞح٢ُ ك٢ حُش٤ٌِٖ 

 اٌُظَٕٝ كُٞض. 6ًٍٝس ػ٘ي كٞح٢ُ  اٌُظَٕٝ كُٞض ٗلٞ 3.5كٞح٢ُ 

ُيحُش حُؼٍِ حٌَُٜرخث٢ ػ٠ِ ε1(ω)٣ظْ ػَع حلأؿِحء حُلو٤و٤ش :εة. اٌدضء اٌسمٍمً ٌـ 

ٍٝس ػ٘ي ك٢ ح٣ُِخىس ٖٓ ه٤ٔش ػخرظش ا٠ُ ً 1εرخُ٘ٔزش ًَُِٔذ ، طزيأ  III.7bحُظٞح٢ُ ك٢ حُش٤ٌِٖ 

 اٌُظَٕٝ كُٞض. 5كٞح٢ُ 
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 اٌزفسٍش :

 ًِٔخحٍطلؼظو٤ٔش .٣ٞػلٌٜححُٔ٘ل٘ى٤ٌلظٔظظخُٔخىسحُؼٞءػ٘يؽخهخطٔوظِلش III.7aحُش٤ٌِٖ 

ε₂(ω) طظَٜهٔٔٞحػلشك٤خُٔ٘ل٘ىؼ٘ي .ػ٘يؽخهشٓؼ٤٘ش،ُحىحٓظظخطخُٔخىسُِؼٞءػ٘يطٌِخُطخهش: 

 xx ػِىخُٔلٍٞ eV ٝ 0.5 eV 3.5 كٞح٢ُ •

 zzػِىخُٔلٍٞ eV 0.5 كٞح٢ُ •

 .ٌٛٛخُؤٔظيُؼِىخلاٗظوخلاطخلإٌُظ٤َٗٝشر٤٘ؤشَؽشحُظٌخكئٝأشَؽشحُظٞط٤َ
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 .٣ٞػلٌٜححُٔ٘ل٘ى٤ٌلظظلخػلأُخىسٓؼخُٔـخلاٌَُٜرخث٤ِِؼٞء III.7bحُش٤ٌِٖ 

حُو٤ٔخلإ٣ـخر٤شطؼ٤٘ؤٗخُٔخىسهخىٍسػِىخلآظـخرشُِٔـخلاٌَُٜرخث٤زشٌِطز٤ؼ٢،ر٤٘ٔخحُو٤ٔخُِٔز٤شطش٤َاُى

 :طظَٜهٔٔؼ٘ي .ؽز٤ؼشٓؼي٤ٗشُِٔخىس

 xx ػِىخُٔلٍٞ eV ٝ 1 eV 35 كٞح٢ُ •

 zzػِىخُٔلٍٞ eV 18 كٞح٢ُ •

 

 β-LiAlH4: اٌدضء اٌزخًٍٍ )أ( واٌدضء اٌسمٍمً )ة( ِٓ داٌخ اٌؼضي اٌىهشثبئً ٌّشوت III-2اٌشىً 

 ِؼبًِ الأىسبس -3-2-4

. n(ω)ٗ٘ظَ ح٥ٕ ك٢ ػخرض رظ١َ هط٢ آهَ ٓؼظٔي ػ٠ِ حُظَىى ٝٛٞ ٓؼخَٓ حلاٌٗٔخٍ 

، طزيأ حُو٤ْ ٣β-LiAlH4ظق ٌٛح حُٔئشَ ِٓٞى ٓٞؿش ًَٜٝٓـ٘خؽ٤ٔ٤ش ك٢ ٝٓؾ... رخُ٘ٔزش ُـ 

 .حٌُظَٕٝ كُٞؾ2.9ك٢ ريح٣ش حُٔ٘ل٠٘ ػ٘ي كٞح٢ُ 
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 :اٌزفسٍش

٣ظلٔؼخٓلالاٌٗٔخٍٓيىَٔػشحٗظشخٍحُؼٞءك٤خُٔخىسٓوخٍٗشرخُلَحؽ،٤ًٝل٤٘ل٤٘خُؼٞءػ٘يَٓٝ

 :طظَٜهٔٔٞحػلشػ٘ي .ٍٛؼزَٛخ

 eV 2.9 كٞح٢ُ

 eV 3.5 كٞح٢ُ

 .٤ًَٗٝؾ-ػزَػلاهخطٌَح٤َُٓ ε₁(ω) ٝ ε₂(ω) ٌٛٛخُو٤ٔظَطزطٔزخشَسرًـ

 β-LiAlH4ٌّشوت  n(ω): ِؼبًِ الأىسبس III-3اٌشىً 

 xxحلاطـخٙ حُز١ٍِٞ ٝكن   حُِٕٞ حلاكَٔ

 zzحلاطـخٙ حُز١ٍِٞ ٝكن   حُِٕٞ حلآٞى



 اٌفظً اٌثبٌث                                                                         إٌزبئح وإٌّبلشخ
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 الأؼىبسٍخ -3-2-5

... R(ω)هخط٤ش رظ٣َش أهَٟ ٓؼ٤َس ُلاٛظٔخّ ٗؼظزَٛخ ك٢ ٌٛٙ حُيٍحٓش ٢ٛ حلاٗؼٌخ٤ٓش

 %...24، ٣زيأ ٓ٘ل٠٘ حلاٗؼٌخ٤ٓش ػ٘ي ه٤ٔش طزِؾ كٞح٢ُ β-LiAlH4رخُ٘ٔزش ُـ 
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 :اٌزفسٍش

 :أرَُحُ٘ظخثؾ .٣ٞػلٌٜححُٔ٘ل٘ىٔويحٍحُؼٞءح٤٣ٌُ٘ؼٌٔٔ٘ٔطلخُٔخىسػ٘يؽخهخطٔوظِلش

• β-LiAlH410.5 ػ٘ي %68 ٣ظَٜهٔشٍث٤ٔ٤شطزِـلٞح٢ُ eV ٍٞػِىخُٔل y 

 

 β-LiAlH4ٌّشوت  R(ω): ِؼبًِ الأؼىبط III-4اٌشىً 

 

 الاِزظبص ِؼبًِ -3-2-6

، ٣لظ١ٞ ٌٛح حُٔؼخَٓ ػ٠ِ β-LiAlH4ٓؼخَٓ حلآظظخص ًَُٔذ  ٣III.11ظَُٜ حُشٌَ 

 اٌُظَٕٝ كُٞض. 4ػظزش ػ٘ي كٞح٢ُ 

 :اٌزفسٍش

ٔظظشأػ٘خءٍَٓٝٛؼزَحُٔخىس ُٔ  .٣ٞػلٌٜححُٔ٘ل٘ى٤ٌٔشحُؼٞءحُ

 :أرَُحُ٘ظخثؾ .ًِٔخحٍطلؼظو٤ٔشٓؼخٓلالآظظخص،هلّاهظَحهخُؼٞءُِٔخىس

 β-LiAlH₄ ًَُٔذ eV 8 ٣ظِٔؼخٓلالآظظخطبُىؤشٝحػلشػ٘ي •

 طش٤ٌَٛٛخُؤشاُىٔ٘طوشحُط٤لخُلٞهخُز٘لٔـ٤خُزؼ٤ي •
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 .هشٌٛحٌٛح٣ؼ٤٘ؤٗخًَُٔز٤ٔظظخُؼٞءرٌلخءسػخ٤ُشك٤٘طخهخُطخ
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 β-LiAlH4ٌّشوت  I(ω): ِؼبًِ الاِزظبص III-5اٌشىً 

 فمذاْ اٌطبلخ داٌخ -3-2-7

ه٤ٔخً ؿ٤َ طل٣َش ك٢ ٓ٘طوش  III.12aطظَُٜ ٓ٘ل٤٘خص كويحٕ حُطخهش حُٔٞػلش ك٢ حُشٌَ 

 . β-LiAlH4اٌُظَٕٝ كُٞض طو٣َزخً ُـ 23ٝ  5حُطخهش ر٤ٖ 
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 :اٌزفسٍش

 :أرَُحُ٘ظخثؾ .طش٤َهٔٔيحُشكويحٗخُطخهشاُىطخهخط٤َٗ٘خُزلآُٞٗظٌرٌرخطـٔخػ٤شُلإٌُظَٝٗخص

β-LiAlH415.5 هٔٔؼ٘ي eV ٝ 17 eV 

 .حُلَهل٤ٔٞػؼؤشحُزلا٤ُٗٞٓؼٌٔخُلَهل٤ٌؼخكشحلإٌُظَٝٗخطخُلَسك٤ٌلاحًَُٔز٤ٖ

 β-LiAlH4: داٌخ فمذ اٌطبلخ ٌّشوت III-6اٌشىً 
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 اٌزمظً اٌىهشووٍٍّبئً-3-3

ً رٔزذ هخر٤ِظٜخ ُلاٗؼٌخّ حُؼخ٤ُش ًٝؼخكخص ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ  طٔظلن حلألاٗخص حٛظٔخٓخً هخطخ

[. ٣ظٔظغ ح٤ُِؼ٤ّٞ 23-21حُؼخ٤ُش، ٓٔخ ٣ِٔق ا٠ُ ٓؼش ػخ٤ُش هخرِش ُلاٗؼٌخّ لأ٣ٞٗخص ح٤ُِؼ٤ّٞ ]

َٕٝ ٝحكي كوؾ ك٢ ؿلاكٚ رؤهٟٞ ٤َٓ ُلويحٕ حلإٌُظَٝٗخص ٗظَحً لأٗٚ ٣لظ١ٞ ػ٠ِ اٌُظ

، كٖٔ حُؼ١ٍَٝ ؿيحً ىٍحٓش β-LiAlH4حُوخٍؿ٢. ػ٘يٓخ ٣ٌٕٞ ح٤ُِؼ٤ّٞ ؿِءحً ٖٓ ٤ٛي٣ٍيحص

 [.24]هخر٤ِظٚ ُلاٗؼٌخّ ك٢ ٌٛٙ حلأٗظٔش 
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حُٔٞؿخص حُٔٔظ٣ٞش حُٔؼُِس هط٤خً )) FP-LAPW+loطٔظويّ حُلٔخرخص حُلخ٤ُش ؽ٣َوش

طْ  .(GGA) ًحص حُـٜي حٌُخَٓ رخلإػخكش ا٠ُ حُٔيحٍحص حُٔل٤ِش( ٓغ طو٣َذ حُظيٍؽ حُٔؼْٔ

ٝحٓظويٓض ُلٔخد حُوظخثض كٔخد حُوظخثض ح٤ٌِ٤ُٜش ػ٘ي ه٤ْ حُلـْ حُٔظٞحُٕ 

 .حلإٌُظ٤َٗٝش

ٝحُـِث٤ش ،(Li) ك٢ ح٤ُِؼs ٝ pّٞ٤ طْ كٔخد ًؼخكش حُلخلاص ح٤ٌُِش ٝحُـِث٤ش ُِٔيح٣ٍٖ

ُِز٤٘ش ٍرخػ٤ش  (H) ك٢ ح٤ُٜيٍٝؿ٤ٖ s ٝحُـِث٤ش ُِٔيحٍ،(Al) ك٢ حلأs ٝ pٝ dّٞ٤ُ٘ٔ ُِٔيحٍحص

 .β-LiAlH4 (I41/a) حُِٝح٣خ

ش حُٔؼظٔيس ػ٠ِ حُظَىى رشٌَ أٓخ٢ٓ رٞحٓطش ىحُش ٣ظْ طلي٣ي حُؼٞحرض حُزظ٣َش حُوط٤

 ٝٓؼخَٓ حلاٌٗٔخٍ ٓظزخ٣ٖ حُوٞحص،ε(ω) = ε1(ω) + iε2(ω) :حُؼٍِ حٌَُٜرخث٢ حُٔؼويس

n(ω)،ٝحلاٗؼٌخ٤ٓش R(ω). ٖط٘ٔٞ ٌٛٙ حلأه٤َس رٔؼيلاص ٓوظِلش ػ٠ِ ؽٍٞ حُٔل٣ٍٞ x ٝ 

yًَُٔذ 

β-LiAlH4،[ اٌُظَٕٝ ك14.35 – ٣ٝ4.66ؼَع ٗطخم حُطخهش ] خ ٤ِٔٓس، حُؤش ًٔ ُٞض هٔ

 .y اٌُظَٕٝ كُٞض ػ٠ِ حُٔلٍٞ 10.5% ػ٘ي 68حَُث٤ٔ٤ش ٜٓ٘خ طزِؾ كٞح٢ُ 

 8طلُاكع هٔش ه٣ٞش ػ٘ي ،β-LiAlH4 ك٢ ًَٓذ I(ω) رخُ٘ٔزش ُٔؼخَٓ حلآظظخص

ا٠ُ ٓٞػغ حُؤش ػ٘ي  L(ω) اٌُظَٕٝ كُٞض ػ٠ِ ؽٍٞ ًلا حُٔل٣ٍٖٞ. طظَ ىحُش كويحٕ حُطخهش

 .β-LiAlH4 اٌُظَٕٝ كُٞض ًَُٔذ 17ٝاٌُظَٕٝ كُٞض  15.5
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