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  تقدير و تشكر
  

چهره روز روشـن، تابـان اسـت و انـوار      آثار قدرت او برخداي سبحان را  كه سپاس 
 ـحكمت او در دل شب تار، درفشان. آفر را بـه مـا شناسـاند و     شـتن يكـه خو  يدگاري

 شيخـو  فيعطا فرمود تا بدان، بنده ضع يو فرصت يعلم را بر ما گشود و عمر يدرها
  .ديازمايعلم و معرفت ب قيرا در طر

از زحمـات   يدر مقام قـدردان و منزلت معلم، اجل از آن است كه  گاهيبدون شك جا
از  ليكه تجل يياز آنجا اما .ميبنگار يزياو، با زبان قاصر و دست ناتوان، چ يشائبهيب

 ـ نيرا تـام  نشيآفر تياست كه هدف و غا يمعلم، سپاس از انسان كنـد و سـلامت   يم
 بـه مصـداق   و فـه يبـر حسـب وظ  لـذا   ن؛ياند، تضمرا كه به دستش سپرده ييهاامانت

  :»الخالق شكريالمخلوق لم  شكريلم  من« حديث
 ـ تلاش ، جناب آقاي دكتر هادي عربي به خاطرمگرانقدر راهنماي استاداز  -يهـاي ب

 اننامه و چه در طـول دور ايشان چه در راستاي پايان ارزشمندهاي راهنماييو  وقفه
 حضرتو بهروزي كامل را از درگاه  سلامتيبراي ايشان،  و نمايمتحصيل، قدراني مي

  خواستارم. تياحد
ملـون   (دانشـگاه كـارنگي   جناب آقـاي دكتـر فـائز پـورآرين    ، ماستاد مشاور محترماز 

  نبود. ميسرايشان  هايو كمك مساعدتبدون  ،انجام اين پروژه كه آمريكا) 
دكتر ، (دانشگاه فردوسي مشهد) رضا قرباني شعباندكتر جناب آقاي  اساتيد گرانمايهاز 
 و دكتر سوسن صـادقي  (دانشگاه شهيد بهشتي تهران) دهيسنگ يديحم يمهر دهيس

  .نامه را بر عهده داشتندين پايانكه زحمت داوري ا (دانشگاه بيرجند)
-هاي بـي خاطر همراهي و كمكسيد مجتبي علوي صدر به ،از دوست و همكار عزيز

  دريغش در طول انجام اين پروژه.
ويـژه آقايـان مجتبـي    و ابررسانايي بهدر آزمايشگاه مغناطيس  تمامي دوستان خوبماز 



 

 ديگـر و  و سركارخانم زبيده مومني لاريمـي  انيـي، ابراهيم روحـيلي، رضا مردانـكم
  .رساندند يارينامه انيمرا در مراحل مختلف پا كه عزيزاني

نامـه،  حمايت مالي از اين پايان براينو ايران (سانا)،  هاي از سازمان انرژيدر پايان و 
  نمايم.را مي ر و قدردانيكمال تشك

  رضا سرحدي
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و  2ABو  5AB دروژنيكننده هرهيذخ ياژيتوسط مواد آل دروژنيجذب و نشر ه زميمكان
  هاآن يكيزيخواص ف يبررس

  
  :نگارش
  يرضا سرحد

  
  

  :چكيده
ابتـدا  ، تجربـي بخـش  در . باشـد مـي  يتجربـي و محاسـبات   بخـش دو شـامل  نامه، هاي پژوهشي صورت گرفته در اين پايانفعاليت
واجذب هيدروژن  -جذبهاي ويژگي يريگاندازه تي، قابلسامانه نيشده است. ا انيب ورتيس سامانهو ساخت  يطراح اتيجزئ
 در ادامه مختلف دارد. يكار يدما را در دماها و فشارها -بيترك -و فشار كينتيس يهايمنحنشامل  آلياژهاي هيدريد فلزيدر 

 .نـد ابررسي شـده به صورت وسيع  5LaNiفلزي آلياژ بينهاي ساختاري، ميكروسكوپي، عنصري، مغناطيسي و هيدروژني ويژگي
بـوده ولـي    فـاز تـك  آلياژ بدست آمده از پراش پرتو ايكس و روش پالايش ريتولد، ساختار بلوري اين بر اساس نتايج ساختاري

بعـد از   در نمونـه  خـالص  ثانويه نيكل فلزي نيز مشاهده شد. وجود نيكل واجذب هيدروژن، فاز -جذب چرخه 30پس از اعمال 
 هـا، گذشـته از ايـن  گيري مغناطيسي در دماي اتاق نيز تاييد شد. با استفاده از اندازه ،دروژنيواجذب ه -جذب هاياعمال چرخه

نـدازه ذرات در مقايسـه بـا نمونـه     هيدروژن، اندازه ذرات كاهش پيدا كـرده و توزيـع ا   واجذب -جذبهاي بعد از اعمال چرخه
و سـينتيك بـا    دمـا  -بيترك -فشارهاي اين آلياژ شامل منحني يهاي جذب هيدروژنشود. ويژگيتر مييكنواخت غيرهيدريدي

بـا اسـتفاده از معادلـه وانـت هـوف       H-5LaNi. آنتالپي و آنتروپـي تشـكيل هيدريـد    ندگيري شداندازه استفاده از سامانه سيورت
هـاي مختلـف   سينتيك جذب هيدروژني اين آلياژ در دماهاي مختلف و با استفاده از مدل سازوكار ،علاوه بر اين. ندبدست آمد

رشـد   و پخـش فرآيندهاي همچنين شود. سرعت جذب هيدروژن زياد ميبا افزايش دما دهد ها نشان ميارزيابي شدند. همه مدل
سـازي واكـنش جـذب    انـرژي فعـال   ضمناً شناسايي شدند. هيدريدياكنش وسرعت كننده كنترلمراحل  عنوان سازي بهو هسته

 2H.kJ/molپادلگاريتم به ترتيب حدود  JMAمرتبه اول و  JD ،JMAهاي و مدلاين آلياژ با استفاده از رابطه آرنيوس  هيدروژن
-گزينـه مناسـبي بـراي ذخيـره    اين آليـاژ   دهد كهنشان مي در اين بخش نتايج بدست آمده بدست آمد. 75/21و  65/23، 11/24

  باشد.ميسازي هيدروژن 
بـا  هـا  و هيدريـدهاي آن  2ZrCrو  2TiCr فلـزي نيب ـ بـات يترك يو الكترون ـ يداري ـپا ،يساختار هاييژگيو در بخش محاسباتي،

 ـ ثابتمقادير  شده است. يبررساستفاده از نظريه تابعي چگالي  تاب ـيبدسـت آمـده ترك  انـرژي تشـكيل    ودول حجمـي  شبكه، م 
 نيشـتر ي. بكنـد . با جذب هيدروژن، شـبكه بلـوري ايـن تركيبـات انبسـاط پيـدا مـي       با تجربه هستند يدر تطابق خوب غيرهيدريدي

جذب هيدروژن، ساختار الكتروني ايـن تركيبـات را    تصاص دارد.اخ 2B2Aنوع  يگاهيجانيب يبه فضاجذب هيدروژن،  احتمال
كننـده  ذخيـره جديـد  آلياژهـاي  توانـد در زمينـه طراحـي    مـي  بخـش در اين  ست آمدهبدمحاسباتي نتايج كند. دچار تغيير مينيز 

  مفيد باشد. Ti/Zrبر پايه  2AB هيدروژن
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 110  ثابت ينمونه در دما واجذب -جذب PCT يهايمنحن يريگروش اندازه -3-1- 5-1
 113  دروژنيه واجذب -جذب كينتيس يهايمنحن يريگاندازه روش -3-2- 5-1
 5LaNi  114 يفلزنيب اژيآل مختلف يهايابيمشخصه و ساخت - 5-2
 114  مختلف يهايابيمشخصه يبرا اژيآل يسازآماده و ساخت اتيجزئ -1- 5-2
 116  آمده بدست جينتا يبررس و ليتحل -2- 5-2
 116  يساختار يهايژگيو -2-1- 5-2
 122  يعنصر و يكروسكوپيم يهايژگيو -2-2- 5-2
 126  يسيمغناط يهايژگيو -2-3- 5-2
 129  يدروژنيه يهايژگيو -2-4- 5-2
 129  بيترك-فشار يهازوترميا -2-4-1- 5-2
 131  دروژنيه جذب نديفرآ يكيناميترمود يپارامترها -2-4-2- 5-2
 132  مختلف يفشارها و دما در دروژنيه جذب كينتيس يبررس -2-4-3- 5-2
 132  )ثابت يدما و( مختلف يفشارها در دروژنيه جذب كينتيس -2-4-3-1- 5-2
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 2AB  142 يفلزنيب باتيترك يبلور ساختار يمعرف - 6-3
 144  باتيترك دهندهليتشك عناصر يداريپا و يساختار يهايژگيو - 6-4
 X= Ti, Zr (2XCr 145( باتيترك يساختار يهايژگيو - 6-5
 X= Ti, Zr (5/0H2XCr 148( يدهايدريه يساختار يهايژگيو - 6-6
 X= Ti, Zr (2XCr  150( باتيترك ليتشك يآنتالپ - 6-7
 X= Ti, Zr (5/0H2XCr  152( يدهايدريه جذب يانرژ - 6-8
 X= Ti, Zr (2XCr  155( باتيترك يالكترون يهايژگيو - 6-9
 X= Ti, Zr (5/0H2XCr  160( يدهايدريه يالكترون يهايژگيو -6-10

   

 164  گيري و پيشنهاداتنتيجه: هفتمفصل 
 165  بندي نتايج آزمايشگاهيجمع - 7-1
 166  بندي نتايج محاسباتيجمع - 7-2
 167  پيشنهادات - 7-3

   

 169  مĤخذ و منابع
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  هاولجدفهرست 
  
  

 صفحه  عنوان
   

 11  دروژنيه و يعيطب گاز ن،يبنز يهايژگيو از ياخلاصه 1- 1  جدول
 12  دروژنيه ديتول مختلف يهاروش 2- 1  جدول

 عناصر يبلور يساختارها در موجود يگاهيجانيب يهاتيموقع اندازه و نوع تعداد، 3- 1  دولج
  يفلز

21 

 يهاغلظت محدوده در فلز چند يبرا دروژنيه محلول يآنتروپ و يآنتالپ راتييتغ 1- 2  جدول
  نييپا

42 

 DOE  64 يهايريگهدف اساس بر هينقل ليوسا در دروژنيه يسازرهيذخ يفن اهداف 2- 2  جدول
 93  )ابيكم يخاك فلز: 5RNi )R يفلزنيب ياژهايآل از يبرخ يدروژنيه يهايژگيو 1- 4  جدول
 5AB  98 يفلزنيب ياژهايآل از يتعداد يكيناميترمود و يدروژنيه يپارامترها 2- 4  جدول
 5AB  100 يفلزنيب ياژهايآل يرو بر هشد انجام كينتيس مطالعات از يبرخ 3- 4  جدول
 107  ورتيس سامانه مختلف يهاقسمت حجم 1- 5  جدول
 107  ورتيس سامانه يفن مشخصات 2- 5  جدول
 121  مختلف يهاحالت در 5LaNi اژيآل يساختار يپارامترها 3- 5  جدول
 ICP  123 و EDX يزهايآنال اساس بر 5LaNi اژيآل دهندهليتشك عناصر يوزن درصد 4- 5  جدول
 130  مختلف يدماها در 5LaNi اژيآل جذب ياهتيظرف و يفلات فشار 5- 5  جدول
 Hx5LaNi  131 ديدريه) ΔS( يآنتروپ و) ΔH( يآنتالپ 6- 5  جدول
-مدل با 5LaNi اژيآل دروژنيه جذب كينتيس يهاداده برازش از حاصل يهاداده 7- 5  جدول

  )يسطح نفوذ و پخش( چو يها
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 لاوه فازساختار  در H و A، B يهااتم كوفيوا يهاتيموقع و يساختار اتيجزئ 1- 6  جدول
15C-2AB  

144 

 مربوط) eV/atom( يهمدوس يانرژ و) GPa( يحجم مدول ،)Å( شبكه يپارامترها 2- 6  جدول
  هيپا حالت در Cr و Ti، Zr عناصر به

145 

 باتيترك يبرا يحجم مدول لاو مشتق و يحجم مدول شبكه، حجم شبكه، ثابت 3- 6  جدول
  X= Ti, Zr (2XCr( يفلزنيب

147 

 يهاتيموقع يبرا مورناگون حالت معادله با برازش از حاصل يساختار يپارامترها 4- 6  جدول
  X= Ti, Zr (5/0H2XCr( يدهايدريه در مختلف يگاهيجانيب

149 

) X= Ti, Zr( يفلزنيب باتيترك يبرا آمده بدست) ΔH, kJ/mol( ليتشك يآنتالپ 5- 6  جدول
2XCr  

151 

 X= Ti, Zr (5/0H2XCr  153( يدهايدريه) Eabs, kJ/mol.H( جذب يانرژ 6- 6  جدول
 به مربوطه ياتم يهافاصله و Cr با X/Cr ياتم يهافاصله انهيم در بار يچگال 7- 6  جدول

  X= Ti, Zr (2XCr( باتيترك
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  هاشكلفهرست 
  
  

 صفحه  عنوان
   

 يهاسوخت مصرف اثر در شده ديتول دياكس يد كربن مقدار و نيزم ييدما راتييتغ 1-1  شكل
  مختلف يهاسال يط در و يليفس

4 

 5  زمان گذشت با مختلف يهايانرژ مصرف برآورد 2-1  شكل
 6  دروژنيه ريدپذيتجد چرخه 3-1  شكل
 7  آن عملكرد نحوه و يسوخت ليپي وارهطرح 4-1  شكل
 8  دروژنيه مختلف يهازوتوپيا يوارهطرح 5-1  شكل
 9  دروژنيه مولكول فاز نمودار 6-1  شكل
 14  دروژنيه كنندهرهيذخ ضدزنگ يفولاد لندريس 7-1  شكل
 14  يتيكامپوز لندريس نمونه كي يواقع ريتصو و يداخل ساختار 8-1  شكل
 در شده ساخته بالا، فشار دروژنيه مخزن با يسوخت ليپ نوع يفاتيتشر يخودرو 9-1  شكل

  رفسنجان عصريول دانشگاه
15 

 16  دروژنيه با پرشدن از قبل ياشهيش يهاكروكرهيم ريتصو 10-1  شكل
 18  عيما دروژنيه كنندهرهيذخ لندريس يوارهطرح 11-1  شكل
 20  ركو-الَرد يويالكترونگات همراه به ييدوتا يفلز يدهايدريه مختلف انواع 12-1  شكل
 21  مختلف يگاهيجانيب يهاتيموقع يكل طرح 13-1  شكل
 24  هااتم شيآرا نحوه و 5AB نوع يفلزنيب باتيترك واحد سلول 14-1  شكل
 5AB  24 نوع يفلزنيب باتيترك يبلور ساختار در موجود يگاهيجانيب يهاتيموقع 15-1  شكل
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 جذب جهت مختلف يگاهيجانيب يهاتيموقع همراه به لاوه يفازها يبلور ساختار 16-1  شكل
  دروژنيه

25 

 29  فعال كربن ساختار 17-1  شكل
 31  يكربن ينانوساختارها از يبرخ يمولكول ساختار 18-1  شكل
 32  ميسد تيزئول واحد سلول 19-1  شكل
 MOF  34-5 يآل-يفلز ساختار يكروسكوپيم ريتصو و يبعد سه ساختار 20-1  شكل
 مختلف يهاروش در دروژنيه يهااتمو  مولكول شيآرا حوهن و جذب يچگونگ 21-1  شكل
  دروژنيه يسازرهيذخ

35 

 36  دروژنيه يسازرهيذخ يهاروش مختلف يهايژگيو از ياخلاصه 22-1  شكل
 كنندهرهيذخ مختلف مواد يفشار و ييدما طيشرا و يحجم ،يجرم يچگال سهيمقا 23-1  شكل

  دروژنيه
36 

 از مختلف فواصل در دروژنيه اتم دو و دروژنيه مولكول ليپتانس يانرژ راتييتغ 1-2  شكل
  فلز كي سطح

38 

 به نسبت دروژنيه يهااتم شيآرا نحوه و فلز با دروژنيه كنشبرهم مختلف مراحل 2-2  شكل
  فلز ياشبكه ساختار

40 

 يريتصو يالگو همراه به )3T<2T<1T( مختلف يدماها در جذب PCT يهايمنحن 3-2  شكل
  مختلف يفازها در دروژنيه جذب نحوه

45 

 PCT  48 يهايمنحن كمك به هافونت نمودار رسم نحوه 4-2  شكل
 48  مختلف ديدريه چند يبرا هافونت يهايمنحن 5-2  شكل
 49  واجذب و جذب PCT يمنحن نيب پسماند 6-2  شكل
 51  يواقع ديدريه و آلدهيا ديدريه كي يفلات بيش سهيمقا 7-2  شكل
 PCT  52 يهايمنحن از استخراج قابل يدروژنيه يپارامترها يبرخ 8-2  شكل
 53  دروژنيه واجذب -جذب كينتيس يهايمنحن از يمثال 9-2  شكل
 در دروژنيه واجذب -جذب كينتيس در ريدرگ مختلف مراحل يسازهيشب 10-2  شكل

  يفلز يدهايدريه
53 
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 اساس بر دروژنيه واجذب -جذب كينتيس در ريدرگ مختلف مراحل يسازهيشب 11-2  شكل
  نيمارت مدل

54 

 Ni-MH  66 يهايباتر در هيتخلو  شارژ سازوكار 12-2  شكل
 سامانه( يحجم روش به مواد يدروژنيه يهايژگيو يريگاندازه سامانه يوارهطرح 1-3  شكل

  )ورتيس
70 

 72  يجرم روش به مواد يدروژنيه يهايژگيو يريگاندازه سامانه يوارهطرح 2-3  شكل
 75  ييگرما واجذب سنجفيط سامانه يوارهطرح 3-3  شكل
 84  دروژنيه يريپذتراكم فاكتور راتييتغ 4-3  شكل
 يهاچرخه اعمال از بعد و قبل 3/0Al4/0Mn75/0Co55/3MmNi اژيآل SEM ريتصاو 1-4  شكل
  مختلف يهاييبزرگنما در و دروژنيه واجذب -جذب

90 

 91  دروژنيه مختلف ريمقاد جذب اثر در 22/0Sn78/4LaNi نمونه مغناطش راتييتغ 2-4  شكل
 5AB  94 ياژهايآل يبرخ ياچرخه يداريپا سهيمقا 3-4  شكل
 5LaNi ياژهايآل يبرا اتاق يدما در دروژنيه واجذب -جذب PCT يمنحن سهيمقا 4-4  شكل

  5MmNi و
94 

 oC   25  95 يدما در x5xCaxNi-1Mm اژيآل واجذب PCT يمنحن 5-4  شكل
 oC 40  95 يدما در  x5-5xNi5LaCo اژيآل واجذب PCT يمنحن 6-4  شكل
 96  اتاق يدما در yAly -5MmNi اژيآل واجذب PCT يمنحن 7-4  شكل
 oC 40  96 يدما در M4LaNi ياژهايآل PCT يمنحن 8-4  شكل
 5LaNi  97 هياپ بر 5AB ياژهايآل سلول حجم و ln(Peq) نيب رابطه 9-4  شكل
 5AB  99 يفلزنيب ياژهايآل از يتعداد هافونت يهايمنحن 10-4  شكل
 102  ورتيس سامانه يوارهطرح 1-5  شكل
 104  ورتيگاز سامانه س قيچندراهه مربوط به بخش تزر يورود 2-5  شكل
 105  يكرونيم لتريف و فلنج رآكتور، شامل نمونه نگهدارنده محفظه 3-5  شكل
 105  رآكتور به ترموكوپل اتصال نحوه و يحرارت كوره 4-5  شكل
 106  خلاء ميزان و دروژنيه فشار يريگاندازه يبرا رفته بكار زاتيتجه 5-5  شكل
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 دانشگاه ييابررسانا و سيمغناط شگاهيآزما در شده ساخته ورتيس سامانه از يينما 6-5  كلش
  سامانه نيا مختلف يهاقسمت و رجنديب

108 

 2V  110 و 1V حجم دو به ورتيس سامانه كل حجم يبندميتقس 7-5  شكل
 5LaNi  117 يپودر اژيآل SEM ريتصو 8-5  شكل
 117  قبل از جذب هيدروژن 5LaNiآلياژ پودري هاي توزيع اندازه ذرات و فراواني منحني 9-5  شكل
پس از  (ب) ،يدهدروژنيقبل از ه(الف)  5LaNiالگوي پراش پرتو ايكس آلياژ  10-5  شكل

  ييزدادروژنيپس از ه (ج) و يدهدروژنيه
119 

 30دهي (شكل سمت راست) و بعد از انجام قبل از هيدروژن 5LaNiتصوير آلياژ  11-5  شكل
  (شكل سمت چپ) واجذب -چرخه جذب

121 

 5LaNi  123 اژيآل سطح از SEM ريتصو 12-5  شكل
دهي در دو حالت (الف) قبل از هيدروژن 5LaNiذرات پودري آلياژ  SEMتصاوير  13-5  شكل

  واجذب هيدروژن. -چرخه جذب 30مال و (ب) بعد از اع
125 

 30بعد از اعمال  5LaNiآلياژ پودري هاي توزيع اندازه ذرات و فراواني منحني 14-5  شكل
  هيدروژن واجذب -چرخه جذب

126 

 يدما در شده يريگاندازه مختلف، يهاحالت در 5LaNi اژيآل مغناطش يهايمنحن 15-5  شكل
  اتاق

126 

 و) 1A( يحجم نمونه) الف( حالت دو در 5LaNi اژيآل مغناطش ييدما يوابستگ 16-5  شكل
  )4A( دروژنيه واجذب -جذب چرخه 30 اعمال از بعد) ب(

129 

 129  مختلف يدماها در 5LaNi اژيآل جذب PCT يهايمنحن 17-5  شكل
 131  يفلات منطقه مختلف نقاط در 5LaNi اژيآل هافونت يهايمنحن 18-5  شكل
 و مختلفاوليه  يفشارها در 5LaNi اژيآل دروژنيه جذب كينتيس يهايمنحن 19-5  شكل
  oC 40 ثابت يدما

133 

 bar 40  134 هياول فشار و مختلف يدماها در 5LaNi اژيآل جذب كينتيس 20-5  شكل
 ξ(t)  135 داده واكنش دروژنيه كسر يزمان تيتابع 21-5  شكل
 JD  135 مدل با برازش و مختلف يدماها در) t( زمان حسب بر ]1-)ξ-1(3/1[2 يهاداده 22-5  شكل


