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Inngangur

Ahugi 4 notkun vetnis sem orkugjafa hefur vaxid
gridarlega 4 undanférnum arum, einna helst vegna
pverrandi oliu- og kolefnalinda. Litid er til vetnis sem
framtidarorkubera og er ohztt ad segja ad vetnisvaeding
samfélagsins sé pegar hafin. Helsti vandinn samfara
notkun vetnis i farartaekjum er geymsla pess um bord.
Medal bpeirra skilyrda sem vetnisgeymslur purfa ad
uppfylla er ad per geti innihaldid a.m.k. 6% vetnis og ad
par geti losad vetnisgas vid andrimsloftsprysting vid
100°C til ad nota megi pad til ad knyja efnarafala.

Lengi hefur verid vitad ad vetni gengur i samband vid
marga malma og myndar sk. malmhydrid skv.
eftirfarandi efnajofnu:
2M + xH, — 2MH,

Malmarnir virka pvi sem e.k. vetnissvampar og sjuga i
sig vetni med pvi ad hysa vetnisatom milli malmatoma.
Geyma mé mikid magn vetnis 4 rammalseiningu 1 slikum
malmhydridsambondum en pd parf ad huga ad pvi ad
pungir malmar eru Oheppilegir til vetnisgeymslu i
farartaekjum.

Magnesium sem vetnisgeymsla

Magnesium er léttur, 6dyr malmur sem hvarfast vid vetni
og myndar hydridid MgH,. Massahlutfall vetnis i
hydridinu er 7,6%. Tilraunir syna ad bindiorka vetnis i
hydridinu er ha (0,39 eV/atém) svo hita parf pad i a.m.k.
247°C til ad losa vetnid ur malminum. A9 auki eru badi
sundrun  vetnisatomanna 4 yfirbordi magnesium-
kristalsins og sveim vetnisatoma i gegnum hydridfilmuna
sem myndast & yfirbordi kristallsins og heaeg ferli.
Tilraunir syna ad sundrunarhradann ma auka med pvi ad
setja hvata eins og palladin (Pd) & yfirbord kristalsins.
Melingar hafa einnig synt fram 4 ad hrada ma sveimi og
losun vetnis ur magnesiumhydridi med pvi ad beta litlu
magni af hlidarmalmi, eins og td. titani, i
magnesiumkristalinn. Enn hefur po ekki tekist ad finna
stodugt magnesiummalmblendi sem heppilegt er til
vetnisgeymslu i fararteekjum.

Kennilegir Gtreikningar

Vid hofum beitt smasajum télvuatreikningum, byggdum
4 grundvallarjofnum edlisfreedinnar og péttnifellafredi,
til ad kanna hvernig bindiorka og sveimhradi vetnis i
magnesiumhydridi breytast pegar litlu magni af
hlidarmalmum er batt i magnesiumkristalinn. |
reikningunum er notast vid planbylgnagrunn, mjuk
syndarmeetti, stigulhada PW91 fellid og VASP kodann.

Nidurstédur

Utreikningar okkar gefa bindiorkuna 0,38 eV/atom fyrir
vetni 1 hreinu magnesiumhydridi og losunarhitastigio
246°C sem kemur hvoru tveggja vel saman vid
nidurstodur tilrauna. Vid utreikninga 4 losunarhitastigi er
klassiskri aflfreedi beitt vid &kvordun titringshatta
kristalsins. Sérhver titringshattur er svo medhondladur
med adferdum skammtasafnfraedi

Teningslaga magnesiumtitanhydrid, med kristals-
eininguna Mg;TiH,, hefur verid smidad vid haan
prysting og benda okkar reikningar til pess ad X=18 og ad
vetnisjonir sitji nalegt veggjum fjor- og attflétungshola.
Bygging hydridsins er synd 4 mynd 1. Utreikningar gefa
bindiorkuna 0,25 eV/atdm fyrir  vetni i
magnesiumtitanhydridinu og losunarhitastigid 55°C.
Jafnframt syna reikningarnir fram 4 mikla aukningu
sveims vetnis i gegnum kristalinn. Vandamalid er hins
vegar ad malmarnir adskiljast pegar vetnid er losad ur
kristalnum.

Kerfisbundnum utreikningum hefur verid beitt 1 leit ad
hlidarmalmi sem liklegur er til ad mynda stodugt
magnesiummalmblendi. Notast var vid byggingu
magnesiumtitanhydridsins i utreikningunum en titani var
skipt ut fyrir adra hlidarmalma. Utreikningarnir voru
framkveemdir fyrir tiu 1éttustu hlidarmalmana (Sc, Ti, V,
Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu og Zn) og var orkulegsta
kristalseiningin fundin fyrir sérhvert hydridanna. Ahrif
mismunandi hlidarméalma & massahlutfall, bindiorku og
sveim vetnis i malmblendis-hydridunum voru skodud og
reynt ad greina kerfisbundar breytingar. Utreikningarnir
syna ad smidi hydridanna er fredilega moguleg fyrir alla
hlidarmalmana og ad hlidarmalmarnir hrada allir sveimi
og losun vetnis en i mismiklum meeli. Skandin (Sc) og
sink (Zn) eru liklegastir hlidarmalmanna sem rannsakadir
voru til ad mynda st6dugt magnesiummalmblendi. Pad er
i samremi vi0 tilraunir 4 magnesiumskandin-
malmblendum sem framkvemdar hafa verid 4
rannsOknarstofu ~ Philips.  Litid er vitad um
magnesinsinkmalmblendi.

Verkefnid er styrkt af Rannis.

Mynd 1: Bygging Mg;TiHg. Vetnisjonir sitja nalaegt
veggjum fjor- og attflétungshola.
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