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Металогідридні технології засновані на процесі оборотної абсорбції водню гідри-

доутворюючими металами з утворенням металогідридів (МГ).  
Математичне моделювання сорбції засноване на застосуванні моделі взаємодію-

чого решіткового газу атомів водню. Це дозволило описати фазові переходи, які спосте-
рігаються в металогідридах. 

Решітковий газ являє собою сукупність атомів, які в матриці металу утворюють 
свою просторову решітку. Перехід газового стану в рідину відповідає розпаду твердого 
розчину з малим вмістом водню (α-фаза) на два невпорядкованих розчини з меншим 
вмістом водню і з багатим вмістом водню. Ця область характеризується появою ділянок 
плато на ізотермах «тиск-склад». 

Застосування модифікованої схеми теорії збурень [1] дозволило визначити влас-
тивості решіткового Н-газу і рівноважної з гідридом молекулярної фази Н2.  

Для водневої підсистеми МГ враховано пряму взаємодію між атомами водню і 
пружну енергію зв'язку, що виникає внаслідок деформації (дилатації) решітки при абсо-
рбції водню в матрицю.  

Тиск розкладання (дисоціації) β-фази, тобто переходу β→α, може бути предста-
вленим в традиційному вант-гоффівському вигляді 
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де  Х = Н, D; )( ХH αβ→∆  , )( ХS αβ→∆   відповідають ентальпії і ентропії розкладання β-фаз. На 
рис. 1 зображені залежності тисків на плато від температури в координатах ln P – 1/T для 
систем Pd–Н и Pd–D. 
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Рис. 1. Логарифм тиску розкладання β–фазы систем Pd–Н и Pd–D 

як функція зворотної температури (позначки – експеримент) 
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Особливий інтерес представляють металогідридні технології поділу 
ізот опів водню. 

Ізот опний ефект  характеризує відмінності для протію та дейтерію, 
які спостерігаються  на температурних залежностях рівноважного тиску (на 
плато) в двофазній області α+β. Саме цим обумовлена можливість викорис-
тання металогідридів в системах поділу ізотопів, очищення і збагачення во-
дню. 

Розроблена модель решіткового газу застосована для дослідження ізотопного ефе-
кту системи PdHx(Dx), тобто відношення рівноважних тисків розкладання β–фаз дейте-
риду і гідриду  P PD
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Згідно (1) для відношення рівноважних тисків розкладання β–фаз 
дейтериду і гідриду отримаємо: 
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 – різниця термодинамічних параметрів розкла-

дання β–фаз Pd–D и Pd–H.  
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У роботі розглянуто питання теоретичного прогнозування характери-

стик, при яких відбувається поділ ізотопів водню в системі газ - метал. 
Для системи Рd−Н2(D2) спостерігається зворот ний ізотопний ефект. Тиск 
ізотопів водню на «плато» рівнозначних ізотерм розчинності більш важкого 
ізотопу D2 більше, ніж у Н2. Природа зворотного ізотопного ефекту визна-
чається, головним чином, більш низьким значенням енергії (D-D) -взаємодії 
в решітці у порівнянні з (H-H) -взаємодією. З іншого боку, важливим фак-
тором є відмінність енергій нульових коливань атомів протію і дейтерію в 
решітці металу. 
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