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文章摘要：

在研究了ＬａＮｉ５－ｘＭｘ合金氢化物（Ｍ＝Ｃｒ, Ｍｎ, Ｆｅ, Ｃｏ, 
Ｎｉ, Ｃｕ, Ａｌ, Ｇａ, Ｇｅ和Ｓｉ）生成焓、吸氢量与组成、键参数之
间的关系的基础上, 建立了生成焓与吸氢量的数学模型, 给出了影响生成焓、
平衡氢压及吸氢量的主要因素及其影响程度的大小. 结果表明：在所研究的合
金体系中, 元素的电子浓度、原子尺寸越小, 电负性差越大, 合金的氢化生
成焓越小, 合金氢化物越稳定.
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