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Abstract 

The physical properties of potassium hydride isotope compounds (KHxD1−x, KHxT1−x, KDxT1−x; x = 0, 
0.25, 0.5, 0.75, 1.0) were calculated by the density functional theory method using plane wave 
pseudopotential combined with generalized gradient approximation, including lattice constant, 
density, and density of H(D)T. The calculation results show that the lattice constant and density of 
KH(D,T) are very close to the experimental values; as the value of x increases, the lattice constant 
hardly changes and the density decreases. The calculated DT density in KD0.25T0.75 is about 0.13 
g/cm3, which shows good hydrogen storage performance.  
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摘  要 

运用平面波赝势结合广义梯度近似的密度泛函理论方法计算了氢化钾同位素化合物(KHxD1−x, KHxT1−x, 
KDxT1−x; x = 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1.0)的物理性质，包括晶格常数、密度及H(D)T的密度。计算结果显示
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KH(D,T)的晶格常数和密度与实验值非常接近；随着x值增加，晶格常数几乎没有发生变化，而密度减小。

KD0.25T0.75中DT密度的计算值大约为0.13 g/cm3，表现出了良好的储氢性能。 
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1. 引言 

随着化石燃料越来越少，人们正在寻找新能源来补充或替换正常能源。氢作为一种储量丰富的能源，

被人们广泛认为是一种潜在的理想能源[1] [2] [3] [4]。许多金属和合金能够可逆地吸收大量的氢[5] [6] [7] 
[8]。碱金属如锂、钾和钠能与氢反应生成类似 KCl 的结构。这些氢化物具有氢密度大、原子序数小等特

点，被许多人研究[9] [10]。我们已经证明了 LiDxT1−x 可以提高融合燃料容量不增加体积或充电点火目标

的通胀压力在 LiDxT1−xDT 的密度等于 DT 冰[11]。由于氢化钾与氢化锂具有相同的性质，本文将研究氢

化钾的晶体结构和储氢性能。到目前为止，科学家们主要研究了 KH (氢化钾)，KD (氘化钾)和 KT (氚化

钾)的性质，如晶格常数和密度[12] [13] [14] [15]。然而，几乎未见有对 KHxD1−x，KHxT1−x，KDxT1−x 的晶

格参数、密度研究的公开报道，缺乏晶格常数、密度的数据。而系统研究 x 值对密度影响尚属首次。 

2. 理论方法 

本文的计算是基于密度泛函理论的第一性原理方法，利用 MS4.1 软件中的量子力学模块 CASTEP 软

件包完成[16] [17]。在 CASTEP 软件包中，采用掺杂的方式[18]构建了 KHxD1−x，KHxT1−x，KDxT1−x (x = 0, 
0.25, 0.5, 0.75, 1.0)的晶体结构，运用平面波赝势结合广义梯度近似的密度泛函理论方法来优化不同 x 值

的晶体结构，得到晶格常数。交换相关函数是 GGA-RPBE [19]，电子和离子间的相互作用采用超软赝势

采用超软心赝势(ultrasoft) [20]，几何优化计算的精确性由下面的条件控制：能量偏差 5.0 × 10−6e V/atom；

计算使用的截止能是 330 eV；布里渊区积分采用 Monkhorst-Pack 形式的特殊 K 点方法，使用了 6 × 6 × 6
个特殊 K 点。 

3. 结果与讨论 

利用 CASTEP 软件包构建 KHxD1−x，KHxT1−x，KDxT1−x (x = 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1)结构。显然，三钾氢

同位素化合物具有面心立方对称。K 原子占据(0, 0, 0)网点和 H(D,T)原子占据±(1/2, 1/2, 1/2)网点。 
我们对晶格参数进行了优化。在下面的计算中，使用了优化结构。首先计算了零压力下的平衡体积，

然后计算了单元中所有原子的总质量或 H(D,T)的质量。最后，密度可以确定。 
平衡晶格常数和氢化钾密度可以通过公式(1)计算得出。它们与其他理论值一起列于表 1 中。 

M
V

ρ =                                            (1) 

其中，M 指晶体一个单胞中原子的总质量，V 指单胞的体积，由于 KH、KD(KT)晶体都属于面心立方结
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构，故 3V a= 。 
晶格常数和密度的计算值与其它理论值接近，说明计算方法可行，结果可靠。 
用同样的方法计算了三元氢化钾同位素的晶格常数和密度。这些数据列于表 2 中。 
从表 2 中可知，不同 x 值下的 KHxD1−x，KHxT1−x 和 KDxT1−x 晶格常数变化非常小，这可能是因为 H

及其同位素的原子半径变化小的原因。密度随 x 值的变化关系见图 1。可以看出 x 值相同时，KHxD1−x 的

密度值最小，KHxT1−x 的密度值居中，KDxT1−x 的密度值最大；且随着 x 值的增大，它们的密度都减小。

这是因为 x 值几乎对晶格常数没有影响，而 x 值不同，晶体中掺杂的 H 同位素不同，原子量发生了变化，

这就使得公式(1)中，V 值无变化，M 值发生变化，从而使得密度 ρ变化。 
从上述方法可知，要计算 KHxD1−x，KHxT1−x 和 KDxT1−x 中 HT、HD 和 DT 的密度值，只需将公式(1)

中的 M 代换为一个原胞中 H(D)、T 原子的总质量即可。KHxD1−x，KHxT1−x 和 KDxT1−x 中 HT、HD 和 DT
的密度值随 x 的变化关系如图 2 所示。 
 
Table 1. Comparison of lattice constants, densities and experimental values of KH (KD, KT) 
表 1. KH (KD, KT)晶格常数，密度与实验值的比较 

 KH (氢化钾) KD (氘化钾) KT (氚化钾) 

 a/nm ρ/g/cm3 a/nm ρ/g/cm3 a/nm ρ/g/cm3 

Present calculation 0.5625 1.47 0.5627 1.53 0.5626 1.60 

Exp. 0.5704 [12] 1.44 [12] 0.5704 [12] 1.51 [12] --- --- 

Error (%) 1.38% 2.1% 1.35% 1.32% --- --- 

 
Table 2. Lattice constants and density values of three potassium hydride isotopes with different x values 
表 2. 不同 x 值的三元氢化钾同位素化合物晶格常数和密度值 

 KHxD1−x KHxT1−x KDxT1−x 

x a/nm ρ/g/cm3 a/nm ρ/g/cm3 a/nm ρ/g/cm3 

0 0.5627 1.53 0.5625 1.60 0.5625 1.60 

0.25 0.5625 1.51 0.5625 1.587 0.5625 1.586 

0.5 0.5625 1.50 0.5625 1.543 0.5625 1.565 

0.75 0.5625 1.49 0.5625 1.503 0.5625 1.55 

1.0 0.5625 1.47 0.5625 1.47 0.5627 1.53 

 

 
Figure 1. The relationship between the density value of three potassium hydride isotope compounds and the x value 
图 1. 三元氢化钾同位素化合物密度值随 x 值的变化关系 
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Figure 2. H(D)T density under different x values 
图 2. 不同 x 值下的 H(D)T 密度 

 
从图 2 中可以看出，x 值相同时，KHxD1−x 的 HD 含量最少，KHxT1−x 的 HT 含量居中，KDxT1−x 的

DT 含量最大；随着 x 值的增加，H(D)T 密度减小。对于 KDxT1−x，计算的结果显示它其中的 DT 密度值

较大，大约为 0.136 g/cm3，这个值小于激光惯性约束聚变中 DT 冰的密度，但它具有优良的储氢性能。 

4. 结论 

我们采用掺杂的方式构建 KHxD1−x，KHxT1−x 和 KDxT1−x (x = 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1.0)的晶体结构，运用

平面波赝势结合广义梯度近似的密度泛函理论方法计算了 x = 0, 0.25, 0.5, 0.75, 1.0 时，它们的晶格常数、

密度值及其 H(D)T 的密度值。计算结果显示 KH(D, T)的晶格常数和密度与实验数据符合的很好。首次通

过理论计算得到了 KHxD1−x，KHxT1−x 和 KDxT1−x (x = 0.25, 0.5, 0.75)的晶格参数、密度的数据，这是研究

金属氢化物储氢材料的储氢性能的一个重要理论基础。 
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