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α-Al2O3阻氢微观机制研究 
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四川大学原子与分子物理研究所, 成都 610065; 表面物理与化学国家重点实验室, 四川 绵阳 621907 

摘要： 

采用基于密度泛函理论广义梯度近似下的平面波赝势方法研究了刚玉(α-Al2O3)的阻氢微观机制, 对氢原子在α-
Al2O3中的占据结构进行了计算, 发现氢原子占据空隙位置时能量最低, 寻找其过渡态得到活化能为1.59 eV, 利用

动力学计算得到了氢原子在α-Al2O3中的扩散系数表达式为D(T)=(3.37×10-7)exp(-1.59/kT). 结果表明, 氢原子

占据在α-Al2O3八面体空隙处的结构最稳定; 低温时扩散难以发生; 高温时扩散沿着空隙方向. 
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