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摘  要: 氢能作为一种重要能源，其发展受限于储氢技术的落后。传统储氢材料在储氢容量、吸放氢速度及结构稳定性方面

仍有不足。近年来，高熵合金展现出极具前景的储氢性能，但其储氢行为复杂，亟需深入研究。本文探讨了高熵合金的四大

核心效应（高熵效应、晶格畸变效应、缓慢扩散效应和鸡尾酒效应）与储氢性能的关联，重点综述储氢动力学与热力学行为，

解析微观机制与性能调控策略，探索其潜在应用。研究结果表明：①高熵效应促进单相固溶体形成；晶格畸变效应扩大间隙

空间，提升储氢容量；缓慢扩散效应增强材料稳定性；鸡尾酒效应提升综合性能；②JMAK、Chou 等动力学模型可解析材料

吸脱氢、扩散及相变等关键步骤，揭示速率控制机制，量化活化能与扩散系数。③基于 Van’t Hoff 方程，计算吸/脱氢焓变与

熵变，阐明储氢平衡行为。高熵合金储氢材料在车载储氢、核能储氚氘、镍氢电池负极、航天领域具备应用潜力，但暂时难

以规模化工程应用。最后，对高熵合金储氢材料的发展前景进行展望，助推该类材料的研发与应用。 
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1  引言 

能源是人类生存与发展的物质基础，构建可持续能

源体系是实现长远发展的关键。氢气作为一种清洁高效

的能源载体，被视为替代化石燃料的重要选择，在应对

全球能源与环境挑战具有重大战略意义[1]
错误!未找到引用源。

。 

目前，储氢技术的发展滞后于氢气生产与应用，是

制约氢能发展的瓶颈[4][5]。传统压缩气态储氢与低温液

态储氢分别存在安全风险高、能耗大及蒸发损失显著等

问题[6]。固态储氢技术凭借其高能量密度、安全性好和

成本相对较低等优势，展现出巨大的应用前景[7]。该技

术以固体材料为载体，通过物理吸附（基于范德华力）

或化学吸附（形成金属氢化物）实现氢的存储[8]。作为

氢能产业链的关键环节，固态储氢技术的进步对推动清

洁能源转型具有重要意义[9]。 

以金属有机框架（MOFs）、沸石、活性炭和碳纳米

管为代表的吸附材料主要是通过物理吸附储氢，但因吸

附力弱且依赖低温高压条件，其体积储氢密度较低。同

时，结构稳定性与成本问题也限制其工程应用[10]。传统

金属氢化物固态储氢材料虽已得到广泛研究，却难以兼

顾容量、动力学与循环稳定性。TiFe 基合金作为典型的

AB 型金属间化合物，虽具有高储氢容量、良好的储氢

动力学和低成本等优势，但其工程应用受限于活化困难、

气体杂质敏感及滞后效应明显等问题[11]。LaNi₅合金室温

常压下可快速完成吸放氢，活化门槛低；但其循环稳定

性较差，反复吸脱氢易粉化，且储氢质量分数较低
错误!未找

到引用源。
。MgH2 具有较高的体积储氢密度与可逆储氢特性，

但其过高的热力学稳定性与缓慢的反应动力学性能严重

阻碍了实际应用；同时，材料在循环过程中易发生团聚、

相分离及氧化等问题，进一步劣化储氢性能[13][14][15]。 

高熵合金（HEAs）的开发有望突破传统储氢材料在

活化难度、容量限制和循环稳定性等方面的局限
错误!未找到引

用源。
。基于高熵合金四大核心效应（高熵效应、晶格畸变

效应、缓慢扩散效应和鸡尾酒效应），HEAs 创造了高密

度、可调的氢吸附位点和扩散通道，提供较高的可逆氢

储存能力，在无活化情况下具有优异的循环寿命
[16][18][19]。 

综上所述，传统储氢材料在储氢容量、吸/脱氢动力

学与热力学、材料结构稳定性方面存在诸多不足。因此，

未来研究应积极开发具有突破性性能的新型储氢材料，
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以进一步优化现有材料的综合性能。本文以高熵合金储

氢材料为核心，系统解析了四大核心效应与储氢性能的

关联，研究聚焦于吸/脱氢过程的动力学与热力学行为，

深入阐明其储氢机制与性能调控原理。文末的总结与展

望，旨在为该材料的未来研发提供前瞻性启示。 

 

图 1 储氢用高熵合金研究焦点 

Fig.1 Research focuses of high-entropy alloys for hydrogen storage 

2  高熵合金的基本定义 

高熵合金又称多主元合金，是一类突破传统“单一基

体”设计理念的新型金属材料。经典理论认为，HEAs 应

由五种或五种以上主要元素构成，且每种元素的原子百

分比介于 5% ~35%之间。在此基础上，还可添加少量

（<5%）的次要元素以进一步调控性能
错误!未找到引用源。[21]。

该定义由 Yeh 等人[22]和 Cantor 等人[23]于 2000 年初正式

提出，标志该领域诞生。热力学理论认为，上述多主元

混合必然导致极高的构型熵。这种独特的组成设计稳定

了简单固溶相，并减少了金属间化合物形成的趋势。图

2 构型熵与主元素数量的关系图，直观划分了低、中、

高熵合金[24]：低熵合金（N≤2，ΔSₘᵢₓ≤0.69R）倾向有序

排列；中熵合金为过渡区间；高熵合金（N≥5 ，

ΔSₘᵢₓ≥1.61R），高混合熵是 HEAs 的特征，会导致无序

固溶体的形成，因此 HEAs 展现出若干独特的结构形态、

热力学和电子结构特征，以及一些优异性能（高强度、

高耐磨性），同时兼具高温稳定性[25][26][27]。高熵合金

在储氢领域展现出巨大潜力，被视为具有应用前景的储

氢材料。目前，高熵合金已成为融合化学、材料科学、

冶金工程的新兴跨学科领域[27]。 

 

图 2 构型熵与主元素数量的关系图[24]

Fig.2 Relationship between configurational entropy and number of 

main elements[27] 

3  四大核心效应与储氢性能相关性 

高熵合金的储氢性能与高混合熵、晶格畸变、缓慢

扩散以及鸡尾酒效应相关，此外，元素选择的多样性促

成了多种类型的 HEAs，使其在储氢等领域具有显著的

应用潜力。本章节将对高熵合金四大核心效应与储氢性

能相关性予以系统阐述。 

3.1  高熵效应与储氢性能相关性 

相较于传统二元、多元合金，高熵合金组态熵显著

提升，高熵效应成为调控其组织结构与性能的关键[28]。

依据 Gibbs 相律，恒压平衡体系下合金理论相数会随主

元数量增多而升高，但高混合熵能够提升组元间固溶相

容性，抑制端际固溶体与金属间化合物析出；高熵提升

原子排布无序度，削弱原子有序化与元素偏析趋势[29]。

结合热力学吉布斯自由能公式ΔG=ΔH−TΔS 分析其相演

化行为[30]：ΔG 为相变过程吉布斯自由能变，ΔH 代表混

合焓，T 为热力学温度，ΔS 为体系混合熵。体系自发发

生分相、析出金属间化合物的前提是分相后吉布斯自由

能降低，即分相过程 ΔG<0，高熵合金由多种元素随机

混排，带来极高的构型熵 ΔSₘᵢₓ，在高温条件下，TΔS

显著增大抵消混合焓，最终整体压低体系总吉布斯自由

能，从而抑制了元素偏析、复杂金属间化合物的形核与

长大，增强相稳定性。HEAs 优先形成 FCC、BCC、C14 

Laves 等简单密排固溶相，这类晶体结构本身具备大量

间隙位点，叠加晶格畸变带来的间隙扩容，晶体内部可

容纳氢原子的有效空间显著增加，从结构本源提升储氢

容量[31]。同时，高熵构筑的稳定固溶基体，能够弱化氢

原子嵌入过程引发的晶格应力，避免局部原子重排、结

构粉化等问题，保障氢-金属原子间相互作用持续稳定，

优化吸放氢动力学与循环稳定性[32][33]。 

图 3 展示了 BCC、FCC 及 C14 Laves 晶体的原子排

布模型，以及氢原子在晶格中可占据的间隙区域。在

BCC、FCC 型高熵合金晶格中，原子堆积密度较低，四

面体间隙与八面体间隙数量多、空间尺寸大，氢可以同

时占据金属合金的四面体和八面体位点。高熵带来的晶

格畸变进一步放大间隙体积，降低氢原子嵌入的能垒，

使氢原子更易进入晶格内部并稳定停留[34]。 

 

https://www.sciencedirect.com/topics/materials-science/solid-solution
https://www.sciencedirect.com/topics/materials-science/mechanical-strength
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图 3 BCC、FCC 和 Laves C14 结构的示意图[34]

Fig.3 Schematic diagrams of BCC, FCC and Laves C14 structures[34]

3.2  晶格畸变效应与储氢性能相关 

高熵合金因多主元混合导致体系熵值升高，引发晶格

内部局部拉伸或压缩，从而产生晶格畸变[35]。从热力学

角度，高混合熵驱动多主元无序原子混溶，不同金属原子

半径、电负性差异无法通过有序分相释放点阵应力，最终

以晶格畸变的形式储存弹性应变能，构成高熵合金区别于

传统合金的独特势能场[36]。从力学角度，材料微观组织

与宏观性能由多尺度应力应变场调控，位错、晶界等缺陷

运动均由应力驱动。高熵合金剧烈晶格畸变可在原子尺度

形成非均匀应变场，催生特殊变形机制，使其力学性能异

于传统合金；原子偏离平衡点阵位置会改变体系能量与材

料本征特性[35]。图 4 为晶格畸变结构示意图[37]，图 4(a)、

图 4(b)展示了在传统固溶体合金中，因溶质原子尺寸差异

导致的小幅度晶格膨胀与收缩畸变；图 4(c)为高熵合金固

溶体系，不同主元原子存在显著的原子半径、电负性及外

层电子排布差异，各类原子在替换占据晶格平衡位置时，

部分大半径原子会挤压近邻晶格，使周边原子键被拉伸，

小半径原子则造成局部点阵空位与结构凹陷，使基体原子

偏离初始平衡配位位置，引发原子键长伸缩、局部配位数

改变，打破晶体内部原子排布的周期性与对称性，这也是

高熵合金晶格畸变产生的微观本质。图 4(d)所示的两种晶

格畸变形式，对储氢性能的影响各有侧重：体积变化畸变

主要影响储氢容量，而形状变化畸变则主要调控氢原子的

扩散动力学，二者共同决定了材料的储氢性能表现。 

 

图 4 晶格畸变结构示意图：（a）传统固溶体合金中溶质原子大于溶

剂原子的局部扭曲晶格示意图；（b）传统固溶合金中溶质原子小于

溶剂原子；（c）高熵合金（d）多组分合金系统中晶格发生体积变化

和形状变化示意图[37]

Fig.4 Schematic diagrams of lattice distortion structures. (a) Local 

distorted lattice when solute atoms are larger than solvent atoms in 

conventional solid solution alloys; (b) Conventional solid solution alloys 

with solute atoms smaller than solvent atoms; (c) High-entropy alloy; (d) 

Schematic diagram of volume and shape changes of lattice in 

multi-component alloy systems[37]

晶格畸变与储氢性能并非单纯的线性正相关关系，畸

变程度存在阈值。晶格畸变程度需维持适度：若晶格畸变

过小，则难以有效增加氢原子存储间隙空间；若畸变过大，

则可能导致间隙位点坍塌或扩散通道受阻，反而降低氢原

子的存储容量[38][39]。例如，Wen 等人[40]用 Zr 元素掺杂

Ti35-xV25Cr15Nb25Zrx HEAs，发现当掺杂 Zr 含量<8 at.%时，

Zr 替代 Ti 产生晶格畸变，提高 HEAs 的氢吸收和脱附性

能；当 Zr 含量为 8 at.%时，晶格畸变程度过度导致氢的

吸收率降低。因此，晶格畸变对储氢性能的提升作用存在

限度，需把控畸变程度以获得最优储氢效果。 

众多研究[41][42][43][44]表明，适当塑性变形与元素掺

杂可引入晶格畸变及晶体缺陷，既能增加氢原子储存位点

与扩散通道，提升合金吸放氢动力学性能与储氢容量，促

进金属氢化物生成。晶格畸变还可优化四面体与八面体间

隙结构，提升储氢容量[45]。此外，局部晶格畸变也可能

导致原子扩散迟缓，从而促进 HEAs 的热力学稳定性[46]。 

3.3  缓慢扩散效应与储氢性能相关性 

由于 HEAs 中元素的随机分布，导致原子扩散速率

显著变慢，抑制体系扩散过程。缓慢扩散效应可由两种

角度进行解释。从能量角度考虑，在高熵合金中，原子

主要通过空位扩散[47]，由于严重的晶格畸变，高熵合金

中不同晶格位置势能波动显著，低势能点阵列难以形成

有效的原子扩散通道，导致原子扩散活化能升高，扩散

速率缓慢[48][49]。图 5 为不同合金体系中氢原子扩散的势

能曲线示意图，HEAs 中原子扩散时经历的晶格势能波

动显著大于传统合金。势能波动越大，原子扩散越困难。

由于原子倾向于占据能量最低的位置，晶格势能较低的

位点会成为“原子陷阱”，导致迁移能垒与扩散活化能升

高，这是其扩散行为不同于传统合金的微观根源[30]。此

外，随着高熵合金的元素数量的增加，缓慢扩散效应更

加显著[50]。从合金制造工艺角度考虑，一些研究发现缓

慢扩散效应主要由凝固过程中纳米晶体和非晶结构形成

引起[51][52]。 
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图 5 不同合金原子迁移过程中晶格势能以及 P 点与 P '点平均能量

差值的变化示意图[30]

Fig.5 Schematic diagram of lattice potential energy during atomic 

migration of different alloys and the variation of average energy 

difference between point P and point P'[30]

需要说明的是，晶格势能波动形成的氢原子陷阱仅

会提升晶粒内部氢的体扩散能垒，阻碍氢在晶内的迁移
[48][49]；但缓慢扩散效应可提升合金热稳定性[53]，抑制晶

粒粗化[54]，促进纳米晶生成[55]，显著提升晶界占比[54]。

晶界区域原子排布无序、势能起伏平缓，难以形成稳定

氢俘获位点，是氢原子快速输运的高效通道[56]。综合来

看，密度晶界带来的扩散增益可抵消晶格内部氢陷阱造

成的扩散阻力，使得高熵合金储氢性能得到改善。 

3.4  鸡尾酒效应与储氢性能相关性 

HEAs 的元素相互作用会产生鸡尾酒效应，该概念

由 Ranganathan 于 2003 年提出[57]，指多主元体系依靠元

素协同作用，展现出单一组元不具备的特殊性能，并非

各组元性能的简单叠加。该效应可调控合金成分与微观

结构，使高熵合金固溶相性能优于传统合金[58]。 

与前三种效应不同，目前对于鸡尾酒效应理论或实

验性的深入探究较少。但已有研究证明鸡尾酒效应有助

于合金性能提升，如机械强度、耐腐蚀性和储氢性能等
[59][60]。如图 6 展示了向 CoCrCuNiAlx 高熵合金中逐步添

加 Al 会引发物相转变：初始为 FCC 相，随后转变为

FCC/BCC 混合相，最终形成 BCC 相[61]。BCC 相被认为

是有利于储氢相[31]。相应地，该系列高熵合金的硬度显

著提升。图 7 展示了 Al 含量对无铜 CoCrFeNiAlx 高熵合

金硬度的影响，FCC 相硬度保持相对稳定，而 BCC 相

硬度有所下降[62]。对比分析表明，CoCrFeNiAlx 合金中

面心立方+体心立方双相区的范围远窄于含Cu的同类合

金，说明 Cu 具备稳定面心立方相的作用。这表明多元

元素间的协同交互作用是鸡尾酒效应的核心，通过调整

元素种类与元素配比，可同步调控高熵合金的物相结构

与储氢及力学性能。 

类似的研究如 Tong 等人[63]对 AlxCoCrCuFeNi(x=0

到 0.3)系统进行探究发现，随着铝含量的提升，铝与其

他组分之间的协同作用促进稳定 BCC 相形成，并且增强

了合金的强度。在储氢应用领域，诸多研究证实了鸡尾

酒效应对储氢性能的积极作用[64][65][66][67][68]：具备单相

BCC 晶体结构、双相复合组织的高熵合金，以及高熵合

金基催化剂，均可借助多元素协同作用优化氢吸附-脱附

动力学特性，有效提升高熵合金储氢容量与储氢循环稳

定性。这些性能变化源于元素掺杂替换引发的高熵合金

鸡尾酒效应。 

 

图 6 不同 x 值 CuCoNiCrAlxFe 合金体系的硬度与晶格常数：

(A)CuCoNiCrAlxFe 合金的硬度；(B)面心立方（FCC）相的晶格常

数；(C)体心立方（BCC）相的晶格常数[61]

Fig.6 Hardness and lattice constants of CuCoNiCrAlₓFe alloys with 

different x values: (A) Hardness of CuCoNiCrAlₓFe alloys; (B) 

Lattice constant of face-centered cubic (FCC) phase; (C) Lattice 

constant of body-centered cubic (BCC) phase[61]

 

图 7 不同 x 值下 CoNiCrAlxFe 合金体系的硬度[62]

Fig.7 Hardness of CoNiCrAlₓFe alloys with different x values[62]

3.5  四大核心效应协同调控储氢性能 

前文单独论述四大效应与储氢性能的关联，但四者

并非独立存在，而是在高熵合金中协同调控储氢性能。 

高熵效应是晶格畸变产生的热力学前提，晶格畸变

则是多主元高熵无序固溶的微观结果，二者协同调控晶

格储氢容量。若无高熵效应，原子尺寸差难以诱发显著

晶格畸变，无法带来储氢容量提升[38]。微观上，Ti、Zr、

V、Nb、Cr、Fe 等尺寸各异原子随机占位，大原子挤压、

小原子凹陷形成全域均匀晶格畸变；畸变产生的点阵内
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能增量，可通过高混合熵补偿，保障单相固溶体稳定存

在[37]。高混合熵带来原子无序排布，增加晶格畸变程度，

点阵各处势能剧烈起伏，难以形成连续低能空位迁移通

道；原子跃迁需反复跨越高低势能壁垒，低势能点位形

成“原子陷阱”，提升原子扩散活化能，导致氢在晶格中

的扩散收到抑制，即缓慢扩散效应[48][49]。高熵效应稳定

的单相基体为氢化反应提供稳定结构前提；适度晶格畸

变可拓宽晶格间隙、缓冲氢原子反复嵌入与脱出引发的

晶格胀缩应力，弱化氢化物相变过程中的结构畸变与应

力集中，有效抑制氢致粉化、相分离与晶格开裂[31][32][33]；

在此结构基础上，缓慢扩散效应可延缓晶界迁移与晶粒

生长，促进纳米晶形成并增加晶界密度[54][55]，在一定程

度上改善储氢性能。 

高熵效应、晶格畸变效应、缓慢扩散效应由元素数

量、原子尺寸差、混合熵决定；而鸡尾酒效应是多元素

协同耦合效应，可通过成分设计调控前三类效应的强弱

程度，实现储氢性能定向优化。例如，通过元素掺杂调

整原子间结合作用，调控晶格畸变程度，以优化平衡储

氢容量与氢扩散速率[40]；通过多主元协同作用，带来晶

格畸变与缓慢扩散，阻碍位错运动产生显著的固溶强化

效应，有利于提升合金强度和储氢循环稳定性[69]；通过

合理调控元素配比，借助元素间的协同作用促进储氢相

的稳定，改善储氢性能[63]。 

综上，高熵合金的四大核心效应通过调控晶格间隙

尺寸、结构稳定性与扩散行为，显著提升间隙固溶储氢

能力。值得注意的是，当氢浓度进一步升高时，间隙固

溶趋于饱和并发生相变，最终形成稳定的高熵金属氢化

物[70]。下一章节将基于金属氢化物动力学与热力学模型

及特性进行阐述。 

4  高熵合金吸/脱氢行为研究 

高熵合金的四大核心效应可有效调控晶格间

隙与氢扩散，具备优异固溶储氢能力；氢浓度饱和

后发生 α→β 相变，形成高熵金属氢化物。因此，

高熵合金储氢性能由相变行为、动力学速率与热力

学稳定性共同决定。高熵合金作为一类新兴的储氢

材料，因其独特的四大核心效应展现出优异的储氢

性能。现有研究主要集中于高熵合金储氢容量的评

估，其储氢过程中热力学与动力学模型及特性尚未

得到系统研究。基于此，本章旨在对高熵合金储氢

动力学和热力学模型及其相关特性予以系统阐述。 

4.1  高熵合金吸/脱氢动力学模型 

高熵合金的氢化与脱氢过程，包含物理吸附、化学

吸附、氢扩散、相变成核生长等一系列微观步骤，其反

应机理与传统金属氢化物储氢合金基本一致，可沿用现

有经典动力学模型开展分析 [71][72]。目前 Jander[73]、

Ginstling-Brounshtein[74]、Chou[75]、JMAK[74]及其改进模

型 NI-JMAK[74]均被广泛用于解析高熵合金吸脱氢行为

。借助上述模型可判定反应速率控制步骤、计算氢扩散

系数与表观活化能，以此揭示成分、微观结构对高熵合

金储氢动力学的影响规律。 

上述主流动力学模型的核心表达式、适用范围汇总

于表 1。其中 Jander、G-B 模型多用于描述氢原子扩散

控制过程；Chou 模型可综合考量温度与氢压的影响；

JMAK及改进型NI-JMAK 模型则主要用于表征 α/β相的

成核与生长相变过程，更适配高熵合金储氢相变行为研

究。 

表 1  高熵合金吸脱氢动力学模型及适用场景 

Table 1 Kinetic models for hydrogen absorption–desorption of 

high-entropy alloys and application conditions 

模型名称 核心表达式 适用场景 

Jander 模型 

2
1

1 (1 )d kt
 
− − = 

   

吸脱氢初

期、颗粒体

积变化小

的扩散控

制过程 

Ginstling-Broun

shtein 模型 

2

3
2

1 (1 )
3

kt − − − =
 

球体颗粒、

界面面积

动态变化

的扩散控

制反应 

Chou 模型 

1 1 1

int0 2 2
eq

0

1 1

2 2
0 eq

1 (1 ) exp

exp

ad
p

a

k E
k P P t

r RT

E
k P P t

RT


  

− − = − −  
   

  
= − −  

  

 

恒温恒压

吸氢动力

学拟合 

JMAK 模型 ( )1 exp nkt = − −
 

恒温条件

下固相相

变、新相成

核与生长

过程 

NI-JMAK 模型 (1 ) expnd Q
k

dt RT




 
= − − 

   

考虑温度

依赖性的

相变动力

学分析 

符号说明：ε 为反应分数；ξ 为反应转化率；α 为反

应程度；K 为速率常数；Kint0 为界面反应前置常数；n

为 Avrami 指数；t 为反应时间；d 为颗粒维度；r0 为初

始颗粒半径；T 为温度；P、Peq 分别为实际氢压与平衡

氢压；ΔEa、Q 为活化能；R 为气体常数。 

4.2  高熵合金吸/脱氢动力学特性 
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高熵合金的吸/脱氢动力学特性是决定其储氢应用

可行性的核心因素。当前，该特性的实验表征主要基于

吸/脱氢速率、活化能及氢扩散系数等关键参数的测定。

为系统评估其动力学行为，常采用达到最大储氢容量

90 %所需的时间（t0.9）作为量化指标。此外，PCT 曲线

中吸/脱氢平台压差（滞后系数）能反映材料的循环稳定

性，而最大储氢量和平台斜率则影响储氢密度及吸放氢

速率，从而对储氢系统的体积与重量设计起关键作用。 

Kao 等人[76]发现 CoFeMnTixVyZrz 合金的氢吸收率

受间隙位大小影响。25 ℃时，Ti 含量 x 在 0.5 至 2 之间

时，t0.9 值逐渐减小，x=2.5 时增大，x>3 时因氧化物形

成而降低吸收率；V 对晶格影响小，未改变 t0.9 值；Zr

原子半径大，形成较小的晶格间隙，在所研究范围内 t0.9

随 z 增 加 而 减 小 。 Zhang 等 人 [77] 制 备 的

Ti0.20Zr0.20Hf0.20Nb0.40 吸氢动力学优异，50 秒内氢化率达

94.4%，优于传统合金[76][77]，但氢化速度随温度升高而

降低。该过程自发进行，经历 BCC→BCT→FCC 相变，

相变激活能低，有利于减弱速率控制步骤。 

Park 等[78]采用 FeV 改性 TiZrNbVCr 系高熵合金，

如图 8 所示，所得合金室温下可自发吸氢，储氢容量 1.73 

wt%。氢化后合金相结构重构，其中 FCC 相是主要储氢

相，BCC 相几乎不吸氢；FCC 相表面富 Cr 氧化层能够

有效增强氢反应活性。 

Zhang 等人[79]通过压力-组成-温度（PCT）曲线对

TiZrNbTa 合金的储氢性能进行表征。如图 9 所示，在

293K 时合金具有快速的吸氢动力学，60 秒内即可达到

最大容量。随着温度从 293K 升高到 533K，吸氢速度变

快，20 秒内即可达到最大容量。该 HEA 的吸氢能力随

循环次数由于氢原子占据位点的限制，Laves 相高熵合

金的增加而缓慢下降，10 次循环后仍保持 86%的容量。

储氢容量通常被限制在约 2 wt%以内，其氢与金属原子

比（H/M）接近[80]。 

Cheng 等 人 [81] 设 计 了 三 种 单 BCC 相 合 金

（Ti4V3NbCr2、Ti3V3Nb2Cr2、Ti2V3Nb3Cr2）。如图 10（a）、

（b）所示，上述合金达到 90%氢反应分数所需时间约

为 110 秒；其中，Ti4V3NbCr2 合金的储氢容量达到 3.7 

wt%，优于此前报道的多数高熵合金体系。 

Cheng 等人[81][82][83]进一步在 Ti-V-Nb-Cr 体系中引

入 Mn、Fe、Ni、Mo 等过渡金属元素。如图 10（c-e）

所示，上述元素的添加诱导 Laves 相析出，随着 Laves

相含量的增加，氢脱附通道得以增多，氢化物的热稳定

性降低、更易分解释氢。这一机制为 BCC 合金在室温下

实现可逆氢脱附提供新的设计思路。 

上述研究涉及的高熵合金均以 Ti、Zr、Nb、V、Cr

等金属为核心组分，晶体结构以 BCC、FCC 相或 Laves

相为主；储氢动力学均高度依赖成分调控与晶格间隙尺

寸，可通过元素配比优化氢扩散速率与 t0.9 等指标；温

度显著影响吸氢速率，升温普遍加快氢扩散、降低反应

能垒；氢化过程普遍伴随相变，成分微调与微观结构调

控是改善储氢动力学、提升可逆性能与循环稳定性的核

心途径。

 

图 8 （a）Ti0.2Zr0.2Nb0.2V0.2Cr0.17Fe0.03吸氢动力学；（b）BCC 相锭（32.2Ti-13.1Zr-30.3Nb-18.6V-5.8Cr）和 FCC 相锭（11.3Ti-19.6Zr-13.2Nb-24.7 

V-25.7Cr-5.5Fe）吸氢动力学曲线[78]

Fig. 8 (a) Hydrogen absorption kinetics of Ti0.2Zr0.2Nb0.2V0.2Cr0.17Fe0.03; (b) Hydrogen absorption kinetic curves of BCC phase ingot 

(32.2Ti-13.1Zr-30.3Nb-18.6V-5.8Cr) and FCC phase ingot (11.3Ti-19.6Zr-13.2Nb-24.7V-25.7Cr-5.5Fe)[78]

a b 
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图 9 （a）TiZrNbTa 合金在不同温度下的吸氢动力学和（b）机理函数拟合[79]

Fig. 9 (a) Hydrogen absorption kinetics of TiZrNbTa alloy at different temperatures; (b) Fitting of mechanism functions[79]

 

 

图 10 （a）Ti-V-Nb-Cr 系 HEAs 在 50 bar、300K 下氢吸附动力学，323 K 下，（b）Ti-V-Nb-Cr 系 HEAs 和（c）Ti4V3NbCr2M（M = Mn，

Fe，Ni）第 1 次循环吸氢/脱附后 PCT 曲线[81][82]；（d）（e）不同温度下，不同 Mo 含量 TiVNbCrMo 的 PCT 曲线[83

Fig. 10 (a) Hydrogen absorption kinetics of Ti-V-Nb-Cr based HEAs at 50 bar and 300 K; (b) PCT  of Ti-V-Nb-Cr based HEAs after the first 

hydrogen absorption/desorption cycle at 323 K; (c) PCT of Ti₄V₃NbCr₂M (M = Mn, Fe, Ni) after the first hydrogen absorption/desorption cycle 

[81][82]; (d)(e) PCT curves of TiVNbCrMo with different Mo contents at different temperatures[83

4.3 高熵合金吸/脱氢热力学模型 

Van't Hoff 热力学关系方程是研究储氢材料热力学

特性的重要工具。通过 Van't Hoff 方程，可分析储氢材

料在不同温度和压力条件下的氢化和脱氢反应，定量评

估其热力学变化。 

由于固体储氢合金和氢化物的活度 a 大约接近 1。

在平衡状态下（ΔG=0），则 Van't Hoff 关系可以表示为： 

 2

lnd K H

dT RT


=  （1） 

其中，K 是化学平衡常数，T 是温度，R 气体常数，

ΔH 是反应焓变。 

在金属氢化物的相变过程中，Van't Hoff 关系可用来

研究氢气与金属氢化物之间的反应。考虑将氢气添加到

α 金属氢化物相(MHα)形成 β 金属氢化物相(MHβ)： 

a b 

a b c 

d e 



第***期                    稀有金属材料与工程杂志社等：《稀有金属材料与工程》写作及排版规范                  ·171· 

 

 
1

ln
c H S

c R T R





    
= − +   

  
 （2） 

其中 cβ，cα和分别表示为平衡状态下 α 相和 β 相的

原子（或摩尔）氢金属比；ΔH 是相变过程中的焓变，

表示从 α 相到 β 相的相变过程中系统吸收或释放的热

量；ΔS 是相变过程中的熵变，表示系统无序程度的变化；

R 是气体常数，其值为 8.314 J/(mol·K)；T 是绝对温度，

单位为开尔文（K）。H2 的平衡压力取决于反应的温度、

焓变和熵变。 

4.4 高熵合金吸/脱氢热力学特性 

高熵合金的储氢表现与结构稳定性主要取决于吸脱

氢热力学行为。通过 1/RT-ln(K)线性拟合，可精准获取

反应焓变与熵变等核心参数；该类参数不仅能够表征合

金与氢气的作用强度、明确储氢反应的温压适用范围，

还可深入揭示储氢反应机理，为材料储氢性能评价提供

支撑。 

Dewangan 等 人 [84] 通 过 Sievert 装 置 测 试 了

AlCrFeMnNiW 高熵合金的储氢性能，最大储氢量为

0.615 wt%。如图 11（a）所示，在 5、10 和 15 K/min 的

升温速率下，脱氢起始温度分别为 60 ℃、85 ℃和

98.2 ℃。在 5 K/min 条件下，合金因氢气释放出现明显

质量下降，但当温度升至 300 ℃时，因铝氧化导致质量

回升。10 K/min 下未观察到明显解吸现象，15 K/min 时

虽呈现类似 5 K/min 的质量减少趋势，但幅度较小。通

过 1/RT-ln(K)（图 11（b））分析得出，氢脱附活化能为

-8.161 kJ/mol，焓变为 -2.645 kJ/mol，熵变为 1.793 

J/mol·K。 

Cardoso[85]等人通过热分析研究了MgAlTiFeNi 高熵

合金在氩气和氢气氛围下的高能球磨效果。结果显示，

在氩气下球磨形成 BCC 结构，在氢气压下球磨形成

BCC、FCC 和 Mg2FeH6 混合结构。通过反应球磨（RM）

处理的合金初始氢存储容量为 0.87 wt%，第二次吸收后

达 0.94 wt%，且氢吸收释放动力学优于商用 MgH2，解

吸温度低 100 °C。电解放电氢含量与气体解吸一致。通

过机械合金化（MA）处理的合金氢存储容量较低，可

能因它在碱性溶液中不稳定，表面形成氢氧化物层导致。 

Strozi 等人[86]通过热分析研究 Mg-V-Al-Cr-Ni 系统

合金，图 12 呈现了 7 种组分合金的 TGA、DSC 及 QMS 

测试曲线发现三元 MgVAl 合金在 356 ℃有最高氢解吸

能力（1.35 wt%），含有 MgH2 相。三元 MgVCr 和 MgVNi

合金分别在 362 ℃和 200 ℃出现氢解吸现象，后者与

Mg2NiH4 解吸相关。四元合金 MgVAlCr、MgVAlNi 和

MgVCrNi 在 372 ℃、356 ℃和 378 ℃出现氢解吸峰。五

元单相合金 MgVAlCrNi 在 377 ℃解吸，但储氢能力仅为

0.30 wt%，显示其 BCC 相储氢能力有限。在三元和四元

体系中，第二相形成与 MgH2 和 Mg2NiH4 相关。 

Strozi 等人[86]为探索更高储氢容量，在氢压下合

成了 Mg28V28Al19Cr19Ni6 和 Mg26V31Al31Cr6Ni6 合金。两

者均包含 BCC 固溶体及 MgH2 等次生相，但储氢能力仍

然较低。该系列合金的低氢亲和力与元素氢溶解焓有关：

在 Mg-V-Al-Cr-Ni 体系中，除 V 为负值外，多数元素的

氢溶解焓均为正值，即使增加 Mg 和 V 的含量，储氢性

能也无显著提升，Mg 虽是强氢化物形成元素，但其氢

溶解焓为正。平均氢溶解焓是设计轻质含镁高熵合金储

氢材料必须考虑的关键参数。

 

图 11 AlCrFeMnNiW HEA 的解吸动力学曲线（b）1/RT 与 ln(K)线性关系[84]

Fig. 11 (a) Hydrogen desorption kinetic curves of AlCrFeMnNiW HEA; (b) Linear relationship between 1/RT and ln(K)[84]

a 

 

b 
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图 12 （a）MgVAl、（b）MgVCr、（c）MgVNi、（d）MgVAlCr、（e）MgVAlNi、（f）MgVCrNi 和（g）MgVAlCrNi 合金的 TGA、DSC

和 QMS 曲线[86]

Fig. 12 TGA, DSC and QMS curves of (a) MgVAl, (b) MgVCr, (c) MgVNi, (d) MgVAlCr, (e) MgVAlNi, (f) MgVCrNi and (g) MgVAlCrNi alloys

 

Wang 等人[87]合成 CrFeCoNi 和CrMnFeCoNi高熵合

金用于催化 MgH2 储氢材料。通过 PCT 曲线评估氢化物

及其与10 wt% HEA-3和10 wt% HEA-4复合物的热力学

行为，测试结果如图 13 所示。图 1(a)~(c)分别为纯 

MgH2、MgH2+10 wt% HEA-3、MgH2+10 wt% HEA-4 的

PCT 曲线，未添加催化剂的氢化物在 325 ℃至 400 ℃的

平衡压力分别为 2.25 至 15.53 bar。加入 HEA-3 和 HEA-4

后，这些复合物在相同温度下的平衡压力降低。根据

Van't Hoff 方程计算（图 13（d）~（f）），脱氢焓分别从

81.3 降至 79.3 和 78.2 kJ/mol。这表明 HEA 催化剂略微

增加了氢平衡压力，并降低了氢化物的脱氢焓。
 

a b 

c d 

e f 

g 

b 
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图 13 MgH2(a)、MgH2+10wt%HEA-3(b)和 MgH2+10wt%HEA-4(c)的 PCT 曲线，对应的 Van't Hoff 图(d、e、f) [87]

Fig. 13 PCT curves of (a) MgH₂, (b) MgH₂+10 wt% HEA-3 and (c) MgH₂+10 wt% HEA-4, and corresponding Van't Hoff plots (d, e, f)[87]

综上，高熵合金的储氢热力学行为受成分、结构、

工艺协同调控，1/RT-ln(K)与 Van't Hoff 方程为其性能解

析提供了定量依据。通过多相结构设计、元素溶解焓调

控及催化复合改性，可有效优化 HEAs 储氢热力学特性，

为开发高容量、低脱氢温度、高稳定性的新型储氢材料

提供理论指导与技术路径。 

4.5高熵合金吸/脱氢动力学与热力学的关联 

高熵合金的吸脱氢行为由热力学、动力学两大特性

协同控制。热力学决定储氢反应能否自发发生，动力学

表征反应进行的快慢[88]。一般来说，吸氢是放热反应、

放氢是吸热反应，依据吉布斯自由能公式 ΔG 

=ΔH−TΔS，温度通过控制 TΔS 项调控反应自发趋势，

进而影响反应速率[30]。脱氢是吸热熵增过程，固态晶

格内氢原子转化为气体分子，ΔS 为正值，升温使 ΔG 值

变为负值，放氢速率上升；吸氢为放热熵减过程；气体

分子转化为固态晶格内氢原子，ΔS 为负值，低温下 ΔG

为负、反应驱动力充足，吸氢速率更快，升温则会削弱

氢化自发趋势，减慢吸氢进程。氢化物生成焓（ΔH）也

是影响动力学的关键参数[89]，若焓变绝对值过大，氢化

物过于稳定，脱氢能垒高、放氢缓慢；焓变绝对值过小，

氢结合作用弱，储氢稳定性差、循环可逆性下降；工程

实用储氢材料的氢化物生成焓理想区间为−20~−40 

kJ/mol，可兼顾适宜的氢化物稳定性与高效吸脱氢速率。 

除热力学参数外，高熵合金自身晶体与微观结构同

样调控吸脱氢动力学。晶体构型层面，BCC 型高熵合金

拥有尺寸更大的晶格间隙，相较 FCC、HCP 结构更利于

氢原子快速扩散 [90] ；晶粒细化、晶格缺陷以及

BCC+Laves 双相复合结构，能够大量构建氢扩散通道与

氢捕获位点，进一步加快吸脱氢进程[91]。相界面是影响

氢化活化难易程度的关键微观特征[92]：当合金具备充足

非共格相界面时，无需前置活化处理即可实现快速吸氢；

共格界面自由体积小、界面能更低，氢传导通道受限，

同时难以诱导氢化物形核，储氢动力学性能弱于非共格

界面。 

综上，高熵合金储氢动力学行为并非由单一条件决

定，既受热力学焓变、温度等热力学条件的约束，同时

也受晶体构型、晶粒缺陷、相界面类型等微观结构因素

共同调控。 

5  高熵合金的潜在应用 

高熵合金因其四大核心效应带来的卓越性能，在多

个关键工程领域展现出巨大的应用价值。其主要应用方

向有以下几类： 

（1）高熵合金在车载储氢中的应用 

氢能燃料电池汽车是实现交通领域低碳化的重要方

向，车载固态储氢对材料提出高容量、快动力学、温和

工作条件、高安全性与长循环稳定性的综合要求[93]。传

统储氢材料中，LaNi5 系合金储氢容量容量＜1.5 wt%、

室温动力学尚可但成本高、循环易粉化[94]；传统 TiFe

合金兼具 1.86 wt%高容量、室温快动力学、低成本、循

环稳定等优势，但活化困难，滞后效应大[95]；Mg 基合

金（MgH2）理论容量高达 7.6 wt%、成本极低，但脱氢

温度＞300℃、动力学极慢、团聚严重[96]，以上传统储

氢材料均难以兼顾车载储氢综合要求。 

高熵合金兼具室温快速吸氢、高可逆容量与长循环

寿命等优势，在车载储氢领域具有一定潜力。

TiZrNbTa[97]、TiVCrNb[98]及 Ti4V3NbCr2
[98]高熵合金的储

氢容量可达 1.6-3.7 wt%，室温条件下 50-60 s 内即可达

a c 

d e f 
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到饱和吸氢，10 次循环后容量保持率高于 85%，平衡了

容量、动力学与循环稳定性。相比传统高压储氢，该固

态储氢方案安全性更高，契合车载储氢高可靠的发展方

向。美国能源部（DOE）提出，与传统燃油车续航、性

能相当的燃料电池汽车，其车载储氢系统重量储氢密度

需不低于 6 wt%，对比可知，此类高熵合金的储氢容量

与车载商用指标存在较大差距，暂无法直接满足燃料电

池汽车的实际装车需求。高熵合金车载储氢仍处于基础

研究阶段，后续需通过成分设计、改性及工艺优化，提

升储氢容量、控制成本，推动其车载储氢应用落地。 

（2）高熵合金在核能领域的应用 

核反应堆材料长期受高剂量辐照易产生空洞、位错

环及肿胀等损伤，导致性能退化。高熵合金凭借优异的

耐辐照性能与储氢能力，在核能领域中展现出巨大应用

潜力。相关研究已得到证实：Wu等人[99]发现，AlCrTiNbSi

高熵合金涂层经离子辐照后仍能保持较好的非晶结构；

Yong 等人[100]通过调控 NbTiZrV 高熵合金中 V 含量，提

升了其辐照条件下的结构稳定性；Chen 等人[101]制备的

BCC 型 TiZrHfNbTa 高熵合金，吸放氘动力学与循环稳

定性均优于钛基靶材，具备良好应用前景。 

在核能利用的重要分支聚变能源中，氚储存是另一

亟待攻克的关键技术[102]。工程领域对储氚材料划定两项

重要性能指标：其一，氦保留能力，储氚合金中氚衰变

会生成高活性氦原子，其扩散能力强、易聚集形成氦泡

并诱发基体损伤、降低储氚性能，因此氦保留能力是储

氚合金的核心性能指标[103]。其二，储氚材料应拥有区间

长、斜率低的压力平台，同时兼具适宜的平台压力、理

想储氢容量、快速吸脱氢速率、合理的反应温度区间与

优异的抗氧化性能。相较于传统合金，高熵合金凭借四

大核心效应协同作用，既能调控晶格缺陷演化、抑制氦

原子长程扩散与氦泡生长，显著提升氦保留能力与抗氦

损伤性能，同时可实现长而平稳的吸放氢压力平台改善

储氚能力[104]。 

ZrCo 合金是现阶段极具前景的大规模氢同位素储

存材料，但循环寿命短、容量保持能力差的问题，严重

限制了其工程应用[105]。经高熵改性后[106]，ZrCo 基高熵

合金有效克服传统储氚合金歧化失效、循环性能差、工

况适配性不足等弊端，在核聚变能源领域具备极高的实

用价值与发展潜力。 

（3）高熵合金在镍氢电池中的应用 

随着可持续能源发展，高性能储能技术需求日益增

长，不间断电源、通信基站、户外设备、车载应急系统

等场景，亟需宽温域、高安全、长寿命的储能产品。镍

氢电池技术成熟、适配性强，但极端低温下，其合金负

极存在本体反应迟缓、表面活性不足的问题，高温也易

引发材料失效[107]。在镍氢电池（Ni-MH）中，影响循环

容量和整体能量密度的最重要因素高度依赖于金属氢化

物（MH）在可逆储存氢气方面的性能[108]。Mg 基材料

虽储量与成本优势明显，但存在吸放氢动力学慢、脱氢

温度高、碱性环境下易腐蚀粉化等问题，循环性能难以

满足工程需求[109]。V 基 BCC 合金有效储氢容量超 2 

wt%，PCT 曲线平台压力适中，适配镍氢电池负极。但

该类合金在碱性电解液中易生成致密氧化层，活化难度

大[110]。 

诸多研究验证了高熵合金作为镍氢电池负极材料的

应用优势。Parisa 等人[111]优化 TixZr2-xCrMnFeNi 高熵合

金的 Ti/Zr 配比，实现室温可逆储氢与稳定充放电，为

高熵合金负极材料的发展提供参考。在此基础上，各类

高熵合金体系相继被开发报道：双相 TiV2ZrCrMnFeNi

高熵合金依托丰富相界面优化氢原子传输效率，放电容

量可达 150mAh·g⁻¹，电化学活化性能优异[112]；经碱性

活化后的 Zr0.2Ti0.2Ni0.2Cr0.2Mn0.2 合金，在最优 Ni 掺杂比

例下容量可达 368 mAh·g⁻¹，倍率与循环性能同步提升
[113]；Mg 掺杂改性的 Zr-Ti-Mg-Ni-Mn-V-Fe 高熵合金，

可维持 1.8 wt%以上储氢容量，显著改善室温吸放氢可

逆性，延缓电池容量衰减[114]。 

传统稀土系合金 AB5 型合金如 LaNi5 在镍氢电池应

用中表现出较好的动力学和循环寿命，但其对稀土元素

的依赖增加了成本并引发了可持续性问题[115]。与传统镍

氢电池负极材料相比，高熵合金能够实现多组分固溶体

的灵活设计，兼具优良储氢能力与循环稳定性，同时摆

脱了对稀土元素的依赖，是镍氢电池负极极具潜力的新

一代材料。 

（4）高熵合金在航天领域的应用 

航空装备正向轻量化、长续航、氢能动力方向发展，

轻质高熵合金凭借低密度、高比强度、良好热稳定性与

储氢性能，应用前景广阔[116][117]。Li-Mg-Al-Ti-Nb[118]、

MgVAlCrNi[119] 、 TiZrAlNbV[120] 等典型 合金密度 为

3.5~4.5 g/cm³，储氢容量 1.8~2.5 wt%，可在 200~300 ℃

快速脱氢，相较于传统钛合金可实现 20 %~30 %的轻量

化效果。该类材料有望作为承力结构与固态储氢载体，

适配航空燃料电池、辅助动力装置、能有效降低机体重

量、延长续航，满足高空复杂工况使用需求。利用高通

量筛选完成成分迭代，并结合增材制造工艺实现构件近

净成形与晶粒细化[121][122]，能够有效弥补当前材料存在

的性能短板。优化后的轻质高熵合金虽整体性能尚未完

全超越传统钛合金，但凭借多功能复合特性，在航空细

分场景中逐步展现出替代传统材料的可行性。 

6  结论与展望 
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6.1  结论 

（1）氢能作为优质清洁能源，固态储氢是其发展关

键方向，传统储氢材料存在容量、动力学、循环稳定性

等诸多不足，高熵合金凭借独特优势成为新一代热门固

态储氢材料。 

（2）依托高熵、晶格畸变、缓慢扩散、鸡尾酒四大

核心效应，HEAs 可实现储氢容量、反应动力学与循环

稳定性的综合优化。该类材料的吸脱氢过程包含多步反

应，常借助多种动力学模型开展研究，结合 Van't Hoff

方程可分析其热力学特性，通过合金化、非晶化、催化

复合等方式能够有效调控吸脱氢热力学参数。 

（3）高熵合金储氢材料在车载固态储氢、聚变储氚

氘、镍氢电池负极、航天等方向展现出良好应用潜力，

不过相关研究大多局限于实验室尺度，尚不具备大规模

工程应用条件。后续研究重点为优化合金成分、调控微

观组织结构、改良制备技术，同步开展多工况工程化应

用验证。 

6.2  展望 

未来研究将紧扣前沿技术突破与工程落地以下方

向：一是利用高通量计算、机器学习、第一性原理开展

合金组分智能筛选，设计低成本轻元素掺杂、非等原子

比新型高熵合金；二是借助缺陷工程、纳米改性、复合

化等手段调控微观结构，改善低温动力学、抗粉化与抗

氧化性能；三是优化增材制造、高效球磨等制备工艺，

实现材料规模化生产。通过上述研究，有望实现更高储

氢容量、更优循环稳定性与热力学性能的高熵合金材料，

为氢能大规模应用提供支撑。 
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Abstract:  As a critical clean energy, hydrogen energy development is restricted by backward hydrogen storage technologies. Traditional 

hydrogen storage materials still suffer from deficiencies in hydrogen storage capacity, hydrogen absorption/desorption rate and structural stability. 

In recent years, high-entropy alloys (HEAs) have demonstrated promising hydrogen storage performance, yet their hydrogen storage behavior is 

complex and requires in-depth investigation. This paper discusses the correlation between the four core effects of HEAs (high-entropy effect, 

lattice distortion effect, sluggish diffusion effect and cocktail effect) and hydrogen storage performance, focuses on reviewing hydrogen storage 

kinetics and thermodynamics, analyzes microscopic mechanisms and performance regulation strategies, and explores their potential applications. 

The results show that: ① The high-entropy effect promotes the formation of single-phase solid solutions; the lattice distortion effect expands 

interstitial space and enhances hydrogen storage capacity; the sluggish diffusion effect improves material stability; the cocktail effect optimizes 

comprehensive performance. ② Kinetic models such as JMAK and Chou systematically analyze key processes including hydrogen 

absorption/desorption, diffusion and phase transformation, reveal rate-controlling mechanisms, and quantify activation energy and diffusion 

coefficient. ③ Based on the Van't Hoff equation, the enthalpy and entropy changes of hydrogen absorption/desorption are calculated to clarify 

hydrogen storage equilibrium behavior. High-entropy alloy hydrogen storage materials exhibit promising application potential in vehicle-mounted 

hydrogen storage, nuclear energy-based tritium and deuterium storage, negative electrodes of nickel-metal hydride batteries, and aerospace sectors, 

yet their large-scale engineering application remains unfeasible for the time being. Finally, the development prospects of high-entropy alloy hydrogen 

storage materials are prospected to advance the research, development and practical deployment of such materials. 

Key words:  High-entropy Alloys; Core Effects; Hydrogen Storage Performance; Hydrogen Storage Kinetics; Hydrogen Storage 

Thermodynamics 
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