L'hydrogène est le candidat incontesté  pour un rôle déterminant dans le développement d'un nouveau
 système énergétique, à la fois sûr compact. Mais une performance optimale d'une telle source d'énergie
 nécessite aussi le développement de nouvelle méthode de stockage. Les hydrures sont parmi les systèmes
 prometteurs, qui ont prouvé leur efficacité pour le stockage d'hydrogène. L'hydrure d'aluminium AlH3 est  
   l'un de ces candidats.
   Dans ce travail, nous avons utilisé les calculs ab initio pour l'étudier la phase la plus stable ?-AlH3 avec la
 structure hexagonale. La structure cristalline et l'optimisation des internes sont traitées par la méthode
 pseudopotentiel dans le code ABINIT .Le module de compression, le volume ainsi que les propriétés
 thermodynamiques de cette phase ont été calculés et comparés aux résultats expérimentaux.
   Pour augmenter la capacité massique d'absorption d'hydrogène on a dopé la matrice   ?-AlH3 avec les
 éléments simples : Lithium, Silicium et Carbone. On a trouvé que le Carbone support la création de  lacune
 hydrogène, ça que nous montrons qu'il faut doper avec le Si, Li est pas avec le Carbone.
