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Resumen

La densidad de carga de apantallamiento del prot6n es determinante de varias de las propiedades macroscépicas de los
sistemas Metal-Hidrégeno. En este trabajo, se obtiene una expresién analitica simple para la carga de apantallamiento
de un protén en un gas de electrones de densidades correspondientes a metales puros (r;= 2 a 6 unidades atémicas).
Comparamos nuestros resultados con otros obtenidos en base al formalismo de la funcional densidad.

Abstract

The convenience of parametrizing the screening charge density induced by a proton in a metal has been stressed by
several authors. Our parametrization simplifies the description of the charge density and ease its use in different
applications. In this work we propose a simple fitting function characterized by a small number of parameters with
physical significance. However simple, this function correctly describes charge normalization, asymptotic behavior
and cusp condition. Our results compare favorably with previous parametrization and numerical calculations.

Introduccion

En los ltimos afios se ha generado un gran auge
en el estudio del comportamiento de hidr6geno
embebido en metales y aleaciones, no s6lo
debido al interés bdsico de este tema en el drea
de la fisica del estado sélido, sino también a su
importancia tecnolégica en metalurgia, en la
teorfa de aleaciones y en los problemas
involucrados con el almacenamiento de
hidr6geno. '

La densidad de carga de apantallamiento de una
impureza en un medio metdlico es determinante
de varias de las propiedades macroscépicas de
los sistemas metal-hidr6geno. El problema,
entonces, es evaluar dicha densidad de carga de
apantallamiento n(r).

Sin embargo, dicho cdlculo involucra
importantes complicaciones numéricas,
observdndose incluso fuertes discrepancias entre
los resultados obtenidos por los distintos
autores, debidas en general, al uso de diferentes
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seudopotenciales o diferentes técnicas de

célculo.

En el presente trabajo proponemos una nueva
parametrizacién que estd libre de las dificultades
mencionadas. Estd caracterizada por pocos
pardmetros con claro sentido fisico y puede
integrarse analiticamente para obtener la carga
integrada

Q(R) = 4x [ n(r)r*dr (1.1)

que es imprescindible en el cdlculo de varias de
las propiedades macroscGpicas de los sistemas
metal-hidr6geno mencionadas anteriormente

2. Condiciones Limites y de Conservacion

La densidad de carga parametrizada debe
verificar algunos requerimientos bdsicos. En
primer lugar, n(r) debe verificar las ecuaciones
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autoconsistentes de Kohn y Sham', junto con las
condiciones de contorno. Una es la denominada
condicién de cispide *:

dn(r)

pn l,.o = —2(n, +n(0))

(2.1)

ny es la densidad media de carga de un gas
uniforme de electrones (en adelante usaremos
unidades atémicas):

n, = (3/4m)r>

donde r; estd definido como el radio de la esfera
ocupada por un electrén en el jellium (gas
uniforme de electrones).

Ademds debemos exigir la conservacién de
carga:

j n(rd’r =1 (2.2)

y €l siguiente comportamiento asinttico de
Friedel®

A1l
n(r)z,_,w:l-;-rj-cos(ZkFr+¢) (2.3)

con kg el impulso de Fermi dado por
k= (9/4)"" I,

3. Otros modelos de parametrizacién de la
densidad de carga

Estreicher y  Meier*  proponen una
parametrizacién para la densidad de carga, vélida
en el rango de las densidades metdlicas (r; =2 a
6 u. a.). Consiste en la suma de una densidad de
carga de una onda 1s del 4tomo de hidrégeno,
una contribucién adicional que aseguraria la
validez de la condicién de cispide en el origen
(ec. 2.1, incorrectamente considerada con
no=0), y una funcién nula y de derivada nula en
el origen y que da lugar al comportamiento
asint6tico correcto para r—oo. Esta funcién estd
expresada como un doble desarrollo truncado,
de tipo Laurent en r,, y en funciones de Ricatti-
Bessel’ en (2 kgr). Dicha parametrizacién es
excesivamente complicada, estando
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caracterizada por mds de 40 pardmetros sin
sentido fisico aparente, y no puede integrarse
analiticamente para obtener la carga integrada
(1.1). Nagy, Apagyi y Lad4nyi®, en cambio,
proponen una parametrizacion mucho m4s
simple que es suma de dos exponenciales
decrecientes, que tiene en cuenta la conservacién
de carga y la condicién de cispide. En cambio,
esta parametrizaciébn no satisface la condicién
asintética de Friedel

.4. Algunos Pardmetros Caracteristicos

A partir del comportamiemto asint6tico de la
densidad de carga, pueden obtenerse las
siguientes expresiones para la amplitud y la fase
del comportamiento asintético de Friedel,
vélidas en el rango entre rs = 2 y 6 unidades
atémicas (valores entre los cuales se encuentran
las densidades metdlicas)

A=-2/1,+19-0.175T1, 4.1)

¢ =-2.55 +0.395 r, - 0.0485 1,2 4.2)
En las figuras 1 y 2 comparamos estos
resultados con los obtenidos por Estreicher y
Meier* y Zaremba etal ”.
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Figura 1: Amplitud de Friedel
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Vemos que en los tres casos la fase toma valores
pertenecientes al rango (-n/2, -3n/4). En lo que
respecta a la amplitud, los datos de Zaremba et
al' se apartan de nuestros resultados que, a su
vez, coinciden razonablemente bien con los
obtenidos por Estreicher y Meier*.

En la figura 3 mostramos nuestro célculo de la
densidad de carga evaluada en el origen n(0),
parametrizable con la siguiente expresion:

2
3r?

I

n(0) = %+ 4.3)

compardndolo con los cédlculos de Zaremba et
al’(1977) y las parametrizaciones de Estrteicher
y Meier* y Nagy et al®. Vemos que nuestros
resultados coinciden con los de Zaremba et al y
los de Estreicher y Meier en todo el rango de
valores de r,, mientras que la parametrizacién de
Nagy et al da un resultado que es casi 3 veces
menor. Vemos ademds que nuestra expresion de
n(0) tiende asintéticamente a 1/m para T
tendiendo a infinito, en concordancia con que la
densidad de contacto debe tender a la
correspondiente al dtomo de hidrégeno.
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Figura 2: Fase de Friedel
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Figura 3: Densidad de carga en el origen

5. Parametrizacién de la densidad de carga

Con el fin de lograr una parametrizacion de la
funcién de n(r) que tenga sentido fisico,
comenzamos estudiando sus limites asintticos y
de contacto. Para pequeiios valores de r,
esperamos que la densidad de carga coincida con
la correspondiente a un 4tomo tipo hidrogenoide
ny, =n(0) exp(-2r/Z). La necesidad de mantener la
condicién de conservacién de carga y la de
cispide, nos lleva a incluir un término
correctivo, resultando finalmente

my (0)= Y(rZ?) [14+3W/2-ur/Z) exp(-21/Z)

donde p = (2/3) [7Z’ n(0)-1]. Por otro lado, la
carga efectiva Z queda fijada por la condicion de
cuspide (ec. 2.1), resultando:

Z~ [(1+5/41, ) | (1+(4/3)/r: )M

El limite de r pequefio de la carga integrada
resulta entonces:

Q,(R)=1-2exp(-2R/ Z) X

. . (5.1)
[1/2+RIZ+(R/Z)* - (R/ Z)*]

Vemos que la condicién de conservacion de
carga se satisface automdticamente.
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Para satisfacer la condicién asintGtica de
Friedel’, sumamos a esta expresién un término
oscilatorio Qg:

. ’ A _ N
Q-(R) = me B2keR sen(2k, R + ) (5.2)

con Ay ¢ la amplitud y fase de Friedel descripta
en la seccién 4 y B dado por:

B =4.85 - 0,231, - 0.291.

Para valores intermedios de R se hace necesario
modificar los valores de A y B. Encontramos
que por debajo del tercer cero de Qg(R), esto es,
para 2kgR+¢ < 3w, los pardmetros A y B estdn
dados por: '

A=162-r+0327r>-0.0265r>

B =1356—8r, +085r “+[40/(5+(1-4.7)")]

Escribimos finalmente:

QR =Q®) + QR +Qc®) (53)

El término correctivo

Qc(R) = - v (R/Z)’ exp(-2R/Z) (5.4)

incorpora un ¢nico pardmetro adicional v lineal

conrsdado porv=0.5-0.18r.

Esta forma funcional permite ajustar la carga
integrada Q(R) con valores de xz menores que
10° pararentre 2y 6 u. a.

La densidad de carga n(r) puede obtenerse a
partir de Q(R) como:
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1 4do(r)
Anr®  dr

n(r) =

6. Conclusiones

Con la parametrizacién de la densidad de
carga de apantallamiento, hemos logrado. una

‘herramienta fundamental para obtener de ella

varias propiedades de " los sistemas metal-
hidrégeno (rs = 2 4 6 u. a.). Sus principales
ventajas con respecto a otros modelos y célculos
son, no s6lo su analiticidad (tanto cerca como
lejos de la impureza) y su sentido fisico en todo
el rango sino también el verificar las condiciones
de cispide, conservacién de carga =y
comportamiento asinttico de Friedel. Seria
deseable obtener este tipo de parametrizacién
para sistemas metal-hidrégeno mds complejos,
como ser en aleaciones o en superficies
metdlicas.
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