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Se estudia el cambio de volumen de una red metélica al introducir un 4tomo de Hidrégeno en el material. La
densidad de carga de apantallamiento del protén es determinante de varias de las propiedades macroscépicas
de los sistemas metal-Hidrégeno. En este trabajo, esta densidad de carga de apantallamiento se utilizard para
calcular la energfa de interaccién del cuasi-dtomo formado en torno al protén con el resto del material, y
también se aplicard al estudio de la relacién entre la carga de apantallamiento y el volumen de solucién del
Hidrégeno en metales, compardndose nuestros resultados con los datos experimentales disponibles.

We study the change of volume of a metallic lattice when Hydrogen atoms are introduced in the material. The
screening charge density of a proton represents an important aspect in order to evaluate the microscopic
properties of a metal-Hydrogen system. In this work, we use this screening charge density to calculate the
interaction energy of the quasi—atom formed around the proton with the material. Finally, we employ this result
to evaluate the relation between the screning charge and the volume of solution of Hydrogen in metals,

comparing our results with experimental data.

La siguiente expresién nos permite relacionar
el cambio de volumen V;, que experimenta un metal
al introducir en él una impureza puntual, con el
cambio de energfa 8E asociado con la correspon-
diente deformacién:
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donde Q es el volumen de la celda unitaria del metal,
K es la compresibilidad del mismo y 8§ es una defor-
mac1on arbitraria en la posxcxon de los iones del metal
{ R }. En primer orden en {8R },6E estd dado por el
trabajo producido sobre los iones por el campo eléc-
trico asociado a la impureza de carga Z, en 7 =0,
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Aqui Z; es la carga efectiva del i6n ubicado en ﬁi
y An(7) es la densidad de carga inducida por la
impureza. El problema ahora es, entonces, .evaluar
An (7). Si bien, el formalismo de la funcional den-
sidad ! provee una soluci6n exacta a este problema,
resulta conveniente buscar soluciones aproximadas

que permitan arribar a expresiones analiticas sim-
ples para V. Podemos considerar, por ejemplo, una
densidad de dtomo hidrogenoide

3
An(r) =Z%a%exp(—z(,r/a,,)

0

que describe razonablemente la carga inducida en
las cercanias de la impureza, cuando Zo se ajusta
para satisfacer la regla de suma de Friedel 2

Otra posibilidad es tomar el modelo propuesto
por Nagy y colaboradores *,

exp(a,r) [exp(a_r)—exp(-o._r)]
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que describe muy bien los resultados experimenta-
les del poder de frenamiento (stopping power) para
H™*. En esta expresion, la velocidad de Fermi Ve =
(3nNo)”" y la frecuencia de plasma w , = (47tNo)
estdn dadas en términos de la densidad No de los
electrones de valencia del metal. El pardmetro A se
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determina imponiendo la condicién de cispide, se-

guin la cual, en la posicién donde se ubica la impu-

reza puntual Zo, la densidad electrénica n (#)
= No+ An(r) debe verificar

d[inn(P)]1dr|;_o =220

De estos dos modelos, es de esperar que el

primero de una descripcién razonablemente correcta
de la densidad de carga de apantallamiento cerca de
la impureza, mientras que la formulacién de Nagy

* serd mds adecuada a mayor distancia. Teniendo ésto

en cuenta, hemos utilizado la densidad de carga de
un 4tomo tipo hidrogenoide sobre la impureza, y
otra dada por el modelo de Nagy para una distancia

mayor que los primeros vecinos. °

En la siguiente Tabla se muestran los resulta-

dos que hemos obtenido para los siguientes elemen-
tos de transicién: bec: V, Nb y Ta (grupo V de la

. . Tabla Peri6dica), Cr y Fe; fcc: Ni y hep: Co y Ti.
Aceptamos que el Hidrégeno se ubica siempre en -

los sitios intersticiales tetraédricos de la estructura
bec, y en los sitios octaédricos de las estructuras fcc
y hep. Los correspondientes datos experimentales
estdn tomados de las referencias (4) y (5)
Observamos que el volumen de solucién se
ajusta razonablemerite bien a los resultados experi-

mentales, excepto para los elementos mds compac-
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Elemento o (calculado) O (experimental) .
V (bce) 0.33 0.196 + 0.003
Ta (bec) 0.15 0.154 = 0.001
Nb (bcc) 0.17 0.172 % 0.001
Cr (bce) 0.50 0.190 + 0.010
Fe (bcc) 033 - 0.200 + 0.010
Ni (fcc) 0.18 0.220 + 0.010
Co (hep) 0.21 0.190 = 0.010
Ti (hep) 0.12 ?

tos (V, Cr, Fe). Es;o sugiere una limitacién de nues-
tro modelo, que puede deberse al hecho de que en
estos casos las variaciones locales de la densidad

son mdés importantes.
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