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RESUMEN

Frente a la anunciada crisis energética, el hidrégeno se impone como un medio apto para convertir,
almacenar y transportar energia. A pesar de que se caracteriza por tener la maxima energia especifica,
también presenta algunos inconvenientes relacionados con su baja densidad como gas diatomico en CNPT.
No obstante puede ser almacenado de diversas maneras, los materiales en estado sélido constituyen una de
las opciones mas interesantes y desafiantes. De hecho, existe un gran nimero de compuestos intermetalicos
de composicién AB;, reconocidos por su asombrosa capacidad para almacenar hidrégeno. Estas aleaciones,
comUnmente distinguidas como fases de Laves, cristalizan en tres estructuras distintas, bajo las siguientes
formas representativas: cubica MgCu; (C15) y hexagonales MgzZn, (C14) y MgNi, (C36) [1]. Todas estas
fases exhiben un arreglo atémico tan particular que los intersticios que se conforman en la red cristalina
son todos tetraédricos y de variada regularidad. Precisamente estas pequefias cavidades actian como
refugios para liberar y re absorber atomos de hidrégeno con demandas de energia relativas en ambos
procesos, tal como una esponja absorbe y desorbe gotas de agua a través de sus poros.

En el presente trabajo se estudian las aleaciones C14 ZrogTio.1(NiosCrosxVy)2 (x=0, 0.25, 0.5) por medio del
programa Vienna Ab initio Simulation Package (VASP) [2], fundamentado en la Teoria del Funcional de la
Densidad, a los fines de conocer la capacidad de almacenamiento de hidrégeno de las tres fases, hallar los
sitios intersticiales mas favorables energéticamente para la absorcién de atomos de hidrégeno y describir el
estado de cargas de los sistemas segun diversos entornos quimicos; en vistas a comparar, finalmente, con
los valores determinados para el compuesto C14 Zr(CrosNios)2 [3]. Se estima que el reemplazo parcial de Ti
y V en este tipo de aleaciones mejoraria la capacidad de almacenamiento de hidrogeno y el desempefio
electroquimico.

ABSTRACT

Hydrogen seems to be the ideal means of energy storage for transportation and conversion of energy in a
comprehensive clean-energy concept, on account of the announced global energy crisis. Even though it has
the highest specific energy, hydrogen also presents some drawbacks related to its very low density as
diatomic gas in NTP. Although it can be stored in different ways, solid state materials, such as metal
hydrides, is perhaps the most interesting and challenging option. In fact, there is a large number of
intermetallic compounds with the ideal composition AB; that are known for its promising behaviour as solid
state hydrogen storage materials. These alloys, commonly named as Laves phases, crystallize in three
different crystal structures under the representative forms: cubic MgCu. (C15) and hexagonal MgZn, (C14)
and MgNi; (C36) [1]. All these phases belong to a group of lattice types in which all interstices are formed
by tetrahedra of variable regularity. In essence, these very small holes in the atomic arrangement of these
materials would ideally act as refuges for hydrogen atoms, releasing and reabsorbing them with little
inducement for either process, just as a sponge have pores that absorb and desorb drops of water.
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In this work, C14 ZrogTio1(NiosCros«Vx)2 (x=0, 0.25, 0.5) structures are studied by density functional theory
calculations employing the Vienna Ab initio Simulation Package (VASP) [2] in order to determine its
hydrogen absorption capacities, find the energetically most favorable locations for hydrogen atoms and
describe the charge state of the systems due to different chemical environments; to finally compare results
with the C14 Zr(CrosNios)2 compound [3]. The partial replacement of Ti and V elements in these alloys
could improve the hydrogen storage capacities and electrochemical performances.
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