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RESUMEN

El almacenamiento de hidrogeno en estado sélido basado en hidruros metalicos ofrece diversos beneficios
comparado con otros medios de almacenamiento (gas comprimido a altas presiones o gas licuado) debido a
que estos hidruros son ligeros y contienen grandes densidades volumétricas de hidrogeno. Los hidruros
metalicos proporcionan un modo de almacenamiento seguro y eficiente, donde la carga de hidrégeno se
realiza por medio de la aplicacion de presion. Desafortunadamente, estos sistemas presentan una gran
estabilidad, lo cual afecta las propiedades cinéticas de deshidrogenacidn, necesitando de altas temperaturas.
Varios esfuerzos se han realizado para poder mejorar las propiedades de deshidrogenaciéon de los hidruros
metalicos. Especificamente, la cinética y la temperatura de desorciéon se han mejorado por medio de la
adicion de catalizadores en los hidruros, la cual introduce defectos e impurezas dificiles de caracterizar. Otro
método para obtener menores temperatura de deshidrogenacion es dopar al hidruro con metales de
transicion como: Ti, V, Fe, Cu, Ni, Al, Mn, entre otros. Sin embargo, el mecanismo que causa este efecto aun
no es completamente entendido y estos sistemas actualmente se encuentran lejos de cumplir con los
requerimientos necesarios para su aplicacion en la industria.

En el presente trabajo se propone realizar un estudio sistematico de los efectos del dopaje electrdnico en la
estabilidad de hidruros metalicos alcalinos. El dopaje se realizara con metales alcalino-térreos, formando los
sistemas aleantes: Lil-xBexH, Nal-xMgxH y K1-xCaxH. El estudio se desarrollarda empleando la teoria del
funcional de la densidad (DFT) y la version autoconsistente de la aproximacion del cristal virtual (VCA) para
modelar el dopaje. La evolucidén de las propiedades estructurales, electrdnicas y vibracionales del estado
base de las aleaciones se analizara en funcion de la concentracidon de los elementos dopantes. La dinamica de
red de los respectivos sistemas sera calculada por medio de la teoria de respuesta lineal (LRT) y la teoria
perturbativa del funcional de |la densidad (DFPT); los espectros de dispersion fondnicos seran estudiados
poniendo especial atencidn en la estabilidad del cristal, asi como la correlacidon con la estructura electrdnica.
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