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TeorTeoríía del pico de a del pico de HubbertHubbert

ASPO (Asociación de Estudios de los Picos del Petróleo y del Gas)

EvoluciEvolucióón de preciosn de precios
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Datos histDatos históóricos de Producciricos de Produccióón de gas y petrn de gas y petróóleoleo

La crisis de los combustibles fLa crisis de los combustibles f óósilessiles

IAPG (Instituto Argentino del Petróleo y del Gas)

CCéénit en Argentina: 1998nit en Argentina: 1998



Fuentes de energFuentes de energ íía sustentables y a sustentables y 
vectores energvectores energ ééticosticos
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Revista Petroquímica, Petróleo, Gas & Química (2011)

Pescarmona (presidente de IMPSA):Pescarmona (presidente de IMPSA):
““La matriz energLa matriz energéética nacional es muy dependiente del gas y de tica nacional es muy dependiente del gas y de 
los hidrocarburos, que son muy caros. Lo conveniente los hidrocarburos, que son muy caros. Lo conveniente --y y 
estratestratéégico para el pagico para el paííss-- serseríía dejar el gas para la fabricacia dejar el gas para la fabricacióón de n de 
derivados petroquderivados petroquíímicos, que agregan mmicos, que agregan máás de 10 veces de valor al s de 10 veces de valor al 
fluido, y obtener electricidad a partir de fuentes renovablesfluido, y obtener electricidad a partir de fuentes renovables””



HidrHidr óógeno a partir de recursos geno a partir de recursos 
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Rodríguez C.R., Riso M., Jiménez Yob G., Ottogalli R.Santa Cruz, R. , Aisa S., Jeandrevin
G., Leiva, E.P.M. (2010)

--EvaluaciEvaluacióón del recurso en del recurso eóólicolico
--AnAnáálisis del costo de produccilisis del costo de produccióón vn víía electra electróólisis lisis 
del aguadel agua
--Requerimientos de energRequerimientos de energíía anual para la a anual para la 
producciproduccióón de Hn de H22

CCáálculo telculo teóórico:rico:
--DeptoDepto. de R. de Ríío Cuarto o Cuarto 
capaz capaz de suministrar de suministrar 
10 veces la cantidad 10 veces la cantidad 
de hidrde hidróógeno requerida geno requerida 
para la movilizacipara la movilizacióón n 
del parque automotor del parque automotor 
en la provinciaen la provincia
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--Sin tener en cuenta costos de Sin tener en cuenta costos de 
capital, operacicapital, operacióón y n y 
mantenimiento, con electrolizador mantenimiento, con electrolizador 
relativamente eficiente (52,5 relativamente eficiente (52,5 
kWkW··hh//kgkg) el costo de electricidad ) el costo de electricidad 
deberdeberíía ser: a ser: $ 0,23$ 0,23--0,30 0,30 kWkW··hh ..

--Precio del Precio del kWkW··hh en Cen Cóórdoba para rdoba para 
proppropóósitos industriales: sitos industriales: $ 0,12$ 0,12..

Rodríguez C.R., Riso M., Jiménez Yob G., Ottogalli R.Santa Cruz, R. , Aisa S., Jeandrevin
G., Leiva, E.P.M. (2010)
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•• Libera gran cantidad de energLibera gran cantidad de energ ííaa
39,4 kWh/Kg H2 respecto a 13,1 kWh/Kg de combustible 
fósil.

•• CombustiCombusti óón:n:
Limpia   ���� H2 + ½ O2(g)                    H2O + energía
Eficiente en celdas de combustible

•• Es el elemento mEs el elemento m áás abundante de la corteza s abundante de la corteza 
terrestre (aunque no se encuentre en estado terrestre (aunque no se encuentre en estado 
puro) puro) –– sin restricciones geogrsin restricciones geogr ááficasficas

•• Aplicaciones diversas:Aplicaciones diversas:
- Transporte
- Telefonía celular
- Industria espacial
- Maquinarias

El hidrEl hidr óógeno como vector energgeno como vector energ ééticotico
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•• Independencia de los combustibles Independencia de los combustibles 
ffóósilessiles

•• Cero emisiCero emisi óón de gases contaminantesn de gases contaminantes

•• TecnologTecnolog íía locala local

-- AutonomAutonom íía tecnola tecnol óógicagica
-- GeneraciGeneraci óón de recursos energn de recursos energ ééticos ticos 

mmáás distribuidas distribuida

El hidrEl hidr óógeno como vector energgeno como vector energ ééticotico
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El hidrEl hidr óógeno como vector energgeno como vector energ ééticotico

Almacenamiento de H 2 para Aplicaciones MÓVILES
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Alternativas para Alternativas para almecenaralmecenar HH22

Almacenamiento de hidrAlmacenamiento de hidr óógenogeno

H2 – gas comprimido

200 bar, 225 litros

NaAlH4

69 litros

H2 – líquido

-250°C, 56 litros

MgH2

32 litros

Volumen de 4 Volumen de 4 kgkg de Hde H22 almacenado de distintas formasalmacenado de distintas formas
((SchlapbachSchlapbachandandA.ZA.Züüttelttel, , NatureNature, 2001, 414, 353, 2001, 414, 353--358)358)

••Gas comprimidoGas comprimido

••HidrHidr óógeno lgeno l ííquidoquido

••Estado sEstado s óólidolido

Hidruros Hidruros 
metmet áálicoslicos

Materiales Materiales 
carbonososcarbonosos

4 4 kgkg HH22

400400 km.km. autonomautonomííaa
CNPT: 45 mCNPT: 45 m33

Objetivos:Objetivos:
--Reducir el volumenReducir el volumen
--Aumentar el % peso Aumentar el % peso 
de Hde H22 almacenadoalmacenado
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Requerimientos para Requerimientos para 
aplicaciones maplicaciones m óóvilesviles

Material de almacenamiento:Material de almacenamiento:

•• LivianoLiviano

•• BaratoBarato

•• Alta densidad volumAlta densidad volum éétrica y gravimtrica y gravim éétricatrica

•• CinCin éética rtica r áápida de adsorcipida de adsorci óón/n/desorcidesorci óónn

•• Bajas temperaturas de Bajas temperaturas de desorcidesorci óónn
(estabilidad termodin(estabilidad termodin áámica)mica)

•• Reversibilidad y estabilidad en el cicladoReversibilidad y estabilidad en el ciclado
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ComparaciComparaci óón entre distintos materialesn entre distintos materiales

Densidades volumDensidades volum éétricas y tricas y gravimgravim éétricastricas

Schlapbach and A.Züttel, Nature, 2001, 414, 353-358
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AdsorciAdsorci óón de Hn de H 22 en en NanotubosNanotubos

decorados con Tidecorados con Ti

T. Yildirim, S. Ciraci, Phys. Rev. Lett. 94 175501 (2005). 
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La oxidaciLa oxidaci óón del Ti en ln del Ti en l ááminas de minas de 

grafenografeno decoradasdecoradas

Tabla: Energía de enlace para O2 adsorbido 
sobre Ti/grafeno y para TiO2 adsorbido sobre 
grafeno.

-1.62-7.82i) Rotated Top

-1.44-7.64h) Rotated Bridge

-1.58-7.78f) Bridge

-1.49-7.69g) Top

-1.55-7.75e) Hollow

Energía 
TiO2 (eV)

Energía O 2
(eV)

Tipo de adsorción

Diferentes geometrías de equilibrio obtenidas por GC para TiO2 adsorbida sobre grafeno. e-g 
provienen de la reacción con una molécula de O2 que se aproxima en  dirección vertical o 
cuasi-vertical Ti/grafeno. h-i corresponden a la reacción cuando la molécula de O2 se 
aproxima en dirección paralela o cuasi paralela a la superficie.   

M. I. Rojas, E. P. Leiva,  Phys. Rev. B 76, 155415 (2007).
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Materiales carbonosos decorados con NiMateriales carbonosos decorados con Ni

Lee et al. Appl. Phys. Lett. 88, 143126 (2006)

(a) MWCNTs con Ni. Vistas esquemáticas de costado y desde 
arriba. (b) Espectro de desorción térmica de hidrógeno.

(a) Moléculas de H2 adsorbidas alrededor 
del Ni dispersado sobre el CNT.
(b) Orbitales moleculares para 5 
moléculas de H2.

Energías de enlace para 
la adsorción de H2 sobre 
Ni a temp. ambiente y 
presión atm.
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TeorTeor íía del funcional de la densidada del funcional de la densidad

•• CCóódigo computacional:digo computacional:SIESTASIESTA
•• Funciones Base:Funciones Base:NAONAO´́ss

-- Soluciones del Soluciones del HamiltonianoHamiltonianode Kohnde Kohn--ShamShampara los para los 
pseudopseudoáátomostomosaisladosaislados
-- DobleDoble--ζζ + polarizaci+ polarizacióón de n de spinspin

•• CorrelaciCorrelacióón e Intercambio:n e Intercambio:GGAGGA
-- Funcionales Funcionales PerdewPerdew--BurkeBurke--ErnzerhofErnzerhof((PBEPBE))

•• Electrones de Electrones de corecore:: pseudopotencialespseudopotencialesque conservan la norma    que conservan la norma    
totalmente separables.totalmente separables.

•• Para el Ni:Para el Ni:correccicorreccióón no lineal a Xn no lineal a X--C para la descripciC para la descripcióón de n de 
interacciones de interacciones de ee de valenciade valencia

•• Derivadas continuas de Derivadas continuas de NAONAO´́ss: : Potenciales de confinamiento Potenciales de confinamiento 
suavesuave
•• MMíínimos localesnimos locales: T: Téécnica Gradiente Conjugado (cnica Gradiente Conjugado (CGCG).).
•• Caminos de mCaminos de míínima energnima energííaa: M: Méétodo de la banda eltodo de la banda eláástica (stica (NEBNEB))
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Ayala P, Freie FL, Gu L, Smith DJ et al. Chem. Phys. Lett. (2006); 431, 104-9.

Interferentes en el almacenamiento de HInterferentes en el almacenamiento de H 22
sobre sobre GrafenoGrafeno /Ni/Ni

•• Alternativa de bajo costo para decorar superficies Alternativa de bajo costo para decorar superficies 
carbonosas (mcarbonosas (m éétodo qutodo qu íímico)mico)

ReacciReacci óón de disociacin de disociaci óón:n:

El El óóxido de Ni adsorbido sobre la superficie es reducid o en xido de Ni adsorbido sobre la superficie es reducid o en 
atmatm óósfera de Hsfera de H 22::

Caracterización de MWCNT 
después de la decoración con 
Ni. SEM (a) y TEM de alta 
resolución (e)
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A. Sigal, M.I. Rojas, E.P.M. Leiva, Int. J. Hydrogen Energy 36 (2011) 3537-3546

Interferentes en el almacenamiento de HInterferentes en el almacenamiento de H 22
sobre sobre GrafenoGrafeno /Ni/Ni

Energías de enlace sobre diferentes sitios y diferencias de 
energía relativas al sitio hollow para la adsorción de 
NiO sobre grafeno. Distancias a la superficie de grafeno 
y cargas de Mulliken de Ni y O.

Energías de enlace por molécula 
de H2 sobre grafeno/NiO

Ciclo de Born-Haber y 
Coordenada de reacción para la 
reducción de NiO a Ni.

NiO/graphene + 
H2(∞∞∞∞)

Ni/graphene + 
H2O(∞∞∞∞)

NiO/graphene -
H2(ads)

Ni/graphene -
H2O(ads)

-0.01 eV 1.41 eV

-0.05 eV

-1.45 eV

•Barrera de activación:
���� 0,83 eV
 2,28 eV
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Interferentes en el almacenamiento de HInterferentes en el almacenamiento de H 22

sobre sobre GrafenoGrafeno /Ni/Ni

Energías de enlace sobre diferentes sitios y diferencias de energía 
relativas al sitio hollow para la adsorción de NiO sobre grafeno. 
Distancias a la superficie de grafeno y cargas de Mulliken de Ni y 
O.

Energías de enlace para la adsorción de Ni sobre 
distintos sitios de la lámina de grafeno.



Interferentes en el almacenamiento de HInterferentes en el almacenamiento de H 22
sobre sobre GrafenoGrafeno /Ni/Ni

Energías de 
adsorción de 
H2 para 
distintos 
números de 
moléculas 
adsorbidas 
(Ni adsorbido 
sobre top y 
hollow de la 
lámina de 
grafeno).
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Interferentes en el almacenamiento de HInterferentes en el almacenamiento de H 22
sobre sobre GrafenoGrafeno /Ni/Ni

Energías de enlace para la 
adsorción competitiva de H2

y O2 (caso Ni en top).
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Coordenada de reacción 
para la disociación de O2

sobre grafeno/Ni.

2 2

2 2

,

,

( ) ( ,0)

(0,1) ( )

dis O Ni G H

Ni G H H

E E E n

E n E

∆ = ∞ + −

− − ∞

2 2

2 2 2

, ,[ ( ,1) (0,1)

( )] /

ad H Ni G H Ni G

H H H

E E n E

n E n

−∆ = − −

− ∞

2 2

2 2

,

,

( ,1)

( ,0) ( )

ad O Ni G H

Ni G H O

E E n

E n E

−∆ = −

− − ∞

•Barrera de activación:
���� 1,20 eV
 1,35 eV



Interferentes en el almacenamiento de HInterferentes en el almacenamiento de H 22
sobre sobre GrafenoGrafeno /Ni/Ni
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•• El Ni se adsorbe en distintos sitios muy similares energEl Ni se adsorbe en distintos sitios muy similares energ ééticamente, con ticamente, con 
pequepeque ññas barreras de energas barreras de energ íía entre ellos. a entre ellos. 

Difunde fDifunde f áácilmente sobre la superficie. Esto explica el proce so de cilmente sobre la superficie. Esto explica el proce so de 
clusterizaciclusterizaci óón (formacin (formaci óón de nanopartn de nanopart íículas)culas)

•• El Ni puede coordinar hasta cinco molEl Ni puede coordinar hasta cinco mol ééculas de Hculas de H 22 ~3% en peso~3% en peso

•• El oxEl ox íígeno se adsorbe formando un enlace qugeno se adsorbe formando un enlace qu íímico con el sistema mico con el sistema 
grafeno/Ni, pero la disociacigrafeno/Ni, pero la disociaci óón de la moln de la mol éécula de oxcula de ox íígeno es relativamente geno es relativamente 
lenta en Ni adsorbidos. lenta en Ni adsorbidos. 

•• El agua presente en la fase gaseosa se puede adsorb er fuertemenEl agua presente en la fase gaseosa se puede adsorb er fuertemen te sobre te sobre 
los Ni adsorbidos, pero su oxidacilos Ni adsorbidos, pero su oxidaci óón es energn es energ ééticamente desfavorable. ticamente desfavorable. 

•• La adsorciLa adsorci óón de hidrn de hidr óógeno ocurre sin formacigeno ocurre sin formaci óón de hidruros.n de hidruros.

•• La adsorciLa adsorci óón competitiva entre las moln competitiva entre las mol ééculas de hidrculas de hidr óógeno y oxgeno y ox íígeno geno 
favorece fuertemente a las de oxfavorece fuertemente a las de ox íígeno.geno.



Interferencia del OInterferencia del O 22 en el almacenamiento en el almacenamiento 
de de HH22 sobresobre Grafeno / metalesGrafeno / metales

A
lm

ac
en

am
ie

nt
o 

de
 h

id
r

A
lm

ac
en

am
ie

nt
o 

de
 h

id
r

óó
ge

no
ge

no

Energías de enlace y cargas de los 
decorados metálicos sobre los sitios de 
adsorción más estables de la lámina de 
grafeno.

Energías de enlace de una molécula de 
hidrógeno o de oxígeno sobre una 
lámina de grafeno decorada con 
distintos metales.

Energía de desplazamiento de O2, 
energía de adsorción de H2 en 
presencia de O2, energía de 
adsorción de O2 sobre la superficie 
en presencia de H2.
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de de HH22 sobresobre Grafeno / metalesGrafeno / metales
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Modelo mecModelo mec áánico estadnico estad íístico stico ––
AdsorciAdsorci óón competitiva entre Hn competitiva entre H 22 y Oy O22

VacVacíío, o, 
OO22 óó HH22

VacVacíío, o, 
OO22 óó HH22

( ) ( ) ( ) ( )2 2 2 2g ads ads gH O H O+ +⇌

De acuerdo a la reacciDe acuerdo a la reacci óón:n:

calculamos calculamos cubrimiento de Hcubrimiento de H22 en funcien funci óón de n de ppO2O2..

-- 3 modos traslacionales3 modos traslacionales

Fase GASEOSAFase GASEOSA Fase ADSORBIDAFase ADSORBIDA

-- 1 modo vibracional1 modo vibracional

-- 1 modo rotacional1 modo rotacional

-- 3 modos vibracionales 3 modos vibracionales 
de molde molééculacula--rríígida gida 

-- 1 modo vibracional 1 modo vibracional 
intermolecularintermolecular

-- 2 modos vibracionales 2 modos vibracionales 
““de rotacide rotacióónn””

5 modos normales5 modos normales

6 modos normales6 modos normales

Ni, Pd y Pt (ONi, Pd y Pt (O22)) PtHPtH22

-- 3 modos: 3 modos: scissoringscissoring, , 
rockingrocking y y waggingwagging

-- 1 modo de 1 modo de 
estiramiento simestiramiento siméétricotrico

-- 2 modos: estiramiento 2 modos: estiramiento 
antisimantisiméétrico ytrico y twistingtwisting

•• rotacirotacióón sobre eje n sobre eje 
paralelo a la superficieparalelo a la superficie

•• rotacirotacióón sobre eje n sobre eje 
perpendicular a la superficieperpendicular a la superficie

Adherido a sup.Adherido a sup.
0,63 eV0,63 eV

(gas diat(gas diatóómico mico 
ideal)ideal)

0( ) ( ) lngas gas gasT T kT pµ µ= +
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VacVacíío, o, 
OO22 óó HH22

VacVacíío, o, 
OO22 óó HH22

( )

( )

( )

( )

2

2

2

2

2 2

2 2

6

1

6

1

6 6

1 1

0,0 1

,0

0,

1,1 2

nH

jH

mO

jO

H O

jH iO

U kT n

j

U kT n

i

U kT

j i

q

q n e q

q m e q

q q q e

ν

ν

ν ν

−

=

−

=

−

= =

=

=

=

=

∏

∏

∏ ∏

Funciones de particiFunciones de partici óón especn espec ííficas:ficas:

dondedonde

2

2 2

2

2 2

2

2

, 1 ó 2

1

1

jH

jH jH

iO

iO iO

h kT

h kT

h kT

h kT

n m

e
q

e

e
q

e

ν

ν ν

ν

ν ν

−

−

−

−

=

=
−

=
−

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 2 2 2 2 2

2 2

2 2

2 20,0 1,0 0,1 2,0 1,1 0,2

,H O

H O H H O O

kT kT

H O

Q q q q q q q

e e
µ µ

λ λ λ λ λ λ

λ λ

= + + + + +

= =

FunciFunci óón de particin de partici óón macrocann macrocan óónica:nica:

NNúúmeros medio de molmeros medio de mol ééculas por nodo:culas por nodo:

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
2 2 2 2 2 2 2 2

2 2

2 21,0 2 2,0 1,1 0,1 2 0,2 1,1
,H H H O O O H O

H O

q q q q q q
s s

Q Q

λ λ λ λ λ λ λ λ+ + + +
= =
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Energías de adsorción de H2 y O2 sobre 
los decorados más promisorios.

Grado de cubrimiento de H2 en función de la presión parcial de O2 para los sistemas más 
adecuados de decorado para almacenamiento de hidrógeno (grafeno/Pt, grafeno/Pd, 
grafeno/Ni). θH2=sH2 /2
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•• Para todos los sistemas estudiados se observPara todos los sistemas estudiados se observ óó que el oxque el ox íígeno resulta ser geno resulta ser 
un importante interferente que se adsorbe quun importante interferente que se adsorbe qu íímicamente sobre los decorados micamente sobre los decorados 
metmet áálicos bloqueando el sitio de adsorcilicos bloqueando el sitio de adsorci óón y  disminuyendo la capacidad de n y  disminuyendo la capacidad de 
almacenamiento de hidralmacenamiento de hidr óógenogeno

Problema fundamental a resolver para la aplicaciProblema fundamental a resolver para la aplicaci óón prn pr ááctica de estos ctica de estos 
materiales.materiales.

•• Los decorados mLos decorados m áás promisorios para almacenar hidrs promisorios para almacenar hidr óógeno son Ni, Pd y Ptgeno son Ni, Pd y Pt

•• Modelo mecModelo mec áánico estadnico estad íístico de adsorcistico de adsorci óón competitiva n competitiva 

El Pt es el decorado mEl Pt es el decorado m áás adecuado para almacenar Hs adecuado para almacenar H 22, , 
ya que a presiones parciales de Oya que a presiones parciales de O 22 de aproximadamente 10de aproximadamente 10 --99 atm. atm. 
existe un equilibrio termodinexiste un equilibrio termodin áámico sin necesidad de aumentar mico sin necesidad de aumentar 
considerablemente la presiconsiderablemente la presi óón de Hn de H 22..

•• En el caso del Ni (el mEn el caso del Ni (el m áás ligero y de bajo costo), se podrs ligero y de bajo costo), se podr íía aumentar su a aumentar su 
eficiencia restringiendo el acceso de Oeficiencia restringiendo el acceso de O 22, con alg, con alg úún material polimn material polim éérico o con rico o con 
el diseel dise ñño de un material donde se optimice la geometro de un material donde se optimice la geometr íía de poros.a de poros.

Interferencia del OInterferencia del O 22 en el almacenamiento en el almacenamiento 
de de HH22 sobresobre Grafeno / metalesGrafeno / metales
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ANEXOANEXO::
TeorTeor ííaa del funcional de la del funcional de la 

densidaddensidad



Teorema II de Teorema II de HohenbergHohenberg--Kohn:Kohn:
Para un estado fundamental no degenerado Para un estado fundamental no degenerado ||gg >>, el funcional de , el funcional de 
la energla energíía a EE00[[nn(r(r)] toma su valor m)] toma su valor míínimo ante una variacinimo ante una variacióón de n de 
nn(r(r) para la densidad electr) para la densidad electróónica:nica:

calculada a partir de la funcicalculada a partir de la funcióón de onda del estado fundamental.n de onda del estado fundamental.
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Teorema I de Teorema I de HohenbergHohenberg--Kohn:Kohn:
En el caso del estado fundamental no degenerado En el caso del estado fundamental no degenerado ||gg >>, la , la 
energenergíía del estado fundamental del gas de electrones no a del estado fundamental del gas de electrones no 
homoghomogééneo es un funcional de la densidad del estado electrneo es un funcional de la densidad del estado electróónico: nico: 
EE00[[nn(r(r)].)].
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PROBLEMA:PROBLEMA:
El Teorema de El Teorema de HohenbergHohenberg--Kohn sKohn sóólo prueba la lo prueba la EXISTENCIAEXISTENCIA de de 
un funcional energun funcional energíía a EE00[[nn(r(r)] pero no me dice )] pero no me dice CCÓÓMO ESMO ESo o 
CCÓÓMO PUEDE SER ENCONTRADOMO PUEDE SER ENCONTRADO..
Lo que si tenemos es la forma exacta del funcional:Lo que si tenemos es la forma exacta del funcional:

Energía cinética de un gas de 
electrones no interactuantes

con densidad n(r).

Energía de Hartree No sabemos!!
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Con el Teorema II determinamos la energCon el Teorema II determinamos la energíía cina cinéética tica TTss[[nn] con la ] con la 
condicicondicióón de conservacin de conservacióón del nn del núúmero de electrones:mero de electrones:

CondiciCondicióón:n:

Si consideramos otro sistema que corresponde a electrones no Si consideramos otro sistema que corresponde a electrones no 
interactuantesinteractuantesque se mueven en un potencial que se mueven en un potencial UU[[nn(r(r)]:)]:

Densidad electrónica que minimiza 
E0[n] del sistema interactuante

Podemos calcular sus propiedades:Podemos calcular sus propiedades:
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Este sistema, aunque diferente energEste sistema, aunque diferente energééticamente, tiene ticamente, tiene LA MISMA LA MISMA 
DENSIDAD ELECTRDENSIDAD ELECTRÓÓNICANICA del sistema real (del sistema real (interactuanteinteractuante))

Se puede obtener la energSe puede obtener la energíía del estado fundamental y la densidad a del estado fundamental y la densidad 
electrelectróónica:nica:

Energía del sistema interactuante



A
N

E
X

O
A

N
E

X
O

:  
M

:  
M

éé t
od

o 
de

 C
to

do
 d

e 
C

áá l
cu

lo
s 

D
F

T
lc

ul
os

 D
F

T
TeorTeor íía del funcional de la densidada del funcional de la densidad

Ecuaciones de KohnEcuaciones de Kohn--ShamSham
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FunciFuncióón de correlacin de correlacióónn--intercambiointercambio

Correlación (Wigner)

Intercambio

Correlación (Ceperley-Alder)
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En En nuestrosnuestrossistemas:sistemas:
••CCóódigo computacional:digo computacional:SIESTASIESTA
•• Funciones Base:Funciones Base:NAONAO´́ss

-- Soluciones del Soluciones del HamiltonianoHamiltonianode Kohnde Kohn--ShamShampara los para los 
pseudopseudoáátomostomosaisladosaislados
-- DobleDoble--ζζ + polarizaci+ polarizacióón de n de spinspin

•• CorrelaciCorrelacióón e Intercambio:n e Intercambio:GGAGGA
-- Funcionales Funcionales PerdewPerdew--BurkeBurke--ErnzerhofErnzerhof((PBEPBE))

•• Electrones de Electrones de corecore:: pseudopotencialespseudopotencialesque conservan la norma    que conservan la norma    
totalmente separables.totalmente separables.

•• Para el Ni:Para el Ni:correccicorreccióón no lineal a Xn no lineal a X--C para la descripciC para la descripcióón de n de 
interacciones de interacciones de ee de valenciade valencia

•• Derivadas continuas de Derivadas continuas de NAONAO´́ss: : Potenciales de confinamiento Potenciales de confinamiento 
suavesuave
•• MMíínimos localesnimos locales: T: Téécnica Gradiente Conjugado (cnica Gradiente Conjugado (CGCG).).
•• Caminos de mCaminos de míínima energnima energííaa: M: Méétodo de la banda eltodo de la banda eláástica (stica (NEBNEB))


