Indice General

1 Introduccioén

2 | Calculo de estructura electrénica
2.1 Teoria de la Funcional de la Densidad

2.2 Método de ondas planas aumentadas
2.3 WIEN97.

3 Distribucién de los hidrégenos en Mg, NiH{
3.1 Datos Conocidos . . -« v i e e e
3.2 Modelos y Resultados - . - - - . . . .o
3.3 Propiedades electronicas del MgoNiHJ

4 Movimiento del hidrégeno en la matriz metdlica
4.1 Fonones del sistema Mg-H . . ... ... .. ... ..........
4.2 Movimiento localizado de hidrégeno en MgoNiHy . . . . . . ... ..
4.2.1 Informacién previa . . . . . . .. oo
4.2.2 Modelos y Resultados . . . . . ... ... ... ... ...,
4.2.3 Ancho de linea de la curva de NMR . . . . . ... ... ...

5 Analisis de la estabilidad de Mg;NiH4
5.1 Estabilidad del Mg,NiHy en funciéndelxg . . . . ... ... . ...
5.2 El Mg;NiH4 como miembro de la familia de compuestos Mgy X

6 Compuestos del sistema Mg-Ni-Sn
G ERE D NS ST D S TR SN PSR e VTS R,
8.3 PMENGSE < L SRS IEEL I S N PPN P R
Ceban g U s SR R R e YRS s A AR VR o S0 1 g

7 Conclusiones de la Parte Teodrica

8 Técnicas experimentales
8.1 Preparacion de muestras. aleado mecanico . . . . . . . .. ... ...
8.1.1 ASI Uni-Ball-Mill-Il . . ... ... .. ... .........
8.1.2 Spez 8000 Shaker Mill . . ... ... . ... ..........

1
[
13
15

19
19
22
23

29
29
32
32
33
39

47
47
49

53
53
57
59

63

69
69
71
71



2 INDICE GENERAL
8.2 Caracterizacion de Tas mestras . . . .« oy o v s e e e 72

9 Aleaciones de Mg-Ni 73
R T L U R S e e R e N DR O o 73
9.2 Obtencién del precursor de MgaNi . . . . . ... ... ... ... .. 75
020 Snes JOOU Shaker Ml . . . i e s s 75

GR2 RS ThaBalEARIETL . v b vy e i g s 82

9.3 Interaccién del precursor con el hidrégeno . . . .. . ... ... ... 85
3.0 Sowy 8000 ShekesoMull .. . o . e SRS . - - 85

SN AT Ut Bl ML . . v e e e v w v e 87

9.4 Aleado mecdnico bajo atmésfera de hidrégeno . . . . . . . . .. . .. 90

10 Aleaciones de Mg-Ni-Sn 93
I S I ST o RS M S e e e T P S T SR Ly SN o 93
102 Aleacciones obtenidas bajo Argbn '. . . . . . . LU oo AT 93
10.3 Aleacciones obtenidas bajo Hidrégeno . . . . . ... ... ... ... 98
 10.4 Ajuste Rietveld cualitativo de la fase ciibica nueva . . . . . .. ... 102

11 Conclusiones de la Parte Experimental 105




