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ABSTRACT

Debido al decaimiento de las reservas de petrdleo y el incremento en el
consumo, hidrégeno, como vector energético, juega un rol principal en nuestra
sociedad para un futuro energéticamente mas sostenible. Sin embargo, uno de los
desafios mas importantes consiste en desarrollar una tecnologia que permita
almacenar hidrégeno de forma eficiente, barata y reversible.

Dentro de las aleaciones intermetalicas del tipo AB, la aleacion de FeTi se
presenta como una de las candidatas mas prometedoras para almacenar hidrégeno,
debido a su bajo costo, sus propiedades de reversibilidad y su capacidad de
almacenamiento de 1,9 wt%.

En este trabajo, una superficie B2-FeTiFe fue empleada para estudiar las
interacciones de diferentes cantidades de platinos y/o hidrogeno. Estudios sobre el
efecto de 2, 3 y una monocapa de platino fueron realizados. Para cada uno de estos
escenarios, la adsorcién de hidrogeno fue estudiada. La ubicacion de minima energia
tanto para el platino como para el hidrégeno fue determinada. Estudios sobre la
densidad de estados (DOS) y sobre las propiedades de los enlaces entre la superficie
y los adsorbatos fueron realizados
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