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Atcma . Courdinadas . Hadio (A)
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orhitales “d" de los Aatomos de niquel, aungque &stos no  se
encuentren directamente involucradoes en el enlace vy
tit} Leos arbitsles de antienlace cercanos al oivel de Fermi son
1o gue forman interacciones con el hidrégene vy este  tambien
reduce la magnetizecidn,

For lo gue c= pusde  coenclair que en el procese de  la
quirisorcics de! todrdgen: cohece atguel  disminur s drdslicamenta

L4 magneticacion de 1. soperfic-e.

. Con el anaAlisis oe carga se obtuvo para los diferentas tipoes
ce dtomos las sigrierntes configuraciones electrénicas:
ATGMO CONFIBURACION ELECTRONICA

Hidrégeac 180 72323

Ni{central) LU TOUE g m.TB47 0. 0723

\'-'11°,:',;4nc s 450, asns 3’(3"' p772 ‘,'Po. 2309

Ni¢2%plane) 4.0- 937 4,0 8000 4p® 3013

De donde se puaede observar que el enlace quimico en el

precese de  la quiadsorcidn se  lleva « cabo  atraves de los
wrkitalas "4s", "4p" y "3d" come Siegbhan y B]c‘mbergm yva habfan
propueste, pero nov habian podido calcular, con cus  téliicas
abt-initio, todas i1as contribuciones, particularmente las
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ESPIN HAYORITRRIO
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FIGURA 7. Espectro de valores propios del sistema Nig - H.
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FIGURA 8. DENSIDAD DE ESTADOS EN EL CUMULO Nig—H
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TRANSFERENCIA DE CARGA DEL CUMULO AL HIDROGENO
Nig—H

¥
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FIGURA 10. Comportamiento de la transferencia de caxga en

funci6n de la distancia sustrato (Nig) ~ adsorbato (H).



ATCMD ESFIN d
+ Q. 0Ga00
Hidr .
i
FOREEEEEE
i c * ST
¥ 3.3%614
w3
-y
Ki 4
(1%plans) v 3.28872
EECERR YRS
¥ B
L +
(87 planc’ +
F 9
+ - 3 O e03 U.02863 {0, 10651

TABLA S. Analisis de cac-ga por espin y por coempornente de
momento angular “1" para cada une de los diferentes Atomos

en el sistema Nip—H ("atop") a la digtancia de 2.91 A.



ATCHMD ESPIN
S R e
Hidimsgeric 4
+ Y
+ T4
rs +
z .
o
F Y——
3
¥
12.2363%
ry L) Q00341
Wi + *
€270 lanme ) N
+ H —
Ty -

TABLA &. fodlisis de carga por espin ¥y por  comporwEnte  de
momente argular 1" para cade une de los diferevtes atowos

en el sistoma Nxﬁv” fratoep"il & la dislancia de &.09% AL
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Camulo Nio Macnetizac ién(spa‘)
ti 3 %planc) G.uiS
r: 2%planc) G563
Mitcental) Q. 1380
M (promedio: 0.440

TABLA 7. Diatribuzidn de la sagnetizacidn en N‘x'o.

Camulo de Nip - Magnetizacidnispa)
M1t planc? -0 LB

Ni(2° planc) -0.0895
Ni(central) 0604

Ni (premedio) D .00

Hidrégeno G.236

TABLA 7a. Distribuciin de la magnetizacidn en Nip—H.
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e i se  ha demostradae qus  con un cdlculce
s . c1lla, de un cumuleo de mueve atcoos de ns quel oar el metedn

rSidn Maltiple Yo, hia sido posible estudiar los

ue ccurren & . & styu.ture  elestrdnice  divtante el

e
procese de gquimisc,scion del bBidvrogeno. Dada la senci llen e}

modele log valor calculados da le energla ridmy, 32
Foal/mel, » de ls longitud de enlare, 2.7 A, N razonet!

pero sobre todo, éste  estudic nes ha  permitide efectuar  un
andlisis do las diferentes contvibuciones al  enlace qguimico
superficie-—adsorbato ya  que la wnidn gue e torma en la

wimigarsion  del hidrdgo=o  soors Wy ogae oo
3 <

ER tipo

convenciconal.. sine que es una comtiinacion des

i) Enlace matélico; porque se encuentra deslocalizade.

1) EGnlace covalente; que se man:fiesta en la interaccion del H
con el orbital dzz del niquel central lfigura‘?).

Lit) Enlace idnices ya que hay una transferencia de carga de

parte del cumulo de nfquel hacia el hidrogeno (figura 8).

Finalmente, debide & que este calcyle resul to muy

interesante y se obtuviercn buencs resul Lados,

han empezedoa a
estudiar sistemas maA: coaplicados -omn son €] caso “brioge™ y el

"center”.
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