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Resumen 
 En este trabajo reportamos resultados de simulaciones 
computacionales de búsqueda de configuraciones estables en 
la interacción de moléculas de hidrógeno con átomos de Ni y 
Cu.  
 
Introducción   
En el estudio de la interacción del hidrógeno con metales y 
superficies metálicas se ha reportado que existe un diferente 
comportamiento cuando se consideran paquetes de unos 
cuantos átomos del metal en cuestión a cuando se considera 
un volumen. 
Cuando se trata de estudiar el proceso de adsorción de 
hidrógeno en materiales microporosos, es conocido que son 
de gran importancia la interacción de las moléculas de 
hidrógeno con los átomos de la superficie en el interior. Es 
por ello que en este trabajo buscamos comprender la 
interacción entre la molécula de hidrógeno y átomos de 
metales, a decir Cu y Ni. En este aspecto se han reportado 
configuraciones estables entre el Ni, Ni+ [1]. 
Para el primer caso Niu et al reportan una configuración 
estable con una sola molécula de hidrógeno y para Ni+ cinco 
configuraciones, con 1, 2, 4 y 6 moléculas de hidrógeno. 
 
Procedimiento 
Utilizamos el método del campo autoconsistente de 
combinación lineal de orbitales atómicos por medio del 
programa Gaussian 03w[2] para realizar la optimización de 
geometría. Para ello, el cálculo de las contribuciones 
electrostáticas y de gradiente de campo al potencial se 
realizó por medio del método de Hartree-Fock sin 
restricciones (UHF) y se utilizó la teoría de la pertubación de 
muchos cuerpos de Möller-Plesset hasta cuarto orden para 
incluir la correlación. Para ambos, Ni y Cu, utilizamos una 
base de Huzinaga de valencia dividida, modificada para 
incluir polarización. 
. 
Resultados y Análisis   
La figura 1 muestra los resultados de las optimizaciones de 
geometría, habiendo obtenido 2 posibles configuraciones 
para Ni, una para Ni+ y una para Cu, en todos los casos con 
una molécula de hidrógeno. 

. 
Figura 1. Geometrías estudiadas de Ni neutro a), b) y 
catiónico c), así como de cobre neutro c). 
 
El valor de la distancia Ni-H de la configuración a) está en 
concordancia con lo reportado por Niu et al, sin embargo 
hemos encontrado una configuración extra para el Ni neutro, 
mostrado en b). Asímismo la configuración de geometría 
para Ni catiónico corresponde en forma, más sin embargo en 
nuestros cálculos el H se encuentra más cercano al Ni.  
Como era de esperase, para el Cu neutro se tiene un 
resultado similar al obtenido con Ni, en el cual la molécula 
de H se disocia en dos átomos de hidrógeno. Esto se puede 
explicar porque el átomo de Ni “dona” aproximadamente .2 
electrones a cada átomo de hidrógeno, dicha carga se 
transfiera al orbital de antienlace de la molécula, debilitando 
el enlace y como consecuencia se disocia. 
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