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Den gemensamma nämnaren

∆λ – en vätgassensor!



Termodynamiken för
väteabsorption i
legeringar av
Pd och Au
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Väteabsorption och hysteres

Genom att blanda in guld
slipper vi hysteres

Mätningar från Nugroho et al., ACS Nano 12, 9903 (2018)
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Krävs en snabb modell för legeringar

• Ordningen spelar roll!
• 2N möjliga kombinationer
• Måste beräkna energin för  >100 000
• En DFT-beräkning tar timmar

à Behöver en snabbare modell!

Pd Au H
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Modell: Klusterutveckling

+ 8             + 14             + 28=
+ 3          + 9         + 35        + 53

= [1.0,   0.12,   – 0.2,   – 0.12,   – 0.12,  …]
Konstant

(för att få en 
komplett bas)

Koncentration 1:a par 2:a par 1:a triplett

7             + 13             + 30
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Modell: Klusterutveckling

Konstant

1.00 0.12 -0.20 -0.12 -0.12
1.00 -0.60 0.60 0.20 -0.60
1.00 0.50 0.25 0.00 0.00
1.00 0.00 0.00 -0.33 0.00
1.00 0.60 0.52 0.44 0.44

-35.1
-60.8
-23.2
-46.2
-10.1

Energi 
(meV/atom) 

från DFT

=

J1
J2
J3
J4
J5

JT = [–37.8, 34.1, –9.9, 25.4, 2.67]
Konstant

Lösning:

J
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Simulera väteabsorption med Monte Carlo

Pd Au H
Vätekoncentration i materialet
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Jämvikt på olika tidsskalor

Pd Au H

Para-jämvikt Fullständig jämvikt
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Ordnad fas

Vätekoncentration
0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.70.0

0

Fasdiagrammet i fullständig jämvikt

G
ul

dk
on

ce
nt

ra
tio

n



Magnus Rahm 17 juni 2022 10/13

Den ordnade fasen absorberar mer väte

Vätekoncentration i materialet

Ordnad fas

∆λ
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Ett recept för den ordnade fasen

Här blir ordningen slumpmässig

Här bildas den

ordnade fasen

RECEPT

1. Förbered en sats med Pd-
Au-nanopartiklar (25 % Au)

2. Sätt ugnen på 450 K

3. Fyll ugnen med 100 bar H2

4. Sätt in nanopartiklarna i
ugnen och vänta några 
timmar
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