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Resumen 
A través de la teoría del funcional de la densidad (DFT, por sus siglas en inglés), como viene 
en el módulo CASTEP, del programa Materials Studio, de Biovia, se estudian las propiedades 
magnéticas de las transformaciones de fase magnéticas. El objeto de estudio son las 
aleaciones binarias magneto-elásticas Fe50Rh50 (FeRh) y fases de Laves (como RNi2 con R = 
{Dy, Tb}), Las mismas pueden usarse como material magneto-calórico en la refrigeración de 
estado sólido. Se modelan las estructuras ideales de las aleaciones FeRh y las fases de Laves 
DyNi2 y TbNi2. Se obtienen las densidades de estados y las estructuras de bandas de las 
aleaciones FeRh, DyNi2 y TbNi2 en sus correspondientes configuraciones magnéticas, 
paramagnética, ferromagnética y antiferromagnética. 
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Abstract 
Through the density functional theory (DFT), as it comes in the CASTEP module of Biovia’s 
program, Materials Studio, the magnetic properties of magnetic phase transformation are 
studied. The object of study is the binary magneto-elastic alloys Fe50Rh55 (FeRh) and Laves 
phases (RNi2 with R = {Dy, Tb}). They can be used as magneto-caloric materials in solid state 
refrigeration. The density of states and band structure of the alloys FeRh, DyNi2 and TbNi2 
are obtained in their corresponding magnetic configurations, paramagnetic, ferromagnetic 
and antiferromagnetic. 
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