Estudio de las propiedades fisicas de aleaciones
magneto-elasticas y de fases de Laves
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Através de la teoria del funcional de la densidad (DFT por sus siglas en inglés), como viene en el médulo 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 bi-
narias magneto-elasticas FesoRhso y fases de Laves (como RNi; con R = {Dy, Tb}). Las mismas se pueden usar como material magneto-calérico en la refrigeracion de estado sélido. Se concreta la posibilidad de obtener la estructura de bandas y la densidad de estados, y por ende la
energia de Fermi; para posteriormente calcular la magnetizacion y la capacidad calorifica de las aleaciones bajo estudio. Se obtienen las densidades de estado y las estructuras de bandas para las aleaciones FeRh, TbNi, y DyNi,, en las configuraciones magnéticas, Ferromagnéticas,

Antiferromagnéticas y Paramagnéticas, segun corresponde a cada aleacion.

INTRODUCCION

La aleacion Fe4gRhss posee un efecto magneto-caldrico gigante (ATaq =-12.9 K para un
campo magnético de 2 T ) y durante la transicién el volumen de la celda varia sobre el
1%. Aschauer et al empleando célculos de primeros principios sugieren que la aplicacion
de un esfuerzo uniaxial puede provocar una transformacion en la estructura cristalina cu-
bica a otras fases (ortorrombica o tetragonal), modificando a su vez su estructura magné-
tica [1, 2]. Otras aleaciones muy atractivas son DyNi, y TbNi,. Las cuales son muy pro-
metedoras para temperaturas inferiores a los 100K, rango en el cual ocurren sus respec-
tivas transiciones de fase [3].

A través de la teoria del funcional de la densidad, como viene en el médulo CASTEP del
programa Materials Studio, se estudian las propiedades magnéticas de las transformacio-
nes de fase magnéticas de las aleaciones FeRh, DyNi, y TbNis.

METODOLOGIA

RESULTADOS

HIPOTESIS

Las aleaciones binarias magneto-elasticas de FesoRhs, (que se puede designar como Fe
-Rh) y fases de Laves (como RNi, con R = {Dy, Tb}), se pueden usar como material
magneto-caldrico en la refrigeracion de estado sélido. Se estudian a través de la teoria
de la densidad funcional (en inglés, “density functional theory”; DFT) a través del cédigo
CASTEP, del programa Materials Studio, Biovia. Dicha teoria nos permite obtener la
densidad de estados electrénicos y por ende estudiar las propiedades magnéticas de
distintas transformaciones de fase magnéticas.
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Densidades de estado y estructuras de bandas de la aleaciéon FeRh con configuraciones antiferromagnética (derecha y
ferromagnética (izquierda), para valores de spin nulos.
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Densidades de estado y estructura de bandas para TbNi, (derecha) y DyNi, (izquierda), para valores de spin nulos.

Estudiar las propiedades electronicas, magnéticas y las transformaciones de fase en
aleaciones tales como Fe-Rh y RNi, con R = {Dy, Tb} a través de calculos DFT, segun el
modulo CASTEP, del programa Materials Studio.

OBJETIVO ESPECIFICOS

® Modelar la estructura cristalina de las aleaciones Fe-Rh y RNi, para obtener sus den-
sidades de estados electrénicos y sus patrones de difraccién de rayos X.

e Estudiar las propiedades magnéticas y las transformaciones de fase magnéticas en
las aleaciones Fe-Rh y RNi; a través de calculos DFT, empleando el médulo CASTEP
del programa Materials Studio, Biovia.

e Correlacionar los resultados tedricos obtenidos con los datos experimentales y la lite-
ratura cientifica.

DISENO DE EXPERIMENTOS

CONCLUSIONES
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Se modelaron las aleaciones FeRh y RNi; con R={Dy; Tb}. Se calcularon las densidades
de estado y estructuras de bandas de las aleaciones bajo estudio para los correspon-
dientes ordenamientos magnéticos: Paramagnético, Antiferromagnético y Ferromagnéti-
co. Para la aleacion FeRh se obtuvo una densidad de estados simétrica sobre el nivel de
Fermi para los ordenamientos Paramagnético y Antiferromagnético, indicando una mag-
netizacion nula. Para el ordenamiento Ferromagnético se obtuvo una densidad de esta-
dos asimétrica sobre el nivel de Fermi, indicando una magnetizacion diferente de cero.
Para las aleaciones TbNi, y DyNi, se obtuvieron las densidades de estados y las estruc-
turas de bandas. La asimetria sobre el nivel de Fermi nos da evidencia de una magneti-
zacién no nula, lo que se corresponde con un ordenamiento Ferromagnético.
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