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La simulacidon computacional es una herramienta que nos permite disefiar y crear nuevos materiales, gracias a ella es posible realizar experimentos a partir de un estudio
fundamental y estadistico con ayuda de métodos AB-INITIO que permiten predecir sus propiedades. Los materiales metalicos se encuentran en una constante evolucion,
ya que pueden cambiar sus propiedades y caracteristicas por la aplicacion de un factor externo como alteraciones de la temperatura, presion, la aplicacion de un campo
eléctrico o magneético. Este estudio esta enfocado en obtener las propiedades estructurales, electronicas y magnéticas de aleaciones multifuncionales usando los
metodos de Primeros Principios con el fin de que los resultados sirvan como referencia de sintesis a grupos experimentales.
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parame ters from PSCTR are:

VRHFIN =Co: d8 s1

LEXCH = PE

EATOM =  813.3670 eV, 59.7808 Ry

TITEL = PAW_PBE Co BZAUQZBB?

LULTRA = F ultrasoft PP ?

IUNSCR = 1 unscreen: a lin 1 onlin 2-n

RPACOR = 2.000 partial c adlus

POMASS = 58.933; ZVAL = 9 000 mass and valenz

RCORE = 2.300 outmost cutoff radiu

RWIGS = 2.460; RHIGS = 1.302 wigner-seitz radius (au A)

ENMAX = 267.968; ENMIN = 200.976 eV

RCLOC = 1.203 cutoff for local pot

LCOR = T correct aug charges

LPAW = T paw PP
__EAUG = 477.818
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Anchura de la pestana: 8 Ln1, Col1 hd

Con el fin de entender a fondo los fendmenos fisicos que se dan en algunos
materiales el proceso se lleva acabo utilizando el cddigo de ondas planas
VASP y el paguete SPRKKR.

Celda primitiva

Sistema de estudio!| Aleacion ferromagnética Fe,CoGa
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