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Resumen

La simulación computacional es una herramienta que nos permite diseñar y crear nuevos materiales, gracias a ella es posible realizar experimentos a partir de un estudio

fundamental y estadístico con ayuda de métodos AB-INITIO que permiten predecir sus propiedades. Los materiales metálicos se encuentran en una constante evolución,

ya que pueden cambiar sus propiedades y características por la aplicación de un factor externo como alteraciones de la temperatura, presión, la aplicación de un campo

eléctrico o magnético. Este estudio esta enfocado en obtener las propiedades estructurales, electrónicas y magnéticas de aleaciones multifuncionales usando los

métodos de Primeros Principios con el fin de que los resultados sirvan como referencia de síntesis a grupos experimentales.
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Introducción

Formula Química: 

Herramientas computacionales

Las aleaciones Heusler son compuestos metálicos que poseen propiedades magnéticas aunque incliso ninguno de sus 
componentes sean ferromagnético

Composición: 

Sistema de estudio

Con el fin de entender a fondo los fenómenos físicos que se dan en algunos

materiales el proceso se lleva acabo utilizando el código de ondas planas

VASP y el paquete SPRKKR.

La carácterística más importante de estos

materiales es el fuerte acoplamiento entre

las propiedades estructurales, electrónicas

y magnéticas que exhiben.

Celda primitiva Aleación ferromagnética Fe2CoGa 

Transformación
Martensítica

Resultados
Optimización estructural

Densidad de estados electrónicos (DOS) Constantes de intercambio magnético (Js)


