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ABSTRACT

In this document work, | have calculated the structural and electronic properties of
Magnesium Diboride MgB, in volume and surface in the slab 1 x 1, using density
functional theory DFT with the Generalized Gradient Approximation (GGA) to
calculate the correlation energy exchange with the method full-potential linearized
augmented plane wave (FP-LAPW).

With the obtained results, | have found the lattice parameters which the energy of
the structure is minimized and stabilized. 1 show the difference between the

obtained values with experimenial values; also | have obtained the density of
states and band structures by atoms and orbitals, which allowed the electronic

description of the material.

For another hand, | show the possible electronic applications can be found in
surface as the thin film and volume with the realization of superconducting wires.
This difference allows a rational use of energy, developing any application for
example, super-currents in various systems.

Keywords: Magnesium Diboride, Superconductivity, Density of States, Band
Structure.
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GLOSARIO

En seguida se encuentra un vocabulario basico de fisica de estado solido,
mecanica cuantica y superconductividad que tienen el proposito de orientar al
lector.

AB INITIO: método computacional de quimica cuantica.

ACELERADORES DE PARTICULAS: dispositivo que usa campos
electromagnéticos para acelerar particulas cargadas y colisionarlas con otras
particulas, para asi generar nuevas particulas.

APROXIMAGION DENSIDAD LOCAL LDA: separa la energia correlacion
intercambio.

APRXIMACION GRADIENTE GENERALIZADO GGA: los funcionales de
corretacién y de intercambio dependen, ademas de la densidad, del gradiente de
la densidad.

APROXIMACION HOHENBERG-KOHN: la energia del estado fundamental Eln]
puede ser minimizada a través del funcional de la densidad electrénica.

APROXIMACION KOHN-SHAM: reemplaza el problema original de varios cuerpos
por un sistema auxiliar de particulas independientes.

APROXIMACION ONDAS PLANAS AUMENTADAS APW: es un método para
resolver las ecuaciones de Kohn-Sham para la densidad de estado base, la
energia total [1].

APROXIMACION ONDAS PLANAS AUMENTADAS LINEARIZADAS LAPW: es
una linealizacién de las funciones de onda en la regién intersticial, que sirve para
resolver la ecuacién de Schrodinger radial.

BASE: es un atomo, iones, o coleccion de 4tomas o iones.
BORO: elemento quimico gue tiene el simbolo B y nimero atémico Z = 5.
BOROCARBUROS: son compuestos que contienen tanto boro y el carbono.

BOSON: son aquellas particulas que tienen un espin entero.
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CABLES DE CORRIENTE (CURRENT LEADS). son cables capaces de
proporcionar una alta cantidad de corriente en tiempos casi infinitos.

CAMPO CRITICO H,.: campo magnético maximo gque un superconductor puede
soportar antes de que se apaga o deja el estado superconductor. Existe la relacién
directamente proporcional entre T, y H...

CAMPO CRITICO INFERIOR H,,: limite entre la transicion de un estado normal a
un estado superconductor.

CAMPO CRITICO SUPERIOR H,,: limite de campo magnético que destruye la
superconductividad en los materiales.

CAMPO IRREVERSIBLE H;,,.: campo magnético capaz de mover los vortices en el
superconductor.

CATALISIS: mecanismos por el cual se aceleran los procesos de reaccidn
quimica.

CELDA UNITARIA: es una region del espacio que cuando se repite, completa fodo
el espacio.

CELDA WIGNER-SEITZ: se define como una celda primitiva importante, muy
empleada en teorfa de bandas electrénicas, llamada celda de Wigner-Seiiz, la cual
despliega la simetria total del cristal de cualquier red de Bravais.

CERAMICO: superconductores ceramicos son compuestos inorganicos formados
por reaccidn de un metal con el oxigeno, nitrégeno, carbono o silicio.

CONDUCTIVIDAD: propiedad de los materiales que consiste en fransmitir
electricidad o calor.

CRIOTON: es un interruptor que funciona entre el estado normal y el estado
superconductor, mediante la presencia de campos magnéticos externos.

CUANTO: energia de cada fotén.

CUANTO FLUJO UNICO Y RAPRIDO RSFQ: tecnologia digital electrénica basado
en los efectos cuéanticos de los dispositivos superconductores (uniones
Josephson).

DENSIDAD: magnitud escalar que relaciona la cantidad de masa y el volumen.
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DENSIDAD DE CORRIENTE CRITICA ] corrente maxima que un
superconductor puede fluir.

DENSIDAD DE ESTADOS DOS: Es el numero de estados electronico con
energias en el intervalo (E, E + dE).

DENSIDAD DE PORTADORES: indica el numero de portadores de carga por
volumen.

DERIVADA FUNCIONAL: derivada de una funcional E[g;] con respecto a un
orbital ¢;.

DETERMINANTE DE SLATER: es el que utiliza el producto de Hartree-Fock e
incluye las funciones de onda antisimétricas como soluciones del problema de un
sistema de muchas particulas. Ademas incluye el término correlacion e
intercambio entre electrones.

DIAMAGNETISMO: capacidad de un material en repeler un campo magnetico.

ECUACION DE BROGLIE: cualquier particula puede considerarse como una onda
A= h/mv.

FCUACION DE ESTADO DE MURNAGHAN: desarrollada por Francis D.
Murnaghan, presento una ecuacion de estado para la representacion de solidos
entre la dependencia energética y el volumen.

ECUACION DE ONDA: una funcién que representa el comportamiento de una
onda simple en el espacio y el tiempo.

ECUACION DE SCHRODINGER: descripcién de las particulas microscépicas en
funcién de la ecuacion de ondas y el postulado De Broglie.

EFECTO ISOTOPO: la masa atémica tiene influencia en la temperatura critica de
transicién T;.

EFECTO MEISSNER: desaparicion parcial o completa de las lineas de flujo de
campo magnético en el estado superconductor de un material.

ENERGIA DE IONIZACION: es la minima energia para sacar un electron de un
atomo en su configuracién fundamental.

ESFERAS DE MUFFIN-TIN: es el método de particién de un sistema en esferas
atémicas y regiones intersticiales.

23



ESTRUCTURA CRISTALINA: se define como la distribucién de atomos, iones o
moléculas, en el espacio tridimensional, estas estructuras poseen varias simetrias
y usualmente se encuentran como esferas agrupadas.

ESTRUCTURA ELECTRONICA: es un método universal que exactamente
describe un sistema real en la naturaleza. Las estructuras estables de solidos son
mas naturalmente clasificadas en términos de la estructura electrénica del estado
fundamental.

ESTRUCTURA DE BANDAS: intervalos de energia de cada orbital, que un
electron puede poseer.

EXCITON: un mecanismo de interaccién mas fuerte que los fonones e
interacciona a temperatura mas altas.

FACTOR DE EMPAQUETAMIENTO: relacion del volumen de atomos en la celda y
el volumen de Ia celda unitaria.

FERMION: es cualquier particula que tiene un nimero espin impar medio.
FONON: vibracién de la red cristalina.

FOTON: particula de luz que se propaga en el vacio.

FRECUENCIA (v): nimero de ciclos por segundo. Su unidad es el Hertz.
FUNCIONAL: tomo una funcién y define un Unico namero de la funcién

FUNCION DE ONDA i expresa la amplitud de una onda, en cada punto e
instante.

GAP: es un intervalo de energia prohibida.
GAP DE ENERGIA: energia requerida para romper un par de electrones.

GRUPO ESPACIAL: son los grupos de transformacion del espacio tridimensional
(grupos de simetria) y son 230.

HAMILTONIANO: es un operador que representa la energia total del sistema,
constituido generalmente por los electrones, nucleos de los atomos.

HTS: acrénimo de “High Temperature Superconductor’, o en espafiol SAT
Superconductor de Alta Temperatura. ‘
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HUECO: vacante de carga positiva de una red cristalina, ante la escasez de un
electrén.

IMAGENES DE RESONANCIA MAGNETICA MRI: técnica no invasiva, capaz de
detectar la estructura y composicion del cuerpo a analizar.

INDICES DE MILLER: es una notacién empleada para localizar direcciones y
planos de una celda unitaria. Son enteros [, h, k, que refiere a las intercesiones
hecha por un plano de ejes definidos por a,, a,, a;.

INVERSION A TRAVES DEL CENTRO DE SIMETRIA: si hay un punto de la red,
que se mueve hacia el centro y luego se aleja a una distancia igual, pero en
sentido contrario y se observa que el conjunto permanece inalterado.

ISOTOPO: son atomos que tienen el mismo ndmero atomico, pero tienen una
masa diferente.

LONGITUD DE COMERENCIA & tamafio del Par de Cooper, y es descrita como la
distancia mas corta, en la que la superconductividad se puede mantener en un
material.

LONGITUD DE ONDA (): distancia que hay entre picos.

LUZ: es una radiacion electromagnética, es decir una onda en campo magnético y
eléctrico.

MAGNESIO: elemento quimico que tiene el simbolo Mg y nimero atdmico Z = 12.

MAGNONES: fluctuaciones de espin, que se propagan a fravés de la red y que
crean una especie de camino que los electrones pueden seguir sin sufrir
obstaculos.

METODO AUTOCONSISTENTE SCF: resuelve la ecuacion numéricamenie para
cada electron moviéndose en un potencial central debido al nlcleo y ofros
electrones.

METODO DE HARTREE-FOCK: considera un sistema de N particulas, como la
superposicién de un sistema de electrones independientes.

METODO VARIACIONAL: relaciona la energia de estado fundamental con la
energia de la funcién de onda exacta.

NUMERO ATOMICO (£): es el nimero de electrones de un atomo.
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ONDA: perturbacién que viaja en el espacio, que posee frecuencia, periodo y fase.
ONDA PLANA: describe un electrén que se propaga por el espacio real.

ORBITAL: es una funcién de probabilidad de encontrar un electrén de energia
especifica.

ORBITAL ANTIENLAZANTE: de mayor energia, y en consecuencia en un estado
de repulsion.

ORBITAL ENLAZANTE: de menor energia que cualquiera de los orbitales
atémicos de los cuales se cred.

PARAMETRO DE RED: longitud de los lados de la celda unitaria y los angulos
entre ellos.

PARES DE COQPER: apareamiento de electrones en el estado superconductor e
interaccionan con la red cristalina, facilitando la conduccién eléctrica.

PLASMONES: atribuye el emparejamiento de electrones a altas temperaturas al
mecanismo derivado de movimientos colectivos de electrones.

PRINCIPIO DE INCERTIDUMBRE DE HEISENBERG: no es posible determinar la
posicion y momento de un electrén al mismo tiempo.

PRINCIPIO DE EXCLUSION DE PAULLI: dos eiectrones no puede tener todos
sus nlimeros cuanticos iguales, por tanto un orbital solo posee dos electrones.

PROFUNDIDAD DE PENETRACION X: es la profundidad de un campo magnético
penetra en la superficie del superconductor.

RADIO ATOMICO: distancia media entre dos nicleos vecinos.

RED: es un infinito arreglo de puntos en el espacio, en el cual cada punto tiene
idénticos propiedades que los otros puntos.

RED RECIPROCA: son todos los vectores de onda K que conducen a ondas
planas con la periodicidad de una red de Bravais.

REFLEXION EN UN PLANO DE SIMETRIA: si la reflexion de un plano pasa a
través de un punto y lo deja inalterado, se dice que tiene un plano de simetria.

RESISTENCIA: oposicién de un material al flujo de corriente eléctrica a través de
él.
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RESISTIVIDAD: resistencia elécirica de un material. Es el inverso de la

conductividad.

RESONANCIA MAGNETICA NUCLEAR NRM: es una herramienta usada en
quimica para estudiar las estructuras de moléculas basadas en el gspin nuclear de

los atomos

B L. . . . . Ly 2 .
ROTACION: rotacion con respecto a un eje de simetria, sl una rotacion de —E— deja
al punto inalterado, enfonces se tiene un eje de simetria de orden n, con n =
1,2,34,0 6.

SUPERCONDUCTOR: un elemento de aleacién metalica, o compuesto que
conducen la electricidad sin resistencia por debajo de una cierta temperatura.

SUPERCONDUCTOR LIMITADOR DE FALLA DE CORRIENTE SFCL: dispositivo
superconductor que limita el potencial cuando se produce un fallo de corriente.

SUPERCONDUCTOR SUPERCOLISIONADOR SSC: acelerador de particulas,
con mayores caracteristicas que los actuales. '

TEMPERATURA CRITICA T.: representa la temperatura de transicién critica por
debajo del cual el material comienza a superconducir.

“TEOREMA DE BLOCH: la funcién de onda en un cristal perfecto es un estado
propio del momento del cristal.

TEORIA FUNCIONAL DENSIDAD DFT: método de la mecanica cuantica para
determinar la estructura electrénica (estado fundamental) de los solidos. Si el
sistema en cuestion posee N electrones el problema hasta aca es 3N dimensional.
El propésito de esta Teoria, es reducir la dimensionalidad del problema calculando
la energia electrénica a partir, no de la funcion de onda sino de la densidad
electronica. Asi el problema se reduce a uno tridimensional.

VORTICES: tubos de remolinos de cormiente eléctrica inducida por un campo
magnético externo en la superficie del material superconductor.

WIEN2K: programa gue realiza los calculos de estruciura electronica de los
sélidos utilizando la teorfa funcional densidad DFT.

ZONA DE BRILLOUIN: es la celda Wigner Seitz de la red directa.
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RESUMEN

En este trabajo de tesis se han calculado las propiedades estructurales y
electrénicas del Diboruro de Magnesio MgB, en el volumen y en la superficie en el
slab 1 x 1, mediante la teoria funcional densidad DFT, con la aproximacion del
gradiente generalizado (GGA) para caicular la energia de correlacién intercambio
con el método de ondas planas aumentadas linearizadas (FP-LAPW).

Con los resultados obtenidos se hallaron los parametros de red en donde la
energia de la estructura se hace minima y se estabiliza. Se presenta la diferencia
entre los valores obtenidos y los valores experimentales; ademds se obtuvieron la
densidad de estados y estructura de bandas por atomo y por orbital, los cuales
permitieron la descripcion electronica del material.

Ademas de presentar lo calculado en este trabajo, se muestran las posibles
aplicaciones electrénicas puesto que se pueden encontrar aplicaciones en la
superficie en peliculas delgadas y en el volumen como la realizacion de cables
superconductores. Esta diferencia, permite hacer un uso racional de la energia,
desarrollando cualquier aplicaciéon en supercorrienies en diferentes sistemas.

Palabras clave: Diboruro de Magnesio, Superconductividad, Densidad de
Estados, Estructura de Bandas.
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INTRODUCCION

l.a importancia de esta investigacion radica en la exploracién de los ambientes
tecnoldgicos y cientificos con las nuevas invenciones que confirman el progreso
de Ingenieria Electrénica y Eléctrica, ademas trascendentales en el desarrolio
social de las comunidades que ias incorporen. Gracias a los nuevos materiales y
variedad de manifestaciones’, es dispendioso conocer sus principales
caracteristicas de forma empirica o tedrica; este estudio tecnoldgico es complejo,
ya que este pais no cuenta con una infraestructura que permita incursionar en alta
tecnologia, pero tiene la fortaleza de contar con un talento humano capaz de
realizar cualquier proyecto de investigacion en aspectos medernos, permitiendo
involucrarse en aspectos de educacion, investigacion y sociedad.

Por tanto, este proyecto hace énfasis en el andlisis y deducciones de las
propiedades de los materiales mediante modelos tedricos, que han cobrado
importancia ya que son altamente eficientes en la descripcién de las principales
propiedades fisicas como las electrénicas, dpticas, térmicas, etc.; de acuerdo con
estos principios, es necesario realizar un profundo entendimiento de los materiales
que constituye una herramienta interpretativa que agiliza su comprensién, por
medio de una investigacién interdisciplinar, holistica y exploratoria que permita
entender los fendmenos tan particulares como la superconductividad.

La superconductividad (1911), es uno de los fenémenos que han sido
ampliamente estudiados, pero sus aplicaciones a nivel tecnoldgico son escasas,
una de las razones es que no se tiene un modelo tedrico Unico para explicarla y la
oira razon es que este fendmeno se manifiesta segin las caracteristicas
estructurales de los materiales. Actualmente el Diboruro de Magnesio MgB,
(2001), es un superconductor metalico, que se ha venido caracterizando,
permitiendo conocer sus propiedades, a través de estudios teéricos que confirman
la existencia de supercorrientes, y propiedades magnéticas prometedoras para
aplicaciones tecnoldgicas.

Una manera mas sutil de entender la superconductividad, es que permitira
solucionar los problemas energéticos en nuestra sociedad, con la disminucién de
perdidas por resistividad (20%), ademas mejorando el desempefio térmico de los
dispositivos; asimismo, el futuro de la industria electrénica depende de la

' Por ejemplo; el carbono es un matarial, que de acuerdo a fa configuracién de la estructura cristalina hace posible cualquier
tipo de aplicacion: grafito, diamante, fullerenos, nanotubos, carbinos.
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capacidad de desarrollo en nuevos materiales, fiables, eficaces y econdmicos con
el Diboruro de Magnesio, facilitando cualquier aplicacion electrénica.

Ef actual proyecto de investigacion, se ha realizado en conjunto con la Universidad
Santo Tomas seccional Tunja, el centro de investigaciones CIUSTA, el grupo de
investigacion en nanotecnologia y nuevos materiales NMT?; en efecto utiliza la
técnica de calculo computacional ab initio, destacada por su precision en el
software Wien2K2; este software permite obtener la solucidn aproximada de la
ecuacién de Schrédinger y a partir de ella se determina Ilas propiedades
estructurales como el parametro de red y fa energia fundamental (minima) del
sistema, ademas de calcular la densidad de estados y estructura de bandas del
material, que se caracterizan por determinar las propiedades electrénicas del
mismo, los resultados son coherentes en una discrepancia con respecto al metodo
empirico alrededor del 1%.

El propdsito de este proyecto es realizar una contrastacion de las propiedades
electrénicas utilizando la densidad de estados DOS y estructura de bandas en el
material superconductor Diboruro de Magnesio MgB,, en el volumen y en la
superficie slab 1 x 1, en la direccidn de crecimiento [0001] que es la mas comdn
de la estructura hexagonal MgB,, es normal al eje ¢ y hay mayor disposicion de
atomos.

Este trabajo de tesis se encuentra estructurado de la manera siguiente:

En el capitulo 1, se encuentra una descripcion general de la superconductividad
destacando las caracteristicas del Diboruro de Magnesio y sus principales
aplicaciones.

Fn el Capitulo 2, se da una descripcion de la mecanica cuantica como modelo
principal descriptiva de los sistemas de particulas atomicas, con la invencion de la
ecuacion de Schrodinger y las aproximaciones de Hartree, Slater que
determinaron las principales propiedades de los materiales.

En el Capitulo 3, se encuentra los fundamentos de la teoria funcional densidad,
incluyendo los teoremas de Hohenberg, Kohn 'y Sham, qgue son base fundamental
para determinar las propiedades del sistema a partir de la densidad.

En el Capitulo 4, se destaca la metodologia utilizada con los fundamentos de la
mecénica cuantica y la teoria funcional densidad en el software WienzK, el cual

2 nesarollade en la Universidad de Viena, Austria, bajo ambiente LINUX, que calcula las estructuras de bandas, densidad
de estados, difraccion de rayos X y propiedades 6pticas de una estructura cristalografica Software.
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hace posible la solucién numérica® de la ecuacién de Schridinger, que permite
determinar las propiedades electronicas de los malteriales sin encontrar
discrepancias con el mundo real. :

En el Capitulo 5, se indica todos los resultados dando prelacién a los
requerimientos de entrada con los parametros de red, radios de Muffin Tin, y a
partir de ellos se realiza la energia total, densidad de estados y estructura de
bandas.

Posteriormente, se encuentra las conclusiones, bibliografia, e infografia del trabajo
realizado. Este trabajo culmina con algunos anexos; el primero de ellos consiste
en una técnica de estructura de bandas a nivel experimental ARPES, luego se
enuncian las entidades de investigacion multidisciplinar y empirica en el Diboruro
de Magnesio; en seguida, se encuentra la distribucion atémica de los elementos
con la configuracién electrénica y nimeros atomicos, luego se encuentran las
unidades atémicas utilizadas segin en sistema MKS, y el calculo DFT para
superficies tipo supercelda.

3 Algoritmos que permiten resolver cualguier problema computacional.
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JUSTIFICACION

El material Diboruro de Magnesio MgB, es un material intermetalico que cuando
se encuentra en fase normal puede desarrollar algunas propiedades metalicas,
consolidando las propiedades eléctricas, térmicas, ductil y maleabilidad que
prometen una facilidad en la comprension, sintetizacion y realizacion de
dispositivos eléctricos y electrénicos.

Este proyecto tiene sentido, ya que la investigacion realizada requiere el estudio
complementario en fisica, mecanica cuantica, quimica, e ingenieria para la
determinacion de las propiedades electrénicas del material, considerada como la
base fundamental para entender que sucede a nivel nano y que proyecciones
puede desarroliar este tipo de materiales en nuestro entorno.

El software Wien2K, constituye una robusta herramienta computacional que
permite efectuar los parametros adecuados para describir cualquier material, en
coherencia con la forma empirica. Ademas, este software presenta la factibilidad
de considerar tratamientos convencionales como en el volumen y el desarrollo de
estudios profesionales a nivel superficial, que facilitan al investigador detectar el
confinamiento de las propiedades segun su geometria.

La realizacion de este provecto, presenta una informacién cientifica, alrededor de
eficientes y nuevos materiales, describiendo la generacién de un nuevo tipo de
tecnologia con perspectivas mas satisfactorias en comparacion con el transistor.
El futuro de la sociedad depende de cémo se aborde este tipe de tecnologia,
aportando beneficios al medio ambiente, y solucionando cada una de las
necesidades del hombre.

Por tanto, esta investigacion multidisciplinar tiene gran importancia en ingenieria
electrénica, ya que puede prestarse para la realizacidn de proyectos empiricos con
un futuro prometedor.

33



PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

Hasta la fecha, todos los estudios realizados para determinar las propiedades
estructurales, electrénicas y superconductoras del Diboruro de Magnesio MgB, en
el volumen, se han calculado a partir de primeros principios, revelando su
comportamiento anomalo [2]. Los calculos muestran que el Diboruro de Magnesio
MgR, cristaliza hexagonal tipo grafito, con capas intercaladas entre boros y
magnesios. Esta estructura atémica notablemente simple, ayudaria a entender la
forma inusual en que el MgB, transfiere carga con lo que explicaria las
propiedades no muy comunes en la estructura de bandas como el hecho de
poseer dos gaps distintos [3]. Uno de los esfuerzos realizados por todos los
investigadores ha sido caracterizar estos gaps, los cuales son un parametro
necesario para explorar el mecanismo de superconductividad.

La energia de los gap han sido medidas experimentalmente pero no concuerdan
con lo predicho tedricamente, debido a la sensibilidad de las superficie [4], ademas
se ha encontrade alta calidad en la orientacién epitaxial de las peliculas de MgB,
crecidas en sustratos de Al,O5 [5], 1a cual en cierta forma obliga a los teoricos a
investigar y a caracterizar la estructura y los estados electronicos en la superficie
del MgB,.

Uno de los primeros célculos reportados sobre el estudio de la superficie MgB, a
primeros principios ha sido el de Zhenyu [6], |.I Mazin y V.P. Antropov {7], los
cuales afirman gue solo se ha estudiado tedricamente el 50% por ciento de la
superficie terminada en Mg y propone hacer una analisis mas detallado para
encontrar la contribucién de esta superficie en los calculos ya realizados.

Teniendo en cuenta los resultados este trabajo hace una contribucién a este
problema pues se hizo una caracterizacion de las propiedades electrénicas del
MgB, en la superficie con el slabs 1 x 1.
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OBJETIVOS

OBJETIVO GENERAL

« Analizar las propiedades electrénicas en el Diboruro de Magnesio Mgh,,
tanto en el volumen como en la supetficie, a través de la Teoria Funcional
Densidad.

OBJETIVOS ESPECIFICOS

e Determinar los parametros de red donde el Diboruro de Magnesio Mgh,
adquiera una estructura estable usando el método DFT.

» Determinar las propiedades electronicas del MgB,. en el volumen y en la
superficie (slab 1 x 1).

« Analizar las propiedades electronicas del MghB,, en el volumen y en la
superficie (slab 1 x 1).

s Realizar una comparacién de las propiedades electrénicas tanto en el
volumen como en ia superficie del MgB,.

« Explicar las posibles aplicaciones del MgB, en la superconductividad y en
la ingenieria electronica.
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CAPITULO 1

1, ESTADO ACTUAL
1.1 Inicio de la superconductividad

La superconductividad es uno de los fenémenos mas interesantes en la
electrénica moderna [8]; esta nace a partir del experimento de Heike Kamerlingh
Onnes [9], quién en 1908 licud helio liquido y alcanzo una temperatura de 4,22°K
(—260°C), pues no era tan evidente gue la mayoria de gases se podrian licuarse a
temperaturas muy por debajo de los cero grados centigrados (0°C); tres afios
después, se desplegd una serie de experimentos, de tal manera que aplico este
refrigerante (bafo térmico) sobre metales puros inicialmente mercurio, lo que
permitié conocer los fenomenos de los materiales a bajas temperaturas

Fue una revolucion, cuando muestras de mercurio en contacto con helio liquido,
perdieran 10-11 del valor resistivo en estado normal, hecho que S€ denomind
superconductividad (1911) [10}, no obstante, fue necesario estudiar la naturaleza
de la conductividad con respecio a la temperatura y el resultado obtenido se
encuentra en la figura 1, donde se describe una decaida lineal hasta cierta
temperatura T = 4,2°K, luego se presenta un salto abrupto hacia cero,
encontrando la superconductividad, a esta transicion se denomina temperatura
critica 7., dos aflos después Onnes gana el premio nobel [1 06}

Estudios posteriores determinaron la superconductividad en otros elementos
metalicos como estafio y plomo observando este mismo fenomeno a diferentes
temperaturas 3,72°K ¥ 719°K respectivamente, ademas se estudio et niobio,
describiendo una mayor temperatura de critica de transicion T, = 9,15°K, la mas
alta entre los elementos puros [107]. Los cientificos de la época querian enconirar
un superconductor que describiera una alta temperatura de transicion T, con el
proposito de evitar la refrigeracion de las muestras, lo que permitid realizar el
experimenio en aleaciones (mezclas entre metales e impurezas); en la década de
los 60, se conoce la aleacién Niobio-Germanio NbGe con una mayor femperatura

de transicion de 7, 23,2°K [107].

Desde entonces, las aleaciones no presentaron una factible temperatura de
transicién T,, por lo que las aplicaciones superconductoras estarian algo fuera del
alcance, debido a su constante y costosa refrigeracion.
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cara de la superconductividad. Es por esto que en 2001, Akimitsu® reportd la
superconductividad del Diboruro de Magnesio MgB, y Pocos dias después,
Nagamatsu reporté el estado superconductor de dicho componente, a una
temperatura critica de transicién T. = 39.4°K [16, 17], aungue el componente
MgB,, fue sintetizado por primera vez en 1950, fue hasia en 2001, que se
descubrié6 su superconductividad. A continuacion la figura 2, describe el
comportamiento resistive en funcion de ia temperatura de! Diboruro de Magnesio
MgB,, encontrada por Akimitsu y Nagmatsu.
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Figura 2. Temperatura critica de transicion del superconductor MgB, [110].

El Diboruro de Magnesio MgB,, presenta las condiciones mas favorables enire la
teoria y la experimentacion, algunas de sus propiedades mas optimistas son: alta
temperatura de transicion T, estructura cristalina simple, larga longitud de
coherencia & alta densidad de corriente J. y campos criticos H,,, estas
propiedades son competentes en el actual material Diboruro de Magnesio MgB,,
para a realizacién de miiltiples aplicaciones [18] y el reto de los investigadores es
fabricario de una manera méas econdémica. Una manera mas sutii de entender la
superconductividad, es que permitira generar altos campos magnéticos,
transmision eficiente de energia eléctrica y la construccion de dispositivos
electrénicos méas pequefios, y potentes.

Acorde a su temperatura critica de transicién T,, es posible usar varios tipos de
refrigeracion, neén o hidrégeno liquido [19], aunque el mas factible es el enfriador
criogénico (Service 2002), todas estas de menor costo que la refrigeracién de helio
liquido, esta requerida para el Niobio [20]. A partir del hallazgo de una temperatura
récord entre los superconductores intermetélicos [21], se Hegb a la pregunta ¢Que

5 £1 10 enere de 2001, en la conferencia en Sendai, Japdn.
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Tabla 3. Operadores de la mecanica cuantica.

Cantidad Operador
Posicidon X =
Momento lineal p = ~ihV
E f " &
nergia £ ih—lﬁ
At
Energia potencial | ¥ = v(x)
Energia cinética | _ h?
T = ——V?
Hamiltoniano H=T+V

Fuente: [65].

La anterior Tabla 3, establece los principales operadores para determinar la
posicion, el momento, las energias del sistema a partir de la funcion de onda ¥, a
continuacién se indica el operador Hamiltoniano que se caracteriza por determinar
las energias presentes en el sistema.

2.4 Operador Hamiltoniano

En un sistema molecular, la funcién de onda ¢ describe la posicidn de los
electrones y los nucleos de los atomos. Asimismo, el operador Hamiltoniano [65]
es el gue describe la contribucién de la energia cinética T y la energia potencial V
del sistema, a continuacién se indica esta superposicion.

A=T+V (9

Si consideramos un sistema molecular que contiene M nlicleos y N electrones, su
Hamiltoniano seria:

H=T+V=T"+TC+Ve 4V + Y™ (10)

Donde T%", T¢ describen la energia cinetica de cada ndcleo y electron
respectivamente, y V%, V&, V™ es la energia potencial (interaccidn ce
Coulomb), a continuacion se describe el Hamiltoniano se puede reescribir como
sigue:

Energfa cinética de los nicleos: T = Y} ("Eijvﬁ)
Energia cinética de los electrones: T¢ = 3 (—%Vﬁ)

P . . v P p z
Energia potencial interaccion electrén-nicleo Vo™ = 3 ‘}f—r—“—
pa
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Figura 1. Descubrimiento de la superconductividad en el Mercurio {108].

Después de varias décadas, en 1086 J. Georg Bednorz y Karl Alex Mitler [11]
avance en la temperatura de transicion sobre los T, = 30°K con el

n acreedores del premio nobel un ano mas
investigaciones sobre los
amicos”,

demostraron un
compuesto BaLaCuO [1 09], ellos fuero

tarde [108]. Desde entonces, se desplegé grandes
e de oxido de cobre (CuO) o compuestos cCer

compuestos a bas
icién T, mucho mas altas y genero

conquistando nuevas temperaturas de trans
una esperanza en la superconductividad aplicada.

Todos estos afios, se ha experimentado los superconductores ceramicos como los
mas costosos, porque necesitan ser dopados con plata en un 70%, muy
susceptibles ante campos magnéticos extemos  Hg eliminando la
superconductividad del material [109], por lo que su estudio en estos materiales es
muy complejo, razén por la cual los superconductores ceramicos no son tan

aplicables en aplicaciones industriales.

A partir de 1994, se consideré reanudar las investigaciones en componentes
intermetalicos, especialmente en componentes ligeros a base de Boro y
Borocarburos (YPd,B,C T, = 23°K) [12-15}, que permitieran descubrir fa nueva

4+ actualmenie se tiene expectativa en este tipe de superconductores, ya que no necesita una refrigeracion exhaustiva.
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hace que el Diboruro de Magnesic MgB, sea tan especial?, jPor qué tiene una
alta temperatura de fransicion?, preguntas que seran resueltas mas adelante.

Los cientificos generalmente asumen que la superconductividad se debe al
acoplamiento de electrones de dos en dos (Par de Cooper), pero Zhu Yimei®
(2004) afirma: "Aunque este es el caso para la mayoria de los superconductores,
no se ha demostrado todavia cémo los electrones contribuyen a la
superconductividad en el Diboruro de Magnesio MgB,. Asi que se decide mirar
mas de cerca la estructura electronica de este material”.

lgualmente Tafto (2004) coincide con -a experiencia de la industria
Superconductive components inc (2004) [111], "A medida que adquirimos una
mayor comprensién de las propiedades de Diboruro de Magnesio MgB; en el nivel
atdmico, estoy seguro de que, en un futuro cercano, vamos a ser capaces de
relacionarlos con las propiedades macroscépicas fales como la
superconductividad y tal vez explicar el origen de superconductividad en general”.
A continuacion se tienen los referentes tedricos de los superconductores, a nivel
magnético y eléctrico.

1.2 Efecto Meissner

En 1933, Walter Meissner y Robert Ochsenfeld [22] descubrieron la ausencia de
lineas de campo magnético en el estado superconductor, exhibiendo propiedades
de diamagnetismo perfecto (repulsion), esta es la principal diferencia entre un
superconductor y un conductor perfecto (solo conduce electricidad sin resistencia).
Los experimentos realizados consistian en aplicar campos magneéticos B,
generados por fuentes exiernas sobre el material superconductor, a diferentes
temperaturas. Mediante varios experimentos, el efecto Meissner desarrolio dos
comportamientos lo gue sugirié una clasificacion, el primero de ellos conocidos
como los superconductores tipo [ o blandos y los superconductores tipo Il o duros.

Los superconductores tipo |, se encuentran principalmente en los elementos puros
[112], cuyo comportamiento se describen en dos estados: el primer estado es una
fase Meissner, gque describe un diamagnetismo perfecto, representada por la
expulsion de lineas de campo del interior del superconductor B = 0, y el segundo
estado o6 normal, es cuando hay la presencia de un campo critico H., capaz de
eliminar el fenémeno de superconductividad en el material, a continuacion la figura
3a indica este efecto.

® Fisico avanzado de Brookhaven Servicic de Microscopia Elestronica
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Figura 3. Efecto Meissner en los superconductores [113].

En seguida, los superconductores tipo I, su comportamiento se atribuye
principaimente a la construccion de aleaciones’ [114], y se componen
principalmente de tres estados; el primer estado es una fase Meissner, es cuando
un superconductor se encuentra ante la ausencia de campo magneético y un
campo magnético critico inferior H,, en este estado se experimenta un
diamagnetismo perfecto (expulsion B = 0), el segundo estado o vortices (mixto) se
encuentra entre un campo magnético inferior H.; ¥ un campo magnético superior
H_,, algunas lineas de campo alcanzan penetrar el material superconductor y el
efecto Meissher es incompleto, el tercer estado o normal es cuando se elimina la
superconductividad del material, ya que se supera el campo magnético superior
H.,. Anteriormente la figura 3, indica el comportamiento del efecto Meissner de los
superconductores tipos | (izquierda) y tipo il (derecha).

En consecuencia, el efecto Meissner permitié rapidamente murmurar la rapida y
efectiva generacion de campos magnéticos por parte del superconductor. Segun
Meissner, el diamagnetismo generado por el superconductor stirge de emision de
corrientes persistentes que fluyen para oponerse al campo (creacion de campos
opuestos), una aplicacion general del efecto Meissner, es mediante fa levitacion
magnética [23], la cual se indica en la figura 4.

7 Alexei Alexeyevich Abrikosov: fisico tedrico de la materia condensada, ganador del premio nebal (2003},
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Figura 4. Fendémeno de levitacion magnética en los superconductores [1 16].

La levitacién magnética ya ha sido realizada a nivel experimental en laboratorios y
la industria permitiendo ser una de las aplicaciones mas sobresalientes de la
superconductividad. A continuacion encontramos una teoria que describe las
supercorrientes generadas en la superconductividad.

1.3 Teoria BCS ~ primera teoria de la superconductividad

El efecto Meissner, fue una oportunidad de conocer las propiedades magnéticas
en los superconductores, pero aln no se ha explicado como una estructura
cristalina contribuye a la ampliacién de la densidad de corriente cuando se baja la
temperatura en los materiales, esta explicacién la puede dar la teoria BCS. La
Teoria BCS [24] (1957) tiene procedencia en las iniciales de los cientificos John
Bardeen, Leon Cooper y Robert Schrieffer, y mediante esta teoria, se explica los
origenes microscopicos de la superconductividad y sustentar algunas propiedades
superconductoras.

En un superconductor, se presenta la posibilidad de agrupar electrones en parejas
(Par de Cooper), la agrupacion de estos electrones tiene caracter de un bosén y
se condensan en el estado fundamental. A continuacion la figura 5 indica como se
generan los pares de Cooper.

El movimiento de los pares de Cooper solo esta correlacionado con la red, ya que
la atraccion efectiva del par de Cooper es del orden de mili-eleciron voltios,
suficiente para estar apareado a hajas temperaturas y de este modo ser invisibles
sobre la red. Por ejemplo, si aplicamos una energia externa, ios pares de Cooper
se mueven sin resistencia y la nica manera es evitar el movimiento es dejar el
estado superconductor. Cuando el superconductor deja su fase superconductora,
todos los pares de Cooper se desintegran y el material vuelve a condiciones
normales.
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Figura 8. Formacion de Pares de Cooper en una red cristalina [116].

Entre las caracteristicas mas relevantes a identificar la validez de la teoria BCS en
un material superconductor podemos incluir; (1) la presencia de una banda
prohibida {banda gap), que constituye la separacién de la banda de conduccion y
la banda de valencia, (2) la interaccion electrén-fondn, permite una deformacién de
la red, entonces el electrdbn se apoya de esta deformacion minimizando su
energia, e interaccionando mas facilmente entre electrones vecinos, (3)
determinacion de la profundidad de penetracion A y la longitud de coherencia &, (4)
determinacion de la temperatura critica de transicion T, (8) la cuaniizacion de fiujo
magnético debida a los pares de Cooper.

De acuerdo con la teoria BCS, se dio una explicacion ilustrativa del aumento de la
densidad de corriente en los materiales superconductores, a continuacion se
presenta el efecto Josephson, como una aplicacién de la fisica cuantica en la
superconductivigad.

1.4 Efecto Josephson

En 1962, Brian David Josephson [25] explico la aparicidn de corriente eléctrica por
efecto tlnel entre dos superconductores separados por un aislante, este tipo de
uniébn se denomina enlace débil o juntura Josephson. Experimentaimente, el
efecto Josephson fue confirmado por P. Anderson y J. Rowell (1963).

Los efectos que se originan, a través del transporte por efecto tlnel se incluyen:
efecto Josephson de corriente continua SQUID DC [26] v efecto Josephson de
corriente alterna SQUID AC [27]. El efecto Josephson en corriente continua, fiuye
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una corriente “continua” a fravés de la unién en ausencia de cualquier campo
magneético o eléctrico, mientras que el efecto Josephson en corriente alterna, una
tension de corriente continua aplicada a través de la unioén produce oscilaciones
de corriente de radiofrecuencia a través de la unién. A continuacion la figura 8,
muestra una juntura Josephson.

. Insulator

Elestric
current

Figura 6. Formacion de junturas Josephson [117].

Gracias al efecto Josephson pueden crearse uniones, que pueden ser los
primeros switches, que presentan la facilidad de conmutar 100 veces mas que el
transistor, proyectando un gradual reemplazo y una mayor velocidad de
procesamiento; una de las perspectivas de la superconductividad es llegar a
reemplazar al fransistor. Ademas pueden detectarse campos magnéticos
extremadamente débiles (en el orden de femio-Teslas).

Considerablemente, la superconductividad se encuenira condicionada por estos
fres Gltimos fendmenos, por esto conocemos una gran variedad de propiedades y
de igual manera sus aplicaciones seran multidisciplinares; a continuacién se tiene
en cuenta la superconductividad en el Diboruro de Magnesio MgB,.

1.5 Superconductividad en MgB,

La descripcién de la superconductividad en el Diboruro de Magnesio MgB,, se
describe a partir de dos principios basicos: la existencia de bandas
superconductoras y el efecto isétopo.

1.5.1 Dos bandas superconductoras

A partir del descubrimiento del Diboruro de Magnesio MgB, (2001), fue necesario
explicar ¢ Por qué la superconductividad en un elemento tan simple?, ademas
¢ Por qué un compuesto con un tamafio reducido de electrones de valencia puede
ser superconductor?, y muchas otras preguntas que hacian referencia a la
estructura det materiai, por esto, se inicia grandes estudios tedricos y
experimentales acerca de los controversiales gaps de energia (huecos), que
permitan dar respuesta a {odas estas preguntas.
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Mediante los estudios tedricos Ab initio [28] (“primeros principios™), describen la
presencia de dos bandas caracteristicas del material: una banda sigma A, (0) =
7.2meV (“dominante”), originada de los orbitales sp®, 2s y p,, del boro y una
banda pi A (0) = 2.3meV, con orbitales p, del boro [29]. Entonces puede
considerarse la causal del incremenio de temperatura de fransicion 7., el
argumento de la presencia de dos gap de energia superconductora (huecos) {30},
no obstante, los superconductores convencionales solo poseen un hueco (gap)

superconductor [118].

Iguaimente de manera experimental, los dos gap de energia superconductora dei
Diboruro de Magnesio MgB,, han sido estudiados completamente por Ia
espectroscopia fotoemision angulo resuelto de alta resolucion ARPES® [31],
espectroscopia de tunelamiento [32], tunelamiento punto de contacto [33, 34],
estudios de calor especifico [35], espectroscopia Ramam [36], los cuales
confirman la existencia de dos (2) de gaps de energia superconductora, pero con
diferenies valores, identificando un gap débilmente acoplado 6 =55 —-7.7meV y
una gap fuertemente acoplado m = 1.8 3 meV, los errores encontrados son
asociados a fas impurezas de la superficie y homogeneidad [37]. Sin embargo,
varios estudios, validan el juego de la dependencia “k” (vectores de la red
reciproca) en un acople electron-fonén como origen de miltiples gaps del Diboruro
de Magnesio MgB, [38].

La existencia de los dos gaps de energia superconductora tiene influencia en la
temperatura critica de transicion 7, de los materiales, por esto, se deseo analizar
que contribucién tiene la masa del material para incrementar la temperatura de
transicion 7.

1.5.2 Efecto is6topo

De acuerdo con la teoria BCS, un cambio de la masa del material puede contribuir
en la temperatura critica de fransicion T, por esto se realizé el estudio isétopo en
el Diboruro de Magnesio MgB,, iniciando con el elemento mas ligero (de menor
masa) del compuesto: e! isétopo de boro Mg'B y Mg''B, segtn la teoria podria
diferir por un incremento de la temperatura de transicion AT, = 0.85°K, y de forma
experimental el incremento fue de AT, = 1°K [39, 40]; en concordancia con la
teoria BCS, el boro de menor masa podria conducir a altas frecuencias de
vibracidn de la red, consolidando factible ia superconductividad en elementos mas
ligeros [41, 42].

® Describe completamente la estructura de bandas del material, para una descripcion ver anexo i
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Las pruebas realizadas en el is6topo de magnesio, demuestra un retroceso con
una contribucién de ay = 0.02 [43], con respecto al boro ay = 0.26 — 0.3, en efecto
las frecuencias vibracionales del magnesio es de baja contribucion en la
temperatura de transicion T, al caso de despreciar su efecto y por esto las
vibraciones del boro son més importantes en la superconductividad MgB, [42,43].

En contraste el estudio del efecto is6topo, determinan que los electrones forman
pares de Cooper, y existe una interaccién electron-fonén en el estado
superconductor, de modo que cumple con la teoria BCS (Bardeen, Cooper and
Schrieffer), por tanto el Diboruro de Magnesio MgB,, se considera un
superconductor convencional, con algunas propiedades de los superconduciores.
de alta temperatura SAT.

1.6 Propiedades basicas

La importancia de las propiedades del Diboruro de Magnesio MgB,, radica en que
contiene los valores convencionales mas 6ptimos para empezar a realizar una
aplicacion [44]. En la Tabla 1, se resumen los diferentes parametros que
caracterizan esle material.

Tabla 1 Lista de algunos parametros superconductores del MgB,.

Parametro Valor experimental
Temperatura critica T, =35 —40°K
Densidad de corriente J. = 1084 /sz
Densidad (teérica) p = 2.55 g/em?
Densidad de portadores N, = 1.7 — 2.8x10%3 huecos /cm®
Efecto isétopo ap +ay =03 +0.02
Resistividad pr(40K) = 0.4 — 16uflem
Longitud de Coherencia $ap(0) = 3.7~ 12 nm
{(0)=1.3~3.6nm
Profundidad de penetracién A(0) = 85— 180 nm
Gap energia A (0) = 5.5 —8.2 meV
A,(0) = 1.5 — 3.5 meV
Campo critico superior H., iab(0) =14 — 39T
H., :c(0) =2—24T
Campo critico inferior H.1(0) = 27 — 48 mT
Campo irreversible H,.(0) =6 35T

Fuente: [45].

De acuerdo con las propiedades basicas del MgB,, a continuacién se sugiere
efectuar la comparacién de las principales propiedades del superconductor
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metalico niobio (NbTi, Nb3Sn) con el Diboruro de Magnesio MgB,, de! cua! se ha
realizado una amplia cantidad de experimentos y este es un producto comercial.
Entonces, el primer parametro de un superconductor es la densidad de corriente o
supercorriente que puede llegar a establecer un cable o una superficie, por tanto el

MgB, y el niobio poseen un valor aproximado de J, = 1.0 x 106 A/sz [46, 47]; si
se realizar4 una comparacion con el material convencional como el cobre {119,
120} ], =2 — 35A/sz se encuentra una optimizacién significante mayor de 10000

veces.

Entre tanto su temperatura de transicion 7, = 39°K, se caracteriza por ser la mas
alta entre los superconductores intermetalicos, ademas posee una alta densidad
de portadores N; = 1.7 — 2.8x10%% huecos/cm?®, que nos indica la cantidad de
portadores (huecos) en el volumen; en los materiales superconductores es
convencional los portadores electrones, sin embargo el Diboruro de Magnesio
MgB, no cumple con esta condicién.

Posteriormente, la resistividad caracteristica del MgB, es menor comparada con la
del niobio p,(4K) = 235uflcm [48], esta cantidad escalar indica la oposicién del
material ante el movimiento de electrones, cuyo valor es cercano a cero o un valor
despreciativo en micro chmios u1, v se debe en gran parte al tamafio de los pares
de Cooper; la longitud de coherencia, se describe-una amplia cantidad en el MgB,
que en la aleacion niobio titanio NbTi & =1 — 10nm [49, 50], por ende la teoria
BCS implica que el MgB, posee supercorrientes estables. Ademas, la profundidad
de penetracion indica la maxima distancia de un campo magnético dentro del
superconductor, por tanto el niobio no puede superar este valor [51].

El parametro que describe los controversiales gap de energia, son
Ay (0) = 5.5 - 8.2meV, A,(0) = 1.5 — 3.5 meV/, se debe a la estructura cristalina del
material, en el MgB, con las bandas sigma y pi; también el campo critico superior
es mayor en el MghB, H, { ab(0) = 14 — 397, H,, i c(0) = 2 — 24T, que la aleacién
niobio estafo Nb,Sn A, = 12T [52], el cual determina la cantidad de flujo externo
que soporta el MgR,, antes de eliminar la superconductividad: como vemos el
Diboruro de Magnesio MgB, posee una alta densidad de corriente y el campo
critico superior, permitiendo inferir aplicaciones mas satisfactorias en el material de
estudio que el niobio y sus principales aleaciones.

El parametro de campo critico inferior H_,(0) = 27 — 48 mT [53], determina el
campo en el cual el efecto Meissner es incompleto o estado mixto, estos valores
usualmente son pequefios por lo que el superconductor siempre trabaja en el
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estado mixto. Y por Gltimo el parametro campo irreversible H;,.,.(0) = 6 — 357, es el
campo capaz de excitar los vortices del Diboruro de Magnesio, este valor es
menor que el campo critico superior H,,.

Los anteriores aspectos son los pardmetros mas importantes en la
superconductividad del Diboruro de Magnesic MgB,, en los que se tiene
esperanzado realizar cualquier aplicacion.

1.7 Posibles aplicaciones

Es una oportunidad contar con el Diboruro de Magnesio MgB,, va que cuenta con
una variedad de propiedades que hacen posible aplicaciones muitidisciplinares; en
principio la superconductividad tiene en cuenta dos fipos de aplicaciones
principales: microelectrénica y a larga escala. En aplicaciones microelectrénicas,
usualmente se desempefian la fabricacién de peliculas delgadas 1um, capaces de
desarrollar una 6ptima densidad de corriente /., sin embargo a larga escala se
espera la fabricacion de imanes y cables superconductores, competentes en el
area industrial y comercial.

£l material superconductor Diboruro de Magnesio MgB,, puede reemplazar los
materiales convencionales, desarrollando mayor rendimiento, aspectos técnicos y
costos reducidos, son en efecto la posibilidad de realizar aplicaciones
superconductoras. A continuacion en la Tabla 2, enconiramos las principales
aplicaciones del superconductor:

Las primeras aplicaciones dedicadas a la generacion y almacenamiento de
energia, se incluye el sistema de almacenamiento de energia magnética por
superconduccion SMES [54] con el sistema de condicionamiento de potencia
superconductora avanzada (Advanced Superconducting Power Conditioning
System) [55, 56), el cual describen una eficiencia superior al 95%; en la actualidad
se encuenfra esfudios especializados en SMES y en Korea (Korea
Elecirotechnology Research Institute KERI) realiza un sistema a base de Diboruro
de Magnesio MgB, que permita almacenar energia en grandes cantidades(10000
millones de Joules - 2800 kilowatts-hora), reemplazando las convencionales
baterias.

Tabla 2. Aplicaciones del superconductor Diboruro de Magnesio MgB,.

Area Aplicaciones

Generacion Generadores, SMES, Orientaciéon superconductora para el
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almacenamiento de | almacenamiento de volante

energia

Distribucién de | Cabes, transformadores, motores, cables de corriente, FCL

energia

Magnetismo NMR, MRI, confinamiento magnético de reactores de plasma
de fusién, aceleradores de particulas, imanes de alto campo,
microscopia electrénica de alta resolucién, camaras de
burbujas de deteccion de particulas

Electrénica Filtros microondas, circuitos Idgicos digitales RSFQ,
aplicaciones sensores

Biomedica Deteccibn de campos neuromagnéticos,
magnetoencelografia, magnetocardiografia.

industrial Aislamiento y separacién magnética, sensores

R&D Cavidades RF superconductoras en aceleradores de
particulas, sincrotrones, imanes de alto campo

Otras aplicaciones | Levitacién magnética, magnetohidrodinamica, aplicaciones en
el espacio.

Fuente: [121].

En conjunto con la generacién y aimacenamiento de energia, se dispone a la
distribucién de energia, el cual es uno de los campos con mas trascendencia en la
superconductividad, ya que los sisternas actuales pierden un 20% de energia a
causa de la resistencia, en efecto, los cables superconductores pueden aumentar
esta eficiencia. Los primeros estudios en el Diboruro de Magnesio MgB,
permitieron realizar investigaciones cientificas por la universidad de Cambridge® y
consolidando las primeras empresas innovadoras en el desarrollo de
superconductores metalicos, quienes liegaron a sintetizar el material, uno de los
resultados se indica en la siguiente figura 7.

Se han realizado cables con longitud de kilémetros, con el método polvo en tubo
PIT [122] y las técnicas ex sifu e in situ. En la actualidad, se conoce los primercs
productos a nivel comercial por las empresas Hyper Tech Research Inc.,
Columbus, Ohio, Columbus Superconductors (2006), HANAU, Germany--
(BUSINESS WIRE)--Bruker Energy and Supercon Technologies, Inc., Ames
Laboratory, Hitachi, R & D, Argonne National Laboratory en Argonne iinois,
quienes desean conquistar el mercado europeo con la elaboraciéon en masa de
cables superconductores.

® Ef primero en realizar un cable superconductoer fue Bariek Glowacki en Europa. Actualimente, es el director del grupo de
superconductividad aplicada y criosciencia, de ia universidad de Cambridge.
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Figura 7. Descripcion cables superconductores a base de Diborure de Magnesio
[123].

Todas estas empresas coinciden en la efectividad de la técnica de preparacion,
asi como la forma de aislantes con cubierta refrigerante a su alrededor para
mantener una temperatura inferior a la T, y en detalle su construccidn existen tres
tipos de cables superconductores: Rigidos (20 mis), semiflexibles (200-500 mts) y
compietamente flexible (<1Km), ademas se clasifican segin su tecnologia de
fabricacion en el transporte de corriente alterna AC o corriente directa DC, su
principal diferencia radica en la disposicién de los superconductores dentro del
cable. En la siguiente figura 8, indica las diferentes formas geométricas de los
cables superconductores, a base de Diboruro de Magnesio MgB,.

Figura 8. Formas geométricas del cable superconductor Diboruro de Magnesio
{124].

La expectativa de realizar los primeros cables superconductores [57], expresé un

fundamento muy claro en la realizacién de motores, bobinas, etc., que implican

directamente en la generacion y distribucion de energia; sin embargo, en la

actualidad se posee la dificultad de distribucién de energia ante la instanténea

demanda de usuarios (horas picos), una actual solucion consiste en la creacion de
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cables de corriente o limitadores de corriente FCL'™,

Estos sistemas de potencia utilizan a los limitadores de corriente superconductor
SFCL [58, 59, 60}, que son sistemas que tienen Ia capacidad de conmutar de un
estado normal a un estado superconductor, lo que permite reaccién instantanea y
automatica ante un falta de corriente.

La primera empresa que desarrolia este tipo de aplicacién es Hyper Tech Energy
SFCL y Cesi Ricerca — Lne. A continuacion la figura 9, indica la realizacién de un
limitador de corriente superconductor SFCL por la empresa Hypertech. Las
aplicaciones anteriormente mencionadas hacen énfasis al fenémeno de
superconduccién, ahora explicaremos las aplicaciones enfocadas al magnetismo.
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Figura 9. Limitador de corriente FCL de Hypertech [125].

Las aplicaciones magnéticas tienen un gran potencial, en la obtencién imagenes
de resonancia magnética MR! [61, 62], estéa técnica permite a ios médicos obtener
imagenes detalladas del interior del cuerpe humano sin necesidad de cirugia o la
exposicion a la radiacién ionizante, donde se requiere la generaciéon de altos
campos magnéticos, y es actuaimente e mercado mas importante para los
superconductores de baja temperatura LTS; a nivel comercial Paramed Medical
Systems (2008) de Genova italia construyé el escéner MRopen de 0.5 tesla
descrita en la figura 10.

0 Aplicados en un satslite fjaponés “Suzaky”, ! cual fue lanzado el 10 de julio del 2005, en Japan,
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Figura 10. Descripménmfesonador ag'nética - Mépéﬁ [126].

El anterior sistema abierto (Open MRI system), es un método revolucionario a
nivel mundial porque aplica la técnica de implantacién de campos magnéticos al
aire, sin perturbaciones; para la realizacion de este dispositivo, se cuenta con Ia
intervencién de investigadores de las empresas Columbus Superconductors, ASG
superconductors, Magnet Lab National High Magnetic Field Laboratory University
of Florida, ASCG Applied Superconductivity and Cryoscience Group University
Cambridge, en el anexo il enconfrara mas empresas que participan en este tipo de
investigacién.

Las aplicaciones magnéticas, tienen un mayor provecho en la quimica mediante la
resonancia magnética nuclear NMR, pero estas solo han sido posibles en
modestos laboratorios de investigacion. Otro aspecto, son las aplicaciones
electronicas, mediante el dispositivo Gnico y rapido flujo cuantico RSFQ, el cual
permite realizar conmutaciones en orden de fiempo de nanosegundos vy
cantidades de energia superiores (mayores que 100KW), factible para reemplazar
los transistores convencionales; en comunicaciones, los innovadores filiros
front end, tiene una capacidad de fiitrado de un orden mayor a 30, permitiendo
crear sistemas de uso reducido de ancho de banda, fundamental para la actual
demanda de usuarios.

lguaimente, en electrénica se han realizado las junturas Josephson o dispositivos
SQUID (DC y RF), que son instrumentos mas sensibles capaces de medir campos
magneticos(femto-teslas), cambios especiales de campos magnéticos,
susceptibilidades magnéticas, voltajes muy pequefios y desplazamientos
microscdpicos (magnetdmetro: cambio de flujo mucho mas peguefio que un
flujon), permitiendo innovar en aspectos de sensorica y se complementa con las
aplicaciones biomédicas (detectar la actividad del cerebro humano); el Diboruro de
Magnesio MgB, se ha desarrollado estudios de pre-factibilidad, con ef propésito
de desarrollar productos comerciales. A nivel bioldgico, se tiene la esperanza de
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limpiar aguas contaminadas mediante la separacion de impurezas [63] (utilizan
campos magneticos, las impurezas quedan ionizadas y pueden ser separadas),
también en el analisis del crecimiento de plantas y animales, asi con influencia
magnetica en reacciones quimicas y ser utilizados en catalisis.

El departamento de defensa de Estados Unidos, consolida gran parte de dinero
gubernamental para el desarrollo de investigacién en materiales superconductores
que permitan ser desarroliadas aplicaciones a nivel espacial, permitiendo detectar
informacion de los espias via satélite (NASA);, en la actualidad, se reporia la
realizacion del motor Fawley pero actualmente no se conoce un producto
comercial e industrial,

En lo que se refiere a aplicaciones R & D, han permitido la creacion de
aceleradores de particulas con el INFN — Genova 2.35 tesla dipole magnet for
particle accelerators, SINTEF Norway — Induction heater, y la posibilidad de
sintetizar aceleradores de mucha energia'’, SSC — 20 veces mas potente que el
Tevatron (85Km), USA; en la actualidad se ha realizado gran cantidad de
aceleradores de particulas a base de Diboruro de Magnesio MgB,. Otras
aplicaciones se incluyen, imanes superconductores, levitacién magnética, criotrén
o relevador superconductor, células de memoria, computadoras, los cuales han
sido realizados por el superconductor nicbio, sin embargo se estudia la posibilidad
de cambiar el material reduciendoc los costos e incrementando su eficiencia.

Como se observa, la actividad del Diboruro de Magnesio MgB, obedece a un
trabajo tedrico, por medio del cual se estudia las principales propiedades del
material, y un trabajo experimental, el cual culmina con un trabajo interdisciplinar
entre ingenieria, criogenizacion, sintetizacidn, aislamiento, enfre otras. En el
anexo, se busca explicar la técnica de sintetizacién del Diboruro de Magnesio
MgB,.

" electroimanes dipolares y cuadripoiares oscilantes de materiales superconductores, capaces de generar campos
magnéticos mas intensos.
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CAPITULO 2

2. MARCO TEORICO

La mecanica clasica, fue una de las herramientas que Newton utilizé para
demostrar el comportamiento de la materia, cuyas ideas fundamentales y leyes
constituyen un esquema sencillo. Sin embargo, a medida que estudia la materia a
nivel atdmico se da cuenta de que realmente no se satisface entre la teoria v los
hechos experimentales, por esto, utiliza la mecéanica cuantica que proporciona
una descripcion completa de los sistemas atémicos.

L.a mecanica cuantica logra expiicar algunos problemas experimentales en el siglo
XIX, el primero de ellos fue la radiacién de cuerpo negro, el efecto Compion,
principio de Heisenberg, y como consecuencia se tiene la dualidad onda particula,
los cuantos de energia descrita por Planck; también, permite estudiar la
composicion fundamental de la materia, cuyo comportamiento se debe a
propiedades como particula o como onda, desde entonces, a nivel atomico se
puede considerar como una onda,

2.1 Ecuacion de Schrodinger
2.1.1 Definicion ecuacidn de Schrodinger

La mecanica cuantica se basa fundamentalmente de una funcidn matematica, la
cual posee toda la informacién de sistema, a esta variable se le denomina funcién
de estado i (funcién de onda del sistema); en general la funcién de onda ¥ se
encuentra en funcién del espacio y del tiempo {x,t). Posteriormente Erwin
Schrodinger (1926) [64], propuso la posibilidad de caracterizar a una particula (un
electron) mediante una funcion de onda (¥), el cual uso la ecuacion de ondas y
una particula de la ecuacién De Broglie'?, el resultado es el siguiente:

2

2 —
81I2m (v I:b(x: t)) + V‘l:b(x: t) - Ew(x: t) (1)
Donde m es la masa de la particula y h es la constante de Planck, V es la energia
potencial, £ es la energia del elecirén y el operador nabla v? es el Laplaciano. El
operador Laplaciano se expresa, en términos de los diferenciales en x, v, z como:
52 52 2

N 67
sz—d—;l-f*a—i;] +d—zk(2)

* | ouis de Broglie (1923), postulo el movimienio de los electrones son ondulatoria, entonces un electrén que figne masa m
posee velocidad v y longitud de onda A,
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La ecuacion de Schrodinger convencional, se encuentra en funcion de las
coordenadas de todas las particulas y del tiempo, de manera que la solucién de la
funcién de onda se representa por p(x, t) = g (x)e F/R.

La solucién de la ecuacién de Schrodinger determina la energia y otras
propiedades de la molécula, por esto es importante determinar el comportamiento
de las funciones de onda i que sean solucion del sistema, ya que puede haber la
posibilidad de ser estacionaria.

21.2 Ecuacién de Schrodinger independiente del tiempo

Para la mayoria de problemas, la funcién de onda ¢ es estacionaria entonces, el
potencial V' en la ecuacién de Schrodinger no depende del tiempo, permite
entonces simplificar la funcién de onda mediante la separacion de variables como
el producto de una funcién espacial y una temporal.

Y =Y (1) (3)

Donde Y (1) representa la funcién de onda espacial y
7,(t) una funcién del tiempo (constante). De este modo, al reemplazar en la
ecuacion de Schrédinger tenemos.

hz
" 8mim

(V) + V() = Ep(0) (D)

Los resultados de la ecuacién de Schrddinger independiente del tiempo,
representa los diferentes estados estacionarios de una particula, ademas se
escribe de una forma mas simple, mediante la agrupacion de algunos términos
semejanies como se ve a continuacion:

b V2 =Ey (5
{"Tz?n“( )+V}¢— W (5)

Las operaciones que se encuentra entre corchetes, puede ser posible definir
mediante un operador denominado operader Hamilton H, a continuacion se indica
la ecuacidn de Schridinger simplificada.

0y = E (6)

Dénde: ¢ representa los estados propios o funciones de onda, el cual puede ser
antisimétrico con respecto a los cambios de coordenadas electrénicos y de los
ndcleos.
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2.2 Densidad electronica

Aungue la funcidn de onda y posee todas las propiedades del sistema, por si sola
no informa que sucede en el sistema. Enlonces, la funcién de onda se caracteriza
por contener una cantidad real y una imaginaria (compleja), cuando se realiza la
operacion del complejo conjugado, determinamos la cantidad real de la funcion de
onda, a su vez indica la probabilidad de encontrar N electrones en un conjunto de
coordenadas r,..,ry. Matematicamente la probabilidad es igual al producto
Wr(ry, .., Wy, .., ry), donde el asterisco (*) indica el complejo conjugado y se
encuentra normalizada por'®;

fw*(rlr "’JTN)lp(Tlf -"rTN) =1 (7)

La normalizacion asegura gue la funcién de onda corresponda a las condiciones
limite del sistema. La densidad electronica en cualquier espacio n(r), puede ser
escrita en términos de las funciones de onda individuales como:

R(r) =2 ) " (), (8)

La suma es la probabilidad que un electrén individual con funcién de onda y;{r) es
localizado en la posicion r. El factor 2 aparece porque los electrones tienen espin
y €l estado del principio de exclusién de Pauli, de cada funcién de onda de
electron individual puede ser ocupado por dos electrones separados provistos por
diferente espin.

La densidad electronica n(r), el cual es una funcién de solo tres coordenadas,
contiene una gran informacién que es actualmente fisicamente observable de la
solucion de la funcion de onda completa a la ecuacién de Schrédinger, el cual es
una funcion de 3N coordenadas.

2.3 Operadores de la mecéanica cuantica

En mecanica cudntica un operador es un objeto matematico que actla sobre una
funcion de onda 1y para devolverlo a ofro. Los operadores mas importantes se
describen en la siguiente Tabla 3.

'* Existe otra notacién Dirac como {ys : ) = 1, donde el primero operador representa ef complejo conjugado y el siguiente el
operador convencional,
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] . . . . 1 1
Energfa potencial interaccion electron-electron Ve = 3, ., ' — = YN+ IN L —
v Tuv
1ZaZB
Tap

Energia potencial interaccién nicleo-nacleo V'™ = ¥4 o

Como vemos el operador Hamiltoniano del estado fundamental incluye todas las
interacciones fisicas entre ntcleos y electrones, a continuacién el Hamiltoniano
completo del sistema molecular [127] es:

ad 1 L LML 1 & 7,7
oy (g W) 4 D (<5 W) # 0. D he D e D R ()
A Ma 73 u A uA I L P7 AB

Todos estos términos, permiten que la ecuacién de Schrédinger sea una solucion
exacta, pero su solucidn es muy extensa y compleja, por lo que es necesario
introducir una serie de aproximaciones, mencicnados en la mecanica cuantica
como es el teorema de Bloch, la aproximacion Bormn Oppenheimer y el método de
Hartree y Slater.

2.5 Condiciones limites periédicos — Teorema de Bloch {1928)

Sequn la estructura cristalina de la materia, estd constituida a partir de la
translacion de una celda unitaria de manera infinita y es lo que conocemos en
nuesfro mundo macroscépico como sdélido. En consecuencia Bloch [66], utilizé una
funcién de onda de un electrdn, el cual interactia con un potencial periédico
debido a los nicleocs, matematicamente se describe la periodicidad de la red
como:

U(7+R) = U@ (12)

Donde R = n,a, + n,a; + ngag €s la translacién de la red. El teorema se enuncia
como sigue: “Las funciones propias de la ecuacién de ondas para un potencial
periodico son el producto de una onda plana ™7 por una funcién u,(r + nya; -+
n,a, + nya3) = u, que representa la periodicidad de las redes cristalinas.

() = w (r)e™7(13)

Este teorema hace posible resolver la ecuacién de Schrédinger para cada valor de
k independientemente. El espacio de vectores r es llamado el espacio real y el
espacio de vectores k es llamado el espacio reciproco o espacio k. En seguida, se
tiene en cuenta la confribucion de los nicleos y electrones en el movimiento
molecular.
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2.6 Aproximacion adiabatica Born-Oppenheimer (BO)

La observacion de Max Born y Robert Oppenheimer (1927) [67] permite
simplificar la solucién de la ecuacién de Schrédinger, esta consiste en desacoplar
el movimiento enire el nicleo y los electrones, con el argumento de que la masa
del nicleo es 1836 veces que la masa de los electrones (ver anexo: unidades
atdmicas) y por tanto el nlicleo permanece fijo dentra cierta posicion del cristal.
Entonces, es evidente que el movimiento es predominante en los electrones y a
ellos es debido gran cantidad de propiedades.

En consecuencia, la energia cinética de los niclecs y las interacciones son
constantes y el Hamiltoniano se puede separar en un Hamilloniano electronico
(energia cinética el nicleo es cero) y un Hamiltoniano nuclear. A continuacion se
describe el Hamiltoniano electronico.

N N M

_ 1, Z,

Ma==) 3% =) ) 7h+) ) ()
=1 im1am1 A = Y

A continuacion enconiramos el teorema variacional de la ecuacién de Schrédinger.
2.7 Método variacional de ia ecuacién de Schrédinger

El teorema variacional [68, 69], indica que la energia del estado fundamental de
cualguier funcién de onda antisimétrica’ en coordenadas (electrones) y
normalizada ¢, serd siempre mayor que la funcion de onda exacta 1.

E(p) > EQW) (15)

En consecuencia el método define el funcional gue se describe a continuacién, el
cual representa los estados estacionarios de la energia.

{piH:@)

elol = {¢ i @)

(16)
Si se realiza un diferencial de la energia §E, los cambios son despreciables, y en

concordancia con el principio de superposicion, el conjunto de auto funciones del
Hamiltoniano se puede aproximar como:

W= z cabi (17)

* Electrones son fermiones.
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Por tanto la sumatoria de los esiados estacionarios de un solo electrén define fa
funcién de onda del sistema.

2.8 Método de Hartree-Fock

De acuerdo con la ecuacion de Schrédinger, la funcién de onda electronica ¥, es
una funcion que depende coordenadas espaciales de cada N elecirones, asi
Y =y(r..7y) Y E es la energia de estado fundamentai™. La funcién de onda
electrénica de cada una de las coordenadas de todos los N electrones, es posible
aproximar mediante el producto simple de la funcién de onda de un sélo electron
Yi(r;), tal como se indica a continuacion:

=P .. (n) (18)

Al incluir, la contribucién de un solo orbital ¥;(r) en la ecuacion de Schrddinger de
una particula se tiene:

h* -
(— E"m— Vz + Ve[ff(R; T)) l;bl (T) = Eilpi [T) (19)

Donde R, es la translacién de la red, y la energia potencial Veiff(R,r) se describe a
continuacion:

[ Z?;ipj(?"’)

i - !
Veff(R,T)—V(R,T)+J T (20)

Cuya densidad de probabilidad es:

p; = [, @D

La energia potencial posee una integral, que define el potencial electrostatico
clasico generado por la distribucién de carga, se dice entonces que el potencial es
autoconsistente, porque necesita correlacionar los valores en los que el orbital no
se repite (j # i) [128], ademas la densidad de carga no incluye la carga asociada
con la particula { (i no participa en la sumatoria). Esta es considerada la
aproximacién de Hartree.

Asimismo, la aproximacién de Hartree [70] toma en cuenta que la energia del
sistema de varios cuerpos no es justamente la suma de los valores propios

| a energia del estado fundamental es independients del tiernpo, asi que se usa la ecuacion de Schridinger independiente
del tiempo.
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(principio de superposicién), porque Ia existencia de un potencial efectivo hace la
interaccion electron-electron sea contada dos veces. La expresion correcta de
energia es:

N !
Ey = Z €n —%f f%(:—)_’_oé;gdrdr’,(ﬂ)

n=1
El conjunto de N ecuaciones diferenciales acopladas en la ecuacion de
Schrédinger, pueden ser resueltas mediante la minimizacion de la energia con
respecto al conjunto de parametros variacionales en una funciéon de onda de
prueba, mediante el recalculo de las densidades electrénicas y solucionando la
ecuacion de Schrédinger otra vez. Este procedimiento puede ser repetido muchas
veces, hasta ser aufoconsistente en la entrada y salida de la funcion de onda, este
procedimiento es denominado aproximacién autoconsistente de Hartree.

El producto de Hartree no satisface todas las condiciones de onda, porque los
electrones son fermiones y la funcion de onda debe de cambiar de signo si dos
electrones cambian de lugar, este es conocido como el principio de antisimetria,
en sentido fisico tienen en cuenta el espin, mas adelante vemos como el
determinante de Slater toma en cuenta estos parametros.

2.9 Determinante de Slater

John C. Slater (1928) [71] propuso una funcién de onda antisimétrica'® de muchos
electrones en la forma de determinante, que esta constituida por la combinacion
de funciones de onda de un electrén que satisfacen el principio de antistimetria. El
determinante de Slater de un sistema de n particulas es el siguiente:

P (1) Pr(ry) oo Y (1)
YO 0 Th) = 7= Yo () Py (r2) . Ya(mf, (23)
W) tn(r) e Y

Donde V,—;_—I Es el factor de normalizacion. E} determinante de Slater tiene la ventaja

de correlacionar las funciones de onda, segun su valor y signo, y si dos funciones
de onda poseen el mismo valor, el determinante anula esta expresion (no permite
estados degenerados). Mediante el uso del determinante de Slater, se asegura

S cambia de sitio los electrones {permutando sus coordenadas y fas proyecciones del espin), ia funcién debe de cambiar
de signo.
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que el método para resolver la ecuacidn de Schrodinger incluye el factor
intercambio’’

|.a aproximacién Hartree-Fock o campo autoconsistentes SCF, ha sido a lo largo
del tiempo el camino de los quimicos para los calculos de la estructura electrénica
de moléculas. En efecto, provee una forma razonable para sistemas atémicos y
ademas correlaciones muchos cuerpos son ausentes.

Las ecuaciones de Hariree-Fock son semejantes a las ecuaciones de Hartree,
excepto por el hecho de las integrales intercambio, la cual introduce términos
adicionales en las ecuaciones diferenciales [72].

h? Y py (T )
(g rvien s[RI e Ju

N I ’ il
z( fl’b’ (r', o )wl([?" g ))I,bi(T: o) = Z/‘{ij P, (r, o), (24)
=

j=1

En los Gltimos afios se ha demostrado un avance significativo en la determinacién
de las propiedades electronicas de los materiales, mediante la teoria funcional
densidad y que utilizan la aproximacion densidad local LDA que incluyen el
término intercambio y correlacién. A continuacion se describe la generacion de
estructura de bandas y densidad de estados DOS.

210 Estructura de bandas

La estructura de bandas, se define como los valores de la funcién de onda para
diferentes direcciones de simetria de la primera zona de Brillouin. Se ha explicado,
gue un electrén Iibre la energia potencial en la ecuacion de Schrédingeres V = 0,
entonces VY (r) + (e)w(r) = (. De acuerdo con el teorema de Bioch las

funciones de onda y el potencial cumplen con el criterio de periodicidad, entonces
permite determinar la energia del orbital descrito como:

hz hz 2
&g —‘“—ﬂ(k%"i—ka,-}*kg): 5

,(47)

Esta expresion tiene un comportamiento parabdlico de la energia en funcién del
vector de onda k. El potencial periédico, interactida con el electrén de modo que el
vector de onda sea influenciado, a continuacién la figura 11, presenta la variacién
de la energia con respecto al vector de onda unidimensional, ademas se indica

7 |nteraccidn electron-electron.
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segmentos parabgolicos de la energia y ocurre una discontinuidad en los limites de
la primera zona de Brillouin k = +nm/a, con n entero.

E

by —2%ia g 2rie Axfa

Figura 11. Diagrama de energia en funcion de k {73

241 Bandas de energia

Las bandas de energia fue creado en 1928 y es de gran ayuda para comprender
las propiedades de los sélidos; este concepto radica en posicionar los electrones
en un atomo, incluyendo el principio de exciusion. Debido a las interacciones
eléctricas, las funciones de ondas se distorsionan a medida que los electrones se
alejan del niicleo (electrones de valencia), y en consecuencia las energias
correspondientes a cada orbital varian hacia arriba y hacia abajo.

Entonces, los estados de valencia que antes producian un estado en el sistema,
con un nivel definido de energia que podia dar cabida a N electrones, ahora
producen una banda que contiene N niveles muy cercanos a continuacién se
indica en la figura 12, la variacion de energia de cada estado en funcion de la
separacion atémica.

Estas bandas se distribuyen en estados de enlace, llamadas bandas de valencia
(BV) y anti-enlace, llamadas bandas de conduccién, {BC), separadas por una
superficie de energia limitante conocida como energfa de Fermi E.. Sobre una
estructura cristalina puede suceder que las bandas se traslapen o no, si no se
pueden traslapar se observaran intervalos entre ellas que representan energias
que los electrones no pueden poseer, denominadas, bandas prohibidas.
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forma 7, ademas los electrones asociados con ondas planas de esta forma

tiene energia £ :%. Como un resultado, la densidad de estados DOS puede

ser determinada por integrar el resultado de la densidad electrénica en el k-
espacio.

En seguida la figura 13, se representa la densidad de estados DOS para el silicio
Si, como se indica en fa DOS puede ser dividida en dos regiones separadas. La
banda de valencia es la coleccion de todos los estado electrénicos ocupados,
mientras todos ios estados en la banda de conduccion son vacios (T = 0°K). La
region de energia que separa la banda de valencia y banda de conduccién no
contiene todos los estados electronicos, esta es la banda hueco (band gap).

+ Condustion band

— Valence band

) ,\}\\ "\
| \

T 1 ] g ¥ T T
-5 0 10 15

DOS (arb. units)

f

1

E(eV)
Figore 8.3 Caleulated electironic DOS for bulk Si.

Figura 13. Comportamiento de la Densidad de Estados del i [74].
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CAPITULO 3

3. METODOLOGIA
3.1 Teoria Funcicnal Densidad - Importancia

La Teoria Densidad Funcional DFT, ha sido soporte de los calcuios de estructura
electrénica'®, en mucho tiempo en fisica de estado sélido y quimica cuantica. Este
método, permite tratar sistemas muy grandes mediante los métodos tradicionales
ab initio (primeros principios), reconocidos por su precision. Ademas, la teoria
funcional densidad DFT, no es el camino directo para resolver la ecuacién de
Schrédinger, tampoco es un método simple de parametrizar resultados empiricos,
es una manera de abordar cualquier problema interactuante, trazando un mapeo,
mucho mas facil gue resolver la solucién de un problema no interactuante.

La principal idea de la teorfa funcional densidad DFT se describe en el sistema de
particulas de varios cuerpos interactuantes, mediante el funcional de la densidad
de la particula y no ‘con el problema de la funcién de onda de varios cuerpos.
Posee la ventaja de reducir los 3N grados de libertad del sistema de N cuerpos a
solo tres coordenadas espaciales a través de la densidad de la particula [V].

La base fue postulada por el teorema Hohenberg-Kohn el cual considera todas la
propiedades del sistema pueden ser funcionales de la densidad de estado
fundamental. Ademas con el postulado de Born-Oppenheimer y Kohn-Sham han
hecho practicos los calculos DFT mediante la aproximacién del potencial
intercambio-correlacién (XC), que toma en cuenta el postulado de Paulli y el
potencial de Coulomb™.

3.2 ;Qué es un funcional?

Cuando hablamos de funcional, es mas familiar el concepto de funcién. Una
funcién toma el valor de una variabie o variables y define un Unico nimero -de
estas variables, por ejemplo f(x) = x* + 1 [75].

Un funcional es similar, este tomo una funcién y define un Unico nimero de la
funcién por ejemplo:

g (@ ©° )8
FIfl = | feodx= {—3—+ (1)} - {——3——+ <o>} =2, (25)

'® Se refiere a los niveles de energia de elecirones y su distribucion en el espacio y momento.
*® Fue imposible calcular exactamente ef potencial XC (preblema de varios cuerpos), una aproxirmacion comtn es LDA.
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Es un funcional de la funcion f{x). Si evaluamos este funcional usando flo) =
x* + 1, obtenemos F[f] = -z—. A continuacién encontramos el principal postulado de
la teoria funcional densidad DFT.

3.3 Aproximacion Hohenberg-Kohn

Hohenberg y Kohn (1964) [76] demostré que DFT puede ser una teoria exacta de
un sistema de muchos cuerpos, tiene implicacion en sistemas Born-Oppenheimer
y el sistema de particulas interactuante con un potencial externo. Se basa en dos
teoremas.

El primer teorema, expresa la energia de estado fundamental de la ecuacion de
Schrédinger, puede ser escrita como Ef[n(r)], donde n(r) es la densidad
electrénica. Este es el campo conocido como teoria funcional densidad DFT. La
funcion de onda de estado fundamental ¥)(ry, ...,ry) es un funcional del potencial
externo y ademas también de la densidad. Entonces, el estado fundamental es:

E = (n(M]1| B |ynMD, 26)

Ademas, el Hamiltoniano del sistema es # =7 + U + 7. Donde T es la energia
cinética, U es la interaccién electrén-electron y 7 el potencial externo.

El segundo teorema de Hohenberg-Kohn afirma que para E[n(r)] sea minimo, la
funcidn de onda de estado fundamental y por lo tanto la densidad de estado
fundamental puede ser usado en el primer teorema (ecuacidn anterior).
Desafortunadamente, el feorema de Hohenberg-Kohn demuestra rigurosamente
de la existencia de la densidad electrénica que puede ser usada para resolver la
ecuacion de Schrédinger.

3.4 Teoria Thomas y Fermi

L. H. Thomas y E. Fermi (1927) [77], dieron una prescripcion para construir la
energia total en términos de la densidad electrdnica n(r), usaron las expresiones
de energia cinetica, intercambio y correlacion de un gas de electrones homogéneo
para construir las mismas cantidades para un sistema no homogéneo de la
siguiente manera: E, = [¢,[p(r)]dr, donde &,[p(r)] es la densidad energia,
calculada localmente para el valor de la densidad en un punto en el espacio.

Thomas y Fermi propusieron una expresién de la energia electrénica total donde
la energia cinética, intercambio y contribuciones de correlacién fueron tomados del
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gas de electrones, el cual es una buena aproximacién conocida. La idea fue
construir las mismas cantidades para el sistema no homogéneo

Belp] = [ p()ealp(r)ldr, @27)

Donde ¢,[p(r)] es la densidad de energia de contribucién « (cinética, intercambio
y correlacion), calculada localmente al valor asumido por la densidad en cualquier
punto del espacio. La expresion en corchetes cuadrados, indica un funcional
dependiente de la energia y densidad de energia en la densidad electronica. A
continuacion se describe las ecuaciones de Kohn Sham.

3.5 Aproximacion Kohn-Sham

En 1965, W. Kohn y L. Sham [78] propusieron la idea de reemplazar la energia
cinética de los electrones interactuantes con un sistema no-interactuante, porque
este Gltimo puede ser facilmente calculado. Sea un sistema de N electrones no
interactuantes, que solo estan afectado por la accion de un potencial externo,
entonces la energia se define como:

B o] = o] + [ V) pr)ar, (28)
Si tenemos en cuenta la interaccién, la energia queda en términos de:
Elp(r)] =Tlp(r)]
+ [w)pIdr + Valo@] + Tlp (] = Lo + /()]
— (@)} (29)

Donde J{p(r)] es la parte clasica de la interaccién electron-electron, entonces la
ecuacién anterior se puede simplificar como:

Elp(r)] = Tolp()] +JIp(r)] + f V() dr + Exelp()] (30)

Dénde:  Exelp()] = Vaelp(1 = J[pM] + Tlo() = Ts[p(r)] es la energia de
intercambio y correlacién. Esta contiene la parte cuantica de la interaccion
electrén-electron y el error del funcional de la energia cinética Tlo(r}], por el
funcional de la energia cinética de los electrones no interactuantes T p{r}].

La densidad electrénica para el estado fundamental esta en funcion de un
conjunto de orbitales Kohn-Sham
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N
1) = ) i(Ne(r), (31)
i=1

De acuerdo con el principio variacional la energia electrénica E[p(r)] se deriva las
ecuaciones de Kohn-Sham y se resuelven mediante un proceso autoconsistente
de Hartree.

3.6 Software WienZK

El codigo Wien2K fue creado por el grupo de Instituto de quimica de materiales de
la Universidad Tecnologica de Viena (1990) [129] con la version Wien93 y
publicado por P. Blaha, K. Schwarz, P. Sorantin, and S. B. Trickey [79]. Durante,
estos 20 afios el software se realiza en codigo FORTRAN 90, y requiere un
sistema operative UNIX para su funcionamiento, ademds se encuentra
estructurado via script celda-C, que ha permitido mejorar las versiones UNIX del
codigo origen, con las versiones Wien93, Wien95, Wien97 y Wien2K. En seguida
se encuentra en la figura 14 el logo de Wien2K, cuya licencia se encuentra
adscrita a la Universidad Santo Tomas Tunja.

Figura 14. Logo software Wien2K — Universidad de Vienna [80].

Este software, utiliza las teorias de estado solido, para hacer posible los célculos
de estructura electrénica en solidos cristalinos usando la teoria funcional densidad
DFT. Para su desarrollo establece el método ondas planas aumentadas
Linearizadas LAPW, con la opcion del método de orbitales locales, uno de los mas
seguros en el calculo de estructuras de bandas. En este frabajo, se ha empleado
la versidn Wien2K, a continuacion se indica las aproximaciones que realiza el
software.
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3.7 Aproximacién densidad local LDA

Es un modelo en que separa las funciones de correlacion intercambio E,.. Esta se
divide en dos, una contempla solo el intercambio Yy la otra la correlacion, de modo
que:

B = [ pelprldr (32)

Donde <, es la energia de correlacion-intercambio para una particula para un gas
de electrones uniforme de densidad p.

3.7.1 Aproximacién densidad local espin LSDA

Por medio de esta teoria, se logra resolver el problema de muchos electrones en
un cristal, mediante una expresion exacta de intercambio y ajustes numeéricos a la
energia de correlacion para el gas de electrones homogéneo, con la téchica de
aproximacion de densidad de espin local (LSDA en inglés: Local Spin Density
Approximation).

Aqui las cantidades principal es la densidad espin 05(r), en términos de la energia
total es:

Eror(p1 p1) = To(pr p1) + Eee(pr, £1) + Ene(or, 01) + Exc(pr, p1) + Enn, (33)
Dénde: T, es la energia cinética electrénica.
E.., es el término de repulsion electrén — electrén.
Ene, energia potencial de atraccion nucleo — electrén.

Ey., es la energia de correlacién de intercambio, e incluye la interaccién electrén —
electrén.

Eyn, repulsion entre pares de nlcleos, convencionalmente como la energia
cinética en particulas no interactuantes.

Dos postulados comprenden la aproximacién densidad Jocal espin LSDA:

1. Asume que la energia correlacion intercambio E... puede ser escrita en
términos de la densidad de energia correlacion intercambio local iy €n todo
tiempo (espin up mas espin down) densidad electrénica como:
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Eve = fﬂxc(pm) « {py, pldr (34)

2. Elige la forma particular para u,.. La energia total £, tiene un equivalente
variacional con el principio de Rayleigh-Ritz. El camino conocido mas efectivo
es minimizar E,,, por medio del principio variacional, es introducir orbitales X5,
obligadas a construir las densidades de espin como:

p(r) = ) EIXEI, (35)
Lk

- 1
Donde, pf, son los numeros ocupados tales como 0 < pfi =S con w;, es el

ancho de simetria requerida del punto k. Entonces la variacién de E,,; dada en las
ecuaciones de Kohn-Sham (en unidades atémicas Rayleigh),

I_vz + Ve + Vo + LQ%]XS{(T) = E&X&(T}, (36)

Fi cual puede ser resuelto y constituye la primera tarea computacional. Estas
ecuaciones de Kohn-Sham pueden ser resueitas auio consistentermente en un
proceso iterativo, desde encontrar los orbitales Kohn-Sham requiere el
conocimiento de los potenciales que ellos mismos dependen de la densidad (espin
-) y por lo tanto en los orbitales ofra vez.

3.8 Aproximaciérr gradiente generalizado GGA

El método aproximacién gradiente generalizado GGA consiste en relacionar los
funcionales de correlacién e intercambio es un funcional local de la densidad
electrénica espin y sus gradientes. A continuacion se encuenira la expresion
matematica que describe la aproximacion gradiente generalizado.

ESE4(py,p1) = f v (on PPV p(r), (37)

La incorporacién del gradiente puede dar una mejor descripcién del sistema, es
utilizado en las propiedades del estado fundamental en materiales ligeros,
moléculas y solidos producen pardmetros de red en equilibro con respecto a la
aproximacion densidad local espin LSDA.

3.9 Métodos ondas planas aumentadas APW

Recientemente, el desarrolio de los métodos de onda plana de Slater APW [81].
Estos postulados consisten en la generacion de una funcién de onda particular
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para ciertos orbitales. Es un método que resuelve las ecuaciones de Kohn-Sham
para la densidad de estado de estado base, la energia total y valores propios del
sistema, se usan ondas planas, de modo que se realice una conveniente particién
del sistema. Para cumplir con este objetivo, la celda unitaria se divide en una
region denominada esferas de Muffin Tin (S) y una regidn intersticial (), a
continuacion se indica en la figura 15 la divisién del espacio de la celda unitaria.

I1

Figura 15. Particion de la celda unitaria en esferas atémicas (1) y regién intersticial

(I1y [80].

Segun la aproximacion los estados u orbitales que se encuentran en el interior de
la esfera se denominan estados de core (ndcleo) y los restantes (exterior) son
estados de valencia. Esta aproximacion supone ondas planas . (r) en la regién
intersticial y en los estados de valencia la oscilacion es mas rapida, en efecto la
descripcién matematica es:

1 .
— kT e T

N7
D A eV T e

Im

lnbk = )(38)

Donde r son las posiciones (coordenadas esféricas) dentro de la esfera, r'
especifica la parte angular (6',0"). uf*(r,€,) Y ¥4 (r") son soluciones de la ecuacién

«k+K son los coeficientes del

de Schrédinger de atono de hidrogeno y el factor A%

método.
3.9.1 Ondas planas aumentadas linearizadas potencial completo FP-LAPW

El método ondas planas aumentadas linearizadas potencial completo, es
considerado a ser el célculo de estructura electrénica mas exacto, y tiene en
cuanta el método ondas planas aumentadas APW, introducido por Slater [82].

En este enfoque, el espacio real es dividido en regiones esféricas alrededor de los
atomos (“esferas atdmicas” o “muffin-tin®) y la regidn intersticial entre las esferas.
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1. Dentro de la esfera atomica (1), de radio R, una combinacién fineal de funciones
radiales arménicos esféricos Y,,,,(r) es utilizado

Qbkn = Z [Alm,knul (T, El) + Blm,knul(r: EI)}YT.m(-‘F‘) s (39)

Im

Donde 1,(r,E;) (en el origen) es la solucién regular de la ecuacién radial de
Schrédinger para energia E; (elje normalmente en el centro de la banda
correspondiente con caracter 1-enlace) y la parte esférica del potencial esférico
interior ¢; ,(r, E,) es la energia derivada de u; evaluada en la mima energia ;.
Una combinacion lineal de estas dos funciones constituye fa linearizacién de la
funcion radial; los coeficientes 4;,,,,v, B, son funciones de k, determinada por
exigir que esta funcién base coincida {en valor y pendiente) cada onda plana (PW)
la correspondiente funcion base de la regién intersticial; u, ¥, 1; son obienidas por
integracidon numeérica de la ecuacién radial de Schrodinger sobre una malla radial
dentro de la esfera.

2. En la regidn intersticial () una expansién de onda plana es utilizada

1.
— —elk“'r, 40
¢k!’l \/DT)' ( )
Donde k, = k + K,; K, es el vector de red reciproco y k es el vector de onda
dentro de la primera zona de Briliouin. Cada onda plana es aumentada por una
funcion atomo-eniace en cada esfera atdmica.

Las soluciones de las ecuaciones de Kohn-Sham se expanden en este conjunto
base combinado de LAPW de acuerdo al método variacional lineal

Ve = cndben. (41)

n

Y los coeficientes ¢, son determinados por el principio variacional Rayleigh-Ritz.

Con el fin de mejorar Ia linealizacién (es decir, para aumentar la flexibilidad de la
base) y para hacer posible un tratamiento de estados semi-nicleo y valencia en
una ventana de energia (para garantizar la ortogonalidad) adicionar (K,
independiente) funciones base se puede hacer. Se les lfama “orbitales locales lo”
(Singh 91) y consiste de combinaciones lineales de 2 funciones radiales a 2
energias diferentes (por ejemplo: la energia 3s y 4s) y una energia derivada {en
una de estas energias):
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b = [Api(r, E1p) + Bt (7, E2y) + Cpg (7, Ez,z)]Yzm(f’): (42)

Los coeficientes A, By, v, G Son determinados por los requerimientos que ¢
podrian ser normalizados y tiene valor de cero y la pendiente en el limite de la
esfera.

3.9.2 Método APW + lo

Sjostedt, Nordstrdm and Singh (2000) han demostrado que el método LAPW con
la restriccién adicional sobre condicién lineal de las ondas planas dentro de la
esfera es el camino no mas eficiente al método APW linealizaciéon Slater. Este
puede ser hecho mas eficiente cuando uno usa el estandar APW bésico, pero de
curso con u(r, E;) a la energia fija £, en orden para mantener el problema del
valor propio lineal. Entonces se adiciona un nueve orbital local (lo) para tener la
suficiente flexibilidad en las funciones bases radiales:

Ben = ) [Aimnta(r, ED i (), (43)

im
f‘g’L = [Almul (T', EL]_) + Blmul (TJ El,[)] ﬂm(f)l (44)

Este nuevo orbital local lo, los términos A;,,v. B, no dependen de k, y estan
determinados por el requerimiento que el orbital local es cero en el limite de la
esfera y nermalizado. Entonces, se construyé las funciones base que fiene
“torceduras/asperezas” en el limite de la esfera, el cual hace necesario incluir
términos de superficies en la parte de energia cinética del Hamiltoniano. Note,
casi, que la funcién de onda total es, por supuesto, lisa y diferenciable.

3.10 Estructura de los calculos Wien2K

Este trabajo se realizdé en el software de quimica computacional Wien2K; el
procedimiento recomendado, consiste en primer lugar crear una nueva sesion, gue
permita guardar los calculos de la estructura electronica de un compuesio o
elemento determinado.

Posteriormente, se realizan las configuraciones de entrada Structfen, que
consisie en la especificacion de cantidad de atomos, las posiciones cristalinas,
ntimeros atomicos, radios de Muffin Tin® y a partir de estos parametros, se
ejecuta automaticamente un programa auxiliar que determina las propiedades de
la molécula, tales como las distancias de los vecinos mas cercanos, el grupo

# gi existen varios atornos, se puede asignar un valor RMT para cada uno.
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espacial, las simetrias de la red, las densidades de estados, los vectores de onda,
y la densidad de carga. A continuacién la Tabla 4, indica cada uno de los script
(programas auxiliares) del software Wien2K, antes de realizar cualquier calculo
autoconsistente.

Tabla 4. Programas auxiliares (script), del software Wien2K.

nn Distancia del vecino mas cercano
(posiciones atdémicas de la wunitaria
especificada)

SGROUP | Determina el grupo espacial (tipo de
red, constantes de red, posiciones de
los dlomos)
SYMETRY | Determina la simetria de Ia red (tipo de
red, posiciones atomicas)
LSTART | Cédigo atomico relativista LSDA vy
genera las densidades atémicas, crea
los potenciales atémicos, y las
densidades de valencia atémicas.
KGEN Genera la malla k de la zona de
Brillouin.
DSTART i Esle programa genera un densidad de
carga crstalina inicial mediante
superposicion de densidades atdémicas
generadas por Istart.

Fuente: [130].

De acuerdo con los parametros de entrada, se establecen los criterios de
convergencia del calculo autoconsistente, ademds se incluye la cantidad de
vectores de onda k que se encuenfran en la primera zona de Brillouin, ya que
entre mayor nimero mas exacto sera los calculos, pero el célculo tardara mas
tiempo en converger. De acuerdo con estos criterios de convergericia, el ciclo de
autoconsistente consiste de los siguientes pasos:

1. LAPWO: genera el potencial V,,, como la suma del potencial de Coulemb V. y el
potencial intercambio correlacion V,.. a partir de la densidad.

2. LAPW1: establece el Hamilioniano y la matriz de superposicion y se encuentra
por diagonalizacién de valores propios y vectores propios. Uliliza del conjunto
LAPW base y el método APW con el objetivo de eficacia méxima. Calcula las
bandas de valencia y los estados semi-core.
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3. LAPWSO: recalcula los aufoestados introduciendo la correccién del efecto
Espin-Orbita en un procedimiento de segundo variacional y calcula los valores
propios y los vectores propios ufilizando las funciones de onda relativistas
escalares de lapw1.

4. LAPW?2: obtiene las densidades de carga®' a partir de los autovectores de
lapw1 y calcula la energia de Fermi.

5. LCORE: calcula los estados de core para la parte actual esférica de! potencial,
produce los valores propios basicos con sus correspondientes densidades y la
contribucion basica a las fuerzas atdmicas.

6. MIXER: mezcla las densidades electrdnicas del nicleo, semi-ntcleo y los
estados de valencia, se afiaden para producir una nueva densidad total.

Teniendo en cuenta, los anteriores seis (6) pasos se determina un calculo
autoconsistente, que su principal funcion es determinar la densidad de estados
fundamental. Para la realizacion de este proyecto, fue necesario seguir con serie
de tareas que cumplieran con este proceso, a continuacion la figura 16 se enuncia
el esquematico o diagrama de flujo que representa un calculo autoconsistente, en
el software Wien2K a través del método FP-LAPW.

Luego, de realizar el proceso autcconsistente en el software Wien2K existe una
herramienta analyse, este script (programa auxiliar) busea el archivo case.scf y
extrae los valores deseados: energia total ENE (Ry), energia de Fermi FER,
momento magnetico iotal (espin) MMTOT, carga CHA. Para calcuiar la Densidad
de Estados parcial y fotal, se emplea el método de tetraedro (Bloch et al 1994),
donde la densidad de estados es igual a la suma de la densidad de estados
atomicos e intersticiales.

Y Es una representacion para cada estado ocupado y cada vector k, entonces le corresponde cargas alémicas deniro de
las esferas se obfienen por integracion.

75



J———
.| BGROUP

5,

et § SESLELR STRTIOTISS

TR B R

de simeris TMy
matices o, deratac]

BSTART
sEpeIpesicion de

?1 | demsidades stomicas ?
I : hy
LAPWD /|
gz&'&c =~z p Polmoa
. Vmc  IDAGGA
V=L Ve
{ -
¥ , f
T"'f"..'ﬁ i . f{T
[ LARWE { LCOBE.
' : ¢ raloabs stomice
j (BWwye Epuy
i v ; L EWTELy
| (51 [wf i ESEN)
L%F"LIE‘%Q
; imtessccion |
5 560
L
- ORE
DA
A

Figura 16. Diagrama de flujo de un campo autoconsistente en Wien2K [801.
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CAPITULO 4
4. RESULTADOS

En primera instancia se presentan los detalles computacionales junto con la
descripcién cristalografica para cualquier elemento, esta nos permite describir con
precisién las caracteristicas cristalograficas del MgB, tanto en el volumen y como
en la superficie, en seguida se describira los parametros de red obtenidos por la
optimizacion y por ultimo se presentan las propiedades eléctricas en el volumen y
en la superficie, junto con su respectivo analisis.

4.1 Detalles Cristalograficos Generales
4.1.4 Caracteristicas Red directa

| os solidos cristalinos son mas faciles de estudiar porque mantienen una sola
forma y un orden, ademas porque es la principal causal de las propiedades fisicas
de los materiales. La unidad fundamental de un soélido, es su estructura cristalina
gue a su vez se encuentra formada por una celda cristalina y una base. Estas
celdas cristalinas se han distribuido en siete (7) sistemas cristalinos que con la
distribucién del motivo originan las 14 redes de Bravais, descritas en la figura 17.

La base es el motivo, atomo, o moléculas que corresponde a cada punto de la red.
Ademés de la geometria y el motivo de las redes de Bravais, se tiene en cuenta la
minima region dada por los vectores de translacion® @, b, ¢, y tres angulos que
determinan un paralelogramo, denominada red unitaria; cuando se aplica el
operador translacion a fa red aparecen dos nuevas celdas: unitaria y primitiva.

i a celda unitaria es un volumen del espacio que trasladado a todos los puntos
flena todo el espacio sin vacios ni solapamientos y genera el cristal completo; la
celda unitaria, es generalmente mayor gue la celda primitiva. A continuacién la
figura 18a, indica la relacion entre la celda primitiva (volumen interior) y la celda
unitaria (volumen exterior) [83]. La celda Wigner-Seitz es una celda primitiva
construida bisectando por planos perpendiculares lags distancias a primeros
vecinos, asi como se indica a continuacion e la figura 18b [84].

2 También son denominado vectores primitivos.
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78



Figura 18. a) Celdas primitiva y unitaria de una red cubica y b) celda Wigner Seitz
[85].

Una de las ventajas de las estructuras cristalinas, es que poseen simetrias que
permiten simplificar el estudio del material, Las principales operaciones de simetria
son: simetria de rotacién de orden n, es una rotacién alrededor de un eje a un
angulo 2m/n; simetria de reflexion, se obtiene en la mitad de un cristal reflejado en
un plano de simetria gue pasa por algin punto de la red reproduce la mitad; centro
de inversién, un punto de la red efectia la operacién 7 - —7 [132, 133]. Una
necesidad de orientacién la realiza los indices de Miller, estos son empleados
para denotar las direcciones de planos de una celda unitaria. Consiste de tres
nGmeros enteros positivos o negativos (h, &, 1), que representan las intercesiones
de un plano. A continuacién se presenta aigunas caracteristicas importantes: los
indices denotan un solo plano o algunos planos paralelos. Sobre ja figura 19, a) se
indica los planos cristalinos [231], y en b) se encuentran los planos [100], {110],
[111], [200], [100], respectivamente.

T

i

(-'-’EG,; i
a) b}

Figura 19. Interseccion de un plano con los ejes coordenados [132].
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4.1.2 Red reciproca o primera zona de Brillouin

La celda Wigner Seitz de la red reciproca se denomina primera zona de Brillouin, y

es el conjunto de vectores de onda k cuyas ondas planas tienen la periodicidad de
la red de Bravais. Del mismo modo que una celda primitiva unidad contiene toda la
informacion sobre la estructura de un cristal, la primera zona de Brillouin contiene
toda la informacion sobre las ondas planas que se propaguen en ese cristal. A
continuacion la figura 20, indica la primera zona de Brillouin de una red cubica
simple.

Figura 20. Descripcion Primera zona de Brillouin [135].

Luego de haber definido las posiciones en el espacio real, en términos de los
vectores de red a,,a, ¥ ag, es Util definir tres vectores que definen puestos en Ia
red reciproca. Estos vectores son llamados los vectores de [a red reciproca by, b, ¥
by, y son relacionados:

a,xa
by = 297~
ay. (apxas)
b - X ay 45
2 = "’
ay. (azxa,) )
axa
b3 = 2n—_j;-._2———
as. {a;xa;)/

Asimismo, como en la red directa se definié fa celda de Wigner-Seitz, en la red
reciproca la celda de Wigner-Seitz se describe como la primera zona de Briliouin
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BZ. La primera zona de Brillouin juega un rol central en la teoria de bandas en los
materiales. Muchos puntos en la zona de Brillouin con especial significado son
dados por nombres individuales.

4.2 Celda y parametros de red del MgB; en el volumen

La estructura cristalina del MgB,, es una estructura hexagonal, la cual contiene
como motivo un atomo (1) de Magnesio y dos (2) de Boro, con un total de 22
electrones, seguin su ndmero atémico y la configuracién electronica para el
magnesio Z = 12, 1522s22p%3s? y el boro Z = 5, 1s%2s*2p*.

La estructura hexagonal, posee simetria con su grupo espacial 191 o P6/mmm
[134] de acuerdo a la clasificacién de las tablas internacionales de cristalografia.
La expresiéon P6/mmm o P6/m 2/m 2/m sefiala los elementos principales de
simetria que tiene este grupo, algunas caracteristicas son:

« Seis ejes de simetria seis paralelos al eje ¢ y un plano de reflexion m
perpendicular a dicho eje.

« Ejes de simetria binaria paralelos a los ejes a; y plano de reflexién
perpendicular a ellos.

» FEjes de simetria binaria sobre la direccion cristalografica [210] y plano de
reflexién perpendicular a ella.

o Posee, ademas, ejes de simetria ternaria y un centro de inversién [90].

A continuacién en la Tabla 5, describe los parametros de red de la celda unitaria,
con angulos a = = 90" y y = 120" [88, 89]. Esta estructura consiste de capas
hexagonales de magnesio Mg, alternando con capas de grafito de atomos de boro
B, tal como se indica en la figura 21,

Tabla 5. Parametros de red del Diboruro de Magnesio en el volumen.

Parametro | Angstrom | Bohr
a=h 3.083551A | 5.82791858
¢ 3.521488A | 6.6556198
c/a 1.142023
Fuente: autor.
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Figura 21. Estructura cristalina del superconductor MgB, [89].

Los indices de Miller de la red hexagonal, tienen un eje de simetria normal al piano
base. Usar el sistema de tres indices de Miller, para esta estruciura es deficiente.
Una mejor solucién es usar cuatro ejes, el sistema de cuatro indices para solidos
hep [h.k.i.1]. A continuacion la figura 22, se encuentra un ejemplo de la superficie
(0001).

{0001) c

3 %;—” a;

L]

Intercepts: oo, oo, oo, 1
Reciprocals: 0, 0, 0, 1

Figura 22. Superficie (0001), de la estructura cristalina hexagonal compacta [87].

4.3 Resultados de los calculos estructurales de ia celda unitaria del MgB,
4.3.1 Detalles computacionales

La simulacién realizada, se tiene en cuenta la posicidn de ios aiomos de magnesio
y boro, que se encuentran en la siguiente Tabla 6, por tanto son los parametros de
entrada del programa.
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Tabla 6. Posiciones relativas de Jos atomos en el MgB,.

Atomo| X [ v |z
Mg 0 0 !0
B 1/312/3 %
B 2/311/3 | %

Fuente: [136].

Con la posicion de los atomos en la ceida unitaria establecidos en la anterior Tabla
6, los parametros de red teéricos presentan un margen de error maximo de 0.3%
en comparacion con los valores experimentales [92, 93], y sus angulos entre
vértices son a = 90°, § = 90°, y = 120°.

La configuracion de los radios de Muffin Tin se ingresé los valores RMT = 2.35 a.u.
para el magnesio y RMT = 1.67 a.u. para el boro, considerados en el método APW
como el radio de alcance del potencial de los niicleos, sin existencia de traslape®®
ademas el limite para la energia de ondas planas se tomé en cuenta con el
parametro Ry, Knq, = 7, donde R,,; es el radio esférico atémico mas pequefio en
la celda unitaria y K., es la magnitud del vector mas largo y se encuentra en
concordancia con las especificaciones del software, fambién se tiene en cuenta el
listado de tablas internacionales de cristalografia, con el nimero de operaciones
de simetria para la red hexagonal es 24, que agiliza los calculos estructura de
bandas.

La energia de separacion entre estados de core - valencia es de 6Ry y es la
recomendada por Perdew-Burke-Ernzerhof 96, inclusive el calculo de
autoconsistente se detuvo cuando la diferencia de energia entre ciclos
consecutivos era inferior a 1x 107*Ry y el parametro de mezclado de las
densidades entre dos ciclos consecutivos es igual a 0.4, siguiendo el esguema
Broyden. La densidad de carga y los potenciales son ampliados en arménicos de
red hasta [ = 6 dentro de las esferas y una serie de Fourier en la regidn intersticial.

El potencial de intercambio y correlacion son ftratados con la aproximacion
gradiente generalizado GGA usando la parametrizacion de Perdew; para este
desarrollo se usé una serie de Fourier del potencial con la magnitud del vector
mas largo en la expansion de densidad de carga G,,,, = 12, sin embargo los
valores recomendados se encuentran entre G,,,, = 15 — 24, siendo G un vector en
el espacio reciproco. El nimero de puntos de malla radial es NPT = 381, para los

21a integracion k sobre la primera zona de Birllouin es realizada con el esgeumatico Monk.
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calculos LDA es considerada una buena aproximacion pero para GGA el valor es
mas alto, y en concordancia nuestro valor es de NPT = 781.

Los parametros de salida constituyen: fa energia total calculada ENE =
—500.15 Ry, la energia de Fermi FER = 0.44387, la convergencia de las dos
Ultimas interacciones [|p, — p,—|dr, la distancia de carga es DIS = 0.3566236,
con una diferencia densidad de carga total para un atomo entre menos de dos
inferacciones DTO = 0.4390890. Ademas, la carga total en la esfera es de
NTO = 3.541646, con cargas parciales en la esfera Q7L = 1.1058, y el potencial
intercambio-correlacion de esta calculo fue de POT = 12, con un tamaiio matriz
actual de RKM =6.99 que determina el chegueo de normalizacién de ias
densidades de carga electronica NEC = 22.

4.3.2 Caiculo de las distancias interplanares y de coordinacién en el
volumen MgB,

Una de las ventajas, es que la estructura hexagonal tiene el nlmero de
coordinacion 12, esto significa que cada atomo de magnesio tiene doce (12) boros
equidistantes como sus vecinos méas cercanos. Se quiere demostrar esta
afirmacion, mediante la posicién de cada uno de los atomos de magnesio y boro,
se puede determinar la distancia de separacién y luego asi contrastar la distancia
mas corta, a continuacion la Tabla 7 y 8 resaltan las coordenadas de los atomos
magnesio-magnesio y magnesio-boro, respectivamente.

De acuerdo con la siguiente formula (48), podemos realizar la correlacién de la
distancia atomica entre el magnesio-magnesio y boro-magnesio, entonces el
médulo de la distancia tridimensionatl es:

Apg-mg = VG = %102+ (y, — y)% + (z3 — 71)3, (46)

Entonces, si se aplica esta férmula al atomo de magnesio 1 y 2, tenemos gue:

dug-mg = v (28.6165 — 19.0777)2 + (5.5073 — 11.0147)2 + (12.5791 ~ 12.5791)2

dyg-mg =~/ (90.989)2 + (30.332)2 + (0)? = 11.015

Por tanto la distancia entre magnesio y boro es:

dyg-p = +/(19.0777 — 22.258)% + (11.0147 — 5.5073)2 + (12.5791 — 6,2895)2

darg—p = +/(~3.1801)2 + (5.5075)2 + (6.2895)% = 8.9445
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Como vemos, la distancia magnesio-boro es la méas pequefa, por tanto los
vecinos del magnesio corresponden a dos capas, cada una de 8 boros como
vecinos proximos, a continuacion se indica las distancias realizadas, asi como ios
doce (12) vecinos del magnesio, donde los 4tomos de boro se encueniran en gris
y los de magnesio en azul, a continuacion se indica en la figura 23.

Figura 23. Distancia entre atomos de magnesio-magnesio y magnesio-boro.
Fuente: autor.

Tabla 7. Coordenadas de fos atomos de magnesio en el MgB,.

Atomo | X(B) | Y(B) | Z(B)
Mgl 119,0777|11,0147 12,5791
Mg2 [28,6165| 5,5073 | 12,5791
Mg3 |28,6165(16,5220| 12,5791
Mg4 [19,0777122,0285|12,5791
Mg5 | 9,5266 [16,5220(12,5791
Mg6 | 9,5256 | 5,5073 |12,5791

Fuente: autor.
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Tabla 8. Coordenadas de ios atomos de boro en el MgB,.

atomo | X (B) Y (B) Z (B)
B1 22,258 | 55073 | 86,2885
B2 25438 | 11,015 ¢ 6,2895
B3 22,258 | 16,522 | 6,2895
B4 15,808 | 16,522 | 6,2895
BS 12,719 | 11,015 | 6,2895
B8 15,898 | 5,5073 | 6,2885

Fuente: autor.

A continuacién la figura 24, se muestra varias perspectivas de la celda unitaria
convencional que identifica a esta estructura hexagonal, denotando los granos en
gris y verde correspondiente a Magnesio y Boro, respectivamente. De esta
estructura es importante resaltar, la gran conectividad de los granos, permitiendo
poseer una dualidad de propiedades, unas descritas principaimente en la vista
frontal ¢) y vista derecha d).

Top

|

Figura 24. Estructura tridimensional del Diboruro de Magnesio. a) Vista superior, b}
vista en relieve, ¢) vista frontal, d) vista derecha [70].
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4.4 Optimizacion del volumen

Este trabajo ha realizado los calculos ab initio, con la teoria funcional al densidad
con la solucion de las ecuaciones de Kohn-Sham, fueron desarrollados en el
programa Wien2K, usando para el funcional de intercambio-correlacién con la
Aproximacion de Gradiente Generalizado (GGA) de Perdew que incluye un
procedimiento autoconsistente para obtener la energia de las funciones de ondas
base del Diboruro de Magnesio MgB, .

4.4.1 Optimizacién de los parametros de red en el volumen del M gB,

Uno de los calculos de mayor importancia para la determinacion de las
propiedades estructurales de un material es el célculo de la energia total del
sistema, la cual representa la energia de cohesién de los atomos gque conforman
el sélido. Estas propiedades se obtienen minimizando ia energia total con respecto
al volumen de la celda convencional. Por medio de este procedimiento podemos
obtener parametros de red, moédulo de volumen y ofros pardmetros de la
estructura de equilibrio desde un punto de vista tedrico.

Se optimizé el conjunto base del boro y magnesio, corriendo el programa auxiliar
Optimize. job, el cual genera una serie de archivos siruct con varios voldmenes
(volumen, radios ¢/a, pardmetros de red), con un variacién de Ia red desde —-10,
=5, 0, +5 ¥y +10%. Se puede configurar los parametros de entrada del script
acorde a las necesidades, mediante el comando runsp_lapw y especifica los
diferentes parametros de convergencia, luego guarda la configuracién con el
comando save_lapw y vuelve a realizar un calculo autoconsistente. Cuando el
programa ha finalizado, se visualiza el comportamiento de la curva de la energia;
asimismo existe una serie de calculos autoconsistentes con la energia
correspondiente a los parametros modificados, el cual permite encontrar los
correspondientes parametros de equilibrio.

También puede considerarse la minimizacién de los parametros de entrada con la
herramienta min _lapw, que considera la optimizacién de las fuerzas calculadas en
el nicleo. EI software Wien2K 11.1, posee dos posibilidades para determinar la
posicion de equilibrio de todos los atormos individuales de forma automatica
(Obedecen las restricciones de simetria de un grupo espacial determinado).

1. La secuencia de comandos min _lapw, junto con el programa mini que ejecuta
un ciclo SCF, actualiza las posiciones usando las fuerzas calculadas y reinicia un
nueve ciclo SCF. Esto contintia hasta que las fuerzas caen por debajo de cierfo
valor.
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2. Utilice los archivos normales SCF, corre lapw con una entrada especial en
case.inm tal que la densidad de carga y las posiciones son simultdneamente
optimizadas durante el ciclo SCF.

En la actualidad se recomienda la segunda opcién, aunque hay casos en que este
esquema es lenfo o nunca convergen.

Una secuencia tipica de comandos para una optimizacién de las posiciones
internas podria ser asi:

- Generar un archivo struct.
- init_lapw.
- run_lapw.

- Inspeccionar los archivos SCF si tiene las fuerzas significativas (usualmente
menor 5mRy/Bohr}, de lo contrario estdn mas o menos en las posiciones éptimas.

4.4.2 Parametros de red y méduio de volumen

Mediante deformaciones iguales en todas las direcciones de la red podemos
calcular las propiedades estructurales del estado base minimizando la energia
total con respecto al volumen de la celda unitaria. La energia total se calculd
haciendo variaciones del volumen de la celda convencional, modificando los
parametros de red experimentales. Los valores experimentales de los parametros
de la celda unitaria del MgB, son: a = 3.0844 y ¢ = 3.5224 (Wyckoff, 1963). Se
obtuvieron cinco (5) diferentes valores de estos parametros variando su fongitud
desde = 1 % hasta + 2 %. Estas modificaciones permitieron que pudiésemos
realizar una expansion y compresion uniforme del volumen de la celda unitaria.

Los valores obtenidos en la energia, para cada cambio en el volumen, fueron
ajustados por medic de la ecuacion de estado de Mumnaghan, la cual se define
como la relacion entre la presién y el volumen de una sustancia a temperatura
constante. El estudio de las fuerzas en atomos y moléculas, asi como sus
propiedades termodinamicas son esenciales para poder explicar una ecuacién de
estado en sélidos.

s |(9° ] s
E(V) = E(V, (")—— L
() (O)+ BIO B.’O_1+ Ba""}.

Donde V es el volumen de la celda primitiva, V, el volumen en equilibrio, B, es el
modulo del volumen y B la derivada del modulo B, con respecto a la presién para
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el volumen de equilibrio. Los coeficientes de esta ecuacién se calculan por el
método de minimos cuadrados, asi puede calcularse el volumen de equilibrio y ef
madulo de volumen; este Ultimo es igual al inverso de la comprensibilidad 1/k, la

cual expresa como un indicador de cambio de volumen en respuesta a cambio de

. . 13V
presion a temperatura constante e igual a cero (k = —"Fa—plT)'

Esta ecuacion de estado se puede ajustar con la energia de cohesién del solido,
que es consecuencia de la interaccion atractiva entre las cargas negativas de los
electrones y las cargas positivas de los niicleos, es decir su origen en las fuerzas
que mantienen los atomos ligados.

La curva del ajuste en donde empleamos la parametrizacién PW-GGA se presenta
en la figura 25; en ella se muestra la variacion de la energia en funcién del
volumen,

ENERGIA vs CONSTANTE DE RED
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Figura 25. Grafica de Energia total en funcion del parametro de red.

Fuente: Wien2k- usuario.
En la Tabia 9 se detallan los resultados obtenidos del volumen de la estructura en

equilibrio, los parametros de red y el médulo de volumen, mediante diferentes
estrategias empleadas. De acuerdo con los valores obtenidos, podemos decir que
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la aproximacion gradiente generalizado GGA es una fuerte correlacion con el
experimento y por tanto el potencial correlacién e intercambio presenta un error de
0.014% en los parédmetros de red. El resultado del mddulo de volumen es de
152.9GPa el cual es el método mas aproximado al valor experimental; también se
ha realizado un contraste con varios estudios realizados con diferentes técnicas de
aproximacion, observando que los parametros experimentales concuerdan por un
error minimo a los valores obtenidos en la aproximacion GGA de Perdrew, tal
como se indica en la Tabla 9.

Tabla 9. Valores obtenidos del Volumen de la celda convencional, parametros de
red y moduto de volumen, empleando el método de Hartree-Fock, |LDA, GGA y
experimental.

Método V(B) a(B) c{R) c/a U error | B(GPa)
Hartree-Fock | 203.4887 5.9035 6.7418 1.142 1.28 157
VW-LDA 136.0621 5.7708 6.5553 1.1359 0.99 163
PW-GGA 195.0374 5.8279 6.6556 1.142 0.014 152.9
Experimental | 195.8549 5,82876 6,6565 1.142 151

Fuente: {17, 104].

Mediante los valores estructurales encontrados en la optimizacién del volumen, se
ha realizado la densidad de estados tanto totales como parciales y la estructura de
bandas.

4.5 Calculos DFT para superficies de sdlidos

En principio una superficie, se define como un trozo del material que es infinito en
dos dimensiones, pero finito a lo largo de la superficie normal; la superficie creada
es un.lugar donde moléculas de fase gaseosa o liguida estan en contacto con el
material y como consecuencia, esfos atomos en la superficie tendran baja
coordinacién que en los granos (polvo). Debido al cambio de coordinacion, la
superficie geométrica se puede reconstruir y deja a los atomos de superficie
encontrar las nuevas posiciones de equilibrio.

Para simulaciones de superficie, hay diferentes modelos gque pueden ser usados,
mas notablemente el modelo de supercelda y el modelo de grupo, en el actual
proyecto usamos el método de supercelda.

El modelo de supercelda, incluye inter-capas de trozos (celdas cristalinas) y vacio;
el frozo en la supercelda es infinito y periddico en direcciones paralelas a la
superficie, pero finita en la direccion perpendicular a la superficie. Esta
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configuracion permite la formacién de banda con correctas dispersiones, por fanto
hay dos cosas importantes que deben ser mencionadas usando el modelo
supercelda. El grosor del vacio debe ser grande lo suficiente como para evitar
trozos de superficies consecutivas viéndose entre ellas, y el grosor del frozo debe
avitar la interaccion entre fas dos superficies de un trozo [105]. Esto normaimente
también asegura que la capa media del trozo presenta las propiedades eniace de
granos, para tener una nocién mas abstracta, observe la figura 26.

Figura 26. Modelo de supercelda, incluyendo superficies slabs y vacio [142].

La descripcion de la técnica de grupo trata la superficie como un grupo peguefio
aislado de Atomos, que posee la misma simetria y arreglo atomico como la
superficie del crista®. Para nuestro caso, usaremos el método de Supercelda
cuya técnica es mas completa y permitira observar otras propiedades que en €l
volumen no se tiene detalle.

4.5.1 Importancia de las superficies

El estudio de superficies, tiene un fundamento basico en la determinacion de la
geometria y estructura electronica, ya que permite conocer basicamente ios
pardmetros de red mas estables en comparacién con el volumen, ademas la
estructura electronica es mas compleja, pues contiene informacion precisa acerca
de la periodicidad, adicion de impurezas o defectos de la red.

Ei modelo de materiales, se ve restringido a los recursos computacionales, ya que
al simular un sdlido de grandes dimensiones en el volumen, en efecto no habria
solucién sino por el contrario, entrarfamos en calculos extensos y complejos, por
esto es necesario el estudio en superficies.

#p ] Feibeiman, Phys. Rev. 8 60, 11118 {1999)
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4.5.2 Celday parametros de red del MgB, en la Supercelda.

Para el estudio de la superficie, se realizé un estudio conelslaba=1xb=1x
¢ = 1; entre tanto se realizé dos tipos de superficies, una terminada en boro y otra
en magnesio (ver anexo). La supercelda creada, constituye un slab 1 x 1 x 8, con
una (1) capa de ubicacion de atomos y siete (7) capas vacias, con pardametros de
red encontrados en la siguiente Tabla 10 y un volumen caracteristico de la
supercelda es V = 1566.1591ua®, y un uso de cinco {5) atomos en la superficie
terminada en boro y cuatro (4) en la superficie terminada en magnesio, aun
conservando las propiedades de la estructura hexagonal e igualmente su simetria.

Tabla 10. Parametros de red de ia supercelda.

Parametro | Angstrom | Bohr
a=h 3.083551A | 5.82792B
c 29.1708A | 53.24295B
cla 9.1358
Fuente: autor.

Para el estudio de la superficie se usaron los parametros de red optimizados y
tomando como sistema de referencia un conjunto de capas hexagonales de iones
de Mg alternado con iones de B en la misma simetria, en estructura panal se
construyeron peliculas en superficies (0001), en seguida la figura 27, describe en
a} a la superficie terminada en boro, en b) a la celda Wiener Seitz correspondiente
a la superficie terminada en boro y por Ultimo en ¢) la superficie terminada en
magnesio.

l.as peliculas se cierran en siete (7) capas vacias adicionales colindantes con
cada una de estas superficies como se observa en la siguiente figura 27a) y 27¢),
ia cual esquematiza la superficie terminada en Mg y la superficie terminada en
Boro, respectivamente.
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Figura 27. Descripcion superficies MgB,. Se describen tres imagenes, a)
terminada en boro, b) celda Wigner Seitz superficie terminada en boro y ¢)
superficie terminada en magnesio.

Fuente: Wien2K.

4.6 Propiedades electrénicas del Diboruro de Magnesio MgB,

Para estudiar las propiedades electronicas de cualquier material se debe tener
conocimiento de la Primera zona de Brillouin MgB,, donde se confinan las
principales propiedades de un cristal.
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4.6.1 Primera zona de Brillouin MgB,

La celda Wigner Seitz en el Diboruro de Magnesio, se encuentra descrita en la
siguiente figura 28; de acuerdo a la geometria toma la distancia desde un
magnesio a sus boros mas cercanos y determina las propiedades fisicas por
simetria.

Figura 28. Celda de Wigner Seitz del Diboruro de Magnesio MgB,.
Fuente: Wien2K.

La siguiente figura 29, indica la primera zona de Brillouin para el Diboruro de
Magnesio, en ella observamos los sejes k., k,, k,, del espacio reciproco y los

puntos de méaxima simetria de la celda, denotados por las letras I', A, L, H, M, K5,
etc. I' se encuentra en el centro de la zona, en el punto (0,0,0) v se despliega la
totalidad de la simetria hexagonal de la celda, las ofras letras sefialan las fronteras
de la primera zona de Brillouin en direcciones de alta simetria, 4 = (001/2),
L=(1/201/2), H=(1/201/2), M = (2/31/30), K = (1/2 0 0) [91]. Los puntos
anteriormente enunciados son de gran imporiancia, ya que identifican zonas
donde se realizan calculos de las propiedades de los materiales, tales como
bandas.

B Notacién Slater y Wigner.
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Figura 29. Primera zona de Brillouin del superconductor MgB, [136].

4.7 Calculos de la estructura electrénica

El calculo de las propiedades electrénicas juega un papel importante para fijar la
estructura, conductividad, las propiedades térmicas, Opticas y magnéticas de un
material. Las bandas de energia se originan cuando un conjunto de atomos que
constituyen un cristal aportan sus niveles de energia formandose con ellos bandas
compuestas de una gran cantidad de niveles muy proximos entre si, de tal manera
que cada banda aparece como un desarrollo continuo que cubre un intervalo de
energias permitidas que un electrén puede poseer.

En nuestros calculos de las Densidades de Estado (DOS) se trabajé en las totales,
por atomo y por orbital. Se aclaran que estas densidades de estado se calculan en
el estado normal del compuesto y no en el estado superconductor debido a que el
Método de Funcional de Densidad (DFT) solo caicula las densidades electronicas
en el estado base. De esta forma se determina las propiedades electronicas en el
volumen y la superficie del MgB..
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4.8 Resultados de las propiedades electrénicas del MgB,
4.8.1 Analisis en el volumen

Para los calculos en el codigo Wien2K de la estfructura de bandas se utilizaron
1500 puntos k, con 352 puntos en la zona irreducible de Brillouin y se comprueba
que con dicho valor estd asegurada la convergencia en los puntos k, en la Figura
30 se muestran, al lado izguierdo, la estructura de bandas y al lado derecho la
densidad de estados para el volumen del MgB,.

En la grafica de las bandas de energia, las bandas de valencia estan compuestas
principalmente de orbitales s de B y Mg en la parle mas baja, para la parte mas
alta se encuentra contribuciones de p del boro. Cerca nivel de Fermi no existe
bandas prohibidas, se cbserva en la figura 30 una banda semillena que en su
mayoria estd compuesta por orbitales p de B, lo que nos indica que MghB, tiene
propiedades metalicas.

Esta banda estd compuesta por dos grupos de orbitales, el primer grupo esta
compuesto por los orbitales del p, cortan el punto K de alta simetria por encima
del nivel de fermi con una energia de 1.8eV y el segundo grupo estad compuesto
por orbitales p, + p,, con cuatro bandas que cortan el punto X por debajo del nivel
de fermi en energias de -5.8 y -7.1eV. Las bandas de conduccion estan formadas
principalmente por orbitales p, + p, del B y en la parte mas aita por p, +p, del
Mg.
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Figura 30. Estructura de bandas y Densidades de estados en el volumen

respectivamente.
Fuente: autor.

Para las densidades de estados DOS la grafica de color negro muestra la DOS
densidad total del MgB, y sus respectivas coniribuciones de Boro (Rojo) y del
Magnesio (Azui). Por debajo del nivel de Fermi la contribucion mas fuerte ia esté
haciendo los Boros p, y cerca del nivel de Fermi lo acentdan los orbitales p,,
p: +py del mismo Boro; y en menor medida los orbitales p, + p, det Magnesio,
hay una fuerte correlacion entre los dos propiciando la acumulacion de electrones
en esta regién. Por debajo del nivel de Fermi estén los orbitales p, del boro y en
menor medida los orbitales s. Se observa que alrededor del nivel de Fermi se
superponen las densidades de Magnesio y Boro o cual confirman que el material
sea un metal.
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def atom 2PXA4PY size 0.59
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Figura 31. Estructura de bandas los orbitales p, + Py Y p. del boro. Estudios
realizados en el volumen.
Fuente: autor.
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def atom 1PXFPY size 0.50 def atom 1PZ size 0.50

LEnergy {(eV)

Figura 32. Estructura de bandas los orbitales p, + p, ¥ p, del magnesio. Estudios

realizados en el volumen.
Fuente Wienzk.
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Figura 33. Densidad de estados del boro y magnesio respectivamente.

Corresponden al analisis generado en el volumen del compuesto.
Fuente: autor.
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Como anteriormente se indica las densidades de estados en el volumen, hacemos
enfasis en el comportamiento de estructura de bandas generadas a partir del
andlisis en el volumen. Las bandas enunciadas son la de los orbitales p, y p, + Py,
los cuales presentan una mayor actividad a lo largo del estudio de nuestro
material. Se observa que hay una superposicién de densidades de estado tanto de
magnesio y de boro, contribuyendo mas los orbitales p, del boro con ios p, + p,
del magnesio y del boro. En cuanto a la bandas de conduccién la mayoria de DOS
esta determinada por los orbitales p, y p, del Magnesio.Nuestro resuitado esta
completamente de acuerdo con el haliado por Nufiez Gonzélez et al {93].

4.9 Anélisis en la superficie

4.9.1 Analisis en la superficie terminada en magnesio

La siguiente figura 34, se muestra la contribucién total en magnesios y boros en la
superficie terminada en magnesio; dentro de ias mayores contribuciones esta la
del boro por debajo de la energia de Fermi y seguidamente la def magnesio.

MgB2-1Mgatom O size 0.20
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4.0
30
240
1.0
[¢X)]

~ .10
-
L =20 b m .
B ME T TN / CIARY -
5 WOl B .13
& 50 A @ L1455
3| ' ral l\ N ", b S
6.0 _‘_ﬂx" ", A .
70 377 S e o &
20 ‘“_““_/ 1
90 do -
0o o] MgBz-1Mg
"o = - B1_TOVF
320 ' i 1 e MGG TOT
-13.0 2
140 )
r % M K A Y 1_‘; R )

Figura 34. Estructura de bandas y Densidades de estados totales
respectivamente, estas contribuciones son en Ia superficie terminada en
magnesio.

Fuente: autor.
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En la figura 34 se representa las Bandas de Energia y la DOS las cuales nos
confirma que las bandas de valencia contribuye el s del B, alrededor del nivel de
Fermi las bandas que confieren las caracteristicas metalicas estan fuertemente
determinadas por los orbitales p, +p, del B, se encuentra nuevamente una
correlacion fuerte entre los p, del B y los p, + p, del Mg; también se observa que
los orbitales p, del B se cruzan por encima del nivel de fermi en los puntos de
simetria en el punto M en 1.2 eV y en el punto K a 0.5 eV. Para las bandas de
conduccién, contribuyen los s del Mg y p, del B.

4.9.2 Para la densidad de estados de la superficie terminada en Magnesio.

1.8 al T T T ! k] T ¥ T T 1

B $ .8 & B 18 20 25
184 |—T0T
1al [T Mg1_TOT
A1 |~ Mgl_8
134 |m-Mgt P
——fg1_PZ
104 |——Mg?t PX+PY :

ENERGIA (sV)
ENERGIA (8V)

Figura 35. Densidad de estados de la contribucién de boros y magnesios. Estudios
realizados en la superficie terminada en magnesio.
Fuentie: autor.

Para la densidad de estados de la superficie terminada en magnesio, en la parte
mas baja del nivel de fermi hay coniribuciones fuertes del orbital B_p, + py,;
acercandose por debajo de! nivel de fermi existen contribuciones de nuevamente
B p.+py ¥ Mg_s, por encima del nivel de fermi estan los B.p, y Mg.p, + ;.
Para la estruciura de bandas terminada en magnesio tenemos los siguientes
resultados: Para las bandas de energia, en la parie de vaiencia contribuyen los
horos en el orbital s y en menor medida los magnesios s; los responsables de las
propiedades metélicas (cerca del nivel de fermi) hay contribuciones de los
orbitales B_p, + p,, disminuyendo la contribucion de ios B p, y aumenta la

contribucion de los magnesios Mg_p. + p,.
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Energy (eV)

MgB2-1Mg atom 2PX+PY size 0.2

MgB2-1Mg atom 2PZ size 0.25

10

~20
-3.0

-3.0

Figura 36. Estructura de bandas del boro en los orbitales p, + py Y Dz
respectivamente. Estudio realizado en la superficie terminada en magnesio.

Fuente: autor.
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MgB2-1Mg atom 1PXAPY size 0. MgB2-IMg atom 1PZ size 0.25

8.4
7.0
a0
50
40
30
20
IEY
0.0
-1.0
-0
-30
~40
S50
60
-70
-8.0
=94
~10.0
-11.0
=126
-13.0
-14.0

Energy (V)

Figura 37. Estructura de bandas del magnesio en los orbitales p, +p, ¥ p.
respectivamente. Estudio realizado en la superficie terminada en magnesio.
Fuente: autor.

4.9.3 Analisis de las propiedades electrénicas de la superficie terminada en
boro.

A continuacion, la figura 38 se ilustran las densidades de estados en el volumen
tanto en terminacién en boro como en magnesio respectivamente. £s necesario
conocer la contribucién en el volumen y en la superficie para luego analizar las
muestras y asi concluir con el trabajo de caracterizacion del MgB,.
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Figura 38. Estructura de bandas y densidad de estados totales, de la superficie
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Fuente: autor.
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4.9.4 Para la densidad de estados de la superficie terminada en Boro
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Figura 39. Densidad de estados de la contribucién de boros y magnesios
respectivamente; estudios realizados en la superficie terminada en boro.
Fuente: autor.

En la parte baja del nivel de Fermi las contribuciones en mayor medida el orbital
B_s y menor medida los Mg_s, por debajo pero cerca al nivel de fermi encontramos
un pico pronunciado de los B_p, + p, y a lo acentdan los orbitales Mg_p. + p,, por
encima pero cercano al nivel de Fermi enconframos contribuciones B_p, asimismo
Mg._s. Lejos del nivel fermi contribuyen los B_p, + p, ¥ Mg_s.
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Figura 40. Estructura de bandas del boro en los orbitales p, + vy Y P2
respectivamente. Estudio realizado en Ia superficie terminada en boro.
Fuente: autor.

106
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Figura 41. Estructura de bandas de magnesio en los orbitales p,. + Dy ¥ Pz

respectivamente. Estudio realizado en la superficie terminada en boro.
Fuente: autor.

Revisando las Bandas de Energia nos confirma que las bandas de valencia
contribuye el B_s, alrededor del nivel de Fermi las bandas que confieren las
caracteristicas metalicas estén fuertemente determinadas por B_p, con los
orbitales p, + p, y se observa que existe una correlacién fuerte entre los B.p, y
los Mg_p, + p,; también se observa que los orbitales p, se cruzan por encima del
nivel de fermi en ios puntos de simetria uno lo hace en el punto M en 1.2 eV y en
el punto K a 0.5 eV. Para las bandas de conduccién, contribuyen los Mg_s, y B_p,.

4.10 Descripcion de las propiedades magnéticas del MgB, tanto en el
volumen y en la superficie.

En las figuras siguientes [42] — [47] se hace una comparacién por atomo y por
orbital relacionando los espines up y down, estas gréficas arrojaron que existe

107



simetria en las densidades con lo cual se puede concluir que no existe un
momento magneético neto, asi que el material no exhibe propiedades magnéticas
netas.
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Figura 42. Descripcién espin up y down del boro en el volumen del MgB..
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Figura 43. Descripcion espin up y down del magnesio en el volumen del MgB,.
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Figura 44. Descripcion espin up y down del boro en la superficie terminada en

boro del MgB,.
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- DIRECTORA DEL PROYECTO: Msc. Sully Segura Pena

Maestria Fisica Pura, Universidad Pedagégica y Tecnolégica de Colombia.
Docente Ciencias Basicas, Universidad Santo Tomas Tunja. Directora grupo de
Investigacion Nuevos Materiales y Nanotecnologia.

- ASESOR DEL PROYECTO: Msc. Jairo Arbey Rodriguez

Fisico y Doctor en Ciencias Fisicas de la Universidad Nacional de Colombia.
Docente Universidad Nacional de Colombia categoria Asociado, investigador
Grupo de Fisica de La Materia Condensada de la misma universidad.

- JOVEN INVESTIGADOR: Luis Carlos Reyes Parra.

Estudiante de ingenieria Electrénica de la Universidad Santo Tomas, seccional
Tunja. Joven Investigador del Grupo de Investigaciones de Nuevos Materiales vy
Nanotecnologia.

4.12 Recursos disponibles

4.12.1 Recursos humanos
e Grupo de Investigacion en Nuevos Materiales y Nanotecnologia.
Universidad Santo Tomas Tunja.
+ Docentes Ciencias Basicas.
« Docentes Ingenieria Electrénica.

4.12.2 Recursos materiales

Computador Personal: Herramienta de frabajo, para normalizar y presentar los
datos obtenidos del software Wien2K. El software que cumple con este objetivo

114



hace parte de la version demo de las empresas Microsoft (Word, Excel, Power
Point} y el OriginLab.
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Los aportes mas significativos, hacen parte del uso del nuevo equipo pc de trabajo
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son necesarios para complementar la informacién obtenida y la divulgacion del
proyecto de investigacion.

4.12.4 Recursos locativos

Infraestructura y equipos presentes en los laboratorios de Fisica de Ciencias
Basicas, Universidad Santo Tomas Tunja.
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CONCILUSIONES

De este trabajo se concluye en primera instancia que los resultados concuerdan
con las caracterizaciones realizadas con este mismo método por Rodriguez en el
Volumen del MgB,.

Tanio para el volumen como para las superficies terminadas en Boro o en
Magnesio las mayores contribuciones electronicas las estan haciendo los
orbitales p, + p, del Boro.

Se observa también que existe fuerte acople para los orbitales B_p, y los p, +p,

del Mg va que en la superficie terminada en Mg se observa que disminuye la
contribucion de los B_p, pero se incrementa en la misma zona los Mg_p, + p,.

£n cuanto a las terminaciones del MgB, en boro las bandas de Boro permanecen
constantes como el volumen, se acentian vy los orbitales Mg_p. + p, contribuyen

a los p,, pero no los desplaza.
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RECOMENDACIONES

Este es un primer acercamiento para la caracterizacién de la supertficie del
Diboruro de Magnesio MgB,, se planiea seguir aumentando las capas para
completar la supercelda de tal forma que la reconstruccién permita identificar los
mismos resultados descritos por el volumen.

Otros estudios complementarios que permitan fortalecer el actual proyecto son:

Realizar un estudio exhaustivo en fisica de estado sélido y teoria de
bandas, que permitan resaltar nuevas propiedades a través de las
propiedades magneticas y opticas.

Una gran propuesta, se ha dado alrededor de los dopantes tedricos y
experimentales, que permiten la sustitucién de elemenfos que puedan
mejorar algunas de sus propiedades superconductoras como temperatura
de transicion 7, densidad de corriente /. , campos magnéticos H,, H., Hir-
En los referentes teéricos se ha tenido en cuenta un nano-dopante tanto
para el magnesio como para el boro, permitiendo determinar, calcular y
desarrollar nuevas propiedades.

Un primer intento se efectla con aluminio y carbono, los cuales poseen un
atomo mas que los electrones de magnesio y boro, respectivamente; los
experimentos realizados han confirmado un benefactor cuando se utiliza
sustituciones de nano orden permitiendo circundar en materiales como Mgy.
xAisz Y MQBQ_XCX;
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ANEXO |

ESPECTROSCOPIA DE FOTO-ELECTRON RESUELTA POR ANGULOS
ARPES

Definicion

(ARPES) es una de las técnicas mas completas en la investigacion de la
estructura electronica de los materiales. Entonces, ARPES es una de ias técnicas
de obtencién de imagenes suministrando imagenes del espacio & de dispersién de
bandas tanio en las superficies de energia constante. Una de [as desventajas,
radica en la resolucién espacial de la técnica, el cual es generaimente limitado ai
tamano de la muestra, en general de algunos 100um.

La idea general del experimento ARPES se ilustra en la siguiente figura 48;
consiste de una luz monocromatica de una energia dada hv es absorbida por un
material cristalino y ia intensidad de los fotoelectrones salientes es medida en
funcidn de la energia cinética E, y angulos de emision 9 y &, [94, 95].
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Figura 48. Principio basico de un experimento de fotoemision de angulo resuelto
[95].
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ANEXO If

ENTIDADES DE INVESTIGACION EN EL DIBORURO DE MAGNESIO MgB,

Desde el descubrimiento del Diboruro de Magnesio MgB, (2001), se ha venido
trabajando en labores multidisciplinares con la esperanza de realizar cualquier
aplicacién sostenible. Los principales colaboradores, se debe a profesores,
estudiantes e investigadores teéricos, que han participado en proyectos
empresariales con el propdsito de hacer del Diboruro de Magnesio MgB,, el
material del futuro en electrénica, a continuacién se encuentra algunos
investigadores experimentales:

1.

Ay

NO O AW

Ames Laboratory / lowa State University (D. Finnemore, P. Canfield et al)
DOE Center of Synthesis and Processing (CSP) Center of Excellence for
High Field Intermetallic Superconductors

SUNY-Stony Brook (Center for Thermal Spray Research)

Hyper Tech Research (M. Tomsic)

Northwestern University (D. Dunand) & Northeastern University (J. Blucher)
Harvard University (W. Croft, W. MoberlyChan)

NESPA NanoEngineered superconductors for power applications in
framework of Marie Curie Research training network

The Ohio State University- Wright Center of Innovation in Biomedical
Imaging, Ohio State University-Laboratory for Applied Superconductivity &
Magnetism
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ANEXO il
SINTETIZACION DEL DIBORURO DE MAGNESIO MgB,

El Diboruro de Magnesio MgB,, presenta la cualidad de gue las temperaturas de
fusién del boro y magnesio son diferentes, por esto se cuenta con varias técnicas,
como: Método de Vacio [96] (evaporizacién de haz de electrones), Deposicion de
laser pulsado PLD [97], recubrimiento por inmersion, deposicion de peliculas
delgadas, técnicas de crecimiento mayor [137], co-evaporacién, polve en tubo PIT
(in — situ, ex — situ), método de transporte de vapor. En la actualidad, Ia técnica
mas utilizada es el pelvo en Tubo PIT ya que permite optimizar las caracteristicas
de maleabilidad y ductilidad del Diboruro de Magnesic MgB,, ademas es posible
agregar nanodopantes.

El método Polvo en Tubo PIT, en esencia consiste en colocar polvos de magnesio
y boro en un tubo metélico, y alrededor se localiza el refrigerante {(nedn o
hidrégeno liquido), luego se dispone a un tratamiento térmico usualmente de
900°C, por dos horas; la complejidad del método estd de acuerdo a las
necesidades de la aplicacion. Actualmente se encuentra dos procesos: la técnica
in—situ y ex—situ, la diferencia entre uno y otro, radica en que la primera
técnica utiliza la mezcla de MgB,, mientras que la otra utiliza polvos de Mg y B, sin
reaccionar, para una ilustracion se da la figura 49, que se encuentra z
continuacidn.

La técnica in ~ situ, presenta varias ventajas como bajo costo, alto factor de
Hlenado, proceso de alta velocidad, bajos proceso de reaccion de femperatura, facil
cuando se realiza dopajes de nanoparticulas [98]; mientras la técnica ex — situ,
permite realizar alambres de gran longitud, geometria compleja {multifilamento),
control de granulometria de polvo y grado de pureza; mediante esta técnica,
produce los mejores conductores [99].
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Figura 49. Diferencia entre la técnica polvo en tubo PIT, ex situ (izquierda) e in situ
(derecha) [70].

Varios estudios experimentales, permitieron determinar una variacién entre los
parametros nominales y real del MgB,, hecho que se denominé el efecto de la
sustitucion quimica; los resultados de densidad de corriente encontrados en orden

descendente son: policristalinos  J, :1(—}5‘4/ 2, cinfas, blogue y peliculas

delgadas J, = 10° A/sz, polvo  J. = 10% A/ ,[100-104]. En el anexo I,
encontramos algunos costos del superconductor de Diboruro de Magnesio.

Costo de Muestras de Diboruro de Magnesio Sintetizadas

Una de las ventajas en la fabricacién del Diboruro de Magnesio MgB,. se hace a
partir de una disponibilidad por los proveedores quimicos, no obstante, este
material se encuentra sintetizado desde 1953.

El parametro mds importante de un proyecto es su costo, en este caso es reducido
ya que los materiales magnesio y boro son abundantes y de alta pureza, ademas
su costo es menor que el niobio y plata que en los superconductores de alta
temperatura HTS. Ei precio estimado comercialmente del MgB,, es de $300/kg, a
$750/kg o 150¢ por kilogramo por la empresa Columbus Superconductors. Sin
embargo, a empresa Sigma de Estados Unidos ofrece el polvo, 100 malla, >99%
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base de metal con apariencia 5,25g en una botella de vidrio®®, en la Tabla 11 se
describe el precio

Tabla 11. Precio y disponibilidad, del Diboruro de Magnesio MgB,.

Tamafo Disponibilidad Precio (USD})

553913-5G | En venta desde 18-09-12 | 42.40

553013-25G | En venta desde 18-09-12 | 141.00
Fuente: [138].

% Copyright €4 2012 Sigma-Aldrich Co. LLC. All Rights Reserved.
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ANEXO IV

CONFIGURACION ELECTRONICA DE LOS ATOMOS Y NUMEROS
CUANTICOS

Numeros cuanticos n,[,m,, s

En mecanica cuantica, la Unica descripcion de un atomo se encuentra con la
determinacion de las propiedades fisicas del orbital, ya que este agrupa los
electrones segtn a la distribucion de los cuatros nimeros cuénticos n, 1, my, s.

E| namero cuantico prineipal n, indica la distancia entre el niclec y el electrén de
un determinado orbital, ademas describe la energia del electron® . El nimero
cuantico secundario o azimutal I forma de nube electronica asociada a un electron
(subniveles de n). [ Toma valores desde 0 hasta (n— 1)%8. El nimero cuantico
magnético m,;: indica como esta orientada la nube electrénica que rodea el nicleo.
Toma cualquier valor desde —1 hasta 1 y el nimero cuantico espin s: indica el giro
del electron, alrededor de si mismo, toma valores de (+1/2) y (=1/2), a
continuacién se encuentra, el principio de distribucion de electrones.

Principio de exclusién de paulii

Si dos electrones tienen iguales los numeros cuanticos n, I, m por tanto se
encuenira en un mismo orbital, y es necesario conocer el valor del numero

cuantico espin s = +1/2 6 5 = —1/2.

Configuracion electronica

La configuracion electronica determina la ubicacion o distribucién de los electrones
en los orbitales, de acuerdo a los nimeros cuanticos de un determinado atomo y
el principio de exclusion de Paullii entonces, la configuracion electrénica
fundamental se obtiene llenando los orbitales por orden creciente de energia®.
Por ejemplo, los primeros electrones, se ubican en el orbital mas bajo 1s?, la
adicion produce usar otro orbital 1s* (principio de exclusién de Paulli), si se
incorpora un nuevo electrén se traslada a un nuevo orbital de mayor energia 2s' y

asi sucesivamente hasta completar el nimero atémico del elemento; el

z: Los niveles n = (1,2,3,4,5,6,7) pueden ser denotados can jas letras i, L, M, N, 0, P, @, respectivamente.
. Los subniveles (0,1,2,v 3) seran reemplazados por las ietras s, p, d, f respectivamente para representar los orbitales.
2 pringipio de Aufbau
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seguimianto de la distribucién de orbitales sé encuentra en 2 siguiente figura 50,
observemos en la parie izquierda a) que alguncs orbitales adn no completan el
nivel y pasa a un orbital de nivel superior, debido a gque posee una cantidad de
energia menor, por gjermplo: la transicion de 3p a 4s y luego retorna a 3d. En la

parte b) se indica la secuencia.

Lans tmaniTkE ST v

[B2

Figura 50. Configuracion electrénica de los atomos. a) Energia del orbital y b)
secuencia de distribucion de orbitales 11391

La configuracion electrénica es uno de los primeros avances para determinar la
estructura electrénica, ya que cuenta con una descripcion simple de los orbitales
de los materiales. En seguida, encontramos un ejemplo:
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Boro: 1s%2s%2p?

En la siguiente pagina, encontramos la figura 51 que indica el esquematico de la
configuracion electrénica correspondiente al boro; si se considera un isétopo,
ocurre un cambio de cantidad de neutrones en el nucleo.

Magnesio: 1522522p®3s?

Asimismo, la figura 52 se encuentra la configuracién electronica correspondiente al
magnesio.
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Figura 51. Configuracion electrénica del boro [140].
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Figura 52. Configuracion electrénica del magnesio [140].
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ANEXO V
UNIDADES ATOMICAS

Las unidades atomicas seé caracterizan por ser dimensionalmente pequefas. A

continuacion la Tabla 12 se encuentra algunas unidades atémicas:

Tabla 12. Resumen de 1as unidades atémicas.

Canfidad fisica M[ﬂ_
Carga electrén e 48 x 107 P%esu_ | 1.6X% 10/*9Coulomb
Masa electron m 9.1 x 107 *g

105 x 10~ 27ergs | 1.05X 10734 Joules
Sadio de Bohr ap | h*/(mee”) = 1Bohr W
E. potencial le e?/a, = 1Hartrre 44 x 107 ergs 1.4 x 10/*%Joules

Fuente: [74].

|

i

o

Las unidades energéticas se pueden representar en varias notaciones. A
continuacion se encuentra la relacion de la energia en rydeberg y Harirre en

glectrén-voitios eV:

82 2

e
Epya = ’2_5; = 13.6eV < Enartrre = E; = 6.8eV

tnidades de masa: Las masas mas importantes a nivel atémico, se incluye fa
masa del electron, proton, y neutrén, a continuacion se encuentra sus valores.

Masa del electrén: m, = 9.1093826(16) X 107*'Kg;
Masa del proton: m, = 1.67262171(29) x 1077 Kg
Masa del neutrén: m, = 1 67492728(29) x 10/*"Kg
Carga del electron: e = 1.602117653(14) x 107°C
Momento anguiar

Constante de Planck: h = 6.6260693(11) x 107**].s
Constante de Planck reducida: h = 1.054x10 — 34]s

Temperatura

Una de las temperaturas mas importantes es el Cero absoluto: 0°K, —273.15°C,
denotado primeramente por 1a escala kelvin y centigrados, respectivamente.
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