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1. Introduccion

Las nanoparticulas han despertado un gran interés en la comunidad cientifica por su gran rango de aplicaciones y propiedades excepcionales, siendo
aln mas interesantes las nanoaleaciones ya que combinan las propiedades de las nanoparticulas constituyentes y ademas presentan propiedades Uinicas
1-2], sin embargo, el origen de sus propiedades magnéticas atin es fuente de discusiéon. En especifico, en esta investigacion se estudiaron las propiedades
estructurales, magnéticas y electronicas, de clusters icosaédricos de plata con un atomo de bismuto como la menor aproximacion de las nanoaleaciones
de plata con bismuto, para ello, se estudidé el cambio de las densidades de estados proyectadas por atomo para distintos clusters propuestos.

4. Propieadades Magnéticas

2. Implementacién de Software

Analizando la densidad de estados proyectadas para los diferentes clusters se evidencié una dismin-
ucion en la magnetizacion al introducir el atomo de bismuto tanto en la posiciéon lateral como en la
posicién central, pasando de 5 up para el cluster de Ag13 a 3 up para los clusters de AgiasBic v
Agl2Bi;,, debido a la parcialidad de ocupacién de los estados Up y Down cerca al nivel de Fermi.

Para el desarrollo de esta investigacion se uti-
lizo el software de coddigo abierto Quantum
espresso|3] en su version numero 6.1. Los difer-
entes clusters se simularon dentro de una celda
unitaria tridimensional cuadrada con 35 A de
lado, para aislarla de la periodicidad del sistema.
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3. Propiedades Estructurales

Una vez definidos los parametros necesarios para
simular nuestros clusters, el sistema se relajo
a partir de unas coordenadas propuestas ini-
cialmente. En ambos casos se obtuvo una es-
tructura estable, evidenciando un incremento
de las distancias del cluster de AgioBic re-
specto al cluster de Agi3 y en quiebre de la
simetria icosaédrica en la estructura de Ag12 By,
mostrando un aumento de las distancias para los
atomos de plata mas proximos al atomo de bis-
muto y menores distancias para los atomos de
plata mas lejanos.

(a) Agi3 (b) Agi2Biic  (c) Agi2Biir

Figure 1: Ag and B1 Clusters

Analizando las energias totales del sistema para
los clusters de Ag12Bir v Agi2Bic, se obtuvo
que la energia total para el cluster de Ag12Biy,
fue mucho menor, esto debido a que al ubicarse
en esta posicion el atomo de bismuto disminuye
la repulsion electrostatica con los demas atomos
de plata, que produce una estructura mas es-
table al pasar de
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Figure 2: Densidad de Estados Proyectada cerca al nivel de Fermi para los tres clusters.

b. Propiedades Electronicas

Debido a que el atomo central de los clusters de Ag13 y Agi12 Bt posee un mayor numero de coor-
dinacion, esto facilita el proceso de transferencia de carga hacia este que da como resultado en una
disminucién del aporte a la magnetizacién por parte de este (figuras 3-B y 4-B). Por otro lado, la
ubicacion del atomo de bismuto lateral produjo un quiebre en la simetria del sistema que favorecio
la magnetizacion de este cluster.
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Figure 3: Dos. atomo lat. (A) y cen- Figure 4: Dos. dtomo lat.(A) y cent. (B)
AglzBiC
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Figure 5: Dos. para atomo de bismuto (A), ler

vecino (B), 2ndo vecino, lejano (C) y central (D)
AglgBiL

6. Conclusiones

. La repulsion electrostatica favorecio la ubicacion del atomo de plata en las posiciones laterales

y se espera que este fendmeno ocurra en las nanoparticulas también.

. La presencia del atomo de bismuto tiende a disminuir la magnetizacion de los clusters prop-
uestos tanto en la posicion lateral como central.




