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e Introduccidn

NiTi (Nitinol)

Transformacion martensitica

) Aplicaciones
B19(orthorhombic, 2H) .
(Ti-Ni-Cu) \, .
Yy, \. > Implantes (ortodoncia y
BZ(cuhic)i 7\ B 19’ (monoclinic) Ortopedia)
N . (Ti-Ni, solution-treated)
. » Aerondutica

“R(trigonal)””
(Ti-Ni-Fe, Ti-Ni aged)

B2 — B1Y



e Descripcion del proyecto

» Objetivo general: Estudiar la entalpia de formacién del NiTi
con impureza de Al para varias concentraciones a través de
célculos por primeros principios.

» Objetivos especificos:

1.
2.
3.

Determinar las configuraciones (Ni, Ti)
Determinar la entalpia de formacién

Estudiar el mecanismo electrdnico de la aleacién con la
impureza.



e Metodologia

Calculos por primeros principios — Density Functional Theory (DFT)

/ trial-charge p;, and trial-wavevectors ,, /

— DFT: Ec. de Kohn-Sham

[ set up Hamiltonian H (pix) l

<—;V2 + Vo(r) + Vg (r) + ch(r)) Yi(r) = €1;

‘ iterative refinements of wavefunctions {y, } ‘

Elp] = Eclp] + Exclp] [ new charge by SATAGIEN

[ refinement of density P, Pow = NEW Py ‘

N
p(r) = [ihi(r)? l
7: no :IE : ‘;

I3
[ calculate forces, update ions ‘

Implementado: VASP 5.4.4 » ]




@ E. Correlacion-Intercambio: F,.
Eyelp] =77

» Su forma exacta es desconocida.

» Aproximaciones: locales (LDA), semi-locales (GGA), hibridas

Aproximacion de gradiente generalizado (GGA):

EGGA = /p(r)exc(p(r),Vpr))dr i €xc: g. de electrones

» Funcional Perdew-Wang (PW91)
» Funcional Perdew Burke Ernzerhof (PBE)
> PBEsol



@ S. fuertemente correlacionados

» electrones: 3d, 4f o 5f
» 3d: MnO, FeO, NiTi, NiO

DFT 4+ U: método para solidos fuertemente correlacionados

EDFT+U _ EtCO;tGA +EU[nI,U7l ]

tot mim;

I . . .
nm‘f,fl] matriz densidad de electrones de momento angular ! del dtomo [

Ey: depende de dos pardmetros, el termino de Hubbard U y el de intercambio J.
Obtenidos empiricamente.

No se aplica DFT+U a electrones s o p, debido a que son delocalizados.



P> Estructura: B2, superred 2 x 2 x 2

» Método: Sustitucién atémica (Site-Ocuppancy Disorder - SOD)

a: atomo e: estructura

la: le 3a: 3e ba : 3e
2a: 3e 4a : 6e 6a : 3e

7a : le
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Método: proyector de ondas
aumentadas (PAW)
Pseudopotenciales

> Ni: 3d? 4s!

> Ti: 3d3 4s!

> Al: 3s23p!
E. Correlacién-Intercambio:

aproximacién de gradiente
generalizado GGA-PBEsol

electrones d: DFT+U (Liechtenstein)
(correlacién fuerte)

@ Simulaciones
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e Test de convergencia

Energia de corte K-points
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La energia de corte utilizada fue 600 eV y el numero de k-points tomados fue 13.



e Entalpia de formacién del NiTiAl

NZ(AZ Nl)TZ N?,TZ(AZ — T’l)
-0t — NITI(Al — Ti)
o NiTi - ,:::ﬁl;mw o config
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La estructura B2 se vuelve mas estable con el aumento de Al sustituyendo al Ti.



e Densidad de estados del NiTi
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e Densidad de estados NiTiAl

Ni(Al — Ni) Ti:
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Figura: Densidad de estados del NiTi con 0, 2 y 3 dtomos de Al. Figura: Densidad de estados del NiTi con 4,5 y 7 dtomos de Al.



e Densidad de estados NiTiAl

Ni(Al — Ni) Ti: 2 atomos
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e Densidad de estados NiTiAl

Density of states

Ni(Al — T4) Ti:
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Figura: Densidad de estados del NiTi con 0, 2 y 3 dtomos de Al.
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Figura: Densidad de estados del NiTi con 4,5 y 7 dtomos de Al.




e Estructura de bandas del NiTiAl
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@ Conclusiones y perspectivas

» Menor entalpia de formacién del NiTi-B2 con la inclusién de la impureza de Al.

» Aumento de la entalpia de formacidén con el aumento de Al para el reemplazo de Ni.
Disminucién de la misma en el caso del reemplazo de Ti

» Mejora la estabilidad de la B2 con el aumento de impurezas de Al para el reemplazo de Ni.
» Estudio de las propiedades eldsticas y magnéticas.

» Estudio de la transformacién martensitica del NiTi con impureza de Al
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