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Introducción

NiTi (Nitinol)

B2 −→ B19’

Transformación martensitica

Aplicaciones

▶ Implantes (ortodoncia y
ortopedia)

▶ Aeronáutica
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Descripción del proyecto

▶ Objetivo general: Estudiar la entalṕıa de formación del NiTi
con impureza de Al para varias concentraciones a través de
cálculos por primeros principios.

▶ Objetivos espećıficos:

1. Determinar las configuraciones (Ni,Ti)

2. Determinar la entalṕıa de formación

3. Estudiar el mecanismo electrónico de la aleación con la
impureza.
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Metodoloǵıa

Cálculos por primeros principios −→ Density Functional Theory (DFT)

— DFT: Ec. de Kohn-Sham

(
−1

2
∇2 + Vn(r) + VH(r) + Vxc(r)

)
ψi(r) = ϵiψi

E[ρ] = Ec[ρ] + Exc[ρ]

ρ(r) =
N∑
i

|ψi(r)|2

Implementado: VASP 5.4.4
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E. Correlacion-Intercambio: Exc

Exc[ρ] =??

▶ Su forma exacta es desconocida.

▶ Aproximaciones: locales (LDA), semi-locales (GGA), h́ıbridas

Aproximacion de gradiente generalizado (GGA):

EGGA
xc =

∫
ρ(r)ϵxc(ρ(r),∇ρr))dr ; ϵxc : g. de electrones

▶ Funcional Perdew-Wang (PW91)

▶ Funcional Perdew Burke Ernzerhof (PBE)

▶ PBEsol
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S. fuertemente correlacionados

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

DFT + U: método para solidos fuertemente correlacionados

EDFT+U
tot = EGGA

tot + EU [n
I,σ,l
mimj

]

nI,σ,lmimj : matriz densidad de electrones de momento angular l del átomo I

EU : depende de dos parámetros, 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.
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Sistema

▶ Estructura: B2, superred 2× 2× 2

▶ Método: Sustitución atómica (Site-Ocuppancy Disorder - SOD)

a: atomo e: estructura

1a : 1e

2a : 3e

3a : 3e

4a : 6e

5a : 3e

6a : 3e
7a : 1e
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Sistema (cont)

▶ Al −→ Ni

▶ Al −→ Ti
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Simulaciones

▶ Método: proyector de ondas
aumentadas (PAW)

▶ Pseudopotenciales
▶ Ni: 3d9 4s1

▶ Ti: 3d3 4s1

▶ Al: 3s23p1

▶ E. Correlación-Intercambio:
aproximación de gradiente
generalizado GGA-PBEsol

▶ electrones d: DFT+U (Liechtenstein)
(correlación fuerte)
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Test de convergencia

Enerǵıa de corte K-points

La enerǵıa de corte utilizada fue 600 eV y el numero de k-points tomados fue 13.
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Entalṕıa de formación del NiTiAl

Ni(Al −→ Ni)Ti NiT i(Al −→ Ti)

La estructura B2 se vuelve mas estable con el aumento de Al sustituyendo al Ti.
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Densidad de estados del NiTi
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Densidad de estados NiTiAl

Ni(Al −→ Ni) Ti:

Figura: Densidad de estados del NiTi con 0, 2 y 3 átomos de Al. Figura: Densidad de estados del NiTi con 4,5 y 7 átomos de Al.
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Densidad de estados NiTiAl

Ni(Al −→ Ni) Ti: 2 atomos
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Densidad de estados NiTiAl

Ni(Al −→ Ti) Ti:

Figura: Densidad de estados del NiTi con 0, 2 y 3 átomos de Al. Figura: Densidad de estados del NiTi con 4,5 y 7 átomos de Al.
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Estructura de bandas del NiTiAl
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Conclusiones y perspectivas

▶ Menor entalṕıa de formación del NiTi-B2 con la inclusión de la impureza de Al.

▶ Aumento de la entalṕıa de formación con el aumento de Al para el reemplazo de Ni.
Disminución 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 elásticas y magnéticas.

▶ Estudio de la transformación martenśıtica del NiTi con impureza de Al
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