
  

Determinación teórica del corrimiento isomérico del 57Fe para 
diferentes compuestos basados en Fe: 

Métodos de primeros principios y espectroscopía Mössbauer
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Detalle computacional:
 Cálculos ab-initio basados en la Teoría de la Funcional Densidad (DFT).
 Se han usado los métodos FP-LAPW (Wien2k [1]),  pseudopotenciales y 

ondas plana (QuantumEspresso – GIPAW [2]), Orbitales locales (FPLO [3]).
 Intercambio-correlación: GGA-PBE [4].
 200 k-points en la IBZ.
 R

MT
xK

max
= 9 (wien2k), Ecut = 100 Ry (QuantumEspresso)

 Polarización de espín (sistemas magnéticos).

Sistema de estudio: compuestos basado en Fe

Resultados:

Figura 1: Relación entre la diferencia de las densidades de carga cercano al 
núcleo del átomo de Fe y el corrimiento isomérico experimental.

Figura 2: Variación de la constante “alpha” con el valor de R0.
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Proyecto Acelerado de Computo 2019 (IPAC – TUPAC HPC), SNCAD – MinCyT.
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Figura 3: Correlación entre el gradiente de campo eléctrico (DFT) y el 
desdoblamiento cuadrupolar (experimental).

 Es importante hacer una calibración entre datos experimentales y teóricos
 del corrimiento isomérico para poder predecir las propiedades hiperfinas
 de nuevos compuestos basados en Fe.

 El modelo nuclear de tamaño finito (FPLO) describe mejor la densidad 
 electrónica cercano al núcleo en comparación al modelo de carga 
 puntual (FP-LAPW) el cual depende de la distancia.

 Se deperminó el momento cuadrupolar nuclear del 57Fe usando dos 
 diferentes métodos, FP-LAPW y GIPAW, este último es un método 
 relativamente nuevo basado en el método de pseudopotenciales, con una 
 eficiencia semejante al tradicional método FP-LAPW.

Conclusiones:
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