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Detalle computacional:

* Calculos ab-initio basados en la Teoria de la Funcional Densidad (DFT).

* Se han usado los métodos FP-LAPW (Wien2k [11), pseudopotencialesy ESPRESSO

ondas plana (QuantumEspresso — GIPAW | ”]), Orbitales locales (FPLO [3]).

* Intercambio-correlacion: GGA-PBE
* 200 k-points en la IBZ.
« R XK =9 (wien2k), Ecut = 100 Ry (QuantumEspresso)

* Polarizacion de espin (sistemas magnéticos).

Sistema de estudio: compuestos basado en Fe

a-Fe (Im-3m), FeF, (P4/mnm), FeCl, (R-3m), FeBr, (P-3m1), FeF (R-3c), FeTi (Pm-3m), FeCl (R-3c), FeAl (Pm-3m), FeV (Pm-3m), FeCo (Pm-3m),
Fe O, (R-3c), FeO (Fm-3m), g-Fe,N (Pm-3m), GaFe , N (P4/mmm), MnFe /N (P4/mmm), Fe Zr (Fd-3m), FeZr, (I4/mcm), FeSi(P4/mmm), FeGe,
(I14/mcm), Fe As (P4/mmm), FeSn, (I4/mcm). FeAs (Pnma), FeAs, (Pnnm), FeZr, (Cmcm), Fe Ti (P63/mmc), Fe_Th (P6/mmm), Fe Nb(P63/mmc), Fe Ta
(P63/mmc), FeGe(P6/mmm), FeSn(P6/mmm), FeAl, (C12/m1), Fe ,Th (R-3m), Fe Nb (R-3m), Fe Mo, (R-3m), Fe W, (R-3m), FeCO, (R-3c), FeSO,
(Cmcm), FeMo,S, (Clcl), FePS, (C12/m1), BaFeS, (Pnma), Fe SIS, (Pnma), KFeF, (Pm-3m), K FeO, (Pnma), SrFeO, (Pnma), BaFeO, (Pnma),
Ba FeO, (P121/n1), FeTIO, (R-3), Zr FeSb, (P-62m), Zr .FeSn, (P-62m), FeS (P-62c), FeS (P63/mmc), FeS (P4/nmm), ZrFeSi (Pnma), TaFeSI (Pnma),
ZrFeGe (Pnma), TaFeGe (Pnma), FeAl O, (Fd-3m), FeV. O, (Fd-3m), FeCr O, (Fd-3m), GeFe O, (Fd-3m), BaYFeO, (Pnma).

Resultados: Desdoblamiento cuadrupolar (QS)
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Figura 1: Relacion entre la diferencia de las densidades de carga cercano al desdoblamiento cuadrupolar (experimental).

nucleo del atomo de Fe y el corrimiento isomérico experimental.
Conclusiones:

—0.22 - ey = —0.31 £ 0.04 n;f mm.s ¢ Es importante hacer una calibracion entre datos experimentales y teoricos
del corrimiento isomérico para poder predecir las propiedades hiperfinas
@ de nuevos compuestos basados en Fe.
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¢ E| modelo nuclear de tamano finito (FPLO) describe mejor la densidad
electronica cercano al nucleo en comparacion al modelo de carga

026 - puntual (FP-LAPW) el cual depende de la distancia.

¢ Se depermind el momento cuadrupolar nuclear del *’Fe usando dos
diferentes métodos, FP-LAPW y GIPAW, este ultimo es un método
relativamente nuevo basado en el método de pseudopotenciales, con una
eficiencia semejante al tradicional método FP-LAPW.
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Figura 2: Variacion de la constante “alpha” con el valor de RO.
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