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Resumen

Se han realizado calculos para determinar las propiedades estructurales y electrénicas
del Titanio. En el calculo tedrico se empleo el método de Ondas Planas Aumentadas
linealizadas dentro del formalismo de la Teoria del Funcional de la Densidad (DFT)
implementado en el codigo WIEN2k. La energia total del Ti se calculé como una funcion
del volumen y asi los datos encontrados se ajustaron a la ecuacion de estado de
Murnaghan, obteniendo parametros estructurales tan relevantes como: constantes de
red (a=5,5042 bohr; c/a=1,6266), la energia de cohesion (E = 2% Ry) y el modulo de
volumen (B,= 438 GPa). Ademas, se realiz6 un estudio detallado de las propiedades
electronicas, por medio del calculo de la densidad de estados y la estructura de bandas
de energia.
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Introduccioén

El titanio es un metal ligero de color gris plata, abundante en la naturaleza. Posee gran
firmezay dureza, es de baja densidad, presenta alta temperatura de fusion y ductibilidad,
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y muestra muy baja corrosion frente a quimicos y al medio ambiente, es un buen
conductor del calor y de la electricidad (Zhen, 2000).

Por esto, el interés en su estudio y utilizacion en el desarrollo de la tecnologia
aeroespacial, donde el titanio es capaz de soportar las condiciones extremas de frio y
calor que se dan en el espacio, al igual que en la industria quimica, médica y automotriz.

Figura1. a) Titanio en forma natural
b) Modelo de la estructura cristalina

Debido a la gran importancia que tiene este elemento en la actualidad por sus aplicaciones
tecnolégicas, se pretende calcular algunas de sus propiedades estructurales y
electronicas.

Un solido esta formado por nucleos de atomos localizados y electrones libres dentro de
una red periddica. Para analizar las propiedades fisicas del solido es necesario resolver
la ecuacion de Schrédinger. Esto se convierte en un problema comin de muchos cuerpos.

La Teoria del Funcional Densidad (DFT) es un formalismo para tratar el problema de
muchos cuerpos a través de aproximaciones. La metodologia asociada a la DFT permite
introducir los efectos de intercambio y correlacion electronica. Las bases de esta teoria
fueron establecidas por Hohenberg-Kohn en 1964 (Hohenberg, 1964) y por Kohn-Sham
en 1965 (Kohn, 1965), en ellas se establece un sistema de ecuaciones de uni-particula
no interactuante inmersa en un potencial efectivo para solucionar el problema de muchas
particulas interactuantes.

La estrategia de la DFT es escribir las propiedades de un sistema mediante funcionales
de la densidad. Para definirlo aparecen propuestas iniciales como la Aproximacion de la
Densidad Local (LDA) en donde la idea central para definir el funcional es la hip6tesis de
un gas uniforme de electrones; y la Aproximacion de Gradiente Generalizado (GGA),
una aproximacion mas sofisticada que incorpora el gradiente de esta densidad. Por otro
lado, la DFT es un método de potencial completo, el cual usa como funciones solucion
ondas planas aumentadas y linealizadas FP-LAPW y el método de orbitales locales.

71



Mediante DFT es posible calcular la energia total del sistema para luego ajustarla a una
ecuacion de estado conocida como ecuacion de estado de Murnaghan, que viene dada
por la expresion:

E(V)=E(Vo)+{B°V°]+ LN _[_BOVO ]
B’ B —1 B —1

0

Donde V es el volumen de la celda primitiva, V, es el volumen en equilibrio, B  es el
maodulo de volumen y B es la derivada del modulo de volumen respecto a la presion
calculadaenV,.

Detalles del calculo

El titanio presenta una estructura cristalina hexagonal del tipo P 6(3)/mmc, cuyas
posiciones atdbmicas se muestran en la tabla 1.

Tabla 1. Posiciones atémicas
para el titanio

Atomo X y z

Ti 173 213 1/4

En el calculo se implementé el programa Wien 2K (Blaha, 2001) utilizando la
aproximacion de gradiente generalizado (GGA) con la parametrizacion Pedew-Burke-
Ernzerhof (Perdew. 1996) para tratar los efectos de correlacion e intercambio. Se tom6
un valor de energia para separar los estados del core y valencia de -6,0 Ry. Como
criterio de convergencia para la energia se usé un valor de 0,0001 Ry. Se utilizoé un
G,.,=12Ry"”, G  =8,42Ry"yL . =10. Se usaron 5000 vectores K en la primera zona
de Brillouin. Los valores de energia se ajustaron mediante la ecuacion de estado de
Murnaghan. Adicionalmente, se realiz6 un calculo de estructura de bandas de energia 'y

la densidad de estados en el volumen de equilibrio.

Resultados y discusion

El ajuste de la energia vs volumen, a partir de la ecuacion de estado de Murnaghan,
permitié calcular los valores para los parametros estructurales del Ti, que se muestran

en latabla 2.

Lafigura 2 muestra el ajuste a la ecuacion de estado de Murnaghan, para la energia en
funcion del volumen.
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Tabla 2. Parametros estructurales correspondientes al ajuste

de la ecuacion de estado de Murnagahan para el Ti

Parametros calculados
Constante de Cla Volumen Médulo de Energia de
red a [a.u.] atomico [a.U3] volumen [GPa] cohesién [Ry]
5,5042 1,6266 234,9078 438,0000 -0,8628
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Figura 2. Energia total en funcion del
volumen de la celda para el Ti

En lafigura 2 se indica el valor para la energia de cohesion y el valor para el volumen que
minimiza esta energia. El valor de la energia minima verifica la estabilidad de la estructura
del Tiy el valor del volumen indica el valor del volumen de la celda primitiva del cristal.

En lo referente a las caracteristicas electronicas, las bandas de energia y la densidad
de estados se muestran en la figura 3. Aqui se observa la energia en funcion del vector
de onda k para algunas direcciones de alta simetria. La escala de energia cero
corresponde a la energia del nivel de Fermi que dio un valor de E.= 0,56738 Ry.

En esta figura se pueden identificar dos regiones principales: de -9 eV a 0eV laregion
de valenciay laregion de la banda de conduccion, ubicada sobre el nivel de Fermi. De
esta manera se evidencia el caracter conductor del Ti, debido a la concentracion de un
gran numero de estados alrededor del nivel de Fermi (no existe ninguin gap de energia),
las cuales también pueden asociarse con la densidad de estados alrededor del mismo
valor de energia de Fermi.
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Figura 3. Estructura de bandas de energia
y densidad de estados para el Ti

Conclusiones

Através de la DFT y el método FP-LAPW se calcularon las propiedades estructurales
del Ti en su fase P 6(3)/mmc, obteniéndose un parametro de red éptimo con el cual se
determiné la densidad de estados y la estructura de bandas de energia. Estas permiten
evidenciar el caracter conductor de este elemento. También se demostro el caracter
estable de esta estructura, debido a que se obtuvo un valor negativo para la energia de
cohesion E =-0,86 Ry.
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