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Camino hacia los
materiales superduros:
Importancia de los
calculos de red cristalina
dinamicas.

Los dJltimos intentos de disefar nuevos materiales
superduros (H > 40 GPa) se concentraban en la
introduccion de elementos ligeros (B. C, N, and O) que
forman enlaces fuertes en metales de transicion con
modulos de alta elasticidad.

El Dr. Legut presentara en su conferencia los limites de
resistencia al cizallamiento y a la traccidn en metales de
transicion (4d y 5d) con boro, platino con nitrégeno, y
carburo de tungsteno con diferentes secuencias de
apilado usando calculos cuanticos y de dinamica
molecular. Nos mostrara las relaciones entre la estructura
electrénica, el mddulo de cizallamiento, constantes de
elasticidad, entalpia de formacién y las vibraciones
atomicas.

Recientemente, se han iniciado investigaciones con la
ayuda de célculos de dinamica molecular para demostrar
un camino posible para el diseno de supermateriales. El
origen de los limites de la resistencia a la cizalladura y su
relacion con la estructura electréonica y sus propiedades
mecanicas se mostraran en detalle.
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Busqueda de imanes
permanentes sin tierras
raras por medio de
metodos de prediccion de
estructuras: posibilidades

y limitaciones.

La prediccion de estructuras basada en métodos de
algoritmo evolutivos/genéticos combinada con los célculos
tedricos de densidad funcional ofrece la posibiladad de
obtener desde cero la estructura estable de un componente
simplemente con el conocimiento de su composicion. En
la practica, sin embargo. hay muchos factores que hacen
qgue el proceso de prediccidn de una nueva estructura
mediante simulacién, sea tan complicado como en el
laboratorio.

El Dr. Arapan nos presentara algunos de los resultados
obtenidos en la busqueda de nuevas estructuras
magnéticas sin tierras raras mediante el uso del cédigo
USPEX y el cddigo ab-initio VASP los cuales han sido
obtenidos a través de las investigaciones desarrolladas en
el proyecto NOVAMAG por él mismo y su colega Pablo
Nieves, ambos pertenecientes a ICCRAM, Centro de
Investigacion de la Universidad de Burgos.

Basandose en esta experiencia, el Dr. Arapan propondra
un debate sobre sus limites asi como las posibilidades de
sacar el mejor partido al uso de estos métodos predictivos
de estructuras.
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