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Introduccion

Los procesos de fusion y solidificacion de las
nanoparticulas de elementos puros vy
nanoaleaciones en la actualidad siguen
atrayendo interes por sus propiedades
especiales y posibles aplicaciones en diversos
campos como catalisis, electrénica, 6ptica y
hasta remediacion ambiental.

Objetivos

- Determinar el rango de temperatura donde
ocurre la fusiéon de la nanoaleacion Fe-Al.

- Determinar si el tamafio de la nanoaleacién
influye en la temperatura de fusion.

Procedimiento

Se utiliza la simulacion con el método de
dinamica molecular para estudiar los procesos
de fusion y solidificacion de las nanoparticulas
de Al@Fe en concentracion de N-m para el
aluminio y m para el hierro (siendo N el numero
total de atomos y m el numero de atomos de
Fe) con estructura core-shell. Es decir los
atomos de Al en el centro y en la capa externa
los atomos de Fe. Se han simulado varias
concentraciones con velocidades de
calentamiento de 2 K/ps y 10 K/ps en el rango
de temperatura de 200 K a 1600 K. La
simulacion se realizé con el software LAMMPS
con potencial de interaccion tipo EAM.

Estructura interna y externa de |la
nanoparticula de 1157 atomos a 200 K. Red
de tipo FCC con parametro de red 4.04
Anstron.

Resultados

forRo ——
FCC
1000 | € ——
800
600
)
A

0 100000 200000 300000 400000 500000 600000 700000
Paso de tiempo

Nanoaleacion de 1157 atomos

a
% (57Re ——
FCC —w—
3500 [ BCC —=—
3000
2

vw““‘"%_‘

0 100000 200000 300000 400000 500000 600000 700000 ¥ X X s
Paso de tiempo. Distancia *)

structuras

Nimero de estructuras
g &

- 8 8

Energia total vs Temperatura
para varias concentraciones.
Con un calentamiento de
2K/ps

Conclusiones

- La transicion de fase en la nanoaleacion de 1157
atomos ocurre aproximadamente a 900 K.

- La transicion de fase en la nanoaleacion de 3907
atomos ocurre aproximadamente a 1000 K.

- El nimero de estructuras de tipo FCC decrese.

- Ambas nanoaleaciones muestran cierto grado
de cristalinidad a 213 K aproximadamente.



