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Resumen

Los compuestos intermetalicos son
aleaciones que presentan una estructu-
ra cristalina ordenada. Investigaciones
anteriores han mostrado que algunos
compuestos del sistema aluminio-tita-
nio poseen excelentes propiedades a
altas temperaturas, pudiendo ser usados
para remplazar los materiales utilizados
actualmente en la industria automotriz,
aerondutica, aeroespacial, entre otras.
Por otra parte, propiedades como la
superficie de Fermi de los intermeta-
licos del sistema aluminio-titanio ha
sido poco estudiadas; por esta razon,

se realizo un estudio ab-initio de la su-
perficie de Fermi de los compuestos in-
termetalicos Al3Ti, AlTi y AlTi3. Para
la realizacion de este trabajo se utilizd
el software WIEN 97, que se basa en
la teoria del funcional de la densidad
(DFT) tomando el método FPLAPW
(Full Potential Linearized Plane Wa-
ves) para realizar calculos de estructu-
ra electronica de sistemas cristalinos, y
con este se hallo la energia de Fermi y
los vectores kf asociados, que permiten
construir la superficie de Fermi. El cal-
culo evidencia que para el AI3Ti exis-
ten tres bandas que cruzan el nivel de
Fermi, para el AlTi se obtuvieron cin-

co bandas y para el AlTi3 dos bandas.
No se consiguieron reportes previos de
estas superficies, por lo menos en las
bibliografias consultadas. Se compro-
bo que el nimero de bandas que cru-
zan el nivel de Fermi esta relacionado
con las concentraciones de aluminio y
de titanio presentes en el intermetalico,
presentando el intermetalico con mayor
concentracion de titanio un comporta-
miento semimetalico
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Fermi surface of al3ti, alti and alti3
intermetallic compounds

Abstract

Intermetallic compounds are alloys
with an ordered crystalline structure.
Previous research has shown that some
compounds of the aluminum-titanium
system possess excellent properties at
high temperatures, and can be used to
replace materials currently used in the
automotive, aeronautical, and aeros-
pace industries, among others. On the
other hand, properties such as the Fermi
surface of the aluminum-titanium sys-
tem intermetallics have been little stu-
died; for this reason, an ab-initio study

of the Fermi surface of the Al3Ti, AlTi
and AITi3 intermetallic compounds was
carried out. To carry out this work, the
software WIEN 97 was used, which is
based on the density functional theory
(DFT) taking the FPLAPW method
(Full Potential Linearized Plane Waves)
to perform electronic structure calcula-
tions of crystalline systems, and with
it, the Fermi energy and associated kf
vectors were found, which allow buil-
ding the Fermi surface. The calculation
shows that for AI3Ti there are three
bands that cross the Fermi level, for
AlTi five bands were obtained and for

AlTi3 two bands. No previous reports
of these surfaces were obtained, at least
in the bibliographies consulted. It was
verified that the number of bands that
cross the level of Fermi is related to the
concentrations of aluminum and tita-
nium present in the intermetallic, pre-
senting the intermetallic with greater
concentration of titanium a semi-meta-
llic behavior.

Key words: Intermetallic; semi-meta-
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Introduccion

Los compuestos intermetalicos son
aleaciones que poseen una estequio-
metria y concentracion fijas a lo largo
de todo el cristal, otorgandoles propie-
dades que pueden ser aprovechadas en
todos los campos de la industria (Varin,
2000). En particular los compuestos a
base de aluminio y titanio han sido es-
tudiados extensivamente debido a sus
excelentes propiedades a altas tem-
peraturas, y a su especial utilidad en
campos como la industria aeronautica y
automotriz. Recientemente, se ha pues-
to especial atencion al estudio ab-initio
de las propiedades electronicas, debido
a que estas han sido poco estudiadas en

2y su(r)+ [ dr
F

Donde el primer término representa
la energia cinética del electron, el se-
gundo término representa el potencial
electron-ion, el tercero representa la
contribucion de Hartree y el ultimo es el
potencial de intercambio y correlacion;
€i es el autovalor de energia correspon-
diente al autoestado wi.

2) Método FP-LAPW

El método FP-LAPW (por sus siglas
en inglés Full Potential Linearized

relacion a otras propiedades en los com-
puestos del sistema Al-Ti (Hong ef al.,
1991; Rajendra et al., 2003; Asta et al.,
1992).

Una de las propiedades electronicas es
la superficie de Fermi, que es una super-
ficie de energia constante evaluada en E
= Ef, y cuya importancia reside en que
todas las propiedades electronicas de
los materiales se desarrollan en el nivel
de Fermi (Kittel, 1996).

En este trabajo de investigacion se rea-
liz6 un estudio ab-initio de compuestos
intermetalicos del sistema aluminio-ti-
tanio y con ella se obtuvo la superficie
de Fermi. Se utilizé el método FLAPW,

gre)
F=7

+v,.(r)|%

Augmented Plane Waves) es una mo-
dificacion del método APW y se basa
en la aproximacion de muffin-tin del
potencial del cristal V(r), que separa el
espacio de la celda unitaria en dos re-
giones: (a) una region esférica centrada
en cada una de las posiciones atdmicas,
de forma que no se superponen entre si
(region I); y (b) una region intersticial
en los sitios que no llenan las esferas
(region II) (Blaha et al., 2000; Louks,
1967).

a través del software WIEN 97 (Blaha
et al., 2000).

Bases tedricas
1) Teoria del funcional de la densidad

La teoria del funcional de la densidad
(DFT por sus siglas en inglés) actual-
mente se basa en la solucion de la ecua-
cién de Kohn-Sham para el sistema de
n electrones (Parr et al., 1989; Kohn et
al., 1965), en la cual aproximaron el
problema de n particulas al de n ecua-
ciones de una particula representada
por un orbital denominado orbital de
Kohn-Sham.

€W,
(1)

Con esto, se pueden tomar diferentes
conjuntos bases en las regiones de la
celda unitaria: una combinacion de har-
monicos esféricos dentro de las esferas
(I), y una combinacién lineal de ondas
planas en las regiones intersticiales (II).
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Siendo ¢ es la funcion de onda, Q es
el volumen de la celda, es la solucidon
regular de la parte radial de la ecuacion
de Schrodinger, son harmoénicos esféri-
cos; ademads, y son coeficientes de ex-
pansion (Blaha et al., 2000).

Esta eleccion del conjunto base tiene
la ventaja de que puede reproducir con
mayor eficacia estados que varian rapi-
damente como los estados de carozo y
los estados de electrones d y f.

Metodologia

En este estudio se utiliz6 el software
WIEN 97, que se basa en el esquema
DFT utilizando el método FP-LAPW
como conjunto base. Se tomo el funcio-
nal PBE para la obtener la energia de
intercambio y correlacion y se tomaron
1000 puntos k para la integracion en la
primera zona de Brillouin. Se calcul¢ la
estructura de bandas utilizando el sub-
programa Spaghetti del paquete WIEN
97, a través de arreglos de puntos en
diferentes direcciones tomando como
referencia a los puntos de alta simetria

para cada estructura:

Para el Al3Ti se utilizaron las direccio-
nes 'MSNSO y PGMI.

Para el AlTi se us6 ZAMI'ZRXT.

Para el AlTi3 se emplearon las direccio-
nes TMKI" y ALHA.

Los calculos de superficie de Fermi se
hicieron tomando direcciones radiales
a través de diferentes planos paralelos
a los ejes X, Y Z respectivamente, de
todo el volumen de la primera zona de
Brillouin. Luego se determino la estruc-
tura de bandas para cada una de dichas
direcciones para obtener una serie de
puntos k con su respectiva energia. Por
ultimo, para hallar kf en la energia E =
Ef, se hizo una interpolacion utilizando
el método de aceleracion de Aitken.

Resultados

El niimero de bandas total para cada
intermetalico se obtuvo multiplicando
el namero de atomos por celda unitaria
por la cantidad de estados que pueden
ser ocupados en los orbitales de valen-
cia de dichos atomos individuales. Por

lo tanto, se tiene que:

AI3Ti: Posee seis atomos de aluminio
y dos de titanio por celda unitaria, por
lo tanto se tienen 6x8 =48 y 2x12 =24
bandas para un total de 72 bandas en la
region de valencia.

AlTi: Posee dos atomos de titanio y uno
de aluminio, de lo que se obtienen 2x12
=24y 1x8 = 8 bandas para un total de
32 bandas de valencia.

AlTi3: Posee seis atomos de titanio y
dos de aluminio, lo que da 6x12 = 72
y 2x8 = 16 bandas par un total de 88
bandas en la region de valencia.

En la figura 1 se muestra la estructura
de bandas de los intermetalicos, alli se
puede observar el comportamiento con-
ductor de los compuestos Al3Ti y AlTi,
debido a la gran cantidad de bandas que
cruzan el nivel de Fermi en distintas
direcciones; sin embargo, el AlTi3 pre-
senta un caracter semimetalico, el cual
es apreciable en las direcciones ALHA,
mientras que en las direcciones TMKT’
existen bandas que cruzan el nivel de
Fermi cerca del punto I.

Figura 1. Estructura de bandas de los intermetalicos. (a) AI3Ti. (b) AlTi. (c) AITi3
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En la figura 2 se presenta la superficie
de Fermi del Al3Ti, donde se muestran
las representaciones de los puntos k de-
bidas contribuciones de las bandas 18,
19 y 20 (figuras 2.a, 2.b, 2.c y 2.d, res-

pectivamente) que son las que cruzan
el nivel de Fermi en este intermetalico.
Ademas se muestra la superficie total
(figuras 2.e y 2.f), cuya mayor contribu-
cion es la banda 20 y posee una forma

de balon de rugby, mientras que las ban-
das 18 y 19 permanecen dentro de esta
ultima en cavidades de su interior.

Figura 2. Superficie de Fermi del AI3Ti. (a) banda 18. (b) banda 19. (c) banda 20 vista superior. (d) banda 20 vista
lateral. (e) Superficie de Fermi total vista superior. (f) superficie de Fermi total vista lateral
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La figura 3 muestra las representacio-
nes de los puntos k debidas a las con-
tribuciones de las bandas 20, 21, 22,
23 y 24 (figuras 3.a, 3.b, 3.c, 3.d y 3.e,
respectivamente) que son las que con-
forman la superficie de Fermi de este
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intermetalico en su fase estable, y cu-
yas mayores contribuciones son de las
bandas 21 y 22. La Figura 3.f contiene
la superficie de Fermi total del interme-
talico AlTi, donde se observan la banda
20 en color negro, la banda 21 en color

amarillo, la banda 22 en color violeta y
la banda 23 apenas visible en azul cian.
La banda 24 no se puede observar de-
bido a que es pequefia en comparacion
a las demas y se encuentra dentro de la
banda 23.
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Figura 3. Superficie de Fermi del AlTi. (a) banda 20. (b) banda 21. (c) banda 22. (d) banda 23. (e) banda 24. (f)
superficie de Fermi total.
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Las representaciones de los puntos k y se observa que solo aparecen contri- en materiales de estructura hexagonal
obtenidas para las bandas que cruzan el  buciones cerca de la parte superior € compacta con poca conductividad eléc-
nivel de Fermi para el AlTi3 se mues- inferior de la primera zona de Brillouin, trica como el titanio puro en su fase
tran en la figura 4. En este intermetalico  dejando grandes espacios entre ellas; alfa.
solo las bandas 45 y 46 tocan este nivel, este comportamiento es caracteristico

Figura 4. Superficie de Fermi del AlTi3. (a) banda 45. (b) banda 46. (c) superficie de Fermi total.
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Conclusiones

La estructura de bandas y la superfi-
cie de Fermi de los intermetalicos del
sistema Al-Ti fueron estudiadas usando
el esquema DFT a través del paquete
computacional WIEN 97, llegando a las
siguientes conclusiones:

El incremento del numero de atomos
de Ti en el sistema Al-Ti hace que las
diferentes propiedades estudiadas se
presenten de manera intrincada dada la
complejidad estructural que conlleva a
tener mas atomos por celda unidad, y
ademas hacen mas complicadas la es-
tructura de bandas electronicas.

Se demostro el caracter conductor de
los intermetalicos estudiados, aunque
el comportamiento semimetalico del
AlTi3 en ciertas direcciones, indica que
la concentracion de titanio disminuye la
caracteristica conductora en el sistema
aluminio-titanio.

De la superficie de Fermi se puede
concluir que para concentraciones simi-
lares de aluminio y titanio se produce
una mayor incidencia de bandas en el
nivel de Fermi; por lo tanto, la conduc-
tividad se incrementa al tener mayor
disposicion de estados que cruzan este
nivel. Estos resultados, por ser los pri-
meros en obtenerse para los intermeta-
licos AI3Ti, AlTi y AlTi3, deberian ser
estudiados con mas detalle para obtener
las contribuciones de portadores de car-
ga a la superficie de Fermi.
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