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Phase separation
La, ,Ca,MnO,

42 problema fisico mas importante de la década segun la
American Physical Society (APS)

Cesga Departamento de Instituto
Quimica Fisica Investigacions
Tecnoloxicas
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Aplicaciones tecnoldgicas de Oxidos de Metales de
transicion:

*Almacenamiento de carga eléctrica
*Transporte electronico

*Ayudar a la optimizacion de la tecnologia de las
baterias (moviles, ordenadores portatiles)

*Sensores magnéticos
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Solido Liquido Gas
Fases del agua
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Diagrama de fases del agua
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Diagrama de fases (S.-
W. Cheong and H.Y.
Hwang:
Ferromagnetism vs
Charge/Orbital Ordering
in Mixed-Valent
Manganites, in Colossal
Magnetoresistance
Oxides, edited by Y.
Tokura (Gordon &
Breach, Monographs in
Condensed Matter
Science, London 1999)
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Numero de papers en los ultimos anos con las palabras

“manganite” o “manganites” en el abstract comparado con
los que tienen las palabras “cuprate” o “cuprates”.
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n obtenida online a través del Inspec

Debido al
descubrimiento de |a
CMR (bases discos
duros). Relacionado
con el
descubrimiento de la
GMR (1988) por
Albert Fert y Peter
Grinberg, Nobel de
fisica de 2007.
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Ca
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Homogeneidad
guimica
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. Para hacer el trabajo necesitariamos
dedicar un cluster tipico de 20 maquinas
durante mas de un ano

. Clusters tipicos no disponen de los
suficientes recursos d_e memoria

\ 4
Calculo inviable!!l
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Gasto computacional = [gEuprE=JEERGGEE

24 nodos: 16 cores
384 cores
67.482 hr.y 33 min.

Consumo de memoria:
~2-4 GB por estructura
Espacio en disco:

~7-15 GB por estructura
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Método computacional

* All-electron scheme (no basta Dinamica
molecular) Necesidad de mucha precision

* DFT (Teoria del funcional de la densidad) Nobel
en quimica para Walter Kohn, 1998. Método mas

preciso para solidos

* Resolucion de problemas de fisica de materiales,
estado solido, quimica cuantica, quimica fisica,
etc
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Programa utilizado

* Mas de 1200 usuarios en todo el
mundo (incluidas empresas)

* Aplicable a multitud de sistemas
diferentes: superficies,

semiconductores, metales, P Blaha, K. Schwarz, GK H.
Madsen, D. Kvasnicka and J.
materiales aftamente o
correlacionados: Solidos .'3iﬁﬁﬁi?ei‘fb?fﬁi“f&ﬁ“ié?ffé
CI’iS talin OS Technology, Austria, 2001.
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Isodensidad
de carga

Escenarios

o[JF!
separacion
de fases

Hole rich/hole
poor
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Resolucion fases separadas: probamos varias
configuraciones.

Fm: 1T AF: T

Creamos varias superestructuras partiendo de

la celda primitiva (1x1x1) '

2X1X1 .
2X2X2
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. Caso real
6340 e

Cadenas Unidimensionales
3170 e
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Configuraciones (imagen 2D) 1T=Fm [1=AF
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FM es la fase mds estable : ~131 meV/Mn (~1520

K)

v

Separacion de fases magnética solamente
NO ES ESTABLE

v

Probamos inhomogeneidades quimicas a escala
nanometrica
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Probaremos varias configuraciones quimicas.

Variable: distancias promedio entre Calcios en la
red ——<r>=(3r)/3 —3 Ca

’ ‘ ’ ‘ <r>=8.84i\
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Homogeneidad
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Inhomogeneidad
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Energia
normalizada a la
configuracion
mas estable
frente al radio
promedio entre
las impurezas de
calcio

Phase separation

Configuracion mas
estable: inhomogeneidad
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Conclusiones:

* Separacion de fases magnéticas por si sola no
basta para explicar el problema

* Existe un fendmeno quimico (concentraciones
locales de dopado) que si lo explica

* Esto implica creacién de zonas ricas en huecos
vy en electrones dentro del cristal
(homogeneidad no sirve)
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¥  GOBIERNO MINISTERIO
S DE ESPARIA DE CIENCIA
E IMMOVACION

/ - MAT 2006-10027
) CESCA

eswnnco | e “Estudio de la separacién de fases
en oxidos magnéticos combinando
teoria y experimento”

. Seccion Magnetismo Teodrico y Computacional del
Laboratorio de Sistemas del Instituto de Investigaciones
Tecnoldgicas (J.E. Arias, J. Castro, M. Pereiro, J. Botana, D.
Serantes)
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