Descomposicidn espinodal en Cu-Al-Mn: simulacién computacional
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La fase B de la aleacion ternaria Cu-Al-Mn posee interés tecnolégico debido a sus propiedades de
memoria de forma, relacionada con una transformacion martensitica que ocurre a bajas
temperaturas. Posee ademadas propiedades magnéticas asociadas con momentos localizados en los
dtomos Mn. La regidn de estabilidad de la fase B en el diagrama de fases se centra en la linea de
composiciones CusAl — Cu,AlIMn (que corresponde a una concentracién electrénica constante
e/a=1.5). La transformacién martensitica se observa para aleaciones con bajo contenido de Mn,
mientras que los fendmenos magnéticos son relevantes para aleaciones mads ricas en Mn vy
composiciones cercanas a la de Heusler, Cu,AIMn. A composiciones intermedias se ha observado
experimentalmente que ocurre una separacién en dos fases a bajas temperaturas; una de estas fases
tiene composicidn cercana a Cu;Al y es paramagnética, mientras que la otra es similar a Cu,AlIMn y
presenta orden ferromagnético [1]. En lo que refiere a la distribucidn atémica, ambas fases son
ordenadas en primeros y segundos vecinos, configurando superestructuras del tipo L2, (DO,).

La regién de dos fases ha sido estudiada experimentalmente por diversos autores [2, 3]. Se ha
sugerido que las interacciones magnéticas entre los atomo de Mn pueden ser una de las razones que
determinan esta separacién. Previamente, se han realizado modelos para describir los procesos de
orden atdmico y magnético a altas temperaturas [4], asi como para estudiar la separacion de fases
promovida por magnetismo en sistemas genéricos [5].

En el presente trabajo, se implementa un modelo para describir la separacién de fases DO,
(paramagnética) + L2, (ferromagnética) en [ Cu-Al-Mn, utilizando hamiltonianos tipo Ising y
simulaciones de Montecarlo en el Conjunto Semi Gran Candnico (N, {Ap,} P, T). Se determina un
conjunto de parametros energéticos que reproducen la regién de coexistencia de fases a bajas
temperaturas para composiciones cercanas a la linea Cu,Al — Cu, AIMn. En el modelo obtenido, las
interacciones magnéticas son responsables de la separacion de las fases.
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