Apéndice B

Parametros de ajuste del potencial
Finnis-Sinclair

Para recoger la fuerte repulsion que existe entre los atomos se ha utilizado la siguiente
ecuacion:

¢(r)=a+br+cr*+dr® parar <r, (B.1)

donde a, b, ¢ y d’ son parametros libres que se han calculado para recoger la repulsion
y para que en el punto de enlace (rs) no haya discontinuidades ni con curva del potencial ni
con sus dos primeras derivadas. Para ello hay que buscar la solucion al siguiente sistema de
ecuaciones:

a+br;+ dr? +d'r} = 1000

a+bry+r+drd = (ry—¢)® (co+ 17 + co12)
(B.2)
b+ 21, +3d'r? = (c16* — 2cp¢) + 2 (co + cac® — 2c1¢) 1 + 3 (c1 — 2¢9¢) 72 + degr?

S

2¢ +6d'ry =2 (co + o x 2 —2c1¢) + 6 (c; — 2¢o¢) 75 + 12¢o12

donde T; €S un punto cercano a 0. La solucion de este sistema determina los parémetros
a, b C’Y d’:
» M :

74



APENDICE B. PARAMETROS DE AJUSTE DEL POTENCIAL FINNIS-SINCLAIR
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