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Caracterización estructural de nanopartículas de Fe3O4 de hasta 3 nm de
diámetro, utilizando cálculos DFT para comprender la estructura
geométrica y su correlación con las propiedades magnéticas del sistema,
considerando la no estequiometría asociada con la obtención de estas
estructuras.
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VASP

q Las nanopartículas de ciertos diámetros son preferentemente no
estequiométricas y sin embargo energéticamente estables

q Las propiedades magnéticas dependen fuertemente del tamaño y
principalmente a través de la dependencia de la interacción de
intercambio con la coordinación de los átomos octaedrales.
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