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Se han estudiado las constantes elasticas (CE) a presion (P) de laboratorio de la serie Moscovita

(Ms)-Paragonita (Pg).12? Se calcularon la estructura cristalina, el médulo de incompresibilidad (B)
y CE de cinco miembros de la serie Ms-Pg [K, ,Na,Al,(Si,Al)O,,(OH),, x=0, 0.25, 0.50, 0.75 y 1]
en funcion de la P con ayuda del programa Siesta (con base doble T + polarizacién, funcional de
correlacién y cambio PBE y pseudopotenciales de Troulier Martin).

La CE se calcularon por el método de los desplazamientos finitos a diferentes P. Los B se
ajustaron a una ecuacion de estado de Birch-Murnaghan de tercer orden. El comportamiento de
mezcla se estudid igualmente. Las velocidades de las ondas acusticas funcion de las CE y las
direcciones del cristal se calcularon resolviendo la ecuacién de Christoffell y con ayuda del
programa AWESoMe.3

Del mismo'modo, se estudiaron los mdédulos de incompresibilidad de los enlaces y poliedros de
los grupos atomicos. Los valores en la serie aumentan con el aumento del contenido en Na* en
la‘interlamina y la P. Igualmente evolucionan las velocidades de la ondas acusticas. Algunos
enlaces y poliedros muestran compresibilidad negativa, que pueden explicarse a partir de los
cambios estructurales sufridos por el aumento de la P. A partir de todo esto, se propone un
mecanismo de compresion. La mas rigidas con el aumento de la P. El espacio

inar es el lu as blando de la estructura cristalina. La energia libre de

de forma semiempirica usando nuestros voluUmenes de exceso,
exceso experimentales. A valores determinados de la

a de los minimos de la Gex en funcién de la fraccion molar del catién
ina se deduce que los binodos de solvus de la serie deben de

valores mas cercanos a los miembros finales cuando la P aumenta, y, por tanto, a
e aumentar el gap de solubilidad de la serie Ms-Pg.
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