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El esfuerzo ideal de un material es el esfuerzo en el cual un cristal perfecto (a T= 0 

K) llega a ser mecánicamente inestable, mientras la dureza de un material se define 

como la resistencia intrínseca a la deformación cuando una fuerza es aplicada. En 

el presente trabajo, estudiamos el esfuerzo hidrostático (a compresión), 

inestabilidades elásticas y la dureza de la aleación XN con X =Pt, Pd; en el marco 

de la Teoría de Funcionales de la Densidad con el código CASTEP [1]. Las 

condiciones de estabilidad para un sistema cúbico bajo carga hidrostática son [2]: 

 

 

 

 

donde Cij representan las constantes elásticas y  representa el esfuerzo aplicado. 

La condición (1) corresponde a la desaparición del módulo de compresibilidad B0. 

La segunda condición de estabilidad (2) es propia de una inestabilidad de esfuerzo 

al corte cuando el sistema reduce su simetría hacia la tetragonal u ortorrómbica. 

Similarmente, la última condición de estabilidad (3) es propia de otra inestabilidad 

de esfuerzo al corte relacionado con el módulo C44. Además se ocupará el esquema 

de Chen [3] para el cálculo de la dureza, mediante la siguiente ecuación: 

 

𝐻𝜈 = 2(𝐾𝐺)0.585 − 3 

 

Donde G es el módulo de corte, K es la relación de Pugh y esta se define como K= 

(G/B) y B es el módulo de bulto. 
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