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Electrones pesados or protones livianos

Masa 0.11 xm,

Spin 1/2

Particulas fundamentales cargadas

Se producen por el decaimiento de piones

Haz de muones con 100% de polarizacion de spin

Vida media de 2.2 pus

Decan en positrons que son emitidos en la direccion del
spin del muon



Protones de alta energia T — U +v,
(800 MeV en ISIS)
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chocan con nucleos de C

muones de menor

roducen piones : ,
y P P High Carbon atom energla (4 MeV), que
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detector |J+ — et + Ve + VIJ
Muones decaen en
Muones interactuan con Positrones, que son emitidos
su entorno en la direccién del spin del
muon.

Se puede medir la polarizacion de los muones detectando la posicién de los
positrones emitidos.
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Por qué el sitio de implante del muon es relevante? Simulaciones para
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del muon.



COMPUESTOS MOLECULARES
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El muon ataca el doble enlace




Imidazole-type Carbene
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Breit-Rabi diagram
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Magnetic Field Figure 3. Transverse field uSR spectrum at 14.4 kG from 1 in THF at
298 K. The pair of peaks at ca. 73 and 320 MHz is due to a muoniated
radical.
» F-uSR para calcular 4, como pSR histogram
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I. McKenzie, et al., J. AM. CHEM. SOC. VOL. 125, NO. 38, p. 11565, (2003)
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A,=246.4 MHz (adjusted to experiment)

« Calculamos las energias de reaccién para ubicar al muon en la
molecula. Sitio (a) es el preferido.

AE(a) = Eradical. (Ecarbene. + EH)

* Ajustamos el valor tedrico de A hasta obtener el valor experimental.

I. McKenzie, et al., J. AM. CHEM. SOC. VOL. 125, NO. 38, p. 11565, (2003)



SOLIDOS CRISTALINOS
METODO EXPERIMENTAL

* Hierro sdlido cristalino: evaluar la evolucion del corrimiento de la frecuencia del muon, como
funcion de una tension mecanica aplicada, en un experimento de campo magnético transversal’

METODO COMBINADO TEORICO Y EXPERIMENTAL

 Fe;0, Zn0 and LiF: se utilizaron calculos computacionales para testear los potenciales sitios de
implantacion del muon.

METODO TEORICO

« Analisis del potencial electrostatico en el material sin muones. Este potencial se obtiene con
calculos DFT. Metodo del potencial sin perturbar.

(b) CaF, (011) Muonium in CaF,
.
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L. Liborio et. al., The Journal of Chemical Physics 148, 134114 (2018)




1) Construir un supercelda de Si 2x2x2

2) Definir una regién para ubicar de manera aleatoria los muones.
3) Generar estructuras muonadas ubicando muones en posiciones aleatorias
dentro de la region elegida.

4) Relajar las estructuras usando célculos de primeros principios.

2x2x2 Si supercell 80 estructuras
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L. Liborio et. al., The Journal of Chemical Physics 148, 134114 (2018)
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Buscar cercania en el espacio nD

Clustering jerarquico

3 clusters identificado

@@ SOPRANO

Python library Soprano (CCP NC ) https://github.com/CCP-NC/soprano

Definir vector nD: (E+, Q4, Q,, Qs,...



https://github.com/CCP-NC/soprano

Std E (eV)
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« 3 clusters identificados
* Usamos k-means clustering

* l|dentificamos los sitios Mu; y Mg en Si.

@@ SOPRANO

Python library Soprano (CCP NC ) https://github.com/CCP-NC/soprano
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CONCLUSIONES
4

|dea general del laboratorio Rutherford-Appleton y de qué son, como
se generan y como se usan los muones en fisica de materiales.

El sitio de implante del muon es crucial para interpreter los resultados
experimentales.

Meéetodo computacional basado en calculos de primeros principios y
aprendizaje automatizado que puede predecir el lugar de implante del
muon.

El método es complementario de otros métodos actuales. Puede ser
computacionalmente caro.

Nuestra metodologia ha sido probada en Si, Ge, Diamante, las tres
fases cristalinas de TiO,, LiF and La,LiHOx.

Trabando en DFTB+, puede acelerar los calculos.



