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RESUMEN

Se estudio la susceptibilidad magnética de las aleaciones Se;Te,CuO; usando
un modelo Ising 2D, mediante la técnica de simulacion de Monte Carlo, para
diferentes estructuras obtenidas mediante la variacion de x entre 0 y 1. Los resultados
de la susceptibilidad presentaron una transicion de fase caracterizada por un “pico”
que corresponde a las temperaturas criticas de transicion magnética. La
susceptibilidad es descrita por el modelo en el rango de concentraciones estudiadas,
se evidencia que estas aleaciones presentan para x menores de 0,3 transiciones
ferromagnéticas. En x = 0,3 observamos una combinacion de comportamiento tanto
ferromagnético como antiferromagnético, caracteristico de la susceptibilidad en
vidrios de espin. Para valores mayores a 0,3 se evidencia un comportamiento
antiferromagnético, acorde con lo resultados reportados en la literatura.



INTRODUCCION

El fenomeno del magnetismo se conoce desde hace miles de afios. La
manifestacion mas antigua conocida es la que corresponde a los imanes, que se
encuentran en la naturaleza en forma de mineral de magnetita. Después, los chinos
descubren el magnetismo terrestre junto con la invencion de la brajula y su aplicacion

a la navegacion.

Los materiales magnéticos, presentes en el mundo moderno, constituyen un
campo en continuo desarrollo, en el cual coexisten la aplicacion de tecnologias
adquiridas hace tiempo con nuevas tecnologias, cuyo vertiginoso progreso a partir de
los afios 80, introdujo avances y aplicaciones tecnoldgicas impensadas o simplemente
que pocos afios antes parecieran descabelladas. Estos materiales se encuentran en
toda aplicacion que involucre tecnologia, asi por ejemplo, pueden encontrarse en la
industria automotriz, la informatica, la aeroespacial, la electronica e instrumentacion,
en las comunicaciones, los electrodomésticos, la industria, la bioingenieria, la
energia, etc. Es decir, muchos de nuestros dispositivos modernos cuentan con

materiales magnéticos.

Uno de los aspectos mas importantes de los materiales magnéticos es la
evolucion y/o estabilidad de sus propiedades magnéticas con el tiempo, ellos son
sistemas que se encuentran en estados fuertemente apartados del equilibrio
termodindmico (salvo excepciones), por lo cual se trata de sistemas metaestables que
estan evolucionando temporalmente y cuya evolucion depende, no sélo del estado del
sistema, sino también de las condiciones externas en las que se encuentra el material,
es decir temperatura, presion, presencia o ausencia de campo magnético o eléctrico

aplicado, etc.



Entre los tipos de de materiales magnéticos con gran aplicacidon tecnologica se
pueden citar: materiales magnéticos duros del tipo SmCo, Nd,Fe 4B, peliculas
delgadas en mono y multicapas; 6xidos y manganita con efecto de magnetoresistencia
y magnetoimpedancia gigante; valvulas de espin, ferrofluidos, etc [1]; sin embargo,
también en materiales tradicionales como las ferritas y hexaferritas se han producido
avances tecnoldgicos que han dado lugar a aplicaciones cada vez mas exigentes
respecto a la composicion de los materiales, realizdndose mejoras cada vez mas
significativa en el entendimiento de la fisica del magnetismo. El estudio de los
materiales magnéticos constituye un area multidisciplinaria, donde se integran la

fisica, la quimica, la ciencia de los materiales, la ingenieria eléctrica y la electronica.

Las propiedades magnéticas macroscopicas de los materiales son consecuencia
de los momentos magnéticos asociados con electrones individuales y sus espines, los
cuales se manifiestan bajo la presencia de un campo magnético externo, estos
movimientos generan que cada electréon en un 4&tomo obtiene momentos magnéticos
que se originan de dos fuentes, una esta relacionada con su movimiento orbital
alrededor del nucleo; siendo una carga en movimiento, un electron se puede
considerar como un pequefio circuito cerrado de corriente, generando un campo
magnético muy pequefio y teniendo un momento magnético a lo largo de su eje de

rotacion (figura la).

MMomento magnético MMomento magnético
orbital del electrdn
4 |
Electrén
Electrén

© A
NE'J,clgao Direccién
atérmc o del espin

(a) (b)

Figura 1. Momentos magnéticos del electron.
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Cada electron ademas se puede considerar rotando alrededor de su eje, el otro
momento magnético se forma de la rotacion (espin) del electron el cual se dirige a lo
largo del eje de rotacion y puede estar hacia arriba 6 hacia abajo, segin sea la

direccion de rotacion del electrén (figura 1b).

Los atomos vecinos estan acoplados por una fuerza que tiende a orientar los
espines en la red dando origen a distinguir un par de tipos de acoplamiento opuestos
entre momentos magnéticos, denominados por motivos histdricos, ferro- y
antiferromagnético, respectivamente. Estos presentan un momento dipolar magnético
espontdneo en ausencia de un campo magnético aplicado que puede ser observado
para temperaturas inferiores a la temperatura de Curie (T¢), los momentos magnéticos

a escala microscopica estan ordenados. (Figura 2a).

(a) (b)

Figura 2. Alineamiento (a) ferromagnético y (b) antiferromagnético.

A temperaturas mayores a Tc, la agitacion térmica provoca que los momentos
dejen de estar alineados (figura 2b). En sistemas sencillos, con dos momentos
magnéticos acoplados por canje isétropo, tendremos siempre un estado

ferromagnético y otro antiferromagnético.

Los electrones desapareados de diferentes atomos también pueden interactuar
entre si, este fendmeno se conoce como acoplamiento magnético, el cual es

responsable de alinear los momentos magnéticos de los espines. Si el acoplamiento se
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da entre dos espines y estos se alinean en direccion paralela se dice que el
acoplamiento es ferromagnético, y el momento magnético total S es igual a la suma
de sus momentos magnéticos S; y S, (Figura 3a). En contraposicion, se llama
acoplamiento antiferromagnético al que hace que su alineamiento sea antiparalelo y el
momento magnético total sea el valor absoluto de la diferencia de los

momentos magnéticos. (Figura 3b)

(a) (b)

Figura 3. Modelo “clasico” de acoplamiento (a) ferro y (b) antiferromagnético, como
suma de vectores paralelos o antiparalelos, respectivamente.

Los acoplamientos magnéticos o interacciones de canje son una consecuencia
de la naturaleza cuantica del sistema. La teoria mecanico cudantica explica el origen de

los momentos magnéticos.

En sistemas sencillos, con dos momentos magnéticos acoplados por canje
i1sotropo, tendremos siempre un estado ferromagnético y otro antiferromagnético,
separados por cierta energia. Si el estado antiferromagnético (o de minimo momento
magnético) es el nivel energético fundamental, diremos que la interaccion es
antiferromagnética; a baja temperatura, cuando Unicamente esté poblado el estado
antiferromagnético, el compuesto serd diamagnético. Si por el contrario, el nivel

fundamental es el ferromagnético (o de médximo momento magnético), diremos que la
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interaccion es ferromagnética; a baja temperatura, el compuesto se comportara como
si fuera paramagnético (con un momento magnético elevado), o si la interaccion se

extiende a todo el so6lido, como un iman.

En sistemas complejos, bien porque hay mas de dos momentos magnéticos
acoplados o bien porque la interaccion entre ellos se exprese en diferentes
componentes, nos encontraremos con esquemas mas complicados. Por ejemplo,
cuando en un sistema de varios centros coexisten interacciones ferro- y
antiferromagnéticas, o halla interacciones antiferromagnéticas que compitan entre si,

el estado fundamental serd, generalmente, uno de los estados de espin intermedio.

En metales de transicion existe una interaccion débil entre los centros metalicos
dominada por el acoplamiento del espin entre los electrones desapareados de los
metales, a través de un ligando puente. En general existe una fuerte relacion entre el

comportamiento magnético de dichos compuestos y los factores estructurales.

La anisotropia de canje es un fendmeno que se reveld inesperadamente en un
experimento. Fue en 1957 cuando Meijkeljohn & Bean [2] descubrieron un
desplazamiento de la curva de imanacion tras haber enfriado una muestra compacta
formada por pequeiias particulas de cobalto, de tamanos comprendidos entre 10 nm y

100 nm, en presencia de un campo magnético.

La anisotropia de canje es un fendmeno que en general se presenta en sistemas
magnéticos en los que existe interaccion entre entidades con orden ferromagnetico
(FM) y entidades con orden antiferromagnetico (AFM), y que se manifiesta a

temperaturas en las que ambos ordenes coexisten.



La causa principal de anisotropia en el momento magnético es la mezcla del
momento magnético del espin con un momento magnético orbital, como describe el
hamiltoniano de interaccion espin-orbita:

IS=4-L S, (1)

En consecuencia, lo l6gico seria calcular la interaccion isétropa de momentos
magnéticos anisotropos. Se da el caso en cambio, de que es operativamente mas
sencillo el tratar a los momentos magnéticos como si fueran isotropos, e introducir la
anisotropia de forma “efectiva” en la interaccién de canje, que proceder de forma
inversa, y asi se hace habitualmente. Este es el origen del llamado “canje anisotropo”,

este es el principal aporte a la magnetizacion del material.

Recientemente se le ha prestado un interés fundamental y practico al
entendimiento estructural del magnetismo, y su estudio ha sido tema para diferentes
metales y aleaciones. Como punto de partida para el estudio tedrico del magnetismo,
ya en los afios 50 Anderson [3] propuso la primera interpretacion tedrica al

comportamiento magnético de los materiales.

En los ultimos afios, aleaciones con presencia de oxigeno han sido de gran
interés para el estudio de propiedades magnéticas, debido a su gama de aplicaciones a
nivel tecnologico [4], motivado a esto han sido objeto de una renovada atencién los

sistemas laminares de los 6xidos de cobre.

En los afios 80 y también con compuestos binucleares de cobre se establecieron
las primeras aproximaciones cuantitativas para evaluar la constante de acoplamiento
magnético. De Loth et al. [5] utilizaron la teoria de perturbaciones para realizar el

analisis de las contribuciones fisicas que contribuyen al acoplamiento magnético y



demostraron que la inclusion de la correlacion dindmica es crucial para reproducir el

orden de magnitud del acoplamiento.

Las aleaciones Se;TexCuOs (STCO) son sistemas de particular importancia
para el estudio de propiedades magnéticas ya que los cambios inducidos en la

composicion estructural controlan sus interacciones magnéticas.

Las aleaciones STCO tienen una celda unidad formada por 20 4tomos, son de
estructura perovskite torcido con los iones tanto de Se*” como de Te*" en la
posicion de un catidn, este hecho permite enlaces Cu-O-Cu, diferenciandose solo por
pequeias variaciones en las posiciones atomicas y la constante de red [6], donde las
distorsiones estructurales producen un cambio en el estado magnético.

En este trabajo se estudiard la susceptibilidad magnética para Se;TexCuO;
(STCO), por lo que es necesario conocer la estructura de la celda unitaria, ya que a
partir de la posicion de cada uno de los &tomos podemos determinar las interacciones
que se dan entre ellos y de esta manera, hallar las constantes de interaccion o de
intercambio magnético, la cual a su vez nos permitird estudiar el comportamiento de
la magnetizacion y de la susceptibilidad de estos materiales y sus variaciones en

funcién de la temperatura.

En el marco teorico se describen en forma detallada y sencilla las bases teoricas
en las que se fundamenta este trabajo, luego se presentan los resultados y la discusion

de estos.

Finalmente se dan las conclusiones mas significativas del trabajo y se describen

las expectativas sobre futuras investigaciones en este tema.



MARCO TEORICO

1. LOS MATERIALES MAGNETICOS

Los materiales magnéticos han sido utilizados desde la antigiiedad como
brujulas y como juguetes magicos. A fines del siglo XIX, tras la formulacion de la ley
de Faraday se inicia la aplicacion industrial del magnetismo, y desde entonces los
materiales magnéticos han sido importantes para la tecnologia. Una clasificacion
magnética de los materiales segiin Brailsford [7], indica que los materiales pueden
ser: diamagnéticos, paramagnéticos, ferromagnéticos, antiferromagnéticos y

ferrimagnéticos.

Los diamagnéticos son materiales que al aplicarles un campo magnético

producen una magnetizacion de signo opuesto al del campo aplicado.

Los paramagnéticos son materiales en los cuales el desorden térmico de los
atomos es el responsable de la oposicion al ordenamiento magnético de tal manera

que resulta una magnetizacion neta nula.

Los ferromagnéticos son materiales en los cuales los momentos magnéticos de
los 4tomos tienden a alinearse paralelamente de tal manera que resulta una
magnetizacion neta no nula. Este fendmeno ocurre a temperatura ambiente para el
hierro, niquel y cobalto, ocurriendo también en otros elementos a bajas temperaturas.
Todos estos elementos tienen la propiedad de volverse paramagnéticos cuando se les

calienta por encima de una temperatura critica, llamada temperatura de Curie, Tc.

Los antiferromagnéticos son materiales en los cuales los momentos magnéticos

de los atomos tienden a alinearse antiparalelamente de tal manera que la



magnetizacion neta resultante sea nula. Estos materiales estan caracterizados por
presentar una discontinuidad en la curva de susceptibilidad en funcion de la
temperatura, llamada punto Néel o temperatura de Néel, Tn. Por debajo de esta
temperatura el material es ordenado y antiferromagnético, mientras que por encima
de esta temperatura el material se comporta como paramagnético, como por ejemplo

sucede con el manganeso y el cromo.

Los ferrimagnéticos pueden considerarse como un caso especial de los
materiales antiferromagnéticos, en los cuales el sistema magnético presenta un orden
magnético, pero estd compuesto por dos subsistemas idnicos magnéticos desiguales y
antiparalelos (en cuanto a la orientacion de la magnetizacion neta de cada subsistema)
produciendo una magnetizacion neta no nula debida a la diferencia entre los
momentos magnéticos de cada subsistema. Tal es el caso de la magnetita Fe;O4 y de
las ferritas que son ferrimagnéticas, con propiedades magnéticas similares a la de los

materiales ferromagnéticos.

Ademas de los materiales mencionados, hay otros materiales magnéticos con
acoplamiento menos basicos llamados vidrios de espin [8], estos son sistemas en los
que los acoplamientos magnéticos entre los distintos 4tomos son aleatorios, tanto
ferromagnético como antiferromagnético y presentan un fuerte de frustracion. Se dice
que el desorden que presenta es reconocido debido a que los valores de dichos

acoplamientos aleatorios permanecen congelados durante el tiempo de observacion.

2. LAS ALEACIONES

Los aleantes tienen por objeto modificar en un sentido determinado las
condiciones de los metales, tratando de mejorar bajo el punto de vista utilitario, ya

sea su aspecto o su resistencia mecanica. Las aleaciones resultan a veces verdaderas



combinaciones quimicas, pero en la mayoria de los casos son simplemente mezclas

bastante homogéneas, como puede comprobarse con el examen microscépico.

Puesto que el cobre puro cristaliza en una estructura cubica de caras centradas
[9], no ofrece dificultades su transformacion de la forma moldeada a la forjada, pero
se pueden encontrar casos en que el cobre sea fragil. Las propiedades de resistencia
mecanica y a la corrosion del cobre pueden ser mejoradas por impurezas de aleantes.
Las aleaciones con cobre poseen una combinacion de propiedades fisicas que han
sido utilizados en multiples aplicaciones desde la antigiiedad. En general, poseen gran
ductilidad y maleabilidad, son mas pesadas que el hierro, su resistencia mecénica
especifica es menor que la del aluminio, tienen mejor resistencia a la fatiga, a la

termofluencia y al desgaste que las aleaciones de Mg y Al

Muchas de estas aleaciones son muy utiles en la técnica y para variados
instrumentos industriales de corriente y para las instalaciones quimicas. Las
propiedades del cobre que inducen a su empleo en estas ultimas son: 1) excelente
resistencia a la corrosion para una amplia variedad de agentes; 2) gran ductilidad, lo
que les permite ser hechurado en cualquier forma deseada; 3) buena resistencia a
traccion, que las mantiene a moderadas temperaturas; 4) facilidad de soldadura segin

varios métodos [10].

Las cantidades residuales de impurezas ejercen una influencia perniciosa en las
propiedades del cobre. Bismuto, fluor, selenio y telurio son los que actlian mas
adversamente en las condiciones de deformacion en caliente y en frio, porque son
pocos solubles en el cobre y forman fases aisladas que tienen puntos de fusiones bajas

[10].

Ciertos elementos de aleacion se afiaden con objeto de mejorar algunas de las

propiedades basicas del cobre. El teluro es casi insoluble en el cobre a temperatura
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ordinaria y forma teluros que precipitan en los bordes de grano, facilitando la rotura
de la viruta, proporcionando una maquinabilidad comparable a la de los latones con
plomo. La adicion de teluro aumenta la temperatura de recristalizacion, es decir,
retiene la acritud durante el calentamiento, como la plata, pero de forma mas intensa.
Su conductividad eléctrica es de 94 a 98%, y las mecanicas son similares a las del

cobre sin alear.

Principales aplicaciones del cobre y sus aleaciones
e El cobre con <1% de impurezas se utiliza en componentes eléctricos.
e Las adiciones de Cd, Ag y Al,O3; mejoran la dureza del cobre sin disminuir
significativamente su conductividad.
e Bombasy Valvulas
e Componentes de plomeria

e Arquitectura y decoracion
Las aleaciones Se;,TexCuO; han presentado estupendas caracteristicas de

conductividad eléctrica y superresistencia, tienen una celda unidad formada por 20

atomos [6], como se muestra en la figura 4.
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Figura 4. Celda unidad de ACuO; (A= Se, Te).

Estas aleaciones son sistemas donde las interacciones magnéticas son
controladas por cambios dependientes de composicion estructural, es decir, el
aumento de las concentraciones x da como resultado distorsiones estructurales que
cambian el estado magnético de FM a AFM. La clave estructural es la posicion que
ocupan los atomos Se y Te en relacion a Cu-O-Cu. [11]. Como el atomo Se/Te se
acerca al grupo Cu-O-Cu, estos actian como valvulas magnéticas y reducen la
contribucion de super cambios (SE) al acoplamiento magnético. SE favorece el
antiferromagnetismo y, asi, esta disminucion permite al cambio directo entre

electrones Cu-3d para dar una interaccion FM. [6].

3. INDUCCION MAGNETICA Y MAGNETIZACION

Cuando un campo magnético, H, es aplicado a un material, la respuesta del

material es llamado induccion magnética B. La relacion entre B y H es una propiedad

12



del material. En algunos materiales (y en el espacio vacio) B es una funcién lineal de
H pero en general es mucho més complicado, y algunas veces no facil de evaluar la

relacion entre B y H.
B=H +4zM (2)

B = 4iy(H +M) 3)

Donde M es la magnetizacion del medio y o es la permeabilidad del espacio
libre.
La magnetizacién es definida como el momento magnético por unidad de

volumen,

(4)

<
Il
<|3

M es una propiedad del material, y depende de los momentos magnéticos
individuales de los iones, &tomos o moléculas constituyentes y como estos momentos

dipolares actuan entre ellos [12,13].

La densidad de flujo magnético de un material en el interior es diferente que en
el exterior. En realidad los materiales magnéticos pueden ser clasificados basados en

la diferencia entre el flujo externo y el flujo interno.

Si el flujo magnético interior es mucho menor que el flujo magnético exterior
entonces el material es conocido como diamagnético. Estos materiales tienden a
excluir el campo magnético desde su interior. Su momento dipolar es cero. Si el flujo
magnético interior es levemente mayor que el flujo exterior entonces el material
puede ser paramagnético o antiferromagnético. En materiales paramagnéticos y
antiferromagnéticos, los 4&tomos o iones constituyentes tienen momento magnético

dipolar. En paramagnéticos, estos momentos dipolares son aleatoriamente orientados,
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y en los antiferromagnéticos, ellos son ordenados antiparalelos uno del otro.
Finalmente, si el flujo magnético interior es mucho mas grande que el flujo exterior

entonces el material es ferromagnético o ferrimagnético (Figura 5.)

Sy e TTTT
[N B Y A A A
AR’ TTTT
A I A A A A

Paramagnética Antiferromagnética

rrrrt (TTT1
TTTI Ll

Tt [TTT1

Ferromagnético Ferrimagnético

Figura 5. Tipos de materiales magnéticos

4. SUSCEPTIBILIDAD MAGNETICA

La susceptibilidad magnética y es una propiedad inherente caracteristica de
todos los materiales, y nos permite describir la forma y grado de magnetizacion

como responde un material en presencia de un campo magnético de intensidad H. Se
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define como la razdén entre la magnetizacion inducida en un material, 6 polarizacion

magnética, y la intensidad de campo al cual esté sujeto.

oM
X=—= )
oH
Si la sustancia adquiere una magnetizacion en el mismo sentido o en sentido

contrario al campo decimos que la sustancia es paramagnética o diamagnética

respectivamente.

La fuerza de interaccion entre un material y un campo magnético externo H,
depende, ademds de la intensidad de este campo, del valor de la susceptibilidad
magnética del material. Cuando el material no presenta una homogeneidad en la
susceptibilidad magnética al ser medido en diferentes direcciones del espacio,
decimos que el material posee una anisotropia magnética. En algunos sistemas, con
esta consideracion no es posible reproducir, ni el esquema de niveles de energia
determinado por técnicas espectroscOpicas, ni en consecuencia, las propiedades

macroscopicas medidas por técnicas termodinamicas.

La susceptibilidad esta definida como la derivada de la magnetizacion respecto
del campo magnético aplicado. Sin embargo, cuando tratamos con materiales que
presentan histéresis en su magnetizacion, debemos diferenciar las llamadas
susceptibilidad total o, susceptibilidad reversible yrey v la susceptibilidad irreversible
Yirr-- La susceptibilidad total yot, estd definida como la pendiente local de la curva de
desmagnetizacion del ciclo de histéresis 6 también, como la pendiente local de una
curva menor de remagnetizacion [14], (ver figura 6a). La susceptibilidad reversible se
define como la pendiente de un ciclo menor realizado a partir de un punto dado

perteneciente al ciclo mayor de histéresis, como se esquematiza en la figura 6b.
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Figura 6. a) Ciclo de histéresis y curva menor de remagnetizacion. b) Ciclo mayor y
ciclos menores de histéresis.

La observacion del comportamiento oscilatorio de la susceptibilidad de un
cristal tridimensional de bismuto, que de Haas y van Alphen realizaron en la década
de los afios treinta, fue la primera confirmacion experimental de la existencia del
espectro energético que Landau habia predicho tedricamente al estudiar el
diamagnetismo de los electrones libres [15]. Sin embargo, transcurrieron varios afios
antes de poder explicar el fendmeno desde un punto de vista tedrico. Fue Onsager,
quién primero comprendi6 su relacion con la geometria de la superficie de Fermi del
material [16]. Inmediatamente después Dingle, efectué los primeros desarrollos
cuantitativos basados en el calculo del potencial termodinamico de un sistema
electrénico en presencia de un campo magnético, aunque fueron Lifshitz y Kosevich
quienes en 1954 encontraron la expresion definitiva para la susceptibilidad magnética

oscilatoria [17, 18].

La susceptibilidad magnética de un sistema electrénico en campos magnéticos
débiles, cuando todavia no se han manifestado los efectos cudnticos, no puede
calcularse de forma general. En la teoria del liquido de Fermi se consideran
unicamente los electrones de conduccion cerca de la superficie de Fermi, de modo

que solo puede obtenerse la parte paramagnética de la susceptibilidad de los
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electrones proximos a dicha superficie energética. En este caso paramagnético los
espines de los electrones de la zona interior de la distribucion se compensan entre si y
no contribuyen. Sin embargo, la parte diamagnética de la susceptibilidad contiene
contribuciones de todos los electrones, incluyendo los del interior de la distribucion,
donde no puede utilizarse la teoria del liquido de Fermi. Las partes de la
susceptibilidad tienen en general el mismo orden de magnitud y unicamente tiene

significado fisico real su suma.

El célculo directo de H y de las cantidades termodindmicas asociadas al sistema
es muy dificil, por lo que es necesario recurrir a la simulacion numérica para el

estudio de nuestro sistema.

5. METODO DE MONTE CARLO

Los dos métodos de simulacion computacional mas usados en fisica
actualmente son el de la Dinamica Molecular (MD) [19 - 23], que es de caracter
determinista, y el de Montecarlo (MC), que es de caracter probabilistico [24]. Ambos
pueden considerarse como métodos para generar configuraciones diferentes de un
sistema de particulas, es decir puntos en el espacio de fases compatibles con las

condiciones externas.

Monte Carlo es un método de caracter probabilistico o estocastico, que hace uso
intensivo de un generador a niimeros aleatorios en su funcionamiento. Precisamente
su nombre es en honor a la ciudad de Montecarlo, famosa por sus casinos, ruletas y

juegos de azar, entre otras diversiones.

Este método resulta ser muy util en varias areas de la fisica y campos
relacionados y para muchos problemas se ha convertido en el méas poderoso método

numérico disponible. Los aspectos estudiados incluyen propiedades estructurales,
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termodindmicas, mecanicas y cinéticas. En particular el método de MC se emplea con

éxito en Fisica de particulas, asi como para calcular sistemas cudnticos.

Las simulaciones Monte Carlo consisten en generar cadenas de Markov de
estados del sistema a temperatura constante T, es decir, series de tiempo de las
cantidades definidas como la energia interna del sistema y el cuadrado de la
magnetizacion. Una cadena de Markov es un proceso donde la variable estocéstica
asume valores discretos en tiempos discretos. La probabilidad P(Xl,t|| X,,t+1)se
denomina en este caso probabilidad de transicion por unidad de tiempo y la

denotaremos por P, (X, = X,).

La cantidad de iteraciones o pasos de Monte Carlo (mcs) que realiza el
algoritmo sobre estados del sistema, es llamado tiempo de Monte Carlo N,,.. Los

estados asi muestreados estaran distribuidos siguiendo la estadistica de Boltzmann
(ensemble canonico, T constante), toda vez que el método sea ergodico y cumpla con
el principio de balance detallado, caracteristico de los sistemas fisicos en equilibrio
termodinamico [25 - 28]. La ergodicidad consiste en que el algoritmo sea capaz de
visitar todos los estados accesibles del sistema si N,,. — oo. El equivalente es que el
proceso de Markov este disenado de tal manera que pueda pasar de un estado a

cualquier otro, si la cadena es lo suficientemente larga.

Algoritmo de metropolis

El algoritmo de Metropolis es un proceso de Markov en el cual se construye

una cadena aleatoria (random walks) de tal modo que la probabilidad de visitar un
punto particular F" es proporcional al factor de Boltzmann exp (—fE) . De hecho hay

varias maneras de construir tal cadena aleatoria. El algoritmo de Metrdpolis es solo

una de ellas, la mas usada.
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El algoritmo de metrdpolis para un sistema de N particulas sometidas a una
temperatura T, se implementa de la siguiente manera:

1. Seleccione una particula n, cualquiera y calcule su energia E(r).

2. Se da a la particula un desplazamiento aleatorio r'=r + Ary se calcula su
energia EI(r).

3. Si AE < 0; acepta la nueva configuracién como la siguiente de la cadena y
vuelve a 1.

Si AE > 0, escoja un numero « al azar entre [0,1]

e Si a<exp(-pAE), acepte y vuelvaa 1.
e Si a>exp(—pAE), rechace la movida, es decir conserva la posicion
de la particulaen n,,yvayaa l.

4. Luego de barrer la N particulas, guarde la configuracion obtenida y vuelva
a 1 para comenzar otro ciclo. Después de un nimero razonable de pasos
valla a 5.

5. Calcule la propiedad fisica de interés a partir de las configuraciones

guardadas. Fin.

A menudo es costumbre usar, en vez de la probabilidad exp(—fAE), la
probabilidad normalizada 1/(1 + exp(fAE). Esto no cambia los resultados del

equilibrio, y tiene la ventaja que el método converge mas rapido para altas

temperaturas.

Tomemos como ejemplo el modelo de Ising en una red de N espines. Una

manera simple de elegir la nueva configuracion es elegir un espin S, e invertirlo
(“spin flip”) s, > —S,. Los espines S, pueden elegirse en las sucesivas

configuraciones de la siguiente manera:
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e Secuencialmente, recorriendo la red de alguna manera hasta completar los N
espines.
e Aleatoriamente, sorteando en cada paso un espin con igual probabilidad (1/N)

entre todos los espines de la red.

Las probabilidades de transicion seran en este caso:

1 §iAE<0
P(r > 1) = A ©)
—e ™ §iAE>0

A

Para las configuraciones r'que difieran de r en un spin y cero para las
restantes. A es una constante de normalizacion que vale 1 para el caso secuencial, si
. . . . -1 .
el spin elegido es el siguiente en la secuencia, y N~ para el caso aleatorio

(transiciones a estados con mas de un spin flip tienen probabilidad cero).

6. MODELO DE ISING.

El modelo de Ising es la descripcion mas simple del magnetismo por simular la
estructura de una sustancia ferromagnética real [29], de hecho de forma mads precisa,

el modelo simula un dominio de una substancia ferromagnética.

Este modelo fue inventado por Wilhelm Lenz en 1920 y es llamado asi por
Ernest Ising, un estudiante de Lenz que eligi6 el modelo como tema de su tesis
doctoral [30] en 1925. Su principal virtud reside en el hecho que el modelo de Ising
bidimensional para una red cuadrada infinita admite un tratamiento exacto en
mecanica estadistica, es el tnico ejemplo no trivial de transicion de fase que se puede
desarrollar con total rigor matematico.

Este modelo consiste en un sistema de N puntos fijos que forman una red

periddica D-dimensional en presencia de un campo magnético externo H en la
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direccion de z. Asociada a cada punto de la red hay un 4tomo, supongamos que todos
los 4tomos tienen espin 2 y pueden tomar unicamente dos valores numéricos: +1
(spin up) y —1 (spin down). La configuracion microscopica del sistema viene dada
por el conjunto de los valores de los espines Sj, i=1,..., N. La energia total del sistema

viene dada por:

H (S)_ ZJU ivj Zsi (7)

Donde (i,j) indica que la suma so6lo se ha de realizar para primeros vecinos. El

término §;S; mide la energia magnética asociada a pares de spines cada uno de los

cuales crea un campo H, por lo tanto la energia asociada a cada par es proporcional a
Zsisj si se considera la interaccion homogénea e isétropa, el acoplamiento entre

espines es independiente de las posiciones en la red
N
H (s)=-3>s;5;,—HD s, (8)
(i) i=1

Si J > 0 el Hamiltoniano corresponde a un material ferromagnético, mientras

que si J <0 el sistema es antiferromagnético.

La funcioén de particion canonica en el modelo de Ising es

Qu(H.TH=> > .. Zeﬁﬂm 9)

S;=%1ls,=*I sy =*1

Donde ﬁ:%. Por lo tanto, Q,consta de 2N sumandos, que es una

dependencia que crece muy deprisa con N como se puede ver en tabla 1.
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[ N 2N

5 25 3,4x10’
10 100 1,3x10°
50 2500 3,8x10"*
200 4000 1,6x10'*!

Tabla 1: Numero de configuraciones a sumar en la funcion de particion canonica para
redes cuadraticas bidimensionales

En la primera columna se indica el nimero de espines | en cada arista de la red,
mientras en la segunda columna se indica el niimero total de espines N =1 % Se
observa que para | =5, que es una red bastante pequenia N =25 el numero de
sumados ya es elevado. Para | =10, que continua siendo una red pequefia el nimero
de sumandos es tan grande que si se tardase 1us en explorar cada configuracion se
necesitaria del orden de 10* veces la edad actual del universo para explorar todas las

configuraciones.

Es por ello que se emplean métodos numéricos aproximados. En vez de realizar
la suma sobre todas las configuraciones del sistema, se realiza sobre un cierto nimero
de micro estados n << 2N escogidos al azar de entre todos los posibles. Entonces, los

promedios sobre la colectividad se calculan como
1 n
(M=—> Ads: ) (10)

Para que estos microestados sean representativos de la colectividad canonica se
escogen con una probabilidad proporcional al factor de Boltzmann. Concretamente se

emplea el algoritmo de Metropolis [31] con dindmica de Glauber.

Finalmente, el programa informadtico trabaja en unidades reducidas. Asi, emplea

como temperatura.
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T =2 (11)

E =— (12)

Segun la distribucion de Boltzmann.
Y para el calculo de la susceptibilidad resulta més facil y preciso el célculo a
través de las fluctuaciones de las magnitudes extensivas asociadas. Asi, por ejemplo,

para el calculo de la susceptibilidad isotérmica podemos utilizar la siguiente

expresion
= ()= (m7) 13

donde N es el numero de espines.
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RESULTADOS Y DISCUSION

El modelo presentado para ver el comportamiento de la susceptibilidad
magnética de la aleacion Se;4Te,CuO; es Ising 2D, de interaccion entre primeros
vecinos dado por la ecuacién 7. Estas aleaciones corresponden a sistemas de
interaccion localizada el cual debe tomarse en cuenta para el calculo apropiado de las
variables termodindmicas. Los resultados obtenidos de susceptibilidad magnética son
descritos satisfactoriamente por el modelo en un rango de concentraciones entre 0 y

1.

Para cada concentracion tenemos una celda de | =30 y se hace una corrida de
temperatura, con 10000 pasos de Monte Carlo y 5000 pasos de afiejo, este
afnejamiento se hace con el fin de obtener una configuracién mas probable que aquella

correspondiente a todos lo espines orientados en una direccion.

Realizadas todas las simulaciones en ausencia de campo magnético
externo (H = 0) en la aleacion, la susceptibilidad presenta una transicion de fase de
segundo orden caracterizada por un “pico” en la temperatura critica y la presencia de
dos curvas convexas. Las Figuras 8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, muestran el
comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcion de la temperatura para las

aleaciones STCO, en el rango de concentraciones estudiadas.
En las aleaciones cuya concentracion esta entre 0 y 0,2 la susceptibilidad

representa un comportamiento ferromagnético donde las temperatura criticas de

transicion magnética esta en el orden de los 20K, 11K y 8K.
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En una concentraciéon de x=0,3 la aleacion presentd un comportamiento
ferromagnético y antiferromagnetico caracteristico de los vidrios de espin, cuyo valor

de temperatura critica es de 4,3K.

A partir de x= 0,4 hasta x= 1, la aleacion presentd un comportamiento
antiferromagnético cuyas temperaturas criticas se encuentran en 0,5K, 2,2K, 4,8K,

7,4K, 9,8K, 12,2K y 14,2K.

Al final realizamos una corrida para la aleacidon en presencia de un campo
magnético externo bajo H = 0,2T, con las concentraciones x =0, x = 0,5 y x = 1,
donde se pudo observar que la aleaciéon continua con un comportamiento
ferromagnético para la primera concentracion, para la segunda y tercera
concentracion se obtiene un comportamiento antiferromagnético y las temperaturas

criticas aumentaron a 15K, 3K y 16,6K.
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Figura 7. Grafica de la susceptibilidad en funcién de la temperatura para una
concentracion x = 0 en ausencia de un campo magnético externo. H= 0.

26



0,000014 —

0,000012 — u

0,000010 —

0,000008 —

Susceptibilidad

0,000006 — [

0,000004 , ; , ;

T(K)

Figura 8. Grafica de la susceptibilidad en funcién de la temperatura para una
concentracion x = 0,1 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 9. Grafica de la susceptibilidad en funcién de la temperatura para una
concentracion X = 0,2 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 10. Gréfica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion x = 0,3 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 11. Gréfica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion x = 0,4 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 12. Gréfica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion x = 0,5 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 13. Gréfica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion x = 0,6 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 14. Grafica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion x = 0,7 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 15. Gréfica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion x = 0,8 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 16. Grafica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion x = 0,9 en ausencia de un campo magnético externo. H = 0.
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Figura 17. Gréfica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion X = 1 en ausencia de un campo magnético externo. H= 0.
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Figura 18. Grafica de la susceptibilidad en funcion de la temperatura para una
concentracion x = 0 en presencia de un campo magnético externo. H=0,2T.
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Figura 19. Grafica de la susceptibilidad en funciéon de la temperatura para una

concentracion x = 0,5 en presencia de un campo magnético externo. H=0,2T.
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CONCLUSIONES

El éxito del modelo se apoya en la idea de que la magnetizacion es producida
por la interaccion de los primeros vecinos para un momento localizado. Los
resultados de las simulaciones, muestran que en general las variaciones en la
susceptibilidad magnética cerca de la temperatura critica cuando se crece el nimero

de spines se deben a los Efecto de tamafo finito [32].

Los puntos mas altos de la susceptibilidad corresponden a los valores de
temperaturas criticas, temperaturas de transicion magnética, estas temperaturas
decrecen a medida que la aleacion se acerca la transicion de estado ferromagnético

hacia antiferromagnético.

La aplicacion de un campo externo puede cambiar el valor de la temperatura

critica hasta un valor maximo a partir del cual desaparecen las transiciones de fases.
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RECOMENDACIONES

Para futuros estudios de esta aleacion sera novedoso incorporar el efecto de las
interacciones de los segundos vecinos en el modelo Ising 2D, asi como en un modelo
3D, También deberian estudiarse otras propiedades termodinamicas y dinamicas para

tener un mejor conocimiento del comportamiento de esta aleacion.
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ANEXOS

Diagrama de flujo del Algoritmo de Metropolis
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