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Resumen

En este trabajo investigamos el comportamiento termomagnético de un sistema
ferromagnético tipo Ising de espines S =3 y Q = 1 configurados en una red cuadrada
bipartita de subredes A y B. Se espera medir el efecto del campo externo h sobre propiedades
del sistema a temperatura finita de la energia, las magnetizaciones, el calor especifico y la
susceptibilidad magnética total por sitio de red, usando simulaciones Monte Carlo. El
Hamiltoniano que define al sistema tiene interacciones de intercambio a primeros vecinos
(/1), de campos cristalinos Ds y Dy y un campo magnético externo h. Se hallé que la
temperatura critica es proporcional al incremento del campo magnético externo. A bajas
temperaturas el sistema presenta picos no criticos debido al reordenamiento de los espines en
las subredes por efectos de los campos cristalinos dados en el Hamiltoniano de interaccion.
Con los efectos del campo magnético externo sobre la susceptibilidad magnética, el sistema
aumento gradualmente con el incremento de la temperatura, por otra parte, se encontré que
la energia de estado base del modelo decrece con el incremento del campo magnético externo.
Por otra parte, la aplicabilidad de esta investigacion ain no ha sido encontrada posiblemente
por que no exista en la naturaleza la presencia de un compuesto que represente la
configuracién de momentos magnéticos escogidos.
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Capitulo 1

Introduccion

Para discutir sobre magnetismo y sus fendmenos evidenciados en la naturaleza, se pudo
comprobar en base a las investigaciones previas que permitieron la comprension tedrica.En
el extenso campo del magnetismo que ha dado aportes grandes a la humanidad, este ha sido
la cuota de partida para la creacion y desarrollo de innumerables dispositivos tecnoldgicos
que nos permiten realizar las actividades de una manera rapida y mas eficaz, para tener una
perspectiva de un entorno mas agradable.

En la actualidad las tendencias del futuro en el ambiente tecnoldgico e industrial
radican en el disefio y sintesis de materiales magnéticos, donde muchos de los
mayores esfuerzos e investigaciones estdn encaminados a la fabricacion controlada y
los métodos de caracterizacion de sistemas magnéticos a escala atdmica o
nanomeétrica. En las Gltimas décadas se puede apreciar el incremento del estudio, y por ende
la extension, de los Illamados materiales nanoestructurados, ya que estos
presentan propiedades que son diferentes a las que muestra el material en forma
masiva; asi mismo, se encuentran por una parte nuevas perspectivas tecnoldgicas e
innovadoras en las que podemos resaltar el aporte del cientifico aleman Peter
Grilinberg quien recibid premio Nobel de fisica en 2007 por el descubrimiento de la
magnetoresistencia gigante [1], resonadores magnéticos con una notoria aplicabilidad en el
campo de la salud [2], lo que condujo al avance tecnolégico con el cual contamos en la
actualidad y por otra parte se ponen de manifiesto nuevos fendmenos magnéticos,
dependiendo de la condicionalidad que se asuma.

Dentro de las complejas estructuras magnéticamente ordenadas, de acuerdo con la
orientacion de sus momentos magnéticos, estan los ferromagnetos. Son materiales
con una orientacién en sus atomos que favorece la interaccion entre los dipolos
magnéticos que estan alineados al interior de los dominios magnéticos de la
configuracidn ferromagnética.

El fenomeno del ferromagnetismo fue mejor comprendido cuando las interacciones
de intercambio entre las particulas constituyentes dentro del material ferromagnético
fueron conocidas a través de los estudios de Heisenberg [3]. Sobre la base de estas
investigaciones preliminares se estudiaron algunas propiedades de las sustancias
ferromagnéticas, cuyos resultados no estaban de acuerdo con lo presentado a nivel
experimental [4]. Mas tarde, Kuz'min propone una férmula empirica para la
caracterizacion magnética de los sistemas ferromagnéticos y establece un enfoque
mas preciso entre los estudios teodricos y experimentales [5]. En vista de lo que
planteo anteriormente y del progreso de la investigacion en el campo del
magnetismo, pudimos notar que en el analisis termomagnético de los sistemas
magnéticos reales ha tenido un auge espectacular gracias al desarrollo de los
modelos de espin como recurso tedrico durante muchos afios ultimamente. Dentro de estos
modelos encontramos los de Ising, ya que han demostrado ser efectivos para el andlisis del



comportamiento magnético de redes cristalinas y se han empleado eficazmente para
caracterizar diversas estructuras magneticas, como los ferromagnetos, antiferromagnetos y
ferrimagnetos, que presentan una diversidad de fendbmenos magnéticos entre los que se
destacan los comportamientos de histéresis [6], transiciones de fase de primer orden [7],
fendbmenos reentrantes  [8][9], campo magnético-coercitivo 'y  magnetizacion
remanente [10], asi como también superparamagnetismo [11][12], entre otros.

Por otra parte, hay importantes estudios sobre estructuras y acoplamientos
ferromagnéticos tales como el trabajo de Sarli et al sobre las propiedades de
magnetizacion e histéresis de la nanoestructura de tricapa ferromagnética de Ising
[13], las investigaciones de M’nassri sobre el andlisis magnetocalorico en la
manganita Pry,Eug Sty Mn05 [14] y el andlisis critico del ferromagneto Ising en
las redes fcc, hcp y dhcp [15]. Cabe sefialar que muchos de estos materiales
presentan transiciones de fase de primer orden causadas por inversiones repentinas
de la magnetizacion, fendémeno este de gran interés practico para la
manipulacion y el almacenamiento de informacion magnética [16].

Utilizando nuevas técnicas como la teoria de campo efectivo se pudieron obtener
una cantidad apreciable de fendmenos fisicos interesantes [17], destacandose el trabajo de
Temizer et al a través de la dindmica estocastica de Glauber, cuando encontraron
magnetizaciones dinamicas y temperaturas de compensacion [18]. Por otra parte, Keskin et
al utilizando aproximaciones de campo medio para un sistema meta-magnético obtuvieron
transiciones de fase dindmica con calculos Monte Carlo, argumentando su precision,
aun sabiendo la limitacion que hay con la velocidad del proceso computacional [19].
De igual manera, Keskin et al investigaron sobre las temperaturas de transicion de fase
dindmica y los diagramas de fase dindmicos de un sistema Ising mixto de espines 1
y 2 en presencia de un campo magnético oscilante, con un enfoque en la teoria de
campo medio [20]. También, en presencia de diferentes anisotropias se describen las
propiedades magnéticas del sistema ferromagnético con una configuracion de
espines como la anterior, encontrando fendmenos reentrantes validados por el
método Monte Carlo tal como aparece en la investigacion de Wei et al [21].

Teniendo en cuenta toda esta evidencia tedrico-experimental se logré analizar el
comportamiento de nuestro sistema en estudio el ferromagneto de espines S =3y Q =1,
donde fue necesario caracterizar variables termomagnéticas asociadas a él por medio de
simulaciones Monte Carlo, un algoritmo tipo bafio térmico y condiciones de borde
periddicas. Siendo méas concretos, en esta investigacion se analizo el efecto producido por
los campos cristalinos de las subredes (Ds, Dg) y un campo magnético externo (h) sobre las
propiedades del sistema mediante los diagramas de fase a temperatura finita de la energia, el
calor especifico, la magnetizacion, la susceptibilidad magnética y la temperatura critica. Cabe
destacar que hasta donde conocemos, de este modelo no existen mas trabajos realizados, por
lo cual se pretende dar un aporte nuevo a la sociedad cientifica. El resto del trabajo esta
disefiado de la siguiente forma: en el capitulo 2 se estudia el fendmeno del magnetismo y los
diversos modelos magnéticos, en el capitulo 3 se investigan los diagramas de fase a



temperatura finita de las variables termomagnéticas del modelo y en el capitulo 4 se esbozan
las conclusiones.



Capitulo 2

Magnetismo y Estructuras de Modelos Magnéticos

En este capitulo describimos brevemente los conceptos fundamentales del magnetismo y los
tipos de estructuras y fendbmenos que se pueden presentar en los modelos magnéticos. De
igual manera resumimos la técnica computacional Monte Carlo que se usa para la obtencion
de los diagramas de fase a temperatura finita de las variables fisicas del ferromagneto de
espinesS=3yQ=1.

2.1 Origen del Magnetismo

El magnetismo es uno de los fendmenos naturales mas sorprendentes y extraordinarios que
existen. Este fendmeno tiene su origen en un ordenamiento a nivel atdmico de los momentos
magnéticos de forma espontanea. Gran parte de la teoria del magnetismo se encarga de
estudiar el comportamiento de una cantidad fundamental como es el momento magnético.
Basados en él se pueden explicar diversos fendmenos magnéticos a escala macroscopica y
microscopica.

Clasicamente el momento magnético se define a partir de cargas moviéndose en trayectorias
cerradas como se ve en la figura 2.1.

Figura 2.1: Representacion clasica del momento magnético .

Si se tiene una corriente | que encierra un area infinitesimal con magnitud |dS|, el momento
magnético asociado se define como dji = 1dS y se expresa en unidades de amperio por metro
cuadrado (Am?). Sin embargo, una descripcion mas precisa muestra que el momento
magnético se origina en el interior de los atomos debido a tres cantidades fisicas
fundamentalmente: la primera es el momento angular orbital de los electrones en torno al



nucleo del atomo; segundo a los momentos magnéticos asociados con los espines de los
electrones y los nucleos; y tercero el cambio en el momento angular orbital que se puede
presentar debido a la presencia de un campo magnéetico aplicado al material [22] [23].

Se puede demostrar una relacion existente entre el momento magnético y el momento angular

de un electrén en un &tomo mediante la expresion: ji = yf, donde vy es el factor geomagnético
que para el electron toma el valor y = -e/2m, y m,, es la masa en reposo del electron.

La cantidad apropiada para medir momentos magnéticos atdmicos es el magnetén de Bohr
que se define como:

Up = 9,274x107%*Am? = 5,7884x10~2

- 2m,
Donde e es la carga del electrén y # es la constante de Planck dividida por 2x.

Cuando un momento magnético i interactia con un campo magnético externo B, hay una
energia potencial involucrada que se describe como [24]:

E=—-ji.B (2.1)

Una vez descrito brevemente el origen del magnetismo junto con su cantidad fundamental
(momento magnético), el siguiente paso es enunciar los tipos de magnetismo que se presentan
en la materia debido a la forma en que los momentos magnéticos se organizan. Los tipos
basicos de magnetismo incluyen diamagnetismo, paramagnetismo y ferromagnetismo (el
antiferromagnetismo y el ferrimagnetismo se consideran subclases de ferromagnetismo).
Todos los materiales exhiben al menos uno de estos tipos y la clasificacion depende de la
respuesta del electron y los dipolos magnéticos atdmicos a la aplicacion de un campo
magnético.

2.2 Estructuras Magnéticas

Los materiales magnéticos han sido divididos de acuerdo a sus propiedades
magnéticas y a los momentos dipolares magnéticos de los atomos e interacciones
entre  atomos, de la siguiente  manera:  diamagnéticos, = paramagnéticos,
ferromagnéticos, antiferromagnéticos y ferrimagnéticos. A continuacion, describiremos las
definiciones de los diferentes tipos de materiales, en especial al que se sometera a estudio en
este trabajo.

2.2.1 Ferromagnetismo

En los materiales ferromagnéticos cada campo magnético de origen atomico es producido
por un dipolo 0 un momento magnético y cada uno estd ordenado con los otros, es decir,
todos permanecen perfectamente orientados y unidos por una fuerza cohesiva. La energia
involucrada en este proceso se le llama “energia de intercambio o canje magnético”. Si se
quiere cambiar la direccion de uno de los dipolos, los restantes trataran de mantenerlo en su
posicion. Una imagen analoga es la de una convencional cerca de madera con muchas tablas
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verticales unidas por dos travesarios (estado ordenado). Si alguien se apoya sobre una de las
tablas verticales, la union entre ellas ejerce una fuerza que se opone a la accion de apoyarse
e impide que la tabla se incline lo suficiente como para tocar el suelo. Esta fuerza o union
juega un papel importante entre los dipolos obligandolos a que actien en forma cooperativa.
Para vencer esta energia de cohesion se necesita otro tipo de energia como la energia térmica,
por ejemplo. A latemperatura por encima de la cual los dipolos se desordenan completamente
se le denomina temperatura de orden, critica o de Curie (Tc), algo asi como si alcanzada
esta temperatura los travesafios de la cerca desaparecen repentinamente y las tablas caen para
un lado y otro, pero algunas quedan paradas (estado desordenado). Ahora, si se baja la
temperatura por debajo de Tc, espontdneamente aparecen nuevamente los travesafos y se
forma una cerca perfectamente ordenada. Los sistemas reales, como hierro, cobalto y niquel,
por ejemplo, tienen una temperatura Tc de 1043 "C, 1380 "C y 630 'C respectivamente. A
mayor temperatura de orden, mayor es la energia de intercambio involucrada [25].

2.2.1.1 Fundamentos Fisicos del Ferromagnetismo

Los materiales ferromagnéticos y ferrimagnéticos presentan un momento dipolar magnético
espontaneo en ausencia de campo magnético aplicado, observandose este fendmeno solo por
debajo de Tc. Su comportamiento es, por ello, distinto al de los materiales paramagnéticos,
cuyos dipolos elementales han de ser orientados por un campo magnético para exhibir
momento magnético.

Los fendmenos que se trataran en esta seccion se deben a interacciones de naturaleza cuéntica
entre momentos magnéticos. Estas interacciones son lo suficientemente fuertes como para
producir el alineamiento mutuo de los momentos magnéticos. La interaccion alineadora entre
momentos magnéticos solo serd importante si es grande comparada con los mecanismos que
pueden alterar la ordenacidn, especialmente la energia térmica vibracional que naturalmente
tendera a desordenar los momentos magnéticos del material. Los tipos de ordenaciones de
dipolos 0 momentos magnéticos que dan lugar a un momento magnético espontaneo (excepto
en el caso del antiferromagnético sencillo) son los siguientes [26]:

Observaciones Experimentales:

Las principales observaciones experimentales asociadas a los materiales ferromagnéticos son
las siguientes:

1. Imantacion espontanea en ausencia de campo magnético externo.

2. La imantacion esponténea varia con la temperatura alcanzando un méximo para T=
OK y presentando una disminucion continua al aumentar la temperatura hasta caer
fuertemente para la temperatura de Curie ferromagnética (Tc).

3. Para T > Tc el material experimenta una transicion de fase magnética de un estado
ferromagnético a uno paramagnético con una susceptibilidad en la fase paramagnética
dada por la ecuacion:



_ C
T (T-Te)

X (2.2)

Esta relacion es una modificacion de la ley de Curie para materiales paramagnéticos
en la cual C no esta definida para T < Tc donde el material presenta imantacion
espontanea.

4. Un material ferromagnético no tiene una imantacion espontanea en la misma
direccion a lo largo de todo su volumen, sino que presenta regiones mas pequefias de
imantacion de direccion uniforme llamadas dominios magnéticos con orientacion al
azar unas respecto a otras.

5. Los unicos elementos ferromagnéticos son: hierro (Fe), cobalto (Co), Niquel (Ni),
gadolinio (Gd) y disprosio (Dy) [27].

La figura 2.2 muestra un arreglo esquematico de los momentos magnéticos o espines en una
estructura ferromagnética.

A A A A
® O @

A A A A

o

Figura 2.2: Representacion esquematica del ordenamiento de
los momentos magnéticos en una estructura ferromagnética.

2.2.2 Antiferromagnetismo

En los materiales antiferromagnéticos los momentos magnéticos producidos en los dipolos
circundantes se alinean oponiéndose unos a otros en el campo magnético, teniendo una
magnetizacion nula. La diferencia entre el antiferromagnetismo y el ferromagnetismo es la
interaccidn entre los dipolos circundantes, ya sea que se refuercen o se opongan entre si, ver
figura 2.3 [30].
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Figura 2.3: Representacion  esquemética  del
ordenamiento de los momentos magnéticos en una
estructura antiferromagnética.

En las sustancias antiferromagnéticas los momentos magnéticos pueden dividirse en dos
subredes, que se interpenetran mutuamente, en la que todos los dipolos asociados a una de
las subredes son paralelos entre si mientras que son antiparalelos con respecto a los dipolos
de otra subred. Como los efectos de las dos subredes se compensan no dan lugar a campos
magnéticos exteriores y el campo magnético es cero [30]. La susceptibilidad magnética es
pequefia (casi cero) y positiva. Algunos ejemplos de antiferromagnéticos son compuestos
como la hematita (Fe,05), el fluoruro de niquel (NiF,) o el éxido de hierro (FeO) [31].

2.2.3 Ferrimagnetismo

En un campo magnético los dipolos de un ién A pueden alinearse con el campo mientras que
los dipolos de un ion B se oponen al campo. Debido a que la resistencia de los dipolos no es
igual resulta una magnetizacion neta. Los materiales ferrimagnéticos pueden proporcionar
una buena intensificacion del campo aplicado. Los momentos magnéticos estan en posiciones
anti-paralelas y tienen distintas magnitudes, ver figura 2.4 [30].

La susceptibilidad magnética en estos materiales es grande y positiva, son de valor comercial
considerable debido a su gran resistencia eléctrica y pueden emplearse para altas frecuencias
sin pérdidas provocadas por las llamadas corrientes parasitas [31].
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Figura 2.4: Representacion esquematica del ordenamiento de los
momentos magnéticos en una estructura ferrimagnética.

2.3 Mecanica Estadistica en el Estudio de los Materiales Magnéticos

El mundo que uno percibe a través de los sentidos se compone de objetos
macroscopicos, es decir, grandes comparados con la escala atdmica, y por lo tanto
compuesto de muchos atomos o moléculas. En este sentido se incluyen, por
ejemplo: liquidos, solidos, gases y organismos biol6gicos en general. El objetivo de la
mecanica estadistica es comprender el comportamiento de estos sistemas
deduciendo sus caracteristicas a partir del conocimiento de las propiedades
microscépicas [32].

Los sistemas macroscopicos estdn compuestos por un ndmero pequefio de
constituyentes distintos, haciendo que estos sean descritos matematicamente de una
manera simple. Pero el numero de ecuaciones hace que sea practicamente imposible
resolverlas [33].

No serd muy sabio resolver las ecuaciones de movimiento de estos sistemas por el
numero grande de las mismas, pero las propiedades macroscopicas del sistema
parecen comportarse de manera predecible y no brusca. De esta manera, la mecénica
estadistica pretende calcular estas propiedades de sistemas grandes tratandolos de
una manera probabilistica de que un sistema se encuentre en un cierto estado.

2.4 El Modelo de Ising

En ciertos metales como hierro (Fe) o niquel (Ni), una fraccion de espines de atomos
se polarizan espontdneamente en la misma direccion, inclusive sin campo magnético
externo aplicado, provocando la aparicion de un campo magnético microscépico.
Esto sugiere que el arreglo de espines electronicos y momentos magnéticos es
regular, siendo no necesariamente de manera simple. Los arreglos indicados
presentan un momento magnético espontaneo llamado momento de saturacion
Unicamente cuando la temperatura es menor a la temperatura caracteristica conocida
como la temperatura de Curie (Tc). Cuando T = Tc se dice que el sistema pasa por

9



una transicién de fase de segundo orden o continua. Por encima de la temperatura de
Curie los espines se encuentran orientados aleatoriamente produciendo en
consecuencia un campo magnético nulo debido al movimiento térmico de los
espines [34][35].

El modelo de Ising [36], nombrado gracias al fisico Ernest Ising, es un modelo
matematico que describe materiales magnéticos, como es el caso de los
ferromagnetos y antiferromagnetos simples. EI modelo parte de la base de que el
magnetismo presente en el material es una combinacion de momentos de dipolos
magnéticos de muchos espines atomicos en el material. EI modelo postula una red
de geometria arbitraria, donde un espin se encuentra ubicado en cada lugar del
mismo. El valor de los espines puede ser Unicamente +1, y las interacciones se
replican mediante un término Si Sj. En el caso mas simple estas interacciones son de
la misma magnitud, denotada por J y entre los espines mas cercanos. A su vez, se
puede introducir un campo magnético externo h que se acople con los espines. De
esta manera el Hamiltoniano toma la forma:

H=-] Z S:S; — thi (2.3)
<ij> i

Donde < ij > denota suma a primeros vecinos. Para valores de J positivos el modelo
describe materiales ferromagnéticos donde los espines tienden a alinearse entre
ellos, mientras para J negativos el modelo describe materiales antiferromagnéticos
[34].

Los estados del sistema son todos aquellos correspondientes a los distintos valores
que pueden tomar los espines. Dado que cada uno puede tomar dos valores, si la red
posee N lugares, entonces el sistema tendra 2V valores posibles.

De lo expuesto en el parrafo anterior surge el siguiente interrogante ¢cuéles son las
principales cantidades termodinamicas de interés para el modelo de Ising y para el
trabajo en general?

Se puede calcular la magnetizacion haciendo un promedio sobre los estados
M) =) s @24
i

Aunque uno estd mas interesado en la magnetizacion media por espin, ya que no

depende del tamario de la red.
! (25)
m) =~ ) -
i
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Podemos usar las fluctuaciones para calcular la susceptibilidad magnética por espin.

1o(M) B

X“NoH N

Similarmente con el calor especifico por espin a partir de las fluctuaciones en la
energia:

((M?) — (M)?) = BN ({m?) — (m)?) (2.6)

_ kB _
Co === () = (E)?) -

2.4.1 Modelo de Ising en dos Dimensiones

Este modelo fue resuelto por primera vez por L. Onsager. Utilizando la técnica de
matriz de transferencia con campo magnético nulo mostrd que los exponentes criticos
del modelo eran muy diferentes de aquellos que da la teoria de Landau, que hasta
aquel momento estaba considerada como correcta [37]. Por largo tiempo esta solucion
fue la Gnica que planteaba un tratamiento matematico riguroso y cuyo resultado exhibe una
transicion de fase. Antes de esa solucién se pensé que la formulacion de la mecanica
estadistica no explicaria las transiciones de fase [38] y posteriormente C. Yang lo realiza en
presencia de un campo magnético externo [39]. Mas tarde la realizacion de este modelo se
dio aplicando diferentes técnicas de calculo.

Cuando se trabaja con el modelo bidimensional, es conveniente identificar a los espines S; a
través de dos indices que indiquen su localizacién en la red. Si en esta hay un total de N =
NxNy sitios, es decir, Nx en la direccion horizontal y Ny en la direccion vertical, entonces el
modelo tiene 2V posibles configuraciones, cada una de las cuales esta determinada por el
conjunto:

{Sl} = {51’1,51,2, TN Sl,le ...... ) SNy,l’ SNy,Z’ TN} SNyNX}
Donde S; ; = +1

El Hamiltoniano del modelo en red cuadrada, en presencia
de un campo magnético externo, esta dado entonces por:

H=-] Zzsi,jSHLj+225i,j5i,j+1 _hzzsi,j (2.8)
T T T

Donde J es la constante de interaccion de intercambio entre dos espines, h el campo
magnético externo que se supone en la misma direccion de los espines, y el término
—h},;2;S;; denota lo que se conoce como energia de Zeeman del sistema [40]. A

continuacién, se mostrara un esquema de dicho modelo:
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Figura 2.5:Representacion esquematica de un Modelo de Ising
bidimensional.

2.5 Transiciones de fase

Las leyes fundamentales de la naturaleza que gobiernan las propiedades de
la materia exhiben una serie de distintas propiedades de simetria. Estas leyes son
invariantes con respecto a las traslaciones espaciales y temporales, y también con
respecto a las rotaciones y las inversiones. Los estados que existen en la naturaleza
no muestran, en general, la simetria completa de sus principios naturales subyacentes [41].
Una transicion de fase ocurre cuando hay una singularidad en la energia libre 0 en una de sus
derivadas.  Siendo  visible un cambio abrupto en algunas de las
propiedades de la sustancia. Las transiciones de liquido a gas, de un conductor
normal a un superconductor, de un paramagneto a un ferromagneto son ejemples
comunes de ello [42].

2.5.1. Ejemplos de Transiciones de Fase

Queremos enumerar sOlo algunos ejemplos entre la multitud de transiciones
de fase que se conocen. En el area de sustancias magnéticas se encuentran antiferromagnetos,
por ejemplo con dos subredes que tienen direcciones opuestas de
magnetizacion M1 y M., ferromagnetos y fases helicoidales. En un antiferromagneto
con dos subredes, el parametro de orden es N = M; — M,, la llamada magnetizacion
escalonada. En mezclas liquidas binarias, existen transiciones de separacion donde
el parametro de orden caracteriza la concentracién. En el caso de transiciones de
fase estructurales, la estructura reticular cambia en la transicion y el parametro de
orden es dado por el campo de desplazamiento o el tensor de deformacién. Ejemplos
de ellos son los ferroeléctricos y transiciones distorsionantes, donde el parametro
de orden estd dado por la polarizacién eléctrica P o el angulo de rotacion de un
grupo molecular [41].
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2.5.2 Transiciones de Fase en el Modelo Ising Ferromagnético

A continuacion, se describira con mayor detalle el comportamiento de algunas
variables termodinamicas cerca de una transicién de fase en el caso de un modelo
ferromagnético con el objetivo de brindar una mayor claridad del asunto.

Los diagramas de fases se muestran en la figura 6(a). Hay una linea de transicién de
primer orden a campo cero (H = 0) que va desde temperatura cero hasta una
temperatura critica T = Tc. Primero se describira la dependencia con el campo
externo de la energia libre y sus derivadas: La magnetizacion y la susceptibilidad,
para los caminos sefialados como 1, 2 y 3 en la figura 6(a). El objetivo serd comparar
estas funciones en las tres regiones: debajo, por encimayen T = Tc.

La energia libre se muestra en la figura 6(b). La funcién es convexa y hay simetria
alrededor del punto H = 0. Se desarrolla un pico en H = 0 para T < Tc, lo que
marcaria una transicion de primer orden, lo cual se vera méas claramente para la
magnetizacion. La variacion de la magnetizacion con el campo externo se muestra
en la figura 6(c). Para T > Tc varia continuamente. Sin embargo, para T < T¢ hay un
salto en H = 0 lo que indica una transicién de primer orden. A T = T¢ la funcion es
continua, pero presenta una pendiente infinitaen H = 0.

Derivando nuevamente se obtiene la susceptibilidad y mostrada en la figura 6(d).
Para T > Tc es una funcion suave en funcion del campo como es de esperarse.
Cuando T < Tc presenta un pico en la transicion de primer orden para H = 0. Mientras
que en el punto critico la susceptibilidad diverge, lo cual es un comportamiento
caracteristico de una transicion de fase continua.

También uno podria estar interesado en como varian tanto la magnetizacion como la
susceptibilidad a campos fijos; camino 4, 5 y 6 de la figura 6(a). Estas figuras se
muestran en 6(e) y (f). NoOtese que no se puede cruzar una linea de transicién de
primer orden mediante la variacion de la temperatura. Siguiendo el camino 5 para
H = 0 se pasa por T = Tc para luego pasar por una linea de coexistencia de dos fases
hastaT = 0. A lo largo de los caminos 4 y 6, equidistantes de H = 0, no hay una
transicion de fase. La dependencia de la magnetizacion con la temperatura se
muestra en la figura 6(e). Para campos no nulos, la magnetizacion es una funcion
suave incrementandose para temperaturas decrecientes, apuntando todos los espines
en la misma direccion que el campo en el limite de temperatura cero.

Para H = 0 no hay una direccién preferencial marcada por el campo. En el caso de T > Tc
es igualmente probable que los espines apunten tanto para arriba como para
abajo. De esta manera, la magnetizacion neta es cero. La magnetizaciébn aumenta
desde cero en T = Tc hasta un valor de saturacion a temperatura cero. Finalmente, en
la figura 6(f) se muestra la susceptibilidad en funcién de la temperatura. Para
campos finitos existe un pico de susceptibilidad en el punto critico. Mientras que
para H = 0 hay una divergencia marcando el punto critico.
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Figura 2.6: (a) Diagramas de fase de un ferromagneto. (b)Dependencia con el campo
de la energia libre. (c) Dependencia con el campo de la magnetizacién. (d)
Dependencia con el campo de la susceptibilidad. (¢) Dependencia de la magnetizacién
con la temperatura. (f) Dependencia de la susceptibilidad con la temperatura. Figura
obtenida de [42].

2.6 Simulaciones Computacionales en Equilibrio Térmico

Las simulaciones son utilizadas cuando al realizar experimentos en sistemas reales es
imposible o impracticable. Esto puede ser debido al alto costo de realizacion o prueba, o
debido a que la fragilidad del sistema no soportara pruebas exhaustivas, o porque la duracién
en tiempo real del sistema lo hace irrealizable [43].

Con relacién al presente trabajo existen sistemas fisicos reales que poseen problemas para
entender su comportamiento cuando poseen muchas particulas interactuantes en proceso de
una transicion de fase. Para ello se propone un Hamiltoniano que pueda tener las
caracteristicas esenciales de algun sistema las cuales se puedan determinar mediante la
simulacion.

Otra ventaja de realizar simulaciones esta relacionada con que diferentes efectos fisicos que
estan simultdneamente presentes en sistemas reales, pueden ser aislados mediante distintas
consideraciones en la simulacion, proveyendo un mejor entendimiento del sistema.

El objetivo de una simulacion no es proveer un mejor ajuste a los resultados experimentales
como lo hace la teoria analitica. El objetivo es crear un entendimiento de las propiedades
fisicas y procesos tan completos como sea posible, haciendo uso del control de las
“condiciones experimentales de la computadora” y la posibilidad de examinar cada aspecto
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de las configuraciones del sistema en detalle. Resultando en la dilucidacion del mecanismo
responsable de un determinado fenémeno observado.

2.6.1 Simulacién Monte Carlo

El método de Monte Carlo es un método numérico que permite resolver problemas
fisicos y matematicos mediante la simulacion de variables aleatorias. En particular
este es uno de los métodos numericos mas importante para solucionar problemas fisico-
estadisticos. En el método Monte Carlo se simula directamente el proceso en
estudio, creando un modelo del sistema y haciendo que este pase sobre una gran
cantidad de estados posibles que se calculan probabilisticamente. Esto se hace de
acuerdo a una cierta distribucién estocastica que calcula los valores esperados de los
observables fisicos deseados. Para determinar la distribucion probabilistica es
necesario que ésta modele al sistema en el caso real, es decir, cuando el sistema se
encuentre en equilibrio termodinamico.

Una gran ventaja de esta técnica es que no se necesitan todos los estados de un
sistema para encontrar estimativos de los observables fisicos, sin embargo, este
método conlleva a errores estadisticos y otros generados por la correlacion entre los
datos consecutivos cuando se genera una cadena de Markov [44].

2.6.2 Aspectos Importantes de la Simulacion Monte Carlo

A continuacion, se definirdn unos aspectos de gran importancia para la ejecucién de la
simulacion Monte Carlo usada en este trabajo.

2.6.2.1 Muestreo de Importancia

Un concepto de gran trascendencia en la simulacion Monte Carlo es el “muestreo de
importancia”, este basicamente da cuenta de la forma como se escogen los estados
qgue van a representar el sistema. La forma como se escogen los estados influye tanto
en los errores estadisticos y correlativos como en el tiempo computacional de los
programas. En una simulacion Monte Carlo la generaciéon de estados al azar no tiene
sentido, porque existe la posibilidad de generar estados poco probables en
condiciones fisicas reales. Por tal motivo se escoge la probabilidad de ocurrencia de
un estado conforme al formalismo propio de una colectividad candnica como se
muestra en la siguiente ecuacion [44].

e PEu
bu="7 (2.9)

donde Z es la funcion de particion del sistema, 8 = k—lT kg es la constante de Boltzmann, T
B

la temperatura y E,, la energia del estado L.
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2.6.2.2 Procesos de Markov

Otro aspecto importante en las simulaciones Monte Carlo es el mecanismo de
transito de un estado a otro; en este método el proceso de Markov es el que se usa
para generar la sucesion de los estados a estudiar.

Un proceso de Markov es un mecanismo que, dado un sistema en un estado y, genera un
nuevo estado de ese sistema v. No generara el mismo estado cada vez que le es dado el estado
inicial u. La probabilidad de generar un estado v dado u es llamada la probabilidad de
transicion p(u — v) para la transicion de u a v. En un verdadero proceso de Markov estas
transiciones de probabilidad deberan satisfacer dos condiciones: a) Las probabilidades de
transicion deben ser estacionarias; lo que implica que no cambian con el tiempo y b) depender
Unicamente de las propiedades de los estados en consideracion u y v y no de algan otro
estado. Asi mismo debera cumplir la condicién de normalizacién:

z p(u—-v)=1 (2.10)

En las simulaciones Monte Carlo se utilizan procesos de Markov repetidamente para generar
una cadena de Markov de estados, es decir, dado un estado u, este proceso genera un estado
nuevo v, luego este otro n y asi sucesivamente.

Por otro lado, para que el proceso de Markov simule adecuadamente la trayectoria del sistema
en el espacio de fases, este debe converger hacia una sucesion de estados dados por una
probabilidad de distribucion de Boltzmann o, lo que es lo mismo, el sistema debe aproximarse
a una distribucion de estados en equilibrio. Para esto Gltimo se imponen dos condiciones: La
ergodicidad del sistema y el balance detallado [45] [46].

2.6.2.2.1 Ergodicidad

La condicion de ergodicidad significa que en el proceso de Markov si se parte de cualquier
estado del sistema es posible llegar a cualquier otro estado del sistema, siempre y cuando
exista una cadena lo suficientemente larga. Esta condicion permite hacer cero algunas de las
probabilidades de transicion, pero establece que al menos debe haber un camino de
probabilidades no nulas entre las cuales dos estados se puedan unir [44]. En la practica, los
algoritmos Monte Carlo eligen casi todas las probabilidades de transicion igual a cero, pero
teniendo en cuenta que esta condicidn no sea violada.

2.6.2.2.2 Balance Detallado

El balance detallado quiere decir que cuando el sistema llega al equilibrio es la distribucion
de Boltzmann la que se alcanza; entendiendo el estado de equilibrio como aquel en que la
tasa a la que el sistema transita del estado p hacia otros estados es igual a la tasa a la que el
sistema transita desde otros estados al estado . Matematicamente esto se puede expresar de
la siguiente manera:
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D =)= ) pp(v k) (211)
% v
Usando la condicion de normalizacion, ecuacion (2.10), la ecuacion (2.11) quedara:

Py = Z pyp(v = ) (2.12)

Esta ecuacién no garantiza que se alcance la distribucidn de probabilidad esperada. Para esto
proponemos la condicion adicional:

pup(u—>v) =p,p(v—-pn (2.13)

Esta ecuacion es llamada balance detallado. Como podemos ver, la parte izquierda de la
ecuacion indica el ritmo total en que ocurren las transiciones de u a v en el sistema, pero la
parte derecha indica el ritmo de la transicion inversa. Dicho esto, se puede elegir una
distribucién de probabilidad de estados generada por la cadena de Markov que tiende a
cualquier distribucion p,, deseada y la escribimos de la siguiente manera:

PU=V) Py pe,-5) (2.14)
p(v-ou) P

2.7 Algoritmo Metropolis
La descripcion del algoritmo Metrdpolis se muestra de la siguiente manera:

1. Se establece una configuracion inicial u; del sistema.

2. Se intenta un cambio aleatorio v; de dicha configuracion inicial.

3. Secalculael cambio en la energia (AE) que se dio en el sistema debido al paso numero
2.

4. Si el valor de AE es menor o igual a cero se acepta dicha inversion y se va al paso
namero 8.

5. Si por el contrario AE es positivo se calcula p(u; - p;) = e FEED,

6. Se genera un nimero aleatorio renelintervalo 0 < r < 1.

7. Sir < p(u; — u;) se acepta la nueva configuracion, de lo contrario se mantiene la
configuracion inicial. Nétese que las configuraciones que disminuyen la energia son
siempre aceptadas.

8. Se calcula el valor de las cantidades fisicas deseadas.

9. Se repiten los pasos 2 y 8 para disponer de un nimero suficiente de configuraciones.

10. Finalmente, se realizan los promedios de las cantidades calculadas [46].
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2.8 Calculo de errores

Cuando tenemos las variables fisicas que deseamos medir, nos disponemos a calcular los
promedios, para corroborar que tan buenos son los resultados. En el caso de la simulacion
Monte Carlo utilizada en este trabajo de grado, se tienen dos tipos de errores:

Estimacion de los errores estadisticos:

Una manera de determinar los errores seria considerar una simulacion con n medidas, por
ejemplo, para el calor especifico por espin C;, el mejor estimador sera el valor medio de C y
el mejor estimador de la desviacion estandar es:

1an .
- Zi=o(Cy C)2: 1 (@ - c2) (2.15)

o= n—1 n—1

Este método asume que las n muestras de C; son independientes entre si, aunque en general
no lo sea.

Estimacién de los errores sistematicos:

La principal fuente de errores sistematicos es debida a esperar un tiempo finito entre medidas
del sistema hasta que se equilibre. A diferencia de los errores estadisticos, no existe un
método para estimar estos errores.

2.9 Algoritmo para Sistemas Mixtos de Ising: Algoritmo Tipo Bafio
Térmico

El ferromagneto en estudio presenta 32. 72 = 441 posibles configuraciones, debido a que los
espines Q tienen tres posibles estados (+1,0) y los S tienen siete posibles estados
(£3,%2,+1 £+ 0); de este modo no podemos utilizar el algoritmo de Metropolis descrito
anteriormente, donde escogemos un espin y se calcula la probabilidad que se invierta. En el
caso que estamos tratando, dependiendo del estado de cada espin y sus vecinos, el cambio de
energia asociado a la transicion puede tener varios valores posibles, por este motivo usaremos
el algoritmo tipo bafio térmico para la simulacién [45].

Basicamente en un algoritmo tipo bafio térmico se escoge un espin, este podra tomar un valor
0 quedar igual, pero debe seleccionarse en funcion del resto de espines que componen el
sistema que se esta estudiando. Entonces en este algoritmo escogemos la variable la cual se
le daré la oportunidad de cambiar, quedando el resto del sistema constante como si fuera un
bafio térmico.

A continuacion, mostraremos un ejemplo de como funciona el algoritmo tipo bafio térmico,
para el cual escogeremos un espin tipo S:

1. Escogemos un espin S de la red, que podra tomar uno de los siete valores: (S =
+3,12,11,0).
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2. Se calcula el cambio de energia AE, sabiendo que la probabilidad de transicion p;; =
p(u; > u;) = e”PEED asociado a cada uno de los siete posibles cambios

[P1, P2, D3, as D5, e, P7]-
3. Seconsiderasise cambiaaS; =0,5,=1,5;=2,5,=3,S;=—-1, Sg=-2Yy

57 = _3
4. Generando un numero al azar r, tal que 0 < r < (p; + P, + p3 + ps + bs + pg +
p7)-

Sir < py, el espin queda como S, si no, se avanza.

Sir < p; + p, , se cambia al espin S, si no, se avanza.

Sir < p; + p, + ps, se cambia al espin S5, si no, se avanza.

Sir <p; + p, + p3 + ps, Se cambia al espin S,, si no, se avanza.

Sir <p; +p, +p;3 + ps + ps, se cambia al espin Ss, si no, se avanza.

10. Sir < py + py + p3 + P4 + pPs + pe, S€ Cambia al espin Sg, si no se cambia al espin
S,.

©oN O

Este algoritmo muestra que si el cambio es favorable p;; =p(u; — ;) aumenta
exponencialmente con la diferencia de energia AE. Si por el contrario la probabilidad de
transicion p;; = p(u; — u;) disminuye exponencialmente con el cambio de energia,
(AE>0) este sera desfavorable. Existira una probabilidad constante cuando la diferencia de
energia sea constante, esto es, AE = 0, es decir, el espin no cambiara.
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Capitulo 3

Resultados y Anélisis

En este capitulo presentamos un detallado analisis del comportamiento termomagnético del
modelo ferromagnético de espines S = 3 y Q = 1, considerando interacciones a primeros
vecinos y campos anisotropicos (Ds, Dg) y magnético longitudinal externo (h). Iniciamos
con el estudio de los diagramas de fase a temperatura finita de la energia (E), del calor
especifico (C), las magnetizaciones totales y de las subredes, la susceptibilidad magnética
total (yr) y la temperatura critica (T) en funcion del campo h.

3.1. Hamiltoniano de Interaccién

Consideramos el sistema ferromagnético tipo Ising mixto de espin-3 y espin-1 en un campo
magnético longitudinal, para el caso con interacciones a primeros vecinos. Los espines se
encuentran en sitios alternados de una red cuadrada de tamafio LxL con L = 80. El sistema se
define a través del Hamiltoniano

H=—) ) 81Q;=Ds Yy (59* =Dy ) (¢))° = h(z S+ Q,,-) (3-1)

(nn) ieA ieB iEA ieB

Donde S =3y Q = 1 son los espines en los sitios de las subredes interpenetradas A y B,
respectivamente. /; es el parametro de intercambio a primeros vecinos en la red, Dg y D son
campos cristalinos de las subredes que forman el sistema y h es un campo magnético
longitudinal externo. La primera suma se realiza sobre todos los pares de espines de vecinos
mMAas cercanos, es decir, entre los espines Sy Q. Las sumas sobre i y j se llevan a cabo en todos
los sitios de las subredes A y B, respectivamente. Consideramos un acoplamiento
ferromagneético entre primeros vecinos (J; > 0) y tomamos condiciones de borde
periodicas. Cabe mencionar que todos los parametros del Hamiltoniano estan en unidades de
energia.

La simulacion del modelo se realiza mediante un método Monte Carlo a través de un
algoritmo tipo bafio térmico. Los datos se obtienen con M = 5 x 10* pasos Monte Carlo
por sitio de red, después de descartar los primeros 10* pasos por sitio para alcanzar el

equilibrio. Los errores se estiman utilizando el método de bloques, donde la muestra se divide

M

en b bloques, de manera que cada blogue tiene M,, = > medidas. Por tanto, los errores pueden

calcularse como la desviacion estandar de las medidas de los bloques, para este trabajo
utilizamos b = 10.

3.2. Variables Termomagnéticas del Modelo

Para el analisis de las propiedades termomagnéticas del sistema en estudio calculamos
numéricamente en funcién de la temperatura los efectos de un campo magnético externo en
la energia, el calor especifico, la magnetizacion total y de las subredes; asi como también en
la susceptibilidad magneética y la temperatura critica. Dichas cantidades describen
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termodindmicamente el sistema. Estas variables fisicas estdn definidas por las siguientes
expresiones:

E = —(H) (3-2)
¢ = u?) - ()% 59
Ms = =(%;S;) (3-4)
My = =(%;Q;) (3-5)
My == (Ms + M) (3-6)
xr =5 (MB) — (M7)?) (3-7)

3.3. Efectos del Campo Magnético Externo h Sobre las Variables
Termomagnéticas.

En las siguientes subsecciones se describe la influencia del campo magnético externo h sobre
los diagramas de fase a temperatura finita de las variables definidas en las ecuaciones (3-2),
(3-3)1 (3-4)1 (3-5)1 (3-6) y (3-7)

3.3.1 Efecto de h sobre la energia E

El comportamiento de la energia en funcion de la temperatura se presenta en las figuras 3.1,
3.2 y 3.3 para diversos valores del parametro h. En todos los casos podemos notar el
crecimiento de la energia a medida que se incrementa la temperatura, asi como también el
cambio de concavidad experimentado por las curvas en las proximidades de la temperatura
critica, sefialadas en las graficas como 7.

ENERGiA (meV)

===
B O

1 1 1 1 1 1 1 1 1
o] 5 10 15 20 25 30
TEMPERATURA { °K)

Skb b »

40

Figura 3.1: Energia por espin en funcion de la temperatura
para diversos valores de h,conJ; =1, Ds =-0.5y Do = 4.
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Para temperaturas muy grandes las curvas de energia tienden a valores constantes.

ENERGIA (meV)

| | 7]
0 5 10 15 20 25 30 35 40
TEMPERATURA ( °K)

Figura 3.2: Energia por espin en funcion de la temperatura para
diversos valoresde h,con J; =1, Ds =-0.5y Do = 4.

ENERGIA (meV)

0 5 10 15 20 25 30 35 40
Figura 3.3: Energia por espin en funcion de la temperatura para

diversos valoresde h,conJ; =1, Ds =-0.5y Dg = 4.
En la figura 3.4 se establece el comportamiento de la energia de estado base del ferromagneto
de espines S = 3y Q = 1 con relacion al campo magnético externo.
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Observamos que para h <0 en el intervalo —9 < T < —3 la energia decrece positivamente
tomando su maximo valor de 8.5 cuando el campo vale h = —9. Mientras que en el intervalo
—1 < T < —9 crece positivamente en valor absoluto, tomando el valor maximo | — 21.5|
cuando el campo vale h = 9.

(meV)
W

-

ENERGIA DEL ESTADO BASE
1
Lt
I

=10 -7.5 =5 -2.5 0 2.5 5 7.5 10
CAMPO MAGNETICC (T)

Figura 3.4:Energia de estado base Eo en funcion del campo magnético h,
con Ji=1, Ds = -0.5y Dq = 4. EoL representa la linealizacion de la curva
Eo.

3.3.2 Efecto de h sobre el calor especifico C

En este caso consideramos las fluctuaciones de energia en el ferromagneto a través del
comportamiento del calor especifico variando con la temperatura, como funcion respuesta
termodinamica de la energia. Las graficas de calor especifico mostradas en las figuras 3.5 y
3.6 indican que la temperatura critica, estimada en el maximo de las curvas, se incrementa
con h > 0y los picos se desplazan a la region de alta temperatura. En las figuras 3.7 y 3.8
para los campos h < 0, la diferencia radica en que la temperatura critica decrece con el
incremento del valor absoluto del campo h. En un sistema ideal e infinito las curvas de calor
especifico en funcién de la temperatura divergen en T, indicando una transicién de fase de
segundo orden desde una fase ferromagnética a una fase paramagnética y desordenada, en la
cual los espines de la red se orientan en forma azarosa, presentando una direccion no definida.
Un célculo més cuidadoso de la temperatura critica requerird un analisis de escala de tamafio
finito que esta mas alla del alcance de este trabajo, donde estamos principalmente interesados
en el comportamiento cualitativo del punto critico.
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Figura 3.5: Calor especifico en funcion de la temperatura para diferentes
valores de campos magnéticos positivos y cero.
0.

CALOR ESPECIFICO (J/(mol. K)

0 5 10 15 20 25 30 35 20
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Figura 3.6 Calor especifico en funcién de la temperatura para diferentes
valores de campos magnéticos positivos.
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Figura 3.7: Calor especifico en funcion de la temperatura para diferentes
valores de campos magnéticos negativos.
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Figura 3.8: Calor especifico en funcion de la temperatura para diferentes
valores de campos magnéticos negativos.

25



El comportamiento termodinamico del calor especifico en todas las curvas nos indica que C
se incrementa con la temperatura hasta alcanzar su valor maximo en T = Tc, justamente en
el punto que se presenta la transicion de fase continua o de segundo orden donde el sistema
pasa a la fase desordenada. Para valores T > Tc el calor especifico empieza a decrecer hasta
que para temperaturas muy grandes tiende a valores constantes.

En la figura 3.5 se nota a temperaturas bajas la presencia de picos no criticos a temperaturas
sefialadas con T = T, que incrementan su valor a medida que aumenta la intensidad del
campo. Es posible que estos picos en T} se deban a una reactivacion térmica de los espines
de la subred A de tipo S, la cual se desordena mas rapido que la subred B debido al efecto del
campo de anisotropia D, = 4 que mantiene mas alineados los momentos magnéticos tipo Q.
Todo esto ocurre en las proximidades de los intervalos 0 <7 <0.36,0 < T <092y 0 <
T < 2.6 cuando h = 0, h = 3y h = 7 respectivamente. De igual manera en la figura 3.6 se
muestra un pico no criticoen 0 < T < 1.5 cuando el campo vale h = 1, asimismo en la figura
3.8 la presencia de estos puntos se encuentra en los intervalos 0 < T < 0.7 cuandoh = —1
y0<T <0.92cuando h = -9.

3.3.3 Efecto de h sobre las magnetizaciones Ms, Mo y M+

En esta seccion se muestra el comportamiento de la magnetizacion total por espin y de las
magnetizaciones de las subredes por sitio de red en funcidn de la temperatura para los valores
Dg = —0.5, Dy = 4y J; = 1 con algunas variaciones del campo magnético h.

En la figura 3.9 analizamos los efectos de los campos de anisotropia Ds y D, sin considerar
la interaccion del sistema con el campo magnético externo h (h=0). Podemos apreciar a bajas
temperaturas, aproximadamente en el intervalo 0 < T < 3.75 que la subred de espines Q =
1 mantiene una magnetizacion casi constante (M, = 1), mientras que la magnetizacion de
espines S = 3 crece aproximadamente hasta Ms = 2.5. Este comportamiento se debe a la
intensidad del campo cristalino D, = 4, el cual tiende a mantener la subred B con los
momentos magnéticos alineados en su direccion. Mientras que la subred A es afectada por
un campo cristalino de intensidad Dg = |—0.5], lo que implica que los espines tipo S se
alinean en esa direccion haciendo que se incremente la magnetizacion Mg. Para T > 3.75 la
energia térmica prevalece con mayor influencia en la subred B, ya que la magnetizacion Mq
empieza a decrecer de tal manera que para temperaturas muy grandes tiende a alcanzar el
valor constante =~ 0.17. Este fendmeno nos indica que la subred B se desordena mas rapido
que la subred A con el incremento de la temperatura. Con respecto a la subred A para T >
3.75 domina el efecto del campo cristalino Ds sobre la energia térmica puesto que la
magnetizacion Mg mantiene un valor aproximadamente contante (= 2.5). La grafica 3.9
también nos muestra que cuando el ferromagneto estd en el estado base (T =0) la
magnetizacion total M = 1.5 se satisface en el estado base con la ecuacion (3-6). En los
dos intervalos antes mencionados se refleja la combinacion de los comportamientos Mgy M,
para obtener la curva de M;. Para grandes temperaturas M tiende aproximadamente a 1.32.
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Seguidamente estudiaremos el caso para h distinto de cero para analizar sus efectos sobre las
magnetizaciones. En la figura 3.10 se exhibe la influencia del campo magnético externo con
valores negativos y cero sobre la magnetizacion total del ferromagneto tipo Ising de espines
S=3y Q =1. A medida que se incrementa en valor absoluto el campo externo h la
magnetizacion va decreciendo desde su estado base en T = 0, tal como se observa para h >
|-3]. Los maximos de las curvas para h = 0,—1, —3 que indican un orden de los momentos
magnéticos debido a los campos de anisotropia, se ven afectados por la accion del campo h.
Es decir, el campo externo desordena los espines en la red como se aprecia en las curvas para
h = —5,—7,-9 hasta el punto en que M = 0 en el estado base para h = —9. Como se
esperaba para grandes temperaturas y los diversos valores de h, cada curva tiende a un valor
constante. Cuando analicemos el comportamiento de Mg y M, detallaremos el fenomeno del

ordenamiento de los espines en las subredes A y B.

La figura 3.11 nos nuestra las curvas de My como funcion de la temperatura para valores de
h = 0. Con respecto a la figura 3.10 para h < 0, en la figura 3.11 se aprecia el incremento
de la magnetizacién en cada una de las curvas a medida que h se incrementa positivamente.
Asimismo, para cada valor de h la magnetizacion decrece con el incremento de la temperatura
y a diferencia de la figura 3.10 el efecto de invertir la direccion del campo externo h (h > 0)
hace que se destruyan los méaximos en las curvas para h = —1, —3 y que se incrementen los
valores de M, en el estado base (T = 0). Al igual que en el caso anterior para grandes
temperaturas My tiende a valores constantes en cada una de las curvas.

(A/m)

-

MAGNETIZACION

0 5 10 15 20 25 30 35 40
TEMPERATURA ( °K)

Figura 3.9: Comportamiento de la magnetizacion total y de las subredes
por espin My, Mgy My, parah =0, Dy = 4y Ds = —0.5.
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Figura 3.10: Dependencia de la magnetizacion total por espin con la
temperatura parah < 0, con D, = 4y Dg = —0.5.
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Figura 3.11 Dependencia de la magnetizacion total por espin con la
temperatura parah > 0, con D, = 4y Dg = —0.5.
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El efecto del campo magnético externo sobre el comportamiento de las magnetizaciones de
las subredes Mg y M, se detallan en las figuras 3.12 y 3.13 respectivamente. En cada una de
las curvas de la figura 3.12 se puede apreciar para h > 0 que la magnetizacion Mg decrece
desde su valor de saturacion en T = 0 con el incremento de la temperatura, hasta alcanzar un
valor constante para temperaturas grandes aproximadamente igual a 2.5(A/m). Cuando se
aplica al ferromagneto el campo externo invertido (h < 0) notamos que, en contraste al efecto
de campos positivos, ahora la magnetizacion Mg crece paulatinamente con el incremento de
la temperatura hasta el valor constante 2.5 (A/m). Cabe destacar que el incremento negativo
de la intensidad del campo (o en su defecto el incremento del valor absoluto para (h < 0))
desordena mas los espines de la subred A como se puede comparar para h = —1,—7 en las
figuras 3.12 (a) y (d). En estos casos la curva h = 0 sirve de parametro comparativo para el
analisis de las orientaciones de los espines en la red. Por ejemplo, para h = —1 los espines
se orientan paralelamente al campo y predomina el efecto del campo cristalino Dg = |—0.5].
Mientras que en la curva de Mg para h = —7 predomina el efecto del campo y la energia
térmica ksT en el desorden de los espines, reduciendo los valores de la magnetizacion. Un
aspecto interesante que se nota en las curvas de la figura 3.12 es la simetria especular que
presentan las curvasde h > 0 y h < 0 con respectoa h = 0, aproximadamente a partir del
intervalo de temperaturas T > 10 (sefialado en las figuras con lineas verticales punteadas).
Retomando la figura 3.13 para el comportamiento de M, podemos observar que cuando h >
0 se incrementa, los momentos magnéticos de la subred B tienden a alinearse paralelamente
con el campo externo. Esta situacion se ve reflejada en las figuras 3.13 (a) y (d) para h = 1
y h = 7 respectivamente. Para h = 1 la curva de M,, desciende mas rapido que para h = 7,
lo cual implica que en este momento los espines empiezan a reordenarse en la direccion de
h, mientras que para h = 7 existe un mayor orden de los espines en la red, ya que estan mas
alineados con respecto a la direccion del campo externo. Lo anterior también se corrobora al
analizar el intervalo de temperaturas 0 < T < 5 para las figuras 3.13 (a) y (d) en dicho
intervalo, se observa un mayor orden para h = 7 ya que la magnetizacion permanece con el
valor constante M, = 1. De igual manera en la curva para h = 1 por descender mas rapido
el valor de M, a altas temperaturas es menor (~ 0.2) que el valor de M, para h=7 (= 0.3).
Cuando el sistema es sometido a campos negativos (cambio de direccion de h) ocurre un
fendmeno contrario al observado para campos positivos. Es decir, cuando se incrementa
negativamente el campo magnético las curvas de M, descienden mas rapidamente, indicando
un desorden o direcciones aleatorias en los momentos magnéticos de la subred B. Lo anterior
indica que prevalece en el sistema la energia térmica kgzT con el incremento de la
temperatura. Ademas, se nota que para grandes temperaturas la magnetizacion M, tiende a
valores constantes diferentes en cada caso. La influencia del campo magnético sobre el
ferromagneto es notoria para valores grandes del médulo de h (h = |5/,|7]|,| — 5| — 7]), lo
cual destruye la simetria especular con respecto a h = 0 observadas para h = 1,3 en las
figuras 3.13 (a) y (b).
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Figura 3.12: Comportamiento de la magnetizacion por espin de la

subred A para Dy = —0.5y D, = 4, con variaciones delcampo h.
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Figura 3.13: Comportamiento de la magnetizacion por espin de la
subred B para D; = —0.5y D, = 4, con variaciones del campo h.
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3.3.4 Efecto de h Sobre la Susceptibilidad Magnética yr

En la figura 3.14 Analizamos las variaciones térmicas de la susceptibilidad magnética total
por espin para diversos valores del campo magnético externo h. Estas curvas representan las
fluctuaciones de la magnetizacion total del ferromagneto en estudio, por lo cual y representa
la funcion respuesta de la magnetizacion total. De las curvas de y en la figura 3.14 se deduce
que la susceptibilidad se incrementa gradualmente con la temperatura hasta alcanzar un
maximo en el punto de transicién T = T y luego decrece a valores distintos de cero para
grandes temperaturas. Como esperabamos para los parametros del Hamiltoniano en todos los
casos de la figura 3.14, los valores de las temperaturas en los maximos de las curvas tienen
una excelente concordancia con aquellos estimados en las graficas de calor especifico para
las temperaturas criticas. Para h = 5 se puede apreciar en la figura 3.14(b) un pico no critico
para bajas temperaturas en T = T). Este fendbmeno también se presentd para el calor
especifico (ver figura 3.6) como funcién respuesta de las fluctuaciones de energia en la
misma region de temperaturas. Como lo habiamos explicado, estos picos no criticos en
T = T) son producto del reordenamiento térmico de los espines de la subred A que se
desordena mas rapidamente por efectos de los campos cristalinos y magnéticos.
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0.08 — 0.02 —
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Figura 3.14 : Dependencia de la susceptibilidad magnética total por espin
con la temperatura y el campo magnético longitudinal externo h.

Para concluir el analisis del comportamiento de la susceptibilidad magnética en la figura 3.15
graficamos yr parah = 1y h = —1. En la figura 3.15 (a) se presenta un maximo para bajas
temperaturas en yr = 1.2. El incremento de temperatura en esta curva implica un
decrecimiento abrupto de la susceptibilidad hasta alcanzar el valor cero. Con respecto a la
figura 3,15 (b) para h = —1, a bajas temperaturas existe un ordenamiento ferromagnético,
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por efecto del campo magnético en T = Ty. En el segundo maximo critico en T = T, el
sistema pasa de la fase ferromagnética a la fase paramagnética. En este tipo de curvas no se
observa claramente la temperatura de transicion T, porque es removida por el campo
magnético externo. Este fendmeno se puede apreciar mejor en las curvas de la magnetizacion
del sistema mostradas en las figuras 3.9-3.13.
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5 10 15 20 25 30 35 40
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Figura 3.15: Dependencia de la susceptibilidad magnética total por
espin con la temperatura y el campo magnético longitudinal externo h.

3.3.5 Efecto de h Sobre la Temperatura Critica Tc

El comportamiento critico del sistema ferromagnético de espines S=3y Q = 1 se resume en
la figura 3.16. Se puede apreciar una fuerte dependencia de la temperatura critica T, con
respecto al campo magnético externo h. A medida que se incrementa el campo para h = 0 la
temperatura critica se incrementa. Para h < 0, T también crece con el decrecimiento del
valor absoluto de h. Esta situacion nos indica que el incremento de la temperatura critica es
independiente de la direccion del campo magnético externo. Por encima de la curva de
temperatura critica se encuentra la fase paramagnética (FPM) donde el sistema esta
completamente desordenado y los espines se orientan al azar, formando algunas veces
pequetios “clusters” que no contribuyen a una magnetizacion neta. En la fase FPM (T >
T ) domina sobre el sistema la energia térmica kzT. Por debajo de la curva de T, se
encuentra la fase ferromagnética (FFM) en la cual el sistema esta ordenado y los espines se
orientan en una direccion privilegiada por efectos de los parametros de interaccion del
Hamiltoniano definido en la ecuacion (3-1). En esta fase existe una magnetizacion
espontanea para T < T aun en la ausencia de campo magnético externo, tal como se aprecia
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en la figura 3.9. La linea punteada nos indica la linealizacion de la curva T, V; h, y la linea
continua representa el seguimiento de los puntos.

#

TEMPERATURA CRITICA (TC}

1 I 1 I 1 I 1 I 1 I 1 I 1
-6 -4 -2 0 2 4 6 8
CAMPO MAGNETICOC (h)

Figura 3.16: Dependencia de la temperatura critica del sistema respecto a la
variacion del campo magnético aplicado h.
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Capitulo 4

Conclusiones

En resumen, hemos analizado las propiedades termomagnéticas de un sistema
ferromagnético tipo Ising de espines S =3y Q = 1 estructurados en una red cuadrada bipartita
de subredes A y B. Se Estudio el efecto de un campo magnético externo h sobre las
propiedades fisicas del sistema, mediante los diagramas de fase a temperatura finita de la
energia, las magnetizaciones, el calor especifico y la susceptibilidad magnética total por sitio
de red, usando simulaciones Monte Carlo. EI Hamiltoniano que define al sistema tiene
interacciones de intercambio a primeros vecinos (/;) de campos cristalinos Dg y Ds y un
campo magnético externo h. Nuestros resultados arrojaron las siguientes conclusiones:

e Laenergia del sistema se incrementa con el incremento de la temperatura. La energia
de estado base del ferromagneto decrece con el incremento del campo magnético
externo.

e Para h >0 los maximos picos del calor especifico se desplazan hacia altas
temperaturas indicando un incremento de Tc. Para h <0 T¢ decrece con el incremento
de |h].

e Lascurvas del calor especifico presentan picos no criticos a bajas temperaturas, como
consecuencia del reordenamiento térmico de los espines en las subredes por efectos
de los campos cristalinos y la interaccion de canje dados en el Hamiltoniano de
interaccion.

e Cuando el sistema no interactia con el campo magnético externo, para bajas
temperaturas la subred de espines tipo S (A) se desordena mas rapido que la subred
de espines tipo Q (B) debido al efecto de Dq en la subred B. Para altas temperaturas
ocurre el proceso contrario por la influencia de la energia térmica kgT.

e A medida que se incrementa en valor absoluto el campo externo h la magnetizacion
va decreciendo desde su estado base en T = 0. Asimismo, para cada valor de h la
magnetizacion decrece con el incremento de la temperatura.

e Las curvas de las magnetizaciones de las subredes para h > 0 y h < 0 presentan
simetria especular con respecto a la curva para h = 0.

e Lasusceptibilidad magnética crece gradualmente con el incremento de la temperatura

hasta su maximo valor en T=Tc y luego decrece para valores constantes a altas
temperaturas.
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e La temperatura critica del ferromagneto depende fuertemente de la intensidad del
campo magnético externo, es decir, se incrementa con h. Tc es independiente de la
direccion del campo magnético externo.
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