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RESUMEN

Se estudiaron usando el método Monte Carlo, las propiedades magnéticas de la
aleacion AlTi. Se determiné la constante de intercambio para la aleacion AlTi usando
el esquema de Hartree-Fock la cual fue de 275,56 meV. Se realiz6 el mismo
procedimiento usando esta vez el esquema DFT con dos aproximaciones distintas. En
la aproximacion mediante el método LSDA, el valor de la constante de intercambio
fue de 274,01 meV. Con la aproximacion mediante el funcional hibrido B3LYP la
constante de intercambio fue de 54,17 meV. Se obtuvieron la energia total,
magnetizacion, susceptibilidad magnética y calor especifico para un rango de
temperatura entre 500 K y 800 K con el esquema de Hartree-Fock y la aproximacion
LSDA. Para el primer esquema la temperatura de Curie fue de T=636 K y para la
aproximacion LSDA la temperatura de Curie fue T=631 K. Se repitio el
procedimiento anterior con la aproximacion mediante el funcional B3LYP entre 50 K

y 250 K encontrandose la temperatura de Curie en T=124 K.

Los procedimientos anteriormente mencionados se hicieron ademas variando la
longitud de celda entre L=20 y L=50 para todos los esquemas mencionados,
encontrandose que las temperaturas de Curie determinadas coincidian cuando L=40 y
L=50. Se procedi6 de la misma forma en dicha aleacion trabajando para este caso en
la implementacion de una pequefia perturbacion por parte de un campo magnético
externo de magnitud 0,2 T, lo que arroj6 para el esquema Hartree-Fock y la
aproximacion LSDA las temperaturas de Curie T=642 K y T=639 K respectivamente.
Para la aproximacion mediante el funcional B3LYP se obtuvo una temperatura de
Curie de T=127 K, concluyendo asi que en presencia de un campo magnético externo

la temperatura de Curie aumenta.

Xiv



En general se puede concluir que el modelo de Ising es un modelo que permite
determinar con eficacia el punto de transicidon magnética en una estructura mediante

el método Monte Carlo, siendo el algoritmo utilizado el de Metropolis.
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INTRODUCCION

La aleacion AlTi es un sistema modelo con una estructura de tipo celda L1y, la
cual tiene una modificacion tetragonal de la estructura FCC. Esta aleacion posee
propiedades especificas, por ejemplo: baja densidad, alta dureza y una buena

resistencia a la corrosion a altas temperaturas [1].

En los ultimos tiempos las aleaciones han sido estudiadas con mucho interés
por la comunidad cientifica debido a las innumerables aplicaciones que se les puede
dar a las propiedades estudiadas segtin la necesidad de nuevas tecnologias, por ello es
importante estudiarlas ya que los resultados obtenidos pueden hacer de la aleacién un

posible sustituto de cualquiera otra que se emplee en el mercado.

La aleacion AlTi se utilizd como refinadores de grano en la industria del
aluminio. Los refinadores promueven la formacioén de pequefios granos equiaxiales
durante el proceso de solidificacion del aluminio. Estas estructuras mejoran la
resistencia, el agrietamiento de los lingotes y en general mejoran las propiedades
mecénicas y la calidad superficial de las aleaciones de aluminio. Ademas, dicha
aleacion posee propiedades eléctricas y magnéticas, presentando variaciones a nivel
de los espines que la conforman, manteniendo entre muchos casos comportamiento
ferromagnético, dependiendo de las condiciones externas que influyen sobre la

estructura.

Los vectores de la celda primitiva para la aleacion AlTi son los siguientes:

T = G-y
7= Gh0e ®

Gy = (0.0,L)¢



siendo a=0,4 nm, b=0,4 nm y ¢=0,4 nm las distancias interatdmicas de los 4&tomos de

titanio a lo largo de los ejes X, Y y Z respectivamente.

La estructura base de esta aleacion corresponde a la del aluminio, tomando
como atomos desplazados por los de titanio aquellos ubicados en las 4 caras laterales.

La figura 1 muestra la estructura de esta aleacion.

@ Ti

Figura 1. Estructura de la aleacion AlTi.



Existen 3 tipos de formas para preparar las aleaciones AlTi que son: a)
mezclado directo de aluminio y titanio en estado liquido, b) mezclado de polvo de
aluminio y polvo de titanio, compactacion y sintetizacion y c) reduccion
aluminotérmica, donde el aluminio liquido reacciona con Na,TiFs a temperaturas de
933 K-2073 K, para obtener aleaciones de AlTi con contenidos de titanio desde 0.1%
hasta 95%.

Una alternativa para la obtencion de aleaciones de AlTi propuesta en 1988 por
varios investigadores [2] consiste en reducir el 6xido de titanio por electrolisis de
sales fundidas utilizando la tecnologia de las celdas de reduccion de alimina Hall-
Herault. Se ha reportado la formacion de aleaciones de AlTi por electrélisis de sales
fundidas. Estas investigaciones encontraron que las condiciones de equilibrio, en las
condiciones experimentales de laboratorio, se alcanzaron a los 150 minutos de
electrélisis. También se estudid la reduccion de 6xido de titanio disuelto en bafio
criolita por electrolisis y por medio de la reduccion térmica, observandose que son
dos mecanismos posibles para la obtencion de aleaciones AlTi [3], asi como la
composicion de los gases que salen de la celda durante la electrélisis simultanea de
alimina-o6xido de titanio en celda Hall-Herault y su relaciéon con el mecanismo del

proceso [4].

Con respecto a las propiedades magnéticas de dicha aleacion, no se han
encontrado estudios sobre el caso, por lo que este trabajo adquiere gran importancia

ya que puede servir de referencia para estudios posteriores.

Este trabajo estd estructurado de la manera siguiente: en el marco teodrico se
presentan las propiedades magnéticas de los materiales dando un pequefio bosquejo a
los diferentes tipos de materiales magnéticos. En el capitulo I se muestran las bases
teoricas del modelo de Ising, en el cual se baso este trabajo, permitiendo establecer

los parametros basicos para la configuracion de los espines en la aleacion AlTi. En el



capitulo II, se comenta del método Montecarlo el cual permite darle el caracter
aleatorio a la exploracion de datos, asi como el algoritmo de Metropolis el cual
utilizando el factor de Boltzmann establece los criterios para la recoleccion de datos
para el posterior calculo de las propiedades fisicas estudiadas. En el capitulo III se
muestran los postulados fundamentales de la teoria del funcional de la densidad la
cual fue de crucial importancia para el calculo de la constante de intercambio de la
aleacion AlTi. Por ultimo, se presentan los procedimientos a seguir en el calculo de la
magnetizacion para la aleacion AlTi en el capitulo IV, luego se muestran los

resultados y discusion, finalmente las respectivas conclusiones y recomendaciones.



MARCO TEORICO
PROPIEDADES MAGNETICAS DE LOS MATERIALES.

Magnetizacion.

Estd definida como la densidad de momentos magnéticos dipolares en un

material. Su relacion esta expresada de la siguiente manera:

= Em
M= (2)

Donde [ representa el momento magnético asociado a cada espin'y V es el

volumen del material en cuestion.

Cada electron posee un momento magnético intrinseco cuyo valor esta

expresado en términos del magneton de Bohr yg. Es por ello que en un material, a

medida que los espines de dichos electrones van ordenandose, los valores de los
momentos magnéticos van sumandose entre si, creandose un efecto neto de
atraccion o repulsion segin sea el caso. En este punto se dice que el material esta

magnetizado, lo cual puede ocurrir si sobre ¢l actia un campo magnético externo.

Susceptibilidad magnética.

Es la magnitud fisica que relaciona la magnetizacion adquirida en un material
y el campo magnético externo aplicado sobre este. Esta propiedad magnética

adimensional, establece el grado de magnetizacién de la estructura, permitiendo una



clasificacion segun su valor.

Su expresion es la siguiente:

ki
o m (5

. — . .y . — yL . .
siendo M la magnetizacién del material y H el campo magnético externo aplicado.

Calor especifico.

Es la cantidad de calor que hay que suministrar a una unidad de masa de una
sustancia o sistema termodindmico para elevar su temperatura en una unidad. Su

expresion es:

. _ 1A=
G =Fer )

siendo N el nimero de atomos de la estructura, E la energia total y T la temperatura.

Aunque el calor especifico no es una propiedad magnética de los materiales,
es importante mencionarla puesto que dicha propiedad guarda una relacion con la
magnetizacion la cual es utilizada para hallar la temperatura de transicion magnética

o de Curie.

En la practica debemos considerar al material como un sistema discreto de N
atomos distribuidos de una cierta forma. Es por ello que se tiende a establecer

estadisticamente para cada propiedad una expresion mas apropiada [8]. En general



para este tipo de sistemas se puede calcular una propiedad cualquiera segun la

expresion:
N =Bl
(A} = %‘[ﬁ“.ﬁ%ﬁr (£)

siendo {&} el valor promedio de una propiedad A cualquiera del sistema. E; es la
energia total en un sitio i de la red, A; es la propiedad medida en ese sitio, f=1/KgT,

con T la temperatura y Kg la constante de Boltzmann.

Es facil ver que para las propiedades antes mencionadas existen expresiones

mas apropiadas las cuales son definidas mediante las siguientes relaciones:

(pm Epaas s (®)

Exa® -}

Rl =—r (72
ey = ZLE (8)

siendo ¢M3}, €X_ } y €Ty} los valores promedio de la magnetizacion, susceptibilidad
magnética y calor especifico respectivamente. m; representa el momento magnético

de espin del electron ubicado en el sitio 1 el cual viene expresado por la siguiente

relacion:



m=2EL, VoT (%)

El simbolo g representa el valor del espin del electron que puede ser 1 o -1

segun sea el caso.

CLASIFICASION DE LOS MATERIALES MAGNETICOS.

Cuando los electrones se mueven en un hilo conductor se genera un campo
magnético alrededor del hilo. E1 magnetismo de los materiales también es debido al
movimiento de los electrones, pero en este caso los campos y fuerzas magnéticas son
causados por el espin de los electrones y su movimiento orbital alrededor del nucleo.
Cada electron que gira alrededor de su propio eje se comporta como un dipolo

magnético y posee un momento dipolar denominado magneton de Bohr pg. Este

momento dipolar tiene su valor igual a:

ug = %37 5 107 /T (10)

en unidades del sistema internacional de unidades (SI).

Dependiendo de los tipos de estructuras electronicas de los materiales, estos se

clasifican en diferentes tipos [&].

Materiales diamagnéticos.

Un campo magnético externo que actua sobre los dtomos de un material



desequilibra ligeramente los electrones de los orbitales y crea pequefios dipolos
magnéticos en los atomos que se oponen al campo aplicado. Esta acciéon produce
un efecto magnético negativo conocido como diamagnetismo (fig. 2). El
diamagnetismo produce una susceptibilidad magnética negativa muy débil, del orden de

¥y =10 © El diamagnetismo ocurre en todos los materiales, pero en muchos de ellos

el efecto magnético negativo queda cancelado por efectos magnéticos positivos.

I
/\ __*\/'\ ll”llll
\\/\\/]l]llll]ll

Figura 2. Alineamiento de los dipolos magnéticos para un material diamagnético.
En la parte izquierda se muestra al material sin la influencia de campo magnético
externo. En la parte derecha se observa al material bajo la accién de un campo
magnético orientado en la misma direccion de los espines.

Materiales paramagnéticos.

Los materiales que presentan una pequefia susceptibilidad magnética positiva
por la presencia de un campo magnético externo se denominan paramagnéticos y al
efecto magnético se le denomina paramagnetismo. Se produce por la alineacion
individual de los momentos dipolares magnéticos de los atomos o moléculas bajo la

accion de un campo magnético aplicado. El efecto paramagnético produce
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susceptibilidades magnéticas en los materiales en un rango de 10 ® hasta 107 y se

produce en muchos materiales.

El efecto paramagnético en los materiales desaparece cuando se elimina el

campo magnético aplicado (fig. 3). Asi también se puede observar que la agitacion

térmica distribuye aleatoriamente la direccion de los dipolos magnéticos, un

incremento en la temperatura disminuye el efecto paramagnético.

I

Figura 3. Alineamiento de los dipolos magnéticos para un material
paramagnético. En la parte izquierda se muestra al material sin la influencia de
campo magnético externo. En la parte derecha se observa al material bajo la
accion de un campo magnético orientado en la misma direccion de los espines.

Los atomos de algunos elementos de transicion y tierras raras poseen capas

internas parcialmente llenas con electrones desapareados. Estos electrones internos

desapareados en los atomos, como no se estdn oponiéndose a otros electrones ligados,

causan fuertes efectos paramagnéticos y ademas, en algunos casos, producen

efectos ferromagnéticos y ferrimagnéticos muy fuertes, que seran discutidos

seguidamente.
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Materiales ferromagnéticos.

Los efectos diamagnéticos y paramagnéticos son inducidos por un campo
magnético aplicado, y la imanacidon permanece solo mientras se mantenga el
campo. Un tercer tipo de magnetismo, denominado ferromagnetismo, es de gran
importancia Los materiales ferromagnéticos producen campos magnéticos que

pueden mantenerse o eliminarse a voluntad (fig. 4).

]

Figura 4. Alineamiento de los dipolos magnéticos para un material
ferromagnético.

Los elementos ferromagnéticos mas importantes son el hierro (Fe), el cobalto
(Co) y el niquel (Ni). Las propiedades ferromagnéticas son debidas al modo en que
los espines de los electrones internos desapareados se alinean en la red cristalina.
Las capas internas de adtomos individuales se llenan con pares de electrones con
espines opuestos, y de esta forma no queda ningun momento dipolar magnético
debido a ellos. En los soélidos, los electrones de valencia de la capa mdas externa se
combinan unos con otros formando enlaces quimicos de forma que no queda ningiin

momento magnético significativo debido a estos electrones. En los elementos Fe, Co
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y Ni los electrones de la capa 3d son los responsables del ferromagnetismo que
presentan estos elementos. El 4&tomo de hierro posee cuatro electrones 3d desapareados,

el &tomo de cobalto tres y el atomo de niquel dos.

En una muestra so6lida de Fe, Co o Ni a temperatura ambiente, los espines de los
electrones 3d de dtomos adyacentes se alinean en una direccidon paralela por
un fenémeno denominado imanacidon espontanea. Esta alineacion paralela de
dipolos magnéticos atomicos ocurre sélo en regiones microscopicas denominadas
dominios magnéticos. Si los dominios estan orientados aleatoriamente, entonces no se
generard imanacidn neta en una muestra masiva. La alineacion paralela de los dipolos
magnéticos en los atomos de Fe, Co y Ni es debido a la formacioén de un intercambio

positivo de energia entre ellos.

Materiales antiferromagnéticos.

En presencia de un campo magnético, en algunos materiales los dipolos
magnéticos de los atomos de los materiales se alinean por si mismos en

direcciones opuestas (fig.5) ocurriendo el antiferromagnetismo.
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Figura 5. Alineamiento de los dipolos magnéticos para un material
antiferromagnético.

Los elementos manganeso y cromo en estado solido y a temperatura ambientes

son ejemplos de materiales antiferromagnéticos.

Materiales ferrimagnéticos.

En algunos materiales ceramicos, iones diferentes poseen distintas
magnitudes para sus momentos magnéticos y cuando estos momentos
magnéticos se alinean de forma antiparalela, se produce un momento magnético
neto en una direccidon (fig. 6). Como grupo, los materiales ferrimagnéticos se

denominan ferritas.
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Figura 6. Alineamiento de los dipolos magnéticos para un material
ferrimagnético.

Hay muchos tipos de ferritas. Un grupo se basa en la magnetita, Fe3O4, que
es la antiguamente conocida piedra magnética. Las ferritas poseen baja

conductividad, que la hacen util para muchas aplicaciones electronicas.

EFECTO DE LA TEMPERATURA EN UN MATERIAL
FERROMAGNETICO.

La energia térmica hace que los dipolos magnéticos de un material
ferromagnético se desvien de su alineamiento. Al aumentar la temperatura, se
alcanza una temperatura en la cual el ferromagnetismo de los materiales
ferromagnéticos desaparece completamente, y el material se toma paramagnético.

Esta temperatura se denomina temperatura de Curie (fig. 7).
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Magnetizacion por saturacion M,

Comportamiento Comportamiento
ferromagnético paramagnético
T,
Temperatura

Figura 7. Efecto de la temperatura sobre la magnetizacion en un material
ferromagnético.

Cuando una muestra de material ferromagnético es enfriada por debajo de su
temperatura de Curie, se vuelven a formar los dominios ferromagnéticos y el material
se vuelve ferromagnético nuevamente. Las temperaturas de Curie del Fe, Co

y Ni son 1043, 1396 y 631 °C, respectivamente.



CAPITULO L.

MODELO DE ISING.
1.1 ASPECTOS BASICOS.

Consideremos una secuencia de n puntos en forma de linea en la cual se le
asigna a cada punto un espin que puede tomar alguna de las dos posiciones, arriba

o abajo [7]. Se podria indicar a los espines segun la configuracion indicada en la

figura 8.

< —e
— e
<« —e
— e

Figura 8. Cadena lineal de espines.

Se define a N como un espacio de todas las secuencias

0w (g, 02y, 020, v, 8 ) (11)

donde w;= + se refiere al espin orientado hacia arriba y ;= - se refiere al espin
orientado hacia abajo. Entonces se puede pensar en el espin 6; como una funcion
definida en Q con los valores cj(w)=1 si o= + y o= -1 si o j= -. Se definié una
medida de probabilidad asignando a cada configuracion en £ una energia E(®) por

medio de la ecuacidn:
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Blw) = =] &y @ (@)oy(@) = puugH &y ) (@) (12]

donde y. es el momento magnético asociado a un espin y g es la permeabilidad

magnética en el vacio.

Esta primera sumatoria representa la energia de interaccion entre los espines.
Se hizo la simplificacion de que esta interaccidn seria solo entre primeros vecinos,
condicion que es respetada haciendo la méaxima diferencia entre los indices i y j
igual a 1. La constante J es denominada constante de intercambio y es propia de la
interaccion entre espines. El caso J>0 es el caso atractivo, denominado asi ya que
los espines que interaccionan se mantienen alineados en el mismo sentido. En el
caso cuando J<0, tenemos el caso repulsivo, donde se tiende a reforzar los pares de
interacciones en que los espines tienden a mantenerse alineados en orientacion
opuesta entre si. El segundo término de la sumatoria representa la interaccion de los

espines sometidos a un campo magnético de intensidad H. La constante y_>0 es

una propiedad del material. En el caso atractivo, el primer término representa la
contribucion a la energia minima cuando todos los espines estan alienados hacia
arriba en la misma direccion. El segundo término es una contribucion a la energia
minima cuando todos los espines estan alineados en la misma direccion al campo

magnético externo aplicado.

Ising entonces asigno probabilidades a las configuraciones o proporcionales al

factor de Boltzmann:

E-&: Y] [:13_:)
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donde [§ = Kl% , T es la temperatura del sistema y Kg la constante de Boltzmann.

La probabilidad medida en ¢ es por lo tanto tomada como

. - BB ,
Pluo)m i (14

donde la constante de normalizacion Z esta definida como
p EH a-ﬁﬂw} (153

y es la funcion de particion.

Una manera usual de pensar en esta medida es la siguiente. Vamos a asociar a

cada punto i una energia E; igual a

Ey(w) = _%E|l-1|=1ﬂltm}oltm:[_ Mg bl o (w)

(16)
luego
P(2) = 2[1,a"F0 (17)

es la probabilidad normalizada asociada a una configuracién dada del sistema. De
tal modo que la probabilidad asociada a un sitio del sistema estd definida por la

expresion:
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By(ga) = 2 g iE (1)
estando E,(ez) definida por la ecuacion (16).

Por lo tanto, la probabilidad relativa de una configuracion es simplemente
obtenida considerando todos los puntos y usando la energia de cada punto para

determinar la medida de ese punto.

Es posible hacer estas mismas suposiciones considerando en vez de una linea
unidimensional, una configuracion de dos o mas dimensiones. Cada punto i es luego
reemplazado por un conjunto de pares de coordenadas (i,j) siendo estos ultimos
enteros. Una tipica configuracion de esta red estd mostrada en la figura 9. La energia
definida en (16) permite la interaccion entre un punto y sus vecinos con la
probabilidad definida exactamente por las expresiones (14), (17) y (18). Note que un
punto en dos dimensiones tendra normalmente 4 vecinos a menos que éste se

encuentre en las fronteras o limites de la red, donde el nimero de vecino sera 2 o 3.

Figura 9. Un ejemplo de una configuracion de espines en dos dimensiones
basado en el modelo de Ising.



CAPITULO I1I.

METODO MONTE CARLDO.
2.1. ANTECEDENTES HISTORICOS.

En el afio 1949, en el laboratorio de Los Alamos se planted un problema de
dificil soluciéon. Se trataba de determinar el recorrido de los neutrones en
diferentes medios. Una solucion que recurriese a los procedimientos clasicos
resultaria laboriosa y complicada. Los técnicos conocian los datos fundamentales que
se necesitaban para resolver el problema; sin embargo, la dificultad surgia al tratar
de relacionar los datos en una sola formula. Ulam y Neumann idearon una solucion
que esencialmente consistia en que una ruleta resolviera el problema propuesto. Se
fueron agrupando las probabilidades de los distintos sucesos, obteniéndose una

solucion que quedaba dentro de la aproximacion exigida por los técnicos.

Cuando fue necesario darle un nombre al método empleado, se le denominé

Monte Carlo [@]. Sin embargo, la técnica matematica empleada era ya conocida

con anterioridad.

2.2. ASPECTOS BASICOS.

En ocasiones el problema que se trata de resolver es la solucion de una ecuacion
complicada y utilizando los métodos ordinarios no se resolveria dentro de un tiempo
especificado, sera necesario entonces intentar algun procedimiento estadistico que

proporcione la solucion del problema.

Como inconvenientes del método Monte Carlo, podemos decir que en
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ocasiones es necesario realizar un gran numero de calculos, por lo que puede
resultar prohibitivo desde el punto de vista econdémico y por otra parte los

resultados son s6lo aproximados.

El método Monte Carlo estd basado en la idea de un muestreo aleatorio
repetido del espacio de busqueda y de la aplicacion de estadistica para calcular el
valor buscado. Este método tiende a ser usado generalmente cuando es ineficaz o
imposible calcular un resultado exacto con un algoritmo deterministico.

La generacion de niimeros aleatorios permite el muestreo o exploracion de

todos los rincones de cualquier espacio de configuraciones.

2.3. CADENA DE MARKOV.

Consideremos un sistema en el cual la evolucién del mismo estd descrita por

estados X, y que se va de un estado a otro como una cadena de estados:

T T P LR (19

de manera que se pueda establecer la probabilidad de un estado a otro:

Xoeg = Xy (20)

como:

PG g me o Xg) (21
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en la cual un estado del sistema depende de su estado previo.

Una cadena de Markov o proceso de Markov es un sistema donde la
probabilidad de un estado moviéndose a un proximo estado especifico

(X._. = X_Jsolo es dependiente del estado previo X,.1 9]
P(Hn[Rpms e Kg) = PO [Kp) (22}
en donde la probabilidad de un estado especifico X, a un estado X_ es:
FXgr werBg) ™ PO (Ko JP(X oy [ ag) o POE [XIPCX) (23)
= POG R, PG o) - PR 1508, (24)
donde a, es la probabilidad asociada al estado inicial X;.

Supongamos que por algin procedimiento matematico se pueden ubicar
aleatoriamente los puntos en el espacio de la red de un material de acuerdo a la

distribucion de probabilidad de la ecuacion (14}, esto significa que en promedio

una propiedad A del sistema puede ser definida como:
{&} - I%EII:L&I. (35:[

Donde N es el numero de puntos en el espacio, A, es la propiedad medida en
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el sitio i de la red y (&} es el valor promedio de dicha propiedad en el sistema.

Generar aleatoriamente la ubicacidon de puntos en el espacio no es el mejor

método, pues como la probabilidad P{wa} es proporcional al factor de Boltzmann
& '3‘”"""}, los puntos que tienen baja energia contribuirdn significativamente,

mientras que los de alta energia tendran un bajo peso relativo. La clave entonces
estd en utilizar un procedimiento que genere s6lo puntos con un alto peso relativo,

esto fue lo que resolvido Metropolis con el algoritmo que lleva su nombre.

2.4. ALGORITMO DE METROPOLIS.

Es un proceso de Markov en el cual se construye una caminata aleatoria de tal
modo que la probabilidad de visitar un punto en particular de un espacio de

configuraciones en un sistema es proporcional al factor de Boltzmann.

Es importante destacar que hay varias maneras de construir la caminata

aleatoria. El algoritmo de Metrépolis es s6lo una de ellas.

Consideremos la transicion entre dos estados a y b, donde la probabilidad de

que el sistema esté en el estado a es P, y de que este en el estado b es B,. En el

equilibrio se cumple la condicién del balance detallado, y por lo tanto:

thr Fl. - W];ra. B (3‘5:[

donde Wy, es la probabilidad de que la transicion ocurra del estado a al estado
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by Wy, es la probabilidad de que la transicion ocurra del estado b al estado a.

Por otro lado, sabemos que en el equilibrio la probabilidad de encontrar

. . - F o - " .
al sistema en a o en b es proporcional a e~ #slw o g Pl lwd respectivamente,

luego:

e ot -

reemplazando (Z@] en (Z7 ] tenemos

Whe — - BiEg w)
Wor o h (28)

Asi, vemos que la probabilidad de transicion entre dos estados posibles esta
determinada por el factor de Boltzman. Esto nos da la clave de como escoger la
configuracion. Si en la transicion del estado a al estado b, el cambio de energia AE,,
es menor que cero, entonces Wy, es igual a 1, pero si AE,, es mayor que cero,
entonces W, es proporcional al factor de Boltzmann. En este 0ltimo caso

comparamos W con un nimero « en el rango [,1] generado aleatoriamente. Si

Wy = @ se acepta la movida, de lo contrario se rechaza.

En la practica, si tenemos un sistema de N particulas sometidas a una

temperatura T, el algoritmo de Metropolis se implementara asi:

1.  Se selecciona al azar una particula ubicada en un sitio i del sistema y se
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calcula su energia B (r}.

2. Se le da a la particula un desplazamiento ¥ =7+ af y se calcula su nueva
energia B (rr}

3. Si 4B « 0, se acepta la movida y se regresa al paso 1.

Si AE = 0, se escoge un nimero « al azar en el rango [@,1]:

o Si e == €~ P4 e acepta la movida y se regresa al paso 1.

° e > @~ P4E | se rechaza la movida, es decir, se conserva la posicion de la

particula ubicada en el sitio 1 y se regresa al paso 1.

4.  Luego de recorrer las N particulas, se guarda la configuracion obtenida y se

regresa al paso 1 para comenzar otro ciclo. Después de un niimero de veces
establecido, se procede al paso 5.
5. Secalcula las propiedades de interés a partir de las configuraciones guardadas.

Fin.



CAPITULO III.
TEORIA DEL FUNCIONAL DE LA DENSIDAD.

La densidad electronica p(¥) representa el numero de electrones por unidad de
volumen de una molécula o atomo ubicado a una posicion r. La idea de esta

definicién es de fundamental importancia para el estudio de la energia del estado
estacionario de un sistema formado por N particulas, y en este caso es la piedra
fundamental de esta teoria. A continuacion presentamos un breve resumen de los

modelos que dieron forma a esta teoria culminando en su formalismo moderno.

La teoria del funcional de la densidad es conocida también como DFT por sus
siglas en inglés (Density theory functional) y su proposito es el de reemplazar la

funcion de onda de N electrones ¥(x%,, %z, ... %} ¥ €l hamiltoniano en el método

Hartree-Fock por un hamiltoniano en términos de la densidad electrénica [10Q].

3.1. MODELO THOMAS-FERMI.

Esta teoria comienza con los trabajos de Thomas y Fermi en 1927 y 1928
respectivamente en forma independiente. Ellos usaron consideraciones estadisticas
para aproximar la distribucién de electrones en un atomo dividiendo el espacio en

pequenos cubos de longitud =1 y volumen &% = 1 conteniendo cada uno un

numero fijo de electrones. Entonces se asumio que los electrones en cada cubo se
mueven independientemente entre si. De esta manera se defini6 la contribucién a la

energia cinética que se expresa de la manera siguiente:
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Tlp] = C; [ p(F) /e di (28]
donde C; = =(3n%)/s = 2,871 H (Hartree); 1H=272116eV

De esta forma Thomas y Fermi establecieron la energia de un sistema

electronico en funcion de su densidad:

By = G [ p(¥sdt 4 [p@vE)df + & [LIEEER o)

Alli el primer término de la ecuacion es la contribucion a la energia cinética, el
segundo es la contribucion a la energia por parte de la interaccion de los electrones

con un potencial externo "y"{?] y el tercer término es la contribucién a la energia por

parte de la interaccion repulsiva entre electrones también llamado contribucion de

Hartree o término de Hartree, en el cual p(¥) y p{¥) representan la densidad

y e . -+ -+ . . .
electrénica de dos electrones interactuantes y | — £'| la distancia entre los mismos.

Innumerables modificaciones del modelo Thomas-Fermi han sido propuestas.
Desafortunadamente este modelo no trabaja bien cuando se aplica a moléculas. Esta
falla, adicionada al hecho que la precision para atomos no es tan alta como la

obtenida con otros métodos, causd que se idearan otras formas de mejorarlo.

La situacion cambié desde ese entonces. Un afio después nacié un teorema

fundamental mostrando que para estados estacionarios el modelo Thomas-Fermi
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puede ser considerado como una aproximacion de una teoria exacta denominada

teoria del funcional de la densidad.

3.2. PRIMER TEOREMA DE HOHENBERG-KOHN.

Este teorema legitima el uso de la densidad electronica como variable basica

[11].

Teorema 1: “El potencial externo estd Unicamente definido por la densidad

electrénica’.

La demostracién de este teorema fue simple. Usando el principio de
minima energia, Hohenberg y Kohn demostraron por reduccién al absurdo
que si se tienen dos sistemas con N electrones e igual densidad electronica,

estos deben tener el mismo potencial ¥(F} . Por lo tanto, partiendo del

principio de que los potenciales son distintos para una misma densidad

obtuvieron el siguiente absurdo:

Ey +E «<E +E (30

De esta manera se comprobd que una densidad p(F) solo puede tener un

potencial Gmico ¥(F}.

Por lo tanto, teniendo p(F), N y ¥(F} se puede calcular cualquier propiedad

del estado estacionario como la energia cinética T'[p], la energia potencial ¥V[p] y la
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energia total B[p].

Definimos entonces la energia variacional E[p] de la siguiente forma:

B [p] = Tlp]+ Vau[p] -+ Veelr] (31)

donde T[@] es la contribucion a la energia total por parte de la energia cinética,
V..e L] es la contribucion por parte de la interaccion atractiva entre los electrones y

los nticleos y ¥, [w] 1a contribucion a la interaccion repulsiva entre electrones.

Otra forma de expresarla es:

B, [p]l =V, [p]l + Flpl (32]

donde E[p] es el funcional de la densidad que tiene la siguiente expresion:

Flp] = Tle] + ¥..[r] (33)

donde el término repulsivo estd expresado como:

Vee [p] = Jp] + tédrmine ne clésico (34)

alli, J[p] representa la contribucion a la energia total por parte de la repulsion

clasica.
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El término no clasico es de fundamental importancia ya que contiene la mayor

parte de la energia de intercambio y correlacion. Notamos también que BE[p] es
definido de forma independiente del potencial ¥(T} lo que nos dice entonces que es

un funcional universal de p(F).

3.3. SEGUNDO TEOREMA DE HOHENBERG-KOHN.

Teorema 2: “Sea (T} una densidad no negativa y normalizada para N, se

define la energia variacional de un sistema electrénico y esta es por definicion

mayor o igual a la energia en el estado fundamental”

Todo esto se resume en la siguiente relacion:

By 2 By [p] (35)

siendo E, la energia del estado fundamental y B, [p] la energia variacional definida

por la ecuacion (Z2]).

Asumiendo la diferenciabilidad de B, [@], €l principio variacional requiere que

la densidad del estado estacionario satisfaga la siguiente relacion segin el principio

de minima energia:

S{B.[p] — plf p@E}E—N]} — 0 (26)

Lo cual nos da la ecuacion de Euler-Lagrange con la siguiente solucion:
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& -
|"J'- - t:'ﬁ}-f-ﬁ% [:é?j

donde p es el potencial quimico. Esta ecuacion es la piedra fundamental de la teoria

del funcional de la densidad.

3.4. ECUACIONES DE KOHN-SHAM.

En 1965 Kohn y Sham idearon una ingeniosa aproximacioén indirecta al

funcional de la energia cinética T[] al cual se denomin6 luego como método

Kohn Sham (KS).

Partiendo de la definicién de la energia cinética para un gas homogéneo de

electrones tenemos:

= ——EL-L g €y |72 Iy } (38)

de donde se puede obtener la matriz densidad del sistema que viene expresada

segun:

p(ET) = X0, ] (D) (3%)

donde &; y n; son la funciébn de onda de los electrones u orbitales mono

electronicos y su correspondiente niimero de ocupacion. V2 es el operador
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laplaciano y # representa la constande de Planck h dividida entre 2w [12].

Se puede establecer entonces el hamiltoniano para un sistema de electrones

segun la siguiente expresion:
FH. = E —— 7, -+¥% f )
g fmy e 'L s( | E‘Iﬂj

en la cual no esta incluido el término de repulsion electron-electron, haciendo notar

que en el estado estacionario la densidad es exactamente p .

Para este sistema la funcién de onda en el estado estacionario &_ es

determinada por el determinante de Slater:

Ry - #Dﬂ[q?:.q?a% e ] (#1)

Para este sistema Kohn y Sham consideraron al sistema como de conchas
cerradas en las cuales existen solo dos electrones por orbital y no hay electrones

desapareados. En esta consideracion:

N = 2N, (42)

Siendo N_ el niimero de orbitales y N el niumero total de electrones. En este
caso el nimero de ocupacion es 2 sii < N_ y es cero en el resto de los casos para la

ecuacion (427,
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Esto los llevo a expresar la densidad de la siguiente forma:

p(F =25 I (R (43)

con lo que la energia cinética es redefinida s6lo para electrones no interactuantes

segun la siguiente expresion:
i 2 .
Telp] = — = Ziag wy{ay [7¥ sk (44}

La idea de Kohn y Sham fue ajustar un problema de interés asumiendo que

T. [ es exactamente una componente de la energia cinética.

Ellos entonces definieron al funcional de la densidad como:

Flp] = T.[g] -+ JIp] + B.. [p] (45)

donde

B [p] = Tp] = Tilel + Vialpl = Jr] (46]

La cantidad B, [p] es llamada energia de intercambio y correlacion.
Aplicando el principio de minima energia definido por la ecuacion (3&), nos

da la solucion segtin solucion a la ecuacion de Euler Lagrange:

. lpl -a] ET- 7] PR
- T o RS
K= e 'rE'F{r | EnlFD L7
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siendo V_¢(¥} el potencial efectivo definido por:
& lpl
Vs (B} = V() -+ 12 + Vi (B) (40)

donde V_(T} es el potencial de intercambio y correlacion definido como:
Vi (Fy = el (4%

El método Kohn-Sham trabaja como sigue:

Para un potencial efectivo dado V_.(F} se obtiene p(T} que satisfaga la

ecuacion de Euler-Lagrange y se resuelven las N ecuaciones de un electron:
[~ &7 + V(D] @, = By (50)

Se inicia con un supuesto (], luego se construye el potencial efectivo V_s(F}
segin la ecuacion (48}, y se halla un nuevo p/(F}. Si p(¥}= p'(¥} entonces se

detiene el ciclo, de lo contrario se empieza de nuevo. Este proceso es llamado
célculo autoconsistente. Las cuatro ecuaciones anteriores son las célebres
ecuaciones de Kohn Sham las cuales aiin siguen vigentes en su forma original,
aunque la forma exacta del potencial de intercambio y correlacion no es conocida.

Existen ciertas aproximaciones que se hicieron para solventar este inconveniente.
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3.5. APROXIMACION LOCAL DE LA DENSIDAD.

Esta aproximacion conocida como LDA por sus siglas en inglés (Local
density aproximation) es la mas simple y fue introducida por Kohn y Sham, en ella

la energia de intercambio y correlacion tiene la siguiente expresion:
; -+
B el = [ p(Rlagdi (51)

donde =__ es la energia de intercambio y correlacion por particula de una gas de

electrones homogéneo de densidad @(T).

El potencial de intercambio y correlacion seria entonces:
LD& & S [l Gz [ ORI
VERA(H) m T o (p(E)) + p () (52)

Esta aproximacion es aplicable a sistemas con variaciones suficientemente
suaves en la densidad pero no puede ser formalmente justificada para sistemas

altamente inhomogeneos.

Aqui se expresa la energia de intercambio y correlacion como la suma de dos

términos:

ELP% m L& 4 ELO& (53)

El primer término es conocido como la energia de intercambio definida por

Dirac como:
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s .
B0 m =2 (L) Plo(E)Yeat (54)

El segundo término es conocido como la energia de correlacion y no es

conocido con exactitud analiticamente.

Cuando se trata el caso donde existe polarizacion de los espines, es necesario
hacer una aproximacion adicional considerando tal caso. Esta aproximacion es

conocida como aproximacion local de densidad y espin o LSDA.

3.6. APROXIMACION LOCAL DE LA DENSIDAD DE ESPIN.

Esta aproximacion conocida como LSDA por sus siglas en inglés (Local spin
density aproximation) mantiene los criterios de localidad y homogeneidad en los
sistemas electronicos igual que en el caso LDA solamente adicionando la condiciéon

de polarizacion de los espines.

En este caso, se asume que las densidades electronicas de espin arriba g, (T} y
espin abajo P‘LEE} son independientes, de modo que la densidad del sistema se

puede expresar como:

pTY = p (F1 +p, (T} (55)

Con lo que cada una de las densidades satisface las ecuaciones de Kohn-

Sham.

Estas densidades se construyen a partir de los orbitales segin
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pa(E} = 2207 [y ()] (56)

donde Ng es el nimero de estados que tienen proyeccion s del espin que
puede ser arriba indicado por el simbolo T o abajo indicado por | seglin sea el

caso. Finalmente se puede expresar la magnetizacién M{'ﬂ segun:

M(E)} = oo () — L () (57)

la cual es una propiedad caracteristica de este caso.

Sin embargo, cuando se tratan sistemas de alta inhomogeneidad esta
aproximacion no genera buenos resultados por estar adaptada a sistemas
homogéneos, es por ello que debido a que la densidad en forma real es

inhomogenea se hicieron aproximaciones para tal caso.

3.7. APROXIMACION DEL GRADIENTE GENERALIZADO.

Para solventar el problema de la homogeneidad en la densidad electronica,

Becke introdujo la no uniformidad en el método LDA.

Esta es la conocida aproximacién del gradiente generalizado o GGA por sus
siglas en inglés (Generalized gradient aproximation). En este método la energia de

intercambio y correlacion tiene la siguiente expresion:

B4 [p] = [flp(F). vp()]di (58)
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donde f[p{T},¥r(T}] es un funcional que depende tanto de la densidad electronica

como de su gradiente el cual es una cantidad real para la inhomogeneidad de la

densidad electronica de los sistemas finitos.

3.8. APROXIMACION MEDIANTE EL FUNCIONAL HIBRIDO
B3LYP.

Esta aproximacion esta basada en una contribucion hecha fundamentalmente
por la mezcla de los funcionales de Becke, Lee, Yang y Parr, lo que dio como
resultado una energia de intercambio y correlacion hibrida que tiene la siguiente

expresion:

BEELTP o] = BLOS + A(EE — BIX)

+BEI BT 4 QCBMT — BN (597

donde A, By C son parametros ajustables obtenidos empiricamente [18].

E™* es la energia de intercambio segtin el esquema Hartree-Fock desarrollada

de forma local la cual tiene la siguiente expresion:
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L &
LGN IE qr
B w—I(L) o[ p(HYead (60)
con b siendo un parametros a ajustar.

BZ*¥ es la energia de intercambio utilizando el esquema de Becke que se

define segun:

rl
1% chrow Bemba =9

BFff =g (&1)

con b y a siendo parametros a ajustar en donde se mantiene el criterio de localidad

adicionando correcciones que incluyen el gradiente.

HX¥T s la energia de correlacion para las aproximaciones desarrolladas por

Lee, Yang y Parr con criterios de localidad y correcciones de gradiente que por

definicion es:
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¢—=11 [ B [ 2 a , B
—T(F“ ¥l +—PE|‘¢Pﬁ| )] 'gF"l‘FPl'

+(30% = ot [vg

2 o n n
+ (52 = 0t ) 19ra ] do (62)
-
=—r=-?-cp —p s (63)
w :L-rdp'fﬂp
S=cp 1 +—,._“‘F‘_=*F“ (64)
1edp ‘@
¢, =2,871H (65)

donde g, b, ¢y d son parametros a ajustar.

y BYWH la energia de intercambio y correlacion segin el esquema de Vosko, Wilk

y Nusair la cual mantiene un criterio tipo LSDA. Su expresion es:
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EW"‘*{‘“(EEKJ) Ten (3

- ()

a0 o)

.66)

donde x,, b y ¢ son pardmetro a ajustar definiendo ademas:

Xx)lmx+bxte
Q= (4e—bT" (67)
% . pl.;E



CAPITULO IV
METODOLOGIA

Los célculos para este trabajo se realizaron con la ayuda de un software en
donde se simuld una red de dtomos y se aplicé el método Monte Carlo mediante la
ejecucion del algoritmo de Metrdpolis donde se calculd entre otras cosas de la

magnetizacion de la aleacion AlTi.

4.1. DETERMINACION DE LA CONSTANTE DE INTERCAMBIO.

Mediante el uso del paquete computacional Gaussian se simuld la estructura

de la aleacion AlTi utilizando los vectores de la celda primitiva de la ecuacion (1)

con el objeto de calcular la constante de intercambio J que viene expresada segiin

la relacion:

Ey~Ey
e ———— e
) Fman T 13} (s8)
donde Eq;y Ep, representan las energias totales del sistema en el estado triplete y
el estado singlete respectivamente. Goor ™ Gy + T €S la suma de dos espines
interactuantes o, y o, correspondiente a la energia E;y cuya interaccion da como

resultado la energia de intercambio que es proporcional a J [1<].

Mediante la simulacion de la aleacion AlTi con Gaussian se pudieron

calcular las energias de los estados singlete y triplete utilizando el método
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Hartree-Fock y el método DFT por un lado con la aproximacién LSDA y por el
otro el método DFT con la aproximacién mediante el funcional hibrido B3LYP
con los que se obtuvieron tres valores distintos de J. La justificacion del uso de
dos diferentes tipos de aproximaciones utilizando DFT obedece a la comparaciéon
de resultados de ambas aproximaciones puesto que el funcional B3LYP es de tipo
hibrido en el cual se toman en cuenta ademas de los efectos considerados en

LSDA, también se asigna gran participacion a la correlacion.

4.2. CONSTRUCCION DE LA RED.

Considerando la ubicacion de los sitios de red de los d&tomos de titanio (fig.
1) y sabiendo que los atomos de aluminio no aportan efectos magnéticos en la

estructura, se procedid a construir la red bidimensional solo de 4&tomos de Ti que

estan ubicados en el plano XY a una distancia igual a &= |:rr -I-'E}, con n siendo

un entero, lo que nos deja una estructura como la siguiente:

[~
A
/\/\
N\

L\

\/\/
VANVaN
LW
NN\
AN AWA WAL

Figura 10. Representacion de le red bidimensional de &tomos de titanio.

\
./.\I
AN

\/\

Q_J.
/\/\/\/\/
ANV
AN

s

P W
NFAN

S A%
%
LN

AN

/\/
L WA




43

La longitud de la red construida fue de L=50 atomos, lo que arroj6 un nimero

total de atomos igual a:

N=LxL=50x50= 2500 é:omos (6%)

Se utiliz6 ademas para facilidades de calculo condiciones periddicas de

frontera.

Los calculos se hicieron para L=40, L=30, L=20 y L=10.

4.3. CALCULO DE LA DISTANCIA ENTRE PRIMEROS VECINOS.

De acuerdo a la figura 10, la distancia entre dos 4tomos de Ti es:

d = f{g}z + (5)° = Zq = 0,282 nm (70)

Para facilitar el estudio se hizo una rotacion de 45° alrededor del eje z
conservando intacto sus otros parametros, lo que nos dejé la misma red de 4&tomos

de Ti pero desde un enfoque mas facil de trabajar:
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Figura 11. Red bidimensional de atomos de Ti con parametro de red d=0,282
nm.

4.4. INICIALIZACION DE PARAMETROS EN LA RED.

Luego de construida la red, se procedio6 a asignarle a cada espin un valor segin
los parametros del Modelo de Ising. Este proceso consistié en un recorrido hecho
por cada sitio de la red asignando el valor del espin de acuerdo con el resultado
obtenido por un generador de niimeros aleatorios. Dicho generador, que empieza
con un valor entero inicial llamado semilla, realizdé una serie de procedimientos
matematicos con el cual arroj6 como resultado un nimero real de naturaleza

aleatoria comprendido en el rango [@,1]. Cuando el nimero resultante del generador
estuvo comprendido entre [, {Q,&}], el valor del espin en el sitio de red recorrido

fue 1. En el caso en que el numero resultante del generador estuvo comprendido

entre [(C,5}.1], el valor del espin en el sitio de red recorrido fue -1. De esta manera

se establecid6 una configuracion inicial para el arreglo de espines en la red

bidimensional de atomos de titanio.



45

4.5. TERMALIZACION O ANEJO DE LA ESTRUCTURA.

Un paso de Monte Carlo es definido como el proceso en el cual se recorren

todos los sitios de la red al azar aplicando el algoritmo de Metropolis.

Dada la configuracion inicial de la red, se procedi6 a aplicar 5000 pasos de
Monte Carlo a la estructura antes de recolectar datos. Este proceso es la denominada
termalizacién o anejo, la cual tiene como objetivo establecer una configuracion en la
red mas acorde a la realidad lo que trae como consecuencia la generacion de

resultados de mejor calidad.

4.6. MUESTREO Y CALCULO DE RESULTADOS.

Primeramente se ejecuto el algoritmo de Metrdpolis entre 100 K y 1000 K
con el objeto de visualizar a que temperatura aparecia la transicidn magnética de
fase, encontrandose asi que para el método Hartree-Fock y LSDA 1la transicion era
significativa cerca de 640 K. Se hizo el mismo chequeo para la aproximaciéon con
el funcional hibrido B3LYP, encontrandose la transicién magnética cerca de 120

K.

Mediante el uso de la ecuacion (16) se realizéd la simulacion de la estructura
para un rango de temperatura entre 500 y 800 K con un incremento de 1K para los
valores de J calculados por el método Hartree-Fock y DFT con funcional tipo
LSDA. Para el valor de J calculado por DFT con funcional hibrido tipo B3LYP el
rango de temperatura trabajado fue entre 50 K y 250 K con un incremento de 1 K.

La simulacion se realizé para dos casos:
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e En ausencia de campo magnético externo: en este caso se realizo la
simulaciéon considerando la no existencia de un campo magnético externo
(H=0).

e Con pequeiia perturbacion por parte de un campo magnético externo: en este

caso se considerd una pequena influencia de un campo externo H de magnitud

0,2T.

Por cada temperatura se aplicaron 10000 pasos de Monte Carlo en los cuales
se calcularon entre otras cosas los valores de magnetizacion, susceptibilidad
magnética y calor especifico para la estructura segun las ecuaciones (6), (7), (8)

respectivamente.

La implementacion del algoritmo de Metrdpolis en el método Monte Carlo para esta
simulacién se hizo siguiendo los lineamientos del algoritmo, considerando al
desplazamiento dado a la particula en apéndice A como un cambio en la orientacion
del espin en su sitio de red. De esta manera se ejecutd de manera exitosa la

simulacion de la aleacion AlTi.



RESULTADOS Y DISCUSION

En la tabla 1 se reportan los valores de energia para los estados singlete y
triplete de la simulacién mediante Gaussian para la aleacion AlTi. Los valores de
constante de intercambio calculados para el método HF y LSDA son cercanos, a
diferencia del método con el funcional B3LYP. Debido a que tanto el método HF
como LSDA se basan en la aproximacion hecha por Slater en donde el determinante
que lleva su nombre no toma en cuenta efectos de correlacion entre los electrones,
estos resultados difieren del método DFT con B3LYP ya que este tltimo en su
funcional introduce efectos de correlacion segun el esquema de Lee, Yang y Parr asi
como el esquema de Vosko, Wilk y Nusair que ayudan a satisfacer un poco mas la
calidad del célculo. Por lo tanto, los resultados ejecutados segun el método DFT con

el funcional B3LYP se consideran més confiables en relacion a los restantes.

Tabla 1. Resultados de energias de estados singlete, triplete y constante de
intercambio para la aleacién AlTi.

Método Epy (eV) Erp (eV) J (meV)
HF _156420,22 _156421,87 275,56
DFT (LSDA)  -156272,58 _156274,22 274,01
DFT (B3LYP)  -156663,51 _156663,83 54,17

En la figura 12 se muestra como varia la energia total en funcion de la

temperatura, presentando una variacion significativa de la energia alrededor de
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T=636 K. A medida que la temperatura aumenta también lo hace la energia total en
la cual se puede ver que hay un aumento brusco de su valor alrededor de T=636 K.

Alrededor esta temperatura ocurre la transicion magnética.

-200

O L=50. H=0. HF

-250

-300

-350

E (meV)

_550 I ) I ) I ) I ) I ) I ) I 1
500 550 600 650 700 750 800

T(K)

Figura 12. Comportamiento de la energia total en funcidn de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional
de longitud L=50 utilizando la aproximacion Hartree-Fock.

En la figura 13 observa como varia la magnetizacion por espin la cual
disminuye a medida que la temperatura aumenta. Es fécil ver que a medida que la
temperatura se eleva, la magnetizacion por espin va disminuyendo lanzando como
tendencia una curva suave con un punto de inflexion en T= 636 K, ésta es la

denominada temperatura de Curie, en la denominada transicion magnética de fase
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de ler orden, segin el modelo de Ising. En este punto se produce la transicion
magnética de una fase ordenada en los espines a una fase desordenada en la cual
estos ultimos van perdiendo su magnetizacion, con lo que sus orientaciones se van
tornando al azar pasando la estructura de una fase ferromagnética a una fase

paramagnética.

: 0 L=50.H=0. HF
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Figura 13. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleaciéon AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional de longitud L=50 utilizando la aproximacion Hartree-Fock.

En la figura 14 se observa un incremento de la susceptibilidad magnética con
un pico en T=636 K. Este valor pico se traduce en el hecho de que cada espin que

conforma la estructura va siendo mas susceptible a sufrir cambios en su orientacion
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con lo que al incrementar un poco su energia interna por medio del aumento de
temperatura, esta ultima es suficiente como para sobrepasar las interacciones espin-
espin que lo mantienen ordenado, trayendo como consecuencia una fase de espines
desordenada en la temperatura de Curie. Se observa también unos picos en T=622

Ky T=630 K.
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Figura 14. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcién de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional de longitud L=50 utilizando la aproximacion Hartree-Fock.

En la figura 15 se observa el aumento del calor especifico a medida que la
temperatura aumenta presentando un pico a T=636 K que es la temperatura de Curie
propia de la transicion de fase de 2do orden, segin el modelo de Ising. A medida

que la temperatura se eleva en la fase ferromagnética hasta llegar a su temperatura
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de Curie, la energia interna absorbida por los espines es mayor y se hace méaxima en
T=636 K debido a que los espines deben absorber una gran cantidad de energia para
poder romper su alineamiento y crear una fase desordenada. Se observa ademas un
pico en T=622 K. Este pico podria atribuirse a cambios estructurales que sufre la
aleacion ya que a medida que aumenta la temperatura en un material este va

cambiando su estructura.
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Figura 15. Comportamiento del calor especifico de la temperatura de la
aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional de
longitud L=50 utilizando la aproximacion Hartree-Fock.

En la figura 16 se puede observar que a medida que la temperatura aumenta
también lo va haciendo la energia de la aleacion. Para todas las curvas de energia se

puede decir que existe el mismo comportamiento. Ademas, se puede ver una



52

variacion significativa de la energia en todas las curvas en las temperaturas cercanas a
T=636 K. Se puede decir ademas que el tamafio de la red no influye en la energia
total puesto que para cualquier valor de L el comportamiento de la misma se

mantiene invariante.
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Figura 16. Comportamiento de la energia total en funcion de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional
con distintos valores de longitud de celda utilizando la aproximacion Hartree-

Fock.

En la figura 17 se observa que a medida que el nimero de celdas que se
introduce en la simulacién por Monte Carlo es mas grande, es mas facil hallar el

punto de inflexion de la curva que segin el modelo nos arrojara un valor mas
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preciso de la temperatura de transicion lo cual se evidencia en la grafica. Esto se
debe a que a medida que el numero de celdas consideradas para la estructura se
incrementa, también lo hara el nimero de espines que conforman los sitios de la red
que a su vez es un factor determinante en el calculo de la magnetizacion por espin.
Los valores de L para los cuales se observa mejor concordancia en los resultados

corresponden a L=40 y L=50 puesto que la convergencia no es alcanzada en este

caso.
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Figura 17. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional con distintos valores de longitud de celda utilizando la
aproximacion Hartree-Fock.
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En la figura 18 se puede apreciar como se comporta la susceptibilidad
magnética para distintos valores de longitud de celda en la simulacién por Monte
Carlo. Mientras L. es mas grande, la curva de susceptibilidad magnética se va
tornando mas estrecha. Los valores de L para los cuales se observa mejor
concordancia en los resultados corresponden a L=40 y L=50, en donde la temperatura
de transicion se aproxima a T=635 K y se observan ademés picos en T=622 K y
T=630 K por lo que se puede decir que hay una dependencia entre los resultados y el

tamafio de la red.
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Figura 18. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo con distintos
valores de longitud de celda utilizando la aproximacién Hartree-Fock.

En la figura 19 se observa que a medida que L aumenta los valores de calor
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especifico para la temperatura de transicion T=636 K son mas pequeios. Ademas se
observan comportamientos irregulares con picos alrededor de T=612 K, T=622 K y
T=630 K para cualquier valor de L los cuales podrian atribuirse a cambios
estructurales que sufre la aleacion. Se puede decir ademas que para L=40 y L=50 los

valores de calor especifico son relativamente cercanos en comparacion con las otras

curvas.
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Figura 19. Comportamiento del calor especifico en funcion de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo con distintos valores de
longitud de celda utilizando la aproximacion Hartree-Fock.

En la figura 20 se observa un aumento en la energia total a medida que aumenta
la temperatura con un comportamiento irregular de la energia alrededor de T=640 K.

Es evidente que este comportamiento se debe a que la aleaciéon empieza a sufrir
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cambios en su energia por efecto del cambio en la orientacion de los espines que la

conforman, lo que da como resultado que la energia varie mucho mas.
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Figura 20. Comportamiento de la energia total en funcion de la temperatura
de la aleacion AlTi en campo externo de 0,2 T de magnitud con distintos
valores de longitud de celda utilizando la aproximacion Hartree-Fock.

En la figura 21 se observa el caso donde existe la accién de un campo
magnético externo sobre el material. Los valores reportados para el punto de
inflexion en este caso fueron de T=642 K, mayor al valor reportado para el caso de
la ausencia de dicho campo (fig. 13). Esto se debe a que al existir una interaccion
adicional en el material, los espines necesitan un poco mas de energia para romper

dicho alineamiento, la cual es proporcionada por medio de la temperatura. Es por
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ello, que los espines necesitan una temperatura mas elevada la cual les proporciona
mas energia para pasar de una fase ferromagnética a una fase paramagnética como

se observa en la gréfica.
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Figura 21. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi con campo externo de 0,2 T de magnitud con
distintos valores de longitud de celda utilizando la aproximacion Hartree-
Fock.

En la figura 22 se observa que a medida que la temperatura se eleva la
susceptibilidad magnética aumenta hasta un pico en T=642 K y luego va
descendiendo. Este valor pico en la susceptibilidad es mas elevado en comparacion

con lo reportado para el caso en la ausencia de campo magnético externo (fig. 14). Se
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observan ademas picos en la susceptibilidad en T=603 K, T=605 K, T=610 K, T=622
Ky T=628 K.
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Figura 22. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcién de la
temperatura de la aleacion AlTi con campo externo de 0,2 T de magnitud para
una red bidimensional de longitud L=50 utilizando la aproximacion Hartree-
Fock.

Se puede observar en la figura 23 al calor especifico con valores maximos en
T=603 K, T=615 K, T=622 K y T=628 K interpretados como cambios estructurales
en la aleacion puesto que su comportamiento coincide con los picos estructurales
reportados en las figuras 21 y 22. La temperatura T=642 K, a pesar de esperar verla

como el valor maximo en la grafica para corroborarla como la temperatura de
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transicion en concordancia con las figuras 21 y 22, seria asi si se despreciaran los

picos atribuidos a transiciones estructurales en las temperaturas antes mencionadas.
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Figura 23. Comportamiento del calor especifico en funcion de la temperatura
de la aleacion AlTi con campo externo de 0,2 T de magnitud para una red
bidimensional de longitud L=50 utilizando la aproximacién Hartree-Fock.

En la figura 24 se observa un aumento en la energia total a medida que aumenta
la temperatura con un comportamiento irregular de la misma alrededor de T=630 K.
En este punto la aleacién empieza a sufrir cambios a nivel de los espines lo cual da
como resultado un aumento rapido de su energia en comparaciéon con los primeros

cambios de temperatura.
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Figura 24. Comportamiento de la energia total en funcion de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional
de longitud L=50 utilizando el método LSDA.

En la figura 25 se presenta una curva de magnetizacion por espin en funcion de
la temperatura en la cual su punto de inflexion se encuentra a T=631 K. En este
punto, la estructura cambia el orden de sus espines pasando la misma de una fase
ferromagnética a una fase paramagnética siendo su punto de inflexion la temperatura

de transicion magnética.
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Figura 25. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional de longitud L=50 utilizando el método LSDA.

En la figura 26 se muestra la variacion de la susceptibilidad magnética en
funcion de la temperatura la cual presenta su valor maximo en T=631 K en
concordancia con lo reportado en la figura 25, por lo que ésta temperatura
corresponderia entonces a la temperatura de transicion magnética. Por encima de esta
temperatura, la susceptibilidad magnética disminuye rapidamente hasta llegar a cero.

Se pueden apreciar ademas picos en T=615 K, T=618 Ky T= 624 K.
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Figura 26. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional de longitud L=50 utilizando el método LSDA.

En la figura 27 se observa al aumento del calor especifico a medida que lo hace
la temperatura con su valor mdximo en T=631 K en concordancia con las
temperaturas de transicion magnética reportadas en las figuras 25 y 26. Por encima de
esta temperatura se puede ver que el calor especifico disminuye gradualmente
mientras aumenta la temperatura. Se observan ademds picos de transiciones
estructurales en T=615, T=618 K y T=624 K en concordancia con los picos

reportados en la figura 26.
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Figura 27. Comportamiento del calor especifico en funcion de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional
de longitud L=50 utilizando el método LSDA.

En la figura 28 se muestra a la energia total en funcion de la temperatura. Se
puede ver un aumento de la energia de la aleaciébn a medida que se eleva la
temperatura sin importar el valor de la longitud de celda L. Para todos los casos la
variacion las curvas de energia total de la aleacion son cercanamente iguales lo que
indica que la energia total es independiente del tamafo de la red, resultado que

concuerda con lo reportado en la figura 16.
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Figura 28. Comportamiento de la energia total en funcién de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo con distintos valores de
longitud de celda utilizando el método LSDA.

En la figura 29 se observa el descenso de la magnetizacion por espin a medida
que la temperatura se eleva. Se evidencia una dependencia de la magnetizacion por
espin en funcidén del tamafio de la red, exhibiéndose ademas que para cuando la
longitud de celda es mayor o igual a 40, los valores de la temperatura de transicion
magnética son mas coincidentes reportdndose para este caso en T=631 K. Este

comportamiento de la longitud de celda coincide con lo reportado en la figura 17.
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Figura 29. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional con distintos valores de longitud de celda utilizando el método
LSDA.

En la figura 30 se observa como varia la susceptibilidad magnética a medida
que aumenta el tamafo de la red. Las curvas de susceptibilidad magnética son mas
estrechas a medida que el tamafo de la red aumenta, lo cual coincide con lo reportado
en la figura 18. Ademas, los valores méximos de susceptibilidad magnética son mas

coincidentes para cuando L es 40 y 50 en donde se reporta su temperatura de

transicion magnética en T=631 K.
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Figura 30. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcién de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional con distintos valores de longitud de celda utilizando el método
LSDA.

En la figura 31 se muestra el comportamiento del calor especifico mientras la
temperatura de la aleacion se eleva, para distintos tamafios de red. Se puede apreciar
que mientras el tamafio de la red aumenta, las curvas de calor especifico se van
haciendo mas estrechas, siendo las mas coincidentes aquellas que corresponden a
L=40 y L=50, en donde la temperatura de transiciéon magnética se reportan cercana a
T=631 K. Ademas, se observan picos de transicion estructural en casi todas las curvas

para T=618 K y T=624 K.
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Figura 31. Comportamiento del calor especifico en funcidén de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional
con distintos valores de longitud de celda utilizando el método LSDA.

En la figura 32 se presenta el comportamiento de la energia total en funcion de
la temperatura. Se puede apreciar aqui que a medida que la temperatura de la aleacion
se eleva, también lo hace su energia total, visualizdndose un cambio brusco alrededor
de T=635 K. Alrededor de esta temperatura se produce la transicion magnética en

donde los espines van variando sus orientaciones.
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Figura 32. Comportamiento de la energia total en funcidn de la temperatura
de la aleacion AlTi con campo magnético externo de magnitud 0,2 T para una
red bidimensional de longitud L=50 utilizando el método LSDA.

En la figura 33 se muestra la disminucion de la magnetizacion por espin a

medida que la temperatura aumenta. Se puede ver en la grafica que su punto de

inflexion se encuentra en T=639 K, pasando asi la aleacion por una transicion

magnética de una fase ferromagnética a una fase paramagnética, representado asi su

punto de inflexion como su temperatura de transicion magnética.
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Figura 33. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi con campo magnético externo de magnitud
0,2 T para una red bidimensional de longitud L=50 utilizando el método
LSDA.

En la figura 34 se presenta como varia la susceptibilidad magnética a medida
que se eleva la temperatura. Se puede ver que la susceptibilidad magnética aumenta
hasta llegar a un valor pico en T=639 K. Este tltimo valor corresponde a la transicion
magnética en la aleacion, resultado que concuerda con lo reportado en la figura 38.
Por arriba de esta temperatura, la susceptibilidad magnética va disminuyendo hasta
llegar a cero. Se evidencia ademas que existen en la figura valores picos en T=610 K,

T=624 K y T=630 K.
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Figura 34. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcion de la
temperatura de la aleaciéon AlTi con campo magnético externo de magnitud

0,2 T para una red bidimensional de longitud L=50 utilizando el método

LSDA.

En la figura 35 se puede apreciar al calor especifico presentando un aumento a

medida que se eleva su temperatura hasta llegar a un valor pico en T=639 K el cual se

interpreta como el punto de transicidn magnética que concuerda con lo reportado en

la figura 33. Por arriba de esta temperatura, el calor especifico va disminuyendo

gradualmente. Se observa ademads en el calor especifico que existen valores picos en

T=610, T=624 y T=630 K que podrian atribuirse como picos de transicion estructural

los cuales concuerdan con lo reportado en la figura 34.
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Figura 35. Comportamiento del calor especifico en funcion de la temperatura
de la aleacion AlTi con campo magnético externo de magnitud 0,2 T para una
red bidimensional de longitud L=50 utilizando el método LSDA.

En la figura 36 se presenta al aumento de la energia total de la aleacion a
medida que su temperatura se eleva. Se puede observar una variacion significativa de
la energia alrededor de T= 125 K. A esta temperatura la aleacion empieza sufre
cambios a nivel de los espines presentdndose entonces la transicion magnética donde

sus orientaciones se van tornando al azar.
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Figura 36. Comportamiento de la energia total en funcidn de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional
de longitud L=50 utilizando DFT mediante el funcional hibrido B3LYP.

En la figura 37 se observa la disminucion de la magnetizacién por espin a
medida que aumenta la temperatura. Se evidencia en la figura un rapido descenso en
la magnetizacidn por espin presentando un punto de inflexion en la curva a T=124 K,
el cual se interpreta como la temperatura de transicion magnética donde la aleacion
pasa de una fase ferromagnética a una fase paramagnética. Por arriba de esta
temperatura la aleacion va perdiendo su magnetizacion a causa de que los espines van

orientandose al azar y sus magnetizaciones se van cancelando entre si.
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Figura 37. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional de longitud L=50 utilizando DFT mediante el funcional hibrido
B3LYP.

En la figura 38 se observa que la susceptibilidad magnética aumenta desde cero
presentando un valor méximo en T=124 K, interpretado como la temperatura de
transicion magnética de la aleacion, en concordancia con la temperatura reportada en
la figura 37. Por arriba de esta temperatura, la aleacion se va tornando menos
susceptible, por lo que los valores de susceptibilidad magnética van disminuyendo en
funciéon del aumento de la temperatura hasta llegar a cero. Ademas se observa un

valor pico en T=120 K.
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Figura 38. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional de longitud L=50 utilizando DFT mediante el funcional hibrido
B3LYP.

En la figura 39 se evidencia al calor especifico aumentando en la aleacion a
medida que se eleva su temperatura hasta llegar a un valor maximo en T=124 K, que
se interpreta como la temperatura de transicidon magnética en la aleacion. Por arriba
de esta temperatura, en la aleacion va disminuyendo el calor especifico. Ademas se
observan valores pico en T=122 K, T= 126 K y T=135 K que podrian atribuirse a

transiciones estructurales en la aleacion.
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Figura 39. Comportamiento del calor especifico en funcion de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional
de longitud L=50 utilizando DFT mediante el funcional hibrido B3LYP.

En la figura 40 se observa como aumenta la energia total de la aleacién a
medida que se eleva su temperatura. Se puede ver que existe una variacion grande en
la energia total alrededor de T=125 K. También se puede ver en la figura que sin
importar la longitud de la red L, las curvas de energias son iguales a cualquier

temperatura.
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Figura 40. Comportamiento de la energia total en funcidn de la temperatura
de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional
con distintos valores de longitud de celda utilizando DFT mediante el
funcional hibrido B3LYP.

En la figura 41 se observa el descenso de la magnetizacion por espin a medida
que su temperatura se eleva para cualquier valor de L. Se puede apreciar que existe
una dependencia con el tamafo de la red, ya que cuando la longitud de celda L
aumenta, las curvas de magnetizacion por espin se van haciendo més pronunciadas en
términos de su punto de inflexion, haciendo mas féacil visualizarlo. Ademas se puede
ver que cuando el tamafio de la red es de 40 y 50, las curvas de magnetizacién por
espin son mas cercanas haciendo mas facil ver su punto de inflexion que en este caso

fue de T= 124 K.
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Figura 41. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional con distintos valores de longitud de celda utilizando DFT
mediante el funcional hibrido B3LYP.

En la figura 42 se evidencia a la susceptibilidad magnética a medida que se
eleva su temperatura. Se puede observar que a medida que aumenta L las curvas de
susceptibilidad se estrechan maés, siendo las maés coincidentes aquellas
correspondiente a L=40 y L=50 donde el punto de transicidon magnética esta en
T=124 K. Por encima de esta temperatura, la susceptibilidad magnética disminuye

rapidamente hasta llegar a cero.
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Figura 42. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcién de la
temperatura de la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red
bidimensional con distintos valores de longitud de celda utilizando DFT
mediante el funcional hibrido B3LYP.

En la figura 43 se observa al calor especifico aumentando que a medida L lo
hace también. Los puntos maximos coinciden mejor para valores elevados. En este
caso para L=40 y L=50, la temperatura coincide en 124 K la cual es la temperatura de
transicion magnética. Por encima de esta temperatura el calor especifico empieza a

disminuir gradualmente.
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Figura 43. Comportamiento del calor especifico en funcion de la temperatura de
la aleacion AlTi en ausencia de campo externo para una red bidimensional con
distintos valores de longitud de celda utilizando DFT mediante el funcional hibrido

B3LYP.

En la figura 44 mostramos como varia la energia total de la aleacién en funcion
del aumento de su temperatura. Se puede apreciar un aumento de la energia total a
medida que aumenta la temperatura con una variacion grande de la energia alrededor

de T=126 K que es en donde se da la transicion magnética de la estructura.
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Figura 44. Comportamiento de la energia total en funcién de la temperatura
de la aleacion AlTi con campo magnético externo de magnitud 0,2 T para una
red bidimensional de longitud L=50 utilizando DFT mediante el funcional
hibrido B3LYP.

En la figura 45 se reporta el descenso de la magnetizacion por espin a medida
que la temperatura aumenta. Podemos apreciar un descenso rapido alrededor del
punto de inflexion en T=127 K interpretado como la temperatura de transicion
magnética. Por encima de esta temperatura la aleacion va perdiendo su
magnetizacion, lo que trae como consecuencia que los espines tornen sus

orientaciones al azar.
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Figura 45. Comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la
temperatura de la aleaciéon AlTi con campo magnético externo de magnitud
0,2 T para una red bidimensional de longitud L=50 utilizando DFT mediante
el funcional hibrido B3LYP.

En la figura 46 se presenta a la susceptibilidad magnética aumentando hasta
llegar a su valor maximo en T=127 K que se interpreta como la temperatura de
transicion magnética, resultado que concuerda con lo reportado en le figura 45. Por
encima de esta temperatura la susceptibilidad disminuye rapidamente hasta llegar a

cero. Se observa ademas un valor pico en T=123 K.
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Figura 46. Comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcién de la
temperatura de la aleaciéon AlTi con campo magnético externo de magnitud
0,2 T para una red bidimensional de longitud L=50 utilizando DFT mediante
el funcional hibrido B3LYP.

En la figura 47 se observa al calor especifico aumentando mientras se

incrementa la temperatura de la aleacion hasta su maximo valor en T=127 K,

considerada la temperatura de transicion magnética. Por encima de esta temperatura

el calor especifico disminuye. Ademas se puede ver un valor pico en T=123 K que

podria atribuirse a una transicion estructural que sufre la aleacion, cuyo resultado

concuerda con lo reportado en la figura 46.



CONCLUSIONES

La constante de intercambio para la aleacion AlTi usando el esquema Hartree-
Fock fue de 275,56 meV. Usando este esquema, cuando no se tiene presencia de
campo magnético externo actuando sobre la aleacion, la misma tiene una
temperatura de Curie de T=636 K pasando de una fase ferromagnética a una fase
paramagnética, temperatura que se corroboré con los resultados obtenidos para
susceptibilidad magnética y calor especifico correspondiente al mismo caso.
Ademas el comportamiento del calor especifico revel6 que la aleacion presenta
picos de transicion estructural en T=622 K y T=630 K los cuales concordaron con
los picos reportados en el caso de la susceptibilidad magnética. Ademas se puede
decir que la energia total para la aleacion AlTi aumenta a medida que lo hace su
temperatura mostrando un rapido aumento de la energia en un rango de temperatura

cercano a su temperatura de Curie T=636 K.
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Para el caso donde se aplica un campo externo de 0,2 T sobre la aleacion AlTi,
la temperatura de Curie aument6 respecto al caso sin campo magnético externo
situandose en T=642 K, resultado que se corrobord con las temperaturas obtenidas
para susceptibilidad magnética y calor especifico correspondiente al mismo caso,
donde se hallaron picos de transicion estructural en el caso del calor especifico en
T=610 K, T=624 K y T=630 K, los cuales coincidieron con los picos reportados en

el comportamiento de la susceptibilidad magnética para el mismo caso.

La constante de intercambio para la aleacion AlTi usando el esquema DFT
mediante la aproximacion LSDA fue de 274,01 meV. Usando este esquema,
cuando no se tiene presencia de campo magnético externo actuando sobre la
aleacion AlTi la misma tiene una temperatura de Curie de T=631 K pasando de una
fase ferromagnética a una fase paramagnética, temperatura se corroboré con los
resultados obtenidos para susceptibilidad magnética y calor especifico
correspondiente al mismo caso. Ademads el comportamiento del calor especifico
revelod que existen picos de transicion estructural en T=615 K, T=618 K, T=624 K
los cuales concordaron con los picos reportados para el caso de la susceptibilidad
magnética. Ademés se puede decir que la energia total para la aleacion AlTi
aumenta a medida que lo hace su temperatura mostrando un rapido aumento de la

energia en un rango de temperatura cercano a su temperatura de Curie T=631 K.

Para el caso donde se aplica un campo externo de 0,2 T sobre la aleacion AlTi,
la temperatura de Curie aument6 situandose en T=639 K, resultado que se
corrobord con las temperaturas obtenidas para susceptibilidad magnética y calor
especifico correspondiente al mismo caso en los cuales se hallaron picos de
transicion estructural en T=610 K, T=624 K y T=630 K para el caso de calor
especifico los cuales concordaron con los picos reportados en el comportamiento de

susceptibilidad magnética para el mismo caso.
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La constante de intercambio para la aleacion AlTi usando el esquema DFT
con la aproximacién mediante el funcional hibrido B3LYP fue de 54,17 meV.
Usando este esquema, cuando no se tiene presencia de campo magnético externo
actuando sobre la aleacion AlTi la misma tiene una temperatura de Curie de T=124
K pasando de una fase ferromagnética a una fase paramagnética, temperatura que se
corrobord con los resultados obtenidos para susceptibilidad magnética y calor
especifico correspondiente al mismo caso. Ademas el comportamiento del calor
especifico reveld que la aleacion presenta picos de transicion estructural en T=122
K, T=126 K, T=135 K cuyos picos coincidieron con lo reportado para el
comportamiento de la susceptibilidad magnética en el mismo caso. Ademas se
puede decir que la energia total para la aleacion AlTi aumenta a medida que lo hace
su temperatura mostrando un rapido aumento de la energia en un rango de

temperatura cercano a su temperatura de Curie T=124 K.

Para el caso donde se aplica un campo externo de 0,2 T sobre la aleacion AlTi,
la temperatura de Curie aumentd situandose en T=127 K, resultado que se
corrobor6 con las temperaturas obtenidas para el calor especifico correspondiente en
los cuales se exhibieron picos de transicion estructural en T=123 K concordante con
lo reportado para el comportamiento de la susceptibilidad magnética del mismo

caso.

En general, el modelo de Ising es un modelo que permite determinar con
eficacia el punto de transicion magnética en una estructura mediante el método
Monte Carlo siendo el algoritmo utilizado el de Metropolis. Por otra parte, la
longitud de celda es un factor determinante a la hora de determinar la temperatura
de Curie de un material. Se puede decir que dicha temperatura ofrece valores
confiables cuando la longitud de celda es superior a 40 si la simulacion se hace con
el modelo de Ising en dos dimensiones a través de método Monte Carlo. Sin

embargo para el caso de la energia total, el comportamiento de esta ultima es
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independiente del tamano de la red, por lo que sin importar el valor de la longitud de

celda, la energia total siempre mantendra su comportamiento.

La temperatura de Curie es mas facil de determinar en un material a través de la
curva de su magnetizacion por espin, ya que por medio de la susceptibilidad
magnética y calor especifico aparecen picos adicionales los cuales muchas veces

hacen dificil determinar la temperatura de Curie.



RECOMENDACIONES

Si se pretende hallar la temperatura de Curie de un material utilizando el
modelo de Ising de dos dimensiones a través del método Monte Carlo con el

algoritmo de Metropolis, se sugiere hacer las siguientes recomendaciones:

e Considerar utilizar como longitud de celda aquellos valores que sean superior
a L=40 para ofrecer mejor calidad en la generacion de resultados.

e Considerar asignar rangos de temperatura con un incremento de temperatura
de 1 K, ya que genera mayor precision a la hora de visualizar el punto de
inflexion en la curva de magnetizacion por espin y los picos de transicion en
las graficas de susceptibilidad magnética y calor especifico.

e Utilizar como referencia principal para hallar la temperatura de Curie el
comportamiento de la magnetizacion por espin en funcion de la temperatura
a través de su punto de inflexion, ya que los comportamientos de
susceptibilidad magnética y calor especifico generan ademas del pico de
transicion magnética otros picos los cuales hacen dificil hallar la

temperatura de Curie.
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APENDICES

APENDICE A. DIAGRAMA DE FLUJO DEL ALGORITMO DE

METROPOLIS.
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