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Resumen

Las propiedades magnéticas de la aleación FeMnAl se han podido explicar desde el

punto de vista teórico mediante modelos de Ising diluido y competitivo, sin embargo se

presentan algunas discrepancias con los datos experimentales. En el presente trabajo se

realizan ajustes de campo hiperfino medio reducido en función de la concentración de alu-

minio para diferentes concentraciones de hierro y un diagrama de fases de la temperatura

como función de la concentración de manganeso para una concentración fija de alumi-

nio utilizando un modelo, que a diferencia de los antes mencionados, incluye el efecto

de la anisotroṕıa magnética en este sistema, obteniéndose un mejor ajuste con los datos

experimentales.

El modelo utilizado fue el de Blume-Capel de esṕın 1, donde los valores propios del

operador esṕın se asumieron como: +1 para la interacción ferromagnética del Fe, −1 para

la antiferromagnética del Mn y 0 actúa como diluidor magnético que en este caso co-

rresponde al Al. La probabilidad que se empleó tiene en cuenta la interacción FeFe (p2),

MnMn (x2), FeMn (2px) y para el diluidor (q(2−q)), donde p+q+x = 1. La aproximación

x



para resolver el modelo fue la aproximación de pares, basada en la desigualdad de Bogo-

liubov para la enerǵıa libre, para obtener el comportamiento del campo hiperfino medio

reducido como función de la concentración de aluminio; y la aproximación de grupo de

renormalización de campo medio extendido para el diagrama de fases de la temperatura

como función de la concentración de manganeso.
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Abstract

The magnetic properties of FeMnAl alloy have been studied by considering diluted

and competitive Ising models, however there are some discrepancies with the experimental

data. In the present work reduced hyperfine field as a function of aluminum concentration

for different iron concentrations and a phase diagram of the temperature as a function

of manganese concentration for a fixed concentration of aluminum are obtained by using

a model that includes the effect of the magnetic anisotropy, which is in a much better

accord with the experimental data.

Spin 1 Blume-Capel was used, where the values of the spin operator were assumed

as: +1 for ferromagnetic interaction (Fe), −1 for the antiferromagnetic one (Mn), and

0 took as magnetic diluter, which in this case corresponds to Al. The probability used

takes into account the FeFe (p2) interaction, MnMn (x2), FeMn (2px) and the magnetic

holes (q(2 − q)), where p + q + x = 1. The approach to solve the model was based on

Bogoliubov inequality for the free energy to obtain the behavior of the reduced hyperfine

mean field as a function of the concentration of aluminum, and the extended mean field

xii



renormalization group for the phase diagram of the temperature as a function of the

concentration of manganese.
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CAṔITULO 1

Introducción

Históricamente los fenómenos magnéticos fueron conocidos por los griegos, empezando

con Tales de Mileto con el descubrimiento de cierta ((piedra)) que atráıa al hierro, Sócrates

y Platón hablan de un mineral de color negro y su propiedad que puede transmitirse al

hierro. Tanto la ((piedra)) como el mineral de color negro se le conoćıan como piedra

de imán o magnetita y se le atribúıa muchas propiedades: Curaba el reumatismo, la

gota y que permit́ıa hablar con los dioses. Tanto Tales como Sócrates y Platón describen

los efectos magnéticos, sin embargo, Empédocles trata de encontrar una explicación a

este fenómeno y responder a la pregunta ¿por qué atrae el hierro al imán? Para él, el

hierro es ((empujado)) hacia el imán porque produce emanaciones y porque el imán es una

sustancia porosa, de forma que el tamaño de sus poros corresponde al de las emanaciones

del hierro, aśı éste es arrastrado tras las emanaciones y atráıdo. Una explicación muy

similar fue recogida por Lucrecio. Por tanto, desde hace un buen tiempo, se ha tratado
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de dar una explicación coherente a los fenómenos magnéticos.

Hoy en d́ıa se conoce que cuando un material es sometido a la acción de un cam-

po magnético externo adquiere una magnetización paralela al campo cuya intensidad es

proporcional a la magnitud de éste y se denomina paramagnético; si la magnetiza-

ción es alta, incluso en ausencia del campo magnético externo, el material se denomina

ferromagnético. P. Weiss defendió el concepto bien establecido en ese momento el cual

estaba apoyado en datos experimentales: La magnetización en los cristales era siempre

proporcional y en la dirección del campo aplicado. Este descubrimiento fue realizado du-

rante el estudio de la magnetita para mostrar que aunque ésta cristaliza en forma cúbica,

presenta una magnetización que normalmente no se encuentra en la dirección del campo.

Esta anisotroṕıa en comparación con la isotroṕıa que presenta los materiales paramagnéti-

cos, condujeron a Weiss intentar correlacionar la estructura cristalina con las propiedades

magnéticas.

P. Curie, estudiando las propiedades térmicas de los materiales magnéticos, estable-

ció que la susceptibilidad magnética de un paramagnético depende del inverso de la tem-

peratura. También halló, sólo para los ferromagnéticos, un descenso de la magnetización

hasta una temperatura que llegaba a un valor cŕıtico [Tc (temperatura de curie)],

donde la magnetización se hace igual a cero y, por encima de Tc, los ferromagnetos se

comportan como materiales paramagnéticos.

En un intento de explicar este fenómeno, Weiss asumió que las interacciones entre

las moléculas magnéticas se podŕıan descubrir emṕıricamente y, por tanto, introdujo un

campo molecular sin intentar describir las leyes microscópicas. Este campo actuaŕıa

sobre cada molécula como un campo externo y seŕıa proporcional a la magnetización

y al tipo de material. La mayoŕıa de los ferromagnetos obedecen este comportamiento

y se denomina la ley curie-weiss. También propuso que su campo teńıa diferentes

direcciones en algunos pedazos del sólido, para responder la pregunta ¿por qué no es

el hierro espontáneamente ferromagnético? Barkhausen probó la hipótesis de Weiss por

medio de amplificadores electrónicos; oyó los ((clics)) cuando un campo externo obliga a

los dominios de Weiss a alinearse. Este comportamiento es irreversible lo que explica el
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fenómeno de histéresis. Medidas de la razón giromagnética probaron además que éste no

es magnetismo atómico o molecular, sino que sólo el esṕın electrónico participa de él.

Aśı, si una part́ıcula cargada gira alrededor de un eje que pase por ella, se asocia

un momento magnético intŕınseco o esṕın, el cual es, en parte, responsable de los

fenómenos magnéticos en la materia. Cuando un conjunto de estos espines por unidad de

volumen se alinea en la misma dirección, se obtiene una magnetización macroscópica

que se puede medir en función de la temperatura.

El modelo más simple de describir teóricamente el fenómeno magnético se denomina

modelo de ising. En este modelo se considera N átomos de esṕın 1/2 (mecánico cuánti-

co) en presencia de un campo magnético H en la dirección z; la enerǵıa en conjunto es

mı́nima cuando los espines vecinos están alineados. Las diferentes separaciones espaciales

implican diferentes enerǵıas electrostáticas de interacción y la enerǵıa de intercam-

bio (J), mide esta diferencia. Esta enerǵıa es muy grande (J ≫ 1 eV) comparada con

la enerǵıa asociada a la interacción magnética entre los espines vecinos (10−4 eV). Sin

embargo, como las fuerza magnéticas entre dos espines decae rápidamente (del orden de

r3, siendo r la distancia entre los espines), el efecto del intercambio ocurre a muy corto

rango y, por tanto, la restricción a interacción entre vecinos cercanos es bastante realista.

Por tanto, las interacciones magnéticas han sido desde los puntos de vista experimental,

teórico como de simulación en el estudio de materiales que tienen una amplia aplicación

en la industria. En particular la aleación ternaria FeMnAl presenta varias fases magnéti-

cas: Ferromagnética, antiferromagnética, paramagnética, vidrio de esṕın y vidrio de esṕın

reentrante en función de la estequiometŕıa y la temperatura.

Tanto las propiedades magnéticas como estructurales del FeMnAl han sido amplia-

mente estudiadas por espectroscopia Mössbauer, difracción de rayos X y susceptibilidad

magnética [1 − 4]. Los resultados experimentales de esta aleación exhiben un comporta-

miento antiferromagnético, con un campo hiperfino casi constante (H = 26 kOe), en el

intervalo de composición 0, 5 < p < 0, 65 y 0 < q < 0, 075, donde p, q y x son, respectiva-

mente, las concentraciones de Fe, Al y Mn, con la condición p+ q + x = 1.

Desde el punto de vista teórico se ha podido explicar algunas propiedades magnéti-
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cas utilizado el modelo de Ising con dilución por sitio o por enlace [1, 5, 6], el cual es

solucionado por la desigualdad de Bogoliubov para la enerǵıa libre en la aproximación de

pares [7], el grupo de renormalización de campo medio [8− 10], entre otros, donde se han

obtenido ajustes buenos con los datos experimentales reportados, pero quedan algunas

discrepancias.

El presente trabajo tiene como objetivo ajustar los datos experimentales del campo

hiperfino reducido como función de la concentración de Al a temperatura ambiente para

diferentes concentraciones de Fe y obtener el diagrama de fase de la aleación FeAlMn para

diferentes concentraciones de Mn, de manera que se reduzcan las discrepancias debidas al

modelo de Ising. Para alcanzar el objetivo, se tendrá en cuenta la anisotroṕıa magnética

que presenta la aleación ternaria FeMnAl mediante el modelo de Blume-Capel [11, 12], el

cual emplea el concepto de campo cristalino que se presenta en los iones del grupo del

hierro ya que éstos tienen configuración electrónica 3d, siendo esta capa la responsable del

paramagnetismo. ésta experimenta un intenso campo eléctrico no homogéneo producido

por los iones vecinos. Este campo eléctrico no homogéneo se denomina campo cristalino

[13]. Para este modelo se utiliza un principio variacional basado en la desigualdad de

Bogoliubov para la enerǵıa libre empleado la teoŕıa de la aproximación de pares y la

aproximación extendida del grupo de renormalización. La densidad de probabilidad que

se tendrá en cuenta es la de enlaces aleatorios.

La presentación del trabajo se encuentra dividida de la siguiente forma:

En el caṕıtulo 2 se introduce brevemente la teoŕıa de los sistemas magnéticos y el

sistema ternario FeMnAl.

En los caṕıtulos 3 y 4 se describen los modelos teóricos utilizados: Ising y Blume-

Capel, junto con los métodos de solución: Aproximación de pares, método de Newton-

Raphson y grupo de renormalización extendido.

En el caṕıtulo 5 se presenta la discusión de los resultados obtenidos.

En el caṕıtulo 6 Se dan las conclusiones y futuros trabajos.
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CAṔITULO 2

Sistemas magnéticos

2.1. Generalidades

Por un sistema magnético se entiende un conjunto de dipolos magnéticos mi-

croscópicos. Las interacciones entre estos dipolos dan origen al ordenamiento magnético:

Si aquellas tienden a alinearlos paralelamente, se tiene el ferromagnetismo, pero si se

tiene el caso opuesto (antiparalelos), es el antiferromagnetismo, como se ilustra en

la figura 2.2. A altas temperaturas, estas interacciones son despreciables con respecto a la

interacción térmica la cual es responsable que los dipolos apunten en direcciones aleatorias

teniéndose un desordenamiento magnético conocido como paramagnetismo; por tanto,

cuando la temperatura de un sistema magnético se incrementa, se puede pasar de una fa-

se ordenada (ferro, antiferro o de otro tipo) a una fase termodinámicamente desordenada

(paramagnetismo) y este cambio se conoce como una transición de fases.
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(a) (b)

Figura 2.1: (a) Alineamiento paralelo de dipolos magnéticos microscópicos (ferromagnetismo). (b) Ali-

neamiento antiparalelo (antiferromagnetismo).

2.2. Transiciones de fases en sistemas magnéticos

F́ısicamente, se da una transición de fase cuando una función termodinámica adecuada

se comporta de manera no suave al variar uno de sus parámetros (como la temperatura).

Esta variación puede ser de dos tipos:

1. Una función termodinámica presenta un salto en un valor especifico de un parámetro.

Se dice que hay una transición de fase discontinua o transición de primer

orden.

2. Todas las funciones termodinámicas son continuas; sin embargo, alguna tiene una

derivada que no es suave, e. d., la derivada tiene un salto o diverge al infinito. En

este caso, se dice que hay una transición continua o transición de segundo

orden, como se puede observar en la figura 2.2

Para el caso magnético, la magnetización M puede verse como

M = −

(

∂F

∂H

)

T

(2.1)
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Figura 2.2: La magnetización en la fase ordenada es diferente de cero y tiende a cero en la temperatura

de Curie Tc.

siendo F [T,H] la enerǵıa libre y H el campo magnético externo que se aplica al sistema.

Para el caso H = 0, la figura 2.2 ilustra el comportamiento de M como función de T ,

donde se tiene una fase ordenada (presente a bajas temperaturas) y otra desordenada

(presente a altas temperaturas).

En estas transiciones de fases, es de gran utilidad considerar un operador cuya media

termodinámica se anula en la fase desordenada y sea diferente de cero en la fase ordenada.

La media hecha sobre un ensamble apropiado de este operador es el parámetro de

orden. Si el parámetro de orden cambia discontinuamente a lo largo de la frontera de

fases, la transición de fases es de primer orden, pero si el parámetro de orden es una

función continua, es decir, varia suavemente al pasar por la frontera, la transición de fases

es de segundo orden.

La función termodinámica para el sistema magnético se describe por

F [T,H] = −kBT log[Z[T,H]] (2.2)

siendo T la temperatura absoluta, kB la constante de Boltzmann y Z la función de par-

tición, definida como
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Z[T,H] =
∑

S

exp[−βEm[H,S] (2.3)

con β ≡ (kBT )
−1 el inverso de la temperatura y Em la enerǵıa magnética dado por

Em[H,S] = −µHσ (2.4)

siendo µ el momento magnético y S los valores propios del operador esṕın σ. Para el caso

de S = ±1, el valor de M es:

M = µ tanh

[

µH

kBT

]

(2.5)

Si βµH ≫ 1, esto es, campos externos grandes, se tiene que M → µ, de tal forma que

todos los espines tienden a alinearse con el campo aplicado. Por el contrario, para campos

pequeños, βµH ≪ 1, se tiene

M =
µ2

kBT
H, (2.6)

la magnetización es proporcional al campo cuando éste es pequeño.

2.3. Sistema magnético ternario FeMnAl

Las aleaciones de FeMnAl son un interesante sistema para el estudio desde diferentes

puntos de vista: teórico, experimental y tecnológico. Tecnológicamente han sido estudiadas

ampliamente para el mejoramiento y desarrollo de sus propiedades mecánicas y magnéticas

aśı como sus caracteŕı sticas para ser empleadas en aplicaciones de corrosión y de aceros

inoxidables convencionales [14, 15]. Experimentalmente exhiben una gran variedad de

fases magnéticas dependiendo de la composición de la aleación y tratamiento térmico; se

reportan las fases ferromagnética (F), antiferromagnética (AF), paramagnética (P), vidrio

de esṕı n (VE) y vidrio de esṕı n reentrante (VER) [16, 17]. Teóricamente se ha tratado

de describir sus propiedades considerando dos aspectos fundamentales: La distribución

aleatoria de los átomos constituyentes y la competencia en la interacción de los primeros

vecinos [1, 5, 6].
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Los trabajos teóricos han utilizado el modelo de Ising (usando la desigualdad de Bo-

goulibov), para obtener el diagrama de fases a temperatura ambiente; se encontró la fase

F para concentraciones altas de Fe y la fase P para concentraciones bajas de Fe [1]. Para

este caso, los átomos de Al y Mn se consideraron como diluidores magnéticos. justar los

datos experimentales del campo hiperfino medio reducido como función de la concentra-

ción de aluminio, hierro y manganeso. Con un modelo de Ising diluido (usandom el grupo

de renormalización de campo medio), se propuso un diagrama de fases teórico en función

de la concentración de Fe para diferentes contenidos de Al. En este caso, Mn se considera

AF, fe como F y Al como un diluidor magnético. Se postularon las fases VE Y VER [8] y

después se evidenciaron experimentalmente [16, 18]. En general se ha utilizado el modelo

de Ising aleatorio y diluido para explicar el comportamiento magnético donde se asume

que los átomos Al se comportan como un agente diluidor (hueco magnético), mientras que

los Fe y Mn hacen las veces de sitios magnético y antiferromagnético, respectivamente.

Aunque el modelo de Ising se ajusta bien a los datos experimentales del comporta-

miento del campo hiperfino reducido medio como función de las concentraciones de Fe,

Mn y Al, se evidencian discrepancias sutiles, p. ej., la ĺı nea de ajuste teórica no pasa por

casi todos los puntos experimentales. Para los diagramas de fases, se ajusta bien cuando

se pasa de la fase F a la P, sin embargo, al tratar de ajustar la ĺı neas de transición VE a la

P y de VER a la F, los resultados no son los esperados. En parte se debe a que el sistema

ternario FeMnAL presenta anisotroṕı a magnética que no es considerada en el modelo

de Ising. Para tener en cuenta este tipo de anisotroṕı a, se debe recurrir a otro tipo de

modelo, como el de Blume-Capel, donde hay un término de campo cristalino responsable

de la anisotroṕı a magnética.

2.4. Campo cristalino

La teoŕı a del campo cristalino está basada en la idea de que existe una interacción de

naturaleza puramente electrostática entre el ion metálico central y los átomos (o molécu-
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las) que lo rodean formando la unidad básica de lo que se ha dado en llamar un ion

complejo. esta teoŕı a fue originalmente desarrollada por van Vleck [13] para sólidos es-

tablece que si se tiene un metal aislado, sus 5 orbitales ((d)) (dxy, dyz, dxz, dx2y2 y d2x) son

degenerados, es decir, tienen la misma enerǵı a. Cuando el ligante1 se aproxima al metal,

sus orbitales d son perturbados por la carga negativa del ligante. La enerǵı a del ion más

los ligantes es menor cuando los ligantes son atráı dos hacia el metal, pero hay también

una repulsión entre los electrones externos del metal y las cargas negativas de los ligantes.

Esta de interacción se conoce como campo cristalino, se incrementa la enerǵı a de los

electrones d, como se observa en la figura 2.3.

Figura 2.3: Diagrama de separación de enerǵı as de los orbitales d, a la izquierda el orbital d degenerado

y, a la derecha, la separación en dos grupos con una diferencia de enerǵı a de interacción ∆ o campo

cristalino.

1Un metal tiende a perder electrones en una reacción qúı mica pero no se hayan aislados, interactúan

con aniones asociándose covalentemente al centro metálico; los iones o moléculas que rodean al ion

metálico se conocen ligantes.
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CAṔITULO 3

Modelos teóricos

3.1. Generalidades

Para justificar teóricamente el orden magnético y estar de acuerdo con los resultados

experimentales, se introduce la existencia de una interacción no clásica entre los momentos

magnéticos dentro del sistema. La interacción de intercambio es una consecuencia

de la naturaleza cuántica del sistema. Cuando las funciones de onda de dos átomos se

solapan, debe existir una correlación entre los espines de los electrones de los dos átomos

ya que pueden intercambiar sus papeles. Normalmente, el sistema tiene menor enerǵıa si

los espines son antiparalelos. Sólo en los materiales ferromagnéticos, la orientación paralela

tiene menor enerǵıa. La magnitud de la interacción de intercambio depende del grado de

solapamiento de las funciones de onda de los electrones. El campo molecular de Weiss es

una representación clásica aproximada de la interacción de intercambio en la mecánica

11



cuántica.

La enerǵıa asociada a la interacción de intercambio entre dos átomos i y j de espines

σi y σj es:

εij = −2Jσi · σj (3.1)

donde J es la integral de intercambio y relaciona el solapamiento de las funciones de onda

de los átomos i y j. En los átomos de Fe, Co y Ni, la integral de intercambio tiene un

valor positivo. Para que J tenga un valor positivo y haya un alineamiento de espines ↑↑,

la relación entre el espaciamiento atómico y el diámetro del orbital 3d debe estar en el

rango entre 1,4 a 2,7 como se muestra en la figura 3.1 [19].

Figura 3.1: Valor de la integral de intercambio en función de la razón D/d, donde D es la separación

atómica y d el diámetro del orbital 3d.

3.2. Modelo de Ising

Cualquier modelo que se proponga para describir el comportamiento magnético, debe

incorporar la enerǵıa de interacción de intercambio. La descripción teórica más simple es

proporcionada por el primer modelo que predijo la existencia de una transición de fases

y se denomina modelo de ising [20]. En este modelo se considera una red de N sitios
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donde en cada uno de ellos está ocupado por un átomo cuya representación mecánico-

cuántica es una flecha que apunta para arriba o para abajo, en presencia de un campo

magnético externo H en la dirección z. En esta representación, los espines modelan los

electrones sin pareja en los átomos que tienen momentos magnéticos, como el hierro. La

interacción de intercambio tiende a alinear los espines vecinos en la red. Denotando por σi

el valor del esṕın en el sitio i, que puede tomar los valores +1 y −1, se tiene hamiltoniano

de Ising:

HI [σ] = −
∑

〈ij〉

Jijσiσj +H
∑

i

σi (3.2)

donde la nomenclatura 〈ij〉 se refiere a la suma sobre los pares atómicos de vecinos más

cercanos. El término σiσj mide la enerǵıa magnética asociada a pares de espines cada uno

de los cuales crea un campo H i, por tanto la enerǵıa asociada a cada par es proporcional

a
∑

σiσj y la constante de proporcionalidad Jij se denomina constante de enerǵıa de

intercambio entre espines.

El primer término de la expresión (3.2) muestra que la enerǵıa es mı́nima cuando los

espines vecinos están alineados. Las diferentes separaciones espaciales implican diferentes

enerǵıas electrostáticas de interacción y, por tanto, la enerǵıa de intercambio, mide esta

diferencia. Como J , de origen electrostático y del orden de 1 eV, es mayor que la enerǵıa

asociada con la interacción magnética entre los espines vecinos, del orden de 104 eV,

además que la fuerza magnética entre dos espines vecinos decae como r3, siendo r la

distancia entre los espines, se tiene que el efecto del intercambio ocurre a muy corto rango

,y por ende, la restricción a interacción entre vecinos cercanos es bastante realista.

Este modelo con σ = 1/2 se ha utilizado para el ajuste teórico del comportamiento del

campo hiperfino reducido medio como una función de las concentraciones de Al, Mn o Fe

para las aleaciones de FeAlMn, aśı como la transición de vidrio de esṕın para las aleaciones

FeNiMn. Los resultados obtenidos son buenos pero hay ciertas discrepancias porque no

se ha tenido en cuenta la anisotroṕıa magnética presente en estos sistemas magnéticos

y que no se tiene en cuenta en el modelo de Ising. En estos estudios, se consideró una

distribución de probabilidad P [Jij ] la cual explica la transición continua que exhiben estas
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aleaciones en la fase desordenada [1, 5, 6].

Como las propiedades termodinámicas de un sistema magnético están sujetas a in-

teracciones electrostáticas debido a las cargas vecinas, se conoce que estas interacciones,

en una primera aproximación, se puede simular mediante la introducción de un campo

cristalino ∆ [13]. La simetŕıa y la intensidad de ∆ afecta los niveles electrónicos del siste-

ma. Es decir, ∆ reduce la degeneración (ya que no hay orientación preferida del momento

angular y, por lo tanto, ninguna orientación preferida del momento magnético debido a

la rotación) de los niveles electrónicos de dos espines correlacionados.

Para poder explicar las discrepancias del comportamiento del campo hiperfino redu-

cido medio como una función de las concentraciones de Al, Mn o Fe para las aleaciones

de FeAlMn, aśı como la transición de vidrio de esṕın para las aleaciones FeNiMn, se

intentará usar un modelo tipo Ising generalizado con σ = 1.

3.3. Modelo de Ising generalizado

Un modelo de Ising de esṕın general σ está dado por el siguiente hamiltoniano:

HBC [σ] = −
∑

〈ij〉

Jijσiσj +
∑

i

∆iσ
2
i (3.3)

donde la primera sumatoria corre sobre todos los pares de primeros vecinos para N sitios

reticulares, J > 0 es la constante de acoplamiento, σi los espines con valores −S,−S +

1, . . . , S − 1, S y ∆ es el campo cristalino.

Para el caso σ = 1, el hamiltoniano (3.3) corresponde al modelo de Blume-Capel

[11, 12], originalmente propuesto por M. Blume en el estudio de las transiciones de fases

de primer y segundo orden del sistema UO2 y H. Capel en el estudio de un sistema de

iones trivalentes con campo de desdoblamiento cero o campo cristalino e interacciones de

intercambio entre los primeros vecinos. Como este modelo no tiene una solución exacta pa-

ra dimensiones d ≥ 2, se ha estudiado extensivamente en esquemas como la aproximación
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de campo medio, simulaciones Monte Carlo [21], métodos de grupo de renormalización de

campo medio [22], entre otros.

Este modelo presenta un diagrama de fases en el plano de temperatura como función

del campo cristalino dos regiones (F y P) donde sus transiciones de fases cambian de una

de segundo orden a otra de primer orden en un punto especial que se denomina punto

tricŕıtico.

3.4. Modelo de Blume-Capel aleatorio

La aleatoriedad en este modelo se logra asignando una distribución de probabilidad

en las interacciones de intercambio P [Jij]. La propuesta en este trabajo es considerar la

siguiente distribución:

P [Jij ] = p2δ[Jij − J ] + x2δ[Jij + αJ ] + 2pxδ[Jij − γJ ] + q(2− q)δ[Jij] (3.4)

donde p2 es la probabilidad de tener dos átomos de Fe con interacción J , x2 la proba-

bilidad de que dos átomos de Mn tengan interacción αJ , 2px la probabilidad entre dos

átomos FeMn con interacción γJ y q(2 − q) representa todos los enlaces no magnéticos

con Al (FeAl, MnAl y AlAl), dados por q2 + 2qp + 2qx = q(2 − q). Aqúı p, x y q son las

concentraciones de Fe, Mn y Al, respectivamente; p+ q+ x = 1 y α, γ son parámetros de

ajuste.
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CAṔITULO 4

Métodos de aproximación

4.1. Generalidades

Los modelos f́ısicos para describir el comportamiento magnético, en general, no tienen

una solución exacta en una y, menos en dos y tres dimensiones, por ende, es necesario

recurrir a métodos numéricos. Éstos constituyen procedimientos alternativos donde hay

dificultad de utilizar métodos anaĺıticos tradicionales, siendo la única opción posible de

solución. Sus resultados son aproximaciones de un ((verdadero)) valor que asume(n) la(s)

variable(s) de interés; la repetición consistente de la técnica, que se denomina iteracio-

nes, es lo que permite acercarse cada vez más a la solucón buscada.
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4.1.1. Método de Newton-Raphson

La técnica numérica utilizada para la solución de los modelos de Ising y Blume-Capel

se basó en el método de Newton-Raphson. Este es un método iterativo abierto que

nos permite aproximar la solución de una ecuación del tipo f [x] = 0, con la función

f [x] derivable sobre un intervalo cerrado [a, b], e. .d, f [x] tiene una pendiente definida y

una única ĺınea tangente en cada punto en [a, b], sin embargo su convergencia global no

está garantizada (depende de f [x]).

Se parte de una estimación inicial de la solución x0 y se construye una sucesión de

aproximaciones de forma recurrente mediante la fórmula:

xi+1 = xi −
f [xi]

f ′[xi]

4.2. Aproximación de pares

Para obtener los diagramas de fases del modelo de Blume-Capel de esṕın σ = 1

dado por el hamiltoniano (3.3) se empleará la aproximación de pares basada en la

desigualdad de Bogoliubov para la enerǵıa libre [7]:

F ≤ Φ ≡ F0 + 〈H −H0〉0, (4.1)

donde F es la enerǵıa libre del hamiltonianoH dado por la expresión (3.3), F0 es la enerǵıa

libre de un hamiltoniano de prueba H0 (convenientemente parametrizado) y 〈· · · 〉0 indica

la media termodinámica sobre un ensamble definido por H0. En este caso, el hamiltoniano

H0 es

H0 =
∑

si

Hs +
∑

ps

Hp, (4.2)

con Hs el hamiltoniano para un esṕın aislado, dado por

Hs = −γsσ1 − Γsσ
2
1 +∆σ2

1, (4.3)

17



y Hp el hamiltoniano para un par de espines que se encuentra como

Hp = −γp(σ1 + σ2)− Γp(σ
2
1 + σ2

2)− Jσ1σ2 +∆(σ2
1 + σ2

2). (4.4)

La primera suma en la ec. (4.2) corre sobre los N−2n espines aislados (si) y la segunda

sobre los n pares de espines (ps) desconexos, siendo N el número total de espines. Los

parámetros variacionales γs,Γs, γp y Γp se determinan por la condición de minimización

de la enerǵıa libre [7].

La enerǵıa libre F0 en este caso está dada por:

f0 ≡ −
βF0

N
= ln[Trρ0]

=
z

2
ln[Trρp] + (1− z) ln[Trρs]−

(1− z){γs〈σ〉0 + Γs〈σ
2〉0} − z{γp〈σ〉0 + Γp〈σ

2〉0}

donde z es el número de coordinación de la red y las matrices densidades ρs y ρp están

dadas por:

ρs = exp[−βHs], (4.5)

ρp = exp[−βHp] (4.6)

Se asume ahora que los valores medios m = 〈σ〉 y q = 〈σ2〉 se obtienen de los hamil-

tonianos Hs y Hp, esto es,

m = Trρsσ =
1

2
Trρpσ, (4.7)

q = Trρsσ
2 =

1

2
Trρpσ

2 (4.8)

La minimización de (4.5) en función de los parámetros variacionales γs,Γs, γp y Γp,

tomando n = Nz/2 [23] conduce a las siguientes relaciones:

(z − 1)γs = zγp, (z − 1)Γs = zΓp. (4.9)

Las ecuaciones (4.7)–(4.9) presentan, en general, diferentes soluciones para el paráme-

tro de orden m. De esto que, un análisis del diagrama de fases debe ser realizado numéri-

camente por medio de una comparación de las diferentes enerǵıas libres; mediante esto se
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obtienen las ĺıneas de transición de segundo orden. En el apéndice B se ilustran expĺıci-

tamente las ecuaciones a utilizar.

4.3. Método de grupo de renormalización de campo

medio extendido

En el punto cŕıtico la longitud de correlación es infinita y en su vecindad es grande.

Consecuentemente, la criticalidad es un problema donde todas las longitudes de corre-

lación están presentes y, por tanto, acarrea muchos grados de libertad. El grupo de

renormalización es una técnica que reduce, paso a paso, una fracción de los muchos

grados de libertad. La acción de generar un hamiltoniano nuevo para los nuevos grados de

libertad a partir de uno viejo se conoce como transformación GR. Un aspecto impor-

tante de la transformación GR es obtener puntos donde la transformación sea invariante.

Estos puntos se denominan puntos fijos y sus propiedades caracterizan la transición de

segundo orden.

El grupo de renormalización de campo medio (GRCM) ha sido eficiente y

de fácil aplicabilidad en el estudio de la criticalidad de modelos de espines clásico como

cuántico, tanto ordenados como desordenados, entre otros. Los resultados obtenidos son

satisfactorios aun considerando apenas bloques menores, es decir, para un esṕın y un

par de espines. En particular, la temperatura cŕıtica Tc es igual a la obtenida por la

aproximación de Bethe (AB) [24], siendo que los exponentes cŕıticos no son clásicos. No

obstante, cuando el mismo método se aplicado al modelo de Ising de esṕın σ ≥ 1, los

resultados obtenidos con los bloques menores no son equivalentes a los suministrados por

la AB y, además de esto, se obtiene una temperatura cŕıtica Tc 6= 0 para los modelos

unidimensionales (tal comportamiento, no especificado expĺıcitamente, fue obtenido en el

estudio del modelo de Blume-Capel de esṕın σ = 1 [25, 26]).
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Para aplicar el GRCM extendido, se parte del hamiltoniano (3.3):

H = −J
∑

〈ij〉

σiσj +∆
∑

i

σ2
i , (4.10)

Se toma inicialmente los bloques menores. Aśı, el hamiltoniano para el bloque de un

esṕın (N ′ = 1) conforme se muestra en la figura 4.1(a) es

−H1 ≡ −βH1 = zK ′b′σ1 + zq1σ
2
1 −D′σ2

1,

donde K ′ = β′J ′, D′ = β′∆′, β′ = (kBT
′)−1, kB la constante de Boltzmann, T ′ la

temperatura y z es el número de coordinación de la red. b′ ≪ 1 es el campo de quiebra

de simetŕıa que actúa en la frontera del bloque y está relacionado con el parámetro de

orden del sistema (〈σ〉). q1 es un parámetro adicional relacionado con el valor medio del

cuadrado del esṕın 〈σ2〉.

Figura 4.1: (a) Bloque de un esṕın; (b) Bloque de dos espines.

Similarmente, para el bloque de un par de espines como se aprecia en la figura 4.1(b)

(N = 2), tenemos

−βH2 = Kσ1σ2 + (z − 1)Kb(σ1 + σ2) + (z − 1)q2(σ
2
1 + σ2

2)−D(σ2
1 + σ2

2), (4.11)

donde K, D, b ≪ 1 y q2 tienen los mismos significados arriba.

Para estos casos se tiene en cuenta el número de vecinos en los parámetros q1 y q2

visando una escala futura entre los mismos.
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Para estos bloques tenemos:

m1 = f1(K
′, D′, q1)b

′ + g1(K
′, D′, q1)b

′3, (4.12)

Q1 = h1(K
′, D′, q1), (4.13)

donde m1 = 〈σ1〉1 y Q1 = 〈σ2
1〉1 son los valores medios relacionados con el bloque de un

esṕın y

m2 = f2(K,D, q2)b+ g2(K,D, q2)b
3, (4.14)

Q2 = h2(K,D, q2), (4.15)

donde m2 = 〈σ1〉2 = 〈σ2〉2 y Q2 = 〈σ2
1〉2 = 〈σ2

2〉2 son los valores medios relacionados con el

bloque de un par de espines. En las ecuaciones (4.12) y (4.14) las magnetizaciones fueron

expandidas hasta el orden cúbico en b′ y b, respectivamente.

En el apéndice C, se ilustran expĺıcitamente las ecuaciones a utilizar.
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CAṔITULO 5

Aplicación al sistema magnético ternario FeAlMn

5.1. Generalidades

Los resultados experimentales han sido obtenidos de la referencia [9] donde el com-

portamiento teórico ha sido ajustado usando el modelo de Ising bajo la aproximación de

un campo molecular homogéneo y tomando campos moleculares que dependen del sitio

atómico, a través de una densidad de probabilidad por sitios aleatorios. En este caso,

se considera a los átomos de Al como huecos magnéticos (actúa como un diluidor) y se

tienen en cuenta las interacciones de intercambio JFe-Fe, JFe-Mn y JMn-Mn como parámetros

de ajuste. Se considera el parámetro J tiene una dependencia sólo con q, dada por:

J [q] = J1 − qJ0

siendo J1 y J0 otros parámetros de ajuste. Los valores de éstos son J1 = 15,3 y J0 = 2,81J1

[10].
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Para calcular el parámetro de orden 〈σ̄〉 ≡ m ∝ H̄, siendo H̄ el campo hiperfino medio

reducido, se utiliza la aproximación de pares y para el diagrama de fases de la tempera-

tura como función de la concentración, se utiliza la aproximación de campo medio. Los

resultados muestran un comportamiento bueno pero con algunas inconsistencias debido a

que no se tuvo en cuenta la anisotroṕıa magnética.

5.2. Resultados

El cálculo de la magnetización por medio de la aproximación de pares se da en el

apéndice A para el modelo de Ising y para el modelo de Blume-Capel en el apéndice B.

En el apéndice C se exponen las ecuaciones para el grupo de renormalización de campo

medio extendido para el modelo de Blume-Capel.

La figura 5.1 ilustra el comportamiento del campo hiperfino medio reducido H como

función de la concentración de aluminio q para una concentración de hierro p = 0,4.

Figura 5.1: Comportamiento del campo hiperfino medio reducido H como función de la concentración de

aluminio q para una concentración de hierro p = 0,4.

Se observa que los datos experimentales del campo hiperfino medio reducido están

directamente relacionados con la magnitud de la magnetización calculada por el modelo.

La ĺınea a trazos roja corresponde al ajuste hecho por el modelo de Ising con los valores
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de los parámetros JFeFe, JMnMn y JFeMn, los cuales se muestran en la tabla 5.2. La ĺınea

azul punteada es el ajuste reportado mediante el modelo de Ising con un campo molecular

que depende del sitio atómico [9]. La ĺınea continua negra son los resultados obtenidos

por el modelo de Blume-Capel, donde los valores de los parámetros se dan en la tabla 5.2.

JFeFe(meV) JMnMn(meV) JFeMn(meV) ∆(meV)

I 15,3(1− 2,81q) −15,3x 13,77x –

BC 15,3(1− 2,81q) −48,96x 13,77x −2,05

Cuadro 5.1: Valores de los parámetros utilizados en los modelos de Ising y Blume-Capel para una con-

centración de hierro, p = 0,4.

Se puede ver que los resultados teóricos obtenidos por el modelo de Ising bajo dife-

rentes aproximaciones (campo molecular homogéneo y campos moleculares que dependen

del sitio atómico) tienen un comportamiento bueno con los datos experimentales, sin em-

bargo no ajustan satisfactoriamente. El ajuste utilizando el modelo de Blume-Capel, que

tiene en cuenta la anisotroṕıa magnética, concuerda mejor con los datos experimentales.

Esta concordancia se debe al hecho que el modelo de Blume-Capel de σ = 1, relaciona

los valors propio del esṕın como sigue: +1 corresponde al ferromagnetismo (Fe), −1 al

antiferromagnetismo (Mn) y 0 como el diluidor (Al), tal como se reportó para el sistema

(Fe0,65Ni0,35)1−xMnx and FepAlqMnx [10] y recientemente al sistema FeMnAl [27].

En las figs. (5.2)(a) y (b) se observa un comportamiento similar de la figura 5.1 para

concetraciones de hierro p = 0,5 y p = 0,6, respectivamente. Los valores de los parámetros

de ajuste se reportan en tablas 5.2 y 4.3. Las convenciones son las mismas de la fig. 5.1.

Se observa mejor los ajustes teóricos del modelo que tiene en cuenta la anisotroṕıa

magnética para el caso de p = 0,6, sin embargo, cuando se usó el modelo de Ising tradicio-

nal con los mismos parámetros usado en el modelo de Blume-Capel, se nota una diferencia

grande con los datos experimentales, reforzando que el sistema FeMnAl presenta una an-

isotroṕıa magnética.
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(a) (b)

Figura 5.2: Comportamiento del campo hiperfino medio reducido H como función de la concentración de

aluminio q para una concentración de hierro (a) p = 0,5 y (b) p = 0,6.

JFeFe(meV) JMnMn(meV) JFeMn(meV) ∆(meV)

I 15,3(1− 2,81q) −3,06x 7,65x 0

BC 15,3(1− 2,81q) −45,9x 7,65x −2,05

Cuadro 5.2: Valores de los parámetros utilizados en los modelos de Ising y Blume-Capel para una con-

centración de hierro, p = 0,5.

Por último, la figura 5.3 muestra el comportamiento de la temperatura como función

de la concentración de manganeso x, que vaŕıa entre 0 y 0,5 para una concentración fija

de aluminio q = 0,05. Los puntos negros corresponden a los datos experimentales, la

ĺınea punteada corresponde al ajuste hecho por el modelo de Ising con la aproximación

de campos moleculares que dependen del sitio atómico [9]. La ĺınea negra sólida es el

ajuste obtenido mediante el modelo de Blume-Capel bajo la aproximación del grupo de

renormalización campo medio extendido.

Como se puede notar, el ajuste teniendo en cuenta la anisotroṕıa está más de acuer-

do con los datos reportados experimentalmente que aquel que no tiene en cuenta este

fenómeno.
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JFeFe(meV) JMnMn(meV) JFeMn(meV) ∆(meV)

I 15,3(1− 2,81q) −7,65x −7,65x 0

BC 15,3(1− 2,81q) −27,54x −7,65x −2,05

Cuadro 5.3: Valores de los parámetros utilizados en los modelos de Ising y Blume-Capel para una con-

centración de hierro, p = 0,6.

Figura 5.3: Temperatura en función de la concentración de Mn (x) para una concentración de aluminio

q = 0,05
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CAṔITULO 6

Conclusiones

Hemos realizado los ajustes teóricos a los datos experimentales del campo hiperfino

medio reducido como función de la concentración de aluminio para diferentes concentra-

ciones de hierro y el diagrama de fases de la temperatura como función de la concentración

de manganeso,para una concentración de aluminio fija del sistema FeMnAl, reportados en

la referencia [9]. Los modelos que se utilizaron fueron: Modelo de Ising tradicional y el mo-

delo de Blume-Capel con la misma distribución de probabilidad dada por (3.4). También

se comparó con los resultados obtenidos por el modelo de Ising con campos moleculares

que dependen del sitio atómico.

Para el modelo que tiene en cuenta la anisotroṕıa se asumió que los átomos de hierro

interactúan ferromagnéticamente (+1), los de manganeso lo hacen de manera antiferro-

magnética (−1) y los de aluminio hacen las veces de huecos magnéticos cumpliendo con

el efecto diluidor (0).
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Para los comportamientos del campo hiperfino medio reducido en función de la con-

centración de aluminio se ajustan mejor que los obtenidos por los modelos que no tienen

en cuenta la anisotroṕıa magnética. Para el modelo de Blume-Capel e Ising tradicional,

el parámetro JFeFe depend́ıa de la concentración de Al q, y los parámetros de interacción

JMnMn y JFeMn se encontraron dependientes de la concentración de Mn x. Esto tiene sen-

tido ya que al aumentar o disminuir la cantidad de átomos antiferromagnéticos, es decir,

la concentración de Mn, se incrementa o disminuye, según sea el caso, la magnitud entre

las interacciones JFeFe y las de JMnMn.

El comportamiento de la temperatura como función de la concentración de manganeso

para una concentración fija de aluminio mejoró notablemente si se tiene en cuenta la

anisotroṕıa magnética, demostrando que el modelo de Blume-Capel tiene en cuenta las

interacciones ferromagnéticas, antiferromagnéticas y de dilución para el sistema FeMnAl.

Como futuros trabajos se pretende obtener el diagrama de fases teórico y comparar-

lo con algunos datos experimentales reportados [17] donde se presentan las fases ferro-

magnética, antiferromagnética, vidrio de esṕın y vidrio de esṕın reentrante.
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[1] G. A. Pérez Alcázar, J. A. Plascak, and E. Galvão da Silva, Phys. Rev. B 38: 2816

(1 988).
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APÉNDICE A

Ecuaciones aproximación de pares para el modelo Ising

A continuación se presentan las ecuaciones utilizadas para realizar los ajustes median-

te el modelo de Ising. Los siguientes valores se presentan durante el desarrollo de éstas.

z es el número de coordinación de la red.

σ es el valor del esṕın: 0,±1.

J es el parámetro de interacción de intercambio.

γs es un parámetro relacionado a σ1.

γp es un parámetro relacionado con σ1 + σ2

β = 1
kBT

.

K = βJ .

r = z−1
z
.

a = βγs.

En este caso, el Hamiltoniano para un solo esṕın y un par de espines es respectivamente:

Hs = −aσ1 (A.1)

Hp = K1,2σ1σ2 − ra(σ1 + σ2) (A.2)

La función de partición correspondiente es:

Zs = 2 cosh (a) (A.3)
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Zp = 2e−K1,2+2eK1,2 cosh (2ra) (A.4)

La magnetización está dada por:

ms = tanh (a) (A.5)

mp =
2eK1,2 sinh (2ar)

e−K1,2 + eK1,2 cosh (2ar)
(A.6)
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APÉNDICE B

Ecuaciones Aproximación de Pares para el modelo de Blume-Capel

A continuación se presentan las ecuaciones utilizadas para realizar los ajustes. Los

siguientes valores se presentan durante el desarrollo de éstas.

z es el número de coordinación de la red.

σ es el valor del esṕın: 0,±1.

J es el parámetro de interacción de intercambio.

∆ es el campo cristalino.

γs es un parámetro relacionado a σ1.

δs es un parámetro relacionado a σ1
2.

β = 1
kBT

.

K = βJ .

r = z−1
z
.

d = β∆.

a = βγs.

b = βδs.

δ1 = β(δs −∆) = b− d.

δ2 = β(δp −∆) = rb− d.

El Hamiltoniano en el modelo de Blume-Capel para un esṕın y un par de espines es:

Hs = −aσ1 − δ1σ1
2 (B.1)
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Hp = −K1,2σ1σ2 − ra(σ1σ2)− δ2(σ1
2 + σ2

2) (B.2)

La función de partición correspondiente a cada uno está dada por:

Zs = 1 + 2eδ1 cosh (a) (B.3)

Zp = 1 + 2e−K1,2+2δ2 + 4eδ2 cosh (ra) + 2eK1,2+2δ2 cosh (2ra) (B.4)

De acuerdo a esto, la magnetización para un solo esṕın y un par está dada, respectivamente

por:

ms =
2eδ1 sinh (a)

1 + 2eδ1 cosh (a)
(B.5)

mp =
4eδ2(1 + 2eδ2+K1,2)ra

1 + 4eδ2 + 4e2δ2 cosh (K1,2)
(B.6)

La expresión para el cuadrupolo en ambos casos es:

Qs =
2eδ1 cosh (a)

1 + 2eδ1 cosh (a)
(B.7)

Qp =
4eδ2(1 + 2eδ2 cosh (K1,2))

1 + 4eδ2 + 4eδ2 cosh (K1,2)
(B.8)
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APÉNDICE C

Ecuaciones EMFRG

Se muestran a continuación las ecuaciones respectivas al modelo de EMFRG. Los si-

guientes valores se presentan durante el desarrollo de éstas.

z es el número de coordinación de la red.

σ es el valor del esṕın: 0,±1.

J es el parámetro de interacción de intercambio.

∆ es el campo cristalino.

β = 1
kBT

.

K = βJ .

b′ Campo de ruptura de simetŕıa.

δ1 ≡ zβγ1 − β∆.

b′1, b
′
2 Campos de ruptura de simetŕıa.

I0 ≡ zK ′b′.

I1 ≡ (z − 1)K1b1.

I2 ≡ (z − 1)K2b2.

δ2 ≡ (z − 1)βγ2 − β∆.

El hamiltoniano para un solo esṕın y un par de espines es:

H1 = −I0σ1 − δ1σ1
2 (C.1)

H2 = −K1,2σ1σ2 − I1σ1 − I2σ2 − δ2(σ1
2 + σ2

2) (C.2)
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La función de partición correspondiente está dada por:

Z1 = 1 + 2eδ1 cosh (I0) (C.3)

Z2 = 1 + 2eδ2 [cosh (I1) + cosh (I2)] + 2e2δ2+K1,2 cosh (I1 + I2) + 2e2δ2−K1,2 cosh (I1 − I2)

(C.4)

Para la magnetización se tiene:

m1 =
2eδ1 sinh (I0)

1 + 2eδ1 cosh (I0)
(C.5)

m2 =
2eδ2(sinh (I1) + eδ2+K1,2 sinh (I1 + I2) + eδ2−K1,2 sinh (I1 − I2))

1 + 2eδ2(cosh (I1) + cosh (I2)) + 2e2δ2+K1,2 cosh (I1 + I2) + 2e2δ2−K1,2 cosh (I2 − I2)
(C.6)

Las ecuaciones para el cuadrupolo son:

Q1 =
2eδ1 cosh (I0)

1 + 2eδ1 cosh (I0)
(C.7)

Q2 =
2eδ2(cosh (I1) + cosh (I2) + 2eδ2+K1,2 cosh (I1 + I2) + 2eδ2−K1,2 cosh (I1 − I2))

1 + 2eδ2(cosh (I1) + cosh (I2)) + 2e2δ2+K1,2 cosh (I1 + I2) + 2e2δ2−K1,2 cosh (I1 − I2)
(C.8)
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