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REBUMEN

Se analiza el caso de acoplamientos mixtos entre primeros
vecinos antiferrcmagnéticos y segundos vecinos ferrcmagnéti -
cos usando el modelo propuesto por Harris et al. para la ani-
sotropila magnética aleatoria.

Se presentan curvas de magnetizacidn con campos criticos
para el caso de transiciones metamagnéticas mostrandose ade-
mds que estas llegan a ser discontinuas en presencia de un
intercambio ferromagnético.

Se obtienen curvas de histeresis para diferentes paréme-
tros utilizando la aproximacidn del campo molecular y COmpa,
randolas con trabajos realizados con anterioridad.

Los resultados se discuten a la luz de Jos trabajos expe-

rimentales.
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1. INTRODUCCICN

El papel que desempefia la estructura en las propiedades magnéti-
cas de clertos amorfos, ha sido analizada por muchos autores utilizan-
do el modelo de "Anisotropia Magnética Aleatoria" (AMA) propuesto por
Harris, Plischke y Zuckermann (HPZ) [ 1]. Este modelo es particularmen-
te adecuado para la descripcidn de aleaciones amorfas, en las cuales,
las Gnicas componentes magnéticas scn iones de tierras raras (TbAg,
DyAg, HoAg), las que estdn acopladas a travds de una interaccidn de in
tercapbio indirecta via los electrones de conduccién 3d suponiéndolas
fuertemente influenciadas por un campo electrostitico local aleatorio,
debido a las cargas de los jones vecinos. Las propiedades magnéticas
de tales sistemas, fueron investigadas en presencia de interacciones
de intercambio ya sean ferromagnéticas o antiferromagnéticas, utilizan
do la aproximacidn del campo molecular, en el limite clisico y cudnti-
co. Estos resultados estan contenidos en un trabajo realizado por Co-
chrane et al. [ 2] y en otras publicacicnes [ 3, 4, 5].

En aleaciones amorfas la interaccién de intercambio indirecta en
tre lones magnéticos, es del tipo Ruderman - Kittel- Kasuya - Yoshida
(RKKY) [ 6] la cual es muy sensible a la naturaleza del desorden atdmi-
co; debido a esto, pueden coexistir interacciones ferromagnéticas vy
antiferromagnéticas en el mismo sistema amorfo como 1o sugilere Boucher

[ 7] para aleaciones de tierras raras - Plata. La presencia de interac—
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ciones de este tipo pueden por ejemplo ser utilizadas para explicar
la magnetizacién de saturacidn de aleaciones amorfas Zr(yg) Cu(gg-x)
M(x), (M denotando Gd y Th; o ¢x £ 103) observadas por Gruzalski et
al [8] y de amorfas TbAg observadas por Boucher [7], para las cuales
la aproximacidén a la saturacidn es extremadamente lenta.

.El interés en aleaciones met&licas amorfas es reciente, en 1960
IDuwez y colaboradores obtuvieron una gran variedad de laminas metdli-
cas no cristalinas. Estas aleaciones son estables a la temperatura am
biente y por sobre esta, aunque la naturaleza metaestable del estado
arorfo, se manifiesta claramente por el hecho que al calentarlos, ellos
se transforman irreversiblemente en mezclas de diferentes compuestos
cristalinos. Estas aleaciones, originalmente estaban compuestas de
elementos metélicos, un metal de transicidén o metal noble y un metaloi
we (P, C, 0, B, Si). Posteriormente, aleacicnes del mismo tipo metal-
metaloide se fabricaron mediante, electrodeposicién y deposicién qui-
mica, concluyéndose que las formas estructurales de éstas aleaciones
resultan ser muy similares e independientes del método de preparacidn
o de los constituyerites en particular, esto permitid a Bernal y Finney
[2] foermular un modelo simple de "Esferas duras distribuidas al azar"
(EDDAA) , estructura propuesta para metales liquidos, a través del cual
se llegd a establecer que una aleacién amorfa es bisicamente un "metal
1iquido congelado"

La estructura de aleaciones amorfas del tipo tierras raras-metal

transicién, puede ser representada por el modelo (EDDAA). Exds



te una gran cantidad de campuestos crictalinos en concentraciones

S

-~

idénticas, tales como aleacicnes cibicas tipo "Laves" (Th Fez) los
2
permiten establecer una comparacién directa entre las propiedades de

los compuestos cristalinos y las aleaciones amorfas.

T

kn este trabajo de tesis, se investigan algunas propiedades de

sistemas amorfos, que pueden ser descritos por el modelo de "anisotro

pia magnética aleatoria®™ (AMA) considerando la aproximacién del campo

molecular para representar las interacciones mixtas correspondientes
a acoplamientos antiferromagndticos vy f rromagnéticos. Como es conve-
niente para algunas magnitudes de inte ©s, establecer una comparacidn
directa entre sistemas amorfos y cristal inos, en el capitulo 2 se 16,57

senta el lenguaje basico a utilizar y algunos modelos para el caso

cristalino simple. In el capitulo 3 aparece una descripeildn detallada
del modelo (AMA) y su aplicacién para el caso de sistemas amorfos con

interacciones mixtas, finalmente, los resultados v conclusiones se

presentan en los capitulos ¥ y 5 respectivamente.

(9]
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2. INTERACCIONES MIXTAS DENTRO DE LA APROXIMACTON LDEL CAMPC MOLECULAR
(Caso Cristalino Simple).
2.1. Modelo de lieisenberg
In este modelo se supone que los &tomos que contiene un cristal
con momentos magnéticos F’, estan asociados con sus momentos angulares

- g -
de spin J a través de

/—f “gms I 72X

dende: g es el factor de Landé vy Mg es el magnetén de Bohr.
Ce: ¥ d Sa A los 24 bt St a9 15 3 S
o€ supone ademas que los atomos magnéticos interactfian de a pa
res y esta interaccién puede representarse por un Hamiltoniano de la

forma

{ T .7
%éf ::';)\.Z dég Jl I

,;aé‘ {2 9y

Donde el operador 3{? Y se conoce con el nombre de Hamiltoniano de Heisen
berg y da cuenta de la interaccién spin-spin, criginada entre iones mag

néticos.

v £ a - - . - - . _ - )
Se considera, ademis que estos atomos magnétices interactlan con
e - ! ; gz . .
un campo externo lewt+ originandc una interaccidn tipo Zeeman. Con esto

el Hamiltoniano para el cristal completo estd dado por
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% = Py + Fz (2.3
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aonde Cf":'?i es el termmno de la energia de Jeeman. o1 se SUpOone un

campo magnético externo aplicado a lo largo del eje %. Luego (2.3) es

de la forma

“f #

4. == =X , —y-
(}fg = = nd Z 0’,;5' 1:7;_ J “S g HEng Jix (2.4)

S1 nos limitamos a tener en cuenta solamente interacciones entre ve—

cinos més préximos, la expresifn anterior se puede escribir

oig . IZ ;i:, 'JJ' wﬁfu,_gH% %M ch (2.5)

U’:P

-

on de intercambio entre vecinos mis prdxi-

donde d¢ es la interacci
mos y la primera suma es sobre todos 1os pares de estos vecinos.

Una forma simpleé de conocer las propiedades termodinimicas del

sistema, es expresar (2.5) con la aproximacién del campo molecular.

2]




2.2. APROXIMACION DCL CAMPO MOLECULAR (ACM)

La aproximacién del campo efectivo consiste en considerar sola-
mente ﬂ. O} 1053 "'-')z't: ) N WO l—-r";; Vo1 1 ST et e YT 1(~.c‘ d ;‘;‘(‘
mente un atomo magnetico y reemplazar sus interacciones con los demis

24 ; Tl P 3% — 1. s 211NN
atomos del crmstal por un campo efectivo, ademis se Supone que este

caupo efectivo es proporcional al promedio del momento masndtico neto

del cristal, a este campo, Weiss le lland campo 'molecular"

He = %;"‘v}*‘ (2.6)

-y
e

donde M es el momento magnético de la muestra y }C el coeficiente del

canpo molecular de Weiss

Consideremos s6lo el primer término de (2.5), para un &tamo

3

o
¢

_— > L
% =-2§ J.i,' Zﬁ JJ" (2.7)

d=1

donde la suma, es sobre los P veeinos més proximos al ifsimo Atomo.

Ademds, se ha omitido el subindice de ¢/ por tratarse del mismo tipo
de interaccién con cada vecino, en este caso gf es una constante de
acoplamiento. Al reemplazar la interaccién en (2.7) por un campo efec

t1vo se tiene
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Camparando (2.7) con (2.8) resulta

v
b, = 5?30 S 5? R

En esta aproximacién cada J j puede ser reemplazada por su va-
—
lor promedio ¢ J 5> . Como todos los &tomoe magnéticos son equiva-
—1
lentes ( J3 b estd relacionado con el momento magnético total del

cristal a través de

—

M = /Jg/&_@, <%:;> (2.10)

fj)e _ (Q thf/f}i5> <-§; % (2.11)

»...-} ;
S1 se considera Hext a 1o largo del eje 7, el Hamiltoniano (2.5)

se puede escribir dentrc de la AQM como
% ACM
= "?//%H o (2.12)
donde H = He + Hgyt

H es el campo total actuando sobre el i-&simo &tomo.




los autovalores de (2.12) estan dados por

E = = f/ﬁig w H 7 = I, T~ . =T (2.1w)

2.3. MAGNETTZACION (Ferrcmagnetismo, Antiferromagnetisnc)
La magnetizacién de un sistema se puede calcular a partir de la

velacién termodinimica
M =-2 ﬁ""f"/c’)/f (2.15)

donde F es la energia libre de Helmholtz, que estd relacionada con la

- - . r
funcion-particién 7 a travds de

F e - KgT oty T

" i) m 4 1 3 1 i
donde 5‘\5 es la constante de Boltzmamy T la temperatura abscluta.
La funcidn-particidn estd definida por

~Evwm figT
Z ] Z e (2,17%
WA

In este caso, las iy son los autovalores dados por (2.14), luego

ul ~Qrem B/ KT
r AP I = (2.18)

M =-T

4

o0




si se reemplaza (2.18) en (2.16) y ésta en (2.15) se tiene

M = NfUgJ Byix)

s - . o e . atis -
donde B;r’:;‘t ) es la funcidn de Brillouin definida por

B 0 = 222 Coth (B2t x) - L Goth (i)

COn

Xf:(gﬂa@ﬂwr)ﬁ

(2.
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O
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2.2.1. TERROMAGNETISMO (ff) a)

En un material ferromagnético, la interaccidén entre los atomos
magnéticos, favorece el alineamiento paralelo de los momentos magné-
ticos atbmicos. A la temperatura del cero absoluto, el alineamiento
es completo y la magnetizacidn esponténea (Heyxt+ = 0) tiene su méximo
valor posible. Cuando la temperatura se incrementa, los efectos de
agitacidn térmica, favorecen la orientacién al azar de estos momen-
tos y la magnetizacidn espontinea decrece con la temperatura, gradual
nente al comienzo y luego mas rdpidamente hasta llegar a un valor ce-
o a una temperatura caracteristica conocida como temperatura de Cu-
rie, Tc.

S en. {2.75) f'( es positivo el estade de m3s baja energia tiene
vectores momentos magnéticos paralelos que corresponden al estado fe-
rromagnético. Si j < 0 estos momentos son antiparalelos, 1o que co-

rresponde al estado antiferromagnético.




2.3.2 ANTIFERROMAGNETISMO ( ,\<40)

Modelo de las "subredes": El ordenamiento antiferrcmagnético mis
simple, es uno en el cual la red de &tomos magnéticos puede ser subdivi
dida en dos "subredes" "interpuestas" y equivalentes, A y B, tales que
los &tomos de la subred A tienen solamente tomos de la subred B como ve
cinos proximos y viceversa.

En el tratamiento del campo molecular, debemos considerar dos came-

— >
pos moleculares diferentes Hgp v Hep actuando sobre los Stomos de las

subredes A y B respectivamente. Como los &tcmos A interactfan solamente

con &tomos B y viceversa se tiene de (2.11):

— 9/, =
2 Hey =““§Z£/< B

(222

Los coeficientes de (2.11) se han multiplicado por 1/2 para no con
tar dos veces las interacciones y el signo menos aparece debido al cam-
bio de signo de éf .

La condicién para que las subdivisiones de un sdlido cristalino en
dos subredes se pueda.llevar a cabo es que dos primeros vecinos a un a-
tomo dado no sean entre si primeros vecinos, de modo que tales subredes
sean conjuntos disjuntos de dtomos; lo anterior es posible en redec Pu
bica simple, clbica centrada en el cuerpo, peroc no en clbica centrada
en las caras. In el caso de amorfos tal divisidn es algo ambigua por no
existir una definicién precisa de lo que es primero o segundo vecino;
por esto que dicha subdivisidn debe ser completada con un criterio adi-

cilonal; en nuestro caso hemos usado el criterio de las ? semiesferas

(ver Cap. 3. Seccidn 3.2).
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2.4, INTERACCION MIXTA: ACOPLAMIIINTOS FERROMAGNLTICOS-ANTI FERROMAG-
NETICOS
Ln este casc, los campos efectivos de esta combinacién para 1os
dtomos magnéticos de las "subredes" A v B estin dados oY

—

ey

Heﬂ = He‘,gt(.iferro)-k HQBCQ!‘M’-:')

Heg = HEBC§~€-”‘5’> P ﬁ&?@(c&m&i)

luego de (2.11) y (2.22) a) y b), teniendo presente (2.13) se tiene

5 o
h) H—g - uﬂx-ﬁ -+ %%:?} /-.Tg> Ml ;‘L.j;’- <j;r>
AR

con esto (2.19) se puede escribir como

N e B Ghle T
(Tna> =T B; (it Hf%‘ﬁ)

KBT (2.214)

debido a que M;’é_}.{& = {Jp>




2.4.1. ESTIMACION DE TEMPERATURAS CRITICAS J = 1

En (2.24) cuando el campo externo es nulo y para valores

pequefios
del argumento de la funcién de Brillouwin se tiene
R_ [ dHe _.3" T:ti Ez‘ié_{ H
s [~ o+ Mas P (2.25)

A partir de (2.24) y (2.25) se puede escribir el siguiente siste-

ma de acuacicnes (J=1) para T cerca de la Temperatura critica

2 (TN = %(ffi; i pa’ﬁ(jé}}

n (> = % (f-‘if<3“s - s

Para encontrar las temperaturas oriticas TN,c se utilizan las

expresiones (2.26)a)yb), teniendo presente que al comenzar el orden,
<JA> N4 <JB > ya no son ceros, esta condicidn requiere que
el determinante formado por los coeficientes de <JA> y

de donde

£ bl ,
75/;\; = o L/)_,cjzg = P {qu (2.27)

donde los signos (-) y (+) del lado derecho se refieren a las tempera-

turas de Curie(Tg) v a la de Neel (Ty) respectivamente.

. JB)sea tero,

13
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3. MODELO DE "ANISOTROPIA MAGHETICA ALLATORIA" (AMA)

Las caracteristicas de las propiedades magnéticas en a"la:ac_mnm
amorfas duras es decir, aquellas que presentan grandes campos coerci-
tivos a bajas temperaturas o una aproximacién extremadamente lenta a
la saturacién en la fase ordenada, estin relacionados con la existen—

cia de campos electrostiticos fuertes, esto permitid a Harris, Plisch
ke y Zuckermann proponer que la contribucidén mis importante de estos
campos proviene de una anisotropia magnética aleatoria (AMA) local,

la cuzl afecta a los espines de los electrones f ¥ representa al aco

plamiento entre los icnes y el medio.

3.1. CAMPO LOCAL Y ANISUTROPIA MAGNETICA PARA SISTEMAS AMOREFOS

Para obtener una estimacién de la anistropia magnética en mate-—
riales amorfos, Cochrane et al [*] han calculado utilizando el modelo
de la carga puntual, el potencial electrostdtico en un sitio de su

'y el cual se puede generar mecinicamente mezclando esferas de

tamarios y en forma numérica a través de un programa computacional

[#*] R.W. Cochrane, R. Harris and M. Flischke, J. Non-C solid 15 (1974)




que genere el tipo de estructura de esferas duras ordenadas en forma

campacta.

La energia de un electrén en una capa incompleta debido al campo

5 3 - .
de las cargas atdmicas puntuales es:

R. - ¥ 1| ¢3:1)

24

I o e x5 .
donde 1, y Rj son, respectivamente, las posiciones del k-&simo elec—
K . -

trdn y el j-ésimo ion relativo al atomo que contiene al elect

.

- {ias B T i B R 2 5 o T
Al expandir (3.1) en armdnicos esféricos y considerando la teoria

B e .
de perturbacicnes, la ene gia del e

lectrdén estd dada por referencia

[ & Pa}ma_ aﬂ-rfi’r;:mfj

 \ £ ;
1.5 7R (©)d) et ™ N

i Ttwm RTINS U S8 iy (3.2)

s
donde K - -- - > indica un valor de expectacién en el estado fundamental

del &tamo. Sumando sobre todos los electrenes de 1a capa, sg encuen-

tra la energia del campo "cristalino". la invaps ancia de la inveorsidn

taenporal, garantiza que todos los términos con £ impar son cerv . v Da
4 - JE 4 ; Y & i)

ra cualquier capa atfmica que contenga electrones con momento angular

L, los términcs con £ >2L son ceros (£

es el nimero cuintico orbital

del electrdn considerado). De este moedo para electyones Uf, en las

tierras ravas, la suma anteriop termina en £ = 6 (ver apéndice A),




16

& £
e 7 Z wt owm
L= i Z“:_Q Ay {Pe Yy Cgmj¢k)> (8.3)
donde . L e 7. *g{%w C“’f)m Y " ( © g
¥ - ’ AL 4y o .
3 § Rpta Lo ) 5 L opar

J para g /-/?7/02.”,—.

En la fase clbica "tipo laves" aparecen solamente términos de or-
den cuarto y sexto debido a la simetria clbica (Ver Apéndice A). Cal-
culos realizados por Cochrane et al. en amorfos [ref. al pie de la pagi
na 14] establecieron que los términcs de segundo orden en la energia de
anisotropia son los dominantes ya que Ey/ Ez = 0.08 y el término de
cuarto orden en la energia es de la misma magnitud que el encontrado
en el casc cristalino. Luego en la fase amorfa que es la que interesa
aparecen sdlo términos de segundo orden ya que los Ordenes superiores,
en este caso son despredéiables.

Dentro de una aproximacidn semi-clisica se minimiza el potencial

Epo,8) =X AT 4rt> Y ey
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con respecto a las coordenadas electrdnicas (8, gb ). La energia de

-

anisotropia de orden # estd definida como

A.E/Q\ = M&;{ E£{9J¢) = M';’? E/Q[QJ (}b) (3.5)

Los ejes de facil magnetizacifn estin identificados con la direc-
.- % s - .
Clon de mirnmo potencial.
Para un andlisis completo {(Mecinico-Cufintico) se debe escribir
2 A A > o N
el promedio E < Ty Yﬁ. (o, D) en terminos de sus operadores

R =¥ Famt arcoe =] tioe da o 1 +& ] 3
equivalentes, obteniéndose los cambios de energia en términos de los

—
valores de expectacidn de productos de Jy, Jy y Jz donde J es el spin
. P ) e ] -
total. los coeficientes Ag son generalmente dejados como pardme-

tros libres determinados por el ajuste experimental.
Teniendo presente el método del operador equivalente (Apéndice A)
y considerando s6lo términos de segundo orden, es siempre posible ele-
gir un sistema de ejes locales en cada sitio individual. Con esto el
Hamiltoniano del cristal dado por la relacién (A.12) del Apéndice 7

se puede escribir en la forma

g 58 2 A% ,
%r = B?0* +8; 0. (3.6)

M

donde

az? e~ A? 4r£> 6}2‘
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) a, 2
Al reemplazar leos valores de Oo V' O,;L dados por (A.7,8) (Apé

dice A) se tiene:

A7 - B I : L (3.7)
a”gc :A;jf Jx'\j - 5L‘~"Jiz 3 Ct ( Izi\)

donde el subindice i representa un ion en particular v (%3, Y3, Zi)

se refiere a los ejes principales del campo cristaliro local al segun

do cordern.




1.9

3.2. MODELO HPZ PARA ANISOTROPIA MAGNLTICA ALFATORIA (AMA) CON INTER

ACCICNLS MIXTAS

El modelo de Harris, Plischke y Zuckermann IPZ [1] para Anisotro
pia Magnetica Aleatoria (AMA) permite describir las propiedades magné
ticas de aleaciones amorfas, tierras raras metal-transicidn, las cua-
les tienen una comparacién directa con la correspondiente fase crista
lina. Este es un modelo de Heisenberg en el cual cada momento de tie—
rra rara estd sujeto a una anisotropia local uniaxial gue proviene del
Campo cristalino, E1l andlisis de los resultades obtenidos por Cochra-
ne et al [*], permite establecer que la distribucidn de las direccio-
nes de los ejes locales de féecil magnetizacién, es efectivamente isd-
tropa y que estos pueden estar definidos en cada sitio de tierra rara.
Luego dentro de este modelo, los ejes de amisotropia se consideran
orientados al azar. Se asume ademis que la aleatoriedad de la aniso-

tropia del campo, es la caracteristica mis importante del estado amor

Ln el Hamiltoniano (3.7) el cual describe la AMA del i-&simo S1-
tio de tierra rara, es siempre posible elegir Zi tal que en cada si-
tio el coeficiente C; sea mucho mayor numéricamente que Ai y Bi

» €Nl este caso Zj llega a ser un eje local de facil magne

izacidn, y una simple aproximacidn en la AMA es mantener sélo los

[*] R.W. Cochrane, R. Harris and M. Plischke, J. Non-C Solid 18

(1974). -




términos Cj(Ji, {4, reemplazando cada Cj por un valor promedio -D.

Con esto el Hamiltcniano se puede escribir como

}é(’; = "‘Z:f 3_: ( 315 ‘)D&

{f ’ - S sty 0 T . . l
Jbe describe la AMA, Supuesta unlaxial por simplicidad, siendo esta

wa aproximacién razonable para iones con valores prandes de J [91; D

€s la constante de anisctropfa pramedio, Zi es el eje ficil de magne-

tizacidn en el sitic i-8simo del ion tierrva rara.

el B

Ia naturaleza amorfa del sistema queda descrita al asunir que los
1 4

=

ejes "féciles" Zi estin distribuidos en direcciones al azar.

L1 Hamiltoniano AMA cempleto, pare una aleacidn en la cual la G

4 componente magnética corresponde a icnes de tierras raras estd

10

dado por

AP dfé" + 16 ., 4. 1F
(}(:UAM,Q o (ff'?f T glLmr T JU ¢

donde (_ff‘-g £ es el término de Zeeman usual, debido a un campo magnéti

-

Co externo constante en la direccidn z dado por

(/ 0S T
bz = “GMa Het 2 i .40

£

i

[



21

—
donde Jiz es la componente z del operador momento angular J, que des-

cribe al momento magnético de un ion de tierra rara en el sitio T
Jg int: es el término de interaccién de intercambio RKIY entre
los momentos de tierras ravas por medio de los electrones de conduc—
cidn. En general tales interacciones son de largo alcance en metales
puros, compuestos y aleacicnes dilufdas. Sin embargo, como ellos depen
den fuertemente del libre camino medio (l.c.m.), en el caso de metales
amorfos resulta ser de mucho menor alcance debido a que en estos el
(L.c.m) es del orden de las distancias interatmicas . Asi un modelo
de vecinos proximos puede ser adecuadamente razonable. La magnetizacidn
en la banda de conduccidn es despreciable en el modelo anterior, ya
que se supone muy pequefic comparado con la polarizacién debido a los
momentos 4f. La misma aproximacidén se utiliza para metales cristalinos
de tierras raras, aleaciones y compuestos.
Luego, esta interaccidn se puede escribir ccmo
sy —
Wi w o5 J. . Jd.
W = T : ¢ J

eg
C(fi,i es la ¢

entre los sitios de tierras raras i y j, considerada distinta de cero

. 3.4%)
onstante de acoplamiento para las interacciones RKKY
en (3.11) sdlo para interacciones entre vecinos proximos. Sin embargo

en este trabajo se incluye la posibilidad de interacciones mixtas con

PiNeYOs vy segundos vecinos.
3 &




[ ]
[p%)

En particular se supone que cada momento de tierra rare estd aco

blado ferramagnéticamente con Df segundos vecinos y antifervcmag &

ticamente con V) a  tilerras raras primeros vecinos, tanto ’%c COmo

Pa son valores promedios los cuales dependen fuertemente de las

(e B}
aleaciones amprfas consideradas. Ademias, éﬁg Y {o\ son las constan-
tes de acoplamiento de intercambic asociadas con %: y Qq respec
tivamente.

Con tode lo anterior (3.9) se puede escribir como

z ﬂ;. JLJ‘; Bt 3;-;,?(3.12)

ad I

ég g “(7/}1(5 HQxf% Jiz "a%

Teniendo presente el capftulo 2, utilizando el modelo de las

- I

dos "subredes' y la aproximacidn del campo molecular (3.12) se puede

ACM A T ,~.°’s . .0( &
% o Hg/ug ?ﬁ[ Ha Jis H)Q_J:Z") ] (3.13)

donde ol  se refiere a las dos subredes Ay B, las cuales en este

Caso se consiruyen de la sigulente manera con respecto a la direccién

> Jdal Ty N rTIa T 0y Eeetcien T !t }
2 del campo marnetico ext

xtermo. la "subred" A representa el conjunto

3 " s At T T ey .. NINRY, (SeNs, o v - - S I
de momentos magneticos que estin contenidos en la parte superior de




la semiesfera definida por la direccién del campo magnético externo
(fig. 3.1). La subred B por otro lado, contiene todos los momentos mag-
néticos que se encuentran en la parte inferior de la semiesfera con
respecto a la direccidn del campo. La aleatoriedad del estado antiferro
magnético, se construye "forzando" a todos los momentos magnéticos ve-
cinos de un ion de tierra rara en la "subred" L, a yacer en la "subred"
B y viceversa para valores infinitesimales del campo externol 3].

De este modo el criterio de la semiesfera campleta la definicién
de primero y segundo vecino en el caso de un amorfo.

En este caso, los campos Ha y Hp seglin (2.23) a) y b), para J=1

estén dados por:

o

A

T e 5 foff/j‘*} s, M@ 3.8
a) H, = Haxf- m \< 23 5}*% << 2 >>

(3.14)

f
T SSe gy - e geT s

Las ecuaciones(3.13,14) se reducen a la ecuacién de IPZ en[ 1]

Y

para Y£ # 0y ‘%, = 0 y a los resultados de Ferver y Zuckermann [ 3}

para acoplamientos antiferrcmagnéticos cuando ‘{C =0y fq £ 0.




ext

YSubred™ A ' “Subred B

1: Representacifn esquematica de la "subred" Ay la "subred'

kg S R 1 =y 1" T ':‘! £ 3 3 ™ T 8] '-\:..‘ l'. :'H"f' T
B, para una direccidn fija de un campo magnético externo

1

N

T

£

infinitesimal Heyt. La difusidn de las "subredes" es arbi-

traria para anprfos antif erromagnéticos y depende de la

direccién de howt-
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Es posible ademds, aplicar una descripeidn similar a la dada por Fe-
rrer v Zuckermann [3] para acoplamientos antiferrcmagnéticos, aunque
en este casc las ecuaciones autoconsistentes para 44J ZA B vy &LIBEDS
son ahora mas camplicadas, sin embargo este problema se puede resolver
nunéricamerte utilizando el computador. E1 promedioc 44 - - - >y es el
promedio usual del modelo HPZ el cual implica un promedio termodinfmi
o sobre (3.13) y en promedio scbre los ejes "faciles" de anisctropia
magnética aleatoria.

El Hamiltoniano antericr se puede escribir como
ACM ,8 2. A * B
46 Z d( ) T Axz Jio (3.15)

donde:

;\{A.B =3 'Of fff 4472A'B>> - % 5; &3-28,;&:)-) ‘“3}4% Hext

(346)

é@ACM: es una suna de Hamiltonianos de cada sitio, cada uno de los
cuales, puede ser escrito en términos de A vy el angulo (_IS_ ., formado
por los ejes Z; y z ( figura 3.2) de modo que el promedio sobre @i
da origen a una ecuacidn autoconsistentes para Z_Hg""’g>>las cuales
se pueden resolver numéricamente para varios valores de la razén
rd
%j—g— ‘/ ”?CL 501 . En el capitulo 4, se analiza Mﬁcgn el

limite cuantico y clésico.




Fig. 3.2: Orientacién relativa de los ejes.

eje z

Campo externc
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Direccidn de espin
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Ejes locales de fdcil magnetizacién
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L, CALCULOS CUANTICOS Y CLASICOS (J=1)

Si se considera 0:,_5; como se definid al final del capitulo 3, v
los ejes de cuantizacidn para el momento angular en el sitio i, a lo
largo de los ejes locales de facil magnetizacidn, entonces Jizj en

: M : . : @
{% )&C es diagonal y Jiz estd dado por

iz = iy sendy + dig, cox g A
.1

LE . { Acm
Se asume que Jizi yace en el plano de Z y Zi, con esto C} se

puede escrabir como sigue:

- C
GAM 3 (i)"?
L

tp ACM
donde % ({)  estd dado por

40 ACM b \D o
) :"D(j{&’i> - 'qo( \}L‘E
(4.2)
ACM
desde (4.1) y (4.2), Ly tiene los sipguientes elementos ma-

triciales en la base de ejes locales.

27
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- 2
\ s YA S b s Aoy ¢ |

Los autovalores se encuentran al diagonalizap

i

| Facll | =o

(4,4)
§ i

los tres autovalores ¥ 8us correspondientes autovectores, evaluados
eyl o T t‘ =} a s v 3 ey o =38 et
sidnmente en pnrimer or il G ~2, i

» eStan dados por

[~ 2 A . T
e —_ . ‘?-\‘ = = ke & - / B S 2 5
% TR ' 1> = { e, 2 e :)

Ho
X

¥
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El promedio termodindmico <Jiz > esti dado por

3 ~ B - E.Om)
] Y /SRgl s 3 . KgT
(TS = 2. Loyl ol wes © /Z e /
Ty i

f
e g

(4.6

Al utilizar las ecuaciones (4.1, 5, &) resulta la siguiente expre

si0n
d/KaT Dka7 1
B auz el 1 PN F DIt
53:'3>_LL2/"{_:%(‘-“/4:?>+}§.}8 +'—D—(a—/lﬁ’)€ #‘(H-,;Zé >
"
4.7
cioncie/u. = oS @i , el subindice M, que aparece en (4.7) sirve

- - - = - ,I: - -~
para andicar gue <lez> es una funcién de ¢©. , de este modo sélo
A
se ha realizado el promedio termodinimico.
Para encontrar @jé‘*‘_ﬂ}} a partir de (3.14) y asi A}i,a y 56

debe realizar el pramedic sobre &, , esto, en general, esti dado por
; )
A _ .
LR = d’/,g £ Tvmpy | (1) (4.8)
7 j
o

donde P { /u.) es la probabilidad angular de distribucién para los ejes
3 ’:r,’ Shop | o RN S ST i 3 i 4 o 2 i

ce racil magnetizacidn zj. Para el caso de una anisotropia magneto
cristalina uniaxial, corresponde a una distribucidn P( /M.) = 5(/! ~/f&}
y para el caso amorfo, esta se supone completamente isétropa P(/U ¥=1

(o _{i},(i?d).
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4.1. ESTIMACION DE TEMPERATURAS CRITICAS

Al reemplazar en (4.8) <Jiz \>,L( dado por (4.7) y efectuar la
£

- - - . . L = - . k]
integracién se tiene para una distribucién isétropa:

1) ] /KRJ -L\'l,‘f.'_!:}
@J—EA>> CQQAATFRK%T(G) +§e/8

ik

luego a partir de (3.16) para Hext = 0 v (4.9), es posible estimar

lag temperaturas criticas imponiendo la siguiente condicién

D LT e !
e l/hﬁ-‘o ﬁfjf:tﬁ"*ér“

que equivale a igualar las pendientes de las dos curvas en 2 A =

(4.10)

luego al reemplazar (4.9) en (4.10) se obtiens

— &[P?fﬁff ¥PA§&] inuﬁa(eb/‘%%%”j) 5 A

i = E——
N Ke(1+aeWmgy |3 B 2

b/, BTCJ
6 K J (4.1)

A partir de (4.7) e imponiendo la condicidn A=4 v luego re-
/

emplazando Jine™s i en (4.10), se obtienen las tenperaturas oriti

cas para el "caso cristalinos" las cuales estin dadas por

Q/KB?E/H

(4.12)

Te,n ‘(%@”@5>

CCrz.'ﬂlzu'.mo} {432 e D/KB CN
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Los signos menos y mds del lado derecho de las ecuaciones ante-
riores se refieren a la temperatura de Curie y Neel respectivamente.

La ecuacidn (4.11) muestra que Ty es siempre mayor que TC para
171 5& # 0, en consecuencia, dentro de la aproximacién del campc molecu
lar, el estado antiferromagnético es estable con campo magnético cero,
debido a que este estado, es el que minimiza la energia libre como se
verda mas adelante (seccidn 4.2), esta estabilidad aumenta cuando aumen
ta p[10] . Esto se debe al hecho que las interacciones ferromagnéticas
%i entre segundos vecinos proximos estabilizan la magnetizacién de
la "subred" y por lo tanto esto hace mis dificil destruir al estado
antiferromagnético. La estabilidad del estado antiferromagnético a tra
vés del Campo Molecular es tambiédn evidente en la curva de energla 1li-~

bre en funcidn de la temperatura figura 4.2.




4.2. ENERGIA LIERE (Hewt = 0)

la funcibn particién (2.17). en este caso estd dada popr
E 4

_ 3 EM kT
& = 0 B

(4,13}
Py

] (m) | ia
al reemplazar los autovalores E; ) dados por (4.5) se tiene

[ X3

L = [f‘f”&@:’b FCas,é (Acggg;-/,zgﬁ:j (4. 14)

Gin A 3 . Fexr -l G o e v et 2 .
2l Se expande el cosenc hiperbdlico Yy se desprecian los términos

de segundo orden en A se puede escribir

z fﬂ/ﬁza'f‘

I

/I +#2 &

(4.15)

e 5 s D ol
luego seglin (2.16)

» la energia libre de Helmholtz estd dada por

o

- D/kaT
i g T e 3 ot } 4 @F 1
- fkﬁ A /{*}'E L7+ & / (.16}

Al comparar los valores entregados por la expresion antericr, con

los de la solucidn exacta entregada por el computador, se ve que esta

31
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s61lo da cuenta de la regidn paramagnética, lo que es de esperar debido
BN s

a que en (4.18) F es independiente de LN y LIP3, sin em-

Largo, esto permite establecer una relacién de orden entre las ener-

sias libres para los estados fo snético £ nétic -
glas libres para los estados ferromagnéticos y antiferromagnéticos co

rrespondientes a las temperaturas criticas T¢ y TN respectivamente, co

mo TN es siempre mayor que T¢C cuando Z Q £ # 0, esto trae como conse-

cuencia que F(TN) < F(Te) luego el estado antiferrcmagnético es el

que minimiza la energia libre y es por lo tanto el estado estable. Ade
mis cuando D = 0, se obtiene F = -KgT An 3 que corresponde al caso cris
talino simple debido a que se cobtiene el mismo resultado que entregan

las ecuaciones (2.18) y (2.16) para J = 1.

4.3  CALCULOS CLASICOS

Las ecuacicnes (3.13) y (3.14) a) y b) entregan una descripcidn
mecanico cuntica de interacciones mixtas dentro del modelo AMA. Sin
embargo, es interesante examinar los efectos de histéresis para dife-

rentes valores de p. Para escribir las ecuaciones autoconsistentes pa
ra la magnetizacién de las subredes dadas por (3.14) a) y b) en el 11

nite clisico, se emplea el mismo método utilizado por Callen et al [11]
y Sung et al [&6].

Si 9,“ es la direccidn del i-&simo spin con respecto al eje Z

{(figura 3.2) en el limite clésico
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a) TE-E/Q}- % (sc B8

AN

b) iz /T = Loll G -6;) (4.22)

c)

} ACH
it

o
m

Al reemplazar las expresiones anteriores en (4.2) y manteniendo
3 notacd S srm1 Ty A o O A 1m0 ms vt 7 o ean he
una notacion similar a la de Sung para las magnetizaciones espontaneas
™ o P » p
reducidas Uf v Uz que representan a los &tomos de las subredes A y

b respectivanente, se puede escribir

N - E \ i _
Epp =~ Lpf Qf OAs ~ 54(3'314 *3}45}/@;&] CoS O,y
—b CDSQ(@A.S F6a,8) (4.23)

B representa la energia de los spines de la subred A ¥ B res

9

[ = T
Gonae La
iy

pectivamente y los &ngulos

o~ -
A Oy &y y ®pa son los que

se muestran en la (figura 4.1)




En la aproximacién del campo molecular y con temperatura mila,
un espin se encuentra en el plano formado por el eje Z v el de‘ aniso-
tropia. Ademfs se observa que el dngulo entre estos ejes toma valores
entre Q y W/;z

Para un eje de anisotropia dada, la orientacién del spin (en su
posicién de equilibrio) debe ser tal que su energia es extrema y luego

imporniendo esta condicidn a las ecuaciones (4.23) se tiene

Bl O SHag, = Sen2(@,-6,)

(4.21)
D) Cfﬁ\ S5€n @8 e L SQ_I/)QC@B‘f‘@B\)
donde
g/uﬁ’:'”&h[ ‘fﬂf gpjc O/p, i ‘Dca 894 fg
D
(4.25)

b) E. ﬁ,&@Hu%*%iﬁrg"quqﬁA
A
b




o

(€8}
n

Debido a que los ejes de anisotropia son aleatorios, las magnetiza-

ciones reducidas deben promediarse sobre la semiesfera superior

4

= ~ L Cog 6h.3 Atn D dx&,},:g
WAB = {rr/q (4.,26)

J A @pad Oy

Las ecuaciones (4.24) a (4.26) forman un conjunto de ecuaciones

autocensistentes para (I,A,B- Estas ecuaciones se resuelven rumérica—

mente para diferentes valores de los parémetros d y p dados pox:

=&/ y P = Qf‘ﬁ/&f“

(4.27)

Los resultados estén descritos en el capitulo 5.




| N Bg son los &ngulos entre el eje z y la di-

reccidn de magnetizacién de las "subredes" (Ja v (-
& A Y ]

son las direccio-

respectivamente. @ a ¥ Q?/B

Yo Lol

nes de les ejes de ficil magnetizacidn de la aniso—

tropia magnética aleatoria [4].

2a
b2

36
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5. PRESULTADOS, DISCUSION Y CONCLUSIONLS
T : 3 3 gt = = e -
los resultados de la mapnetizacién total M en funcidn del cammx
T !

magnético externo Hewt se nuestra en la ffigural%.3) a una temperatura

dada T, para un valor de d = 10 y diferentes valores de p, los res sulta
dos se obtienen por integracifn numérica y la solucién autoconsistente
de las ecuaciones (3.13) y 3.1 a) yb) paraJ =1y T &L Ty.

La (figura %.2) muestra la estabilidad del estado antiferromagné
tico dado por el comportamiento de la energia libre en funcidn de la
temperatura. Se ve ademis el campo magnético critico para el cual ocu
rre la transicidn metamag retlf‘a desde el estado antiferromagnético al
ferromagnético, tal campo critico debe aumentar cuando se aumenta ‘25 gff
a una temperatura dada, lo que resulta evidente en la figura 3.

gréficos de la figura 4.3 presentan las siguientes propieda-
des:
i) Cuando estin presentes solamente las interacciones antiferromagné-
ticas (p = 0), la transicidn metamagnética es continua como se mues

tra en la referencia 3.

1i) A medida que las interacciones ferromagnéticas entre segundos veci-
s e e s = s ] = . I e o oty B
nos es considerada (p # 0) la transicidén netamagnética llega a sep
Seticds voAd oot i e e e - 11 o907 o Ao By vy -
aguda y discontinua. Esto también se ve en el diagrama de energla
libre de la figura 4.2,

11) Como se discutid anteriormente, el campo critico He aumenta cuando

se aurenta p.




iv) El valor numérico de M, disminuye con el aumento de p para un va
lor dade de Hext £ Hg, y la transicidn metamagnética llega a ser
aguda para valores grandes de p.

v) M aumenta con p para campos macnéticos Hest+
E S Mg, XL

o
P

(]
"




4 Energia libre

3
[ 4

T (°K)
T

-

Fig. 4.2 Energfa libre en funcién de la temperatura para J = 1,

D=2K, p=1yHeut = 0.8 en el 1fmite cuintico, la

curva continua representa al estado antiferromasnédtico
i b &

=

Yy la segmentada al ferromagnético.
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Pigura 4.3

2

My

Magnetizacidn total M (normalizada a la magnetizacién

de saturacidn Mg) en funcién del campo magnético exter-
no Hext, para diferentes valores de p en el limite cudn
tico. los pardmetros utilizados son J = 1, 5 = 10K, T =

i
N ¥
- H 4 3 . o 4 - &
0,2 y a ga = 1K, la temperatura T se elige mucho me-
nor que Ty para todos los valores de p. las curvas co-

rresponden & loc sigulentes valores de p: (A) p = 0

(B p = 0,5, (L] p= 1.0, () p= 10.0.




las curvas de histéresis a temperatura cerc, se obtienen numérica-
mente a partir de las ecuacicnes (4.24) a (4.26) para un valor fijo

de d = 1.0 y para diferentes valores p. Lstos resultados se muestran

en las figuras 4.4. La figura 4.4 a) nuestra que para p suficientemen
te pequefio, la curva de histéresis es suave y tiene la misma forma que
las encontradas por Sung et al [4]. Solamente para interacciones de in
tercambio antiferrcmagnético a medida que p aurenta, las curvas de his
téresis canbian su forma y presentan un comportamiento discontinuo pa
ra un campo magnético caracteristico b (el cual no debe ser confundi
do con el campo caer*utivo} I'* aumenta a medida que p aumenta y las
curvas de histéresis, emplezan a adoptar una forma aproximadamente cua
dradas para p = 4 figura 4.4 e), Tal forma cuadrada es caracteristica
de las curvas de histéresis obtenidas tanto desde el campo molecular
como de clleulos Monte Carlo para pequefios "racimos", en el caso de in
teracciones de intercambio puramente ferromagnéticos y utilizando el
rodelo Anisotropila Magnética Aleatoria (AMA) [1, 10, 11, 12]. Sin em-
bargo, las figuwras 4 muestran que las curvas de histéresis, en la apro
ximacidn del campo molecular, para alcaciones amorfas con interaccio-
nes mixtas son siempre mas suaves que las curvas de histéresis obteni
das dentro de la misma aproximacidn, cuando solamente se considera el
case de interacciones ferromagnéticas. Esto se debe a la presencia de

interacciones antiferrcmagnéticas. Lsto lleva a la conclusidén de que

la existencia de una discontinuidad aguda en las curvas de histéresis




y2

de aleaciones amorfas de tierras raras, no implica necesariamente que

P .
LCaas

sean interaccicnes ferrcmagnéticas como se sugiere en {8]. Para

que tal discontinuidad pueda courrir en interaccicnes antiferromagné-

ticas entre primeros vecinos, la condicidn es que a lo menos estén pre

sente interacciones ferromagnéticas entre segundos vecinos de la misma

magnitud promedio (p 2 1).

Fad
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Figura b.4.d) Curva de histéresis calculada en el limite clisico

para d = 1.0 y p = 3.0.
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La transicién netamag grcética, llepa a ser una transicidn de fa-

se aguda de primer orden, cuando se incluyen interaccicnes mix

tas en el formalismo de una anisotropla magnética aleatoria,
oy - 3 i 1 3 o > 1

y 1os calculos se realizan dentro de la aproximacidn del camnpo

molecular (ver figura 4.3).
la presencia de interacciones ferrcanagnéticas entre segundos
vecinos, trae como consecuencia una disminucidn en la magneti
zacidn total M, para campos magnéticos pequefios Hosrt < Hp
(ver figura 4.3). Esto puede ser utilizado para dar una expli
cacidn cualitativa de la lenta saturacién en la magnetizacién
M que se observa en diferentes aleaciones amorfas de tierras
[1, 7, 8]. Sin embargo, es posible que el estado funda-

mental de un sistema amorfo el cual t presenta una anisotropia
magnética aleatoria sea como un estado espin—glass (1. 45]

Un andlisis detallado de esto requiere de cilculos Monte Carlo
en grandes "racimos" [13] con la posibilidad de Srdenes supe-
riores en los términos de anisotropia aleatoria [14] para el
caso de interacciones mixtas.

Los resultados que muestran las f iguras 4.4, pueden ser usa-

dos para la intery pretacién de curvas de histéresis

ps

c:xomrum en—-

tales como las encontrad:

s por toucher [7] para aleaciones a—
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morfas de tierras raras-Ag. Sin embarsc, es importante destacar que al
efectuar alguncs cilculos, en los que se usa wna anisotropia magnética
aleatoria con interacciones de intercambio puramente femmagpétieas,
se obtienen curvas de histéresis sin discontinuidad, por ejemplo las en
contradas por Jayaprakash y Kivkpatrick [ 13] por medio del método de
calculo Monte Carlo para "racimos" grandes usando el modelo AMA en el
1imite Ising, son suaves y anchas.

Es por lo tanto interesante obtener curvas de histéresis utilizan-
do el método Monte Carlo en conjunto con interacciones de intercambio
antiferromagnéticas o mixtas para comparar con las variadas formas mos
tradas en las figuras 4.4, obtenidas usando la aproximacidén del campo
molecular [ 15].

Es imporatnte notar ademis que los resultados de la figura 2 son
cualitativamente los mejores debido a gque se ha elegido un valor no
real para el momento angular de la tierra rara (J=1). Sin embargo la
figura 4.2 se obtuvo usando el hamiltoniano axial (3.13). Estas curvas
de magnetizacién en principio deberian tener la misma forma que ague-
llas que se obtuvieron. para valores grandes de J, es decir J 2 6, debi
do a que para ciertos valores de la constante de anisotropia y de la in
teraccién de intercambio, ambos modelos axial y no axiall ¢, 16] "pre-

sentan” las mismas caracteristicas cualitativas.
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APENDICE A
Evaluaci

- - ™ R _"
on del FPotencia

Cristalino

niano del Cristal
El potencial cristalino puede ser calculado en base a un modelo
simple de la carga puntual, este potencial Y (r 8, ¢) debido a las
. ; f . y . .
= cargas vecinas en el punto (f s‘@:fff) cerca del origen de un ion mag
nético en cuestién esté dado por
Yer,s, ¢) 3 e
i' r {_9 Yy Z’ i oy
s 1 9§y - o i ]
R -T
donde gy es 1
gen.

(A1)
3. = - - - - - - - .
a carga del j-esimo vecino y Ry la distancia del ori

L1l método de cilculo estd discutido
referencias [ 17] y[ 18] y est

bas

por Friffith y Prather en las
) ado en
armonicos esféricos.

51 se representa por

el teorema de adicién de los
)

términos de los &ngulos

el anpulo entre los

- >
vectores » y
jue este potencial satisface
se puede

R en
polares (B; ; f-'f”c‘} Yy (SJ ) 5%), se supone ade-

. e )
la ecuacion de Laplace. De modo que
5.5 = i 1 =1 : o
expandir en términes de polinomio en la forma




ot
(T8

/] (X}:" Y 4 =y 0
fE Z ‘}_g,_ (el UJ:)

B3 | = RE+y (A.2)

~

. - B = 3 a2 = - < +2 7
si ge expresa el teorema de adicién de armOnicos esféricos en terminos

le armonicos teserales, zonales o sectoriales :Z:w‘ se tiene

P° A0 _ 5 F, P Zean ~ (A.3)
5 i P (r “L A LT
2 (co8w) L) L Ao ) =

luego para K cargas

d s £ 4 = _ (A.4)
Ver, 8,¢) = 2 2T l:’if,gaq s P (S!‘é\}

Koy =2 ity =2l 4)
(=3 W0 R; (4+D)

(A.5)

Arpunentos de simetria reducen considerablemente el nimero de

L Y

términos en la expansién de (A.5). Primerc: para los electrones d y

f se toman expansiones cwperiores a £ = Uy b= 6, la razén para

hacer esto es que funcién de onda de los electrones pueden ser también




S

!
! " {7!}?- . b Y —
expandida en funciones armfnicas c H‘\(r,-’) i_L%“t?-}(iQndQ I rE i) se

refiere a la parte radial de la funcién de onda. los elementos de ma-

. 8 .
. e on w
triz son de la forma {}}Q A \/R. C{-” por lo tanto son cero para todes
z

. " 2 5 . u
lellos potenciales en que f > 2L. Esto también se puede ver a par

tir de un razonamiento tedrico de grupo. Los electrones d transforman

come el grupo de rotacicnes Dp. Ll producto directo de dos funciones
de onda implica una representacidn mayor que cuatro.,

Similares consi-

deraciones se aplican a los electrones f. csegundo: todos los t&rminos

. : ol by L';{Tg
con A mpar deben ser nulos debido a que el producto CIZ,M_ [

no
. . .. - - . -
cambia con una inversidn de simetria (es decip ¥ —e —Hy Y e -y

z — -z) mientras que el potencial canbia de signo. Tercero: el tér

mino L= genla expansidn es una constante. Estas restricciones

limitaa A a tomar 1 5 valores 2 y 4 para el grupo "fierro" y 2, 4

y 6 para las tierras raras y los grupos actinic.
F £ B &3 .L

El Hamiltoniano perturbtado se onstruye a partir de la energia
potencial clésica de un ion magnético en wn campe eléctrico cristalino,

luego

L]

’O - ; % [ &
j}b R il ',/(2/ f_- V( };_/i.’/ J(‘] &i> (A- )




el
o

Es conveniente, utilizar el método del operader equivalente de

Stevens, para expresar (A.8) en funcidn Jxs Jy, Jz, este méteodo per-

mite encontrar un operador que tiene las mismas propiedades de trans
formacidn bajo rotacién que el potencial, Il procedimiento consiste

en expresar V(x,y,z) en coordenadas cartesianas, luego reemplazar los

broductos de x, y, z por expresiones que contengan todas las diferen

tes combinacicnes de Jx, Jy, Jz y luepo dividip por el nlmero total

: " : = t Ix Ty + Jg I
Ce combinaciones [ 187 [ 20] (ejemplo 2. Xedy = L3P L — : Kl) )
[ 2

esto permite evaluar ficilmente los elementos de matrices del poten-

cial cristalino entre funciones de

fu

ondas acopladas, especificadas por

b

valores particulares del momento angula

s

»

-

Algunos ejemplos simples son:

2 g 3 0
> (3280 r2) = ety SAS[T Tom] g 150,
- ‘ !
¢

(A7)

L

2 (F-g7) =g rd [R2-37 - #J{r*> 02 g
- .07

donde ! g ©8 Wna constante numérica dependiente del nlmero cufntico

crbital de los electrones.

Se define una funcidn cartesiana ](:QD;‘( A s¥,2) que estd relacio-

nada con Z_QO{( X ,¥,2) a travds de




"
£y L2 A = constante .1[«9.6( /./ ;—-5&.

r

-
Estas funciones ﬁd(x, ¥, 2) (o mds bien 7&9{ bty Vs 2)

asi definidas, a su vez estdn relacionadas con los operadores equiva

. ¥ .
lentes OL mediante

C Y. 2
L i2m i;ﬂ&;“‘) L (A.9)

donde & ¢ es el factor multiplicative; 9& = crlJ*

Alounos M mis conunes estan dados en la tabla VIIT de la
o &

referencia [ 11].

Utilizandeo la notacidn de Stevens

""/Qj E./( oy wk BT ? £ 1

ALy B

- LG

wogC ; ,
donde A = /}ﬂ ("/ ‘af) o (factor nuérico relacionado con Z,E_c‘ )
j 4 Ugu At

el se reemplaza (A.10) en (A.6) se tiene

4

| 5 wm [ C :
ﬁr@a = Ef 2, A¢ T (%o, 3¢ Z()

(8:;:;
0
1
™M
—
s
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~
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APENDICE B

%% CASO: H P 2 (AXIAL) ¥
%%  ESTE PQM CALCULA & JZ DA PARTIR DE LAS EC. (3.13 ,1y) #ux

COMYON T , DD, RH, ETA,RJ
EXTERNAL TRAM

e,
3

Az0.0
B=1.0
N=10
ETA=3.0
%%  MOMENTO ANGULAR TOTAL %3
RJ=1.0
%%  PARAMETRO DE ANISOTROPIA it
DD=0.863%22.0
TMPERATURA #%
DO 12  L=k,34,2
T=0.863%L/100 -
#% SE INICIA EL CALCULO AUTO CONSISTENIE &%
%%  COEFICIENTE ANTIFERROMAGNETICO i
BETA=1.0
#%  CAMPO MAGNETICO EXTERNO %
RX=0.0
#%  COEFICIENTE FERROMAGNETICO #%
D0 12 K=3,6,3
ALFA=1.0%K
WRITE(3,103)ALFA,BETA,RX,T

103 FORMAT(/1HO,5X,'ALFA'=',F5.2,3%, 'BETA=" ,F5.2,3K, 'R¢=",F7.2,

13, 'T=",E15.5)

SA=0.7

SB=1.0
#%  CAMPO MOLECULAR SUEBRED A % * EC. (3.1uA)
RH=RX+ALFA%SA-FETASSE
SAT=AREA(A,B,N,TRAM)
IF(ABS(SA1-SA).1E.0.001) GO TO 2
SA=SA1
5070 2
#%  CAMPO MOLECULAR SUBRED B * # EC. (3.14B)
RH=RX+ALFA*SE-BETA®SA
SB1=AREA(A,B,N,TRAM)
IF(ABS(SB1-SB).LE.0.001) GC TO 3
SB=SB1
0 T0 4

‘_‘\

(]

3  S=(SA1+SB1)/2.

WRITE(3,102)SA1,58B1,3, o

102 FORMAT(/1HD,5X,'SA1=',E15.5,5%, 'SB1=" E15.5,5%,'S=" ,E15.5,5X,

1'DD=t,E15.5)

DATOS PARA EFECTUAR EL < .. > SOERE EL ANGULGC AL LLAMAR FUN. AREA

SE ESCRIBEN LAS SCL. AUTO CONSISTENTES PARAKIZATS>S v &LJZBY> #%
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12

302

303

CONTINUE

STCOF

LND

FUNCTION TRAM(X)

DTAGONALIZACION DEL HAMILTONIANO L. (3.13) Y Cal »LO DeL
DEL PROMEDIO TREMICO ESTADISTICO DLL OPER{ JR gz ¥
COMMON T, DD,RH,LETA,RJ
DIMENSION A(6),D(3) ,2(393},0{3,3) ,R(3),AD(3)
M=
Ei&i3
PARAMETROS DEL MODELO AXJAL, &%
AlFA=0.0
BETA=0.0
GAMA=-DD*(3,0+LTA) /6.0
TRAC=C.0
FART=0.0
MATRIZ SIMETRICA %% (HAMILTONIANO)
DO 301 J=1.M
A(J)=0.0
J=0
DO 302 K=l ,NA
J=J+K
U= ({BETA+ALFA} /2. 0)*(RI*{(RI+1,0) - (K-RT-1)%%2)
Ve~RHHX% (RI+1 . O-K)+GAMAF (K-RJ-1,0)#%2
A(J3+V+U ‘
J=0
DO 303 K=Z ,NA
J=J+K
W=-RH*SQRT(1.0-X*X)/2.0
W‘?—QQRT(RJ H(RI+1.0)-(K-RJ-1.0)%(¥-RJ-2.0))
.A(J)— W k“ff
J=1
DO 304 K=3,NA
T+}\
‘v’-’ALJA BETAY/4.0
RPAT=RI®={RJI+1.0)
YY=SQRT ( (RAJ-(K-R L0)#(K-RJ-2.0) )*(RAT- (K-RJ-2.0)%(K~RJ-
A(J)=Y*YY
DIAGONALIZACTI(N #=

SUBRUTINA QUE DIAGONALIZA
CALL EIGEN(A,R,3,0)
MATRIZ DEL OPERADOR J7
DO 402 J=1,NA

102 C(J,J)=(RJ+1.0-J)*X

C(1,2)=8SQRT(1.0-X*X)/SQRT(2.0)
g(? ,1)=C(1,2)
(A—,J) C(i ,2)
C(3.2)=C(1.2)
C(1.3)=0.0
€(3,1)=0.0

3.8973)
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AUTOVECTCRES %%
DO 502 K=1,NA
DO 501  1=1,NA
2(I,K)=RNA*(K-1)+1)
CONTINUE
AJTOVALORES =
L=0
DO 601  M=1,NA

=1AM
D(MI=A(L)
CALCULO FINAL
CALCULO DEL PROMEDIO TERMICO ESTADISTICO #%
Do 701 K=1 1A
UP=D(K)/T
IF(UP.GT.170.0)20 TO 1000
RUP=~(U0+70.0)
AB=EXP(RUP)
GO TO 1001
AE=0.0
B0 702 J=1,NA
DO 702  I=1,NA
TRAZA &
TRAC=TRACHZ (I, K)*C(I,J)*Z(J ,K)*AB
FUNCION-PARTICICON #= ;
PART=PART+AB
TRAM=TRAC/PART
RETURN
END

SUBRUTINA DE INTEGRACION *#
FUNCTION AREA(A,B,N,FINT)
M=2%(N/2+1)

TYW =N
e ek

L=M/ 21

1= (B~A) /FIX
AREA=FINT(A)+FINT(E)
TT=At+HH

S1=FINT(TT)

§7=0.0

Do I I=1,L
TT=TT+iH
$2=52+FINT(TT)
TT=TT+HH
$1=S1+FINT(IT
AREACAREAY, 0%51+2 . 0582) #1H/3.0
RETURN

IND




