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RESUMEN

Entre los sistemas magnéticos cuyas propiedades termo
din8micas resultan interesantes de estudiar, debido a sus po
sibles aplicaciones tecnolbfgicas, se encuentran las aleacio-
nes del tipo tierra rara-metal de transicién (por ejemplo:

Gd-Fe, Gd-Cu, Dy-Ag) tanto en sus fases cristalinas como a-

morfas.

El andlisis tedrico estd basado en suponer interaccio
nes de intercambio entre los iones magnéticos de modo de des
ribir la termodin&mica mediante un Hamiltoniano de Heisen-

berg con intercambio bicuadrédtico, agregando adem&s anisotro-
pfas cristalinas producidas por los dem&s iones. La solucibén
se busca utilizando métodos de campo efectivo tales como a-
proximacidn de campo molecular y aproximaci6én de pares de
Oguchi. La utilizacibn de estos métodos deja de ser inmedia
ta cuando se incluye el té&rmino bicuadré&tico y se reguiere
de una detallada discusibn y un refinamiento respecto a la

forma corriente de tratarlas.

Este enfoque permite conocer, al menos cualitativamen
te, las propiedades magnéticas del sistema en sus fases cris

talina y amorfa.



I. INTRCDUCCION

Desde &pocas remotas se conoce la existencia de mate-
riales gue presentan una magnetizacifén, o momento magnético
macroscbpico, en ausencia de campos externos, cuando se en-
cuentran a una temperatura suficientemente baja. Estos reci
ben el nombre de materiales ferromagnéticos o ferromagnetos

y tienen una gran importancia tecnol6gica desde hace més de

100 anos.

Esta magnetizacifn, llamada magnetizacifn esponténea,
es el resultado de una "interaccibn" entre los &tomos magné-
ticos presentes en el material, los cuales tienden a alinear

sus momentos magn&ticos estableciéndose un orden de largo al

cance.

En un ferromagneto las interacciones favorecen el ali
neamiento paralelo de los momentos magn€ticos. En el cero
absoluto el alineamiento es completo y la magnetizacidn tie

ne su m&ximo valor posible. Cuando la temperatura comienza
a aumentar crece la probabilidad de ocupacidn de estados de
mayor energfa y aumentan las fluctuaciones en torno al alinea
miento promedic, por lo cual el ordenamiento inicial comien-

za a desaparecer y la magnetizacibn decrece, gradualmente al



principio y luego muy r&pidamente hasta hacerse cero a cier-
ta temperatura llamada temperatura de transicifn o temperatu
ra de Curie (Tc). Para temperaturas superiores a la tempera
tura de Curie, regidn donde predominan los efectos de las

fluctuaciones térmicas, la magnetizacifn espont&nea es nula.

La idea de que la magnetizacidbn esponténea se debe a
interacciones entre los &tomos magnéticos fue inicialmente
propuesta por Pierre Weiss en 1907, sin embargo, las interac
ciones gue €1 tenfa en mente (interacciones entre dipolos
magnéticos) resultaron ser muy pequenas (tfpicamente del orden
de 107" e.v. = 1° K, para dipolos separados por 2 i) como pa
ra dar cuenta de las temperaturas de transicifn observadas.
Nc fue sino hasta la aparicifn de las teorfas cufinticas cuan
do se mostrd gue las interacciones eran de origen cuéntico y
una consecuencia directa de las restricciones impuestas a la
funcién de onda por el Principio de Exclusidn de Pauli; esto
significa gue los autovalores de energfa dependen de las oO-
rientaciones relativas de los spines, efecto gue puede ser
interpretado en términos de una "interaccién" gue tiende a

orientar los spines, y consecuentemente, a los momentos mag

néticos de las partiIculas (1).

La teorfa de bandas en sblidos, gue reqguiere gue ca-

da uno de los electrones se mueva en una "6rbita" que se



extiende a través del sb6lido, no calza con el concepto de

momentos localizados y las teorfas sobre ferromagnetismo han
debido dividirse en dos clases: momentos localizados y momen
tos no localizados; con intentos ocasionales de combinar am-
bos conceptos. En las sales ifnicas el concepto de momentos
localizados es ampliamente aceptado, mucho mds de lo gue lo
es en metales, y a pesar de gue en las sales se tienen los
mismos regquerimientos de periodicidad &€stos son ignorados y
la discusibn es dada, invariablemente, usando un modelo loca
lizado. En el grupo de transicibn 3-d las sales (aislado -

ras), aparentemente, deben ser estudiadas usando un modelo

localizado y lo mismoc sucede con algunas aleaciones. En me-
tales puros y muchas de sus aleaciones lo mejor es conside-

rar teorfa de bandas. En tierras raras el modelo localizado
puede usarse tanto para sales como para metales. Perc siem-
pre debe recordarse que ni el modelo localizado ni la teorfa

de bandas proporcionan un cuadro completo, ambas estén basa-

t

das en aproximaciones y la teorfa gue proporcione un estudio

completo debe ser una mezcla de ambas (2).

Este fenBmeno de magnetizacidn esponté&nea se presenta
tanto en sdlidos cristalinos como amorfos. La caracteriza-
cibn del ferromagnetismo en s&lidos cristalinos es un proble
ma antiguo y bien conocido para la fisica de la materia con-

densada. Mediante el uso del modelo localizado, con algunas



consideraciones y aproximacibnes ffsicamente plausibles, se
obtiene el Hamiltoniano (en nuestro caso particular un Hamil
toniano de Heisenberg). Las propiedades y limitaciones del

Hamiltoniano de Heisenberg, asi como sus principales técnicas
de solucitn (Vg. funciones de Green, ondas de Spin, expansibn
para altas temperaturas, m&todos de campoc efectivo, etc.) es-

t&n ampliamente descritas en la literatura.

Cuando en 1960 Gubanov (3) mostrd que podfa existir
ferromagnetismo en materiales amorfos el ané&lisis tefrico de
la magnetizacifn, susceptibilidad, temperatura de Curie y la
parte magn€tica del calor especifico fue hecho considerando
las fluctuaciones de la constante de acoplamiento de Heisen-
berg (é). Sin embargo, examinando las propiedades magnéticas
de la aleacidn amorfa TbFe;
traron que la magnetizacibdn y temperatura de Curie son noto-
riamente menores gue las correspondientes & la fase cristali-

1 =

ha. Para poder describir la gran reduccidn tanto en T¢ (des
de 710 K a 388 K) como en la magnetizacifn es necesario consi
derar fluctuaciones muy grandes de ?, las gue incluso serfan
del mismo orden de é (5). Aungue esto puede ser posible en
sistemas de aisladores, donde el acoplamiento dependerfa fuer
temente de la superposicién de las funciones de onda, es muy

poco probable gue ocurra en aleaciones tierra rara-metal de

transici6én donde el acoplamiento es m8s bien del tipo R.K.K.Y.



Este estudio de TbFe: es particularmente interesante pues se
pueden comparar directamente las propiedades de las fases a-
morfa y cristalina de la misma aleacifn, en contraste con
otros trabajos experimentales donde la fase cristalina para

materiales con el mismo porcentaje de composicidn no es acce

sible al experimento.

En virtud de lo anterior Harris, Plischke y Zuckermann
(5) propusieron un modelo (modelo HPZ) para aleaciones amor-
fas de tierra rara-metal de transicifn gue adem8s permite una
comparacifn directa con la fase cristalina. Este es un mode-
lo de Heisenberg, en el cual cada spin tiene la misma magni-
tud pero est& sujeto a un campo anisotrdpico, local y orien-

tadoc al azar. Se espera gue estos campos de anisotrop

mn

importantes en TbFe: amorfo y aleaciones similares, porgue en
su fase cristalina tienen enorme "anisotropfa magneto-crista
lina” (6). Adem&s, se supone gue la azarosidad en la orien-

tacifn del campo de anisotropfa es la caracterfstica més im

v

portante del estado amorfo y resulta del desorden topolbgico
de una estructura compacta empaguetada al azar (7), la cual
es caracterfstica de los materiales amorfos. Por lo tanto,

en principio, la anisotropfa local puede ser calculada a par
tir de un modelo estructural detallado. Una detallada discu

si6n acerca del rol de la estructura en las propiedades mag-

néticas de las aleaciones amorfas aparece en (8).



Usando el modelo HPZ se construird un Hamiltoniano pa
ra un ferromagneto y dadas las caracterfsticas del modelo se
compararan las propiedades magnéticas del sistema en sus fa

ses cristalina y amorfa.



II. HAMILTONIANO PARA UN SISTEMA FERROMAGNETICO

En este capftulo se construir& un Hamiltoniano que
permita estudiar las propiedades magnéticas de un ferromag

neto. La descripcibn se har& supoconiendo los momentos mag-

néticos localizados.

Consideremos dos iones magnéticos razonablemen

te cercanos, €sto sugiere usar un Hamiltonianoc del tipo:

R=X1+Xz+ghz

{2-1)

I

i Hamiltoniano del 1° idn aisla

1t

Hamiltoniano del 2° ibn aislado

v

donde }{
-

H

L!'

Z
v
é}L: Hamiltoniano gue da cuenta de la interac

ci®n entre los iones e inveolucra a ambos

2 -

spines Ji v 1
si cada uno @ge los iones tiene spin J, = J, = 1, el par acopla
do puede tener spinJ = 0, 1, 2. El Hamiltoniano:

3{#1= *251 (J,':i)-—‘sz (fi)z (2-2)

gue conmuta con el spin total, tiene autovalores: €Z= —Zg‘ f'—{gz

(para J = 2)'€1=2’jﬁq?fz (para J = 1) y {0=‘1«11+sz (para



J =0 ). La separacibn entre los tres niveles de energfa es
t&d determinada por lo que, generalmente, se llama "interac-
cibén entre iones" aungue en la pré&ctica es bastante diffcil
determinar esta separacién y decir cuéles son los principa-
les mecanismos que dan origen a ella. Para nuestros prop86si
tos no es necesario preguntarse si la interaccifbn entre iones
proviene de un intercambio directo, de un super intercambio
0 intercambios de otro tipo. Las constantes jijy'jz pueden
ser determinadas experimentalmente de modo de obtener la co-

rrecta separacifn de niveles.

El primer término de (2-2) (término bilineal) se cono
ce como t&rmino de Heisenberg, el secundo recibe el nombre
de t€rmino bicuadré&tice y puede ser considerado como una co-
rreccifn al término de Heisenberg, su inclusibn en el Hamilto
niano de interaccibn est& ampliamente justificada en la lite
ratura (9, 10, 11). Una justificacifln m&s detallada de (2-2)

puede encontrarse en (12).

Habiendo determinado un Hamiltoniano gue da cuenta de
la interaccibn de un par de iones y por lo tanto nos permite
describir tal sistema, debemos generalizar para un conjunto
de iones magnéticos interactuantes. Este sistema puede ana
lizarse suponiendo que los iones interact@ian libremente de

a pares, lo gue permite escribir el Hamiltoniano total como
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una suma de Hamiltonianos de pares de iones, es decir:

v - - 2
Ha=-2% %, ;5{(J.--:Ij) oty (3:3) (2-3)

Con &sto se tiene un Hamiltoniano gue, con algunas a
proximaciones, permite el estudio de un conjunto de iones

interactuantes y las interacciones son isotrbfpicas.

Por otro lado, en el espfritu del modelo HPZ, se tie
ne gue cada uno de los iones est& inmerso en un campo aniso-
tr6vico, el cual es originado por el potencial electrostati-

co d= los dem&s icones del sélido.

Lz determinaci6én de este campo, gue actfia como pertur
baci&n reguiere, primero evaluar el potencial electrostético
Y(x,8,¢), debido a los vecinos del ién, en un punto (v,6,¥ ).
Basfndose en un modelo que considera al ifén como carga pun-

tual el potencial, clésicamente

V{ff g = E =
\) ’lp) j 'R"_Y!

—
donge q5 es la carga delj-&€simo ién, situado en Rﬁ

—ly
Si el i6n magnético tiene carga Qi y est& en Y¢, en-

tonces la energfa del potencial cristalino gque perturba es:
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Wo= £ 4V = 22 2
Cd k-

(2-5)

Generalmente en la sumatoria sobre iones magnéticos
('%-) s&lo se consideran electrones de capas no llenas, pues
el efecto del “"campo cristalino" sobre capas llenas (capas

cerradas) es significativo s8lo a un alto orden en teorfa de

perturbaciones (2).

Conociendo la energfa potencial cl&sica el Hamiltonia
no perturbativo puede obtenerse aplicando las reglas usuales
(x = Xop! Y - Yop' z2 - Zop}. Esto significa gue el término
perturbativo del Hamiltoniano ser& simplemente la energfa po

tencial clésica:

o= Wy = - el £V (v, 8, ¢) (2-6)

donde se ha puesto ?;=~[€fy la sumatoria se extiende sobre

todos los electrones de

)

O

03]

iones magn&ticos, por lo tanto

la tarea consiste en evalu

o
H
<
=

>

3

o0 ; 1 I - - -
Ve 24 E GE) (5a)2 O [ M) ey
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Por comodidad se definen los "arm®énicos sectoriales”:

Z, = Y (2-8-a)

c _ 4 -m
AR B

: ) .
Z,csmf _é«' {YJLM - ()7 Y f (2-8-c)

en t€rminos de ellos el potencial (2-7) se escribe como

o« 1 1
Vinge) = £ 2V U Z(49) (2=

t-o

dond
onde TQK: = g, (f‘%) 2 (c%jﬁ)/th:

esta es una forma muy conveniente de escribir el potencial.
Si 1los 534« se expresan en coordenadas cartesianas existe
una correspondencia inmediata entre ellos y los operadores
eguivalentes de Stevens (13), los cuales pueden usarse para

evaluar sus elementos de matriz.

Evidentemente la evaluacifn de los elementos de ma-

trfz puede hacerse por integracifn directa y este m&todo



i3

est& claramente descrito en (14). Sin embargo, un mé&todo ﬁ&s
simple es mediante el uso de un "operador equivalente" a gkr,
este operador consiste en operadores de momento angular, 1los
cuales actfian sobre la parte angular de la funcibn de onda
del sistema; en realidad €sta es una aplicacifn del teorema
de Wigner-Eckart (15) y aparece claramente descrito en (13).

B&sicamente consiste en reemplazar X, ¥, 2 por Jx' J , J

Y
respectivamente, pero siempre cuidando la no conmutacifn de

2!

Jx'Jy' Jz' Esto se logra reemplazando los productos de X,

y, z por una expresifn que contenga todas las posibles combi

naciones diferentes de Jx' J Jz y dividiendo por el nfimero

yl
total de combinaciones. De este modo el operador construido
tiene las mismas propiedades de transformacibn, bajo rotacio

nes, gue tiene el potencial (para una explicacifn mds detalla

da vEase (12) ).

El t€rmino perturbativc se escribe finalmente como:

=2 £ BT o7 (2-10)

Cdm 1 ¢

m P .
donde El es el llamado "par&metro del campo cristalino" y

m . ,
Ol el operador eguivalente de Stevens.

El Hamiltoniano (2-10) puede reducirse considerablemen

te, pues la invariancia del potencial frente a operaciones de
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inversifn exige la anulacién de té&rminos con 1 impar; también
son nulos los términos tales gue 1>2 L,donde L es el nfmero
cuéntico orbital del electrén. De modo que para iones del
grupo 3-d sblo es necesario considerar 1 =0, 2, 4y 1= 0, 2,

4, 6 para los del grupc 4-f (16).

Existe ademfs numerosa evidencia que demuestra gue los
t€rminos correspondientes a 1 = 4 son un orden de magnitud
menores gque los correspondientes a 1 = 2 (16). De este modo

una aproximaci®dn adecuada es considerar:

Hp = F(Bz 02 + B20z7) (2-11)

Nos restringiremos al caso uniaxial, es decir, supon

re=

F
o

dremos que existe un Gnico eje de anisotropfa y conside

mos gue el parfmetro de campo cristalino es el mismo para t

10

dos los iones.

En el caso cristalino todos los iones se encuentran
en sitios, de la red, gue son eguivalentes entre sf, de modo
gue la direccibn del eje de anisotropfa es la misma para to-

dos ellos y puede ser escogido coincidente con el eje z de



15

un sistema de coordenadas externo (este sistema de ejes ex-
ternos lo define la direccifn de la magnetizacifn de la mues
tra). Por lo tanto, el Hamiltoniano para la perturbacibn

producida por el campo anisotrdpico, en el caso cristalino

es:

v - -
Anisotropla _ LA

2
Cristalino i & (2-12)

Por otro lado, un sistema amorfo, se caracteriza por
el completo desorden topolbgico de los iones del sistema, lo
gue significa que, para cada uno de ellos, la direccibn del
campo de anisotropfa es diferente, es decir el eje de aniso-
tropfa, también llamado eje de facil magnetizacibn, varfa su
orientacifn de un sitio a otro. Esto nos obliga a definir
un sistema de ejes coordenados solidario a cada ibn, donde el
eje 2z de ese sistema coincide con la direccidn del campo de
anisotropfa en ese sitio particular. La perturbacifn del
campo de anisotropfa, para el caso amorfo, es descrita por:

v

(}{- Anisoctropia

Amorfo (2-13)

[
[\
e 0

En principic el par@metro D puede tomar, indistintamen
te, valores positivos y negativos, aungue la evidencia experi

mental excluye esta filtima posibilidad.
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Habiendo determinado el Hamiltoniano gue da cuenta de
la anisotropfa, tanto para el caso cristalino (2-12) como pa
ra el caso amorfo (2-13), estamos en condiciones de escribir
un Hamiltoniano para nuestro sistema ferromagnético, €sto se

hace agregando (2-12) & (2-13) a (2-3) y se obtiene:

v

P— LT - -"" . -o'-->. 27 * 2 _
é{cdstalhu)— . i jEi ijildy Jj)+0‘13(31 J5) 4 Dngz (2-14)

= - (5. F (T T v23_py . 2 .
Hioeeo =~ 2 s 1300340y (3T o003y T (2-15)

En principio, todas las propiedades termodin&micas de
un ferromagneto descrito por (2-14) & (2-15), segfin se trate
de un sistema cristalino o amorfo respectivamente, pueden ser
determinadas encontrando los autovalores y autovectores del
Hamiltoniano y construyendo la funcibn particifn mec@nico es
tadfstica. En la pré&ctica, este problema, para un cristal
tridimensional, es demasiado dificil como para ser soluciona

do por un "atague £frontal”. Los problemas son puramente mecdni
co estadisticos, pues, como vimos, la idealizacién del proble
ma ffsico subyacente se realiza f&cilmente y todo lo que que
da es la evaluacibn explicita de la funcibn de particibn. Es
ta evaluacibn es, por supuesto, la dificultad. Entre la gran

variedad de m&todos existentes para el anflisis mec&nico es-

tadfstico de un estado ferromagnético, se destacan por su
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simplicidad, las aproximaciones de campo efectivo. La carac
terfstica m&s importante de las aproximaciones de campo efec
tivo es que una pequefia seccibn del "cristal" es tratada
exactamente y la interaccibn (de esta pequena seccidn) con
el resto es reemplazada por un campo efectivo, cuyas caracte
risticas deben ser determinadas por alguna relacibn de consis

tencia fisicamente aceptable.

La m&s simple de tales aproximaciones es la de campo
molecular, la gue proporciona una teorfa conveniente y cuali
tativamente razonable para aguellas propiedades, tal como la
magnetizacibn, gque sean la suma de las contribuciones de ca-
da uno de los &tomos. Sin embargo, agquellas propiedades gue
dependen de la interaccifn entre dos o m&s &tomos esté&n fue-
ra del alcance de la aproximaci®bn de campo molecular. Entre
las muchas teorfas gue intentan extender el tratamiento de
campe molecular se destacan la aproximacibn de pares de Ogu-
chi (17) y la aproximacibn de acoplamiento constante (constant
coupling approximation) de Kasteleijn y van Kranendonk (18),
la cual es ampliamente usada como la teorfa simple mds conve
niente para estudiar aguellas propiedades gue dependen de la

correlacifén entre vecinos m&s cercanos.

En este trabajo se utilizar&n estas aproximaciones (de

campo molecular, de pares de Oguchi y de acoplamiento
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constante) para describir el comportamiento de un ferromag-

neto tanto cristalino como amorfo. La inclusifén del término
bicuadritico hace necesaria una detallada discusibén y un re-
finamiento respecto a la forma corriente de usarlas, en par-

ticular la aproximacibn de acoplamiento constante.



III. APROXIMACION DE CAMPO MOLECULAR
l. Interacci®bn bicuadr&tica en A.C.M.

Consideremos un Hamiltoniano de intercambio de la for

ma:

v

I_ _ ol - o 2 _
H = 21?3 1.j{(si sj) + aij(si sj) } (3=

En ACM el Hamiltonianc (3-1) es reducido & un Hamilto

&{f}, reemplazando los operadores de todos los

niano l-spin, i

(
-+ - -+
spines S., con S. # &

J J 1

desprecian todas las correlaciones entre los pares. Si supo-

s Por sus valores promedio, es decir se

nemos gue el spin Sj estf& en un autcestado de sz, lc cual es

te (é%i} tiene estados estacionarios gue son autoestados de
éiz’ entonces se pueden reemplazar los cperadores éj gue apa-
recen en (3-1) por sus valores promedics. De este modoéli
gueda en funcidn de <ng> y <Sj;> (18}
El Hamiltoniano l-spin resultante es:
é{?z -2 zéa,{<s. >3 +a..[}S.2>é.2+<5.2>§.2+<s.2>é.2 -
i joij jz Tiz ij % Tix jy iy Jz" Az
(3-2)
% “Byp? éiz 13
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donde el eje z ha sido definido por la direccifn de alinea-
miento de los spines en el estado ordenado, con lo cual

<8, > = <5, > = 0.
X JY

Si adem&s usamos gque:

2 B o A o : _ 1 2 _
<ij> = <Sjy> = 3 S5 (S54+1) > <sz> (3-3)
se tiene que:
5{1 = -21¢ {(1-3 a;) <5, 8, +o,.[a 8.7+ B ' (3-4)
i $0i5° 172 %ig) S527%4e ij i iz J

donde:

N 2 _lr— Zog o 1 -
LSJ(Si+l} <§. “>} y B= 5 15<sz > Sj{uj+1)J ({3-5)

el c&lculo detellado aparece en el Apéndice # 1.

Con

o

iderando interaccifén sflo con los z primeros veci
nos, igual con cada unc de ellos y todos eguivalentes entre

sf, se puede escribir:

a) i) éij ==§’ si los iones i, j son primeros vecinos
}
a - - (3-6-a)

ii) aij
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en caso contrario éij = aij =0
b) 1) <S8. > = <8, = <8 _>
Jj 1: 2 (3=~6~1)
i1 i — " > =
ii) <8 z> <slz <sz>

Para el caso particular de iones con spin=l, los auto

valores de energfa del Hamiltoniano (3-4) son:

r _ For A _ 2 3 o 2 B
ES 21{;.\1 0)<S_>m + o [2-<8 7>+ (5 <87 >-1)m*]) (3-7)

con m=1, 0, -1.

2. Anisotropfa en ACM (caso cristalino)

O

La anisotropfa debida al campo cristaline, producid

iones vecinos, es descrita por medio del Hamiltoni

por los
no:
v
A i 2
H* = -prs. {3-8)
i iz

cual, para el caso l-spin, se reduce a:

GA _ ¥ 2 -
A ;= -Ds;, (3-9)

y sus autovalores de energfa son:

F _ (3-10)

= -Dm

EA
m
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Entonces, el Hamiltoniano completo del sistema, inclu

yendo anisotropfa, es:

y tiene autovalores: Em = EI + Ei '

donde:
m

3

. Ay —<g ?
E, = -2z4{U Ja) <8, mta [2-<8) >+ (5

estos autovalores dependen de <Sz>

calcular dichos promedios, en la forma habitual:

 me Em/kT ¢ w2 o Cn/kT
m 2 m
8. = <G ‘> =
Z - k Z
5 e_-"—‘r-:_/kT 5 e—Em/kT
m m

se tienen dos ecuaciones de autoconsistencia,

resueltas en

-

forma simulténea, luego de fijar 1los

2 2 2
<5 >=1)m ]}va

y <522>, por lo

(3-11)

(3-12)

tanto al

deben ser

Solucionando las ecuaciones (3-13) se conocen <S5, > Yy

2
<S5 >
Z

no, en la aproximacifn de campo molecular.

, como funcibn de la temperatura, para el caso cristalil



23

3. Caso Amorfo en ACM

Para describir un sistema amorfo el Hamiltoniano que
se utiliza es ligeramente diferente del correspondiente al

caso cristalino. La primera diferencia es gque el término

de anisotropia es:

v

AP - prs, 2 (3-14)
i 1z

donde el eje zj es el eje de facil magnetizacibdn del ibn, es

te eje es diferente para cada uno de los iones, tal como se

mencion® anteriormente. La segunda diferencia es que los va

lores medios se calculan tomando primero el promedio té&rmico

estadfstico mediante el factor de Boltzmann, y luego integran
do sobre todas las direcciones del eje de anisotropla del

' .
ién. Es decir, para un operador O se tiene:

{ I <iié|i> e Ei/kT

<< 0>> Efdu{i } (3-15)
o

-Ei/kT
e

donde u= cos €, con © el &ngulo entre los ejes z (eje exter-

no) y zi (eje de anisotropfa del ibn), i.e. u=§-§i ; E{y y It>
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son los autovalores y autovectores del Hamiltoniano (comple-

to) del sistema.

Por lo tanto, en la aproximacibn de campo molecular,
el Hamiltoniano l-spin, para iones de spin=1 y tomando in-

teraccidn s6lo con los z primeros vecinos, es:

v ) v ]
= —zd{2-a)csz~zu é*Q S;-D Szi + constante (3-16-a)
0 = <<§,>> , B= <<82>> , Q0 = (3 B-2) (3-16-b)

Usando la representacidn en gue éz es diagonal:

100 010 0 -1 0

(s )=l0 0 0 s @y = l1o0al 5 @mIi==2]2 0 -
x T Y~ s

0 0-1 2 1010 0 1 0

sea © el &ngulo entre el eje z y el eje z;, entonces:

Szi = =8in(9) Sx + Cos (0) Sz (3-18)

donde se han considerado s6lo rotaciones en torno al eje Y,
pues rotaciones en torno al eje z aparecen como un factor de
fase en el Hamiltoniano, lo cual no influye en el c&lculo de

los promedios. Por lo tanto:
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= B
u? + % w* -uv/v2 % v?
(s, = -uV/v2 vt uwv/vz (3-19)

con p=cosd y Vv = sin O = (l-uz)l/2

Reemplazando (3-17) y (3-19) en (3-16) se obtiene la
matrfz hamiltoniana en esa representacibn, también llamada

"representacibn de ejes externos", esta es:

i
1+p? ! 1=u®. 172 | o 1-y?
"24(2—&)0-"2&.5()-( 5 ) D I p(=—) D, ( 5 )D
______________ ‘—-——-———-—-———i-——————_——_._
_yz 1/2 ' -
AL)= = B I =(1-p%)D (i /2
2 : | 2
|
—————————————— -?-———————!————————————
_ 1-p? ! _ 1-p*. 172 | _ _ _ 1+4p2
(=—)D b )" D 2§ (2-0) o-zag0- (=)L
‘ l
L
(3-20)
Puede tambi&n usarse la representacidn en gque ézi es
diagonal, "representacifn de ejes locales". En esta se tie

ne:



(szi -

2
(s2)

100

00O H Sz = sin

0 0-1

- pr—

’_ mnns,
p? o+ % v? uv/ vz % v?
uv/v2 o -uv/v2

% v? -uv/vz2 u? + % v2

() Sxi + cos (©) S,
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i (3-21)

(3-22)

y reemplazando en (3-16) obtenemos la matrfz hamiltoniana,

en la representacién de ejes locales:

|

—zf(2-u)op |

_ 1+p”, _ |

2afQ(=5—) -D I

———————— T

, ]

~2§ (2-a) 0 (2 /2

—zanuﬂl uy1/2

I

——————— o
—i2

-zaéQ(3;§—d }

2
~z4(2-0) 0 (252 1/2

-zago(l-uz)

|

—— — — —



Una vez conocidos los elementos de matriz del Hamilto
niano, en cualquiera de las dos representaciones, el proble-

ma consiste en calcular ¢ y B como funcidén de la temperatura.
Sean E, vy li> los autovalores y autovectores del Ha-

miltoniano, calculados respecto a alguna de las representa-

ciones, entonces:

-Ei(olBlu)/kT

4 £<i]Sin>e
o(T) = Jau {% } (3-24-a)
(] -Ei(GrS:U)/kT
e
1
1 Z <i|5221i> e-Ei(OIBlU)/kT
g(T) = [ ap {2 } (3-24-b)
0 i e'Ei(OsB,U)/kT

i

representa un par de ecuaciones autoconsistentes y acopladas,
gue al ser resueltas simulté&neamente, permite conocer estas

magnitudes de inter&s. Los operadores §z y 522

gue aparecen
en (3-24) deben ser los correspondientes a la representacibn

usada para evaluar el Hamiltoniano.

Una comparacifn entre los resultados obtenidos
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mediante la solucibn de la ecuacibn (3-13) con los obtenidos
mediante la solucidn (3-24), permite establecer las principa
les similitudes y diferencias en el comportamiento magnético

del s6lido tanto en sus fases cristalina como amorfa, respec

tivamente.

La principal deficiencia de la aproximacifn del campo
molecular es la de sustituir todas las interacciones de in-
tercambio, entre los iones, por un campo efectivo proporcio-
nal a <Sz> , de modo que ciertas propiedades de las interac-

. = = - - 2 R
ciones (si'sj) y (Si°Sj) se pierden completamente. Es pre

cisamente esta deficiencia la que se pretende corregir, en

un primer orden, en la Aproximacidbn de Pares de Oguchi.



IV. APROXIMACION DE PARES DE OGUCHI

1. Interaccifn bicuadr&tica en APO

La aproximacidn de pares de Oguchi consiste en consi-
derar un par de iones seleccionados al azar y que sean prime
ros vecinos entre sf. La interaccidn entre ellos es tratada
exactamente y la de ellos con el resto del cristal mediante

un campo efectivo, tipo campo molecular.

El Hamiltoniano de interaccidn de este par es:

- _ —)'-P - +. 2 _
ar = 2458178, - 204(58,-8)) (4-1)

Sea 8 = §1+§2 » €l spin total del par; puesto gue §l
+ - 3 3 -
Yy 52 conmutan, pues se refieren a iones diferentes, se tiene

que:
r = L 2. Sra_ * Bh B anter. 4 Riad _
AL = g(28 - §%)-af (25 25 2-2528%+ 3 §75?) (4-2)
donde Soz= élz= ézz; para el caso de iones con spin=l el spin

total del par es S=0, 1, 2, y usando el conjunto completo

{|s,528M> £ |SM>} los finicos elementos de matrfz de a{';ar



distintos de cero son:

| 2m> -24(1+a) (con deg. = 5)

[
[

<1n|3{; | 1mM> 29(1-a) {con deg. 3) (4-3)

<oo|a{;ar |0 0>=  4d(1-20)

La interaccifén del par con el resto del cristal se
trata, como se dijo anteriormente, mediante ACM; para ello
se procede en forma anfloga a lo hecho en el capftulo ante-

rior y el Hamiltoniano gue da cuenta de tal interaccibn es:

v

I < -(z- l)é{(Z a)<s

- 2 5 2
iy (p)z+ a [Sj(sj+1) <sz>]s(p)

o [3<s 2> - s, (s +1)] C (4-4)

v

donde g(p)z y Sip)z se refieren al par y el Indice j a ca
da uno de los primeros vecinos. Nb&6tese que z ha sido reem-
plazado por (z-1) pues la interaccibn del ifn con uno de sus

primeros vecinos fue tratada exactamente y son las (z-1) in

teracciones restantes las gue se tratan con una aproximacibn

de campo molecular.



Por otro lado é(p}z = (§12+§2z) y como todos los iones

son iguales entre si:

1) <S(P}Z> = <Spp¥8pp> = 51> * <Bpp> = 4 <sjz>

(4-5)

i1) S, >

2 2. _ z
<S(P)z> = <Slz+szz) > = 2<sjz > 4+ 2<8§ 22

1z

Considerando que X;-c es diagonal en la base {|sSM>}
y usando (4-5) se tiene que sus autovalores de energia,

EI , Son:

SM

EI =j-_7(2-a)<s >= 21a{S 2 > 4+ 420<S,.S,. > - 28a]

22 = (p)z (p)z 1z"2z

1 L = 2 _ ‘ _

ET, ‘5_3'5(2 @) <S () ,> + 10.50<8 (3> = 210<8,S),> 70[3

By, Jf21at4-cs )} > + 2<5,,8 >1] (4-6)
20 (p)z 1z 22

E — B 2 _ _ !
Ez_lug[3.5(2 a) <8 () >+ 10.5<8 (8 >-21a<5 S, 70&]

i A - - 2 4
EZ_Z-J[’I (2 a)<s(p)z> 21a<s(p)z> + 420<5,,5,.> 28&]

I : . 2
B =j[-3.5(2—a)<s (p) 2>~ 3+ 508 ;] ;> + To<s

p)z 12522 ~ 14&]

I _ - 2
Elg =J|:?a{4 <S (p)z> + 2<slzszz>}]
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I - - - - 2 _
Elfl ‘E.: (2 a)<s(P)z> 3.5a <s(p)z>+ Ta <SlZSZZ> l4a ]

(en el c8lculo de EéM se ha considerado interaccidn s8&lo

con z = 8 primeros vecinos).

En el espfritu de la APO el Hamiltoniano del sistena,

sin anisotropfa, es:
YIRVE: Y (4-7)
a{_ a‘('pa.r +a{'p-c

Y sus autovalores, ESM' estén dados por (4-3) y (4-6). El

calculo detallado estd en el Ap&ndice #2-a.

v

o v
Puesto que‘}L, S(p}z' S(p§2 son diagonales en la ba-

se {|sM>} el cdlculo de <S >y <8, % > se hace del si

(p)z {p)z
guiente modo:
s M e Egu/kT I M? e_ESM/kT
S,M . 2 _ S,M
Sipyz” = P Siprz” (4-8)
3 e Egm/kT r e Esm/kT
S,M S,M

sin embargo, (5,,5,,) no es diagonal en la base {|SM>}, por
lo que sus elementos de matrfz, son evaluados en la base

{|s;s, m,m,>}, la cual se relaciona con {|SM>} por medio de:



a3

|sM> = % <5152m1m215M>|5152m1m2> (4-9)
my,m2

donde <5152m1m2|SM> son los coeficientes de Clebsch-Gor-

dan.

El c8lculo explfcito de los elementes de matriz de
(Slzszz) estd en el Apéndice #2-b, y muestra que son distin

tos de cero s6lo los siguientes t€rminos:

” | | = =
<22|Slzszz§22> 1, <20fs;,s, | 20> 1/3
<2—2;slzs2zi2—2> =1 ; <1ojslzszz|1o > = -1 (4-10)
) | = - < | | P ! ! > ==
<@G!Slzszzl°0> 2/3, 20/8,,8,,/00>=<00{s, s, |20 Yi/3

por lo tanto:

I <sM|s S, |sM> e EsM/kT
[ = S’M (4-11)

>
2z -E
I e TSM/KT
S, M

<slz

Los autovalores Egy dependen, explicitamente, de

2 . - -—
<S(p)z>’ <S(p)z> Y <5,,8,,> i por lo tanto (4-8) y (4-11)
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representan tres ecuaciones autoconsistentes acopladas que

deben ser resueltas, simult&neamente, para conocer estos pro

medios, en funcién de la temperatura, luego de fijar los pa-

rametros a, Dy 1.

2. Anisotropfa en APO (caso cristalino)

Para el caso de "racimo 2-spin" 1la anisotropfa del

campo cristalino es descrita por:

v

v v
AA = -p (82 + $,2) (4-12)
. i a':{A . F
este Hamiltoniano ( ) no es diagonal en la base L[SM}}
por lo gue sus elementos de matrfz se evalfian en la base

{i8152m1m2>} la cual se relaciona con {|sM>} mediante (4-9),

obteniendo:
<22]8P|22> = -2p , <21]0®|21> = -p, <20 [#%1205= - (2/3)D
g A A A
<2-1|"|2-1>= -p , <2-2|M*|2-25= -2p, <11|{|11>= -p  (4-13)

<10[M® 10>

[

-2D, <1-1#*[1-1> = -p, <00|#P|00>= - (4/3)D

I

<004 [20> = <20/ (00> = —(2 v3/4) D
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El célculo detallado estd en el Apendice #3.

Al incluir la anisotropfa el Hamiltoniano completo

del sistema es:

5{ B xpar * 5{Ip-c * ){A (4=12)

este Hamiltoniano no es diagonal en la base {|SM>}, por 1lo
que debe ser diagonalizado. Sean Ej y |i > sus autovalo-

res y autovectores, entonces:

s . . -E4 _1E_
<S(p)z> - (Z) i <1|S(p)z|1> e P (4-15-a)
s, 2 >= (Y 1 <ils, ?_ |i> e Bikr (4-15-b)
(p)z 7 i (p)z
<S,.S,. >= (&) I <i|s,.S,_|i> e Ti/kT (4-15-c)
1lz" 2z A 1z" 2z

donde Z es la funcibn particibn, definida de la manera usual:

2 = I e BiskT (4-16)
i

De este modo (4-15) representa un trfo de ecuacio-
nes autoconsistentes acopladas, que al ser resueltas en for-

ma simult&nea permite conocer la magnetizacibn, <S(p§z>' i §
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correlacibn entre primeros vecinos, como funcifn de 1la tempe

ratura, en la aproximacifn de pares de Oguchi, para la fase

cristalina.

3. Caso Amorfo en APO

Andlogamente a lo hecho en ACM, para el caso amorfo,
el promedio de los operadores se calcula tomando primero el
promedio té€rmico estadistico sobre todo el ensamble y lue-
go sé toma un segundo promedio, ahora sobre todas las direc-

ciones de los ejes de anisotropfa de los iones. Es decir:

o = <<8,>> , g = <<sz>> y T E <<slzszz)) (4-17-a)
donde
- 1 ‘ 1 4
<<0>> = fdulf drz <O(uiuz)> (4-17-b)
0 ©
con:
¥ 3% (H1,uz)
)
<O(u1,uz)>=Tr{o e } (4-17-c)
o (UJ,UQ}
Tr{e kT
Yy
pi = cos 05 22 - 2 (4-17-4)
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siendo %i el eje anisotropfa (de f&cil magnetizacién) del
ibn-i y z el eje externo (definido por la direccién de 1la

magnetizacibn de la muestra.

Al definir el doble promedio en (4-17) se supone
gue no existe relacibn entre log &ngulos €1 y 02, lo que
significa que cada uno de los ejes Ei es independiente uno
de otro. Sin embargo, algunas constricciones gufmicas del
sistema pueden hacer que 607 = 0,-6> tenga un valor fijo,

© al menos que su valor esté€ dentro de un pegueno intervalo.

Se tiene entonces gue, para el caso amorfo, el sis

téema es descrito por el siguiente Hamiltoniano:

v

g I I g A
Moo par +H + A (4-18)

p-c

v
donde }{;a da cuenta de la interaccién exacta entre los

r

iones de un par, sus elementos de matriz fueron calculados

. Ccorresponde a la interaccibn

en (4-3). E1 té&rmino )1_;_
del par con el resto de los iones del cristal, como sabemos,
dicha interaccifn es tratada mediante una aproximacién de
campc molecular, por lo tanto, sus elementos de matriz son
dados por (4-6), con el cambio de <....> POX £x€u oe 25,

v .
Finalmente )LA corresponde a la anisotropfa de campo cris-

talino, la cual es considerada mediante el modelo HPZ, y sus
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elementos de matriz se calculan a continuacifn. Para ello

consideremos la siguiente figura:

FIGURA 1.

En esta Figura se muestran los diferentes &ngulos
Yy ejes involucrados en el c&lculo cuando se trabaja con "un

4

racimo 2-spin".

"
La relacidn entre las componentes de S;: en los e-

jes externos (x, y, z) y los ejes locales del i6n-1 (x%;, vi,

z,) es:
= C - 5, sin ©
Sy slXl cos ©: - 1
= S5y, (4-19-a)

S1z = Slx sin 6; + Slzl cos 0;

Andlogamente, la relacifn entre las componentes de S en

los ejes externos (x, y, z) y los ejes locales del i6n-1 (x1,

Vi, 21) es:



2x 2x1 cos @; - SZlein 01
Bag ™ 2y (4-19-b)
sZz = S2xl sin 0, + S221 cos 0,

Cuando consideramos un "racimo 2-spin" el Hamilto-

niano de anisotropfa es:

A _ _ o 2 o 2 -
HP=-0p (S35, + Sp5.) (4-20)
donde:
Slzl = - S1X sin ©; + Slz cos €3
(4-21)
5222 = - S2x sin 0; + S22 cos (@

Definiendo pj cos B. y v. = sin Gi; con i =1, 2 y usan-

do gue:

se tiene, luego de un poco de Slgebra:

. v v hd v ¥
51;1 = l.v12(sl+2+ S,.7 + 8,8+ S, 8.0+ m?s, ?
4
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v v v Vv - v v v
=7 Wy V1 (51,85, + 55,54 * 5185, + 81251.)
(4-22~-a)
junto con:
e =Ll2 F 248248 & 45 8 )+ p2s 2
2z 7 V2 ‘P24 2- 2+°2- 2-"2+4'7 Ha®2g
(4-22-b)
1 [ v v v v - - v
~ g Bele Bp B, # 3585, % Ba Byt Bapby )

-

con esto es posible calcular los elementos de 3{% pues, co-
mo sabemos:

o A

A

, _ fem o U B
| sM> - zm <§,S,m;m, |SM >d |5,S,m my> (4-23)
1*¥=2

Luego de un largo y tedioso c&lculo, gue figura en el Apéndi-
ce # 4, se tiene que los elementos de matrfz del Hamiltoniano

de anisotropfa son:



<22|H*|22>

<22|B*| 21>

<22|BM 20>
<22|H*M|2-1>=

<22|B*|2-2>=

<22|HM 11>

<22|8* 10> =

<22|H*|1-1>=

<22|B*| 00>

<21|H"|21>

<21|HA|20>

n

<21|HA|2-1>=

<21|H*|2-2>=

<21]H%| 11 »=
<21{H*]10> =

<21|B"|1-1>=

<21|H*|00>

[

<20|H*|20>
<20 |HA| 2-1>=

<20|HA| 2-25=

(D/2) (sin?@1+ sin?0.- 4)
(D/4){sin(201) + sin (26;))
-(DV6/12) {sin?0,;+ sin?0;}

0

0

(-D/4){sin(20:) - sin (202)°

(DV2/4){sin?0,:~ sin%@2:}
0
-(D¥3/6) (sin%0; + sin?@,)

-(D/4) (sin®®: + sin?0. + 4)
(DV6/24) {sin (20,) + sin (2¢:)
-(D/4) {sin®0: + sin?06:}

0

(3D/4) (sin’0;-sin?02)
(DJ?/B){sin(2e1) - sin(26é)?
(D/4) (sin’@; - sin?@;)
-(DV/3/6) sin(20:) + sin(20;)"

-(D/6) (3 sin%@; + 3 sin?0, + 4)
-(DV6/24){5in(20,) + sin(20:)}

-(Dv6/12) (sin?0,+ sin?0,)

41



<20|H*|11>

(DV6/8) {sin(20;) - sin (20;)}

<20|B*|10> = 0

<20|H*|1-1>= (DV€/8){sin(20:) = sin (202)}
<20|H*| 00> = (DV2/6) (3 sin?6, + 3 sin’6. - 4)
<2-1|H* |2-1>=-(D/4) (sin?0, + sin’@: + 4)

<2-1|H?|2-2>

-(D/4){sin(20;) + sin (262)}

<2-1|H”|11>

1l

-(D/4) (sin?©; - sin?03)

<2-1|H*|10>

]

(DV2/8){sin(20:) - sin(202)}

<2-1|H*|1-1>

I

-(3D/4) (sin%®,~ sin?06y)

<2-1|H*| 00>

(DV3/6) {sin (20:1) + sin(28;)}

(D/2) (sin®0:+ sin%0:-4)

<2-2|H"*|2-2>

0

<2-2|H*|11>

<2-2|HA|10> = -(DV2/4){sin?0,;-sin?@6;)

<2-2|BE"|1-1> = -(D/4) {sin(261) - sin(20;)}

<2-2|H*|00> = -(DV3/6) (sin’0:+ sin®0;)
<11|E*|11> = -(D/4) (sin®e; + sin?0; + 4)
<11|BE*|10> = -(Dv2/8){sin(20;) + sin(202)}

<11|EA|1-1> (D/4) (sin®0) + sin®0z)

<11|H*|00> =0

<10|H*|10> (D/2) (sin?©, + sin?0,-4)

42



<10|H%1-1>

<10|H*|00>

<1-1|H*|1-1>
<1-1|H*|00>

<00|/B*|00>

N

I

(DV2/8) {sin(20:) + sin(202)}
0
-(D/4) (sin?0@! + sin?0, + 4)

0

-4D/3

43
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Tal como sucede en el caso cristalino, el Hamilto

niano completo, para el sistema amorfo, no es diagonal en la

base {|SM>}. Por lo tanto, debe ser diagonalizado para cono

cer sus autovalores Ej y sus autovectores |i>.

(4-6) y (4-24) vemos que

Ej_ = Ei (O:B:TrHQIUZ)

peor lo tanto:

E.

1
= k_"T (OJB.'T,U]:UZ)
> <iiSz|i> e

1 { X
o =.faullhuz{ = }
°

3.
- 5T (o,B,T,u1,u2)

=

L e
i
E;
= ET (U,B,T,Ulfuz)
" E <i|Sz‘ii> e
B=fd111 d'i-’z{ }
o 0 - Ey

5T (C.BsTstiyslnz)

£
(Y

De (4-3),

(4-25)

(4-26-2a)

(4-26-Db)
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- Ei

o= (0,B,T,u1,u2)
: . kT (4 [} r 7
I<i|s,, S, |i> e

i { -
T=[ aps [ ap {2 }
[+ o E.

- E% (0,B,T,u1,u2)

(4-26-c)

constituyen un trfo de ecuaciones autoconsistentes acopladas,
gue deben resolverse simulté&neamente, para conocer 0,8 v T

como funcibn de la temperatura, luego de fijar los par&metros

o ,Q?}r[h

Este método representa un mejoramiento de la a-
proximacidén de campo molecular, pues la interacci®én de par
es tratada exactamente, con lo cual se consideran ciertas

. . . - -+ - -+ 2 .
propiedades de las interacciones (Si-sj) Yy (Si'Sj) . Sin em
bargo, retiene algunas de sus deficiencias debido a gue tam-
bién reemplaza las interacciones con el resto del cristal
por campos proporcionales a los promedicos de los operadores

de spin. LI considerar canpos m&s cenerales, es decir que no

sean proporcionales a los valores medics de los operadores de
spin del resto de los iones del cristal, puede proporcionar
una mejor descripcidn del ferromacnetismo. Por &sto en el
préximo capftulo usaremos la llamada "aproximaci8n de acopla

miento constante®.



¥. APROXIMACION DE ACOPLAMIENTO CONSTANTE

La aproximacifn de campo molecular reemplaza la inte
raccibn de un i6n magnético con el resto del cristal por un
campo efectivo, que se toma proporcional a la magnetizacién.
Esto significa reemplazar todos los operadores del spin, de
los otros iones, gue aparecen en el Hamiltoniano, por sus
valores promedio. Puesto que el ibn magnético es escogido
al azar, el valor promedio de sus operadores de spin es igual
al valor promedio de los operadores de spin de cualguier o-
tro i6n del sistema. Por lo tanto, lo gue se tiene, final-
mente, son ecuaciones de autoconsistencia para los valores

promedic de los operadores.

Por otro lado, la aproximacibn de pares de Oguchi, re
suelve en forma exacta la interaccifn entre dos iones magné
ticos, y la interaccibn de ese par con el resto es tratada
mediante una aproximacién de campo molecular. El par es es
cogido al azar, por lo tanto todas sus propiedades son igua
les a las de cualquier otro par del sistema, de modo gue tam

bién se tiene, finalmente, ecuaciones de autoconsistencia.

Esta forma de trabajar no garantiza la completa con-

sistencia de la teorfa resultante (20), y sus defectos han
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sido analizados por Kasteleijn y van Kranendank (18).

La aproximacidn de acoplamiento constante (CCA) con-
siste en reemplazar las interacciones, del "racimo" con el
resto del cristal, por un campo efectivo que, en principio,
es una funcibn arbitraria de la magnetizacién y de la tempe
ratura. Las caracterfsticas de ese campo son determinadas,
posteriormente, imponiendo alguna condici®n de autoconsisten

cia que sea ffsicamente plausible.

1. Intercambioc bicuadr&tico en CCA

Tradicionalmente, la forma de usar CCA en un Hamilto-
niano gque contiene té&€rminos de interaccidn bicuadrética, en
la aproximacidn de "racimo l-spin" es la presentada por H.A.
Brown (21) y fue la utilizada en (12) y (22); y consiste en

14
considerar el Hamiltoniano de intercambio é{_i como:

v

aei = - ngﬂéz (5-1)

donde g es el factor giromagnético de Landé€, el magnetdn

¥B
de Bohr y H el campo efectivo (el campo externo se considera
nulo para estudiar la magnetizacibn esponté&nea). En (5-1)

toda la "influencia" del té€rmino bicuadritico es considerada

"implfcita" en el campo efectivo.
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Lo que se sugiere es usar un Hamiltoniano donde la in
teraccibn bicuadr&tica sea considerada en forma "explfcita"
en los campos efectivos (22). Para ello se sigue un camino
andlogo al de 1la aproximécién del campo molecular, pero reem
plazando < § > por Hy, < §,°> por H;, de modo que el Hamil

toniano, para iones de spin=1, con interaccién s&lo a 2z

primeros vecinos, es:

™

My =-z4§l2-0) By §, + 20 [2-8; J+ o [38;-2] §,°1 (5-2)

Ahora consideremos un "racimo 2-spin", en el cual la
interaccibn entre los dos iones es resuelta en forma exacta
y la del par con el resto del cristal mediante una aproxima-
cidn tipo campo molecular. Razonando en forma an&loga a co-
mo se hizb en la aproximacifbn de pares de Oguchi y reemplazan
do <Sz> por Hg, <Szz> por Hﬁ Yy <Slzs22> por H., el Hamil
toniano para el par de iones de spin=1, con interaccién s&lo

con los z primeros vecinos es:

L

M, =4 5(1—2@ + (4a- 1)%

n
(o8]
|
LS N
Ne
e
2

*f
- (2-1) 41 (2-a) (PHoS,+ a2-2 v, + 1, ]

3 a3
+o [(5) Hy = 3 H,- 2J s,%} £5-3)



49

El problema, ahora, es encontrar alguna condici®n que
permita determinar los campos efectivos BH,, Hy y Hr. Como
se dijo anteriormente, la forma tradicionél de usar CCA es
incluyendo la interaccibn bicuadr&tica en forma "implfcita"
en el campo efectivo; por lo tanto, se tiene s&lo un campo,
el cual es determinado igualando la magnetizacién reducida

calculada para un "racimo 1l-spin" en la calculada para un

"racimo 2-spin”" (12, 21, 22).

En nuestro caso se tienen tres campos efectivos, por
lo que se necesitan tres ecuaciones para poder evaluarlos.
Lo gue sugerimos en este trabajo es extender el razonamiento
empleado habitualmente, y ademds de icualar las magnetizacio
nes reducidas igualar el valor de <SZZ> obtenido mediante
{(5~2) con el obtenido mediante (5-3), debidamente normaliza-
do. La tercera condicién se obtiene repitiendo el procedi -

ient i < Sq. % 4
miento anterior para Slz 2z

M&s especfficamente, denotemos por <...>; los prome
dios calculados con (5-2) y por <...>2 los calculados en

- V. -

(5-3); i.e. para un operador O cualguiera:
L J
-A
kT ,
_V
A1
B )

s Tr {0 e

(5~-4-a)

Tr {e
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_.x.z
» kT
&>, = Ir {0e }
. (5-4-b)
_XZ
kT
Tr { e }
entonces imponiendo que:
i) o01(T) = o2(T) = <5,3 = (l)< S,>2 (5-5-a)
2
11) Ea(T) = 82(T) = <52 = (1) <5 25, (5-5-b)
4
iii) T.(T) = 12(T) = <sz>f’= <81,5,,52 (5-5-c)

se tienen tres ecuaciones de autoconsistencia gue, en princi
pio, permiten determinar los tres campos efectivoes involucra
dos en el cdlculo. Conociendo los campos efectivos se cono-
cen también los autovalores del Hamiltoniano (5-3), con di-
chos autovalores se evalfia la funcibn particibn del sistema,
y con ella se obtienen todas las funciones termodinfmicas de

interés.
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2. Anisotropfa en CCA (Caso cristalino).

La anisotropfa de campo cristalino es tratada, en

CCA, agregando:

L4

A _ v
XA = - ps 2 (5-6)

al Hamiltoniano para "racimo l-spin" (5-2), los elementos de
matrfz de (5-6) se determinan en forma idéntica a como se hi
zo en la aproximacibén de campo molecular (Capftulo III). A-

dem&s, se agrega el término:

é{ﬁ‘«_ g 2 52 5.7
7= =D | 1z ¥ S5, ) (5-7)
al Hamiltonianc para "racimo 2-spin" (5-3) v sus elementos

de matrfz se calculan tal como se calcularon en la aproxima-
cién de pares de Oguchi (Capftulo IV). La inclusibn del
término de anisotropfa s8lo modifica los elementos de matrfz
de los Hamiltonianos y por tanto sus autovalores y autovecto
res, pero no altera las condiciones de autoconsistencia
(5-5-a), (5-5-b) y (5-5-c), las cuales pueden seguir us&ndo-
se para determinar los campos efectivos y, como se dijo ante
riormente, luego de conocidos los campos es posible conocer

toda las propiedades termodin@micas del sistema.
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3. Caso amorfo en CCA

Para pasar del caso cristalino al caso amorfo se uti-
liza la misma té€cnica de los capftulos anteriores. Es decir,
se reemplaza <ev.>,  por <<...>>., con 1=1,2 seglin corres-

ponda a "racimo l-spin” o a "racimo 2=-spin".

Los Hamiltonianos de anisotropfa son:

A _ ot 2 _
3{1 = D Slzl (5 8)
y
. A . .
A2 = p (51,0 + 855,% ) (5-9)
para "racimo 1l-spin" y "racimo 2-spin" respectivamente. Los

elementos de matrfz de ambos fueron calculados, explfcitamen

te, en los capftulos anteriores (Capftulo III y Capftulo IV).

Por lo tanto, para el caso amorfo en CCA, las ecuacio

nes de autoconsistencia son:

1) 01(T) = 02(T) =><<8_>>; = (L)<<s_>>, (5-10-a)
Zz 2 z
11) B1(T) = B2(T) =<<si>>1 = (Hj<eg2>>s (5-10-b)

4
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_ o 2. o -10-
iii) T3 (T) = 12(T) --><<Sz>>1 = <<51252z>>2 (5-10-c)

con ellas determinamos los campos H,, Hﬁ' H; y con ellos
estamos en condiciones de calcular toda la termodin&mica del
sistema. Las similitudes y diferencias entre el comportamien
to del sistema en sus fases cristalina yﬁamorfa se obtienen
comparando los resultados obtenidos mediante (5-5) con los

obtenidos usando (5-10).



VI. RESULTADOS NUMERICOS

1. Aproximacifén de Campo Molecular.

Por comodidad se mostrar&n primero los resultados ob-
tenidos usando la aproximacién de campo molecular, tante en

la fase cristalina como amorfa.

Las ecuaciones de autoconsistencia (3-13) y (3-24) fue
ron resuelta numéricamente, para ello se utilizaron dos pro-
gramas gue figuran en el Apéndice computacional (uno para el
caso cristalino y el otro para el caso amorfo). Todo el c&l

culo se hizo para {'=1, z=8 vecinos y Ogogl.

Lo primero gue se observa es que el sistema presenta,
en ambas fases, una magnetizacidn neta en ausencia de campo
externo, para temperaturas que esté por debajo de cierta tem

peratura cxftica (gr&ficos 1, 2, 3, 4, .5 6, 7).

En esos gréaficos se puede apreciar cue en la fase cris
talina se tiene una saturacibfn completa de la magnetizacién
a temperatura cero (i.e. ocris(T=0)=1.), para todo valor de

D. Sin embargo, no sucede lo mismo para la fase amorfa,
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donde se observa una no saturaci®n de 1la magnetizacibén del
sistema. Esta no saturacifn es mayor a medida gue aumenta
D (para un valor de a fijo) y es m8s notoria para mayores
valores de a. En la tabla gque aparece a continuacién se

muestran los valores de OAM(T=O), para diferentes valores

de a y D.
O =
0 .25 s D 75 1.
0 1 5 1 1 1 1.
D = 4. .9924 .9913 .9885 .9865 .9811
10. .9585 .9523 .9428 .9273 ..8992

Este comportamiento de la magnetizacifn a temperatura

cero estd en completo acuerdo con el mostrado por otros auto

La explicacibn estarfa basada en que el eje de aniso-
tropfa del ibn magnético estd orientado al azar (todas las
direcciones son igualmente probables). Esto significa gue,
alin a temperatura nula, no todos los spines est8n orientados
paralelamente unos respecto a otros. Por otro lado, al au-
mentar o, el t&rmino bicuadrdtico favorece, en términos de

la estadfstica de Boltzmann, la aparicién de estados, de
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pares, cuya componente z del spin sea antiparalela, por lo

tanto esta no saturacibn es més notoria.

Otro resultado importante es el comportémiento de 1la
temperatura crftica como funcidn de D (Gré&fico 8). En el ca
so cristalino la temperatura crftica, inicialmente aumenta
al aumentar D para finalmente, hacerse constante cuando D
es suficientemente grande. Sin embargo, en el caso amorfo
la situacibn es diferente, la temperatura crftica disminuye
al aumentar D, aungue finalmente tambi&n se hace constante
para valores de D grandes. Por su parte el par@metro o dis-
minuye la temperatura crftica (para cualgquier valor de D)
tanto en el caso cristalino como amorfo (Gr&fico 8). Este
comportamiento de las temperaturas crfiticas es f&cil de ex-
plicar considerando que el i6én, aislado, tiene tres autova-

lores de energfa (correspondientes a |11>,|10>,{1-1>)y 1la

separacidn entre los niveles es proporcional a D, por lo tan
to para D pequencs, es posible gue aumentos de la temperatu-
ra produzcan transiciones entre estados, pero cuando D es

muy grande la separacidn entre los niveles es tan grande que
resulta imposible obtener transiciones entre los estados,por
lo gque Tc debe converger cuando D se hace infinito. EI1 mis-
mo argumento empleado para justificar la no saturacién de la
magnetizacibn reducida a temperatura nula, sirve para expli-

car el gue un aumento en el pardmetro de anisotropfa se



57

traduzca en una disminucibn de la temperatura crftica, como
se observa en el caso amorfo. En el caso cristalino la ani
sotropfa favorece la orientacibn, del spin, a lo largo del

eje z, por lo que la temperatura crftica aumenta con D.

Es interesante, ademds, notar que en el caso cristali

> = 2/3 para T> Tc. Cuando

no, cuando D=0, se tiene <Sz
D>0 1la situacidn es diferente pues <Szz>> 2/3 para T >Tc;
i.e. existe un "ordenamiento cuadrupolar" gque se mantiene

para temperaturas mayores que la temperatura crftica. Nb6te-

It

se que el par&metro Q (3 <5,?>-2) se ha definido de modo

gque Q=1 si <Szz> = 1y 0=0 cuando <Szz> = 2/3. En el ca-
so amorfo se tiene << Szz>> = 2/3 cuando T > Tc para todo va
lor de D. Una detallada discusibn acerca de la aparicién de
un ordenamiento cuadrupolar en la fase cristalina se encuen-

tra en (23).

Finalmente en los Gr&ficos 9 y 10 se comparan las tem
peraturas crfticas, para el caso cristalino, obtenidas median
te ACM con las obtenidas usando la aproximacidn de acoplamien
to constante con interaccibn bicuadr&tica implfcita, gue es
la forma tradicional de usar esa aproximacién (y son los que
se muestran en (12) y (22) ). Se puede apreciar gque las cur
vas tienen el mismo comportamiento cualitativo, aunque las

predichas por ACM son siempre mayores. Esto parecerfa
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indicar que afin con la aproximacibn de considerar la interac
cién bicuadr8tica en forma implfcita, la CCA resulta ser una

teorfa m&s conveniente de usar que la ACM.
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GRAFICO 1. ACM, cristalinoc. o = <§,> , Q= 3<szz>-2

curva a: o0,a = 0; curva b: Q,a = 0;

curva c: 0,a = ,5; curva d: 0,a = .5
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GRAFICO 2.

ACM, cristalino. o

d = DA? : curva a:

= > ) = < 2,\—-:
s> , 0= 3<8, ,

o,d = 4; curva b: Q,d=4;

curva c: o,d = 10; curva d: Q, ¢ = 10.
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\'\
by
GRAFICO 3. ACM, cristalino. O = <§,>, Q = 3<szz>-2,

d = D/.é; curva a: 0, 4 = (}f curva b: ©,d=0;:

curva c: o, d = 4; curva d: 0, @ = 4.
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GRAFICO 4. ACM, cristalino. o = <5_> 0 = 3<522>_2

d = Dﬁg : curva a: 0,8 = 10; curva b: 0,4=10;

curva c: o, d=100; curva d: Q, d = 100.
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GRAFICO 5.

ACM,

amorfo.

curva a: o,a

curva Cc: 0,Q

=<<Sz>>' Q = 3<<Sz2>>—2

0; curva b: Q,a = 0;

.5; curva d: Q,a = .5

63
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I

GRAFICO 6. ACM, amorfo. ¢ = <<5_>>, Q = 3<<szz>>_2
curva a: o, a= 0, curva b: Q,a = 0;

curva c: 0, o= .5; curva d: Q,a = .5



65

GRAFICO 7. ACM, amorfo. ¢ = <<§_>>, Q = 3<<szz>>-2

curva a: ¢; curva b: Q. Ambas para o=.25

y d = 4.
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GRAFICO 8.

L
AN
-

ACM. Temperaturas criticas v/s D. Cristalino amorfo.
Cristalino: curva &: a= 0; curva B: a= .5; curva C:
a = 1. Amorfo: curva D: a= 0; curva E: o= .5;

curva F: a= 1.



GRAFICO 9.

Temperatura crftica v/s D. cristalino.

Comparacidn entre ACM (lfnea llena) y

22 (lfinea punteada). curvas a, d: a=

refs.

0.

curvas b, e: a= .5; curvas c, f: a= 1.

12,

67



GRAFICO 10. Temperaturas crfticas v/s o. Cristalino y

amorfo. Comparacidn entre ACM (cristalino y amorfo) vy
refs. (12, 22) (cristalino). d = 0: curva a: ACM (cris
talino y amorfo);curva b: refs. (12, 22).

d = 10: curva c: ACM cristalino; curva d: ACM amorfo;

curva e; refs (12, 22).

68
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2. Aproximacién de pares de Ocuchi y de acoplamiento cons-

tante.

En el Capftulo IV se mencion8 que la aproximacibn de
pares de Oguchi constitufa un mejoramiento de ACM, pues la
interaccifn entre un par de iones era resuelta en forma exac
ta, con lo cual se consideran algunas de las propiedades de

. . '—a» 5 =% 2
las interacciones (§i Sj) y (Si sj) .

Para resolver la ecuacibn (4-15), gue es la que nos
permite conocer las propiedades magnéticas del sistema, en su
fase cristalina, se confeccion® un programa que figura en el

Apéndice computacional.

Lo m8s importante de destacar es que cuando se consi-
dera D=0 (i.e. sin anisotropfa) las temperaturas criticas en
contradas para o >.3 son tan bajas gque incluso podrfa pensar
se gue el sistema no presenta magnetizacifn espont&nea. Sin
embargo, para valores de D mayores (por ejemplo D=10) se
encuentran soluciones para valores de a en el intervalo 0<a<.5
(aproximadamente). Para el caso amorfo (ecuacibdn 4-26) no
fue posible encontrar soluciones del sistema de ecuaciones
autoconsistentes acopladas. Tampoco se pudo determinar si es
ta imposibilidad de obtener soluciones se debe a que el méto

do numérico empleado no es el m&s adecuado o si el sistema de
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ecuaciones no tiene solucibn, lo gue significarfa gue exis-
te una seria inconsistencia en la teorIa planteada. En to-
do caso cuando o = 0 s86lo se tiene una ecuacidn de autocon-
sistencia y las propiedades del sistema, en sus fases cris-
talina y amorfa, sin intercambio bicuadr&tico, en la aproxi
macidn de pares de Oguchi, yva han sido estudiadas (por ejem
plo para la fase cristalina vé€ase (12) y para la fase amor-
fa (24) ). Debe adem&s mencionarse que las ecuaciones de
autoconsistencia derivadas para la aproximacién de acoplamien
to constante (ecuaciones (5-5) y (5-10) ) fueron ambas imposi
ble de resolver, tanto para el caso cristalino como para el
amorfo. Todo parece indicar gque, al menos para el caso cris
talino, el método numéricc empleado no fue el m&s adecuado,
considerando los recursos computacionales de gue se dispone.
Por lo tanto, de aguf en adelante nos limitaremos a comentar
los resultados obtenidos usando la aproximacibn de pares de

Oguchi para el caso cristalino.

En los Gr&ficos 11, 12, 13, 14, 15, 16, se muestran
los valores de <5,> . <s *> y <8,;,5,,> obtenidos al re-
solver la ecuacibn (4-15), en aguellos intervalos de los pa
rémetros a y D en gue fue posible hacerlo. En estos gréfi
cos se observa que el sistema descrito por (4-15) presenta
magnetizacibén neta, en ausencia de campo externo. E1l compor

tamiento, cualitativo, de esta magnetizacibn es el mismo gque
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el encontrado usando ACM. Las curvas para <S,”> son también

similares en ambas teorfas.

Una importante diferencia entre ambas teorfas (ACM vy
APO) es que en esta filtima se tiene una correlacibn entre pa-
res (1 = <Slzs2z> ) distinta de cero para temperaturas mayo-
res gue la temperatura de transicién. En ACM los iones son
estadfsticamente independientes unos de otros, por lo tanto
la correlacidn entre pares es simplemente:

1 = <5, _8

ACM 1z S

2

> = > < > >
2z” ACM 1z’acM 227acw T 57 acw
y se anula cuando T > T_. 8in embargo, puesto gue APO es una
aproximacibn de pares, los iones no son estadfsticamente inde
pendientes y es interesante notar gue persiste una correlacidn

entre ellos para T > Tc aungue esta no se manifieste en un
P

orden magn&tico de largo alcance.

Dentro del intervalo gue pudo estudiarse, se tiene que
las temperaturas criticas disminuyen al aumentar el par&metro
o (Gr&ficos); resultado ya encontrado al usar ACM. Tal com
portamiento est& en acuerdo con lo gue se muestra en otros
trabajos (12, 21, 22, 25). Sin embargo, difieren de los resul
tados de N. Cruz (26), guien, usando técnicas de funciones de

Green, encuentra un aumento de la temmeratura crftica en
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funcibtn de a. Lamentablemente, puesto gue o , al igual gue
D, no es un parimetro que puede variarse experimentalmente

(como lo es la temperatura), sino gque es intrfnseco a cada
material, no resulta claro decidir cu8l es el comportamiento

adecuado de las temperaturas crfticas en funcibn de a .
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]

GRAFICO 11. APO, cristalinc. o©

(l/2}<sz> , 4d = Dﬁé
5%

o = 0; curva a: 4 0; curva b: d = .

curva c: d = 10.
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{ " | 1

!
0 2 4 6 8 10 12

GRAFICO 12. APO, cristalino. 8 = (l/4}<522>, da = D/? ¢ o= 0

curva a: @ = 0; curva b: @ = .5; curva c: d= 10.
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SRZFICO 13. P ] lino. 1= <«§ o> 3 od = 7
GRLFIC 3. APO, cristalino 15595 a Dﬁ? a
curva a: d= 0; curva b: 4 = .5; curva c: 4

10.



X =]
D=5
4

O 2

GRAFICO 14.

curva a: ©

curva b: B

curva Cc: T =

todas para

APQO, cristalino. 4 = Dﬁ?,

= (1/2) <6, >3
= (1/4) <5,%>;
125227

o= .1y d= .5
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o= .25

GRAFICO 15. APQO, cristalino. ¢= (1/2)< S_>; d=D/
z

L ;
o = .25; curva a: &=0; curva b:d = .5;

curva c: 4 = 10.
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=
P
]

o}
©
)

O 3

GRAFICO 16. APO, cristalino. g =




L=-.25

GRAFICO 17. PO, cristalino. 1T = <S._S._ > d = D/ ;
@ = .25; curva a: d = 0; curva b: 4 = .5;

curva c: 4 = 10.

18
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El no haber solucionado las ecuaciones de autoconsis
tencia para el caso amorfo nos impide una mayor discusibn
de los resultados obtenidos. Del mismo modo el no haber en
contrado soluciones en la CCA hace imposible saber si el con
siderar el t&rmino bicuadritico explicito en realidad consti
tuye un mejoramiento del m&todo, tal como se sugirib anterior

mente.

Como Gltimo punto es interesante mencionar gque el in-
terés por el estudio de la influencia del té&rmino bicuadrsti-
co surgib sb6lo despufs que Harris y Owen (27) y Robdell y
otros (28) mostraron que existirfa una apreciable contribucién
de la interaccidn bicuadr&tica, a las propiedades magnéticas
de ciertos sistemas antiferromagnéticos (Vg. MnO y NiO). En
los materiales que ellos investigaron experimentalmente la mag
nitud relativa del términc bicuadr&tico resultf ser solamente
un peguenc porcentaje del usual término bilineal. Por otro la
do M. Tiwari y R.N. Srivastava {(29) consiguen un buen ajuste
con los datos experimentales sobre variacié&n de la enercfa de
las ondas de spin con el vector de onda, para el hierroc (a u-
na temperatura T = 0.86 Tc) cuando a = 0.5. Adem&s, es intere
sante el trabajo de Nauciel-Bloch y otros (23), ellos restrin-
gen €l intervalo de variaci6n del pardmetro o a fin de asegurar
se de tener un estado fundamental ferromacnético y una transi-

cidn de fase de 2° orden entre el estado ferromagn€tico y el
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estado paramagnético. Por filtimo, Brown (30), trabajando con
D=0y la interaccibn bicuadr&tica implfcita, en CCA, para
spin = 2, menciona gue no se encuentran soluciones para la tem
peratura crftica si a >.75. Ademds la magnetizacibn reducida
resulta ser una funcibdn bivaluada de la temperatura, cuando

kTA?»es mayor gue cierto valor.

Todo esto, sumado al hecho de que el té€rmino bicuadréti
co es considerado como una corrececibn al té€rminc bilineal, nos
permite decir gque el no haber encontrado soluciones, dentro de
la APO y la CCA, para ciertos valores de o, no significa gue
la.teoria presentada no pueda ser usada para extraer informa-
cibn sobre las propiedades de un ferromagneto. M&s afin, todo

parece indicar gue el considerar valores del parémetro ¢ muy

(8]
()
n
n

grand ignifica sobreestimar la impoftancia del término bi-
cuadritico, lo cual, obviamente se traduce en problemas como
los gue se mostraron. BAungue gueda pendiente una detallada

discusi®bn acerca de si estos problemas son producto de una

inconsistencia de la teorfa o un defecto del m&todo numérico

empleado para solucionar las ecuaclones.



APENDICE 1.

Consideremos un Hamiltoniano de la forma

v
-— - n o = 1 - L4 2 —-—
H= -2 (iLs) éﬁj {(s; §j) + o (55 §j) } (A-1)

e

La aproximacifén de campo molecular reemplaza 3V por <Sjv>

con v = X, y, 2. Adem&s toma < ij> = <Sjy> = 0.

Con lo cual el primer término de (A-1) puede escribir

sSe como:

- -+ ¥
Si Sj = <Sj2> Siz (2-2)

Para evaluar el segundo término de (A-1) se hace uso

de:

i) {%iv’ th] = 0 cuando 1 # j con u,v = x, y, Z

Y Ik TN . _ (A=3)
ii) LSk; Slj :.gklm Sm con k,1,m = x,y,2

i b 1 .
iii) <sjk sj1> = = <[sjk, 5j1] + 1Sjk' Sj1}>

L

y se obtiene:

(8.-3.)2 = <s. 2> S 24 <5 2552
173 = ix ix jy iy jz iz

si ahora consideramos:

(A-4)



=

- P 2, _ 1 . 2 -
<ij > = <Sjy> ol sj(sj+1) ¥ <S..> (A-5)

y reemplazamos (A-2), (A-4) y (A-5) en (A-1) tenemos:

v

sl -1 oa;s &
H =-2 (i%j)é&j{ 1= 7 713) <8;5,> 8;, +

B

a4 A8 41) - & .2>J 52 4 =
ij [sj( 4+1) s;2> | €% (A-6)

X 2 _ b 2
ij [3<sz> Sj(Sj+ 1)] S, }

M| =

El cual puede escribirse como:

v
= - ¥ ! - _'E o} ¥
H= o2 (Zpfay (03000 <550 8,
(7 g S 2 z 2 “rr A
i [Asi +BE 7] (2=7)
donde
1, .
A =35 {18.(8.+1) - <5.°>}
> Byl jz ¥
B =32 {3 <5, % - S.(8:+1)}
2 3z i

En esta deduccién se ha supuesto que, en el sitio 3,
el spin tiene componente z bien definida, i.e.

éjz]SoMj> = M3|SOP%>, lo que significa que el Hamiltoniano

efectivo tiene autoestados del tipo

@[S M.> = = E(M.
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APENDICE 2

2-a: Tenemos gue

v

I = - _ - v - 2 ~d 2
c}’{p_c (z l)j{(Z a) <sz> S(p)z+ a[sj(sj+1) <sz>]s(p)

+0a [ <§.2> - 8.(s.+ ] S 2 A-8
a |3 s32 sj(s:j 1) s(p)z } ( )
reemplazando (4-5) en (2-8), para Sj=1' se obtiene:
Y I 1
\ - _ _ r _ 3 et
I (z 1)?1(2 @) (318 1), S, +
a [2-(l)<s > 4+ <5,.5§ >] 5, ¢
2 (p)z 1z°2z (p) +
3 2 = 2
a [? <S(p}z> -3 <8,,5,,> - 2 ]S(p)z} (B-9)
Este Hamiltoniano es diagonal en la base {|/SM>} por lo tan-

to sus autovalores ESN son:

I . . [ (92 1, W
Egy~ - (2 1){#(2 a) (3) <S,> M + a[2- 3<8%>+ <5, S, 5]

3 By - 2 _
S (S+1) + al% <§2> - 3 <5, 5, > 2]M } o (A-10)

donde se ha omitido el fndice P pues todo se refiere al par.
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Reemplazando los valores adecuados de S y M en (A-10)

se obtienen los autovalores mostrados en (4-6).

2-b: C8lculo de los elementos de matriz de (Slzs2z)

Usando que

e w, B, Sy S8 Rn e (=10)
tenemos:

[22% = |211) %

121> = L (]1110> + [1101>)
‘/E

120> = L {]i11-1> + |11-11> + 2]1100>}
Y/g-

|2-1> = 2 {]|11-10> + [110-1>}
vz :

|2-2> = |11-14> (2-12)

11> = £ {]1110> - |1101>}
vz

|10> = 2 11141 = [11=195)
V2
1

|1-1> = = {]|110-1> - [11-10>}
2



Por 1lo

i)

ii)

iii)

iv)

viii)

ix)

|00> =
tanto:
<22| Sq,5
|
<22E Sle
<21 | ;.5
<21| Sle
<20 | Sle
<20| s,,S
<20| s,,8
<2-1}slzs
_2
<2 2!8128
<2'2i5125
|
<l1l1] SlZS
<10 5.,
<10 S,,S
<1—1lslzs
<00 [s,,S
<00 | S,,S
<00| s

1zs

oY [

ZZI 22>
22[ SM>
22! 21>
2z| Sh>
221 oL
22I e
22| S
oy | SM
22|2-2>
221 S
22I SM>
22{ 10
22l =g
22[ SM>
22| 00>
0, 20>
2zI SM>

{|111-1> + [11-11> - |1100>}

<1111 slzszzl 1111> = 1

0, si |[sM>#]|22>
0

0,V |sm>

- 1/3

- V2/3

O

, Y |sm> #{]20>, |00>}

o

, ¥ |sm>

(e

, si |sSM> # |2-2>

o

, ¥V | sm>

- 1

o

, si |sM> # |10>

,VI[SM>

o

- 2/3
-vV2/3

0, si |sM> # {00>,]|20>}

(A-13)

(B-14)

(A-15)

(A-16)

(A-17)

(A-18)

(A-19)

(A-20)

(A-21)
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Con esto se tienen los elementos de matriz de (512522) gue

aparecen en (4-10).

APENDICE 3

Los elementos de la base {|SM>} no son autovectores

de:

A _ e 2 & 2 =
AE = D(S,% + 5,,%) (A-22)

por lo tanto los elementos de matrfz de este Hamiltoniano se
calcular&n usando la base {]8252m1m2>}. La ecuacién (A-12)

relaciona ambas bases y luego de un poco de &lgebra se tiene:

<22}§{A§22> = - 2D

<21 P25 = - p

<2o§5{A§20> = -(2/3) D

<2-1] #Pj2-1> = - D

2-2| ®P2-2> = - 2p (2-23)
dijdP11> = - p

<10|&B|10> = - 2p
<1—1{JEA[1—1> = -D

<00| XPl00> = -(4/3)D



<20 A ®|00> = <00[}P|20>

- (2 V2/3) D

v

todos los dem&s elementos de matrfz de X

Esto demuestra la relacif6n (4-13).

APENDICE 4

Seglin (4-22)

| b=

- 2
121 va (Sl+ ¥ 1-
-
z Lid‘(”l+slz
v 2_ 1 2,8 a2 )
Spz, = g Ve Baat Son
l v v
-7 M2v2 (55,8,
por lo tanto:
A_ v
|S,8.m.m,> = =-D(8
3( 1717172 121

Definiendo a

s 2 IS S.m.m.\=
lzl 1271 é)

2

) 2 . X 2
-D(8,, ‘Sls2mlm2> - S222 Jsl

(%)\)12, b

<

Sl+51—

[fpR3
ne

1z71+

v

Bgea.

v

v

+ 55,55,

Vv
2z
* S2q, ) /84S mym,>

S.m.m

oMy My> )

2
:pl C

Y

son nulos.

(A-24)

(A-25)

(%)v;pl se tiene:

88
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a «’sl(sl+1)—m1 (ml+1) /sl(sl+1)-(m1+1) (ml+2)/5152m1+2m2>+

a JSl(Sl+1)~ml(ml-l) /Sl(Sl+1)*(ml—l){ml—Z)/5152m1—2m2>+

~ - 2 2 -
{2a[sl(sl+1) m; J+ bm;?}/8,8,m,m,>

(A=-26)

c(2ml+l) /sl(sl+1)—m1(ml+1) /5152m1+ im;>-

c(2ml-l) JSl(Sl+l)-ml{ml*l)/ 5182m1—1m1>

soec 2 ; .
Para S, /5152m1m2> se obtiene una expresibn anfloga .

2
Para el caso de iones con spin = 1 se tiene gue
= | > (B-
§5152m1m2> |11 m m,: (B=27)

si adem&s se mantiene en mente la ortonormalidad de 1la base

{|s,5m m,>} i.e.

17271

<5151mlfm2|islszmlmzb = § .

m; o, my m, M, (r-28)

resulta m&s facil evaluar (2-26).

Usando un procedimiento totalmente anflogo se evalfian

52222 |5152m1m2> + Y se obtienen los elementos de matriz de

HE.
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Feorromagnel o de Hedasnberog anteolropico con intercambio bicuadratico,
en Aprosimacion de Campo Molecular. ( Spin = 1 )
J=1.=Intercamhio; A=Intercambio Micuadratico: D=Anisotropia

DI= D/J = d 3 Td= KT/J 3 #*% 7= & VECINDS *% —-—= CRISTALINO ——=-

COMMON /UND/ A,DJ, 82,57
OFEN(2,FILE= RDATOS.DAT ,BTATUS="0LD ")
READ (2,11) A,DJ,TI,TIC,DELTA,S2,860,861

11 FORMAT (2% ,F4.2,3X,F5,1,3X,F5,.2,4% ,F5,2,5X,F4,2,4X,F4,.2,2(5X,F4.2))
WRITE (%,34%) A,DJ

45 FORMAT (10X, "A= FU. 10X, 'DI=",F&6.2,10X, "A.C.M.  CRISTALINO',//)
CLOSE (2)

15 CONTIMNUKE
Nz=)
20 R=FUNSZ (7., 560)
AR=ATS (R)
IF (AR.LT.ER) GO TO 20
F=FUNSZ (TJ,561)
AF=ARGE (F)
IF (AF.LT.ER) GO TO I35
771,71

1

71

NESES|
IF(NLLLT.Z0) G0 TO 20
GO TO BO

7O BE2=((AR/AF) #S6146E0) /(1. + (AR/AF) )

Fe

P=fFLIMSZ (TJ ,856G2)
IFA(FEGRE)Y H0,50,40
HO O BEO=5GD
G0 TO 20
A G531 =52
GO TO 20
S0 57=5G2
GO TO 100
20 S1=0.
WRITE (*,£1) TJ

ey ke M s ’ - =
T rew T Tt I=f P BN Bl ey emvnrcsrengnde e va e sasm i pagea Prmamwm A Deg N




A ——— e e e

0

e
S

[B18)
150

200

710

VARIN

HOO

400

=00

B200
210

OO0

Z50

1000

GO TO 100

ST =RBEO

GooTO 100

676051

CONT IRUE

ZE0=0, b

ZG1=0, 95

MN=0
R=FUNSZ2 (TJ, Z60)

ARF=ARS (RF)
IF (ARR.LT.ER) GO TO 200
EF NG Z 2 (T, Z61)
B (FF)
SLLTLOER) GODOTO TEED
TF (FF®RR) 700,710,710
IHO=760/1, 25

TFANNLLT., 20y GO TN 200
(1 I & L T
7050 CART/ AFF)Y w ZEL+ZEHC) /O b CARR/ZAFFY )

F26E2=FUNS72 (T, Z67)
IF (F7G2) 400,500,400
7 G0=7 50

GOTO 200

761=262

GO TO 200

12=162

GOOTO 1000

WRITE (%,210) TJ,8Z

FORMAT(2X, "Td="',F&.2,4X, "< Sz »=',F7.4,4%, N0 SOLUC.
GO TO 105

22= 7050

GO TO 1000

22=701

COMT THUE

DIF=ARS(87-77)

IF(DIF.LT.ER) GO TO HO00

GR=77

Cley T
Y Al




GO TO 15
S000 V=3, *52-2,
WRITE (%,55%) TJ,57,82,V
555 FORMAT (22X, "TJ=',F6.2,4X, <Gz =" ,F7.4,4X, <6z 2= ,F7.4,5X, ‘V=",
*ET ., /)
105 TI=TJI+DELTA
TFCTIC-TT) 25, 1%, 15
25 CONTINUE
STOF
END

FUNCTION FLINSZ (T,51)

COMMOR  ZUINMO/S A, DT ,52,57

Eil=08,%2{A-2.)%x51-B.%xA% (2, +52)=NJ
=1y, X (-0

namf, (P QY RG] ~EL e (2 452 ~ D]

X=X (- AT

EXQ=EXF(~EQ/T)

e X B X =23/ T)

ARRI=FEX1-FEY2

AEAT = K L AR X O X2

XX X=ARRT /AT

FLING Z=51 X XX

FeETURN

LMD

FINCTTION FLNSZE (T (2D

COMMON /UNOs A,DJ ,S2,52

El=0, % (A2, ) %578, %A% (2, +H2) -]
EO=16.%A% (H2-2,)

E2=0.%(Z.-A) %878, %A* (2, +HD) -DJ
EX1=EXF(-E1/T)

EXO=EXF (-EO/T)

EX2=EXF(-E2/T)

SUF=EX L HEXD

2ZZ=8UF /7 (SUF+EXO)

FUNGZ2=HZ-ZZ7

RETURM

END
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(

Ferrmagneto de Heisenberg anisotropico con intercambio bicuadratico,
e Aprodimacion de Fares de Oguchia spin = 1 )

J=1.=Intercamhios A=Intercambio Mouwadraticos: D=Anisotropia

DI=D/T = o 3 Td= kLT/J 3 k¥ 7=0 Yecinos *% CRISTALINO —-- 0OGUCHI

IMFLICIT REAL *8 (A-H,0-7)
COMMON /CERD/Z A,DI 52,57, 5U8
OFENCZ B TR ="RDATOS, DAT - JSTATUS="0LD ")
READ (2,11) A,RJI,TJ,TJC,DELTA,52,560,56G1,8XX
11 FORMAT(R2X,Fd4.2, 38X ,F5, 1,3, FE.2,4X ,F8,2,5X,Fa.2,4X ,F4.2,3(3X,F4,2))

WIRITE (%,545) A,DJ

TAE FORMAT (10X, "A=" FH.2,10X, "DI="Fé&.2,10X, "O0GUCHI - CRISTALINO’,//)
CLOSE (2)

ER=0.00001

15 COMNT IMUE
SEO=GME0
GHE1=50G1
M=)

20 R=FUNSZ (TJ,560)
AR=DARS (R)
IF (AR.LT.ER) GO TO ZO
F=FLNSZ(TJ,56G1)
AFP=DARS (F)
TFAF.LT.ERY GO T XS
IF(F*R) 70,71,71

71 66G0=G6G0/1 .05
GEI=GG1+0. 1
NESNE
TFANLLT.Z20) GO T0O 20
530 TO 820

70 SE2=(AR%*SG1+AF%SEO)Y / (AF+AR)
FSB2=FUNSZ (TJ,56%)
IF(FS56G2) A0,50,40

6HO SG0O=56G2
GO TO 20

40 5G61=5G62

GO TO 20
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S0

-e
e
100
1.5

200

710

700

HOO

200

S00

800
B310

S57=8062
GO TO 100
5Z=0,

WRITE (#,B1) TJ

FORMAT (2%, "TJd=",F&.2,5X, "No se encuentra solucion para

NHUFE=NHUE+ 1

IF (NHUE.GT.S ) STOF

G0 TO 100

S57=8G0

GO TO 100

S57=8051

CONTIMUE

IG0O=0, 3

ZG1=3.9

NN=0)

RR=FNSZ2(TJ, ZG0)
ARR=DARS (RR)
IF(ARR.LT.ER) GO TO ZO0
FF=FNSZ2(TJ,ZG1)
AFF=DARS (FF)
IF(AFRP.LT.ERY GO TO 250

IF(FP#RR)70Q, 710,710
LBRO=7G0/1.25
ZB1l=70G1+0,1

PN == N ]

TFANKN,LT, Z0) @G0 T0 200
GO TO P00

ZE2= (ARR*7G1 +AFF%Z2G0O) / (AFF4-ARED
FZGRE=FNSZ2(TJ,I62)
TF(FZG2) 400,500 400
LGO=76G2

G0 TO 200

IG1=26G2

G0 TO 200

22=703E2

GO TO 1000

WRITE (*,810) T.J,.,8Z

FORMAT (2X, "TJ=",F6.2,4X, "< Sz »=',F7.4,4X, 'NO soluc.

GO T 105

[ e
i




—

00

350

OO0

160

210

720

H10

410

510

820

822

210

a0

1O1O

22=16G0
(50 TO 1000

22=70G1

CONTINUE

DIF=DARS (S2-722)
TFADIF.LT.ERY GO TO 160
SA=72

GO TO 15

XEO=0.1

XG1=1.

MM

XIR=FPNSI1S2 07T, XGEO)
XRFE=DARS (XR)
TF(XRR.LT.DERY GO TO 510
AF=FNS1S2(TI, XG1)
XFF=DARS (XF)
TEFOXFFPL LT ERY GO TO Fs
TF(XF®XFe) 700,750, 7750
XEO=XG0/1.20

XL =XE1+0, 1

MM =MM+-1

TFA(MM.LT.1%) GO T 210
=0 TO B2

XE2= (XRE* X6 XEORXFEY / (XFR4AXRRD
FRO2=FNE1SE (T, XG5
TFA(FXGEZ)Y 610,510,410
XGEO=XGE2

GO TO 210

XGE1=X0G2

GO TO 210

XR=XG2

G 10 1010

WRITE (%,822) 10,857,582
FORMAT(ZEX . "TI " yFE.Z,8%, 48z " ;F74,4%, £8z
S0 TO 105

X 2=XGE0

GO TO 1010

Xd=XE1

CONT TRIIE

5 F7.8,4%, %% NO %)



{ DYF=DARS (SUS=XZ)
IF(DYF.LT.ER) GO TO 5000

GUS=X2

' GO TO 15
S000 G=57/2.
WRITE (=,555) TJ,852,6,52,5U8

555 FORMAT (2X, 'TJd=' ,Fb6.2,4X, <Gzs=',F7.4,4X, 'G=

¥F7.4,4%, L6818z =" B4, /)
105 TJI=TJ+DELTA
IF(TJIC-TJ) 25,153,135
29 BTOF
END

FIINCTION FUMNS5Z ¢T,51)
! IMELICTIT kAl *8 (A-H,0-1)
l COMMON /CERDO/ ACDI 52,587,805

i DIMENSION HAS) (OS7(9,9) ,AV{F,9) ,RAL) ,D(F)

DO 10 INM=1,9
DO 10 JIM=1,%
S57 (IN,JIN) =0.

10 CONTINUE
0sZ(1,1)= 2.
052(2,2)= 1.
057 (4,4)=-1,
08z (5,5)=-2.
0BZ (Gy6)= 1.
NSzZ(A,8)=-—1.
DO 14 1k=1,4%9
HIE)=0.

14 CONTINUE
DMA=E. A
ASD=A*52
AGS=N*5US

! H(1) e % (1L AN =T XS THDMA=21 . *ASD+AT . *AG5E-28. #A-2. xDJ

' H(m)y ==, % (1. +) ~EH.E5RS L HDMA+ 1O, 5*ASD-21. *ASS-70, *A-DJ

| H(L) =—2.%(1.+A)+21,.*ASD—-42, *A55-8B4. *A-0, 666666%DJ
H1O) ==2, % (1. +0) +5, S5%S1¥DMA+ 1O 5¥ASD-21, *ASS~70, *A-DJ

: H(15)=—2.%(1.+0) +7 . %G1 *DMNA=-21  ¥ASD+A2  #A55-70, #Q-7. *D.J

! i H(21)= 2.%(1.-M) =5 O%51*DMA~T

CSHABD+T, kNS5S~14, *A-DJ



G o el e

99

G0

SO2

702
701

44

He28)= 2% (1.-0)=7.20% (4, -5Z+2, *5U5) 2. *DJ
H{TZhA)= 2.%(1.-M) +75, 558 «DMA~T . 52AGD+7 ., #A5S~-14, *A-DJ
H(5G) =~0, 947809 %D]

H{a%S)= 4, ~B, %Q-1  ZETITTeD]

cAalll. EIGEN (HR,9,0)

L=

DO 9% M=1,9

L=l +M

D MDY =R L)

DO 502 K=1,9

DO 501 I=1,9

AV AIT B DY =ROP% (E—1)+1)

CONT T MLIE

TRAC=0,

FFaRT=0.

DO 701 k=1,9

AD=DEXF (~D (KD /T)

DO 708 J=1,9

Do 70z I=1,9
TRAC=TRACHAV (1 ) ®DSZ (1 .3 »aV (T, E) *AD
FART=FART+AD

XXX=TRAC/FART

FUNGZ=51-XXX

FRETLIRN

FUNMCTTON FNSZZ (T ,H2)
IMFLICIT REAL =*B (A-H,0-7)
ComMMoMN SOERD/ ADT,SE,57, 5115
DIMENSTON HX (A5 ,GZD(9,%9) ,AX (F,72) X (81),DX(F)
DO 44 TN=1,%

DO 44 JIN=1,9

SIDCINGINI =0,

CONT TR

SZD(1,1) =4,

SID(2,2)=1.

SZDa,a)=1,

SZD(5,5) =4.

SID(H,6)=1.

SZDE,8)y=1.



14

S01

] 0}

702
701

DU 14 1=1,4%

HX (1)=0,

CONT TNUE

DMA=2 . 4

AHD=A%H2

AGS=A*GLIS

HX (1) ==2.%(1.+A) =7 . %S7*¥DMA-21 . ¥AHD+42. *ARS~28. *A—2, *DJ
HX (3) LAY~ SREZDMA 1O, S*AHD =21 . *ASS-70 ., ¥A-DJ
HX (&) L) AT, *AHD A2, ¥ABG R4, #A—0. bbbbLLH¥D]

HY (10) L, +0) +73, S%GZ¥DMA+FL 0, S*¥AHD—21 . *ASS=70, A~
HX (15) .+Q)+7.*57¥Dﬂﬁ—”1.*ﬁHD+42.*ﬁGS 28, *A-2, #DJ
HX(21) = (1.=A) =1, w;*DMﬂmv.5*0HD+7.*&CS*14.*A—DJ
HX (28) = ¥ (1, =AY T, NﬁHD L KASH-DR, ¥A~2. *DJ

HYX(Th)= 2.% (1, -A>+f.u~iwaMg S ERAHD 7 L *ASS=14, %0 =D
HX (39) =~0, $42809%DJ

HY (45) = 4, -8, ¥A—1, 33u33%DJ

CALL EIGEN (HX,RX,9,0)

=0

DO 99 M=1,9

IS e

DY (M) =HX (1)

DO H02 k=1,9

DO 501 I=3,9

AX (1, EY=RX (9% (k~1) +1)

CONT INUE

TRAC=0,

FART=0.

Do 701 kE=1,9

AD=DEXF (=DX (K) /T)

DO 702 J=1,9

DO 702 I=i,9

TRAC=TRACHAX (I, k) *SZD(I,J) *AX (J,K) *AD

FART=FART+AD

7727=TRAC/FART

FNSZZ=H2-277

RETURM

END

i
i

i
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T A=,
FART=0.
DO 701 K=1,9
AD=DEXF (=DY (1) /T)
DO 702 J=1,9
DO 702 1=1,9
702 TRAC=TRACHAY (1 ,k) #S12Z (T ,J)*AY (I, k) *AD
701 PART=FART+AD
YYY=TRAC/FART
FNS1S2=W-YYY
FETURN
END

SLIBROUTINE FEIGEN (A, RN, FIV)
s la matriz a diagonalizar, REAL v SIMETRICA
R Ees un VECTOR COLUMMNA cdonde epstan 1os antovectores NORMALIZADOS
N Eeo 1a DIMENSTON de 1a mabeis
MV = O Tnrhica ontregar autovalores ¥ autovectores

0

THFLTICIT REAL 8 (A-H,0N--Z2)
DIMENSTON A1) RO
B O RANMGE=1.0D~&
ITFA{MV=-1) T, 25, 10
1O T0E-—-N
D20 J=1 N
T =10k

D20 T=1 0
TJ=10+1
ROIJ)=0.
IF(I=0) 20,15,20
15 R(IJ)=1.
20 CONT LML
2E O ANORM=0,
DO 25 I=1,N
pooES J=1,N
IF(I-Jd) 30,35 ,3%0
20 IAa=I+(J*xd-0) /2
ANORM=ANDRM-A CTA) *6 CTA)
5 CONT INUE




-8

70
75

78

80
85
0
P
100

105

IF (AMNORM) 165,165, 40
ANDFRM=1, 41 4*DAOKRT (ANORM)
ARFRM X = AMNORM*FRANGE /DL (M)
TND==0

THR=AMORM

THR=THR/DERI_E (N)

-

M=L-+1

M= (M%¥M-M) /2

L= (L. %l_-1.) /2

M=+ M)

IFA(DABS (ALLM) Y =THR) 120 ,A5,65
IND==1

LL=L+LE

MM == M- MG

YomO, S 00y (L) —A (M) )

Y= (LM /ADSORT CA (LMD %A (M) 2 X %)
IF(X) 70,75,7

\{::._.\{‘
STNX=Y/DSORT (2. % (1.+(DEORT (1. -Y*Y))))
GINXE=EG1INYX25TIMNX
COSX=DSRERT (1, ~5TNXE)
COSXE=CO8 X *CO5X

SINC SINX®TODSX
TIG=N*{l.—-1)

IME=N* (M-1)

DOO1RE I=1 N

TO=(T*T~-1) /%

IF(I-L) RO,11%5,80

IF(I-M) 85,115,50

ITM=T-+M{

GO TO 95

T M=MA-TC)

IF(I-L) 100,105,105
IL=1+L0

GO TO 110

IL=L+1I0




110 X=A(TL)*COSX~A(TM) *#&H1TNX
ACIMY =A (L) *STNX+A (TM) *C0D5X
ACTL) =X

115 IF(MY-1) 120,125,120

120 T e T ]
THR=TME+ |
X=ROTILR) *COSX~R (ITMR) *5TNX
ROTMRY =R CTLR) *STNX+R (TMR Y #C0SX
ROTLK) =X

125 CONT TRUE

Xzul2 %0y (M) %S TRICS
Yoy CLLL) %000 Y 2y (MM %S TNX R - X
Xy CLon ) S TNy (M) %0000 X %
Oy CLPDY a2 O G = O Y %S TS+ (LMD % (O8N 28 TNXD)
ALY =Y
A (M) =X
130 IF(M=N) 135,140,135
1235 M=M+1
GOoTO 6O
140 IF(L-N+1) 145,150,14%
145 L=L+1
GO TO 55
150 IFCIND=1) 160,155, 140
155 TND=0
GOTOD S50
160 ITF (THR=ANRMY) A5, 165,45
165 I0=-N
DO 185 I=1,NM
IQ=T0C+N
LL=I+(I%I~-1)/2
JE=N® (T-2)
DO 185 J=1,N
JE=T00-N
MM= 04 (J*J-T) /72
IF (ALY ~AMMMY)Y 170,185, 185
170 ¥=a(11)




175

180
185

AL =6 (MM

A (M) =X
TF(MV=1) 178,185,175
DO 180 k=1 N
TLR=TC+E

T M= G

X=R (TR
ROILRY =R (TMR)
ROTMR) =X

CONT TN

FeE TR

ERD
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Ferromagneto de Heiserberg anisotropico con intercambio bicuadratico,
en aprodimacion de pares de Oguchi. ( spin = 1. )
J=l.=Intercamhion; A=Intercambio Hicuadratico; D= Anisotropila.
DI=D/J = o *% ;3 TJI= kET/J 51 *% 7= Vecinos ** AMORF0O —-— 0OGUCHI
IMFLICIT REAL *8 (A-H,0-7)
COMMON  /CERD/ A, DJ, 1J,w”,JZ,QHS,JBZ(Q,?),DSZD(?,?),G%ZSZ(?,?)
OFEN(2,FILE=" R'D{-XTT"I LDAT T ETATUS="0LD"
FEAD (2,1 &,DJ,TJ, TI0 DFLIH..;,JDD QGI SXX
1 FORMAT (2X,FA4.2,3X ,F5. 1 ,2X,F3.2,4X r;.:,qx FA.2,4X,F4.2,Z(3X,F4.2))
WRITE (%, 245 A,DJ
245 FORMAT CLOX, "A=" ,FH.2,10X, "Dd=" (FH.2,10X, "0GUCHT -~ AMORFO" ,//)
CLOsE o)
BLIS=5X X
MM =0
ER=0.00001
DO1O TN=1 9
D010 IN=1 ¢
CIE7 CITR TR =0,
10O CONTINUE
052¢1,1)= 2,
OEZ(2,8)= 1.
OBZ 4, 40)=~1,
NE8Z2(5,5)=-2.
OS5Z(6,6)= 1,
0572 (8,8)=-1.
Deo1t IN"I,
Do 11 JN=1,
0s ?D(TN,JN)—H
11 CONTINUE
O5ZD01,1) =4,
DSZD(2,2)y=1,
ORZ2D (4, 4)%1
0SZD (S ,5) =
USZD(&,&)HI"
0sZD(B,8) =1,
D12 IN=1,°
DO 12 JN=1
OSZS7Z (TN, I =0,
12 CONTTNUIE




20

71

N57Z8Z(1,1)=1.

087287 (3 ,3)==0, 3F33353
DSZI87 (5,9 ==0.47140%5
OS7ZSGZ (7 ,23)=—0,47140%5
DSZ8Z (5,0)=1.
05297 (7 Fy==1.
DEZB7(9, 21 =1, bbb
CONT T MUE

SHHO=GE0

SE1=50G1

NS

FoesFLINGZ (Si50)
ARG (P

IF (ARLTOERY GO TO 20
FreFLIRS 7 (i510)

AP =DARS (F)
[FAF.LT. ER) GO TO 25
IF(FxRY 70,71,71
HBEO=5GE0/1.75

EG1=561+0.1

F=N 1
ITFANLLT.®OY GO TO 20
GooTn 80
SHZ= (ARXEE 1 +AF*SE0) / (AF+AR)
FOEE=FUNS /. (S057)
] Ao,gm,qo

BE1=562

GO TO 20
57=662

GO 10 100

S7Z=0.

WRITE (% ,#81) TJ

FUHMAT(EX,‘TJz',Fé.E,SX,’ND se encuentra solucion para

NHUE=NHUE +1{
IF (NHUE.GT.®) STOF
GO TO 100

C=
oz

s LA




0

5

100

150

200

710

700

£H0O0

400

500

B0O0
B1o

200

S50
1O0O0

SZ2=656G0

GO TO 100

S7=601

CONTTNUIE

ZE0O=0.73

ZG1=7,9

NN=0

RER=FNGZ2 (ZG0M)

ARR=DARS (WR)
IFARRK.LT.ER)Y GO TO Z00
FR=FNSZ2(751)

AFF=DARS ()
IF(AFFLLT.OER)Y GO TO 250
IFA(FF*RR) 700,710,710
LGO=ZGE0/1.25
IG1=72G1+0.1

NRM=NMN-+1

TFANN,LT.Z20)Y B0 TO 200
50T 800

LG2= (ARRK*ZG1+AFF%ZG00 7/ (AFF+ARR)
FIGZ=FNSZZ2(Z75G2)

IF(FZGE)Y &00 500,400
LEO= 7372

GO TO 200

LGE1=7052
GO TO 200

12=76G2

GO TO 1000

WRITE (*,810) TJ,857
FORMAT (2X, " TJd=" F6.2,4X, "% 8z »=",F7.4,4%X, N0 soluc.
GO TO 105

22=7G0

GO TO 1000

722=76G1

CONTINUE
DIF=DABS(S2-772)
IFADIF.LT.ER)Y GO TO 160
GR=72

nal

GOTO 1S

a




210

720

610

410

olo

820

B2

210

A0
1010

SO00

[t = =
ol

160

XR=FNS 182 (XGEO)

XRR=DARS (XR)
IF(XRRLLT.ERY GO TO Z10
XF=FN&152 (X1

XPF=DABS (XF)
IF(XFF.LT.ER) GO TO Z60
ITFA(XF*XR)Y 720,730,750
XEO=XG0/1.25
XG1=XG1+0.1

MS=MS+1

TR MS.LT. 18 G0 TO 210
GO TO 820

XE2= (XRR*¥XE1+XGE0XFF) / (XPF+-XRR)D
FXGR=FNS 182 (XEE)
IF(FXGEZ) 610,510,410
XEO=XGE2

0 TO 210

XG5 1 =X

G0 TO 210

X 2=X G2

GO TO 1010

WRITE (*,822) TJ,587,82

FORMAT (22X, "TJ " ,Fb.2,4X, "<Sz>" ,F7.4,4%, "8z

GO TO 109

X2=XG0

GO T 1010

Xa=XGE1

CONTINUE

DYF=DAES (5U5-X2)
IF(DYF.OLT.ER) GO TO S000
SUS=X2

GO TO 15

G=G7/2.

WRITE (%,555) TJ,82,6,8%,808

25 F7.8,4%X, %% NO #*%°)

FORMAT (2X, " Td=" ,F6.2,4X, '<Grs=",F7.4,4X, 'B=',F7.4,4X, <8z 23=",

*¥F7.4,8X, <6182z 5=  F7. 4, /)

XEO=0, 1
XG1=1.
MS=0




105 TJI=TJ+DELTA
IF(TIC-TI) 25,15,15
25 STOF
END

t
U

FUNCTION FUNSZ (SUNOD)

IMFLICIT REAL *8 (A-H, (-7

EXTERNAL F1IND

COMMON /CERD / Q,DJ,TJ,S?,SZ.SUS,USZ(@,Q),DSZD(?,?)‘QSKSZ(?,Q)
COMMON 7UNO/ 51 ’

S1=8LN0

CALL INSTH2 (FLING , OL 1,00, 1, .10, 10, VALUND)

FLNSZ=S0UND- YAl 1IN

RETURN

R

FUNCTION FUND (U1, 105
IMFLICIT REOL %8 (A=M,0-7)
COMMON /CERO/ A,DJ,TJ,52,82,8U8,087 (9,9) ,08ZD(9,9) ,05257(9,9)
COMMON  /UNO /61
DIMENSTON H a5 yAVID, 9 R(E1) yDCSY HMAN (45)
DD 14 Jk=1,4%5
HOTED) =0,
14 COMNT TN
DMA=2. ~A
AGD = %G
S55=A*5)5
g;?)ﬂz:E.*f1.+ﬁ)—7.*SIJDHﬁ~21.%H$D+JE.¥QSB—EH:TQ
H(Z)Y ==2.%(1.4+Q)-Z.5%51 *xDMA+10, 5%ASD-21 . #A55~70. *¥0
) ==2.¥%(1.+A)+21.%A5D-42. *A55-84., N
Eiél)::l) =% ( 1l LEA) TSRS RO 1O EEASD -2, *QSS‘:’?O- *10
H15)=-2_ % (1.4+A)+7, %51 X%DMA-21 . *ASD+A2 . #5526, #A
HO21)= 2.%(1.-0)=2.59%S 1 *DMA-5, 59N5D+7 . ¥AS5-14, *A
H(Z28)= 2% {1 .~0)~7.%A% (4, -524+7, x5115)
HZ6Y= 2. % (1,-A)+2.5%51¥DMA--2, 5%ASD+7 . *A8S-14. *A
H(AG)Y= 4.8, %A
HiC=U1 %011}
W1=DSORT (1. ~110C)
WiC=1.,~11C
L2C=7%117




WE=DEORT (1. -020)

WZC=1 . -LIZ0

HANC 1) =DJ* (W1C+W2C~-4.) /2.

AN ¢ 3y =D (UL W L2 W) /8,

MARN (2 s==-Dd s (WA CrW20+4,) /4.

FIAN ¢ 4y =0, 2041 24%DJI% (W1C+HWLT)
HANC 5Y=0.204124%DJ% (LI1%p1+17%02)
HAR( &Y =00 1 AAEH6FDT® (T, #WLCHE, #W2C+H4. )
HANC 7)) =0,

HANC 8)===DI% (WICHW2C) /4.

HARN( @) =0, 2041 24D T% (L1 *WT +L2%03)
HAOMCLO) ==DI% (WL C+W2C+4, ) /4.,
HaN (L L) =0,

HAN (12 =0,

HAN (1) =0, 204 1 24D J* (WICHW2E)
HAM (1A4) ==DT % (L #b 1+ W32) /2,
FEANCISY =DI* (W1 C+WRC~4,) /2.

HARM (16 =D % (L1 w12l /2,

HAN (17 =0, 75%DJI* (W1 C--W3C)

HAN(182) =0, 1 2272%DJd % (L1 sl | ~112%W0E)
HOAM(19) ==DI% (WI0-W20) /4.

HAMN (Z20) =0, i

FEN C2 1) ==DJ% (W C+W20C+H4,) /4,

HARM (22 ==0, INE55 T DI (U1 0--U20)
HAM (27) =0 SHESEESRDI (UL €)1 -1 %k )
HAN (24 ) =0,

HAN (25 =0, 75 AT (L ¥ WL =112 )
HAM (Z &) ==0, TEEESISD IR (W (C-W20)
HMAN (27 ) =0, A525HZ% DT % (U %W 1T +1002% W)
HAM C28) =DI* (WIC+-W2C~4, ) /2.

HAN (29) =0,

HAN (Z0) =DJ* (WI1C-W2C) 74.

HAN (Z1) =0, 612772%DJ% (U1 %W 1 —-U2%W2)
HOMN (E2) w=2=-0 0 759% DT % (W1C-W20)

HAN CEE) ==DJ % (U1 %W 12 W) /2,

HAM (EA4) =DJ ¥ (W1C+W2C) /4.

HMAN (Z25) =0, Z53555%DJ % (1 *W1+U2%W32)
HAN (L) ==DJ# (WIC+W2R0+4,) /4,

HON (E7)=—0, 288L75%DJ% (W1 CH+WN2C)




e —— ————

499

79

201

502

702
701

HAN (768 ==0, 57725 DI % (L1 %W 1 +U2%W2)

HAN (9) =0, 25707 %DI% (T, #W1C+7. ¥W2C—-4. )
HAN (40) =0, 57 775%DJ % (U1 %W 1 +U2*WD)

HON (A48 ) =0, D875 DT % (WL O+ 0)

HAN (420) =0,

FIAN (475 =0,

HAM (4.4) =0,

HAN (45) =—1 , 33335%

DO 4929 ITr=1, 4%

FECTMDY ==H CIM)Y +HARN (TH)D
CONTIMUE

CALL EIGEN (H,R,2,0)
.=

DO 99 M=1,9

L=+

D(My=HL)

DO 508 kK=1,9

DO 501 I=1,%9

AVIT B =R(9% (K-1)+1)
CONT TNUE

TRAC=0.,

FART=0,

Doy 701 kE=1,9
AD=DEXF (=D (k) /Td)

DO 702 J=1,9

DO 702 I=1,%9
TRAC=TRAC+AY (T k) »0DS7 (1, Jy w0 6T B wab
FART=FART+NAD
FUNCQ=TRAC /FART
RETURN

END




FUNCTION FNSZZ (HDDS)
IMPLICIT REAL *8 (A=H,0-7)

EXTERNAL FDOS

COMMON /CERD/ A,DJ,TJ,82,87 805,082 (9,9) ,08ZD(9,9) ,082S7 (9,9)
COMMON /DOS/ H2

HZ=HDOS

CALL INSTMZ (FDOS, 0, ,1.,0.,1.,10,10,VALDDS)

FNSZ2=HDOS-VALDOS

RETURN

END

FLUNCTTON FDOS (L, LIS

TMELIOTT REAL, *8 (- ,0-7)

COMMON /CERD/ AGDI, T, 85,587 ,8U5,0829,9) ,08ZD(9,9) ,08Z252(9,9)
COMMON /DOS, H2

DIMENMSTON HY (45 ,AX (9,9 JRX (1) (DX () JHAN(45)

DO 14 I=1.,45

HX (1Y=0,

COMNT T NLIE

DMA=2.-A

AR D= A

AL S=A* 515

HIX (1) PR (1L +A) =T #ET7DMA-21 . *AHDH4A2, #AGS-213, *AQ
HX (%) oL +A) —ELERSZADMA 1 OL SHAHD-21 . #ASS--T0, %A
HY (&) =2 % (] A 2] ARHD=-A7  #ASS5—1d, %6

HX(10)==2, % (1. +A)+3.54572DMA+10. S5xAHD-21 . #A55~70, *
HX(1S)==2.% (1. +-A)+7 . #5775 DMA-21 . #AHD+A2 . *AS5-28, *A
HX (21)= 2. % (1.~-A) =3, 5%¥57%DMA-2, S%AHD+7, #0551 4. 0
HX(Z28)= Z.%(1.-A)+7.%AHD—-14. *A55-2E. *#A

HX(Z6H)= 2% (1, -A)+3,. 5%xG7%DMA-T, S*AHD+7 . *ASS~14., %A
HX (45)= 4,-8, %A

J1C=101 %1

Wi=DSORT (1, -U1C)

it

1



WiGC=1.-U1C
WR=DEORT (1. ~U20)
W20,
HAN (1) =DJ* (W1 G204, ) /.0,

FIAR (20 =D (LI LR L) /5

HAN ( Z) ==DJ% (WIC+W20+A, ) /4,

HAN ( 4) ==0. 204 1 24%DJ % (W1 CHWR0)
HAM ¢ 5D =0, 204 124D % (U1 %W L -+07 %W

HAN( A)=-0. 1 ALLLE¥DI* (2, %W LC D, *W2CH4, )

HAN( 7)) =0,

HAN( 83) ==DJ* (W1 C+-WRCHY /4,

HAN( 9)=-0, 2041 74%DJ% (1)1 #W]1-H12%W52)
HAN (1 O) ==DJ%* (WICHWICH4 ) 74,
HAN (1 1) =0,

(12)=0.

HAN (1735) =0, 2041 24%DJ% (W1CHWIT)
HAN (14 =D T % (LI WL+ 12%WD ) 720,
HAN(1S) =DJ* (WI1C+W2C-4.) /2.

HAN (1 &) ==DJ® (11wl ] —1172%W52) 72

HAN (1 7)Y =0, 75D JI% (WL -W30)

HAMN(18) =0 &1 2272%DJ* (L1 %W 1 —107 %02
HAR (19) =-DJ* (WIC-W2)Y /4.,

AN €20 =0,

HAN (21 ) =-DJd* (WITC+W2T+4,) /4,

HAN (22) =—-0 . 2 GEEDTE (L2
HAN (225) = IS S DI % (L] 0] (17 %50
HAN (24) =0,

HAN (25) =0, 257555 DJ#* (UL WL -0 % W)
HAN (24) =0, SHTRDI*® (WLC--W0)
HAN (27 ) ==0, 25355704 DJ* (U1 *W i #U2%W32)
HANC(Z2B) =DJI* (WIC+WZFC-4.) /2.
FIAN (29 ) =0,
HAN(ZO) =DJI* (WIC-W2C) /4,

HAN(Z1) =0, 61 27724DI% (U1 W1 -2 %W2)
AN (2 =0, 750 DT % (W Ol
HAN(ZZ) ==DJ* (U1 *W1-1U2%W2) /2.

HAN (CZ4) =DJ* (WLC+W2C) 74,

HAN (Z5) =0, 2555w DI % (L1 %W 1+ 2% WD)

HAN(Z6) ==DJ % (WIC+W2C+4.) /4.




499

Lo

501

Ho2

AR
701

THAN(E7) =0, 28R675#DJI* (W1 C+W20)
HGN(&B)ﬂ~ﬁ.577ES¥DJ*(Utwwl+UT*N2)
HAN(Z9) =0, 235707 %DI % (5, ¥WIC+5E, *WZE-4.)

FAMN (40) =0, S7755#DJT % (U1 %W 1-HU 2w
FIAN (4 1) =—0, PABEL7E®DI % (W1 E+120)
HAN (42) =0,

HAN(47Z) =0,

HAN (44 ) =0,

HAN (A45) s 1, BEEEEZ D]
DO 499 TM=1,45

HX (ITM) =kX CIM) +HAN CTM)
CONT INUIE

CALlL. EIGEN (HX ,RX,2,0)
L.=0

no 9% M=1,%

L=+

DX (M) =HY (1)

DO S0 k=1,9

DO 501 T=1,%

AX (T E) =RX (% (K-1)+1)
CONT TNUE

TRAC=0.

FrART=0.

DO 701 KH=1,9
AD=DEXF (=DX () /TJ)

po 702 J=1,9

Do 7o I1=1,%

THQTﬂTHﬁC+QX(I,H)*DSZD(I,J}*&X‘J,H)*QH

FART=FART+AD
FDOS=TRAC/FART
RETURNM

END

FUNCTION FRS162  (WAX)
IMPLICIT RENL =8 (A-H, 0=
EXTERNAL FTRES
COMMON /CERD/ (ST 5 14 P I A
COMMON /TRES/ W

W=WAX

“”WSZ,HUS,DSZ(Q,Q),DSZD(W,W)

,052S7(9,9)




s/ CTUHRDEMADTM) # A= (O] ) NWH
(EM*ENFTMR T #PARPETHOT "O-=2 (5 ) NYH
/AT TM) ® == (5 ) NYH

*O=(L ) NYH

CU+0EM* "I+ M%) % LA*99FGFT " O-=(F ) NUH
(EM*EN+-TME 1) * DAL THOD 0= (5 ) NYH
(DZM+TTM) *# AR T TEOT " O~-= (7 ) NUH

/T UEDTMEDIM) ® T (D) NYH
CECEMREN+HTM* L) *#0C= () NYH

E/C=0EMADTM) * 0= ) NUH

DEM- = 1=0Em

COE- 1 1) LMHOSA=TM

ENAZN=0ZN

D" T=01m

(COE 1) LHOSA=TM

*TN=211

Gx Gl s Gk) AH

Uk " T—5MY%* "L +QAY=5 "YW 25% 55 "D+ (Y- 1) % E = (95) AH
O "HE-SMUR "D T-THYR "L+ (Y= 1) %8 = {8F) AH

G T —SMY % " LA R S TR TG %G D (W= L) w8 s (T8 A
Ux " QE-SMPRH T HIAU R FT-UWORZS% L4 (U+ 1) 8- (GT) AH
GR OL-5MY% " TI—AHU*S "OTHUHA* ZS% 5 5+ (U " 1) # "5 == (01) AH
o P E-GMy% TS - QHYR LS PP R T = (9 AN

Oa "OL-SMYR TG O T+ R ZE* S "D~ (G+ " p ) a "Eem (D) AM
s "BE-SMUK "I +UAYS T TE-UWARZE% "L~ (U+ " L) a " T== (1) AH
186

KT TV ERLq (1Y)

Wt e

HONTLNOD

"O=(1)AH

SET=1 w1 o0d

At ) NG S (A AT (18 AMY (A 5 AU (G1T) AM NOTSNAW [T

M /8AHL/ NOWWOD

(6'E)ISZSD (A G)UZEN" (A &) 280D SNB 2GS ' ZS8 PL DAY /08D NOWRKOD
(70 H=9) 8% 934 LIDI W]

(SN TNy 83414 NOTLINNA

AN

NMMLEY

AHLWA-KUM=ZS TSN
(CAMLTIEAYOT P OT T 0" 1 "0 8340 SRISNTD T190

'3}



FIAN 1) =0,

HAN (12} =0,

FIEAN O Ty e L 200 ] 2 A% DT % (L5 WET)
HAN{14) ===DJ% (U W1 +US*WE)Y /2.

FION €15y o DT O e 2Oy ) /00

HAN (1&) =--DJ% (L1 %W { —-L2%W2) /2,

FIAN (1 7) =00 785D T (WL C-Wa)
HAN(18) =0, 61272728 DJ %% W1 -112%W2)
HAR (] Q) = DH(IAHE‘ W) /4.

FEAN (20 du

FION (21 ) =D T % (W D20, ) /4,
HAN(22) =~0, 352553 %DJI* (U1C-UZC)
FIARM (225 =0, 25 S AE AN A TR RS 3T MES]
HEAM ("4 ) =0,
BN € 50t Y =

i DT (L] %0 ] L2 )
HAN (26) = ST*DI* (W1 C-W2C)
HAN (2 7)—- TEERETHDI (U] LR W
HﬁM(;ﬂ)-UIva1C+N“1*4 ) 72,

HAN (229) =0,

HAN (Z0) =DJ % (W1C-W2) /4.

HAN (1) m0, 6120720 DT % (L1 %0 )2 %03
HAN (57) =—0, 75%DJ* (W1C-W20)

HAN ¢ DI % (1 %W L2y /2,

HAN (74) =DJ* (W1 C+W2RG) /4,

HAN (Z5) =0, T5I5GT %D % (1 %0 +U7 W)
HON (Eb) =D % (W C4W R0+, ) /4,

HAN (573 e DEBET7S% DT % (W0 WED
HAN (Z8) =0, 57 725% DI % (11 %W ]+ U2 % 12)
HAN (79) =0, 2E5702#DJ % (. ¥W1C+3, «W2T-4, )
HAN (40) =0, 57 775%DJ % (L1 %61 +U2¢W2)
HAN (A1) =0, 2B8675%DJI% (W1C+HNZO)
HAN (42) =0,

HAN (47) =0,

HAN (44) =0,

HAN (45) =1, Z23T7T%DJ

DO 499 IM=1,45

HY CIM) =HY (11 +HAN (TM)

499 CONTINUE
CALL EIGEN (HY,RY,5,0)




oaoooaonn

=0
Do 9?9 M=1,9
l_=L.+M
GG DY (M) =HY (L)
no S02 k=1,9
Do 501 I=1,7
mo1 AY (D E)=RY (9% (K-1)+1)
503
TRAC=0.
FravR T =0,
DO 7O1 K=1,9
AD=DEXF (DY (E) /TJ)
Do FO2 J=1,9
ne o7oR I=1,9
THQC:TRﬁC+ﬁV(1,P)*UBZHZ(],J)NHY(J,I)*ﬂD
FART=FART+GD

702
701

RETURM
END

SUBROUTINE INSIMZ (FUNCZTL, A1, BL, A2, B2
Subrutina que funciones de
FUNCTI=funcion integra,
Al,B1L = Limites de la integral
AZLED2 = Limites de Jla integral
Jo, B = Mum. ole partes en o gue se
Resultado de la integral.

inteqra

cue se

2 variables,
" de mas
tler mas

thivide

"

c/u
RESULT=

TMFLTICTT
b d b

REAL, %8 (A-H,0-7)

afuera

sy by RESLILT)

usando Simpson.

declarada FXTERNAL en 21 CALILLING
adentro " ( X ).

" (N ).
de los respec.

FROG.

interv.




J1=J4 1

Fl=DRLE (1)

Frad=DRLECT)

SlLM=0.

DO 1O EEE=1,K1

ok m=h bkl - 1

YER=A2+DELE (KD » (B2-A2) /FE

FER=TCOEF (kE kD

DOo10 J3T=1,J1

JI=JJJ-1

XIJ=A1-+DRLE(JIY* (EB1-A1) /FJ

JIG=1T00EF (JJ,J70

FTON=FUNCTI (XJJ,YEE)

GUM=SUMF TON®DELE (ERED) #DRLUE (JJA)
10 CONTINMUE

RESULT=(BZ2-A2) ¥ (B1-01) %5UM/ (9. %FE*FJ?)

RETURN

END

FUNCTION TCOEF (MM,M)
IMFLICIT REAL *8 (A-H,0-2Z)
TFE (MM EG, O 0OR.MMOEGLM) GO TO 40
FM=DRLE (MM /2. :
L=TINT (FIM)
R =DRIE (L)
IF (BL~=FM) 20,70 .50
20 IC0EF=4
FETILIRN
IO TCOEF=2
FETURM
40 TCOEF=1
RETLRN
END
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