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Resumen

El modelo de Ising es un problema de fisica estadistica que tiene solucién exacta en
dos dimensiones, para el caso de tres dimensiones es preciso utilizar procedimientos
de simulacion. En este trabajo se ha utilizado un método de Monte Carlo para estudiar
el comportamiento del sistema en distintas situaciones, siendo de especial interés el
estudio del paso por la transicion de fase a la temperatura critica (Temperatura de
Curie, Tc). Se ha estudiado la cinética de los dominios magnéticos, considerando la
estructura de los dominios desde el punto de vista de la energia, y en consecuencia,
hemos tenido en cuenta la energia de canje que tiende a mantener alineados los
espines de los electrones en los materiales ferromagnéticos. Este término contribuye
a hacer mayor el espesor de la pared, por la tendencia a que los espines de los
atomos vecinos se mantengan alineados. Se ha considerado el ferromagnetismo
desde el punto de vista cuantico y basado en las propiedades de simetria de las
funciones de onda de los electrones, que se manifiestan en variaciones de la energia
electrostatica de un sistema en funcion de la orientaciobn de sus espines. Se han
estudiado los efectos de histéresis que resultan al aplicar un campo magnético externo
alaredy la orientacion de los espines de la misma a lo largo de su evolucion.

Para la determinacion de las propiedades de los materiales ferromagnéticos se utiliza
el ciclo de histéresis aunque algunas de las propiedades magnéticas, como la
direccion de anisotropia, no pueden ser deducidas directamente de esta manera. Se
utilizan distintos métodos para la determinacién de la anisotropia de las muestras. El
acoplamiento entre la magnetizacion en zonas proximas a la superficie y la
magnetizacion en zonas internas de la muestra puede ser utilizado para obtener un
ciclo de histéresis, que permita obtener sensores magnéticos adaptados a las medidas
gue se quieran realizar. Mediante el control del campo coercitivo y la susceptibilidad se
abre una linea de investigacion para el desarrollo de sensores magnéticos.

Introduccion

La existencia de dominios en los materiales ferromagnéticos es introducida por
Weiss, considerando la existencia de un campo que tiende a alinear
paralelamente a dicho campo los momentos magnéticos del material. Este
campo es conocido como “campo molecular”.

Es debido a Heisenberg el concepto de las “fuerzas de intercambio”, o “fuerzas
de canje”. Las fronteras de los dominios son zonas donde el gradiente del
campo magnético es maximo y la frontera entre dos dominios no es un salto
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brusco, sino que la direccion de los espines al pasar de un dominio a otro varia
de forma gradual dentro de la pared magnética.

Si consideramos la estructura de los dominios desde el punto de vista de la
energia, deberemos tener en cuenta en primer lugar la energia de canje que
tiende a mantener alineados los espines de los electrones en los materiales
ferromagnéticos. Este término, de origen cuantico contribuye a hacer mayor el
espesor de la pared, por la tendencia a que los espines de los atomos vecinos
se mantengan alineados. Siendo el origen del campo molecular debido a estas
fuerzas.

El nUmero de casos para los que se puede obtener una expresion analitica de
la estructura de la pared es bastante reducido. Adem4s, para obtener una
expresion analitica exacta sera necesario realizar diversas aproximaciones.
Uno de los casos que se puede resolver analiticamente, por su simplicidad, lo
constituye una pared de Bloch en un material de un espesor suficientemente
grande. En esta situacién podemos realizar la aproximacion de omitir el término
de la energia magnetostatica, ya que su valor es significativamente inferior al
de la energia de anisotropia y de canje.

El modelo de Ising

El objetivo es poder encontrar el valor del momento magnético del sistema
cuando se conoce el campo magnético aplicado, que puede ser cero o distinto
de cero, y la temperatura. Los modelos analiticos, en general se utilizan para
resolver el caso unidimensional. La complejidad de las ecuaciones que se
derivan requiere la utilizacibn de aproximaciones que hacen que el
planteamiento analitico del problema bidimensional sea extremadamente
complejo, considerando como estructuras bidimensionales a aquellas en las
gue la imanacion es constante en una direccion. EI modelo de Ising es un
problema de fisica estadistica que tiene soluciébn exacta en una y dos
dimensiones, y para una red cuadrada infinita permite un tratamiento
estadistico exacto. Siendo el unico ejemplo no trivial de transicion de fase que
se puede desarrollar con rigor matematico. El modelo de Ising [1] simula la
estructura de una substancia ferromagnética, en concreto simula un dominio de
la misma.

Para el caso de tres dimensiones hemos considerado una matriz cubica en la
que los espines de numero cuantico S (S=1/2) se sitlan en las casillas de la
misma. Los espines que se encuentran en casillas adyacentes (i,j) se
encuentran acoplados por una interaccion de intercambio expresada por:

- J S S5, que tiende a alinear los espines de forma paralela si J>0 o
antiparalela si J<O.

Este modelo es una aproximacion en la que el estudio del hamiltoniano se
restringe a la consideracion de sus elementos diagonales, esto equivale a
considerar Unicamente la proyeccién a lo largo del eje Z de los espines. En esta
aproximacion el hamiltoniano total del sistema [2,3] viene dado por el término
de canje mas la energia del campo externo:
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H==2] ) SFShy—BBe ) SF

L l

donde B relaciona el momento magnético m de cada ién con el espin, m=[3 S
Por medio de los procedimientos de simulacion se ha estudiado el
comportamiento del sistema en diversas situaciones. Siendo de especial
interés el estudio del paso por la transicion de fase a la temperatura critica. Se
han estudiado los efectos de histéresis que resultan al aplicar un campo
magneético externo a la red y la orientacion de los espines de la misma a lo
largo de su evolucion.

Métodos numéricos

El desarrollo de métodos numéricos aplicables a la resolucion de este tipo de
problemas ha cobrado gran interés en los ultimos afios. El célculo de
estructuras magnéticas estaticas por meétodos numeéricos consiste en la
busqueda de una configuraciébn de imanacion en equilibrio a través de la
minimizacion de su energia. Este tipo de célculos se basan en aproximar el
continuo de imanacion por un conjunto discreto de celdas en cuyo interior la
imanacion tiene una determinada orientacion. Salvo para casos en los que la
temperatura sea proxima a la temperatura de Curie, un material ferromagnético
se caracteriza por poseer un vector imanacion constante en maédulo, con in-
dependencia de la posicion en el material o del campo aplicado. Por ello los
cambios de una celda a otra en el vector imanacion pueden considerarse tan
s6lo como cambios de orientacion. Este tipo de calculos es tanto mas preciso
cuanto mas se aproxime el numero de celdas al numero de atomos magnéticos
del material.

En este trabajo, siguiendo esta linea mencionada se ha utilizado un método de
Monte Carlo [4] para analizar el crecimiento y evolucion de los dominios
magneticos.

Se ha utilizado un algoritmo numérico que utiliza nimeros aleatorios. Este tipo
de algoritmos son deterministas, y se utilizan para obtener valores que en
principio se suponen dificiles de predecir. Utilizaremos la aplicacion del método
a un problema de fendbmenos criticos. Para el calculo de la funcion de particion
se ha considerado un conjunto de configuraciones de modo que la probabilidad
es la misma para todas ellas. En particular para el modelo de Ising se
considera que la probabilidad de que los espines se encuentren en una
direccién o en la direccion opuesta es la misma.

El modelo de Ising es un sistema que tiene su ordenacion a bajas
temperaturas. Por tanto antes de seleccionar el algoritmo a utilizar habra que
tener en consideracion esta caracteristica, si consideramos que a temperaturas
bajas la mayor parte de las configuraciones presentan una probabilidad
proxima a cero, a excepcion del estado fundamental y los primeros estados
excitados.

Para la mayor parte de los métodos de muestreo, a altas temperaturas todas
las configuraciones tienen una probabilidad bastante similar. En consecuencia
es importante seleccionar qué estados se incluyen en los calculos.
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Dinamica de Glauber

La dindmica de Glauber permite describir los procesos fisicos en los que
estamos interesados. Esta dinamica es suficiente para describir la dinamica de
los espines. Hemos realizado la aproximaciéon de considerar que el orden en la
sub-red y el parametro de orden magnetizacion-ocupacion de la sub-red es una
variable no conservable.

En este trabajo se ha implementado el algoritmo de Glauber como extension a
las simulaciones previas [5] del estudio de la magnetizacion y efecto de la
temperatura.

En el algoritmo o dinAmica de Glauber, para cada configuracion dada, los N
espines de la red tienen la misma probabilidad. De este modo se escoge una
casilla aleatoriamente y se calcula el incremento de energia OE necesario para
cambiar el espin en esa casilla. A continuacion se estima la probabilidad de
transicion mediante la expresion:

1
W= f )
7

donde k es la constante de Boltzmann y T la temperatura. La constante t
simboliza la escala de tiempo para el estudio de Monte Carlo y es proporcional
a exp (-Q' / kT), donde Q' es la energia de activacion relacionada con el
acoplamiento térmico.

El algoritmo de Glauber tiene una aplicacion especifica para modelos tipo Ising
y no para cualquier hamiltoniano. En nuestro estudio hemos considerado el
modelo de Ising, con la interaccion a primeros vecinos, el hamiltoniano en
ausencia de campo en una red de N spines lo podemos expresar como:
H=-J)'SS, S =%1
(i.J)
En el algoritmo de Glauber el estado del espin S; se obtiene al azar de manera
independiente del estado del espin en el instante anterior. Por otra parte, en el
caso en que AE < 0, la probabilidad de transicion utilizando este algoritmo no
es necesariamente 1. Estas caracteristicas permiten una interpretacién fisica
del algoritmo como un proceso dindmico. En consecuencia al modelo de Ising
dotado de esta dinamica se lo suele denominar modelo de Ising cinético.

Este algoritmo fue propuesto en un principio como un modelo fisico de la
transicion al equilibrio del modelo de Ising. El algoritmo simula una dinamica
estocastica de los espines, que fisicamente puede ser interpretada en términos
de acoplamientos muy débiles de los mismos a un bafio térmico (Q’). Este
induce transiciones aleatorias entre los espines, las cuales dependen de la
temperatura y del campo local instantaneo. Podemos estimar el tiempo medio
entre dos saltos sucesivos de un espin de varios ordenes de magnitud mayor
gue las escalas temporales de las vibraciones en un sdlido.
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Resultados

En la Fig. 1 se muestra la configuracion inicial de una red tridimensional cubica
de 20x20x20 . Se han representado
en la misma los espines con valor de
Y2y ‘Y%, a una temperatura de 0 K y
en ausencia de campo magnético.

La Fig. 2 (a) (b) (c) y (d) representa
los ciclos de histéresis en esta red. La
constante de intercambio en todos los
casos es J/kg=17. Cada uno de los
graficos corresponde a una
temperatura diferente, comprendidas
entre 5Ky 20K.

Los cuatro gréficos de la Fig. 2
muestran el ciclo de histéresis en
presencia de un campo magnético
externo, de las mismas se deduce Fig. 1: Configuracion inicial en 3D

que para una temperatura de

transicion de 20 K, caracteristica de los aislantes magnéticos, se tiende al
alineamiento magnético.

Conclusiones

Se ha utilizado un método de Monte Carlo para realizar la simulacion del
comportamiento del sistema en diversas situaciones, y se ha puesto de
manifiesto la capacidad de este método para situaciones diferentes a la
establecida, siendo de especial interés el estudio del paso por la transicion de
fase a la temperatura critica (Tc).

Se han estudiado los efectos de histéresis que resultan al aplicar un campo
magnético externo a la red y la orientacién de los espines de la misma a lo
largo de su evolucion.

Se ha utilizado el algoritmo de Glauber para realizar una interpretacion
dinamica de la cinética de los dominios, simulando una dindmica estocastica de
los espines que puede ser interpretada fisicamente en términos de
acoplamientos muy débiles de los mismos a un bafio térmico.

En presencia de un campo magnético externo B al aumentar el valor del mismo
se alcanza un valor critico Bc para el cual el sentido de alineamiento cambia
bruscamente. Este comportamiento se refleja en las curvas de histéresis (fig.2).

Por otra parte en un material ferromagnético la energia de anisotropia hace que
la imanacién se oriente preferentemente a lo largo de ciertos ejes definidos.
Esta energia no proviene de la interaccion de canje isétropa considerada hasta
ahora si no que es debida a interacciones electrostaticas asociadas a
distribuciones electronicas.



Congreso de Innovacion Tecnoldgica en la Edificacion CITE — 2011

El acoplamiento entre la magnetizacién en zonas préximas a la superficie y la
magnetizacion en zonas internas de la muestra puede ser utilizada para
obtener un ciclo de histéresis, que permita obtener sensores magnéticos
adaptados a las medidas que se quieran realizar. Estos resultados permiten la
posibilidad de continuar en la linea de investigacion del control de la anisotropia

magnéetica.
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