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) GLOSARIO
Atomo: La particula mas pequefa de un elemento que puede tomar parte en una
reaccion.

Campo magnético: Campo de fuerzas que ocupa el espacio alrededor de todo
iman o alambre que conduce corriente.

Espin: Momento angular intrinseco de una particula subatémica, caracterizado por
su movimiento de rotacion.

Fisica: Ciencia que investiga los conceptos fundamentales de materia, energia y
espacio y las relaciones entre ellos. utilizando operaciones matematicas.
frecuencia - el nimero de ondas o ciclos por segundo.

Galvandmetro: Instrumento de precision utilizado para la medida de corrientes
eléctricas de pequefia intensidad.

Histéresis: En fisica, fendmeno que presentan ciertos materiales en los que la
variacion de alguna de sus propiedades no sigue de forma reversible la variacion
del parametro que la origina, como por ejemplo la imanacién con respecto a la
intensidad de campo magnético.

Iman: En fisica, sustancia que, por condicién natural o adquirida, tiene la
propiedad de atraer al hierro.

Kelvin: Es una de las unidades del Sistema Internacional de Unidades y
corresponde a una fraccion de 1/273,16 partes de la temperatura del punto triple
del agua. Se representa con la letra K, es la unidad de temperatura de la escala
creada por William Thomson, Lord Kelvin, en el afio 1848.

Magnetismo: Conjunto de fenédmenos atractivos y repulsivos producidos por los
imanes y las corrientes eléctricas.

Magnitudes Fisicas: Son todas las propiedades de los cuerpos que pueden ser
medidas directamente o con instrumentos calibrados.

Medir: Es el proceso cientifico que permite cuantificar una observacion utilizando
un marco de referencia.

Modelo cientifico: Es el conjunto armonioso de principios y leyes que permiten
explicar y predecir el comportamiento de la realidad estudiada.

Método Andreas Berger : Método para calcular exponentes criticos en materiales
inhomogéneos
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RESUMEN

El presente informe da cuenta de cémo se realiz6 un estudio de las propiedades
magnéticas de materiales nanoestructurados mediante técnicas de simulacién
computacional, con ellas, se espera reproducir el comportamiento critico de
materiales magnéticos nanoestructurados y predecir su comportamiento a
diferentes cambios de temperatura. De igual manera las condiciones de frontera
periddicas debieron tenerse en cuenta para lograr estados mas realistas. Cambios
en los parametros de forma en estas nano-estructuras revelaria propiedades con
posibles aplicaciones tecnolégicas. Anadlisis de la evolucion de momentos
magnéticos en funcién de la temperatura y el campo externo, al interior de cada
particula y del conjunto permitieron indagar en la fenomenologia granular de las
nanoestructuras.

Se desarroll6 el proyecto en tres fases, iniciando con la busqueda y seleccién de
material bibliografico, seguido de la simulaciébn computacional de propiedades
magnéticas en materiales nano-estructurados y finalmente los resultados
obtenidos como producto de dichas simulaciones, fueron analizados y modelados
para obtener parametros como exponentes criticos.

A partir de la magnetizacién vs temperatura se determinaron los exponentes

criticos (B) para determinar cémo estan alineados los espines al igualque el
comportamiento de la regidn critica (AT).

PALABRAS CLAVES:

Magnetismo, temperatura, espin, region critica, simulacién, Ley de Curie.
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ABSTRACT

This report describes how a study of the magnetic properties of nanostructured
materials was performed using computer simulation techniques with them, it is
expected to play the critical behavior of nanostructured magnetic materials and
predict their behavior to different temperature changes. Similarly periodic boundary
conditions must be taken into account to achieve more realistic conditions,
changes in the parameters of how these nano structures would reveal properties
with potential technological potential. Analysis of the evolution of magnetic
moments in function of temperature and external field, within each particle and the
assembly allowed investigate the granular phenomenology of nanostructures.

The project was developed in three phases, starting with the search and selection
of bibliographical material, followed by computer simulation of magnetic properties
in nanostructured materials and finally the results achieved from these simulations
were analyzed and modeled to obtain parameters as critical exponents .

From the magnetization vs temperature critical exponents (B) they were

determined to determine how the spins are aligned like the behavior of the critical
region (DT).

KEY WORDS:

Magnetism, temperature, spin, critical region, simulation, Law Curie.



INTRODUCCION

El siglo veinte fue sin duda el de mayor avance tecnolégico de la humanidad; sin
embargo, el hombre busca dia a dia,continuar con esta evolucién dando nuevos
usos a los elementos que se encuentran en su entorno. Para cumplir con este
objetivo se busca generar nuevo conocimiento y fabricar todo tipo de aparatos o
dispositivos que mejoren la calidad de vida, cada dia los materiales magnéticos
tienen un mayor auge y aplicaciones en el area tecnolégica. El magnetismo es un
fenémeno natural por el cual un objeto ejerce una fuerza de repulsién o atraccion
sobre otro material, existen algunos materiales muy conocidos como el hierro,
cobalto y niquel que tienen propiedades magnéticas facilmente detectables.

Es importante comprender la terminologia utilizada en el campo de la fisica
enfocado a los materiales magnéticos, al igual que las formulas y sus origenes,
esto garantiza dominio en el tema tratado y la calidad de la informacion
recolectada y actividades realizadas.

En este trabajo se presenta un estudio de investigacion sobre un material
magnético bajo simulacion computacional, buscando predecir el comportamiento
de éste frente a una temperatura aplicada. Se han observado varios fendmenos en
este tipo de materiales, en los cuales las variaciones de las propiedades
magnéticas permiten dar usos diferentes y aplicaciones varias al material en
relacion con su comportamiento.

Una vez investigado el tema, y con el conocimiento apropiado se realizaran
simulaciones computacionales con el fin de predecir comportamientos magnéticos
de algunos materiales, haciendo aportes significativos a los estudios que se
vienen realizando sin necesidad de realizar muestreos fisicos que impliquen altos
costos de ejecucion.
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1. AREA PROBLEMATICA

¢ Bajo principios de la fisica de materiales magnéticos y por medio de simulaciones
computacionales, es posible reproducir el comportamiento critico de materiales
magnéticos nano-estructurados y predecir su comportamiento a diferentes
cambios estructurales?

El estudio de propiedades magnéticas de los materiales, es un tema de gran
importancia a nivel nacional e internacional, ya que aporta significativamente al
desarrollo cientifico y tecnologico; siendo mas fuerte, en los Ultimos afios, debido
al desarrollo de materiales nano-estructurados y con ellos el surgimiento de la
nanotecnologia.

Actualmente en Colombia, son varios los grupos de investigacién, que estan
trabajando en este campo. Entre ellos, el grupo de investigacién de Magnetismo y
Simulacién de la Universidad de Antioquia en Medellin, PCM Computacional
Applications de la Universidad Nacional de Colombia Sede Manizales,
Magnetismo y Materiales Avanzados, de la Universidad Nacional de Colombia,
sede Manizales, el grupo de propiedades magnéticas y magneto-Opticas de
nuevos materiales, de la Universidad Tecnologica de Pereiralinea de
investigaciéon en Nanomagnetismo de Cali, entre otros. Muchos de estos grupos se
dedican a la investigacidn experimental, otros, al campo de la simulacion, los
cuales proveen un conocimiento teorico-practico en materiales nano-
estructurados.

La investigacion en el campo experimental requiere de equipos de medicién
altamente costosos asi como la ejecucidon de muestras y su tratamiento. Ademas
de lo anterior, también se generan costos adicionales por manutencion y la
necesidad de espacios fisicos. Una alternativa menos costosa y muy valiosa, es la
simulacion computacional, que permite obtener informacion relevante de un
sistema fisico, aportando sin duda, al campo experimental y tedrico.

Sin embargo, en lo relacionado con el area de las simulaciones de
nanoestructuras granulares, se han tratado de reproducir y predecir diferentes
comportamientos magnéticos a nanoescala y microescala,encontrando que estos
modelos no han sido totalmente correctos para toda la gama de valores que
pueden tomar las variables.Tales situaciones no han sido estudiadas en detalle y
son indudablemente de gran importancia para los futuros desarrollos tecnolégicos.

La clave de este proyecto es intentar observar de una manera mas clara los

diferentes efectos locales que suceden en el interior, la frontera y el conglomerado
de las particulas.

15



2. OBJETIVOS

2.1 OBJETIVO GENERAL
Describir 'y predecir el comportamiento magnético de materiales nano-
estructurados en la region critica, mediante simulaciones computacionales.

2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

Estudiar el comportamiento magnético a partir de curvas de magnetizacién por
sitio en funcién de la temperatura y el tamano de particula, obtenidas por
simulacion bajo la eleccion de dimensiones acorde con costos
computacionales accesibles.

Calcular los exponentes criticos de transiciones de fase magnética de un
estado paramagnético a un estado ferromagnético en materiales nano-
estructurados a partir de simulaciones computacionales.

16



3. JUSTIFICACION

Con el presente proyecto se busca adquirir y afianzar conocimiento de la
clasificacion, caracteristicas y comportamiento de materiales magnéticos nano-
estructurados realizando simulaciones computacionales basadas en el método de
Montecarlo que busca predecir el comportamiento de estos materiales a diferentes
cambios estructurales.

Con la ejecucién de este proyecto se realizaran simulaciones a bajo costo sin la
necesidad de recurrir a un muestreo fisico para identificar el comportamiento de
ciertos materiales ferromagnéticos, adicional a esto, realizar aportes y
experiencias a los estudios que actualmente se vienen realizando.

Identificar claramente el comportamiento de materiales ferromagnéticos da una
idea amplia de sus posibles aplicaciones teniendo en cuenta sus caracteristicas
principales y la variacion de estas al incluir factores externos.

Como factor externo se incluira la temperatura y con el apoyo de la Ley de
Curieobservar el comportamiento de los materiales magnéticos al aplicar ciertas
temperaturas.

17



4. MARCO TEORICO

4.1 HISTORIA MATERIALES MAGNETICOS

En sus inicios el magnetismo se relacionaba con los imanes pero en 1820 Hans
Christian Oersted descubridé una relacién entre la electricidad y el magnetismo al
poner a circular corriente por un hilo conductor y observar el movimiento que se
producia en una aguja imantada que se encontraba en la inmediacion de este.
(Begona Blasco Laffén, 2007, pag. 244)

En el ano 1925 , tres investigadores Ralph Kronig, Goudsmit y Uhlenbeck,
introdujeron el espin como una propiedad fisica de las particulas elementales y
partieron de la idea de que el electrén que orbita alrededor del niucleo atémico es
similar a la tierra en su movimiento alrededor del sol pero en el caso del electron
no se puede calcular el momento angular de rotacion en funcién de la masa pero
se sabe que el electron posee un carga eléctrica negativa y al girar sobre su
propio eje genera una fuerza o campo magnético que se le denomino espin, el
espin proporciona una medida del momento angular de toda particula. (A. P
French, 1982)

Los materiales magnéticos se clasifican en dos grandes grupos, materiales
blandos y duros, esta clasificacion se da dependiendo de las propiedades de cada
material, los materiales magnéticos blandos son aquellos que una vez
magnetizados hasta su punto de saturacion y eliminado el campo aplicado pierden
su magnetizacion con facilidad, es decir que la desimantacion resulta facil en estos
materiales, al contrario los materiales magnéticos duros se comportan como un
iman permanente ya que conservan sus propiedades magnéticas a un en
ausencia del estimulo o campo magnético aplicado, estos materiales son
dificilmente desimantados aun en presencia de campos magnéticos de sentido
contrario, a esta propiedad se le conoce como histéresis (Figurai)

Induccion o____ BT ¢ B
rragnetismo L H
rermanernte Er P e
¥ curva del
material
Wirgen
H K H
D A Hec I
\;fu erza
CORrCitiva
-Br

E F  Ciclo de Histéresis

Figura1 Ciclo de Histéresis. (Paul & Gene, 2005, pag. 817)
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En los materiales ferromagnéticos existe la presencia de dominios o zonas, estos
dominios son un sector del materiales que poseen unas caracteristicas en
particular, los dominios son pequefias zonas en las cuales todos los espin estan
apuntando en una misma direccién y son divididos por las paredes de Bloch que
son los limites que separan un dominio de otro (Plonus, 1994, pag. 440), en pocas
palabras es una parte del material que se encuentra magnetizado o en su punto
de saturacion, esto no significa que el material tenga un alto grado de magnetismo
ya que es muy posible que la suma de los totales de los diferentes dominios del
material se anulen entre si.

Figura 2 Material
Ferromagnético
Dividido por dominios. (Serway, 1997, pag. 225)

-~ A w e
K o= wm
FA N N

L T

Figura 3 Material
Ferromagnético
Alineacion de espines. (Martin, 2012, pag. 13)

Figra 4 Material
Ferromagnético contodos sus espines
alineados. (Serway, 1997, pag. 225)
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En la figura 2se puede observarclaramente las divisiones que se presentan en la
primera imagen, podemos apreciar las flechas de cada grupo o dominio apuntando
en una direccion, estas flechas representan los espines, es decir que si tomamos
solo el dominio estariamos en presencia de un iman o material magnético con una
alto grado de magnetismo.

Al aplicar un campo magnético externo los espines de los diferentes dominios
tienen a alinearse en un mismo sentido(Figura 3), es muy probable que todos los
espines de los dominios no se encuentren alineados sin embargo aplicando un
campo magnético externo mas fuerte tienden a alinearse todos los espines, el
valor magnético del material tiende a aumentar hasta que todos los espines de los
diferentes dominios estén apuntando en una misma direccién, cuando esto sucede
se dice que el material se encuentra en su punto de saturacibn magnética, aun
aplicando un campo magnético mas fuerte el material no podr4d aumentar su
magnetismo, este comportamiento se puede observar en la (Figura 4)

En la figural ciclo de histéresis se observa de cierta forma el comportamiento
anteriormente nombrado, la imagen muestra una relacidbn entre un campo
magnético aplicado y el magnetismo del material, una vez los materiales
magnéticos estén magnetizados o en su punto de saturacion es posible que
algunos conserven esta propiedad como se nombrd anteriormente y obtienen la
clasificacion de materiales magnéticos duros, si observamos la imagen vemos
desde el punto A hasta el punto B como el material se vuelve magnético a medida
que el campo magnético aplicado aumenta, el aumento del magnetismo del
material es exponencial hasta cierto punto , este punto es el punto de saturacion,
podemos observar que en el punto B el material ha tomado un comportamiento
lineal pues todos sus espines ya se encuentran correctamente alineados y no es
posible que su campo magnético interno aumente mas.

Si se observa el punto B-C se vera que el material alin conserva un alto grado de
magnetismo (Casi un 100%) a pesar que el estimulo ( Campo Magnético Externo)
se ha retirado en su totalidad Punto B este valor es conocido como campo
magnético remanente.

Para desmagnetizar el material es necesario aplicar un campo magnéticoopuesto
(punto C-D) en el cual podemos observar como progresivamente disminuye el
campo magnético del material hasta llegar a cero Punto D, la intensidad del campo
magnético aplicado para la desmagnetizacibn es conocido como Fuerza
coercitiva, la fuerza coercitiva o fuerza de coercitividad es la intensidad del campo
que es necesario para volver a desmagnetizar completamente un iman.

Si se aplica un campo magnético opuesto el material serd magnetizado
nuevamente y sus espines se alinearan en torno al campo aplicado Punto E, el
comportamiento se repite nuevamente segun lo explicado, el material conserva su
magnetismo aun cuando el estimulo es retirado Punto F.
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Aplicando un campo magnético opuesto se puede observar que es posible que el
material ferromagnético pierda sus propiedades magnéticas llevando este a 0, sin
embargo existe otra forma demostrada en el cual el material deja de ser
ferromagnético y pasa a ser paramagnético, los materiales paramagnéticos se
caracterizan por tener un comportamiento magnético muy débil, debido a que sus
espines no se encuentran alineados, por el contrario todos los espines se
encuentran desordenados y apuntando en una direccion diferente Figura 5.

N/

Figura 5. Material Paramagnético. (Poole & Owens, 2007, pag. 180)

Pierre Curie, un fisico francés,en 1880 descubrié junto a su hermano Jacques la
piezoelectricidad que consistia en comprimir un cristal de cuarzo que generaba un
potencial eléctrico (Santos, 2010), poco tiempo después, en 1895 descubrié que
algunos materiales al ser sometidos a una temperatura en particular dejan de ser
ferromagnético, en este caso la temperatura era inversamente proporcional al
magnetismo del material ya que al someter a los materiales a una temperatura
estos dejaban de ser ferromagnético y pasaban a ser paramagnéticos, como se
puede observar en la Figura 6.

Figura 6.Curva de temperatura de Curie. (Serway, 1997, pag. 228)
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En la anterior (figura 6) se puede observar como disminuye progresivamente la
magnetizacion del material a medida que aumenta la temperatura, en la tabla.1
vemos las temperaturas ya definidas para algunos materiales los cuales dejan de
ser ferromagnético pasando a ser paramagnéticos.

Los materiales paramagnéticos tienen una susceptibilidad magnética pequefia, la
imantacion que adquieren estos materiales con la presencia de un campo
magnético externo se puede llegar a perder con facilidad, sin embargo si existe un
campo externo constante se puede cumplir la Ley de Curie aplicando temperatura
a este.

Tabla1l Temperatura de Curie. (Serway, 1997, pag. 229)

En la figura 7 se observa un punto denominado temperatura de Curie o regién de
transicién en la cual el material deja de ser ferromagnético, antes de llegar a este
punto el material tiene un desplome significativo en su magnetizacién, esto es
conocido como la regién critica y estd plenamente identificada para algunos
materiales pues el desplome es claramente evidente sin embargo cuando se
realizan aleaciones de materiales es posible que la regién critica varié
notablemente dependiendo de las caracteristicas de los materiales que hacen
parte de la aleacion.
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Rango para Tc

T

Figura 7 Transicion de fase ferromagnética-Paramagnética en un material
inhomogéneo. (Nieto, 2012, pag. 10)

El movimiento de las cargas eléctricas pueden producir un campo magnético y
viceversa por lo tanto una corriente eléctricapodria ser inducida en un circuito por
un campo magnético variable, este fue un gran aporte que hizo Michael Faraday,
autor de la Ley de Induccion de Faraday, para sus experimentos Faraday utilizo un
galvanémetro el cual es un instrumento que sirve para determinar el sentido y la
intensidad de una corriente eléctrica observada en una aguja magnética que
posee el galvanémetro, Faraday observo que al mover un iman hacia un circulo de
alambre conectado al galvanometro se producia un movimiento en la aguja en el
mismo sentido del movimiento del iman de igual forma si el iman se alejaba del
circulo de alambre entonces la aguja se movia nuevamente en este sentido (ver
figura 8)gracias a esto se determind que una corriente eléctrica pude ser
producida por cambios en el campo magnético nunca por un campo magnético
estable (Serway, 1997).

23



e : ﬁ@- . él‘-}?}}}}}}}?—.ﬂ 3
[k ||

4 l\..'.:
| |
G [ |

Figura 8 Ley de Faraday. (Bautista, 2000)

Todos los avances que se han presentado atreves de la historia han servido para
darles nuevos usos a los materiales magnéticos, uno de los usos mas comunes y
que ha generado una gran riqueza para algunas companias ha sido en medios de
almacenamiento basados en magnetismo.

4.2 TECNICAS DE CARACTERIZACION EXPERIMENTALES.

Técnica de VSM (Magnetometria de Muestra Vibrante)

Con esta técnica se puede estudiar las propiedades magnéticas con relacién al
campo magnético y la temperatura(ver figura 9), la cual es una de las mas
utilizadas en diferentes laboratorios de produccién y analisis de materiales
magneéticos. La técnica permite encontrar las curvas de histéresis de los
diferentes materiales y asi determinar algunas aplicaciones
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Figura 9 Lazo de histéresis (Chapman, 1993)

La funcionalidad de un magnetoémetro consiste en medir el momento magnético de
una muestra cuando esta en un campo magnético estatico, donde se determina la
magnetizacion y susceptibilidad magnética. Siendo uno de las mejores técnicas ya
que proporciona resultados muy precisos. (Rivera, Restrepo, Sanin, & Patifio,
2006)
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4.3DEFINICION Y CALCULO DE EXPONENTES CRITICOS

La fase detransicionde los materialesferromagnéticos a paramagnéticos en
funcionde una temperatura aplicada es un estudio que se ha venido realizando
durante un largo periodo de tiempo, debido a la importancia deestéy las
aplicaciones que se le pueden dar a los materiales segun suscaracteristicas, como
se menciond en el capitulo 4.1 los materialesferromagnéticos poseen una
temperatura llamada o definida temperatura de Curie en la cual el material cambia
del estado ferromagnético a paramagnético, se espera que en un material ideal o
perfecto esta temperatura este claramente marcada por unacaidaabrupta de la
magnetizacion en funciénde la temperatura M(T), sin embargo esto por lo general
no sucede con las muestrasnano-estructuradasya que no se encuentra un
material perfecto en la naturaleza, por este motivo no se tiene una temperatura
marcada y por el contrario se tiene unaregionen la cual se identifica lacaida o
disminucién de la magnetizacién en funciénde la temperatura, a estaregion se le
conoce como regiéncritica.

Para determinar los exponentescriticos existen varios métodosya definidos que se
pueden aplicar en algunas ocasiones, ya que cadamétodo o técnicafue
desarrollada bajo ciertas restricciones, elmétodo empleado en la simulaciénde los
materialesmagnéticosnano-estructurados llevada a cabo se basa inicialmente en
elmétodode Andreas Berger descrito en la ecuacion 1, este se puede utilizar en
materiales conalgun grado de inhomogeneidad y se basa en medidas
demagnetizacion en funciénde la temperatura. (Campillo, y otros, 2001)

B 2
_ mO TC _T _ 1 _l(TC _Tuver)
M(T.T.)= @L( I JB(TC T) e exp{ e e ] | gT

. 2 AT}
Ecuacion1. Modelo De Adreas Berger (Daza, 2015)

Realizando una regresion no lineal por minimos cuadrados, se obtiene un ajuste
de las muestras tomadas de un material magnético nano-estructurado
desarrollado bajo simulacion computacional con el cual se calculan los
parametrosmy,B,T,yer Y ATcde la ecuacion 1

La siguiente( tabla 2 ) nos permite contrastar los exponentes criticos obtenidos de

forma simulada con los hallados mediante métodos teéricos y asi saber cual de
estos modelos tedricos se ajusta mas al Hamiltoniano del sistema.
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Sistema a’ i} y' v’ « ¥ U
Sistemas magnéticos
i -0.3 0.42 0 1.35
EusS -0.15 | 033 0.05
CrBr; 0.368 1.215
Modelos resueltos
Clasico 0 Y 1 Yo 0 1 Vo
Modelo esférico (d=3) ¥ -1 2 1
Modelo de Ising (d=2) |0 1/8 ~7/4 |1 0 ~74 |11
Aproximaciones
Modelo de Ising (d=3) |~ 1/8 ~ 5/4
Modelo de Heisenberg ~0.345 ~-01 |~13 |~0.70

Tabla 2. Exponentes criticos para algunos sistemas tanto teéricos como practicos
(Avita, Vianey, Moukarzel, Romero, & Aldo, 2006)

4.3.1 MODELOS TEORICOS
4.3.1.1 TEORIA DE CAMPO MEDIO

En la teoria de campo medio, el comportamiento de la magnetizaciéon con la
temperatura sigue una ley exponencial que tiene la siguiente forma:M o (T, —

1
T)z.En los sistemas reales se puede comprobar que la magnetizacion se comporta
como(T, — T)Pcercano a la transicién de fase, este exponente da informacion
importante acerca de la naturaleza de la transicién de fase.

En esta teoria se asume que todos los espines “sienten” un campo promedio
idéntico producido por todos sus vecinos, el cual es proporcional a la
magnetizacion (Blundell, 2001).

Se pueden definir otros dos exponentes (§ y y) y a este conjunto se le denomina
exponentes criticos, debido a que rigen el comportamiento de algunos parametros
macroscopicos cerca de la regién critica donde ocurre la transicién de fase.

4.3.1.2 TEORICA DE HEINSENBERG

Un enfoque alternativo para comprender el comportamiento magnético de estos
materiales consiste en considerar modelos particulares microscépicos de
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interacciones magnéticas. EI modelo de Heisenberg tiene en cuenta las
interacciones de los vecinos mas cercanos y tiene un Hamiltoniano con la
siguiente forma:

H = —=XupJSiS;

Donde la constante J es la integral de intercambio y el simbolo (ij) debajo de la
sumatoria representa la suma sobre los vecinos mas cercanos. Los espines S; se
tratan como vectores tridimensionales ya que pueden apuntar en cualquier
direccion del espacio. Sin embargo la suma se puede tomar en una, dos o tres
dimensiones. Es importante diferenciar entre la dimensién de la red (d) donde se
encuentran los espines y la dimension de los espines (D) como tal (Blundell,
2001). (Daza, 2015)

4.4 SIMULACION COMPUTACIONAL: METODO DE MONTECARLO

El método Montecarlo es un método numérico que permite resolver problemas
fisicos y matematicos de alta complejidad mediante la simulacién de variables
aleatorias. El método Montecarlo fue bautizado asi por su clara analogia con los
juegos de ruleta de los casinos, el nombre de Monte Carlo proviene de la famosa
ciudad de Mobnaco, donde abundan los casinos de juego y donde el azar, la
probabilidad y el comportamiento aleatorio conforman todo un estilo de vida.

Este importante método es una técnica que combina conceptos estadisticos es
decir muestreos aleatorios repetitivos que busca dar respuesta o aproximaciones
estadisticas a problemas que tienen dificil solucién por métodos exclusivamente
analiticos o numéricos , actualmente es una técnica muy utiliza pues gracias al
avance de los ordenadores que son la herramienta fundamental para generar
nameros pseudo-aleatorios y automatizar calculos, hoy en dia se presenta este
método como asequibles para la resolucién de ciertos problemas en numerosos
areas como la informética, fisica, empresarial, econémica, industrial e incluso
social.

Las primeras aplicaciones a gran escala se dieron en las cabezas lectoras de los
discos duros las cuales utilizan materiales magnéticos de alta permeabilidad
alrededor del cual pasa una corriente por un alambre (Poole & Owens, 2007),
recordemos que la permeabilidad en un material magnético se define como la
capacidad de una sustancia o medio para atraer y hacer pasar a través de ella
campos magneéticos, cambiando la direccibn se puede magnetizar diferentes
regiones del disco por lo tanto se puede obtener en este un cdodigo binario esto
permite que la informacién sea grabada y borrada las veces que sean necesarias,
esta aplicaciones se han tenido que realizar Ultimamente a niveles nanoscopicos
debido a la necesidad de miniaturizar todos los dispositivos electrénicos, el control
del magnetismo interno de un material mediante el paso de corriente eléctrica
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permite fabricar nuevas memorias magnéticas, nano-osciladores y dispositivos
para electrénica digital, Los trenes también se han visto beneficiado con la
aplicaciéon de los materiales magnéticos, en la actualidad ya existen algunos
trenes, como es el tren de MAGLEYV, el tren levita sobre los rieles gracias al campo
magnético formado en el carril guia, con esta tecnologia se pueden desarrollar
altas velocidad pues elimina friccién con el medio, en la nasa actualmente también
se trabaja en un proyecto que busca disefiar lanzamiento de aeronaves espaciales
impulsadas inicialmente por un campo magnético. (Poole & Owens, 2007)

4.5 ANTECEDENTES

Limitaciones tecnolégicas en almacenamiento magnético de informacion
Aunque Bean y Livingston iniciaron el estudio del superparamagnetismo en la
década de los 50°s (Bean & Livingston, 1959)solo hasta fines del siglo XX con las
limitaciones impuestas por el efecto superparamagnético (ESPM)se ha mostrado
real importancia por parte de la comunidad cientifica, dadas las consecuencias
desagradables para el almacenamiento de informacion. Antes del limite impuesto
por el ESPM la preocupacion se centraba en aumentar la capacidad de
almacenamiento disminuyendo las dimensiones del sensor de lectura y la
capacidad mecanica de barrido sobre el disco. Posteriormente basados en el
fenébmeno demagneto-resistencia MR y su evolucion a magneto-resistencia
gigante GMR, se consiguié de forma paralela aumentar densidad y tiempos de
lectura. En posteriores modificaciones se necesité grabar sometiendo el material a
aumentos de temperatura por la incidencia de un laser sobre el punto de escritura
(HAMR) (Pan & Bogy, 2009). La idea consiste en utilizar materiales de alta
temperatura de transicion de manera que permitan grabar faciimente con el
calentamientopara que a temperatura ambiente el dominio magnético se oponga
con mayor resistencia al ESPM.

Arreglos de nano-particulas.

Es posible obtener sélidos con particulas ultrafinas por una gran variedad de
métodos tales como reduccién quimica, deposicion por vapor, sputtering ,Melt-
spinning, electrodeposicidn, aleaciones mecanicas, etc. (Hadjipanayis & Prinz,
1990) (Dormann & Fiorani, Magnetic properties of fine particles, 1991). La
estructura final puede ser conseguida por hornos convencionales o calentamiento
Joule. Naturalmente es también posible encontrar nano particulas magnéticas en
algunos animales o bacterias (Lee & Jeong, 2005) (Muller, Runge, Ravelli,
Mehnert, Thiinemann, & Souto, 2006) (Kuempel, Tran, Castranova, & Bailer, 2006)
(A. Jordan, Bruhn, Neumann, Thiesen, von Deimling, & von Deimling, 2006.). Para
presentar un enfoque sobre los materiales magnéticosnanoestructurados con un
especial énfasis en solidos magnéticos granulares, es de especial interés
entendercomo una plataforma el comportamiento magnético de arreglos de nano
particulas (Baldomir, y otros, 2007). Para una mejor aproximacion es
absolutamente necesario considerar las interacciones magnéticas entre particulas.
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Una gran cantidad de reportes experimentales bajo diferentes técnicas han
mostrado evidencia importante de esta influencia (Allia, Knobel, Tiberto, & F.,
1995) (Mgrup & Tronc, 1994) (Dormann, y otros, 1996.) (El-Hilo, Chantrell, &
O’Grady, 1998.).

Materiales nano-granulares

Existen una gran cantidad de materiales que tienen una naturaleza granular a
nanoescala y cuyas propiedades magnéticas son sorprendentemente diferentes
con sus contrapartes en bulk (Gleiter, 1989) y fendmenos correlacionados con sus
propiedades mecanicas (Yip, 1998). Mientras materiales ferromagnéticos como
Fe,Niy Co, son en general magnéticamente blandos en bulk, se transforman
magnéticamente duros cuando aparecen en forma de particulas no interactuantes
a nanoescala. La razén es que la magnetizacién se vuelve uniforme en
dimensiones tan pequefias como el ancho de una pared de dominio (Wernsdorfer,
y otros, 1997) (Thirion, Wernsdorfer, & Mailly, 2003.).

29



5. METODOLOGIA
5.1 TIPO DE TRABAJO
La metodologia de la presente propuesta de investigacion se realizara en tres
fases, describiendo cada una de las actividades necesarias y sus responsables,
con el fin de cumplir con los objetivos propuestos.
5.2 PROCEDIMIENTO
5.2.1 Fase 1. Revision Documental.
En esta fase se realizard la busqueda, lectura y selecciéon de la informacion
pertinente para la ejecucion del proyecto. Todos los participantes estaran
constantemente haciendo la revisién bibliografica. Esta primera fase consta de las
siguientes actividades:
Actividad 1.1. Busqueda y descarga de articulos cientificos desde las bases de
datos, relacionados con la simulacibn computacional de materiales
nanoestructurados, comportamiento critico de materiales magnéticos, simulacién
Monte Carlo, entre otros.

Actividad 1.2. Lectura, selecciéon y discusion de la informacion bibliografica
pertinente para el presente proyecto.

5.2.2 Fase 2. Simulacion computacional de propiedades magnéticas en
materiales nanoestructurados.

Se realizara una serie de simulaciones utilizando MatLab® como entorno de
programacion.

Las actividades que se llevaran a cabo en esta fase son:

Actividad 2.6. Calculo de los exponentes criticos a partir de las simulaciones
obtenidas. Se hace a partir de los resultados obtenidos de las simulaciones.

5.2.3 Fase 3. Redaccidn y presentacion de resultados finales.

En esta fase se analizan e interpretan los resultados finales y se redactara un
informe final.

Actividad 3.1. Se entregara un informe final con todos los resultados de las
muestras trabajadas
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6. RESULTADOS
6.1 DESCRIPCION DE RESULTADOS

En este capitulo se presentan los resultados de un material nano-estructurado
desarrollado bajo simulacion computacional, se trabajaron diferentes muestras del
material variando el espesor del mismo y determinando en cada muestra el
exponente critico, Mo, AT, B.

A partir de las muestras obtenidas experimentalmente en el Laboratorio de Fisica
del plasma de la Universidad Nacional, se tomanen una tabla de temperaturas
relacionadas con el My correspondientes a cada una de ellas, estas temperaturas
estan en el intervalo de los 280 a 350 grados Kelvin.

Bajo simulacion computacional se determind los exponentes criticos para cada
una de las muestras realizando este calculo mediante un software disefiado por
los profesores Lucero Alvarez Mino y Luis Fernando Mulcue, este cédigo fue
ejecutado con la herramienta MatLab®, el cual permite graficar el comportamiento
de la magnetizacion vs temperatura y ajustar este resultado a los valores de la
muestra desarrollada computacionalmente.
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Figura 11. Magnetizacion en funcién de temperatura para la muestra nimero 16
con 40 ciclos.
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6.2 DISCUSION DE RESULTADOS

En las figuras10,11,12,13,14 y 15 se aprecia la magnetizacién en funcién de la
temperatura, tanto para los resultados de las muestras simuladas (linea negra)
como los resultados numeéricos obtenidos usando el codigo implementado en
MatLab® (linea verde) correspondiente a las muestras 8,16, y 24.En los resultados
se puede observar que existe un buen ajuste a los datos simulados con un factor
R? de 0.9 para cada muestra.

La forma que toman las curvas de magnetizacién cercanas a cero cuando se
incrementa la temperatura es un indicador de que existe una transicién de fase de
ferromagnético a paramagnético, lo cual ocurre a una temperatura amorfa de
Curie TC, la cual puede ser determinada al igual que el exponente critico (B)
asociado a esta transicion.

Inicialmente los célculos se realizaron en MatLab® utilizado 40 ciclos paraATc
obteniendo un valor limite para este parametro de 12, por lo tanto se
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decidiéaumentar los ciclos a 80 permitiendo de esta forma obtener un valor mas
preciso sin limitar el célculo de AT. . Al realizar esta modificacibn mejora
notablemente el ajuste en las graficas 13,14 y 15 en comparacion con las graficas
10, 11y 12.

Al realizar el ajuste tedrico con las muestras simuladas se obtuvieron parametros
como exponente critico B ,AT: , Mo y temperatura critica TC. Para obtener estos
resultados se realizaron numerosas iteraciones para cada muestra hasta obtener
el Vminen el cual se identifica la temperatura critica

Inicialmente se realizé el calculo con una temperatura de 315.0 grados Kelvin y un
My aleatorio el cual se fue ajustando progresivamente, una vez obtenido el valor
del My que mas se ajusta al modelo, se vari6 la temperatura hasta llegar al valor
minimo de Vmin €n el cual se determiné la temperatura critica, esta variacion se
realiz6 en escala de 0.1 grado kelvin.

En las tablas 3 y 4 se presentan los resultados para cada una de las muestras
para 40 y 80 ciclos.

Delta 40 ciclos

Muestra/Espesor | Delta T B V_Min | Temperatura Mo
Muestra 8 12 0.5100 0.0166 314.8 K 1,1025
Muestra 16 12 0.5100 0.0130 313.0K 0.797701
Muestra 24 12 0.3640 0.0098 324.8 K 0.6705936

Tabla 3 Resultados de muestras con Delta T 40

Delta 80 ciclos

Muestra/Espesor | Delta T B V_Min Temperatura Mo
Muestra 8 20 0.4880 | 0.00874754 311.5K 1.2220
Muestra 16 20 0.5100 | 0.00445757 311.2K 0.8835590
Muestra 24 20 0.3080 | 0.00401842 324.8 K 0.71583534

Tabla 4 Resultados de muestras con Delta T 80

Segun la tabla 2 los valores tedricos del exponente critico B en el modelo clasico
o de campo medio corresponde a 0.5 mientras que el modelo de Heisenberg tiene
un valor de 0.345, los valores de 3 obtenidos en las muestras 8 con 40 ciclos fue
de 0.5100 y para 80 ciclos un valor de 0.4880 al igual que para la muestra 16 en la
cual se obtuvo un valor de 0.5100 para 40 ciclos y de 0.5100 para 80 ciclos. Este
resultado puede indicar que estas dos muestras corresponden al modelo teérico
clasico o de campo medio mientras que la muestra 24 posiblemente corresponde
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al modelo de Heisenberg ya que los valore obtenidos en la simulacion con 40 y 80
ciclos fue de 0.3640 y 0.3080 respectivamente.

Adicional a esto se pudo observar un comportamiento diferente de la temperatura
de la muestra 24 con respecto a la muestra 8 y 16, posiblemente este
comportamiento este asociado al modelo teérico que rige cada uno de estos
sistemas.
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7. CONCLUSIONES

Se realiz6 el calculo del exponente critico B para cada una de las muestras 6, 8,
16, 18, 20,22 y 24 lo cual permiti6 asociar cada muestra a un modelo tedrico
como el de campo medio y modelo de Heisenberg.

Se observd un comportamiento similar de la temperatura critica en las muestras 8
y 16 las cuales corresponden a un [ aproximado de 0.50, relacionado con el
modelo tedrico de campo medio. Para la muestra 24 el comportamiento en la
temperatura critica fue mayor a las dos anteriores, con un § de 0.3080 el cual
corresponde al modelo de Heisenberg

Se determin6 que al realizar la simulacioncon un Delta T de 40 ciclos los
céalculos se limitaban y no se alcanzaban los valores requeridos por lo cual fue
necesario realizar nuevo calculos con un Delta_T de 80 ciclos, lo cual permitié
observar que el comportamiento de las graficas variaba y se acoplaban en mayor
proporcién que en el ciclo de Delta_T a 40.

La simulacibn computacional permiti6 predecir el comportamiento de la

magnetizacion con la temperatura de un material nano-estructurado, sin la
necesidad de realizar mediciones fisicas que implican altos costos.
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8. RECOMENDACIONES

Se sugiere realizar mejoras al cédigo de forma que sea mas dinamico al momento
de recolectar los calculos realizados y que sea un poco mas eficiente la forma de
modificar cada una de sus variables

También seria importante explorar otros tipos de materiales, ejemplo peliculas

delgadas, microhilos, nano-tubos entre otros, dado que realizando bajo simulacion
computacional los costos no son tan altos.
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ANEXO A

Muestra 8
Amplitud: 0,3828
mo= 1,1025
Tabla de resultados
TC PROM DELTAT 40 B V MIN
314.3K 12 0.5080 0.0172
314.4 K 12 0.5090 0.0170
3145K 12 0.5100 0.0169
314.6 K 12 0.5100 0.0168
314.7 K 12 0.5100 0.0167
314.8 K 12 0.5100 0.0166 Este
314.9K 12 0.5100 0.0166 Este
315.0K 12 0.5100 0.0167
315.1 K 12 0.5100 0.0167
315.2K 12 0.5100 0.0169
315.3K 12 0.5100 0.0170
3154 K 12 0.5100 0.0172
Grafica con temperatura 314.8 k como minimo valor
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ANEXO B

Muestra8
Amplitud:0,3828
mo=1.2220

Tabla con resultados

TC PROM DELTAT 80 B V MIN

3100k 20 0.4730 0.009013822033185
310.5k 20 0.4780 0.008863775411555
310.6 k 20 0.4790 0.008840910073766
310.7 k 20 0.4800 0.008820717424058
310.8 k 20 0.4810 0.008803160975004
3109k 20 0.4820 0.008787734156531
311.0k 20 0.4830 0.008774978175832
3111k 20 0.4840 0.008764430650950
311.2k 20 0.4850 0.008756680922384
311.3k 20 0.4860 0.008751207784271
3114k 20 0.4870 0.008748087029542
3115k 20 0.4880 0.008747540476326 | ESTE
3116k 20 0.4880 0.008748439807127
311.7k 20 0.4890 0.008750684844841
311.8k 20 0.4900 0.008755501608286
3119k 20 0.4910 0.008762624965704
312.0k 20 0.4920 0.008772598460790
3125k 19.6 0.4990 0.008840171503473
313.0k 19.2 0.5060 0.008925567349921
3135k 19.2 0.5100 0.009035403222177
314.0k 19.6 0.5100 0.009366561490091
3145k 20 0.5100 0.009935928490132
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Grafica con temperatura 311.5 kcomo minimo valor
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ANEXO C
Muestra16
Amplitud:0,2828
mo=0.797701

Tabla de resultados

TC PROM DELTA T40 B V MIN
312.2k 12 0.5100 0.0137
3123k 12 0.5100 0.0135
3124k 12 0.5100 0.0134
3125k 12 0.5100 0.0133
3126 k 12 0.5100 0.0132
312.7k 12 0.5100 0.0131
312.8 k 12 0.5100 0.0131
3129k 12 0.5100 0.0130
313.0k 12 0.5100 0.0130 ESTE
313.1k 12 0.5100 0.0130
313.2k 12 0.5100 0.0130
313.3k 12 0.5100 0.0131
3134k 12 0.5100 0.0132
3135k 12 0.5100 0.0132
313.6 k 12 0.5100 0.0134
313.7k 12 0.5100 0.0135
313.8k 12 0.5100 0.0136
3139k 12 0.5100 0.0138
314.0k 12 0.5100 0.0140
3141k 12 0.5100 0.0142
314.2k 12 0.5100 0.0144
3143k 12 0.5100 0.0147
3144k 12 0.5100 0.0150
3145k 12 0.5100 0.0153
3146 k 12 0.5100 0.0156
314.7 Kk 12 0.5100 0.0159
3148k 12 0.5100 0.0163
3149k 12 0.5100 0.0166
315.0k 12 0.5100 0.0170
315.1 k 12 0.5100 0.0175
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Grafica con la temperatura 313.0 k como minimo valor
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ANEXO D

Muestra16 Delta T80
Amplitud:0,2828
mo=0.8835590

Tabla de resultados

TC PROM DELTAT 80 B V MIN

310.5K 20 0.5050 0.00457320259/308
310.6 K 20 0.5060 0.004552419852939
310.7 K 20 0.5070 0.004532688696406
310.8 K 20 0.5070 0.004513790595288
310.9K 20 0.5080 0.004495682583780
311.0K 20 0.5090 0.004478583284828
3111 K 20 0.5100 0.004462465316952
311.2K 20 0.5100 0.004457570914673 | ESTE
311.3K 20 0.5100 0.004465050585382
311.4K 20 0.5100 0.004484739042778
311.5K 20 0.5100 0.004516605622025
311.6 K 20 0.5100 0.004560582337224
311.7K 20 0.5100 0.004616590426168
312.0K 20 0.5100 0.004855946382747
313.0K 20 0.5100 0.006402607652028
314.0K 20 0.5100 0.009032051350549
3145K 20 0.5100 0.010722032748423
315.0K 20 0.5100 0.012644287489983
3155K 20 0.5100 0.014784658351243
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Grafica con la temperatura 311.2 k como minimo valor
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ANEXO E

Muestra 24
Amplitud:0,37767
mo=0.6705936
Tabla de resultados

TC PROM DELTA T40 B V MIN
319.5K 12 0.3260 0.0214
320.0 K 12 0.3300 0.0193
320.5 K 12 0.3340 0.0173
3209 K 12 0.3370 0.0160
321.0K 12 0.3370 0.0156
321.5K 12 0.3410 0.0142
322.0 K 12 0.3450 0.0129
3225 K 12 0.3480 0.0119
323.5K 12 0.3550 0.0105
324.0 K 12 0.3590 0.0101
3241 K 12 0.3590 0.0100
324.2 K 12 0.3600 0.0100
324.3 K 12 0.3610 0.0099
3244 K 12 0.3610 0.0099
3245 K 12 0.3620 0.0099
3246 K 12 0.3630 0.0098
324.7 K 12 0.3630 0.0098
324.8 K 12 0.3640 0.0098 Este
3249 K 12 0.3650 0.0098
325.0 K 12 0.3650 0.0098
325.1 K 12 0.3660 0.0098
325.2K 12 0.3660 0.0099
325.3 K 12 0.3670 0.0099
325.4 K 12 0.3680 0.0099
325.5 K 12 0.3680 0.0100
325.6 K 12 0.3690 0.0100
325.7 K 12 0.3690 0.0101
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ANEXO F
Muestra 24
Amplitud:0,37767
mo=0.71583534

TC PROM DELTATS80 |B V MIN
317.5K 19 0.3010 0.01051381
318.0K 19.2 0.3010 0.00893172
318.5K 19.4 0.3010 0.00762735
319.5K 19.8 0.3010 0.00572162
320.0 K 20 0.3010 0.00506441
320.5 K 20 0.3010 0.00459760
321.5K 20 0.3050 0.00414231
321.8 k 20 0.3060 0.00407100
322.0 K 20 0.3070 0.00404060
322.1 K 20 0.3070 0.00403031
322.2 K 20 0.3080 0.00402518
322.3 k 20 0.3080 0.00401842 ESTE
322.4 k 20 0.3080 0.00401940
322.5 K 20 0.3090 0.00402184
322.6 k 20 0.3090 0.00402604
322.7 k 20 0.3090 0.00403785

Tabla de resultados Delta T = 80
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322.8 K 20 0.3100 0.00404832

322.9 k 20 0.3100 0.00406311

Grafica con temperatura 322.3 k como minimo valor
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