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Resumen
Presentamos un estudio tedrico para determinar la susceptibilidad magnética en las
aleaciones Se;.xTexCuOj3 con x comprendido entre 0 y 1. Se hallan los pardmetros de red y
las constantes de intercambio magnético para calcular la magnetizacion y la susceptibilidad
magnética. El calculo se realiza usando Teoria Funcional de la Densidad y el Método de

Monte Carlo.

Descriptores: DFT, Monte Carlo, Magnetizacion

Summary

A theoretical study is presented for to determine of magnetic susceptibility in Se;xTexCuO3
alloys, with x between 0 and 1. The calculations were performed using Density Functional
Theory and Monte Carlo Method for determine lattice parameters, exchange constants, the

magnetization and susceptibility.

INTRODUCCION

Los Oxidos con metales de transicion 3d son materiales de gran importancia en estudios de
nuevos materiales, brindando una buena fuente de informacién sobre comportamientos
novedosos en las propiedades fisicas, tales como superconductividad en cupratos (Reyes y
Shaw, 1989) y magnetorresistencia colosal (Ramirez, 1997). El desarrollo de nuevos

materiales ha implicado el conocimiento de muchas propiedades magnéticas de interés



particular, entre estos nuevos materiales estan los perovsquitas, siendo Se;.x TexCuO3 uno de
los que ofrece mayor interés por su amplio espectro de propiedades magnéticas. En este
trabajo aplicamos un modelo para, a traves de la Teoria Funcional de la Densidad (DFT) y
el Método de Monte Carlo (MC), calcular la susceptibilidad magnética de esta aleacién en

un rango de x que va desde 0 hasta 1.

METODOLOGIA

Las aleaciones Se;.xTexCuOs3 son sistemas que cristalizan en una estructura perovskite con
ciertas distorsiones debido al tamafio que presentan tanto el Te* como el Se*, al
incrementar el valor de x las distorsiones pueden afectar el comportamiento magnético del
material, generando un cardcter anisotropico en el mismo, a pesar de ello, Ifiiguez y
Yildirim (2004) sugieren que las distorsiones son de tal magnitud que para calculos tedricos
pueden considerarse minimas. A través de DFT se determind el comportamiento de los
parametros de red, en funcién de la cantidad de Te y Se. La Tabla | muestra los valores

obtenidos para los parametros de red, en funcidn de las concentraciones de Se y Te.

El modelo asume un sistema clasico de N atomos distribuidos en una red cubica Nyx<NyxN;,
con el espin S; tomando solo valores +1/2 de acuerdo a la orientacion, los espines se
asumen interactuando con sus vecinos mas cercanos con una constante de intercambio -J,
que depende de los valores reportados en la Tabla | ya que la constante de intercambio
depende de la posicién del material, en la Tabla Il se dan los valores de J para SeCuQO3 y
TeCuOj3 respectivamente, expresadas en meV, donde los subindices 1, 2 y 3 corresponden a

los ejes ejes a, by ¢ de los parametros de red.



Describimos las interacciones magneticas por un hamiltoniano tipo Heisenberg en el cual se
incluyen las constantes de intercambio dadas en la tabla Il. Los espines pueden interactuar
también con un campo magnético aplicado B, con energia -uSiB, donde p es el momento

magnético asociado con cada espin.
H=-1%J,5;S, - 1) BS, (1)
ij i

Computamos los valores de J requeridos para que el hamiltoniano determine, a un nivel
clasico, las diferencias de energia entre las configuraciones de los espines, a través del
método de Monte Carlo. Para una concentracion dada distribuimos aleatoriamente las N
particulas en una red definida en el grupo espacial Pnma (ortorrombica) con condiciones de
contorno periddicas. En cada interaccion de Monte Carlo se escoge un espin al azar y se
calcula su campo local generado por los otros N-1 espines; luego, una nueva direccion de
los espines es considerada para luego calcular el cambio de energia. La transicion para una
nueva direccion se realiza con la maxima probabilidad, si no hay transicion permitida, se
realiza un cambio en la direccion del espin y se repite el proceso. Para cada concentracion

calculamos a diferentes temperaturas, las fluctuaciones de la magnetizacion M.

> Me ™
<M>=i27 @)

Para inicializar el calculo a una temperatura dada se crea una configuracion donde todos los
espines estan alineados en una misma direccién. Para asegurar el equilibrio se hacen 500
pasos de Monte Carlo por espin para cada temperatura antes de calcular los promedios.

Cada dos pasos de Monte Carlo se toman los valores instantaneos de la componente z de la



magnetizacion, el proceso se repite 5000 veces para calcular los promedios, una vez
determinados los promedios se obtiene la susceptibilidad magnética, a través de la

expresion:

A= (3)

donde N es el numero de espines. Las temperaturas criticas se obtienen del maximo de la
susceptibilidad. Para realizar los calculos a una nueva temperatura, se toma la
configuracion final de la temperatura anterior como la nueva configuracion.

Discusion de resultados

Hemos calculado la susceptibilidad magnética para cada concentracion, las figuras 1, 2y 3
muestran el comportamiento del inverso de la susceptibilidad con respecto a la temperatura,

tomando en consideracion los valores de J.

Para x=0, observamos que hay transicion al ferromagnetismo cuando no consideramos
campos magnéticos externos, en contraste, para x=1,0 el comportamiento es consistente con
una transicion antiferromagnética como lo sugieren Submaniam et al (1999) en sus reportes
experimentales, igualmente se puede observar que hay diferencias de los valores obtenidos
al considerar los valores de J, evidenciando que la anisotropia es pequefia, ya que la
variacion del comportamiento de la susceptibilidad magnética es pequefia.

Conclusiones

El modelo que hemos presentado es ab initio, de interaccion entre primeros vecinos. Estas
aleaciones corresponden a un sistema de interaccion localizado, este grado de localizacion

debe tomarse en cuenta para el calculo apropiado. La susceptibilidad magnética es descrita



satisfactoriamente por el modelo en el rango de concentraciones estudiadas, se evidencia
que este sistema presenta para valores de x menores de 0,5 transiciones ferromagnéticas, al
acercarnos a 0,5 hay una tendencia hacia las transiciones ferromagnéticas comparable con
lo reportado en la literatura. El éxito del modelo se apoya en la idea de que la
magnetizacion es producida por la interaccion de los primeros vecinos para un momento
localizado. La descripcion apropiada de las propiedades magnéticas estudiadas, al ser
comparadas con los valores experimentales, hacen valido el modelo y brinda una manera de

calcular propiedades magnéticas en un buen rango de concentraciones.
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Tabla I. Parametro de red de Se;,Te,CuOs calculado con DFT.

Tabla Il. Valores de la constante de intercambio, considerando la anisotropia del sistema,

expresadas en meV.

Figura 1Susceptibilidad magnética calculada respecto a la temperatura, para x=0,0 para J,

Jz Yy Jg.

Figura 2 Susceptibilidad magnética calculada respecto a la temperatura, para x=0,5 para J;,

Jo Yy Js.

Figura 3 Susceptibilidad magnética calculada respecto a la temperatura, para x=1,0 para J;,

Jo Yy Js.
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Tabla Il

X N Jo J3

00 -44 -13 -0.8

1.0 63 -15 -05
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