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INTRCDUCCION 

El objetivo principal de este trabajo es el de aportar elementos 

para explicar, dentro de lo posible, el siguiente fenómeno: Siendo el ní 

quel un material ferromagnético y el manganeso un material paramagnético, 

lpor qué al formar aleaciones diluídas de estos materiales con cobre, la 

aleación CuMn posee un momento magnético dos millones de veces mayor que 

la de CUNi? 

El problema radica en explicar la formación o ausencia de momen-

tos ~agnéticos en estas aleaciones, ya que los resultados experimentales 

son contrarios a lo esperado a priori. 

Estos resultados experimentales motivaron a Keller y Pisanty(25.a) 

a realizar un estudio de las aleaciones CuMn y CuNi por el método de la 

suma de Friedel generalizada ( 3 O;) y, para la aleación CuNi, una serie de 

cálculos con el método Celular de Dispersión Múltiple con Intercambio E.:!_ 

tadÍstico X~~ , tratando de seguir , en cierta forma, la metodología em

pleada para una descripción tipo bandas sugeridas por Keller y Garritz(-

11, 18.c y 18.e). Estos autores propusieron un modelo de átomo-en-materia

condensada y una forma para la ocupación electrónica, donde la carga pa

ra cada estado dentro de la esfera del átomo central a tratar (conocida 

como esfera de Wigner-Seitz) se obtiene llevando a la autoconsistencia -

el potencial en esa región. Este tipo de cálculos se realizan con un sélo 

átomo central y se simula la existencia del número de átomos, a diferen

tes distancias, requeridas para simular materia condensada, con un pote_!! 

cial esféricamente simétrico generado por las densidades electrónicas de 

l 
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estos átomos. '1ientras que el p:>tencial dentro del átomo central se lleva 

a la autoconsistencia, el potencial fuera de éste permanece invariable du 

rante todo el cálculo. 

El objetivo de los cálculos realizados fue, en primera instancia, 

poner a prueba el modelo propuesto p:>r Keller y Garri tz, programándolo p~ 

ra realizarlo en forma automática y, segundo, aplicarlo para analizar la 

situación de las aleaciones de 9!!'1n y 0.1Ni. 

Se mcx:lificó el programa Celular para que la carga dentro de la es

fera de Wigner-Seitz fuera autoconsistente. Se realizó el cálculo de ~i, 

esperando obtener resultados similares a los de Pisanty, y de C:uMn. 

En este trabajo se intentó, de esta forma, dar una explicación a -

la formación de rrcmento magnético en la aleación de CUMn y la ausencia -

del mismo en CuNi. 

El presente trabajo pretende, primero: dar ciertos fundamentos teó 

ricos y, segundo: con base en lo anteriormente expuesto, exponer y discu

tir los resultados obtenidos en el desarrollo del cálculo. Por esto el -

trabajo se ha dividido en tres capítulos. 

En el prirrero se revisa la clasificación fenomenológica de los ma

teriales, dependiendo del comportamiento observado cuando se someten a un 

camp:> magnético. Allí se exp:>nen las nociones básicas de mecánica cuánti

ca para comprender el fenómeno del magnetismo, al igual que una descrip-

ción del problema físico a resolver y de algunos modelos cuánticos que -

pretenden explicar y predecir el comportamiento magnético de la materia. 

En el segundo, se explica el método empleado en el trabajo, se de~ 

cribe el desarrollo de los cálculos, se proporcionan los resultados obte-
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nidos y, por Último, se discuten y, hasta donde es posible, se comparan -

con otros resultados teóricos. 

Al final, en el tercer capítulo, se presentan las conclusiones. 



Ci\PITULO I 

Fundamentos Teóricos 

En el presente capítulo se expone en forma breve: 

l.- El comportamiento empírico de la materia cuando es expuesta 

a un cam¡::o magnético. 

2.- La explicación de la mecánica cuántica al respecto y algunos 

otros conceptos necesarios para comprender el siguiente capítulo. 

3.- Una descripción del problema físico al cual pertenece el Pi:9 

blema a tratar; y, 

4.- Algunos modelos cuánticos que intentan explicar y predecir ~ 

el comportamiento magn6tico de ciertas aleaciones. 

I.l. Comportamiento magnético. 

Desde la antigüedad se conoce que ciertos materiales tienen pro

piedades magnéticas. En el siglo XIX se comienza a formular la teoría del 

magnetisrro y a considerarlo parte de un todo; el electromagnetismo. 

El material que posee las propiedades magnéticas más sorprenden

tes es el hierro (ferromagnético). Existen otros elementos como el níquel, 

cobalto, y el gadolinio y disprosio a bajas temperaturas, que tienen pro

piedades magnéticas análogas a las del hierro, al igual que ciertas alea

ciones especiales. 

Se ha observado que al colocar cualquier material en un campo -

magnético puede tener dos tipos de comportamiento. Ciertos materiales ---

4 
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ejercen una fuerza contraria al campo magnético aplicado (repelidos) y 

otros ejercen una fuerza en sentido contrario (atraídos). Así surge la -

primera clasificación: aquéllos que son atrídos por el campo magnético -

se les llama paramagnéticos y los que son repelidos diamagnéticos. 

Estas observaciones llevaron a la conclusión que los materiales 

pueden tener momentos dipolares intrínsecos(9), como los imanes, o mome~ 

tos dipolares inducidos en éllos debidos a la aplicació~ de un campo masi 

nético externo. En presencia de un campo magnético, los dipolos magnétl 

cos elementales actuarán de cierta forma para establecer entre ellos mi~ 

mos un campo de inducción que modificará el campo original, figura 1 ( 71 • 

al b) c) 

Figura 1.- Líneas de campo magnético: al normal, b) con un 

material paramagnético y c) con un material dia 

magnético. 

Se ha encontrado empíricamente que para ciertos materiales en con 

diciones específicas, como bajas temperaturas y campos magnéticos peque

ños, se cumple con la relación: 

M/:: 'X HI 
I.l 
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donde Uf es la intensidad de campo magnético y está MOCiada con las co-

rrientes macroscópicas, X se conoce como susceptibilidad magnética y t1 

es la magnetización dada por: 

MI =J.d/v I.2 

donde p. es el momento magnético del material y V es el volumen. El traba 

jo en el estudio de propiedades magnéticas de los materiales radica en d~ 

terminar X y encontrar su dependencia con la temperatura y el valor de HI. 

La susceptibilidad magnética en ciertos materiales puede ser un n.!:l 

mero real. cuando es negativa, implica que el material es repelido por el 

campo magnético, es diamagnético; su origen es la ley de Lenz (26.a): El 

momento magnético di:x>lar que proviene de las corrientes inducidas por un 

campo aplicado se opone a dicho campo • El orden de magnitud de 'X es de -

l0-6emu. 

Si l es positiva, el momento dipolar del material tiende a alineC!f. 

se en la dirección del campo aplicado, por lo tanto es atraído hacia él y 

la sustancia es paramagnética; el orden de X es de 0-10-4 emu. 

I.2. Relación entre momento magnético y momento angular. 

El hecho de que un material posea X positiva, implica que posee -

un momento magnético (111T1). El mm en el material es producido por los mm -

de los átomos. El mm del átomo puede expresarse como un acoplamiento en--

tre el mm de los electrones y el mm de los nucleones; y cada uno de ellos 

es proporcional a los momentos angulares de cada partícula: 

I.3 
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donde Ne es el número de electrones, Nn es el número de nucleones, qe es 

la carga del electrón, me su masa, a<~ es una constante que depende del n;!_ 

cleón (protón o neutrón) y es inversamente proporcional a la masa de la -

partícula, gn es el factor de Landé para el nucleón a tratar (5.58 para -

el protón) , l!..r es el momento angular orbital de la partícula >' y S,,. es 

el momento angular de espín de la misma. 

Dado que q/2me...., 1836ot:j, la ecuación I.3 puede escribirse como: 

w. 
P-~ L fs. ( L1 ~ ~ S¡) I.4 

¿ ,., "'C 

Esto lleva a concluir que cuando se tienen átomos con subcapas llenas, 

los 1m1 de espín y, separadamente, los mm dipolares orbitales se cancelan 

por pares, como ocurre en los io~es, gases nobles y átomos con configura

ciones electrónicas con subcapas llenas. Solamente los átomos con subca-

pas no saturadas pueden tener electrones no apareados, el moemnto angular 

de espín no se cancela y produce el paramagnetismo. 

Algunos materiales poseen magnetización espontánea, es decir, no se r~ 

quiere la presencia de un campo magnético externo para observar el compo¿:_ 

tamiento magnético. Como ejemplo de maqnetización espontánea están los 

imanes. Este fenómeno se explica pcr la formación de regiones pequeñas 

del material que poseen un mm neto. Estos arreglos son de orden macroscó-

picos. Los más conocidos son: el ferromagnetismo, el antiferromagnetismo 

y el ferrimagnetismo. 

El ferromagnetismo es un tipo de magnetización que el material posee -

independientemente que exista un campo magnético. 

Consideremos el caso del níquel , cobalto y hierro, los cuales tienen 
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parcialmente llenas las subcapas internas 3d. Los números cuánticos m1 y 

m · para los electrones 3d, en un átorro de éstos, tendrán aquellos valores 
s 

que minimicen la energía del sistema y que sean consistentes con el prin-

cipio de exclusión de Pauli. El factor de Landé, que especifica la rela--

ción del mm dipolar total con el momento angular total, tiene un valor P!!. 

ra estos materiales cercano a dos, que corresponde al valor para el mome.E!_ 

to angular de espín del electrón; ésto indica que la formación del mm se 

debe al paralelisrro de los espines y no a los mm dipolares orbitales; por 

tanto, los electrones en la subcapa 3d de un átomo de los elementos cita-

dos, se alínean entre ellos mismos, de tal forma que los espines están p~ 

ralelos, ya que ello reduce la energía total del átomo. llsÍ, un átomo de 

hierro, en particular, posee un mm neto. Se dice que el acoplamiento de -

espín se debe a la interacción de intercambio*~ Este fenómeno ocurre en -

el átomo. 

Si consideramos una red cristalina de átomos de hierro, existe in-

teracción de intercambio entre átomos adyacentes (ver sección I.4.), debl:, 

do a que los átomos están suficientemente cerca. Esta interacción entre -

átomos conduce, también, a un acoplamiento de espín paralelo. Así, por el 

fenómeno cooperativo de muchos átomos, se forma un mm intrínseco del mate 

rial, originando el ferromagnetismo. 

Mediante la teoría de bandas, se explica que la banda parcial de -

un espín será disminuída en energía por la interacción de intercambio y -

la banda parcial del otro espín será awnentada en energía por esta inte-

* *La interacción de intercambio será descrita más adelante en este traba4 

jo, y proviene del acoplamiento del espín electrónico. 
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racción; ésto hace que la energía total del sistema disminuya. 

Cuando la interacción de intercambio produce un acoplamiento de es 

pín antiparalelo entre átomos con mm iguales, se produce el fenómeno de -

antiferromagnetismo, como en el Mno2• 

Si la interacción de intercambio produce un acoplamiento de espín 

antiparalelo, pero con mm diferentes, como en la ferrita, donde los iones 

involucrados son el Ni2+ y el Fe3+, se forma un acoplamiento de espín an-

tiparalelo. Como la magnitud de los rrm son diferentes, se produce una ma.9_ 

netización distinta de cero, llamando al material ferrimagnético. 

El comportamiento ferromagnético, antiferromagnético y ferrimagné-

tico se puede representar figurativamente COIOC>: 

Iii1t1 111111 
Ferromagnetismo Antif erromagnetismo 

donde la magnitud del mm está representada por el tamaño de las flechas. 

I. 3 • Dependencia de X respecto a T. 

Se ha encontrado experimentalmente que la susc~µtibilidad magnéti-

ca en la mayoría de los casos, depende de la temperatura. 

Para los materiales diamagnéticos, se observa la menor dependencia 

con la temperatura. 

El paramagnetismo de materiales aislantes a bajas temperaturas cum 

ple con la relación: 

Xac/T I.5 



' 10 

llamada ley de curie, donde T es la temperatura y e una constante del ma

terial a tratar. Esta relación nos dice que el camp:i magnético requerido 

para alinear los nvn del material será mayor mientras aumente la tempera~ 

ra. 

Ciertos materiales paramagnéticos metálicos tienen la caracterist2:_ 

ca que la susceptibilidad no varia con respecto a la temperatura, a este 

tipo de paramagnetismo se le llama de Pauli. 

Existen ciertos casos en donde el material presenta una dependen-

cia con la temperatura semejante a la del magnetismo de curie-Weiss: 

:{:::: C/(T-~) I.6 

donde .g. es la corrección a la temperatura, a partir de la cual tienen -

ese comportamiento. 

Los materiales ferromagnéticos ¡:x:>seen un máximo de magnetización -

en los O K •. l\quella temperatura donde la magnetización es¡:x:>ntánea desapa

rece, se le llama temperatura de CUrie, Tc;a partir de la cual el material 

cumple con la relación: 

I.7 

comportándose como un material paramagnético simple. 

Para los materiales antiferromagnéticos, al ir aumentando la tem~ 

ratura, la magnetización se incrementa hasta llegar a un máximo, conocida 

la temperatura como de Neel, Tn; después de la cual, se comporta como un 

material paramagnético. El comportamiento de estos materiales puede esqu~ 

matizarse y resumirse en la figura 2. 
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1) Diamagnético 

2) paramagneto de Pauli 

3) antiferromagnético 

4) ferromagnético 

5) paramagnético (aislante) 

6) ferrimagnético 

T 
1 

Figura 2.- Dependencia de la susceptibilidad magnética de 

los materiales con respecto a la temperatura. 

I.4. Orígenes mecánico cuánticos del magnetismo. 

A partir de la mecánica cuántica es posible dar explicaciones pla~ 

sibles a la mayoría de los fenómenos magnéticos. Cuando ~e quiere conocer 

la magnetización de un material, es necesario determinar su nvn, el cual -

es función del momento angular de espín, una propiedad de.origen cuántico 

(21.a). 

Para describir los fenómenos magnéticos de acuerdo a la mecánica -

cuántica, puede considerarse un sistema de electrones en un campo magnétl:_ 

co uniforme y, por conveniencia, dirigido en la dirección del eje z (24), 

así, se tiene el siguiente Hamiltoniano: 

I.8 
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donde Sz es el operador de la componente en z del espín, U es el opera-

dar de energía potencial originada por la interacción de los electrones -

con ellos mismos y el núcleo, Hz es la componen te en z del campo magnéti

co y el índice k corre sobre todos los electrones. 

Se puede observar que la suma del tercer término de la ¿cuación I.8 

corresponde a la componente en z del momento angular y si se analiza ªPél! 

te, los términos lineales de Hz en I.8, se obtiene: 

I.9 

donde p... es el operador de la componente en z del fl'll1 total citado en I. 4. 

Si se efectúa el cálculo de la energía por teoría de perturbacio--

nes(22) hasta segundo orden y se supone simetría esférico; como: 

I.10 

donde E es la energía de la función espín-orbital n-ésima del sistema, se 
n 

obtiene: 11 -<ni nc•>¡n\ +.,¿ H ¿· l<n!Pf11 n')).t + 
,ri - rz '/ z ~._ (.':j _ !~, 

t Hz.,e~~ I, <ni x! ~ 'j! j.,•) . 
I.11 

.. 
donde n representa la función de onda definida por los números cuánticos 

[ n, j , mj} y n' a otra función de onda con números cuánticos diferentes, 

p~~ es el mm del estado basal y la prima sobre la suma indica que el tér-

mino n=n' se excluye. 

El tercer término de I.11 corresponde al diamagnetismo clásico. E~ 

te fenómeno se presenta en todo átomo, ión o molécula a la cual se le apl~ 

ca un campo magnético. Si se supone que la sustancia no tiene nvn intrínse 
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co, el único término que queda es éste. 

Al aplicar un campo magnético a una sustancia, ésta pierde su neu

tralidad por la acción del campo eléctrico inducido, provocándose así, --

que los electrones adquieran una velocidad angular adicional, llamada pr!:. 

cesión de Larmor. Este fenómeno sólo es observable en materiales donde el 

mm resultante se anula. Si se supone simetría esférica en un material don 

de sólo exista diamagnetismo, de la ecuación I.11 se tiene: 

I.12 

la constante de este término es de magnitud pequeña, por tanto se espera 

que este término sea despreciable y contrario al campo aplicado. 

Si no se supone simetría esférica, el segundo término en I.11 no -

se anula y se tiene la relación para el mm promedio como: 

I.13 

El primer factor en I.13 representa una polarización cuántica, re-

lacionada con las transiciones virtuales entre los estados estacionarios 

del átomo cuando no hay campo magnético aplicado. Este término se conoce 

como paramagnetismo de van Vleck, por haber sido éste el primero en estu-

diar este efecto. 

El primer término en I.11 es el responsable del paramagnetismo de 

orientación, o sea, de la magnetización originada por el momento angular 

del átomo; es el único término de los tres de dicha ecuación, que depende 

fuertemente de la temperatura y predomina sobre los otros(21). 

Para estudiar un caso en particular, considérese un sistema con si 
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metría esférica, que no tenga contribución orbital al mm y donde sólo ha-

ya un electrón(?). Con estas aproximaciones, como la contribución parama.51. 

nética a la susceptibilidad surge del espín de los electrones que intera~ 

tuan al aplicar un campo magnético, el mm asociado al sistema está dado -

por: 

I.14 

El Hamiltoniano que describe la interacción de este momento con el 

campo aplicado es: 

IH = -fi · R = I.15 

el cual tiene dos valores propios, al operar sobre las funciones de onda 

de espín, con energías dadas por: 

I.16 

donde ms= ± 11z , con una diferencia de energía dada por: 

I.17 

A temperatura ambiente existe la energía necesaria para pasar de -

un nivel a otro, ya que AE es del orden de 2 cm -l comparado con kT de 200 

cm-1. En estas condiciones no se observa que el sistema posea paramagne-

tismo, salvo un ligero exceso en el estado basal • 

La proyección en la dirección del cam¡::o del mm, µ,. , de un estado 

n, es la derivada parcial de la energía de ese estado E , con respecto al 
n 

campo: 
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I.18 

Para determinar el mm de cualquier material, se deben considerar -

los rrm individuales de cada estado ponderados por su distribución estadís 

tica. 

El factor de Boltzmann para calcular la probabilidad, Pn• para ca

da estado discreto que tiene la energía E en el equilibrio térmico es: 
n 

I.19 
L (X\lfE .. /kTJ 
n 

que es únicamente el número de estados con esa energía, Nn• entre el núme 

ro total de estados existentes, N. En este caso se tiene una función de, 

onda para cada estado y el término "nivel" indica los estados que tienen 

la misma energía. Para obtener el !MI macroscópico, al que se le ha llama-

do magnetización, se suma cada mm de los estados individuales pesados por 

su probabilidad: 

I.20 

donde Na es el número de Avogadro, ya que en esta relación se considera -

una mol de material. Al substituir en esta ecuación el valor de P y 
n 

para este sistema se tiene: 

N a f3 L m, EXP (·E. .. /MT) MI -= ._, ~ .... 
L ExP[-E"/icT] I.21 

"'• 
Al substituir el valor de En por la ecuación I.16 y sumar para los 

valores de m y ya que S tiene el valor de 1/2 , la ecuación I.21 se trans-s . 

forma en: 
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I.22 

Al considerar que ,~ H/kT{< 1, se tiene la aproximación: 

I.23 

y la ecuación I.22 se transforma en: 

I.24 

de I.l la ecuación I.24 puede escribirse como: 

I.25 

donde 'X"' es la susceptibilidad rrolar. 

Si a Nag2p,2!4k le llamarros e, se obtiene la eC:uación I.4 que es -

la ley de curie. 

Es.te es un ejemplo sencillo de como la mecánica cuántica predice -

el comportamiento de ciertas sustancias en condiciones dadas. 

I.5. Integral de Intercambio y Hamiltoniano de ¡.eisenl::erg. 

cuando se considera un sólido formado por N átomos, existe la lla-

mada interacción de intercambio. Este efecto es el producto de las inte--

racciones coulómbicas entre los electrones y el resultado del principio -

de exclusión de Pauli. 

Para el estudio de átomos o ITY)leculas es necesario incluir en el -

Hamiltoniano la interacción de intercambio(l3, 21). 
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Diarc propuso en 1929 un Hamiltoniano en donde considera la inte--

racción de intercambio, con la aproximación de que hay n electrones dis--

tribuidos entre n orbitales monoelectrónicos mutuamente ortogonales: 

il: -;f ¿ J.,, ( 1 + ~ 5 .. 5, ) 
l<,l 

(&l1d.ro"u) 

I.26 

donde S·, representa el operador de espín total del átomo i-ésimo y Jk,l 

es la constante de acoplamiento isotrópica, que es una medida del desdo--

blamiento de niveles debido al acoplamiento de los momentos de espín. Si 

se considera que todos los orbitales en el mismo átomo son iguales, se ob 

tiene de I .26: 

I.27 

(áro ... ea) 

que es conocido como el Hamiltoniano de 1-eisenberg-Dirac-Van Vleck. A pe-

sar que este Hamiltoniano es obtenido al hacer aproximaciones muy drásti-

cas, puede interpretar corre-:tamente propiedades magnéticas de muchos ma-

teriales. 

Heisenberg fue el primero en obtener la ecuación I.27 de manera fe 

nomenológica. Este Hamiltoniano lo obtuvo del análisis de la molécula de 

hidrógeno por la teoría de 1-t!itler y London {unión valencia). Este análi-

sis se estudiará brevemente, y de ninguna manera formal{l3 y 21.a) para 

comprender un poca la interacción de intercambio. 

Para el sistema de la molécula de hidrógeno, dos protones, a y b, 

y dos electrones, 1 y 2, se tiene el Hamiltoniano: 

I.28 
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donde los primeros términos consideran un átomo de hidrógeno con núcleo a 

y electrón 1, iHa.C1) ; el tercero y cuarto otro átorro de hidrógeno con n~ 

cleo b y electrón 2, 1Hb{l); el quinto y sexto las atracciones fa! tan tes 
... , 

de núcleo y electrón, y el Último término la repulsión electrónica, 1-1 . 

Se ha considerado la aproximación de Born-Oppenheimer. 

Si se resuelve el sistema por teoría de perturbaciones, la solución 

de la ecuación de SchrOdinger se aproxima como el producto de las soluci~ 

nes para dos átomos de hidrógeno en estado basal: 

I.29 

donde 1S~(1J representa la función ls con núcleo a y electrón 1 y, de la 

misma forma, 15¡,(.1.) para b y 2. 

Como no se puede distinguir entre el electrón 1 y el 2, debe consi 

derarse el intercambio de la partícula, teniendo la solución: 

I.30 

La función de onda a orden cero será una combinación lineal de Yt y 

\'.a. • Estas funciones son linealmente independientes y con valores propios 

iguales , por es to, se dice que ex is te degeneración de intercambio. Los nl_ 

veles de los átomos de hidrógeno que eran degenerados, sufren desdoblamie~ 

to por la perturbación producida por el acercamiento de los átomos para -

formar la molécula. 

De acuerdo a la teoría de perturbaciones para el caso degenerado, 

debe ~1.llllplirse con: 
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=º 
I.31 

donde: 

I.32 

y para Hij: 

H1j = < 'i!~ l 1H l1'j) I.33 

donde 1H esta dada por I.28. 

Un intercambio de coordenadas no debe afectar al Hamiltoniano en -

sí; entonces H
11 

= H
22 

y H12= H
21

. Si 'f¡ y 1{j son funciones ortonormales 

e. i=j, entonces S .. =l; y cuando iFj, S . . f, O por ser un estado no degenera 
1) l) -

do. 

H11 puede escribirse como: 

H,, = <IS11.rnl1H .. ¡1lllSa.<n> ~ <1S"t~)l7H1i\2)j\Sb!.:t)) + 

+ < 1Sci.W1Sb<.t>IW'l 1So.Cl)15bC~)). 
I.34 

donde el primer término es el valor esperado para el átomo de hidrógeno, 

con centro en a y electrón 1, de _1¡2 Hartree; el segundo término tiene el 

mismo valor. Si se define la integral coulómbica como: 

I.35 

se obtiene que H
11

: 
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H11 = ~1 + K I.36 

Para H¡2 se tiene que: 

I.37 

los términos correspondientes a tH.,CI) y iHi.W tienen el valor de -lfz s12 • 

Si definimos la integral de intercambio como: 

entonces: 

y las energías que resuelven I.31 pueden escribirse como: 

[, = -1 + K:!:l. u + s.¡) 

con las soluciones: 

I.38 

I.39 

I.40 

I.41 

Al exigir que se cumpla el principio de exclusión de Pauli, el cual 

dice que las funciones de onda total, espacial y de espín, deben ser ant.!_ 

simétricas ante el intercambio de coordenadas; Cf1 habrá que multiplicar-

la por una función de espín antisimétrica, que representa espines antipa-

ralelos: 

I.42 



21 

donde D{(m l=Sm 
11 

y (3(msl=Sms _1¡, ; y, 'ti se multiplicará por funciones 
s s, 2 • 2 

de espín simétricas, que representa espines paralelos: 

~
(!) o( (.2) 

Cf = .i''ª (:t',- Ya) (3 (1) fo l2.) 

Toi (1- S1a )''ª [o<lf) (.H.t} +(3(f) o((.2)] .i"~ 
I.43 

La función cp;~ tiene espín total nulo y se dice que es un estado -

singulete ( 2S+l=l) . La función 'f1.,. tiene espín total igual a uno y se di 

~e que es un estado de triplete (2S+l=3). 

Para la molécula de hidrógeno, J<O, al graficar I.40 se espera ob-

tener la gráfica: 

(11) 

Figura 3.- Esquema de energía-distancia obtenida por la teo

ría de fl!itler y London para la molécula de Hidrógeno. 

Se espera que el estado basal sea el de espines paralelos por ser 

el de menor energía. 

Ahora, el problema consiste en obtener un Hamiltoniano de espín --

que describa correctamente esta situación. Para esto, el producto punto -

de los operadores de espín esta dado para ct:. y 'f:.1. como: 
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I.44 

Con los cuales se puede obtener una ecuación para la energía total 

del sir.gulete o del triplete: 

I.45 

que está en función de un acoplamiento entre los momentos angulares de e~ 

pín. 

Si se supone que el sistema molecular de hidrógeno pJede escribir-

se como en I.45, la parte del Hamiltoniano correspondiente al acoplamien

to de los momentos angulares de espín es: 

I.46 

que es el Hamiltoniano de reisenberg para dos átomos y está de acuerdo --

con la ecuación I.27. Se puede, de esta manera, ver el papel tan import<l;!! 

te que desempeña el intercambio en la mecánica cuántica. 

I.6. Resultados experimentales. 

Las propiedades características de ciertas aleaciones donde un me-

tal de transición se presenta como impureza en una matríz de un metal nó-

ble - CU, Au y kJ-, ha recibido atención especial en los últimos veinti--

cinco años y ha originado numerosos experimentos a bajas temperaturas y -

varios análisis teóricos. El origen y explicación de los estados electró-

nicos de las impurezas de estas aleaciones está poco entendido, aún en la 

actualidad. 
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Este interés se origina porque en ciertas aleaciones, como~~. -

JlqMn, CUFe y ~r se forman nm localizados en los metales que están como 

impurezas, y en otras no, como CuNi, AlCo y AlNi, lo que se ha constatado 

al medir sus diferentes propiedades. 

Se definen los sistemas magnéticos ( 27) como aquéllos cuya suscept~ 

bilidad magnética sigue la ley de Curie-Weiss, ecuación I.6; de esta ecu~ 

ción es posible obtener momentos magnéticos efectivos, Peff ,por átom:>, d~ 

do por: 

I.47 

donde el momento magnético efectivo se define como: 

[ ]

1/i 

?en= 9 5(5+1) I.48 

donde S es el momento angular total de espín. 

Se han estudiado especialemnte, desde el ¡:unto de vista experimen-

tal, los efectos debidos a la presencia de átomos aislados (aleaciones di 

luídas), donde la dilución es tal, que las propiedades observadas varían 

linealmente con la concentración. La dificultad radica en eliminar - por 

dilución- las interacciones entre las impurezas; porque existe la forma--

ción de cúmulos químicos y cúmulos magnéticos que dificultan la interpre-

tación de los experimentos. 

Las propiedades que constituyen el campo de investigación común, -

proporcionan información necesaria para establecer modelos teóricos para 

explicar este tipo de sistemas. Estas propiedades se discuten a continua-

ción, considerando la contribución de la impureza a las propiedades del -
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elemento huésped y describiendo las propiedades relacionadas con las alea 

cienes ~In y 9::,Ni. 

Propiedades Magnéticas: 

El comportamiento magnético de varias aleaciones permite clasific.3!: 

los en tres grupos(27): 

Clase A: los sistemas que representan susceptibilidades magnéticas 

bajas y aproximadamente independientes de la temperatura. Este tipo de p~ 

ramagnetismo se puede explicar con un modelo de electrones libres. 

A esta clase de sistemas pertenece la aleación CUNi. Su susceptib2:_ 

lidad magnética, varía muy poco al variar la temperatura, y tiene un va--

lor de: 

X(O) = l.19xl0-6 emu/mol% 

Los estudios teóricos de Blaha y Callaway(3) concuerdan con la pr~ 

posición de 2eaglehole(4) sobre la existencia de fluctuaciones de espín -

para esta aleación. 

Clase B: La susceptibilidad magnética de estas aleaciones presenta 

una dependencia con la temperatura del tipo Curie-Weiss, dada por la ecu~ 

ción I.6. En estos casos la temperatura de Curie puede utilizarse como p~ 

rámetro, para establecer el intervalo de validez de la ley para estos sis 

temas. 

La aleación de ~n pertenece a esta clase. Los datos experimenta-

les reportados son: 

):'(Ol= 2.6 emu/mol% 

+ peff= 4.44- 0.03 

irx= 0.0095 K 

nf - n" = 3 ,5 e-
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este tipo de comportamiento se manifiesta entre 0.0095 y 0.25 K; esto 

es, entre e-x y 25 &x(l4). 

Los valores de )'.'.(O) en aleaciones al 1% de la impureza transicional 

presentan un máximo alrededor de la región central de la serie d: 

~ 'º' 
~ 
l . •• -: 
>é 

.... 

, .. 
1i4 

Figura 4.- Resultados experimentales para la susceptibilidad 

a T= O K para aleaciones de cobre(•) y oro( o) . 

que también se observa en los valores experimentales obtenidos para peff: 

' 

A. 
Au O 

e.u • 

" 
o o 

J 

Figura 5.- Resultados experimentales y teóricos{27)(ecuación I.48, 

línea continua), del peff de la impureza en Au y Cu. 
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Para el estudio del diagrama de fases magnéticas en función de la 

temperatura y la concentración revisar la referencia (12). 

Clase C: La contribución orbital al mm del sistema se considera n.!:. 

la. Se sigue la ley de CUrie, ecuación I.5. 

Resistividad Eléctrica: 

Las vibraciones de la malla originan cierta resistencia eléctrica 

por la dispersión fonónica de los electrones de conducción. Existe cierta 

resistencia eléctrica residual debida a las imperfecciones de la red cri~ 

talina y a la imp.¡reza, la cual se conoce como de la impureza. cuando se 

disminuye la temperatura, al intervalo del helio líquido, la resistencia 

eléctrica debida a vibraciones de la malla, en la mayoría de los metales , 

es despreciable; y la resistencia electrica residual es constante cuando 

proviene de fenómenos independientes de dispersión electrónica. 

Sin embargo, se ha encontrado que, para ciertas aleaciones diluí--

das, existe cierta tendencia a presentar incrementos en la resistividad -

de la imp.lreza a bajas tempera turas. Con base en lo anterior, surgen dos 

clasificaciones(27): 

Clase A: En el intervalo de temperaturas del helio lÍquido, la va-

riación de la resistividad de la impureza con la temperatura es mínima. 

Clase B: La variación de la resistividad de la impureza, a bajas -

temperaturas, es de la forma: 

I.49 

donde f (O) es la resistividad residual y .¡:¡. es una temperatura obtenida 
r 

experirrentalmente, del orden de -&x • 

En algunos casos la dependencia con la tempeartura es logarítmica 
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y en muchos de estos se observa la presencia de un mínimo seguido de un -

máximo a rredida que T disminuye; según.el caso y el intervalo de concen-

tiación utilizado, la resistividad se vuelve una función lineal del ln(T). 

f(T) = - A l.. T t- D I.50 

donde A y D son parámetros independientes de la temperatura. Esta depen--

ciencia con la temperatura sugiere la presencia de fenómenos debido al ---

efecto Kondo(l7). Kondo alrededor de 1964 (19), propone que este comport~ 

miento se origina al considerar la interacción del espín de los electro-

nes de conducción con el espín de los electrones de la impureza como un -

proceso elástico. 

En la figura 6 se muestran los datos de resistividad para diversas 

impurezas en cobre. Nótese la similitud con las figuras correspondientes 

a la susceptibilidad magnética y al momento magnético efectivo. 

JO 

Figura 6.- Datos de resistivi-

dad para diversas impurezas en 

cobre. 
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La aleación ~i posee un comportamiento correspondiente al tipo A. 

La de ~ posee una dependencia logarítmica con la temperatura. Los par~ 

metros se dan a continuación: 

CuNi CuMn 

f (O)Vc.ll. cm/at%} 1.12 4.8 

&r(K) o.a 

Intervalo de T(K) 81- 295 1.2- 20 

Intervalo de Conc. ( at%) 0.5- 2.0 75Xl0-4 

Calor específico: 

El calor específico de un metal a bajas temperaturas puede expre--

sarse como: 

I.51 

donde ~ es el término electrónico y ~ es el fonónico. 

En aleaciones el calor específico es el resultado de tres tipos de 

contribuciones, las cuales están relacionadas con ondas en el cristal, ~ 

electrones del sistema e impurezas magnéticas presentes en el mismo. Esta 

Última contribución puede asociarse con el término electrónico por su na

turaleza lineal. AutxJUe la impureza contribuye al calor específico, p.ieden 

considerarse sólo las contribuciones provenientes de la interacción entre 

electrones e impurezas aisladas, debido a las bajas concentraciones emple~ 

das. 

Para la aleación CuMn se tiene el comportamiento siguiente(S)~fi9_!! 

ra 5). 
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Figura 7 .- Gráfica de resultados de calor específico para CuMn 

con concentraciones de Mn: 1)1.15%, 2) 0.45%, 3)0.35%, 

4) 0.15% y 5) cobre p.iro. 

I.7. Teoría sobre estructuras electrónicas de aleaciones 

intermetálicas. 

Una teoría completa de las aleaciones con impurezas de metales de 

transición en metales nobles, debe incluir la presencia de electrones de 

conducción del anfitrión, los electrones d de la impureza con sus efectos 

locales de intercambio y sus interacciones con los de conducción, el enla 

ce químico y los efectos espín-orbita. 

Estas teorías tendrán que explicar la presencia de máximos en los 

valores de: susceptibilidad magnética a temperatura cero, resistividad r!:_ 

sidual en impurezas transicionales y contribución electrónica al calor 

específico en la región central de la serie 3d(27 y 30). Al igual que el 

comportamiento anormal en la resistividad a bajas temperaturas y corrí---

mientes de niveles electrónicos de core a energías más bajas. 
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Diversas teorías han tratado de generar explicaciones para algunos 

de los fenómenos observados. 

Una de ellas es la hipótesis de Korringa y Gerritsen(20), en la ~ 

cual se admite la presencia de interacciones elásticas entre los electro-

nes de conducción. Este modelo puede explicar el comportamiento de la re

sistividad dependiente de la temperatura. 

Schmitt(29) ,hacia 1956, plantea un modelo de campo rrolecular; en -

él supone la presencia de cierto acoplamiento ferromagnético entre las i!!I_ 

p..irezas. Este modelo no explica las propiedades magnéticas y predice la -

presencia de efectos cooperativos en aleaciones diluídas, efectos que no 

se presentan. 

Friedel(lO), en 1958, propone la hipótesis del estado ligado vir-

tual (elv): " Estos estados son casos particulares del fenómeno de resonCI!:!_ 

cia que se presenta cuando se colocan juntos dos sistemas con energías s2:_ 

milares •. r¡quí, se trata de los estados d de la impureza transicional y -

los estados de conducción de la matriz. Estos tienen energías similares y 

las capas d de la impureza presentan un momento magnético neto resultado 

del llenado parcial. Comenzando con un estado d y un estado de conducción 

k, que dan lugar a los estados d± k, se obtiene, por resonancia con los -

estados de conducción k', k'' , ••• ,una región en el espacio y energía do~ 

de cada uno de los estados presen'cii 1 en la aleación, una amplitud mayor 

sobre el átomo impureza y un fuerte carácter d. Al considerar el corres-.:. 

pendiente exceso de carga, en los estados del continuo, se obtiene un ex

ceso local de carga igual al del estado de enlace que se ha comentado. Es 

to es lo que se conoce como estado de enlace virtual"(lO.d). 
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Para el estudio de las propiedades asociadas a esta hipótesis se 

proponen dos modelos: 

- Considerar un modelo de electrones libres para los de conduc--

ción y analizar las funciones de onda por armónicos esféricos, suponie~ 

do simetría esférica para la perturbación (impureza). 

- Postular la existencia de un potencial U generado por la impu-

reza, el cual es pequeño y repulsivo, Anderson 1961(1). 

Para el primer caso la presencia de un átomo impureza perturba -

las funciones de onda de los electrones de conducción e induce corrimien 

tos de fase característicos, ~l . Para un estado de enlace, 'lt tiene -

un valor de 1T en la base Ec de la banda de conducción y· tiende a cero 

a energías mayores. En un elv, ~1 parte de cero y se acerca al valor del 

estado de enlace si la perturbación es suficiente para captar un estado 

(figura 8). 

'ti 

l 

Figura 8.- Esql.iema de ~ 

rrimientos de fase para: 

1) estado de enlace y 2) 

estado ligado virtual. 

Esta aproximación al estado de enl~ 

ce se realiza en un intervalo de energía -

(w), alrededor de la energía promedio E , 
' o 

que puede considerarse la del estado de en 

lace; w decrece con el incremento en uno ( 

estados más localizados) y aumenta la dif~ 

rencia E
0
-Ec. 

Al aplicar esta descripción, se ob-

tiene que el átomo impureza genera sólo un 

estado virtual d, el cual puede aceptar -

hasta diez electrones y se va llenando progresivamente a través del pr.!_ 
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mer período transicional. Así se puede explicar ciertas propiedades don 

de el máxicro se encuentra a la mitad del período 3d. 

Este máxicro se encuentra por la dispersión resonante de los elec 

trones de conducción a nivel del elv generado por los estados electróni 

cos 3d de la impureza. A la mitad de la serie la posición de tal estado 

está muy cerca a la del nivel de Fermi del elemento huésped, lo que· da 

lugar a una fuerte dispersión resonante de los electrones de conducción. 

Friedel supuso que el desdoblamiento del elv por correlaciones -

de intercambio d-d, en das estados d5 con espines apuestas, podrían lle 

narse sucesivamente en una serie transicional. 

Encuentra que los parámetros que determinan su presencia san el 

número de electrones d de la impureza, la anchura de la banda del elv ( 

A~) y el valar promedio del parámetro de intercambio é4, , definido por: 

I.52 

donde AEci es el desdoblamiento de intercambio(25.a). 

Si el desdoblamiento de intercambio es mayor que la anchura del 

--------...!...&.;...-------~~ N(E) 

Figura 9.- Diagrama de densidad de estados. Se encuentran las ca-

racteristicas de un elv que permite formar mm. 
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elv: AE.,)A B, éste p::rlrá aparcer desdoblado por espín, y no para el ca 

so que AE .. <.A8. 

El modelo de Friedel-Anderson predice que se formará un momento 

local si coinciden en la impurez~ estados locales estrechos y una inte

racción suficientemente fuerte entre electrones localizados. En resumen, 

Friedel-Anderson explican la formación de iromentos magnéticos mediai:ite 

el modelo de elv. Este se utiliza en sistemas donde el estado d metáli

co se presenta en bandas s-p del elemento huésped y ios estados electró 

nicos parecen estar gobernados por interacciones, con los electrones de 

la matriz , del tipo coulómbico y de intercambio. 

La presencia de propiedades peculiares y la presencia o ausencia 

de mm localizados en aleaciones, se explican al considerar la interac-

ción entre los estados d ó f vacios de la im~reza y los electrones de 

.conducción de,aproximadamente, la misma energía. 

Por 1970, Hirst(l5) propone conferir a los elec~rones d de la i.!!!, 

~eza propiedades tipo·atómicas semejantes a la de los electrones 4f. 

Esto conduce a estados electrónicos gobernados por interacciones inter

atómicas tipo d y los electrones de conducción contribuyen poco. 

Johnson en 1979(16), realizó cálculos de im~rezas de metales de 

transición, (V, Mn, Fe , Ni y Cu) en cobre , por el método SCF-X -SW • Em-

pleó, explicitamente, las dos primeras capas de vecinos de cobre y el -

átomo central en arreglo eúbico centrado en las.caras; pero no describió 

la inmersión de estos cúmulos en materia condensada. Par:a el caso -----

Mneu12eu6 encuentra regiones de antienlace entre el manganeso y la pri

mera capa y una de enlace' entre éste y la segunada capa de vecinos de -
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cobre. Para la aleación Nicu12cu6 encuentra que los orbitales molecula

res están muy combinados, con lo cual critica el modelo de Friedel-An-

derson del elv. Basándose en sus resultados propone un Hamiltoniano pa

ra simular la interacción de intercambio. 



CAPITULO II 

Resultados 

.II.l. Método Empleado 

El presente trabajo consiste en evaluar si el estudio de un átomo 

bajo·condiciones de frontera que lo consideren, dentro de la malla crist!! 

lina de un metal noble, lleva a alguna conclusión respecto a la naturaleza 

del magnetismo de ciertas aleaciones. 

En 1977 Keller y Garritz(ll, 18.c y lB.e) pro¡::usieron un modelo P!! 

ra el estudio de materia condensada incluyendo condiciones a la frontera 

adecuadas para simular un cúmulo de átomos. A este modelo se le da el nom 

bre de estados ligados de átomo-en-materia-condensada. 

Consiste en el estudio de un sólo átomo, donde el potencial que lo 

describe es llevado a autoconsistencia. 

La ecuación de SchrOdinger monoelectrónica a resolver es: 

II.l 

donde el V(r) del sistema se modela para simular un cúmulo. 

A continuación se incluye una descripción del procedimiento segui

do en este estudio. 

1.- Se generan las densidades electrónicas atómicas de cada átomo 

que se estudiará en el cálculo(33). En nuestro caso en particular serán -

las de los átomos de manganeso, níquel y cob~e. 

2 .- Se escoge cierto número de capas de vecinos correspondientes a 

35 
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un arreglo cristalino. 

3.- Se resuelve la ecuación de Poisson a partir de la densidad eles 

trónica obtenida: 

Il.2 

por superposición de Vat(rl se obtiene un potencial esfericamente simétri 

co para cada espín, referido al núcleo del átomo central. 

4.- Como el material es eléctricamente neutro, puede rodearse cada 

núcleo por una celda, llamada de Wigner-Seitz, que sea eléctricamente ne~ 

tra. 

Por motivos del cálculo, la celda de Wigner-Seitz se reemplaza por 

una esfera del mismo volumen, que llamaremos esfera de Wigner-Seitz(~8 J, 

de radio rWS' alrededor del núcleo central. 

Para emplear el programa Celular de dispersión múltiple l<.t¡1, fue -

necesario definir tres zonas del espacio: del origen a un radio b1 , de b1 

al rws y del rws al infinito práctico. 

Así , el potencial generado en 3) se divide en tres zonas: 

a) Dentro del radio b1 , 

b) Potencial constante entre b1 y rw8; y 

c) Potencial fuera de la fws· 
La región comprendida entre b1 y rws debe contener tres puntos del 

potencial por restricción del método empleado. En esta forma se fija b1• 

5.- Con el potencial de las características de 4) se resuelve la -

ecuación II.l, obteniéndose las funciones espín-orbitales,'!!'¡, en todo el 

espacio. 
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6.- Para hacer autoconsistente el cálculo, se construye un nuevo -

potencial a partir del conjunto de espín-orbitales '.l'i. 

El potencial fuera de la E\.is se mantiene invariable(congelado) a -

lo largo del proceso iterativo. 

La densidad total esta dada por: 

f¡(¡r) = ¿ l<i 1l!i*<trJ 1fi<ir) II.3 

• 
donde se incluye la ocupación ki' que toma valores del ó O para un esta

do ocupado o desocupado, respectivamente, y para encontrar la carga den--

tro de la ~s se tiene la relación de neutralidad: 

~ Jlr> do-: J ¿ K¡ 1f¿* Y; di = z 
Cvs l:v¡ ¿ . 

II.4 

donde Z es el número de protones del átomo central. Así, la integral de -

la densidad dentro de la E\.is es la carga electrónica. 

La integral de carga de la impureza para cada espín-orbital está -

dado por: 

II.5 

donde las funciones de onda están normalizadas. 

Una vez definidas estas ecuaciones, implican que: 

II.6 

donde los espín-orbitales se irán ocupando en orden creciente de energía 

hasta el nivel de Fermi. El espín-orbital más alto ocupado(ECMAO), por t~ 

ner que cumplir con la ecuación II. 6 , necesita tener una k. definida por : 
l. 
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k¡F" z - ¡, 
n;~ 

II. 7 

donde if es el número de espín-orbital más alto ocupado; el denominador -

indica cuántos electrones faltan para completar Z electrones. La k. es -lf 
la única k que posee, para la mayoría de los casos, un valor que cumple -

con: O<k. (l. Las k tendrán los valores: lF 

{ O desocupado 

1 ocupado 

El proceso de autoconsistencia del potencial dentro de la fws im-

plica que la integral de la densidad electrónica en dicha esfera varíe p~ 

ra cada espín-orbital en cada iteracción. En esta forma además de lograr 

autoconsistencia en este potencial, se logra también en la densidad elec-

trónica y por consecuencia en las ocupaciones de los espín-orbitales. 

De esta manera, se estudia las propiedades magnéticas de CuNi y -

CuMn mediante el análisis de la distribución electrónica de los espín-or-

bitales. 

II.2. Parámetros del cálculo. 

Las densidades electrónicas enunciadas en el punto 1) fueron C011E_ 

truídas por el programa Hax, Para es to se requirió suponer ocupaciones --

previas para el cobre, el níquel y el manganeso. 
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.A.l cobre se le asignó la siguiente ocupación de valencia: 

la cual fue obtenida por Pisanty(25.a), como la que describe adecuadamen

te el sistema CUNi. Esta ocupación se emplea en todos los cálculos para -

hacerlos comparables. 

La primera ocupación fue propuesta por Pisanty; la segunda se obt.!:!_ 

vo después de haber realizado todo el cálculo con la primera ocupación, -

pero con la restricción de una magnetización de 0.5 electrones en los or-

bitales d. 

Para el sistema CUMn se utilizó una ocupación en el manganeso de: 

• f' .i. ( 1" )""'& t )o. 11 ( ¡, )' C .¡. )o.71r 
Cc.Mn.a)(~J.,1 ). '3J.r11 ("'fsv~ 3dua 'fs·1~ 

t l. t 1 "f' O.IS: ~ )ª ( "' ,o,( ,, .. 0.15 
Cc.Mn.b)(lJ"1) (3Jm) ('ls.,J) (~dWJ 3d1111 (~!'"t~) 

La ocupación Cc.Mn.a) se fijo con base en los resultados experime_!! 

tales(que sugieren una magnetización de 3.5 electrones) y al considerar 

que los orbitales d son los responsables de la magnetización y la Cc.Mn.-

b) se obtuvo después de haber realizado el cálculo para la primera ocupa-

ción y poniendo la misma restricción que en el níquel. 

Estas diferentes ocupaciones en el átomo central obedecen a que --

existe una pequeña cola en el potencial de este átomo, que penetra en la 

esfera exterior. cuando las ocupaciones son diferentes para cada espín, -

dicha cola hace que el potencial exterior de un espín y otro sean difere.!!. 

tes. CUando las ocupaciones son iguales para ambos espines no existe dife 
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rencia en el potencial exterior. La diferencia más grande en el potencial 

exterior es la originada por la ocupación Cc.Mn.al del manganeso con mag-

netización de 3.5 e-(ver figura 12). La importancia de generar el poten--

cial exterior con un átomo central con diferente ocupación, radica en ser 

la única forma, por el momento, que dicho átomo influya, por así decirlo, 

en los cobres. 

Para todos los cálculos se escogieron ocho capas de vecinos en arr~ 

glo eúbico centrado en las caras, con constante de malla de 6.824 bohrs. 

Este arreglo se escogió por el ser el que presenta el cobre en estado pu-

ro(véase figura 10). Las distancias y números de vecinos para cada capa -

se dan en la tabla l. 

Tabla l 

No. capa No. vecinos Distancia(bohrs) 

1 12 4 .8253 
2 6 6.8240 
3 24 8.3574 
4 12 9.6505 
5 24 10. 7894 
6 6 11.8199 
7 48 12. 7663 
8 6 13.6480 

Con estos datos se corrió el programa Molpot, el cual genera el ~ 

tenc.ial inicial para el átomo central y el potencial exterior. 

La partición del espacio se esquematiza en la figura 11, donde el 

rws= 2.6668 y b1= 2.6025 bohrs; el rws es el radio covalente del cobre. 

Los puntos 5) y 6) de la sección anterior se cumplen al ejecutar -

el programa Celular, una vez hechas las correcciones pertinentes al pro--

grama, para que la carga de cada espín-orbital dentro de la E¡.¡g se asigne 
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Figura 10 .- Esquema del átomo central rodeado de sus primeros y 

segundos vecinos {línea discontinua) en arreglo eúbir.o 

centrado en las caras. 

automaticamente en cada iteración (ver Apéndice). 

Resulta interesante mencionar que los espín-orbitales 3s y 3p, que 

corresp:mderían al core de manganeso y níquel, es necesario declararlos -

de valencia. Esto ocurre porque el potencial exterior que se tiene es muy 

profundo. Los orbitales 3p del manganeso entran en resonancia con orbita

les del mismo tipo y de energías parecidas de la esfera exterior; esto -

produce fluctuaciones considerables en la densidad electrónica de estos -
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Potencial constante 

Figura 11.- Esquema de la partición del espacio. La región que se 

señala con potencial constante se conoce como intersticial. 

orbitales dentro de la E\.is· 

II.3. Discusión de los resultados. 

En esta sección se dan los resultados de los cálculos realizados -

para estudiar los sistemas 2!!'li, OJMn y uno donde se considera un hueco -

en lugar de un átomo central con la carga derramada por el potencial exte 

rior. 

El potencial obtenido como exterior se grafica en la Figura 12. Es

te es el mismo para todos los casos, excepto en la zona de 2.5 a 3.4 bohrs 

que'varía un poco. La variación más grande en el potencial exterior de ~ 

bos espines se encuentra donde se empleó la ocupación Cc.Mn.a) .la difere!! 

cia entre los potenciales se grafica en la figura 13, la cual es una am-

plificación del graficado en la figura 12. 

1.- Hueco inmerso en materia condensada. 

Este cálculo se realizó para conocer la densidad de carga derrama-
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POTENCIAL EXTERIOR CuMn M=3.5 
Distancia Cbohrsl 

2 4 6 8 10 12 14 16 

····~ -1.0 6 

-2.0 12 6 24 
1 

-3. 0 r 
-4. 0 ~ 

-5.0 

'U 
o -6.0 r+ 
ni 
;;, 
o 

"' 
-7.0 

-
~ 

;o -8.0 
'< 

Figura 12.- Potencial exterior alrededor de la impureza em-

pleado en todos los cálculos. Los números en la grá-

fica indica el número de vecinos a esa distancia. 
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RMPLIFICRCION wEL POTENCIAL EXTERIOR M=3.5 

1l 
o 
r+ 

" J 
n 

~ 

,.. 

2.4 

-t. 6 

-t. 7 

-t. B 

-t.9 

-2.0 

-2.1 

Distancia Cbohrsl 

2.6 2.B 3 3.2 3.4 

~ -2.2 
~ 

Figura 13.- Amplificación jei potencial exterior para el sis

tema 3:!!'1n a partir de la ocupación en manganeso dada 

en Ce .Mn .a) . 

da dentro de fws, por el potencial generado por los 138 cobres, tabla l. 

El potencial dentro de fws se llevó a autoconsistencia, ver figura 14. e~ 

mo se aplicó el mismo modelo que para un átomo, se le asignó explicitame!!_ 

te la carga dentro de la fws a cada espín-orbital de la misma forma que a 

un átomo, pero sin la restricción dada en II.6. Los resultados se muestran 

en la tabla 2 y se grafican en la figura 15. Se encontró que la carga el~ 

trónica dentro de la fws corresponde a 0.764 electrones, la cual también 
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POTENCIAL EN Ews GENERADO POR 8 CAPAS DE Cu 

,, 
o .. 
11 
::1 

" 
~ 

:u 
'< 

Distancia (bohrs) 

. s 3 . 3.5 
+ei.0 

-1.0 

-2.0 

-3.111 

Figura 14.- Potencial convergido dentro de la fws ¡;era un -

hueco con 0.764 electrones en una esfera de radio 

2.6668 bhors. 

es autoconsistente. Podría hacerse es te r:úsmo cálculo asignando a toda la 

fws una carga difundida para que neutralizara la carga añadida al emplear 

este método. 

21 Sistema CUNi. 

Para este sistema se emplearon dos ocupaciones, oero se realizaron 

tres cálculos: 

al El primero se iriició con la ocupación dada en Ce .Ni .al . Los re-
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TABLA: 2 

Resu.1ta.dos de1 Hu e e:: o 

Carga E\.is Energia Orbital Espín OFA1 OFA2 OFA 

0.001 -3.72:5 5 1 .001 º·ººº .001 
0.001 -3.725 s 2 .001 .001 .002 
0.002 -3.637 p 2 .001 .003 ,004 
0.002 -3.637 § 1 ,003 ,003 .006 
0.002 -3.466 2 .003 ,005 • 008 
0.002 -3.466 d 1 .005 .005 .010 
o.ooo -3.263 s 2 ,005 ,005 • 010 
o.ooo -3.263 s 1 ,005 ,005 .010 

º·ººº -3.234 p 2 .005 .005 .010 
o.ooo -3.234 

~ 
1 ,005 .005 .010 

0.002 -3.227 2 .005 .007 .012 
0.002 -3.227 f 1 .007 ,007 .014 

º·ººº -3.175 d 2 ,007 .007 • 014 
o.ooo -3.175 d 1 .007 .007 • 014 
0.001 -3.072 f 2 .007 .008 .015 
0.001 -3.072 f 1 .008 .008 • 016 
o.ooo -2.703 s 2 .008 • 008 .016 
o.ooo -2.703 s 1 .oos ,008 .016 

º·ººº -2.685 p -~ 
.008 .008 .016 

o.ooo -2.685 § .008 .008 .016 

º·ººº -2.650 1 .008 • 008 .016 
o.ooo -2.650 d 2 .008 • 008 • 016 
0.001 -2.596 f 2 .008 • 009 .017 
0.001 -2.596 f 1 .009 .009 .018 
0.000 -1. 975 s 1 .009 ,009 • 018 
o.ooo -1.975 5 

., .009 ,009 .019 
0.001 -1.950 p 2 .009 • 010 .019 
0.001 -1.950 § 1 .010 • 010 .020 
0.001 -1.902 2 .010 • 011 .021 
0.001 -1.902 d 1 • 011 • 011 .022 
o.ooo -1. 833 f 2 • 011 • 011 .022 
o.ooo -1. 833 f 1 .011 • 011 .022 
0.007 -1.364 s 1 .018 • 011 .029 
0.007 -1.364 5 2 • 018 .018 .036 
0.013 -1.314 p 1 .031 .018 .049 
0.013 -1.314 § 2 .031 • 031 .062 
0.010 -1. 220 1 .041 • 031 .on 
0.010 -1. 220 d 2 • 041 .041 .082 
0.006 -1.089 f 1 .047 • 041 .088 
0.006 -1. 089 f 2 .047 .047 .094 
0,047 -.581 5 1 .094 • 047 • 141 
0.047 -.581 s 2 .094 .094 • 198 
0.068 -.510 p 1 .162 .094 • 256 
0.068 -.510 § 2 .162 .162 .324 
0.031 -.419 1 .193 .162 .355 
0.031 -.419 d 2 .193 .193 .386 
0.010 -.330 f 1 .203 .193 ,396 
0.010 -.330 f 2 .203 .203 .406 
0.059 -.234 s 1 .262 .203 .465 
0.059 -.234 s 2 .262 .262 .524 
0.120 -.161 p 1 .392 .262 .644 
0.120 -.161 p 2 .392 .382 • 764 

E•ptn 1 - E-pln H•vor-1.t•rio 

S:•c:>ln 2 - E:•pi" Minor-t.t•ri·c.. 

OFA• Ccup•c:t. on Fr- .. c::.cl OnA1 Acumul. •d• 

CF..clrl • Cc:up.-c:.1on Fr-acct.on•l Ac::umul•d• E•pln 1 

OFA:Z• Cc';-'P•C:lon Frac: el on•t Acumu1•ct• G:•pt.n 2 
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CRRGA EN Ews vs. ENERGIA DE ESTADOS DEL HUECO 

l.B 

z.s 
1 ., .. 2.8 3 

., 
o 
!; 1.5 e: ... 
"'Q ... .., 
:a 

u l.B 

.s 
.. p • p 

el f 

0 ·~.00 -.70 -.68 -.se -.40 -.30 -.28 

Energ i a (Ry) 

Figura 15.- Carga dentro de E\.is contra energía para el hueco 

" con el potencial dado en la figura 12. La gráfica co-

rresponde a la misma escala usada en todas las gráfi-

cas de este tipo para ub.servar las diferencias. En t~ 

dos los casos se grafican los estados de valencia con 

valores propios mayores a -1.9 Ry y con carga dentro 

de la fws· 

sultados obtenidos al llevar el cálculo a la autoconsistencia se muestran 
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-.za 

Figura 16 .- Carga dentro de Ews contra energía para el siste

ma CuNi con magnetización inicial de O.O e-. Con lí

neas discontinuas se grafican la de los estados con 

espín dos. 

en la tabla 3, ver figura 16 ,con los que se obtienen una magnetización de 

0.112 electrones. 

En esta figura se observa que los espín-orbitales con mayor contr! 

bución a·la carga dentro de la ~~S son los de tipo d, dl a -O.JOB y d2 a 
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Resu 1 t .ad os de CuNi M=O.O 

Carga E\.is EnerQia Orbital Espin OFA1 OFA2 OFA 

1.000 -596.664 s 1 1.000 o.ooo 1.000 
1. 000 -596.663 s 2 1.000 1. ººº 2.000 
1. 000 -70.442 s 1 2.000 1.000 3.000 
1.000 -70.441 s 2 2.000 2.000 4.000 
3.000 -61.428 p 2 2.000 5.000 7.000 
3.000 -61. 427 p 1 5.000 5.000 10.000 
1.000 -7.569 5 

., 5.000 6.000 11. 000 
1.000 -7.567 s r 6.000 6,000 12.000 
2.999 -4.817 p 2 6.000 8.999 14.999 
2.999 -4.815 p 1 8.999 8.999 17.998 
0.001 -3.756 5 1 9.000 8.999 17.999 
0.001 -3.756 s 2 9.000 9.000 18.000 
0.003 -3.668 p 1 9.003 9.000 18.003 
0,003 -3.668 § 2 9.003 9.003 18.006 
0.003 -3.494 1 9.006 9.003 18.009 
0,003 -3.494 d 2 9.006 . 9.006 19.012 o.ooo -3.262 5 1 9.006 9.006 18.012 
0.001 -3.262 s 2 9.006 9.007 18.013 
0.002 -3.248· f 1 9.008 9.007 18.015 

·0.002 -3.248 f 2 9.008 9,009 18.017 
0.000 -3.233 p 2 9.008 9.009 18. 017 o.ooo -3.233 § 1 9.008 9.009 18. 017 
0.001 -3.175 1 9.009 9,009 18.018 o.ooo -3.175 d 2 9.009 9.009 18.018 
0.001 -3.077 f 1 9.010 9.009 18.019 
0.001 -3.077 f 2 9.010 9.010 18.020 o.ooo -2.701 s 2 9.010 9,010 18.020 
0.001 -2.701 s 1 9.011 9.010 18.021 
0.000 -2.683 p 1 9.011 9.010 18.021 o.ooo -2.683 § 2 9.011 9.010 18, 021 
0.001 -2.648 1 9.012 9.010 18.022 
0.001 -2.648 d 2 9.012 9.011 18.023 
0.000 -2.594 f 2 9.012 9.011 18.023 o.ooo -2.594 f 1 9.012 9.011 18.023 
0.001 -1.976 s 1 9.013 9.011 18.024 
0.001 -1. 976 s 2 9.013 9.012 18.025 
0.002 -1.950 p 1 9.015 9.012 18.027 
0.002 -1.950 § 2 9.015 9.014 18.029 
0.001 -1. 901 1 9.016 9.014 18.030 
0.001 -1. 901 d 2 9.016 9.015 18.031 
0.001 -1.832 f 1 9.017 9.015 18.032 
0.001 -1.832 f 2 9. 017 9.016 18.033 
0.022 -1.394 s 1 9.039 9.016 18.055 
0.021 -1.393 s 2 9.039 9.037 18.076 
0.032 -1.334 p 1 9. 071 ~ 9.037 18. 108 
0.031 -1.334 § 2 9.071 9.068 18.139 
0.029 -1.234 1 9.100 9.068 18.168 
0.029 -1.233 d 2 7.100 9.097 18. 197 
0.010 -1.097 f 1 9. 110 9.097 18.207 
0.009 -1.097 f 2 9. 110 9.106 18.216 
0.181 -.736 s 1 9.291 9.106 18.397 
0.177 -.732 s 2 9.291 9,283 18.574 
0.253 -.590 p 1 9.544 9.283 18.827 
0.245 -.587 § 2 9.544 9.528 19.072 
1.040 -.475 1 10.584 9.528 20.112 
1.022 -.474 d 2 10. 584 10.550 21. 134 
0.086 -.338 s 1 10. 670 10.550 21.220 
0.020 -.337 f 1 10. 690 10.550 21.240 
0.020 -.337 f 2 10. 690 10.570 21.260 
0.086 -.336 s 2 10.690 10.656 21.346 
3.122 -.308 d 1 13. 812 10.656 24.468 
3.157 -.307 d 2 13.812 13.813 27.625 
0.244 -.253 p 1 14.056 13.813 27.869 
0.131 -.251 p 2 14.056 13.944 28.000 

E•Pi.n 1 - E•pi.n H•VOr"'it•r-A.o 

E•Pt.n 2 - E•ptn Mt. nor-i. 1::.ar-1 o 

OFA• Ocup•cSon Fr•ccA.on•l Ac:umu1•d• 
OFAS 1 Oc:up•clon ~..-ac:c1on•l Ac:umu1•d• lit•p:&n t 
OfrA:Z1 Ccup•c1on Fr•ccA.on•l Acurnul•d• c;:•pi.n :;z 
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a -0.475 Ry. Sin embargo, la magnetización es producida por el espín-orb_!. 

tal más alto ocupado (EOMAO), de tipo p; la cual no es lo suficientemente 

fuerte para producir un desdoblamiento apreciable en todos los orbitales. 

Resulta interesante abrir un paréntesis. Al observar las figuras -

15 y 16 tenemos que: al incluir el átomo de níquel, todos los valores prE_ 

píos de los espín-orbitales se desplazan a menor energía y la densidad --

electrónica dentro de Ews• aumenta con respecto a los valores obtenidos -

u 

2.5 

1.8 

1.5 

1.8 

.5 

8·~.BB 

CARGA EN Ews vs. ENERGIA DE ESTADOS DE ~Ni M=0.5 
d 

d 

.. p p 
s 

-.19 -.69 -.58 -.48 -.Je . ·.28 

Energía IRy) 

Figura 17.- Carga dentro de E\.is contra energía para ~i con 

ocupación inicial en níquel dada en Oc .Ni .b) • 
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para el hueco. La carga dentro de Ews hueca generada por el potencial ex

terior (O. 764 e-), resulta muy pequeña comparada con 4002 e-, de los cua-

les el potencial exterior posee información. Con esto, se puede decir que 

la densidad electrónica dentro de F.ws es producida, principalmente, por -

el átomo central. 

b) Como se obtuvo en el cálculo anterior una magnetización en ní--

que! de 0.112 e-, se realizó otro partiendo de la ocupación dada en Oc.Ni. 

b) ; en la cual, el níquel tiene una magnetización de O. 5 electrones. 

Los resultados obtenidos se dan en la tabla 4, ver figura 17. Es--

tos son muy semejantes a los obtenidos en el caso anterior: la magnetiza-

ción es de 0.110 e-, los orbitales con mayor carga dentro de Ews son de -

tipo d y el EOMAO es de tipo p. 

Este espín-orbital tiene una integral de la densidad de carga den-

tro de Ews de: ni= O. 250, pero por restricción del cálculo sólo debe te-

ner una carga de: k. = 0.138 (nótese que n.- k. = 0.112 e~ es muy semejan 
1 1 1 -

te al valor obtenido de la .magnetización del sistema) • Esto lleva a pen--

sar que el níquel inmerso en cobre no posee magnetización, sobre todo pe_!! 

sando que es un nivel p (deslocalizado) eJ que la produce en el cálculo. 

c) Al considerar que la magnetización es resultado de la forma en 

que se van ocupando los espín-orbitales y no por efectos del sistema en -

sí, se realizó un tercer cálculo. 

En este se partió de la ocupación Oc.Ni.al y la carga dentro de 115 

en el nivel de Fermi se declaró igual para ambos orbitales p. Los resulta 

dos se muestran en la tabla 5, figura 18. 

Si se comparan los resultados de la tabla 3 y 5 y sus correspondie.!! 
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TABLA a 4 

Resu1ta.dos de CuNi M=0.5 

Carga 1-is Energia Orbital Espin OFA1 OFA2 OFA 

1.000 -596.670 s 1 1. ººº º·ººº 1.000 
1.000 -596.669 5 2 1. 000 1.000 2.000 
1.000 -70.437 5 1 2.000 1.000 3.000 
1. 000 -70.436 s 2 2.000 2.000 4.000 
3,000 -61. 423 p 2 2.000 5.000 7.000 
3,000 -61. 422 p 1 5.000 5.000 10.000 
1. 000 -7.563 5 2 5.000 6.000 11.000 
1. 000 -7.561 s 1 6.000 6.000 12.000 
2.999 -4.812 p 2 6,000 8.999 14.999 
2.999 -4.810 p 1 B. 999 8.999 17.998 
0.001 -3.747 5 1 9.000 8.999 17.999 
0.001 -3.747 5 ? 9.000 9.000 19.000 
0.003 -3.659 p I 9,003 9.000 18.003 
0.003 -3.659 § 2 9.003 9.003 18.006 
0.003 -3.<;86 1 9.006 9.003 19.009 
0.003 -3."l36 d 2 9.006 9.006 18.012 
o.ooo -3.264 s 1 9.006 9.006 18.012 
o.ooo -3.264 5 2 9,006 9,006 18.012 
0.002 -3.24:? f 1 9,008 9,006 18.014 
0.002 -'3.242 f 2 9,008 9.008 18.016 
o.ooo -3.235 p 2 9.008 9.008 18.016 
o.ooo -3.235 § 1 9.008 9.008 18.016 
0.001 -3.177 1 9.009 9.008 18.017 
0.001 -3.177 d 2 9.009 9.009 19.018 
0.001 -3.077 f 1 9.010 9.009 18.019 
0.001 -3.077 f 2 9.010 9.010 19.020 
0.000 -2.703 s ·2 9.010 9.010 18.020 
o.ooo -2.703 s 1 9.010 9.010 18.020 
0.001 -2.685 p 1 9.011 9.010 18.021 
o.ooo -2.686 § 2 9,011 9.010 18.021 
o.ooo -2.650 1 9.011 9.010 18.021 
0.001 -2.650 d 2 9.011 9.011 18.022 
o.ooo -2.596 f 2 9.011 9,011 18. 022 
o.ooo -2.596 f 1 9.011 9.011 18.022 
0.001 -1.978 5 1 9.012 9,011 18.023 
0.001 -1.978 5 2 9.012 9.012 18. 024 
0.002 -1.952 p 1 9.014 9.012 18. 026 . 
0.002 -1. 952 § 2 9,014 9.014 18.028 
0.001 -1.903 1 9.015 9.014 18. 029 
o. 001 -1. 903 d 2 9.015 9.015 18.030 
0.001 -l. 834 f 1 9,016 9.015 18.031 
0.001 -1. 834 f 2 9.016 9,016 18.032 
0.021 -l. 391 $ 1 9.037 9,016 18.053 
0.021 -1.391 $ 2 9.037 9.037 18.074 
0.031 -l.~32 p 1 9,068 9.037 18.105 
0.030 -1.332 § 2 9.068 9.067 18.135 
0.028 -1.232 1 9.096 9.067 18. 163 
0.028 -1.232 d 2 9.096 9.095 18.191 
0.009 -1.097 f 1 9.105 9.095 18.200 
0.009 -1. 097 f 2 9.105 9.104 18.209 
0.180 -.729 5 1 9.285 9.104 18.389 
o. 176 -.725 5 2 9.285 9.280 18.565 
0.246 -.584 p 1 9.531 9.280 18.811 
0.238 -.582 § 2 9.531 9.518 19.049 
0.989 -.472 1 10.520 9.518 20. 038 
0.971 -.471 d 2 10.520 10.489 21. 009 
0.088 . -.:::a $ 1 10.608 10.489 21. 097 
0.019 -.337 f 1 10.627 10.489 21.116 
0.019 -.337 f 2 10.627 10.508 21. 135 
0.088 -.336 5 2 10.627 10.596 21.223 
3.178 -.305 d 1 13.805 10.596 24.401 
3. 211 -.305 d 2 13.805 13.807 27.61'¿ 
0.250 -.251 p 1 14.055 13.807 27.862 
0.138 -.248 p 2 14.055 13.945 28.000 

E•p1.n 1 - E•pin Ma·.,.or-t. t:..arl o 

liL•pin .,. 
- li:•Pln Mlnors. tarlo 

OFA1 Ocup•c::i.on Fr.acc:ion.a1 Ac:u.mu1.ad• 

OP'AS. a Oc:up•c:lon Fr--c:c :1 on•l Acumul•d• l&•pln 1 

D~A:Z1 CJc:up•cion Fr-•cc: t. an•l Ac:unu..11•d• lt•P~n 2 
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TABLA1 ~ 

Resw1tados de Cu.Ni tipo *<:* 

Carga ~~s Energi a . Orbital Espin QFA1 OFA2 OFA 

1.000 -596.664 s 1 1.000 o.ooo 1.000 
1.000 -596.663 s 2 1.000 1.000 2. 00(1 
1.000 -70.441 s 1 2.000 1. 000 3.000 
1.000 -70.441 s 2 ::?.000 2.000 4.000 
3.000 -61.428 p 2 2.000 5,000 7.000 
3.000 -61. 427 p 1 5.000 5.000 10.000 
1.000 -7.568 s 2 5.000 6.000 11. ººº 
1.000 -7.568 s 1 6.000 6.000 12.000 
2.999 -4.816 p 2 6.000 8.999 14.999 
2.999 -4.816 p 1 8.999 8.999 17.999 
0.001 -3.756 s 1 9.000 8.999 17.999 
0.001 -3 .. 756 s 2 9.000 9.000 18.000 
0.003 -3.668 p ' 9.003 9.000 18.003 
0.003 -3.668 § 

.; 9.003 9.003 18.006 
0.003 -3.494 1 9.006 9.003 18.009 
0.003 -3.494 d 2 9.006 9.006 18. 012 
o.ooo -3.262 s 1 9.006 9.006 18.012 
o.ooo -3.262 s 2 9.006 9.006 18.012 
0.002 -3.248 f 1 9.008 9.006 18.014 
0.002 -3.248 f 2 9.008 9.008 18.016 
o.ooo -3. 23:;; p 2 9.008 9.008 18.016 
0.000 -3.233 § 1 9,008 9.008 18.016 
o.ooo -3.175 1 9.008 9.009 18.016 
o.ooo -3.175 d 2 9.008 9,·008 18.016 

º·ººº -3.077 f 1 9.008 9.008 18.016 
o.ooo -3.077 f 2 9.008 9.008 18.016 
o.ooo -2.701 s ·2 9.008 9.008 19.016 
o.ooo -2.701 s 1 9.008 9.008 18.016 
o.ooo -2.683 p 1 9.008 9.008 19.016 
o.ooo -2.683 § 2 9.008 9,008 18.016 
o.ooo -2.648 1 9,008 9.008 18.016 
o.ooo -2.648 d 2 9.008 9.008 18.016 
o.ooo -2.594 f 2 9.008 9.008 18.016 
o.ooo -2.594 f 1 9.008 9.008 18. 016 
0.001 -1. 976 s 1 9.009 9.008 18.017 

' 0.001 -1. 976 s 2 9.009 9.009 18.018 
r 0.002 -1.950 p 1 9.011 9.009 18.020 
3 0.002 -1. "150 § 2 9.011 9.011 18.022 
1 0.001 -1.901 1 9.012 9.011 18.023 
) 0.001 -1. 901 d 2 9.012 9.012 18.024 
1 0.001 -1.932 f 1 9.013 9.012 18.025 
2 o.oot -1.834 f 2 9.013 9. 01:::; 18.026 
3 0 .. 022 -1..394 s 1 9.035 9.013 18.048 
4 0.022 -1. 394 s 2 9.035 9.035 18.070 
5 0.032 -1.334 p 1 9.067 9.035 18.102 
6 0.032 -1. 334 § 2 9.067 9.067 18.134 
,7 0.029 -1. 233 1 9.096 9.067 18.163 
,9 0.029 -1. 233 d 2 9.096 9.096 18. 192 
f9 0.009 -1. 097 f 1 9.105 9.096 18.201 
¡o 0.009 -1.097 f 2 9.105 9.105 18.210 
i1 0.179 -.734 s 1 9.284 9.105 18.389 
i2 0.179 -.734 s 2 9.284 9.284 18.568 
53 0.249 -. 589 p 1 9.533 9.284 18.817 
54 0.249 -.589 

~ 
2 9.533 9.533 19.066 

5::S 1.032 -. 475 1 10.565 9.533 20.098 
56 1.032 -.475 d 2 10.565 10.565 21.130 
57 0.086 -.337 !! 1 10.651 10.565 21.216 
58 0.086 -.337 s 2 10.651 10.651 21. 302 
59 0.020 -.337 f 1 10.671 10.651 21.3:22 
60 0.020 -.337 f 2 10.671 10.671 21.342 
61 3.139 -.308 d 1 13.810 10. 671 24.481 
62 3.139 -.308 d 2 13.810 13.810 27.620 
63 0.190 -.252 p 1 14.000 13.810 27.810 
64 0.190 -.252 p 2 14.000 14.000 28.000 

E•pin 1 - E:•pi.n M•yor-- t tar"'t. o 

~-plM "' - k•pin l'"iincu-t. t•r-io 

CFA• Oc:upaclon Fr•c:Cion•l Aca.1mu1 •da 

OP'A1. 1 Oc:up•cion Fr"'•Ccion•l AC:UtnU1ad.- E•pin 1 

CFA:21 Ocupaet.on ~r"'•C:ct.ona1 Ac:umul•d• E•pi.n 2 
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CARGA EN Ews vs. ENERGIA DE ESTADOS DE ~Ni TIPO lcl 

d 
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o .... .... 1.5 e: .. 
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.5 
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e.~.BB -.1e -.68 -.se -.~e -.30 -.ze 
Energia !Ryl 

Figura 18 .- Carga dentro de ~S contra energía del cálculo 

tipo "c" . Observese que no hay diferencias de espín. 

tes gráficas, se observa que no existe cambio aparente, excepto para los -

últimos espín-orbitales, que son de tipo p. La energía total del sistema -

CuNi tipo ces de -3014.4004 Ry y la del tipo a es de -3014.4153 Ry. Esto 

nos lleva a pensar que la energía de inter~ambio es menor en el cálculo -

tipo a y la de repulsión electrónica es mayor comparada con el de tipo c. 

Para obtener una descripción más adecuada del sistema se escogió, por los 

argumentos antes dados, el cálculo tipo c como el que describe adecuada--
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111Pnre el sistema, a pesar de estos resúltados. 

Los espín-orbitales dl y d2 de ambos espines son los que más con--

tribuyen a la carga del átomo central. Por ello se supuso que al graficar 

la densidad electrónica de estos orbitales, se obtendría mayor información 

respecto a la interacción níquel-cobre. La densidad de estos estados s~ -

grafica en la figura 19. Ahí se obseiva que el orbital dl se localiza pr~ 

ferentemente en el átomo central y que existe un nodo entre el níquel y -

DENSIDAD RADIAL DE ESTADOS *d* DE CuNi 
+l. s Rws la. Capa 2a. Capa 

a. +1.4 
;o 

"' a. 
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l. 

\ 
\ 
\ 
\ 
\ / 
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,.., 

' \ 
I \ I 

/ .,., 
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\ 
+0,0 LL--J..~.J_-'-~..l---'C...--L:::::::...__L.-.:O:::~/~L~~·-~:::::::J~-L..-::1:::-_._, _ _...,0:::::: 

0 2 3 4 5 6 7 a 
Distancia (bohrs) 

Figura 19.- Gráfica de la densidad electrónica de los estados d 

del 9JNi cálculo tipo c. La línea discontinua represe.!l. 

ta los estados dZ y la continua los dl. Nótese que no 

hay diferencia entre espín l y 2. 
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los primeros vecinos; los orbitales d2 son orbitales de enlace entre los 

primeros vecinos y el nÍquP.l, por existir una densidad de carga entre ---

ellos y no tener un ne.do. Si se considera la contribución de los doce co-

bres a la densidad de carga, comparada con la de un sólo áto1TO de níquel, 

la aportación a la densidad para el enlace por cada átomo de cobre es ¡:e-

queña; aunque existe enlace entre el níqu8l y sus primeros vecinos. -----

Estas gráficas hacen pensar en electrones de conducción, pero que tienden 

ª estar localizados preferentemente entre el níquel y sus primeros vecinos. 

J.e 

1.5 

1.e 

1.5 

1.e 

.5 

e.~.Be 

CARGA EN Ews vs. ENERGIA DE ESTADOS DE ~Mn M:3.5 

" 

a 

11 p p 

" f 

·Je -.se -.se ·.40 ·.38 ·.10 

Energi a !Ryl 

Figura 20.- Carga dentro de E:vis contra enerqía del sistema ~n, 

con ocupación inicial en manganeso dada en Cc.Mn.a) . 
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~stoR orbitales son los que corresponderían al elv propuesto por Friedel 

para el cálculo de estados discretos. 

3) Sistema CUMn. 

Para el estudio de esta aleación se efectuaron dos cálculos a par-

. tir de ocupaciones diferentes: 

a) En el primero se empleó la ocupación Cc.Mn.a). Esta posee la masi. 

netización más grande de todo el trabajo. Los resultados se muestran en la 

tabla 6, figura 20; se obtuvo una magnetización de 0.574 e-. El potencial 

3.0 

2.5 

2.0 

1.5 

1.0 

.5 

0 ·~.ee 

CARGA EN Ews vs. ENERGIA Dt ESTADOS Dt ~Mn M=0.5 
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1' 
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·.28 

Figura 21.- Carga dentro de Fvis contra energía del sistema CuMn, 

con ocupación inicial en manganeso dada en Oc.Mn.b). 
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TAEJLA1 6 

Resu1t.ados de ~Mn M=3.5 

'º· Carya ¡;; Encergia Orbital Espin OFA1 OFA2 OFA 
;/S 

1 1.000 -468.180 s 2 o.ooo 1.000 1.000 
2 1.000 -463.180 s 1 1. 000 1.000 2.000 ;:; 1.000 -5'3.579 s l 2.000 1.000 3.000 
4 1.000 -53. 5.¡9 s 2 2.000 2.000 4.000 
5 3.000 -45.859 p 1 5.000 2.000 7.000 
6 3.000 -45.837 p 

., 5.000 5.000 10.000 
7 1.000 -5.843 s i 6.000 5.000 11. 000 
9 l .000 -5.770 s 2 6.000 6.000 12.000 
9 0.001 -3.764 s 2 6.000 6.001 12. 001 

10 0.001 -3.764 s 1 6.001 6.001 12. 002 
11 0.237 -3.679 p 1 6.238 6.001 12.239 
12 0.042 -3. 677 p 2 6.238 6.043 12.281 
1;:; 2.7ó0 -3.630 p 1 8.998 6.043 15.041 
14 2.956 -3.560 § 2 8.998 8.999 17. 997 
15 0.003 -3.502 2 8.998 9.002 18.000 
16 0.003 -3.502 d 1 9.001 9.002 18.003 
17 o.ooo -3.266 s 2 9.001 9.002 18.003 
18 o.ooo -3.266 s 1 9.001 9.002 18. 003 
19 0.002 -3.255 f 2 9.001 9.004 18.005 
20 0.002 -3.255 f 1 9.003 9.004 18. 007 
21 o.ooo -3.237 p 2 9.003 9,004 18.007 .,,, o.ooo -3.237 § 1 9.003 9.004 18.007 23 0.001 -3.179 2 9.003 9.005 18.008 
24 0.001 -3. 179 d 1 9.004 9.005 18.009 
25 0.001 -3.082 f 2 9.004 9.006 18.010 
26 0.001 -3.082 f 1 9.005 9.006 18.011 
27 o.ooo -2.704 s 2 9.005 9.006 18.011 
28 o.ooo -2.704 s 1 9.005 9,006 18.011 
29 o.ooo -2.686 p 2 9.005 9.006 18.011 
30 o.ooo -2.686 § 1 9.005 9.006 18.011 
31 0.001 -2.651 2 9.005 9.007 18.012 
32 0.001 -2.651 d 1 9.006 9.007 18.013 
33 o.ooo -2.597 f 2 9.006 9.007 18.013 
34 0."000 -2.597 f 1 9.006 9.007 18.013 
35 0.001 -1.980 s 2 9.006 9,008 18.014 
36 0.001 -1. 980 s 1 9.007 9.008 18.015 
37 0.002 -1.954 p 2 9.007 9.010 18. 017 
39 0.002 -1. 954 § 1 9.009 9.010 18.019 
39 0.002 -1.905 2 9.009 9.012 18.021 
40 0.002 -1.905 d 1 9,011 9,012 18.023 
41 0.001 -1. 835 f 2 9.011 9.013 18.024 
42 0.001 -1. 835 f 1 9.012 9.013 18.025 
43 0.021 -1.400 s 1 9.033 9.013 18.046 
44 0.020 -1. 399 s 2 9.033 9.033 18.066 
45 0.031 -1. 340 p 1 9.064 9.033 18.097 
46 0.030 -1. 339 § 2 9.064 9.063 18. 127 
47 0.032 -1.240 1 9.096 9.063 18.159 
48 0.030 -1. 239 d 2 9.096 9.093 18.189 
49 0.010 -1. 102 f 1 9.106 9.093 18.199 
50 0.010 -1. 102 f 2 9.106 9.103 18.209 
51 0.155 -.734 s 1 9.261 9. 103 18.364 
52 0.149 -.728 s 2 9.261 9.252 18.513 
53 0.230 -.594 p 1 9.491 9.252 18.743 
54 0.222 -.591 

~ 
2 9.491 9.474 18.965 

55 0.587 -.475 1 10.078 9.474 19.552 
56 0.444 -.470 d 2 10.078 9. 918 19.996 
57 0.022 -.341 f 1 10.100 9.918 20.018 
58 0.022 -:-.341 f 2 10.100 9.940 20.040 
59 0.074 -.333 s 1 10.174 9.940 20.114 
60 0.073 -.330 s 2 10.174 10.013 20.187 
61 0.217 -.253 p 1 10.391 10.013 :.>0.4ü4 
62 0.215 -.250 

~ 
2 10.391 10.228 20.619 

63 2.396 -.237 1 12.787 10.228 23.015 
64 1.985 -.208 d 2 12.787 12.213 25.000 

!t•pJ.n 1 - E•p.in M•vo,...it•r""io 
IE•pin 2 - El•pln MJ.nor-.tt.-..-&o 

OFA• O~UP•C:iOM Fr•cclon•l Ac:unu . ..al•d• 
0FA1• Ccup•cion Frac el cu··,.-1 Ac::utnu 1 ... et. la:•Pin 1 

CP'A21 Ocup•cion Fracc:ion•l Ac:umul•d• G:•Pin 2 
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de las figuras 12 y 13 se obtuvieron a partir de este sistema. 

b) Como la magnetización es muy diferente a la esperada, se realizó 

otro cálculo donde el manganeso tuviera una magnetización de O. 5 e-. Se -

¡:-artió de la ocupación Cc.Mn.b). Los resultados se muestran en la tabla 7 

y se grafican en la figura 22 •. En este cálculo se obtuvo una magnetización 

de 0.382 e-. Al comparar el cambio de esta magnetización con la obtenida 

en el cálculo anterior (0.192 e- dP diferencia) y el c~io entre la mag

netización inicial supuesta (3.0 e- de diferencia) se considera que modi

ficaciones ulteriores darían resultados similares. Esto se. puede constatar 

al comparar la tabla 6 y 7, Se considera a este cálculo como el convergido. 

Los orbitales dl, entre -0.23 y -0.20 Ry, y los d2, entre -0.475 y 

-0.468 Ry, son los aue sufren un cambio apreciable entre el cálculo al y 

éste, y, además, son los que contribuyen más a la carga del átomo central. 

El nivel de Fermi se encuentra en el orbital dl espín minoritario 

(dls2) y el desdoblamiento generado por este espín-orbita~ es lo suficien 

temente fuerte para producir una magnetización en el sistema. 

Como se explicó anteriormente, el cálculo se inicia con un potPn-

cial que proviene de una superposición de potenciales atómicos. El poten

cial sobrepuesto, obviamente, no considera efectos de relajación d~ la -

densidad electrónica. Resulta interesante observar cómo va influyendo el 

potencial exterior, a medida que el cálculo converge, en las densidades -

electrónicas de los orbitales de manganeso que contribuyen con mayor car

ga (dl y d2). Estos resultados simulan las modificaciones en la distribu

ción electrónica en el átomo de manganeso con respecto al tiempo, una vez 

que un átomo aislado es inmerso en la matriz diamagnética. Esta compara--
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TABLA: 7 

Resul.ta.dos de CuMn M=0.5 

Carga EWs Energi a Orbital Espin OFAl OFA2 OFA 

1.000 -468.183 s 1 1.000 0.000 1. 000 
1.000 -468.183 s 2 1.000 1.000 :. 000 
1.000 -53.571 s 1 2.000 1. 000 3. 000 
1.000 -53.554 s 2 2.000 2.000 4. 000 
3.000 -45.852 p 1 5.000 2.000 7. 000 
3.000 -45.840 p 2 5.000 5.000 10. 000 
1.000 -5.8::'.5 s 1 6.000 5.000 11. 000 
1.000 -5. 784 s 2 6.000 6.000 12. 000 
0.001 -:3.759 s 1 6.001 6.000 12. 001 
0.001 -3. 759 s 2 6.001 6.001 12. 002 
0.157 -3.673 p 1 6.158 6.001 12.159 
0.058 -3.672 p 2 6.158 6.059 12. 217 
2.840 -3. 614 p 1 8.998 6.059 15. 057 
2.939 -3.574 § 2 8.998 8.998 17. 996 
0.003 -3.496 1 9.001 8.998 17. 999 
0.003 -3. 496 d 2 9.001 9.001 18. 002 
0.001 -3.265 s 1 9.002 9.001 18.003 
o.ooo -3.265 s 2 9.002 9.001 18. 003 
0.002 -3.251 f 1 9.004 9.001 18. 005 
0.002 -3.251 f 2 9.004 9.003 18. 007 
o.ooo -3.236 p 1 9.004 9.003 18. 007 
o.ooo -3.236 § 2 9.004 9.003 18. 007 
0.001 -3.177 1 9.005 9.003 18. 008 
o.ooo -3. 177 d 2 9.005 9.003 18. 009 
0.001 -3.080 f 1 9.006 9.003 18. 009 
0.001 -3.080 f ·2 9.006 9.004 18. 010 
o.ooo -2. 703 s 1 9.006 9.004 18. 010 
0.002 -2. 703 s 2 9.006 9.006 18.012 
o.ooo -2.686 p 1 9.006 9.006 18.012 
0.000 -2.686 § 2 9.006 9.006 19. 012 
0.003 -2.650 1 9.009 9.006 18. 015 
0.002 -2.650 d 2 9.009 9.008 18. 017 
o.ooo -2.597 f 1 9.009 9.008 18.017 
0.000 -2. 597 f 2 9.009 9.008 18. 017 
0.001 -1.979 s 1 9.010 9.008 18.018 
0.001 -1.979 s 2 9.010 9.009 18. 019 
0.002 -1. 953 p 1 9.012 9.009 18. 021 
0.002 -1. 953 § 2 9.012 9.011 18. 023 
0.002 -1. 904 1 9.014 9.011 18. 025 
0.002 -1. 904 d 2 9.014 9.013 18. 027 
0.001 -1.834 f 1 9.015 9.013 18. 028 
o.oot -1.834 f 2 9.015 9.014 18. 029 
0.02(l -1. 397 s 1 9.035 9.014 18. 049 
0.020 -1.396 s 2 9.035 9.034 18. 069 
0.031 -1.337 p 1 9.066 9.034 18. 100 
0.030 -1.337 § 2 9.066 9.064 18. 130 
0.031 -1. 237 1 9.097 9.064 18. 161 
0.030 -1. 237 d 2 9.097 9.094 18. 191 
0.010 -1.100 f 1 9.107 9.094 18. 201 
0.010 -1. 100 f 2 9.107 9.104 18. 211 
0.153 -.727 s 1 9.260 9.104 18. 364 
0.150 -.725 s 2 9.260 9.254 18. 514 
0.226 -.589 p 1 9.486 9.254 18. 740 
0.222 -.588 § 2 9.486 9.476 18. 962 
0.542 -.471 1 10.028 9.476 19. 504 
0.464 -.468 d 2 10.028 9.940 19.968 
0.022 -.340 f 1 10.050 9,940 19. 990 
0.022 -.339 f 2 10.050 9.962 20.012 
0.075 -.331 51 1 10.125 9.962 20. 087 
0.074 -.330 s 2 10. 125 10.036 20. 161 
0.219 -.250 p 1 10.34.4 10.036 20.380 
0.217 ~.249 § 2 10.344 10.253 20. 597 
2.347 -.228 1 12.691 10.253 22. 944 
2.056 -.212 d 2 12.691 12.309 25. 000 

E•pS.n • - E•pt.n Mayor"' 1 t:. •r"' i o 

E•P&.n "' - E•pt.n Mlno..-tt.a..-lo 

CFA1 OcLAp•c:i.on Fr-•e:ct.on•l Ae:umu1•d• 

OP'A11 Oc:upac:lon ,,.,,..•ccton•I Ac:umul.-ct• E•ptn 1 

CP"A:Z1 Cc::up-.c:lon Fr-ac:c::lon•l Ac:umul •d• E•pln "' 
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ción se realiza para las densidades de carga del cálculo a) en las itera

ciones donde se tiene una magnetización de: 1.548, 3.040, 1.262 y 0.574e-; 

estas están dadas en orclen creciente de iteración; la última corresponde 

a fa considerada como ccnvergida. Los datos de qim que a continuación se 

dan, se refieren a la carga dentro de fws, ni, para esta Última iteración: 

e() Espín-orbital dlsl, qim= 2.347 e-, figura 22 

ti 
11 
:l 
ll 

Q. 
ll 
Q. 

En un inicio es un espín-orbital localizado en el manganeso. Elcis-

te un nodo alrededor del rws, lo cual hace pensar en un estado de antien-

DENSIDAD RADIAL DEL ESTADO di ESPIN 
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Figura 22.- Densidad electrónica del estado dlsl. La magnetización 

que corresponde a cada iteración es: 1.548 a-··-··-; 3.04 

a -·-·-: 1.262 a - -..:; y 0.574 e- a-. 
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lace, A medida que itera el cálculo, el nodo se recorre a mayores distan-

cias y comienza a formarse una región mayor en densidad entre el mangane-

so y los primeros vecinos, creándose un espín-orbital de enlace débil. El 

aumento de la densidad electrónica en esta zona origina un incremento en 

q. . Este espín-orbital es el que posee mayor q. entre los de valencia -
im im 

del cálculo convergido. 

~l Espín-orbital dls2, q. = 2.056e-, figura 23: 
im 

Este se encuentra en el nivel de Fermi, k.<l, no está totalmente -
1 

ocupado, pudi.endo albergar hasta 2.134 e-. En un inicio existe un nodo en 
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3 .5 bohrs, el O:al se recorre hasta 4. 4. Su densidad de carga por el rws 

es mayor que en el dlsl. Posteriormente aumenta esta región hasta formar-

se un máximo. La densidad radial es mayor en la iteración con magnetiza--

ción de 1.262 e- y decrece en el cálculo que se considera convergido. 

~) Espín-orbital d2sl, q. = 0.542 e-, figura 24: 
1m 

Desde un inicio existe una zona de enlace al formarse un hombro a.!_ 

rededor de 3.5 bohrs. A medida que se itera, el hombro mencionado origina 

un máximo creciente y otros picos en los segundos y restantes vecinos de -

cobre; que son mayores que el originado por el átomo central. Por la pro-
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Figura 24.- Densidad electrónica del estado d2sl. Las líneas 

corresponden a las mismas iteraciones que la figura 22. 
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ximidad del máximo del manganeso con el pico principal, existe un 10.8% .,, 

de la densidad de carga dentro de fws. 
Sl Espín-orbital d2s2, q. = 0.464 e-, figura 25: 

l.ffi 

Conforme itera el cálculo, el máximo localizado en 1.0 bohrs dism.!_ 

nuye mientras que los otros aumentan; el máximo localizado en 3.6 bohrs -

incrementa su tamaño considerableffience, P'!ro en la Última iteración decr~ 

ce. Los máximos producidos por los diferentes vecinos son ya de importan-

cia y mayores que el correspondiente al manganeso. En este espín-orbital 

el nodo entre manganeso y primeros vecinos es el único que no se mueve. -
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corresponden a las mismas iteraciones que la figura 25. 
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Se forma una región entre el átollú central y los primeros vecinos, de al-

ta densidad electrónica; generando así un espín-orbital de enlace. 

La gráfica de los espín-orbitales del cálculo convergido se mues--

tra en la figura 26. Los d2 forman un enlace químico fuerte entre el man-

ganeso y los primeros doce vecinos de cobre; en este orbital la contribu-

ción originada por cada cobre ya es de importancia. Los dl forman un enl~ 

ce, pero muy débil. Cerca del átomo central la densidad de carga es mayor 

para los orbitales de espín 1, dlsl y d2sl, y siendo lo contrario en toda 

la zona exterior, donde la densidad de los orbitales dls2 y d2s2 es mayor. 
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CJando se comparan los cálculos convergidos de CuMn y .9:!!'1i, se 

observa que los espín-orbitales tipo s y d con valores propios mayores a 

-1.0 Ry se desplazan a menor energía en el sistema CUNi y los d muestran 

mayor contribución de la impureza. Los demás estados de valencia pueden -

considerarse sin. cambios apreciabl:'?s ( .!:igura 19 y 26). Los orbitales dl -

del CuMi son los gue se encuentran más localizados dentro de la fws, de -

los ocho considerados. Los d2 del 3!!'1n son, de estos ocho los más desloe~ 

lizados, pero forman un mayor enlace entre el átomo central y la primera 

capa de vecinos • 

Con todo esto se tiene que los espín-orbitales que tengan valores 

propios más lejos del nivel de Fermi y ocupación considerable para cada -

átomo, serán los que contribuyan más al enlace de los orbitales d. 

Estos son los espín-orbitales que corresponderían en un cálculo de 

estados discretos a la descripción de Friedel de un estado ligado virtual. 

En el sistema 9!1n, los estados demuestran un mayor enlace que en los de 

CuNi. 

Este estudio nos lleva a plantear que el análogo de un estado lig~ 

do virtual para cálculos discretos se puede esquematizar como el dado en 

la figura 27. 
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~scripción de este trabajo 

Figura 27 .- Esquema de un estado ligado virtual para un cálculo 

de estados discretos comparados con la de un cálculo 

de estados continuos. 



CAPITULO III 

CONCLUSIONES 

Con los resultados de los cáJ.C',l bs descritos en el presente traba

jo, podew~s concluir los siguientes puntos y abrir paso a subsecuentes ~~ 

vestigaciones. 

Se apoya la posición de que los espín-orbitales tipo d son los re~ 

p::msables de la formación de momentos magnéticos locales en los sistemM 

metálicos cuando se encuentran en el nivel de Fermi: 

a) La aleación CuNi no presenta momento magnético en níquel{magne

tización cero), esto se debe a que el nivel de Fermi se encuentra en un -

espín-orbital tipo p, los cuales no generan momentos magnéticos considera 

bles. Los estados d están situados a energías menores a Ef. 

b) El EOMAO en la aleación CUMn es de tipo d; por esto se genera -

un rromento magnético en manganeso, ya que el orbital de espín minoritario 

no se llena completamente, generando así un momento magnético neto {magn~ 

tización de 0.382 e-), 

Por el análisis de los espín-orbitales del manganeso en la al8ación 

de CuMn podemos decir que existe un enlace quÍmico entre éste y los prim~ 

ros vecinos de cobre. Este enlace es más notorio que el formado con el ní 

quel y su entorno. A pesar de que el apareamiento de espín involucrado en 

la formación del enlace químico destruye la magnetización en la mayoría -

de los sistemas donde se presenta, persiste una cierta magnetización en -

la aleación CUMn. 
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El modelo empleado es simple, ya que no toma en cuenta la relaja--

ción de los cobres, pero considera varios efectos presentes en los siste-

mas considerados. Se obtienen resultados cualitativos buenos, p.ies predi-

ce la existencia de magnetización en la aleación CuMn y la ausencia en la 

de CuNi; y resultados cuantitativos aceptables, ya que se predice la mag

netización correcta en CuNi, aunque en ~n la magnetización obtenida (--

0.382 e-) no se parece a la experimental de 3.5 e-. 

Esta forma de modelar los sistemas toma en cuenta la interacción -

de los diferentes cobres con la impureza, pero no se modela correctamente 

los efectos producido~ por el átomo central con su entorno. Se considera 

que existe enlace metálico covalente entre la primera capa de vecinos de 

cobre con el manganeso. Resulta interesante realizar un cálculo donde se 

incluyan explícitamente los doce primeros vecinos de cobre y·el manganeso, 

en condiciones a la frontera adecuadas, para estudiar con más detalle es-

te enlace; en esta forma se permite la relajación de los cobres por efec-

to del manganeso, modelando mejor el sistema y comprendiendo más el enla-

ce formado. Así, se espera tener resultados cuantitativos que estén de --

acuerdo con el experimento. 

Un cálculo de estados discretos, como el que se presenta, p.iede --

proporcionar información suficientemente predictiva del comportamiento -

magnético de estos sistemas, permitiendo además hacer un paralelismo sim-

ple con el concepto de estado ligado virtual de Friedel. 



APENO ICE 

Corrección hecha al programa Celular. 

El programa Celular que se empleó en todos los casos fue el que --

tiene la opción de esferas traslapantes. Este se actualizó añadiendo las 

opciones de: ll Ordenar los estados e~ ~~rma creciente de energía, 2) Re~ 

lizar cálculos tipo CMEENA, 3) Escritura sin el potencial y sin los fact9_ 

res de traslape, 4) Poder corregir los datos de distancias de las esferas 

directamente en los archivos, y 5) Realizar análisis de carga. 

La modificación principal fue la de declarar la carga dentro de Ews 

como la integral de la densidad, para cada ·estado, en cada iteración. 

Como ya existían modificaciones para simular materia condensada en 

el programa, sólo se añadieron ciertas líneas en el programa principal, -

en la subrutina NRMLIZ y se añadió la subrutina de graficación para la --

densidad radial • 

Las modificaciones al programa principal fueron (la secuencia co--

rresponde a la del programa Celular de 1977) : 

238000 
238500 
238700 

246250 
246300 
246400 
246450 
246500 
246600 
246700 
246800 
246805 
246810 
246815 
246820 
'246825 
246830 

CALL NRMLIZ(P,XC,XA,Q,QINT,PS,DPS,RAMF,ESTATE(N),THRESH,INORM(N), 
lNOAVFL,OCU,ISACOR(N) ,NITER,ITER) . 

CaJPA(N)=CCU 

IF(NCAVFL.EQ.3)CD TO 27 
IFLAG:O 
ISTATE:O 
SUMAOC:O. 
DO 356 N=l ,NSTS 

IO=ID(N) 
NFO=l'JSYM ( IO) 
NDG=ISTR ( NSFIX ( NFO) + 1) 
FNDG=NDG 
IF(NOAVFL.EQ.l)CD TO 450 
IF ( SUMACC. GE. CCEL) OCUP ( IO) =O. 
IF(SUMACC.GE.CCEL)ClJ TO 356 
FNDG=FNDG*CCUPA(IO) 
IF(FNDG.LE.0.0001.0R.(ABS(FNDG-OCUP(IO)))/FNDG.LE.0.5.0R.CCUP(IQ) 
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246835 
246840 
246850 
246855 453 
246860 454 
246865 
246870 
246875 

1 .EQ.O)GO TO 453 
WRITE(6,*/)IO,OC1JP(I0),FNDG. 
~ 'IC 454 
OOJP(IO)=FNDG 
SUMAOC=SUMAOC+{)CUP(IO) 
IF(SUMAOC.GI'.CCEL)CC'UP(IO)=Oa.JP(IO)+OCEL=SUMAOC 
IF(N.EQ.NSTS.AND.SUMAOC.LT.CCEL)OCUP(IO)=OCEt,..SUMAOC+OCUP(IO) 
GO TO 356 

Las correciones a NRMLIZ fueron: 

2411100 
2411200 
2411300 
2411400 
2411500 452 
2412000 1 
2412300 455 
2412500 
2412800 

2421100 
2421200 
2421300 
2421400 
2421410 
2421420 
2421430 457 
2421500 

IF(N.EQ.2)LL=0 
DO 452 K..J.,KX 

RR(Llr+K)=R(K,N) 
RRH(Llr+K)=RB'.l(K,N) 

CCNTINUE 
CCNTINUE 
IF(NOAVFL,EQ.O)GO TO 325 
C<lJP=(ANORM=Q(l))/ANORM 
ANORM=ANORM-Q( 1) 

IF(OCUP.LE.0.05.0R.NOAVFL.EQ.O.OR.ISACOR.EQ.l,OR.I'IER.NE.NITER 
l)GO TO 456 

KA=l<MAX(l)+KMAX(2) 
WRITE(6,*/)oa.JP 
DO 457 K=l,KA 

RRH(K)=RRH(K)/ANORM 
CONTINUE 
Cl\LL CARTE(RRH,RR,KA) 

La subrutina CARTE es la empleada en el programá' ~ic. 

Cuando se quiere correr un cálculo de átoi.10-en-materia-condensada 

sin ocupación fraccional y de la forma antigua, la variable NOAVFL debe -

valer 1. Cuando se desea que las ocupaciones sean variables en cada i ter!! 

ción (como en este trabajo) NOAVFW. Para hacer un cálculo con potencial 

exterior congelado, sin repoblar y ocupaciones fijas, NOAVFL=3. 
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