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P R E Y l\ e I O 

El. estudio del fierro se deriva de lu necesidad dí? comprender 

lo mejor posible' sus propiodadcs, pa::-ticularrncnte ilquéll;:w, que en 

última instancia dependen de su cstructur" electrónica. Dentro de 
éstas, las magnóticas, son da l~s que Jnt\s hun fascinada a la 

humanidad. Ha ~ido la magia da una simple brlljula la que h., 

intrigado y motivado a las mente::; rr1j_~; brill.::intc~ hacia ('l 

desarrollo de las teorins fü>icas -de los rcnómono~; rnngnut..l....:0~;. 

El fierro es uno de los pocos elementos qttc prcnentan el 

fonómeno del ferromagnctisrno en su estado normal de aqr.c.gución. En 

la naturaleza, la gran mayoría de los compuestos que exhiben 

propiedades magnCticas, estan constituidos a base de íierro, por

ejeniplo la magnetita (Fe
3
0"'). Por otra partQ, teori.:is gcológicas 

recientes, postulan que el campo m<i.gnético de nuc5tro pl<:ineta se 

debe al fierro que, en estado liquido, circula en el interior del 

nUcleo de la tierra. Mediante la cspcctror.1etrja de mu::>:is u altas 

temperaturas, se ha observado que en lil fa5e vnpor, la actividad 

catalitica de pequeños cúmulo!i de fierro se correlLiciona 

fuertemente con sus actividild rnarynética. Entonces, en cu.:ilquier 

estaQo de agregación y en una qr<ln diversidud de ambientes 

fisicoquirnicos el fierro exhibe propiedades magndticas 
ferromagnóticas. 

El objetivo fundamental de este tr~bajo consi~tc en calcular, 

a primeros principios y de manera autoconsistente, la estructura 

electrónica local de un cümulo magnético de nueve átomos de 

Fierro, en la geometría cúbica centrada en el cuerpo(bcc), 

C!mbebido en e1 seno del crist~l. Este último se modela mediante un 

entorno del tipo cspin polarizado que corresponde la 

superposición de· los potenciales atómicos, culómbicos más 

intercambio-correlación, de los átomos que constituyen las "n11 

primeras capas miis cercan~s al cúmulo. En nuc$tro .caso "n" fuó 

igual a ocho. La etapil de autoconsistoncia se lleva a cabo 

mediante el método celular de dispernión múltiple con intercambio 

cSti!distíco Xct{l para los efectos de intercambio y parte de la 



corralat::ión oloctrónica, hcurü.ltic<'lmcntt~ hemm; cncontr:'l.do qu0 e1 

c!iquema a(l i·cproduce uproximadar,iente '\.In 10% tlc la coYrclación 

electrónica. 

A.ntoriormnntc 1 se habiu c"lculado ya lu c};tructuril 

electrónica local autoeonsi!:::tonto de un solo . .ítomo rJc fierro 

ombcbido en al crist<ilnll. obteniéndose con 1..~str.. modelo tdn 

sencillo una doscripcion i.-.-..~'Jl;t1bl0 de ah1un;is propit>dt1de!:>. El tipo 

de condiciones a l.::i frontnr_-u iropucutas, g,,,n0rn un nú!'1cro nuy 

grande de resonancins confinadas ~n el sitio del átomo o cú:i11lo; 

en el caso particular de un solo átomo si'.! obtuvieron en total 46 

rP-sonancias, cort"cspondicntcs l.a banda de conducción, do 

diferente cotnponcntc do momento anr3ular: "s", "p 11 , "du, uf" y ''g". 

Las energía::; y Ct"itcr:ios de ocorHción de esto:, vrtlores propios, 

determini'Jn si las condicioncr:> .-.. l;i frontcrc'.l pueden o no lnduci¡- un 

momento magnCtico en el !.>iti.o atór:iico. I.,a r(!Spuesta fue positiv;:i y 

~n razonablo nc1..1crda i:on lo oLserVüdo ex¡::-c;rir.:.r~ntalt;'.~ntc. s i.11 

~mbargo, este rnoclelo no pcrrnitc un an<J.li:::;is de la n..-)tw.ral0.Z<1 de 

las interacciones directas entro l.os monentos r,i;::t.gn~ticos inducidas 

en los sitios atómicos. 

PretcndC!mos ahor<l ohtcncr t.1na mejor dc!:icripc:ión tlol sistema 

al incluir -cxplic:.itamente, en el tn::-ocC!so do: la autoconsistencin, a 

los oeho primeros vccines dol átomo central; planteado asi, esta 
problE?ma rcsul ta formidablo dado c.l i nme.nso número <le. esto.dos 
generados por las condicion~s a la fI"ontcrn lmpu<.?st.J.c rtl cúmulo: 

esper~mos que la ~!:itructuru electrónica rcs~ltante ~ea lo 

suficientemente rica y completa p,u-.:i el nn.Jlisis da las 

íntarilcciones directa$ de los .'ttor.ios de fierro en el cri.~7t<ll 

asi como los efectos involucrados de enlace quimico. 

En la primera parte de este trabajo su describen los 

diferentes tipos de m~teri~lcs magnóticos ü~i como las teorias y 

mótodos de cálculo q1..1G se han d.czari:-ollndo pari\ el. ~studio del 

ferrornagnótismo. Finalmente, en la segunda part1;? describimos ln 

matodologia de cálculo emplodd<l en c&tc trnbajo. 1\ continuación 

presentamos los resultados t.córícos obtenidos, la discusión de 

el loa, su comparación con los obtenido$ modiuntc atriJs tócnicas 

teóricas, y las conclu.sionc.~: que de todo este: trilb.:l.jo fü:? derivan. 



~.1 Introducción. 

Todas 1a.s sustancias presentan propiedades. magnéticas y la 

naturaieza de éstas dependen en Ultima instancia de las 
propiedades c.léctricus de las particulas subntómicas: electrones y 

nucleones.En determinados ambientes quimicos estos portadores dan 

lugar a diferentes efectos y ordenamientos magnéticos tales corno: 

diamagnetismo, p~ramagnetismo, forromagnetismo, etc. La naturaleza 

de estos fenómenos es enteramente cuántica y la explicación de 

ellos solo puede darso en el marco de dicha teor1a. 

A continuación expondremos, escuetamente, algunos aspectos 
fcnomeno1ógicos del magnctiamo, lo que nos permitirá efectuar una 

clnsificación de los diferentes comportamientos magnéticos. 
Mientras que. en 1a sección X. 3 tocaremos, también suscintamonte, 

aspectos microscópicos de lüs sustancias magnéticas. Finalizaromos 

esto capitulo, exponiendo algunos resultados tanto teóricos como 

experimentales del ferromagnetismo en fierro(bcc), ya que este es 

el tema central del presente trabajo. 

I.2 Sustancias Magnéticas. 

Al pasar un haz de átomos por un campo rnagnét.~ co no uniforme. 

el haz. ce dívide en dos. Cada uno ·de ellos es deflectado, en 
dirncciones opuestas, coma si c~da átomo fuese un dipolo magn~tico 

de m.agnitudt 11 

e h 
J..ln"" ----

4 TI Il1 C 
(I.1) 

siendo e la carga del electrón, h .la constante de Planck, m la 

masa del el.ectrón y e la velocidad de la luz.. A esta unidad 

fundamental del momento magnético se le conoce como el magnetón de 



Bohr. De 13 ecuación I. 1 ao observa que el momento magnético del 

protón e~ a.proxima.damcntc 18J6 voces menor que el del clcctron, de 

tal mar1cra que los afectos nmqnóticos de los m.iclco~, en general, 

son mucho mas pequeños que los dBbidos a los electrones, o sea que 

el comportamiento magnetice de las sustancias, en cualquier esta.do 

de agL~ega.::ión, queda determinado, principalmente, por la 

natural~za de la e::;tructura electrónica del material. 

La magnetización de una sustancia se dc(ino como el momento 

magnético por unidad de volumen y se le designa, usualmente, por 

la letra M. 

Existen diferentes cl~scs de materiales magnóticos. Una 

clasificación fenomenológica muy útil, se basa en el 

comportamiento da las su:;tnncia~ pre5ancia de \ln campo 

magnético externo. La magnet lzación de una sustancia depende del 

campo externo. En un intervnlo definido de campos y temperaturas, 

se encuentra, experimcntalmúnte, que la magnetización, M, inducida 

por el campo, H, esta dada por la siguiente expresión 

en donde al factor de proporcionalidad x se le define como la 

susceptibilidad magnética, M es la magnetización del material y ll 

el campo externo. El signo y magnitud de x permite clasificar, 

magnéticamente, a todas las sustancias. 

a) Diamagnéticas.- estas sustancias son repelidas por el 

campo magnético externo. La repulsión es proporcional. a dicho 

campo. Este tipo de comportamiento se debe a las corrientes 

eléctricas inducidas por el campo , las que a su vez generan los 

pequeños momentos magnetices espontaneas que desaparecen cuando 

se suprime la fuente. 

b) Paramagnéticas. - este tipo de sustan1-:ias experimentan 
una atracción hacia un campo magnético externo aplicado. La 

atracción es directamente proporciona1 a este campo. El 

paramagnetismo se debe a los momentos magnéticos de los electrones 



desapareados que existen en los dtcmos 1 ionos, ~olccula~ 

cristales. Estos momentos rnaqnóticos se alinean o.n dir~cc;ión 

para1cla ~l campo aplicado de igual ~aneka que los dip<>los 

eléctricos ae alin~an en presenci<l d€? un c~.,,mpo al.óctric!J. 
e) Ferromaqnéti~aa.- adamas de los dos tipos de sustunciils 

ma-nc:ionadas, existe un tercerb on €!1 qu~ la rolación ~ntrC!. ln 
magnetización y el campo m~gnót:;ico cx.tetrno no es lihe.Jl, ~ino 

mucho más cornplaja. en e$tC>s materiales el valor ele x (?S muy 

gJ:ande (105-106 ) • A este grupo de materiales se l.cis conoce como 

ferromagnéticos o antifcri:omag;néticos y a. ó1 pertenecen metales 
como el fi(!rro, cobalto .. niqucl y las tierras raraa dc:sde t:ll 

gadolinio h<ista el tulio asi como coropu~stos de cl1os y algun<:is 

aleacione$ de c~omo y manganeso. 

Siqno Magnitud D~pcndencia 

<le d.c x. de x. 
Tipo "· en cgs sobre H o:cigcn 

Oiamagneti.smo - l.-500Xl0- 4 lndep. Carga 

electrónica 

Parama9netismo + O-'.J..O .. 2 Indep. Movimiento 

Qsp1n-orbitn 

de los elcc. 

en at. indivi._ 

dualC!s. 
Ferromagneti!>mo + 10- 2-10 6 Dependiente !nteracción de 

Anti- + 0-10- 2 PUede ser tipo coopera-

ferromagneti:;m() Dependiente tivo entre los 
woment()s mag .... 

nóticos indí ... 
viduales. 

'l'abl~ I.1.- Principttl~s tipos de cmnpox;tamiento magnético. 
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El diamagnctü:;mo es independiente de la temperatura rn icntras 
que para los casos paramagnético ft2rromagnética la 
susceptibilidad exhibe los siguientes comportumientos. 

a) En las sustancius paramagnéticas, lü susceptibilidad 
inversamente proporcional a la temperatura 

x.,.=C/T {I.:J} 

en donde T es la temperatura absoluta y e es una constante, 
caractcristica de cada sustancia, conocida como la constante de 
Curie. A la ecuación I.:J se le conoce como la ley de curie y en 
una primera aproximación esta ley es extraordinariamente Util para 
cotejar los resultados cxpcrimcntales 1121 • 

Si todas las sustancias paramagnéticas obedecieran la ley 
de curie, al trazar el inverso de x T, la ordenada al origen 
de la recta resultante seria igual a cero. Sin embargo existen 
algunas sustancias cuya ordcmada al or lgen se desv ia del cero y 

puede ser tanto positiva como negativa. Este tipo de sustancias 

paramagnéticas quedan representadas por una ligera modificación a 

la ley de Curie 

;<
0 

= C/ (T - 9) (l.4) 

en donde B es la ordenada al origen. Esta ecuación es la ley de 
Curie-Weiss, a e tambien se le conoce como la constante de Wciss. 

b) Bn las sustancias ferromagnéticas, la relación entre la 
susceptibilidad y la temperatura es más complicada. Al graficar el 

comportamiento de la susceptibilidad, en función de la 

temperatura, encontramos una discontinuidad en alguna tempetatura, 
Te, llamada temperatura de Curi_e. Arriba de la temperatura de 
curie la sustancia sigue la ley de curie o la de Curie-Weiss o se~ 
que se comporta como una sustancia paramagnética. Sin embargo, 
abajo de la temperatura de Curie, la susceptibilidad de esta 
sustancia exhibe un comportamiento diferente al de 1as sustanCias 

paramagnéticas. Abajo de Te al valor do X es muy grande. Esto 



lleva a postular que los momentos magnótic::os de los átennos 

individuales se alinean paralclamcmtc unos a. otron, vía all)unf\ 

interacción. A una región dol material 'ferromagnético P.n Uonde 

- todos los espines apuntan en la misma dirección :;e l~ llamíl 

dominio magnético. 

e) En las sustancias antiferromagnóticas cxi5tc, como en 
el caso anterior del ferromagnctismo, unil. temperatura 

caractcristica, TM, llamada temperatura de Néul. Arriba de TN la 

sustancia tiene un comportamiento de una sustancia pnrml\agnética, 

pero abajo de la temperatura de Nóe1 la susc!:!ptibil.idnd cae con el 

decrecimiento de la temperatura. 

r.3 Aspectos microscópicos del magnetismo. 

La ecuación maestra para el estudio tcór ico de l.a 
susceptibilidad magnética de átomos, iones o molécul~s, asi como 
la de aquellos sólidos que pueden ser representados por una 

colección de iones ligera~ente deformados (cristales roolccularas, 

iónicos, aislantes, etc.) está dada por 15
) 

(I.5) 

dond.e H es el campo magnético externo, AE es la encrgia del 

sistema e~ presencia del campo, µ 2 es el. magnetón de Bohr, igual a 
o.921x10~20 erg/G ó o.579XlO~n eV/G, g0 es el factor q electrónico 

que para medicione:::; en sólidos es igual a 2, 1' es el. momento 

angular orbital total en unidades de h, S. .,. Í §.
1

, ·es e1 espin 

total del sistema y n es el n-ésimo estado estacionario del 

sistema. 



Parn iones de c.1pil L·ücctrónica cerrada, tanto el c~;pin 1.,¡t;1t 

como ol momentum angular tot<1l son iguales a cero, en al L'1~;1:.:ido 

basal del. :;;istema, por lo t.-:into solo el tercer tórmino de ln 

ecuación 1.S contrUmy~ al c:nn.bio de la energía del ión por ol 

Célmpo aplic<ldo, en C5t~ lJ. susceptibilidad esta dada pur 

11 
-- V <O\) r 2

1 
jo> 

6mc
2 i" 

(I. 6) 

esta expresión se conoce como la susceptibilidad de Larmor. El 

término diamagnético se aplica a todos loo iones y átomos de cnpa 

cerrada como tiun los gasc~ nohlen, los iones alcalinos, etc. De la 

ecuación I. 6 se infiere que la sttsceptibilidad en estas csp12cit:i.i; 

es negativa o sea que el momento magnético inducido esta en 

dirección opuesta al campo aplicado. 

Las susceptibilidades ostan reportadas, en la literatura como 
susceptibilidadcn molareG, o sea la susceptibilidad dada por (I.6) 

multiplicada por el volur.i.en en una mol de sustancia: 

eª 
- ZN --

1 A 6mc2 

2 

<r2 > = -z [ __:_ )
2 

1 
h e 

(I.7) 

en donde a 0<=> o. 529 A, e 2/hc = 1./137, N.,= nUmero de Avogadro y 

l. 
~ l <Ol<IO> esta definido como el. promedio del 

cuadrado de los radios y Z 
1 
es el número total de electrones por 

ión. Al sustituir todos estos valores en la ecuación anterior 

obtenemos que 

(I.B) 

pero como la cantidad < (r/a0 ) 2 > as del orden de la unidad se 

obtiene finalmente que las susceptibilidades son del orden de 

10-5
- 10- 6 • 



Para iones de capas parcialmente ocupadas existen dos casos 
de paramagnetismo. 

a) Para iones de capa abierta y en el caso particular de 
aquellas especies que les falta un electrón para obtener la 
configuración de capa semillena se cumple que J = fL - s¡ ~ o, el 
estado basal del sistema es no-degenerado, y por consideraciones 
de simetria, de los estados con J •O 1 el término Linc~l cr. r.5 

es iqual a cero. Sin embargo, el segundo término en I. 5 es 
diferente de cero y el corrimiento de la cnergia del estado basol 
del sistema, debido al campo H, esta dado por 

(I.9) 

cuando los sólidos contienen N/V de estos iones por unidad de 

volumen la susceptibilidad es 

(I.10) 

el primer término es justamente la susceptibilidad diamagnética de 
Larmor, Pero el segundo término tieno el signo opuesto al primero 
ya que las energias de los estados excitados, En, necesariamente 
exceden a 1a del estado basal, E

0
• Este término favorece el 

alineamiento de los momentos mngnéticos de los iones en dirección 
paralela a1 campo~ este es c1 origen del comportamiento 

paramagnótic.o de la~ GU$tancias. Esta corrección 1a 



su$ccptibilidad diamagnética de Lartttor es con~cida como el 
pnra~nqgnatismo de Van Vleck. Resumiendo, el. comportnniicnto 

magnético dE?_ los iones de capa abierta t?sta. determinado por un 
balan~e ent:i:e el dia.magnetisrno de Larinor y e1 param<ignFJtismo de 
Van Vleck, pero dadc qua este Ultimo es más grande que el primc~o, 
el efectb paramagnético enmaocara casi totalmente al diamagnéti~o. 

b} Para J -,. o, t;?.l estado bé\sal del sistema ~s (2Jt-l) 
degenerado, en este c~so ol primer tórm.ino de la ecuación l.5 es 
diferente de cerC) y, además, es mucho mayor que loa dos términos 
restantes. Para evaluar la enerqia l.ibre del sistcmi!, a una 
temperatura, T, dada y en un camp~ magnético aplicado, se tiene 
que efectuar el promedio sobre 1Qs 2J+~ e~tados; encontrándose que 
a a1tas temperaturas 1a susceptibilidad d~1 &istcma e~ta dada por 

N (gµu)2 J(J+l) 

:< ~ (I.11) 
V kn ~ 

6 

(9µ.)2 J(J+1) 
;(!"'")la.r = u, 

l<:e T 
(I.12) 

e.n donde q es el factoi- de Lanclé y k
0 

l.a constante de Boltzroann .. 
Pera esta eXpr(?.sión tiene la forma de. la ley de curi~, fJ/T, 

encont~ada experimentalmente. La ecuación I~12 permite obtener una 
(!Xpresión teórica pa:t-a o. A la luz de estos resultados~ la. 
$US~eptibilidad magnética en estos sistemas se debe a la 
oriE?:ntaci6n <le los inomentos magnéticos peJ:lllanentes de los iones 
por el campo magnético . A pesar de que se ·tiene la :restric::ción 
k

8
T ~ gµ

8
H, s~ encuentra que la ley de curie, (I.12), s~ satisface 

para un intervalo grande de campos y temperatu:t-as. 

10 



E1 cociente de la susceptibilidades paramagnéticas y 

diamagnéticas esta dado por 

xparo 2J (J+l) 
(I.13) 

en donde todos los simbolos retienen el significado que se les ha 

asignado anteriormente, y al darles el valor estimado que les 

corresponde se encuentra que 

(T. l<) 

Pero ya se habia encontrado que xd,., "' ió5 
- 10-

6
, de tal 

manera Xroro = 10- 2 - 10-3• Tambicn en este caso el paramagnctismo 

enmascara al diamagnetismo. 

La susceptibilidad en un metal se puede describir como una 

serie de contribuciones. Una de ellas es la de los iones libres 

paramagnéticos que obedecen la ley de Curie, ( I .12) , bastante 

bien. Esta situación se cumple en cristales aislantes constituidas 

de tlerras raras, que tienen capas 11 f 11 parcialmente ocupaclas. F.n 

este caso la ley de Curie se cumple de la siguiente forma: 

X = (I.15) 

en donde p es el magnetón de Bohr efectivo dado por 

p ~ g [J(J+1) 11
" (I.16) 

Por c-tra parte, la aplicación de esta ley a cristales de elementos 

de transición da buenos resultados si se considera q~c J =L+S= s, 

como si el momento orbital total "L11 se hubiese cancel.ado o 

suprimido (quenching). 

11 



Sin cmba~go, no hemos tocado la cont~ihución de los 
e1ectrones de conducción a la susceptibilidad t~tal del si$tc~a. 

Los electron~s de conducción de un metal 111.) ea.tan espacialment.a 
localizados como los electrones en a.tomos 1ibres. La x d.e los 

electrones de conducción se puede obtener, pero la ded\J.cción l?S 

muy complicada debido al movimiento ot:'bital del olQctrón, s1 

d~:spreci<imos l.a rl?;$puest;:;i ox:-bi tal / obtenemos qua la 
stJsceptibilidad t:.iene la forma f!>) 

(I.1?) 

donde g(cr) ~s la densidad de niveles electrónicos a la cncrg1a de 
Fenni, cr. A esta ~x:prc!sión se le conoce ct>mo la s.usc~IJtibilidad 

magnética d~ I>aulL En contras.te con la suscept:.ibil.idud Uc los 
ion4s paramagnéticos dada por la ley de Curiq~ la su~ceptibilidad 

de Pauli de 1-os elcctr()ne~ de conducción es ~!Jenci<:ilmel')te 

independiente del~ t~mpcratura y muy péqueña, del orden de 10-~. 
El movimi~nto electrónico orbital da iuqar a cfcct~s 

cliamag:n6tic"s de los ~lectronas dE? conducción, eE.>to es conocido 
<::C>mo el diamagnQtismo de f,...:\ndt.1.U y se encuentra que tsi 

i 
(l:. lB) 

Esta.s serian las principales fuentes d~l magnetismo en un 

metal normal do.do. Pero en los roat~riales te:r:r01:na<_Jnét.icos exist~ 

otra fuente de magnetismo extraña y difer~nt~ a las antoriQres que 

produce u.na suseeptibílid<'ld., x, ano:rrnalmentC! qrandc. El 
trntamientC> de X en ~staa sistemas es muy COJllplic:ado y SE! puc:-dc 

decir q\.\O ea un problema aün no re.suelto 1., l • El desarrol lt:> d(! la 

mecil.nica cuántioa explicó, al menos cua1it<itivamcnte, la 
naturaleza do las i nter<J.cciones c¡u~ prQducen el estado magnético 

que pres~ntan 1(15 Sl.lGtanci~s ferromagnéticas. ()ara estas 

sustancias que tien~n un !'nomcnto mat;¡nético permanente, dicha 
teorta suqi~re qu~ los mom~ntos magnético$ en los sitlos atQmicos 



se encuentran arreglados de una forma regular, lo que llCViJ a 

postular 1a existencia de una interacción intorna {intoracción de 

intercambio) que tiende a alinear los momentos magnéticos atómicos 
paralelamente unos con otros, inicialmente a esta interacción se. 
le denomino co~o el "ca~po molecular". Al efecto del campo 
molecu1ar se le opone un efecto desorientador, causado por la 

temperatura, o sea que para altas temporaturas se destruye el 

ordenamiento de los momentos magnéticos. 

La interacción de intercambio no ha aido fácil de tratar en 

los métodos teóricos, a primeros principios, aplicados a oistcmas 
ferromagnéticos: las aproximaciones 

tratamiento del intercambio han dado 

principio cotnplementarios, que se 

continuación~ 

involucradas para 
lugar a dos modelos, 

exponen escuetamente 

el 

en 

a 

l) el primero de ellos propone un tnodelo en donde stl 

locali~a enteramente al momento magnético en cada sitio atómico e 
interacciona con otroo ~omentos magnéticos situados en otros 

sitios atómicos. La aportación de esta interacción al ua111iltoniano 

consiste en reemplazar por un potencial, dependiente del espin, la 

interacción electrón-electrón. El espin-Hamiltoniano resultante~ 

conocido también como el Hamil toniano de Heisenberg, tiene la 

fonna 

Hs = - Í J 11 .S., • ~J 
l<J 

(I.19) 

al parámetro, J, se lo denomina la integra1 de intercambio, cuyo 

valor perlll:ite diferenciar entre el ferrotnagnetismo {J>O) y el 
antiferrom.aqnetismo (J<O). Con este modelo fueron caracterizadas 

varias es'!=-ructuras magnéticas tales como el antiferromagnetismo, 

el ferrimagnetismo~ el helimagnetismo, etc (véase la figura I.1) . 



TTTTTTT TrTrTtT 
(a) 

T l T l T l T l 1 .,. 
(b) 

T i 1 i T i 1 i 1 i TrlrTrltTr 
(e) 

Figura I. 1. Posibles arreglos lineales de espin ilustrando 

los ordenamientos: (a} ferromagnetismo, (b) anti

ferromagnetismo y (e) ferrimagnetismo. 

A pesar de esto existen resultados contradictorios en el 

cálculo de la integral de intercambio, sin despreciar la 

desventaja de que no puede ser derivable de las ecuaciones 
fundamentales. 

2) Para los años JO y antes de la sequnda Guerra Mundial se 

terminó de elaborar la estructura del modelo de los electrones • 
errantes o itinerantes (modelo colectivo), en la que se supone que 

los transportadores del magnetismo en un ferromaqneto son los 

electrones deslocalizados. Stoner' 521 supone en su modelo, que los 

electrones en un sistema ferromagnético son del tipo de electrones 

libres ó itinerantes y concluye que a baja temperatura y con 

fuertes interaccionas de intercambio se obtcndria un estado basal 

ferromagnético. En este modelo, el magnetismo, y con él los 

espines local izados desaparecen a la tE?mperatura de curie. La 

susceptibilidad en el modelo de Stoner esta dada por la siguiente 
expresión' 12

, 
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(I.20) 
l - 111(1?,J 

en donde el término (1-IH(&r) ]- 1 se conoce como exacerbamiento, 

U (C,.) os 1a densidad de estados al nivel de Fermi e I as la 

inteqral de Stoner. En esta teoria el pnrámetra I juega un pnpol 

funda.mental, ya que, en principio, contiene las interacciones de 

interccunbio de los electrones. itinerantes tipo "d". 
Slater' 1 5

), quien ha criticado acervam.onto n. tteisenberg, ha 
sido otro de los defensores del empleo de la tE'.?oria de bandas. 

Para este autor la distancia internuc1ear es un parámetro básico 

en la determinación del ferromagnetistno, pues de ella dependeria 
la anchura de la bandas para ambos espines, y con ello, l.a 
existencia o ausencia de una mayori.a de electrones con un espin 
dado 111 , • 

Este modelo predice bien ciertas propiedades magnéticas como 
1os desdoblamientos de las bandas, debido al intercambio, pero 
solo a 1a temperatura de oºK, mientras que a temperaturas finitas 
ya no da bien estos desdoblamientos. 

Actualmente existe todavia una diversidad de opiniones sobre 

cual de los dos métodos es el mejor. Las evidencias experimentales 
muestran que los electrones pueden estar descritos por los estados 

de banda deslocalizados (espectroscopia de fotoemislón), mientras 
que por otro lado se sugiere un modelo localiz~do 

(susceptibilidad, factores de forma margéticos, etc.). 
En los ültimos años 1as investigaciones que se han llevado a 

cabo se enfocan a la unificación de ambos métodos. 

:r.4 Resul.tados teóricos y experimentales del ferromagnetismo en el 

fierro(bcc). 

Estudiar a los materiales ferromagnéticos no fué tarea fácil, 

puesto que no se tenian las herramientas teóricas y 

computacionales con que hoy se cuentan. Antes de la segunda Guerra 
Mundial solo se pudo describir de una manera semicuantitativa lo 
que ocurre en los sistemas que presentan el fenómeno de 
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ferromagnetismo. Para empezar, se encontró que cuando se tomaba a 

la función de onda atómica con espin polarizado se tenia una 

energia total más profunda que cuando se tomaba a la función con 

espín restricto, esto sugcria, fundamentalmente, que los cálculos 

en los materiales ferromagnéticos fueran del tipo espin 

polarizado. Slater propuso para el grupo del fierro (fierro, 

cobalto y niquel) la existencia de una alta densidad de estadoa, 

al nivel de Fermi, con bandas muy estrechan provenientes de los 

electrones "Jd11 , en donde el nivel de Fermi quedaba dentro de las 

bandas "Jd 11 , o sea que estas bandas estaban parcialmente ocupadas. 
Este panorama explica la magnetización en estos materiales y 

sugiere una ocupación fracciona! dentro de las esferas atómicas, 

asi como la presencia de huecos en ambas bandas~ 

Después de la segunda Guerra Mundial. se desató un av<J.nce 

cientifico muy fuerte debido a 1os desarrollos realizados en el 
terreno de la computación. Wood 127

J, Matthciss1281
• Hubbard' 311

, 

empleando diferentes aproximaciones, comienzan a describir con 

cierto detalle a la densidad de estados. Se observa entre ellos 

cierta dificultad en la determinación de la con7iguración, así 

como en el valor del deadoblamiento de las bandas por efecto del 

término de intercambio-correlación. 

El desarrollo de la espectroscopia de 

fotoemisión 146 
• "

7 
• '

8 
• '

9 > , ha impulsado más los estudios de la 

teoría de bandas ya que pueden obtener excelentes densidades de 

estados. Estos experimentos describen que existe una magnetización 

negativa de 1.os electrones tipo 11 4s 11 y "4p"', esta magnetización es 

muy pequeña comparada con la de los 11 3d". 
nuff y Oas133 > hacen un trabajo extenso en e.l calculo de 

diversas propiedades ferromagnéticas del fierro, incorporando 

ciertas aproximaciones al término de intercambio-correlación. 

Obtienen una magnetización en los 11 4s" positiva no concordante con 

los valores experimentales. 

Un esquema que se empleó ampliamente para modelar los efectos 

de intercambio fué el Xa· El valor del parámetro a fué verificado 
por Connolly y el grupo de Japón que lo forman Wakoh y 

Yamashita< 301 (WY) para las propiedades ferromagnéticas del fierro, 

16 



cob~lto Y níquel: sus resuitados muestran que cuando el valor d~ a 
e.s iqual 2/l se obtienen rei;ultados que comparan mejor con C!l 
exprimento que los obtenido con a: .,. l. Esta fué una de l.as 

priineras evidencias de que los val.ores de a son ni.anores que la 

unidad son preteridos en calculos de bandas de en~rqia, en 
sistemas ferromagnéticos. WY obtienen la configuación atómica 
Jd

7
"

1 4e
0

'
9 para. el fierro ferrC>maqnético(bcc). 

El grupo de Callaway' 3 " • 
3 6 1 prueba distintos potenciales de 

intercambio con 1os cua1es permite decidiI:" cual es el que mejor 

describe las propiedades del fierro ferromagnético. Primero toma 

distintos val.ores de ~ para el potencial de intercambio y luego 
prueba el potencial de intercambio de von Barth y Hedin. De los 

reftultados que obtuvieron, el potencial de von Barth y Hedin 

pr"duce una mejor descripción de las bandas, él.e la 4nchura de 
ésta, de sus desdoblamientQs, de las magnetizaciones, de la 

configuración, ~te. Estos resultados concuerdan ton los obtenidos 

por OUff y Das, excepto en la magnetización de los 11 4'l" y º4p". 

Callaway ya obtiene que las magneti2:acionea de los 11 4s" y ''4p11 son 
negativas .. 

otro avance cientif ico os la espectroscop~a d~ pequeños 
cümulos o agregados de· dos o más átomos, l.os cu<lles se pueden 

caracterizar y observar como cambian sus propiedades en función 

del tamaño del cumulo. Algunas propi&dades del eúmulo son 
similares a las del cristal. Estos cUmulos tiene una gran 

aplicabilidad en ~iversas áreas tanto cientificas como 
tecno1ógicas. be aqu1 la motivación por los cálculos de cúmulos. 
Yang ,et a1' 37

•
381 y ol t¡rupo de Cal.lnwayt-toJ han reportado 

estructuras el~ctrónicas para cúmulos de fierro~ Ellos concuerdan 
qtie al agreqar más átomos al cúmul~ se simula d~ mejor maner~ las 
propiedades del bulto. Calcul.an val.ores muy altos de la 
magnetización, asi como un valor negativo y pequeño de esta para 
los "4s" y "<t.p", l.as anchuras de las bandas, la densidad de 

estados, la configuración electrónica asi como sus desdoblamientos 
concuerdan con los obtenidos por tQoria de bandas. 
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Los estudios más recientes«' 1 ' 
4 2

• 
4 3'" • > sa enfocan más hacia 

la descripción de las distintas fases magnéticas en distintos 

empaquetamierytos del fierro. Con el empleo de los :métodos de 
t-eoria de bandas se encuentra un ~inino de energía con la 
variación del parámetro de malla el cual es menor que el 
experimental, asi como una disminución del momento magnético al 
disminuir la constante de malla. obtienen cierta regularidad en 

los desdoblamientos, anchura de las bandas, ubicación del nivel da 

Fermi asi como gran similitud en la densidad de estados. Obtienen 
cierta concordancia con el experimento al calcular el modulo de 

bulto y la enerqia de cohesión. Encuentran que el Fe(bcc} exhibe, 

en el intervalo de volümen que estudian, una fase ferromagnética 

estable, pero para Fe ( fcc) obtienen tres fases estables-: una no 
magnética, una de espin bajo y otra de cspin alto. Sin einbargo aún 
no se ha podido modelar bien con teoría de bandas las propiedades 
a temperatura finita~ 

Por otro lado los primeros estudios de los efectos 
relativistast 45 > a mayor profundidad en este sistema, parecen 
producir muy buenos resultados, por lo que todav1a queda mucho por 
hacer en este campo. 
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C ~ P 1 T U L O 11· 

nescripci6n de1 problema~ 

i.os e1.,,.entos d'> transición que presentan el fenómeno de1 

ferroma<Jlletismo en sus estados nor11>1>lea de agre9aci6n son el 
tierr<>• cobalto y niquel· ~idste ""ª 9ran aeme:janza antre sus 

prQpiedadGB• sin e1'bargo, es el fierro, el que presenta la 
ma'il"etización int.s a1ta d" ell""' 2 .22 ,.pa: de donde se anticipa 
que e1 "'º""nto magn4tic<> pr"aenta una alta 1oca1izttci6n en l<>" 
sitios at41"l.cOS· por esta r"z6n este sistelll" es idóneo para un 
estudio ,.ediante el lOétodO de c>lJnuloS inmersos en ~ateri• 
condenaada que 6xpondr$mo& en IX.2· ,...~. este trabajo es una eontinuaeión de la tesia doctoral d~ 
aarritz'''' en donde se calculó un sólo átomo de fierro dentro de 
un entorno cristalino polarizado· ~ pretende~oG remontar un 
peldafio l!lás al calcular de manera autoconsistente, la estructura 
e1ect.róntca de un .minuto d" nueve áto10oe de fierro (central más 

sus pri"'8ro& ocho vecinos dispuestos en el empaqu"truaiento Clll>ico 
centrado en el cuerpo(bCC)• del cristal en 1a fase~), inmerso en 

el seno del 1>ulto· Esper""'ºª que 1a inclus!.4n explicita de la 
primera capa de vecinos en el proceso aut.oconeistente nos per1'1ita 
anal izar loe efectos del eniace quimico asi coino los mo111entos 

magnéticos mis~os~ 

El u-fierro, en el empaquetami"nto bCC, es un" fase 
fe-rroma9nética basta T•~1043ºK, en donde ocurre ia transición a la 
tase 11 (feo, c\lhiCO eentrado en la" caras) parainagnética> para 

temperaturas 1111wores, 1201•-1so3ºK, 1a fase estable es la 7 de 

estructura bcc, que talllhién es parama9nética. 
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En lo que resta de esta parte veremos la serie de pasoo que 
dimos para la construcción del potencia1 del. cümulo y el de su 
entorno polarizado, asi como el criterio elegido para la ocupación 
de los valores propios del espectro electrónico del. cllmulo y la 
manera de l.levar a la convergencia a este sistema. 

II.2.1 Densidades electrónicas atómicas. 

Realizamos un cálculo tipo espín polarizado para un solo 
átomo de fierro, en espacio libre, para generar 1a densidad 
electrónica correspondiente a una confiquración dada, este calculo 
se lleva a cabo con el. programa para Atemos e iones denominado 
HEX, que incluye los efectos de intercambio y parte de la 

correlación mediante el. esquema Xcxp' con ex • 2/3 y #3 = o. 0025, 
adicionalmente, también se incluyen 11Jfectos relativistas; la 

densidad total se obtiene a partir de funciones de onda 
monoelectrónicas: 

n 

P.,(~) -,~, ~; (¡;:) ~J (¡:) (II.l) 

donde tfl J (J;:) es el j-ésimo espin orbital ocupado y ;:. es el conjunto 
de coordenadas del e1ectrón correspondiente. So empleó la· 

conf'iquración 3d7 4s1 con la que se otituvo una densidad atómica de 
partida (véase la figura XX.1). La elección de esta confiquración 

es simplemente porque es una do las m'e cercanas a la 
configuración de1 átomo en el cristal. En efecto, 3d7 4s1 es una 

configuración ampliamente empleada en teor~a de l:landaa. 

De la densidad electrónica atómica se calculan los 

potencial.es atómicos, v.t(X), via la ecua~ión de Poisaon: 

(I'.J:..2) 
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Potencial molecular. 

a) Consideramos las n primeras capas de vecinos a un a.tomo 

central dado (las diferentes distancias y nWnero de vecinos en 

cada una de ellas se muestran en la tabla II.1) para llevar a cabo 

1a superposición de 1os potenciales atómicos; en la cual se toma 

sólo la parte esféricamente simétrica de cada uno de los átomos en 

las "n" capas, referidos al átomo central. Es asi como se obtiene 

la parte CUlómbica del potencial del "cristal". 

b) De igual manera se superpone la parte esféricament.e 

simétrica de las densidades atómicas para obtener una densidad 
total del cúmulo y, finalmente, a partir de esta última obtenemos 

el potencial de intercambio-correlación del sistema empleando la 

aproxización a:af.l: 

v •• C:i;:) - [~ + ~ G(p)J v,.CP) (II.3) 

2 
en donde los para.metros "o:" y "/J" toman los valores de Y 

3 
0.0025 respectivamente, 

1 [ 4 ( Q p )2 -~ 1 
G(p) • p""' ------:;- --p- p (II.4) 

y 

3 1/:l 

V (p) = - 6 [ -- p(:¡;:) ] x• 8 n 
(11.5) 

e) Con la suma de estos potenciales obtenemos el potencial 

molecular total de 1a forma: 

(II.6) 

donde V e ( (p) ,z:.
1

) es el potencial CU1ómbico Y V xc ( (p] 11: 1 ) e1 
potencial. de intercambio y correlaCión (véase las figuras rr. 2 Y 

U.3). 
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nºcapa nºvecinos distancia (a.u.) 

1 B 4.691.1 

2 6 5.4188 

3 12 7.6605 

4 24 8.9828 

5 B 9.3822 

6 6 ).0.9366 

Tabla II.1. nº de capas y vecinos. Las distancias a 

un átomo central dado corresponden a las 

observadas experimentalmente. 

:IJ:..2.4 Radios y simetria del cúmulo. 

A partir de este momento comenzaremos a modelar el cr:ista1. 

a) LOS radios de las regiones atómicas y exterior del cúmul.o. 

El radio de la esfera exterior. (5.5164 a.u.) ~e contiene 
al cúmul.o corresponde al tamaño de una estera de nueve veces el 

vol'Wnen por átomo (pr
0
-7.86 qm/cm.3). En Consecuencia el vol~men de 

la esfera exterior si tiene un significado tísico. o sea que 

nuestra partición del sistema es en espacio real, ~' igual que en • 

teoria de bandas. Por otra parte, los radios de las esferas 

atómicas se podrian elegir siquiendo diferentes criterios que ya 

han sido establecidos dentro del contexto del método cel.ular. En 

este caso elegimos la opción más sencill.a que es la de asignar 

radioS a las esferas atómicas que corresponden a la configuración 

muffin-tin (véase la tabla LI.2 y la figura XI.4). 
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A tomo Coordenadas radio 

X y z (u.a.) 

Esfera exterior o.ºººº 0.0.000 º·ºººº 5. 5164 

fierro central 0.0000 0.0000 0.0000 2.3455 
fierro 2 2.7084 2. 7084 2.7084 2. 34 55 

fierro 3 -2. 7084 2. 7094 2.7084 2.3455 

fierro 4 -2. 7084 -2.7084 2. 7084 2.3455 

fierro 5 -2. 7084 -2. 7084 -2. 7084 2.3455 

fierro 6 2. 7004 -2. 7084 2.7084 2. 3455 
fierro 7 2.7084 -2. 7084 -2.7084 2. 3455 

fierro B 2. 7004 2. 7084 -2.7084 2. 3455 

fierro 9 -2.7084 2.7084 -2.7084 2.3455 

Tabla II. 2. Coordenadas y radios para el etlmulo de nueve átomos 

de fierro. 

b) Simetria del cúmulo. Los nueve átomos del ctl.mulo están 

dispuestos en la simetria ctlbica bcc del cristal. .Dado que la 

función de onda total debe satisfacer los requerimientos de 

simetria del sistema, se obtuvo una baSe s imetrizada, dentro del 

contexto de la combinación lineal de orbitales atómicos, CLOA, 

mediante un programa de grupos puntuales (Group Theory). La" 

simetria del cW:nulo es oh y consta de ocho representaciones 

irreducibles. 

IX.2.5 Estructura electrónica de Fe
9

• 

se efectua una bósqueda exhaustiva de los valores propios del 

sistema, contenidos dentro de la esfera exterior empleando el 

método celular de dispersión móltiple, e~ta es la etapa en donde 

se conjunta todo lo obtenido anteriormente. DUrante todo el 

proceso iterativo mantuvimos el potencial exterior congelado para 

simular de esta manera la influencia que este potencial polarizado 

ejerce sobre la estructura electrónica loc:al del cWnulo, Fe
9

• 
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Para cada una de las representaciones obtenemos un conjunto 
de valores propios (8'

1
} (véase la figura II.5). En este primer 

esquema podemos ver tres zonas bien definidas: 

a) la parte más profunda que va. desde -J. 5 hasta -2. 93 Hy, 
todos estos valores propios corresponden a la esfera exterior. 

b} la parte intermedia que va de -2.93 a -1.10 Ry, es de 
carácter intersticia1. 

e) la zona menos profunda es en donde se describen con 
mayor definición las combinaciones lineales de los olectroncs 

asoc1ados a los orbitales "d" y "s", tanto de los primeros vecinos 
como del Atomo central, ea entonces ésta la región de interés. En 
esta reqión, los primeros en aparecer, en orden de profundidad, 
son los correspondientes al enl.ace del átomo central con los 
primeros vecinos y entre los vecinos mismos.. En esta primera 
descripción de niveles se encuentra que los valores propios para 
el átomo central caen en una región del espectro diferente a la 
región en donde ocurren los valores propios de los ocho prüneros 

vecinos; esto se debe a que ambos tipos do átomos estAn 
representados por potenciales diferentes. Si mediante este cúmulo 
pretendemos describir al crlsta1, al final de la autoconsistencia 
ambos potenciales atómicos deberan de ser iquales. Los niveles que 
están un poco arriba de los anteriores, alrededoJ: de -1 .. 10 a -0.20 
Ry, son de caracter "d" y "a" de la primera capa de vecinos; más 

arriba se sit\la.n los valores propios de tipo "d" y "ª" del átomo 
central, estos ültimos se encuentran en las pri~eras tres 

representaciones de sillletria A
1
.,, Eq y T

2
v: debido a las 

propiedades de1 grupo puntual del c\imulo. 

Notamos que el desdob1amiento do las bandas de1 ~spin 

mayoritario respecto al minoritario. debido al intercambio, van 
desde 0.042 hasta 0.141 Ry para los valores propios.en la región 
de interés, y en promedio es ele o. 055 Ry en la región más 

profunda. Estos desdoblamientos son altos pero, ~enores a los que 

ocurren en el atomo libre (véase la tabla II.3). 
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Representaciones irreducibles 
Val.or 
propio A, o Eo T .. T '. A

2
u Eu T,u T

1 
u 

1 o.055 0.055 0.055 o. 055 0.055 o.oss 0.055 0.055 

2 0.057 0.059 0.057 o.osa 0.053 0.054 0.059 o.osa 
3 0.055 o. 057 0.089 0.055 0.042 0.074 0.057 0.057 

4 0.055 0.056 0.068 0.042 0.073 o.osa 0.061 0.081 

5 0.055 o.074 0.121 0.068 0.053 0.121 

6 o. 046 0.065 0.141. 0.109 O.l.37 

7 0.076 0.146 O.l.05 0.068 

8 0.052 

Promedio Q.057 0.073 o. 078 0.072 0.056 0.068 0.066 0.073 

Promedio general. (Fe
9

) - 0.0678 Ry 

A tomo libre (Fe) d ... - d"'" (HEX) - 0.1024 Ry 

s p d 

Atomo en el cristal< 1 1 1 0.0754 0.0793 0.1061 

Promedio general e 0.0878 

• El ordinal ya en orden de pronzndld.ad de los ••lor- propio•, 

Tabla II.J. Desdoblamientos debidos al intercambio para cada 
pareja de valores propios en cada representación 

irreducible de la primera iteración (en Rydberq). 

Los valores propios que definen al core no se incluyen en la 

figura II. 5, sin embargo, tal.es valores entran en el proceso de 
autoconsistencia bajo la aproximación de considerarlos atómicos. 
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II. 2. 7 Ocupación. 

Una vez encontrado el espectro de valores propios {e; 
1

} 

procedemos ahora a encontrar el conjunto de ocupaciones { n
1

) 

asociado a {S1}. Los. números de ocupación se obtuvieron tomando 

solamente la cantidad de carga que esta contenida dentro de la 

esfera exterior o sea 

(II.7) 

Debido a que el número de valores propios es muy grande 

realizamos un programa para el. microprocesador HP-200 (anexado en 

el apendice A) , que haga esto y nos de una primera ocupación, 

tomando el criterio de ocupar en orden ascendente de energia los 

valores propios más profundos y asi hasta complotar el total de 

los electrones de valencia del cumulo. 

Una vez elegido el criterio de ocupar los niveles cncrgCticos 
hacemos la distribución de los 72 electrones de valencia para los 

nueve átomos. Se ocuparon aquellos niveles de energia que 

genuinamente pertenecen al cúmulo de Fe
9

, o sea aquellos niveles 

con una alta densidad de probabilidad contenida dentro de la 

esfera que contiene al c\lmulo (mayor del 90\:) • Estas resonacias 

energéticas estan compendidas desde -3.00 hasta -0.419 RY7 se 
cuido qua la carga efectiva contenida en cada átomo no fuese mayor 

de ocho electrones de valencia, esto nos garantiza la neutralidad 

eléctrica del sistema. De esta forma realizamos la primera 

iteración con la que obtuvimos un nuevo potencial. 

Con .ayuda del análisis de distribución de carga de case and 

Karplust 26
,, podemos hacer una primera observación respecto a los 

resultados obtenidos: el momento magnético por átom_o es de 2. 06 

spa. Los resultados reportados en l.a literatura, donde calculan un 

cü.mulo de quince átomos de fierro, Fe
15

, pero en espacio libre 

(también con técnicas de dispersión rnultipl.e xc:c (:1
6

-
401

) obtienen 
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los siguientes valores para la magnetización: 2.70 apa, 2.B9 spa, 
2.9 spa, mientras que con teoria de bandas dan el valor do 2.16 
spa< 36

l, o s~a que nuestro resultado teórico de 2.06 spa de esta 
prcmat\lra iteración es excelente; el valor experimental do esta 
propiedad es de 2.20 epa. 

II. 2. 8 Convergencia del cálculo. 

Con el nuevo potencial se realiza otra búsqueda del conjunto 
de valores propios para cada una de las representaciones; 

obtenemos asi una diferente configuración como se muestra en la 
figura II. 6. En general su estructura no cambia; pero como ahora 
se usa un mejor potencial molecular se observa que la cantidad de 
estos valores propios más grande. 

Hicimos de nuevo la ocupación del conjunto de valores propios 
siguiendo la misma secuencia que en el paso anterior: 

a) ocupar en orden acendente de enerqia los valores propios 
más profundos. 

b) desocupar aquel los que contribuyen con menos de O. O l 
electrones en los sitios atómicos. Con ayuda del análisis de 
distribución de la carga< 261 ocupamos los niveies energéticos cuya 
contribución de carga favorecieran a la neutralidad electrónica 

del átomo central asi como a la de los primeros vecinos, cuidando 
de mantener un número razonable de electrones de tipo "s" y "d11 • 

Por otro lado nos encontramos que la deterndnación del nivel 
de Fermi es muy complicada, de esta forma tenemos dos diferentes 
niveles de Fermi: el más profundo corresponde a los primeros 
vecinos y el más alto al central. Esto se debe a que el potencial 
del átomo central es diferente al de los primeros vecinos (véase 
las figuras II. 11 y II. l.3) ; no obstante esperamos que a lo largo 
del proceso iterativo estos potenciales se iqualen y de esta forma 
tener bien definido el nivel de Fermi. 
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Al realizar la siguiente iteración y con la ayuda del 
análisis de distribución de carga, obtenemos un momento magnético 
muy cercano al experimental para el átomo central y un poco más 
grande para los primeros vecinos (véase el anexo B). También 
notamos la contribución de un momento magnético negativo de los 
e1ectrones 11 s 11 del central. 

Con lo expuesto anteriormente se puede observar q\le pretender 
1levar el cúmu1o a la autoconsistencia seria sumamente dificil, 
dado que: 

a) existe una gran cantidad de valores propios de carácter 
diferente, "s 11 , 11p" ó 11 d 11 , ya sea del central. o de los primeros 
vecinos. 

b) no se puede mantener durante todo el proceso iterativo la 
1 

misma ocupación ya que el caracter de la configuración cambia 
drásticamente de una iteración a otra. 

Por l.o tanto para tratar de elaborar una estrategia de 
cálculo tomamos los siguientes criterios en este trabajo: 

a) ocupar en primera instancia en orden ascendente de energia 

el conjunto de valores propios encontrados (con el programa aqui 

anexado). 

b} satisfacer la neutralidad electrónica del cúmulo (con 
la ayuda del ánalisis de distribución de la carga). 

e) l.ograr en lo posible un balance razonable de los 
electrones del tipo 11 s 11 y "d" (sin dejar de cumplir b) 

d) la autoconsiStencia se logrará cuando los cambios que se 
tengan que hacer en el proceso iterativo de estos puntos sean 

minimos. 
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II.3. Resultados. 

De esta forma real.izamos las siguientes iteraciones cuyo 

análisis de distribución de cargas se reporta en el apéndice B. Es 

interesante observar la evolución de la estructura electrónica·del 

cúmulo, donde notaremos la tendencia en las últimas iteraciones 

por mantener un momento magnético promedio muy cercano al valor 

experimental asi como la neutralidad electrónica de los dos tipos 
de átomos (central y primeros vecinos); concluimos que, en estas 

últimas iteraciones las propiedades predichas son excelentes. Sin 

embargo, para corroborar 1a consistencia de los resultados 

obtenidos efectuamos otro tipo de análisis de distribución de 

carga (Garritz and Vela 25
) cuya renormalización se efectua de otra 

manera, diferente al de Case and Karplus 126 1• El resultado se 

muestra en el apéndice c. 

De la comparación de los resultados obtenidos en las últimas 

iteraciones, a través de los análisis de la distribución da la 
carga 125 • 261 , vemos que la tendencia de las configuraciones 

electrónicas asi como sus momentos magnéticos son muy parecidos. 

Dado que las iteraciones finales del proceso de 

autoconsistencia, describen bien al sistema, decidimos anal.izar 

aquella cuyo balance de electrones de tipo "s", "p" y "d11 se 

acercara más a "0.5", "0.5" y "7", respectivamente, sea 

aproximadamente la configuración inicial (véase la tabla :r:r.4). 

Considerando lo anterior tomamos la iteración 25. 
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II. 3. l Descripción final de los niveles eneqéticos del cümulo de 
Fe

9
• 

En la fiqura :tl.7 mostramos el espectro de los niveles del 

sistema. NQtamos que la estructura electrónica final no ha variado 

mucho de los es'quemas iriiciales, sobre todo aquellas zonas que se 

obtuvieron y quedaron definidas ya en la pri~era iteración. 

a) La banda tuás profunda que corresponde a los valores 

propios de la parte exterior e intersticialw va aproximadamente de 
-3.9 hasta -2.0 Ry. 

b) El conjunto de nivel.es que va de -2. o a -1 .. O Ry contiene 

las interacciones entre el átomo central y sus primeros ocho 

vecinos.. Estos nivel.es de energ:ia son de caráct~r "d" y se 

encuentran altamente localizados en los átomos de la capa cúbica. 

La interacción de estos con el átomo central, de una manera 

cualititiva, es via orbitalec tipo "sº y "P", cuya carga se 
encuentra deslocalizada en todos los átomos del c~mulo~ 

e) De -1.. o a -o. a Ry, aproximadamente, se de fin.a la banda ºd" 

del espin mayoritario correspondiente a la capa de los primeros 

vecinos, y alrededor de -o.75 a -o.6 Ry se muestra la banda 11 d 11 

del espin minorita~io de los mismos. Los valores propios situados 

cerca de -o. 59 Ry son de los electrones de tipo "d" del espin 

=ayoritario del átomo central y aproximadamente a -0.45 Ry cae la 

banda "d" del espin minoritario. 

El. criterio cualitativo para establecer 1a existencia de un 
enlace ea.- que la carga contenida en un orbita1 molecular se 

encuentra repartida en todos los átomos del cümulo, por lo tanto, 

existen dos valores propios a -0.514 y -0.440 Ry, don~e el enlace 

átomo central-primeros vecinos es muy fuerte y de caracter "s". 
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Este conjunto de niveles corresponde en su mayoria a las 

representacif:!nes E.a y T 29 : además tales estados son los 

responsables del caracter magnético del átomo central y de los 

primeros vecinos. Los valores propios antes mencionado que 

muestran e1 en1ace más grande del átomo central con los primeros 

vecinos se ubica en 1a representación A
1
v. 

E1 desdobl.amiento debido a la polarización del cspin es 

comparati.vamente más pequeña para los niveles energéticos más 

profundos que para aquellos situados en la bandas de conducción 

(véase en la tabla II.5 ),o sea hasta la tercera pareja de valores 

propios para Ev, T
2
9, T

1
9 y A

2
u, la cuarta para Eu, T

2
u Y T

1
u, Y 

1a quinta en l.a representaci.ón A
1 

9 : como es do esperarse los 
mayores desdoblamientos se deben al intercambio y se presentan en 

la ü1tima zona de la figura II. 7 y en forma numérica en la 

continuación de la tabla II. 5; lo anterior concuerda con lo 

obtenido por estudios teóricos y experimentales reportados en la 
1iteratural 3 o-••>. 

En la misma figura II.7 mostramos que el átomo central tiene 

un ni ve1 de Fermi más a1 to que el de sUs primeros vecinos. Esta 

característica la retomaremos más tarde. 
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Representaciones irreducibles 

Valor 

propio A •' E, T,• T,, A u . Eu T~u T
1 

u 

1 0.075 0.055 o. 063 o. 056 o.oso o .120 o.055 Q.075 

2 0.063 0.057 0.127 0.061 0.075 0.186 o. 061 0.162 

0.156 0.087 o. 091 0.098 0.179 0.082 0.103 0.077 

0.070 0.171 o. 171 0.165 0.036 0.179 0.174 o .112 

5 0.074 0.129 0.175 0.153 0.116 o.11s 0.174 

6 0.139 0.151 0.147 o. 037 Q.039 0.174. 

7 0.078 o. 040 o. 154 o. 039 

o. 038 o. 043 o. 039 

9 o. 037 

Promedio 0.081 0,099 0.121 0.095 0.093 0.138 0.091 0.125 

Promedio general (Fe
9

) = 0,1053 Ry 

Atomo libre (Fe) d1' - d"' (HEX) 0.1024 Ry 

p d 

Atomo en e1 crista1' 11
, 0.0754 0.0793 0.1061 

Promedio general = 0.0878 

• El ordinal va on orden de profundJde.d de lo• valora• propios. 

Tabla II.5, Desdoblamientos debidos al intercambio para cada 

pareja de valores propios en cada representación 

irreducible de la iteración final (en Rydberg). 

40 



II.3.2 Descripción de la densidad de estados del cümulo de Fe
9

• 

Para generar la densidad de estadas se le ajustan una función 

de tipo Gau~siano 1401 
a cada valor propio. 

La densidad de estados de la figura II. 8 muestra aquel 

conjunto de valores propios cuya caracteristca es la de mayor 

contribución al enlace del átomo central con sus primeros vecinos, 

asi como el conjunto de valores propios que aportan con más 

electrones a la banda de conducción del átomo cantral y de sus 

ocho primeros vecinos. Vemos que la banda de enlace se ubica 
alrededor de -0.6 a -0.4 Ry, el enlace os, como ya mencionamos, de 

tipo "s". Por otro lado podemos ver los grandes desdoblamientos, 

debido a efectos de intercambio, tanto en las bandas de conducción 
del átomo central asi como en las bandas de la primera capa. 

También se ubica el nivel de Fermi (Sr) del átomo central y el Cr 

de los primeros vecinos. La ubicación del et esquematiza que las 

bandas de conducción para el espin minoritario de ambos tipos de 

átomos estan llenas a casi la mitad de la banda; mostrando por 

ende la localización del momento magnético que presenta este 
material ferromagnético. 

La densidad de estados presentada en la figura II.9 muestra, 
de una forma completa, el desdoblam'iento, por efecto de la 

interacción de intercambio, del espectro tota1 de valores propios 

del sistema. La forma de esta densidad de estados es semejante a• 
las reportadas en la 1iteratura < 3 7 ~" 0 > • En esta fiqura se puede 

observar más claramente que la banda de espin minoritario en ambos 

tipos de átomos, esta ocupada hasta aproximadamente la mitad de la 

banda; esto esquematiza el origen de su momento magnético asi como 

la loca1ización de éste sobre loa niveles correspondientes a 

electrones de tipo na11. 
En la figura II.10 mostramos la densidad total de estados con 

la ubicación del nivel de Fermi del átomo central y sus vecinas, 

reforzando lo mencionado arriba y cuya forma tambien es muy 

parecida a las reportadas en la literatura 130
•

44 >. 
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II.J.3 El momento magnético. 

Por 1a~ caracteristicas de la distribución electrónica 
descrita lineas arriba se puede concluir que en este sistema un 

gran número de orbitales son de carácter "d", lo que produce una 
alta localización de la carga electrónica y en consecuencia un 
momento magnético resultante del cUmulo, debido a la desigual 
ocupación de las bandas mayoritaria y minoritaria También 
notamos que los orbitales de tipo "s" y 11 p" contribuyen con un 
momento magnético pequeño y negativo (aproximadamente -0.02) a la 

magnetización total del sistema en congruencia con lo reportado 
por otros investigadorcs 130

-
44

,, esto es debido a laa propiedades 
de simetría del sistema. Por otra parte mostramoa que con nuestro 
método, el momento magnético obtenido es casi igual al valor 
experimental (el error relativo es del 3%), y que al comparar con 
otros resultados reportados 130

-
44

), nosotros obtenemos un mejor 
va1or (véase la tabla II. 6), en consecuencia podemos decir que 
hemos modelado de mejor forma este sistema, al menos en estn 
propiedad. 

Bulto o seno 
Fe

9 FetS del material 

Yang-Messmer e 3 7 > 2.9 2.7 
Keeyung 1 4 o ) 2.89 2.93 

Kaspar < 38
, 2.7 

Wang-Callaway 136 > 2.16 

Esta tesis 2.11 

Valor experimental 2. 2 

Tabla II.6. Comparación de los momentos magnético en spa de 
cúmulos de fierro en espacio libre y embebidos en 
el seno del cristal. 
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II. 3. 4 Los potenciales moleculares. 

A lo l~rgo del proceso iterativo y sobre todo al final. de 
éste observamos que el potencial del átomo central y el de los 

primeros vecinoG,no son iguales, (fiquras II.ll-II.14,). Donde se 
refleja esta pequeña diferencia es en el desdoblamiento que 
presentan a altas enerqias, arriba de la energía de Fermi. A pesar 
de esto, vemos que la tendencia del proceso fue iqualar estos 
potenciales, lo que ocasionó algunas variaciones en la estructura 
electrónica. 
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Ir .4. Conclusiones. 

Con las técnicas de dispersión múltiple xaf3 es imposible 
llevar a autoconsistencia un ctlmulo inmerso en materia condensada, 

cuando dicho ctlmulo consta de dos o mas átomos no equivalentes 
geométricamente. 

En nuestro caso particular, el cúmulo cúbico de Fe
9 

consta de 
dos átomos distintos: i) el átomo central y ii) los átomos de la 

primera capa. Esto produce que los dos tipos de átomos queden 

representados de manera desigual en las diferentes 
representaciones irreducibles del cúmulo. En concecuencia los dos 

tipos de átomos quedan representados finalmente por potenciales 

diferentes1 caso contrario al de un cristal real. De la 

experiencia obtenida de este trabajo sugerimos (uertemente que: 

i) Para el estudio de la estructura electrónica local en 

materia condensada se empleen cúmulos en donde todos los átomos 

sean geométricamente eqtiivalentes, por ejemplo, tetrahedros u 

octaheclros. En efecto, el empleo de un cumulo de este tipo dio 

excelentes resultados en el estudio del fcrrorn~gncti~mo en 
niquel (feo) < 2 4 ' 5 0 1 • 

ii) En el caso de aquellos cristales en donde inevitablemente 

se tenga que emplear cúmulos de dos o más átomos, geométricamente 

diferentes, se recomienda efectuar el análisis solo de la primera 

iteración. En efecto, los resultados ele las "n" iteraciones 

siquientes, aunque mejores, no son radicalmente diferentes a las 

de la iteración inical. 
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sin embargo, con la metodologia empleada en este trabajo, los 

resultados obtenidos en la primera iteración los 

suficic=ntementc rico::; y completos para rea1izar un análisis 

exhaustivo de la estructura electrónica local en materiales 

ferromagndticos. El momento magnético de 2.06 spa, obtenido en la 

primer<:. iteración, no es d;:.isticarnente di!erente del de 2.11 spa, 

obtenido en la iteración veinticinco y ambos valores comparan 

mejor con el resultado experimental {2.20 spa) que el obtenido con 
nuestras técnicas cuando se calculé un solo centro e 111 , 2.85 spa, 

o sea que al incluir explicitamente a la primera capa de vecinos, 

aunque sea en un solo evento, si se tornan en cuenta los efectos óc 

enlace quimico. En efecto, calculas recientes en Co(hcp), Co(bcc) 

y Ni(fcc) 1511 demuestran que sistemáticamente se obtienen momentos 

magnéticos más altos que los experimentales cuando se emplea la 

aproximación de un solo centro. 
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A P E N O I C E S. 
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~~lUf 11\B'.<Y('::"iO,i:í>iC:HR!lt::a>;"Da tu ctl~c¿1Qn {l ,..,,.,,,_, 34";CHt~t-<1:;:::e1 
~~~~t1r'A 

C!..IEl.M$l'"'11 
FQR t.at TO Jt 

Vcr!t.i < 1~.,,.l 
Ni:S.Xi l 
ii;JPg1""~'.§'.~'Tí"i~~ (.lrof l co.r l,,,. ot.t..ipn.c:í on rto.oo.l {03/n)" \C.:r· 

Mf-.T C1t:t>f""' 0Ct.Jp 
E:L~~T C::c:or"' Ocup 

HAT C:1cor= Cl 
MAT C:2cc.r"" C:t:v 

END lF 
Jran...-1 

CA:.:>t:: Z 
F'f;:INT t;:HR.t ( 1 ?) 
FOR J.,.I. 10 Jt/2 
NS~~l~l CHRJ:t1::;2)~J;MJ:(J)y" " 1 J.f.Jl/2;Hst,J•ol1/2) 

~~·1~T ~~~~~~;5.~?s'r~~H~~~~-~gl'Ti:?~~ tt,L olm::cion {1 ......... )"JJi~"}";CHR.f(l.. 
tAlE. Vers.i(•) 
fE Ve,...,,.i (Cuan$!} 
\.'i!'r'\,;-i(11) 
l l'"O C::'--l<!>n'5i 
\i"'1 TO 11 t1J1.!r~1 <P) 

Clcor { 1,.::l.,,Cl (VPr'S.1 (:) ,Jl 
NE~=¡.c3r-<l,J);:;.Ctv<Vcr!l.i tl) ,JJ 

N:<-XT T 
t1.ann1 60 cns:: ::;, 



O 1"l-1EN 
l(111i n 00 Xm1 fl+E:f erm1 -E+ r~rm 
);;;¡~y -ll:ira:~ +lii erm1 -e; f E.'rm 

F.NU IF 
IF Numgra :.--1 lHEN 

90 

º~~~~~~[)AD [:UScr~r-'1"4 DE CSTAOO<:i 

~.~~
1

:8~;~~~~it~~ 1~~~:·: 5 

;;:~:·~1'.f. fHEN 
L · ~E:t:~'!:~Ef er•ni 

1J,Xmio 

2~7~t º2:ioªª 
L..0-iG 6 
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(~ •. :1:i 
(-_!' ~.(. 

61.l'll) 
6(:'::i<J 
t. 1)60 
6()/0 
6C•31) 
6090 
6100 
611fJ 
61,:;(l 
L.1 °'3') 
614!) 
l.151) 
6i.60 
617(1 
6180 
619(1 
6~(ll) 
6210 
b::::o 
6230 
6':41) 
6::S(i 
62é10 
6:27(! 
¿,:.•EJo 
6:!90 
6300 
6:~1.-.. 
63: ... ) 
6::.30 
6:.::4(1 
63~0 
656(.) 
6:.~70 
6381) 
6.'80 
0400 
6410 
6'12:1) 
64:".::·n 
6440 
6451) 
6460 
6471) 
tACO 
6490 
í,!"j(l(J 

6510 
65:<:0 
6fj.JQ 
tiS40 
6550 
6561) 
6570 
t.5HO 
6~'i'(l 
660 1_1 
ü610 
6n20 
6·:1.30 
6li4U 
665(1 
666!.) 
66/0 
6680 
6ó90 
b700 
671() 
672LJ 
6T:,(J 

F:u¡;· L'-'Y11111· l· i rn Y111c.~: ·- l s íEP 1 • l) 
f· OVE L, Xor1.:..;t +. !'•::i 
LAHE:-L U!:;l!'!G 'O,IJL1 l>DD";L 

f,1cxr L 
LUF..G b 
1-11R L'-'Xm1n·~.~·, TCt :> .. ni•::-.::. Slf:.f' .~~ 

1'10\.'E Yllir.\.: -- • •'1u • L - • (.'5 
L{~DI:L US l Nf:· "H, l1fJL'DDD. U"; L 

m:x r L 
F.LSE 

LOf.:.:íJ 3 
CS17~~ •1,.4 

i.1~~&L 1 !!¡),:~;.1~ lT}(\[I D hCl·:l:O TA DE ESTADOS 
CSilE -:.3 1 .4 

e~'tgL. 112 E~~RG r A .. 
FRAt'lE 

~~~Rm:5~1í 1, ~,~:~;~c,~·f::;~ 1 (~ ;s~:~ 
í'.LlF' Xm1n,Xmt<.::+.d,Ym1n,Ymak 
L.O!.:G 1 
es IZE :-:. ::, •• ::-. 
lF F~rrnt:"''':..;" 11iEN 

1"10VE Ef {,r1111 •• '3 
LtlBEL ''C.·f .r-=";Efermi 

END IF 
110VE :ün1 n, O 
DkAVJ Xma::, O 
CSL"E 2.5,.4 
LURG :.:. 
FOR L=Xmin·1.s TO >.mu:{-.s s1cr .5 

f'lOVE L,Ymtn·t-. •l 
N~1x~B[L USitJG "U,DIJODDO.D";L 

FOR L=Y1111n+l 10 Ymax-1 SlE~ 1 
t10VE Xma:; , L 
LAl::IE.L US 1 l'fü "!t, DDDVD'': L 

l~EXT L . 
END lF 

! W~~¡..-~t;tt ~~ g~~~~~1~D DE ESTApOG DISCRETA 
T""'°st=(-l)"J 
IF Te•'>t<ü THEN 

MAT Cjk"" C.:1cor 
l'IAT CjJ~ C.2cor 
PEN 2 
Cons=.2 

ELE-iE 
MAi CJI.= \-l1~c1~ar 
11AT CJJ-= (-1 l •C2cor 
Pl::N 3 
Cun~""-.2 

ENO Ir 
[F Numgra; 1 THEN 

CLIP CJFF 

~t~F· r~111 To YTT:1v~~~~ ~~'rt1' 
MIJVE O,EtJ,ll 

ti'~~ f1~~JJ4 1 ~5ElJ' Il 
~r~~~ f~t:¿J 11) ,E (J • !) 

IF M88l: t~~~~~, 1i;¡~ons, E tJ, 1 l 
CSIZE l.~ 

Et-J'oH1#L 11J·. IJl l l ,LC:.N<M:t CJi }-2J 

NEX.1 I 
E.LSE 

LLif.· DFF-
f.:Llr-' Xm.n 1 X,n.:>,· 1 i'min,'!111a.:: 
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%~1?3 !-~~~!.~-~~!..~':!:: __________ -- - ---------· -- - ·- ------------------------- ---------- - ----
li'-120 !EGU, Sfll~ CTWUCTA L~\ Gl•AFICA 

t~~§ Etif~~~[~~~~~;~~S~~~~~r- er.1queLa~ <GIN)" .n~ 
696!J lNF·IJl "C"nurrlenr1tl«"-' d"• t11 t~t.1qi,~l.• IX 1 Y)" 1Xf.'t,Yet 
;,?/•) If· Xct»f• ,;:..ru '1et'-" lHErll t'.•l:in 
br.ao rt(•'IE :>;t-t. 1 t·L 
ó"fYV lNfUi 'Ütt(.' r!e1,r- tH::>r: 1.1 '-'ttqr.ct.-. :~.n:irno :'O Cdractc,r1!!>l",EtiJ 
./(>(1Q Lf\f<F.L F.lt J 
7011·· 1;0TO 694f1 
7•)2•) END u· 
7o..:;o • -----------------·- -- ---· --- ----·------------------------------------------------
7(140 SUOENO 
7(150 ~5UD Oc_l.tpnc:1on(Z,Vec::ocp<•ll 
7060 nPrlr.:N 01'\'::iE 1 
~•J7(! C011 e'::-~).:!•)/. et ( 2. '• :-·1.I) ,E(.:(• - :-·o; ,J 1,C! .• I1 C:'O> ,e (~U1 ,NE.•ltn::t ,1'1.C {2•J> f!-,J '&.t:CW 

~g~;~ ~¡~~cL~~1R t 0:~; ~;:~ ( Z l , Ti p<.> ( Z) , w_,c.cc_ < Z > , ,_,,_,o::ord ( Z J 
7100 I;'"'·' 
7110 FUí•l=tlOJl 
:·1:0 FfJR ·l-"1 TO 11 (Jl 
·;1_;(1 , .. , ... 1 

H~~; ~:l:~~~t'.I~F2 n ¡~J) 
7 l /U tlF,>; 1 J 
718•) r~E-~ 1 l 
719.) MAi SüRT 'Jecanu!•l TO Vc.:.ord 
7~1)0 11.:-oT l¡f,CC:C~ './~C')Cp 
7:!1(1 TE·~tU"'0 
7'.220 Fcm 1 .... 1 ro z 
72~0 i-=V·~ccrd(Jl 

~~~8 ?trE~~t~~~~~r;.~fctfüI~·ri 
?~lifl IF ·1estu-:1 THEN 
7~70 E' •·r-mt ~VPr.c~~ l f 1 
7.28!) li'~·~tLl-"'ft"~l.u+l 
T::<Jo L1r,"'I 
7 :;r,o !.=.:tlIJ IF . 

~~~t. y~c::f.~.~~~~ ~~'r51':~~t, T1~~~,.0~~:~~ 1cT) :.b 
T:::.30 Car-tot.:.N~l•·C:t 
;•:;1¡4) ENO !F 
7:3'50 tJE.Xl l 
7::1~(' fal..i•~no: [lan=>O 
7370 FU-'1-AT 
738!) FRIN'f (;1-llH ( t:'l 
'139(• Ph:lr~T 
7400 ! f.:ItH TABt101~C~!R:$-1132>;" SELECCICNn LA REPRESENTACION ACORDE DF. DATOS 

Y f\ESUL Tt,[1!JS·' 
741C t'-'ti!NT 
7-42•) PR!NT 
74:..>'J l"í<JNl 1. lc-hl" c:c ... mplet&" 

~2~g t~W{ -· Tc.bh !':.H1cill.:i. a unaº r.olumna" 
'/46LI FílI!lT 
747,) r·ntNl ..... Tdt;l« ~mtcilltt ... dos C·:>lumnA~·" 
7-tG·) f i\, 1~ 1 
7490 fF.tNT 4. T~bl?I c:cmplet-"l Vf?l''"'l(H\ :'" 
7"·iu0 Ff·INT 
·¡·~,¡r) f-·F l!/T ~~- <;·t·~~,,¡,•r, r•;,.--r lit"' ""ciO ! to'."mo' 
:+~:..:v IHlNT' 
7~]0 p;.¡} '.'-11 " 6. ;-,.:l} ~ ciü" 
7S'l(1 HnNT T1\BY't15(•,:.:5i;CHf;J'(l::'·.5l~"í;a tu !.><1lei::r:1on C 1 .,.., .. > 6 )";Ct-lhJtl::'EJI 
/!5:51) ltJF'UT A 
7!.i6ü IF A:-•t Tllt-:N f.~.t.:no\ 
!'..5'J(J C.:trtot=O 

;~~g f ~~~L ::s~~1r~f~~;rf~~~~~~~ ~~~~,f ~~r,~~>.~11-Hhhs 
761f• r.-.11"T •· ":r,Fl x < •• _ .. , 7¡; 
;·620 ;:: !",JN 1 • ¡.•¡:,~.¡:_;¡ ¡_¡;;.D LOCf-\1.. !:-JTL:GRADA DE ESTA:.JU5 í'H~f.,'', P.r," 
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... 
76!.(• Ft1:1NT" ";f,PTl("*",711 
7ú4<J f-k¡Nr 
7b~•IJ f•fo.lNl 
7660 [lueno l: SELECT f~ 
7670 CASE 1 
I~~g) . l ''T ota.i''~~~r .. Yf:: ~r~r •:\~?,r"olli•lO l : "OrTn l .. 11" ¡ "Enery l .;1"; " ( 1 -t·u~1t) •dcfJ"; "Oc up"; "Tot iJ 

7u<.>1 .. Formo:< to 1: l1'1Al'il" ...'.): ,AAl'\ó~HAA,:J.A ,(H\td4'1(.¡,',, .:.· • (H\f;::,(,¡,¡-. r,HHi:I,. ',<.\.;111, 
1

4,( ,A(,/,fll\{'IAAI'<, -~ 

~¿~:_'!AAAAAAA,~~f~~"ó~JNl.i forml\t.o2;" {f'•tl" 
'171'.I Formdta:•1 Tl"l>'lGE 13X,AAAA 
77'2•) PF\INT 
/730 Pf<lNT 
rl4C> Totdw"'O 
7750 Totup~o 
7;·t.o Totud=(• 
1710 lF Hhh.f"'"~" THEN 
77HC• Li!>ln'"Ll'"'-10 
779(> Ll'C>fl· .. LlS ... 1~ 
~·t10(• ELSE 
7BIO Ltsi nrO 
7i:l~t.> L¡o¡:,f t--z~1 
70~0 END IF 
7840 FOh 1-1 TO 7 
7U50 f .,\'r.corcJ < l l 
í"060 !.:=-l 1 po (1 J 
7'170 !F rot.ui<Nelect n~EN 
1'880 1 utul.l'- T <n.ud~·Vc~ oc:¡~ ( T 1 
70'Jü G""<-ll"k 
7900 IF ú ~•• TllE">I 
7910 lotdw'~Totd1~+V1S"<.:oc:n ! Tl 
7920 JF I<Ll~tn THEIJ B>11"no= 
79.C.u rRtNl U":JING f"orl'1.!l'"):.;M-"OO ,,.,,_ --., •{Í) ,v.,.ccclT) ,V<:>cucp<T) .Totd1~, 
Tolud 
7941_, For1u.tlc::.: 
1~~~gou. or:ooo 
"'/'1h(J 
7'170 
:"~81) 
Tott1d 

IMAGl. ::,x ,nAn~1A, 4 X' SD. IWU::., <11. 'D. L>~.·OüU,·l~ '[), üüü(>I;. 1 !.t.' !·DO. [lDrJO[•. 

El.SE 
Totup.-:1 ot~•P t·VL.'C:Ol::P t Tl 
1F l<.'.Ll~tn THEN Dllt-·no2 
\"f:If.;T USING FcrriH1Lo4;Mtíl,J ,l.'~cL"nell) ,'.'cccc!Tl ,V(•C•JcpCTl ,T0tup, 

799ú Formalo4i lMAGE 3X ,AAAAA, 4X ,so. DDDD,41. ,o. ODDDD,•ix ,D. [Jl.1000,4).. DDD. DDDDD, l 
~~Ógoo. UDODO END IF 
~010 l:-.'.LSE 
ao=o tF 1 >l.1~f i THl_f'l fh•cnc..2 
8030 1 FilNT USttJG Fortnlt ~ :!>J 1 U(\ ) ,Vl'c<•ne { T J , v'eccc CT) , J,~coq. < l 1 
8040 UlD lf-
8050 lF H.f="N" THEN WAIT 1 
801.ol.1 Elueno2: NEXT ! 
81)70 WAlT 2 
e<.:iau FRINTEF\ IS t:RT 
81J9(1 GO ro I>ueno 
fJIOO CASE 7. 

~:~g Forma te~~ f~i5g5 f~~ .~AA~~:1~k ·:¡~S~~~~:'11 ~:.: ~,\A~~~~~~~~ci on" 
t:1:;C> r·nrtlT 
2140 Pr<INT 
Olt.(1 W1Hl 1 
A160 FOR l=I TO 7; 
c.il /•.J l"-\lc.:ord \ ¡ l 

i~~ill For-mdto6t T~A~;:Y~~'.ife~~(~~:XH7~~~ óbbri':''í~>: 1~·~~1f..f..~Ócocp (l) 
El2~0 NE:<T 1 

~~~g ~R~~tE~ l~> CRl 
8.:5(1 l\1~11 2 
8261) GIJ ro But.•no 
E.:<:7f.l Cf'<'.:E 3 
!:":2CO ''!~!NT u~_JNG F"ormo.t .... 7:"11po"¡ ·¡·nc•rn: .. •"';'Ocupc;c1on"i"l1po··;•·i.:.nc-1·gi;.";'" 
U•:Ul-lol.Cion" . 
6:.:90 •=orma1.o ! ; lH:"li:: E bX • •\H~•(\f.,, ·1 >.. , ;..,~;,V'.;1"\.'!f-, 5X, HtV~Af ,A{';Afi, 7 f., f\l'cf.,/>fl, <lX 1 1)()(\f~AA'I, 'IX, llf\{~A 
{"~A,:;,, 
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·.i·.: 

' 

··'· ,, 

~1~~:~ ~t~w~f1~;H ( •:;~,· ;~;:~ · 7) • -. ) pil ( i; 

;;;:::,u "-":)í< 1~.1 "!U ,;.i 
'- ::., ' ~ , .. ,1 •;j l l J' 
< ','.,,_; L.:L~ l 

U.H.,·-· V1H"Pr"·~: 11: 1 ,., __ (' '.j) 

r~:~:..8 {~¡:;';'.~:=:".;~,,·Ll,,,a· 
1~y.,.<_1 Ht.>'; _ 
j•1(.<J NLX1 , 
~411) 1··H:- ~i<.1'í 'h•·,,r,~·1• ív ·J,_~- 1cr1 
{M'-':'0 M, ... r 'lr."··-c~ '•~·. ·r.:p 
i:)-t3(1 "1C'!<t.l1° 
l!'I·'!) ~ OK l·"·1 IU L 
Qt.5(1 1 .• \f..,;:;.c: (f 1: / 

~1~:~ i,~r-.~~~.1 ~:· •. r ¡~~~;,.~~'C'¡"0~~~ f) 
H4Sr) !·- 1,;-;t1~t THt::N 
U<19(• !~{ r,¡,1•vc~1~nr(T1 
!l50(• r.-.,,t..._ .... ·.-t?·.ll~•+1 
tJ~jl.) lJ ~-"'1 
a:..;;;?11 t:r..!D ll 

.~'-' 
';( ,Yi ·•, /.'.:>t, "'~L 

·. 1 L' ."~·.r;r rd r ! } 

~E~8 ~~:;·~ 1[~r~~ii~~ í~t~; · ·r;!~ú-t·~~~~~~11T~~~ 
U:.)1,1) CND J; 
OS?(> t;C>. l l 
C".;fi •. ' &t.10110: ú.Jn<•o 
l~;.·i•.I R!;l t:..>\1 
,,¡,•:HJ •'f\I!IT C'.iR.t ti:!) 
<--!:-1·1 ""f•1'·ll 
{3"1~(· 1 RINl lhbl ¡.:,; ;!:l•Gti l°32l\' SC:LlJ.:>::1t;¡-.i::; LA fiEPf\E.-SENTACil1Ñ f\t.CJRDE l".'E u+:<lt...3 

Y t<ESUI.. 1 .:.t;.;S" 
.1~":'!' H'dNT 
,.{,<';(1 ¡ ·d·.t: 
UJ,f,!J l-Fl ...... f ' 
oo~t) ¡··Ri"NT 
fil~~g ~~.iin" -· T~!:lla '"~&.ondtt~-' a 11r.~• .;.olum.,a·· 

l~:-91.· í-'H1~ ... l " '-'• 1.'•bl~ , . .;; .. ne.U. l.:'> "d;-,,, {..OllL~n.3.'"-" 
i.:;-.ru•) Pr:INT 
~att· r·n-1·.r 1~1·.:. 
13'721) ::i-gir.n 
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l,g·¡g :~:{l~~~ 
s.:;::t• •·•~• l l 1 
8~3!J FfJH 1-..1 11J ;:_¡¿ o= .. l(l 1"-\'..,c:oru t 1) 
8~5,_, l'."'T 1pr){1) 
B3l..(J IJ"''v'CL<.rrd ~j"i !l 121) 
8.:.7Q lJ·""'h!JO\!~) 

~~~~(~!\;rn·~~t. o~:::;~~~~ ~: '. ~~()::·:::~~~: :~~~~ :;:~:~:~~:~: ~:::::~ ~:: ~1:~~:¡~~~:~::·,~~: ~~::~ 
D 
fi"l~V lF l•t•~""J" THEN WAIT 1 
O·\l!.l NE.l(T l 

~~~g ~Rii1~CA is era 
844(1 WAIT 2 
64SíJ L•UTU nu~·no 
B4uO C.í\SC •I 
047'J f'·í•lNT USltlG l"o1-mat.ol:"Drt1ita.t' 1"E"ne...-q1a";" 
liup• "rLi:.n.1 '.d\>;'";""Tut.u" 
0480 PRINT U~lf\IG 1 or111-•Lo::;" \f~,·\ •• 
O·l'-10 l"'f( INT 
(J~(!t) l""tHN1 

••; "Ocu;i" •" 1 ot. ~· 

H:Sto Totdw=<O 
85'..<::(I f <ltUp'-0 
85-SU Totud .. 1) 
B~llt) lF Hhh1~"S" IHEN 
6"'.i'50 Lt!hn""Ltn-10 
B!:ibO L1sf1=L1~; ... !Z 
8~/r.• EL.51~ 
S~Bu L1sin=u 
0~91) l.1sH.,.Zt1 
8600 END 11-'" 
861.(1 ~-Of~ 1•"1 TO Z 
0620 T .. Vecord ! l) 

3~~8 lj<~J~tj~~ J{ud-+ VE?c;i.:c t T) 
0650 G"'(-ll"K 
ObbO tr G.oO TllCN 
Bb7(J Totti•.;-"Tuldw+\11'.'cr.:c; !Tl 
8680 IF l'L1f;tn OR l;.L1~t1 IHLN úucno3 
P~dº PRI ri r l''31NG Form;;ito3; Nf ti<) • Vec•.mc tT) '\luc:cc (11 .vecQcp (T) 'Tntrlw, lo 

0700 ELSE 
8710 l otup.::Totup+Veccc (Tl 
8720 IF Ir.Lhnn OFi. l'.:'L1sh IHEN Bueno3 o. 
~~~Q PRilfT USING Formato4; M:f" (Kl 0 \lec:ennlT) ,Veccc (T) ,Vac:oc:p tT), fC"tup 

1 
To 

8740 END IF 
U750 IF H$="N" THEN WAI T 1 
8760 Bueno.3: NEXT 1 
8770 GOTO Bueno 
8780 CASE 5 
(!791) DELSUD Llml tel TO F.ND 
ElBOO 1.-lJHDSUB ALL FROH "UNO Al GMO" 
~8~8 ~C\~ ~1,o_atomo(Z,V~coE"p(1tl,T1po~•)) 
IJB.;o OEl.SU~ Uno a.tomo TO ENO 
9U40 GOTO Bur:no -
BB:.O CPSE ~ 
t:lE:lbO F&1tty•1 
8970 Buuno4 
8880 SE 
~~Ó8 E E.¿~&XVt~1),10);"Comuti~lu un nrt"or vuelve '.a lntentil.r" 
6910 l.!!'H l 
8920 Bueno4: 
8930 SUB Octopus 

~~~g eb~ 1@72g~~~) ~Cl \Zr),::?1)). E t::o, :'"O) ,J 1,et.I1 <20i ;o ~26t\NiiilP.Ct ,M${20) [5). 1)$[~·¡ 
~~~g g~~0Ccup t =t), ~()) 
B9El0 .FOR J=t TO J 1 
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l:C<I U~'·'? 1:·1·•, :'~ •l 
B·in"'O 
m;:rc,~T 

1-'h lNT CHf<t '1:.:l 
r·RJNT 
PIUNT 
1-'HlNl 

91.•'>'u 
'?lU(• 
9~ 10 
91'2-) 
<;1:;·) 
914•J 
"115•) 
•11or1 
o::;·· f·Rtt.Jl 1AUt10l;C\lfd1:~:·i: "!.óELELClOtJA REFR€~l:.N.TAC1CJN bf..:AF:cr1 !lF \flS MI<:;!-! 

't\7(, f HINl 
"llf'O PRINT 
'il<;u l·hlNT 
'• :~·-•o f' ¡;, u~ r , 
Q:·tl) FRH1T 

G · ..-.l l L.,. ti" l>l v1..-l ~~. de l·t1e•-q1¡;o,' 

'i'.~::-o f·f>lNl 
~:..3<) kfilt.11 ~· Gr.:dl.:.<J du dr~nt1ide1d d: ;Crt>t_<" dE:> w .. t_,,.c.lo<;i" 
·~.::.;!) PRlNl 
·,·..::.;1) PF..:INT 
·~:;.t>O 1-'HINT ;.. f"'·mlJo-,, C·HliO:O" 
'1':27•) ··r~lNT 

'1:28•) ~·f.;\NI 
'F::9(• l-•f>ltH 4. E.o .. t1d.:•" 
9:;,,<1 PHHil lf~IJ·'(~:¡c.,1:,l;~Hf.cll\".~):"L>.-. r.u ~·~trtccion 
•?:,111 ll'lFUT {1 

1 ,~ .... ,. 4 1";1-HRl'(l:!~l, 

<,1320 SEL(CT I~ 
q:,::;;") CASE l 
<,".340 t:A1...L Gr .tf i c. <IC l .1n 
9:.::;v p,-.n..., l 
"t":"·bO WfHl 4 

~~~8 cA~~tC t1tt.to t'!r.c;:;q:d•) 1 
9j':'•) Bo!ln'"'l 
9i.l1)fJ CASE ~ 
94\t) Ct,LL Gr.1f1cac1on 
"14:..:0 Lf.LL H1';lto lV"coqi (•)) 
·t4:::;0 0.-,.11-1 
9440 CASE 4 
'14:SO [•.~n..,.1 
946(• r.01 O B~1er.o 
'14 70 G~\5l:. ELSI:": 
94E:(> Pf."l Nl" CHHf l 121 

~~óS rnuH rn~~~ ~~8: l;;t ~l?f~~.~~ 1 ~~~t~~~l~~tt~;r,.,~0 ·t'ó~1~r; .. ~~fi~.t~ 1=~) inten1-ar-" 

~~0:~, ~~b~G 
q5:--:o EUO ~E.LECT 
q:-.;41) UNr 1t Dan .. \ 
q~5(• B11C?nO:SüF<CNú 
q!::.bü SUS •J~r 
9"!J70 m·t lON t1ASE 1 
j!':lBO C.Orl s: <::.o ,20) ,et 1:.J,ZOl. t:. \:?u, 20) ,.J 1,et.11 -~U). D (;el)¡ ,tll?l<'Ct ,ru t :vi t:. l, Bf [~ 

9!."°·f'> :ori Ocup .::o,::O) 
96•") li,,.n\ .. •) 
'lbllJ h:C:PEAT 
r,ie·;•) f'"í\ltH CHR·.t: 1121 
"u_,:;.;, t-fdhn 
'tb4<J PR>N'f 
-iobSO ·- ·f.'Rll..tl " . , 
9~o~E~u~TAb§~~T :n.\i ( 10) ;Ct·ll~• ( 1321 '"SELEC lQÑF. LA PRE:SE:N1(1C10N F"Rl:..L lt1ItJAf.. :l[ DAH15 

<7b70 fh:lNT -
q680 tF.lNí 
9b90 Fí<llH 
'7/('0 PfilUT " l. l"<sbli.> t..on todqt> lo~ e~tadoo;!; y suma de c:'<rq<• ti:it..;.1" 
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7~'10 t--RitJT 
9720 fRlNT 
'173•) PnlNT 
7740 Pf<lNl 2. f(t.•~.urnen u~-· c:m-g<1. ~vr o,,1 r1wtr1 .i y lot.:d" 
9750 PRINT 
976'J f'fdfH 
977(1 PR1NT 
</78U Pf~INT -'• Le.~ do5 c:.:~fios dntorl ort.::·::i" 
<.r/9<) PRltlT 
98u0 PídNl 
9810 PRHJT 

~~~8 ¡~~lm ~A~XY~~3~~2~:C~~~-(~;~) :"0.;1 tu t>Cl~ct:ion J; l ~ .... ,, 4 )"!CHí~J t128) 
484•J INPUT B 
9850 SfOLECT fJ 
•186•) CASE 1 
._,,l:J/ú CALLVcr l(AJ¡ 
98110 8.anl'"l -
'ili90 C.ASE:. :O. 
9<11.•0 CALL.. Vf!r ::'. ( A.f 1 
't910 Banl:l -
S-?20 CASf: .:s 
~:t~~; g~tt 0';;; -~ ;~ii, 
99:'.iO Ban l =J -
9~6•) CASE 4 
997(• flilnl.,.1 
•i9F:lú CASE EL:O,E 
c,c..r10 f.'FUNT C:f-if.:J ¡ 1-.:¡ 
t1_1<J;•1 rPtNT l•"ll•XYll~.l·)l;CHíl:J(l·~·:'>;''Com~l.1'!>t:'.! un error- vuPlvf! .;:, int('nt.'\r· 
11.J(ll~J PRttJr IABX'i•-'·-·.1~1:"P<\ra cc.nL1nuu1· 1Jpr1me ClHJf ":CHR111:::s1 
ll.-020 BEEP 
l C1(J'5.0 PAUSE 
l!Jl)'-0 EtJO SELECT 
1on50 UNTIL Oclnlz.l 
1 (1(•6(• SUBC:NO 
101)7l) SUB l..'e1· 2 (;\-l > 
i 1;,(180 OPT 1 OfJ BASC: 1 
lt~(t90 CCM e 1'20,201 ,et \ 20. 2t)) ,E (::'(•,::"0) ,J 1 .t:t. 11(:;'.01 ,o C:::'.0) ,Nol~c.t ,M.t; ('21J) [!:,J.[' H::i 
] 
10100 
10110 
10120 
10130 
10140 
l!)l50 
10160 
10170 
trJtBú 
10190 
10:·00 
10:::10 
102::'0 
1V23U 
10';:41) 
1•.>2:::.C: 
J,0201) 

1U270 
to::eo 
10:?90 
t•.o71)<J 
10il•J 
);" .... 
1•:·3~0 
1(13!0 

i i~~~~ 
10350 
¡,)360 
tú!:70 
10380 
¿Q;'.:'?<) 
l040U 
1041() 

l Sii~ l ",0$ 

", 10) ;í>F'T.fl"•" 44) 

;; : i3J ~ ::; ··~w~If J~A "•1 if.if ¡~;~ t, LEN !Mt" IJ > l -:!l; RPT$ c •• ",22); .... 

r.~rnr ~FHF :~:.~~~n.~~rJ~5¡~:rsf.*~:~~~F~ ~ ~::;§:~g:gtE·;~ ..... 
r~Wi tP'1fF ",J.t.-11;"• CARGA rn·r,\L DE Lf\ 51ME1RIA "-"~CarqC1.(J)+Car-g<11CJ+l 
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A(:,.,;1,.j1.:-a I=. nn.ll.1.=>l-"' •:J- l.3 l'n.3-11'-L<.-~-~:.u '1"'°1 ,,.,,,¡_ !'ei1. 
F1:1tC1-f.a(~:1 lrllf1,..31'J.,v ~11 ,__.¡ .j.,.. t"t"l-.,,_~¡ t H1il.1."'l"' ¡..,. 
distt•ibui:.i..!.11 ,J..,. •;;a1·i;; .. ·:·~::,.,. .. 11.J ~«ll'¡...l•~L'> t;.,_,·,11 • 

la. 
FelC t 
f,;,.t ·: 1 
M;:t.tl 
F,;,.alK 1 
Fea!~: 1 

"ª" 

.:;¡:.11. 
iterl'I·:: l•!on 

1 •), .i::. 7ti7 
•J. '-l<::.60•..:: 

•). Út.Jlól 
.... ~t.>251 
•). "l22•i5 

•J.140•J6 

2a. lter<:1ci.!:in 

'·'· 7~-i4J. 
(J, ~·~·l06 

v. l..' 71J:°,e1(• 
l). ~.-'!;.!O#(; 

V.b•)lE-J. 
•).•'i8fi38 

:'",$, ·ló•.t"°;'•) 
::;;. t'JG-:' :-c. 

L. -u:o .. ' J. 
,.) :Jl:::;::: ... 
::...1.):....•JlG 
l. Jjl:l;...•;b 

•.•. ll:22i 
l). (.>,'=.<:. ·.'(¡ 

..... tJE.·o~:· 
!). U(•(t('() 

(1. •)(.úúu 
u.•.".'(lÚV 

Fo:.ti.:> 1 '·'· 8~·7~c; •). b/:i:.;::• 0. l::id~l ü. •):_j.¡1;;·; 
f"el C 1 l. V. ,.J.:·v~Q '.). t.-i•~O.J •:;.U-.:; .'rj.1) :) . ·.~.):J.'.)!;:. 1.;l.17 ¡: \.1"~ .j4. l!.l l'O.C7 
Hag -1.1 .UJG;jlJ O.•.L20":!tj -.LllGl <J.Ul.•ll.2 
F'!0<11IKJ 1 0.o.l-.t..;i;.id l.J.OBlCb 4.'•\•;l!:_. 1).(''..~l)•JlJ 

F"'st ~: 1 .1 c.). o.\22•J5 (1. ;:_. ;·1:>•)--i ~:;. 2:~9•:>5 "'· t'~-".'lJV s0.3"1 pi.et ,Jti.JI fl>.00 
11&C: u.u:l7<J·I 1.•.<j•)~til 1.7105•.• l).l.)'.JVUO 

'3a. iters<.:;iOu 
f.:.:1•::) r ,_,.:.:.::::.:. .• ~ (o.4;)84~ 

FelC> .L- u.¿ti;:l·l:é.I u.~5757 
11al!l -(1.•)7l.•J7 -•J.ul81G 
FeetK) 1 V.08(.lf:tb ú.~t¿."."-
F..,,atKJ ¡ u.úeeo8 0.4·i2~·7 
ttag v.0U211 •J.41~20 

-la. i t.,,,,n.1..: i<!-n 
FetC J 1 '·'· ti7~· ... ~:.: 1;. ¡~.¡¿.¡ 
F~IGl 1- 1).<:-2e .. ~ • .! •·. lClt>" 
11a~ u.u&1Jl~ -~.u2.·~ri 

Fe4CKI 1 O. LOo.lOJ ú.llllri 
FeatKl .l 1). 10288 lJ. lvt>l8 
Ha¡ ú.1)0 145 0. 0ú·lV7 

5•. 
Fi=IG) 
FetCl 

"ª• Feaci-:1 
Feal i-: 1 

"º" 
8.t. 

f'"'"¡i;¡ 
Fe!Cl 
Ha< 
F~5th:J 
F.a~t Y. 1 
f1~1! 

7a.. 
FctG 1 
Fet•; J 
H•< 

itet•ación 
1 0.5g88~ o. 180~9 
i 0.5~775 o. 154~1 

ú. l)4dl4 -o. (•:2852 
r •. l84r.1 o. 1::132 
1J. 1Bd85 1). J 1128 
V.i)~5~8 U,1)l1J(1ri 

1 te rae 1 •~n 
1 u.&32b4 0.18110 
1- l•.58281 0.20588 
-u.00017 -O.Ld458 

1 ... O:•. <.;:(1t::~-13 u. 10171...• 
1 C.178Sti 0, 1~~72 

(1. ü;J~t)7 V. U0d.:)d 

iter~c1<!n 
1 •J.50GS4 ~~. 145~4 
1 u.i:.;_,-;l)(:I 11. Jdt.12 

-U.t.••.11.15!:::· -U,l.1-iu.'..: 

8. ·l8l.'~~::i 
-1. ~o::.:.a 

~.~2.SGB 
::i. 8181. 7 
:.:.. 181:077 
i. -:·:::o-to 

.... • .. )7:..~~ 
- . ·Jllb ... 

•. .'bviv 
-l. 715-¡Q 
2.883b7 
l.~518:.J 

-~. 120-17 
2.0$379 

1. ~·0888 
4.13192o.t 
2. 7900-1 
l.b8t:2;Q 

4.17575 
2. 'i<lt,50 

l. ~·31):2.5 
4.b80G8 
~- ';'t:;>C.':)2 

i .c::m::1 

u. 5l:2t);J 
2. ·lt3:.:.G-t 

l,>.'·1!:0.J:.:;1 

'º 

<). ÍJ·lt!t~l 

v.•) l 4·l7 
u. !.lCl~~~·4 
•). (H.'l)(") 
ÍJ. 0')(.¡¡)Q 

l). L'l..".Jl)I} 

L1 .u· .... u~'3 
1 .. 1·,,.i:Jt;;-t 

u. l•l•.Jf:. .. -.. 
1.).VOú1)0 

0.001)00 
o. 00•)•)0 

0.01957 
0.00862 

O.QlOi;.5 
ú.ót)(Jl)I) 

0.1)1)000 
o. 01.1vv0 

1). 0172'5 
(.1, 01060 

O.U0885 
O.O(H)(ll.;, 

O. C•(•ól)O 
O. l)tu)ü(J 

U.Ulb·I',' 

t). 1 JO:o<B8 
1·1.r.H.IC:3l 



FeatK J 1 IJ.204013: ú.8054-l <l.Gl)i;,;.9 O.OOOUQ 
FeatKJ • 0.2<:::.773 ú.11377 :::. 718(16 •).00000 sU.~ pO.JJ d7.;tl .rD.oo ••• -0.02367 0.09167 1. d87B4 u. 0ov01) 

a •. it.eración 
Fe(Cl 1 o. 15124 o. 12774 4. 575•-W 0.011.9•1 
fe(Cl • o. 164.37 o. lf):JE>t) 2. 81)607 ().t)ll81 aO.:J::: Po.u d7.:JJ; fO.!r.! ••• -O.úl3<-l3 -0.02.576 1. 7G94l:.: V.U0008 
fee<KJ t o. 18011 o. 1488-1 <l. ó:Jl04 Lo. 0tJ000 
FeetKJ • 0.17806 0.14984 2.81293 o.ouooo 50.~ pO.~ dl.34 f0.00 

"ª" 0.00206 0.00000 l. ?1811 0.00001) 

ea. it.ernci6n 
FetC) 1 1). 18141 o. 10222 4.3\J702 u. OVS·l.O 
FelCl • ú. 14182 0.1&702 2. 21362:3 Q,LJ0t342 r,0.32. pO.~ dO.bll r-O.Q\ 

"ª" 0.03009 -o. 02030 2. 11079 0.0019!3 
Fea(K> 1 0.261:359 1). 17407 4.43óGO O.OuüOO 
Fea<K> • 0.29848 o. 21100 2.89947 O. íJOO!JO 5~.~7 pO.:lf d1.H f0.00 

"ª" -o. 02b89 -0.03693 1. 7:3622 0.00000 

lOa. iteración 
FelC) 1 o. 15051 o. 14036 4.70159 o. 00513 
Fe(C) • O. 13EOO O. l·U!09 z. 96286 C>.(IO•l31 n0-Z6 pO.Z! d'l.liG f0.01 .... 0.01851 -o. 00173 l. "/3873 O.Oúu/J2 
FeatK> f 0.40023 0.17910 4.2.650ó 0.00000 
FeatKl • 0.300130 o. 1048<\ 2.b233é o. 00000 s0.7l p0.3'7 dG.Po<l .f0.00 .... 0.09063 -0.01E:ii3D 1.6-llí'O o.ººººº 

lle. it.erec16n 
Fe(C) t 0.49415 0.00151 4.67110 o. 00ó47 
FelCJ • 0.50342 0.00084 2.2-1870 o. 00'187 al.00 pO.l! d&,gz fO.O\ 

"ª" -0.00927 o. 00087 2.4.2234 o. 00060 
FeatK) f 0.19792 Q.18804 4. 65027 t). 00000 
Fe¡tK> • 0.204'64 o. 27612 2.4.8152 0.00000 0 0.40 pO.tJ d1-\3 f0.00 .... -0.00672 -o. 08804 2. isa7& 0.00000 

12a. iteroc16n 
Fe(C) ·t 0.4.7882 0.08370 4.828137 0.00561 
FetC) • 0.48401 0.08427 2.50357 0.00467 &;0.9G p0.11 dl.3'.l f0.0\ .... -0.00519 -0. 0UVb7 2.32540 o. 00094 
Fe5(Kl 1 0.1961.l o. ló712 4.66818 o. 00000 
Fea(K) • 0.18861 o. 25933 2.4858ó o. 00000 .sO.:i& Po.u d1.l!i E•OO 

"ª" 0.00076 -o. 10221 2. 1820~ 0.00000 

13a. it.eraci6n 
FetC) f 0.47268 o. 07579 4. 68007 0.00540 
Fe<C) • 0.47107 0.07718 2.41680 o. 00426 sO.IK p0.1!'1 d7.10 fO.Ol .... 0.00071 -0.00139 2.26427 0.00115 
Feg(K) t O. l04.Z7 0.17081 4.67652 0.00000 
Fa¡UO .¡.. 0.18609 0.26584 2.49619 o. 00000 a0.3r. pM4 d1.\1 f0.00 
tt.er .. 0.00818 -o. 09ó03 2. 18133 o. 00000 

l<la. it.ereción 
Fe(C) f 0.44546 0.013967 4..8288& 0.00512 
FetCl • 0.43709 0.07170 2.4.6870 0.00387 50.&a p0.14. d1.00 f0.01 

"ª" 0.008313 -o. 00212 2.17016 o. 00126 
Fea(Kl ~ 0.10350 0.18131 4.67718 0.00000 
Fe11(K) • 0.16545 0.27=34.7 2.48701 0.00000 5 0.38 pM!i d7.17 f0.00 

··~ 
o. 00805 -o. 092.16 2. 181327 0.00000 

7]. 



l5a. i ter.ación 
FelC) 1 o. 41...i48d o.oG..¡oo 4.58341 0.00486 
FetC) • 0.38688 0.06098 2. <161012 0.00357 6 0.79 p0.13 d7.07 f0.01 
Moe 0.01709 -0.00268 2.08:329 0.00128 
Fed(K) t ú.lú401 o. 19420 4.67500 º·ººººº Fe81K 1 . ú.1809<:1 0.28052 2.48236 0.00000 ,s0.38 p0.47 d7.l.5 _f0.00 
Nag 0.00707 -0.08ti82 2. l926":l º·ººººº 

!Su. 1 ter·eción 
FetC> ' Q.36820 0.05980 4.54533 0.00.¡53 
Fe(CJ • o. 0•1400 0.('8295 8.4ú858 O.UQ30;) 6 0.71 po.ló: d7.!H fO.Ol 

"ª" 0.02420 -o. 00;)15 2.04574 0.00013 
FesCK) o. 19847 0.20834 ..¡. Sb824 0.00000 
Fas<K) 0.180<15 o. 287<16 2. <17663 0.00000 G(I,~ pD.i9 d7.11 f0.00" 
11ag Ú.(10602 -o. C.17912 2.19161 º·ººººº 

17s. ito=roeción 
Fe(C) t 0.330lH. 0, l)55b3 4.52104 O. OO•U36 
FetC) Q.00164 0.059(14 2. ·H?82e 0.00317 50.Ga p0.11 d7.02 rl1.0I 
Mee o. 02930 -o. 00;:341 2.0:?.·idl 0.00178 
Fe8fK) 0.18880 o. 22:56•1 '-1.85591 0.00000 
FestK) 0-18515 0.28:2107 2. •t';'._..:. .. ¡ t..i.OOOIJO 50.40 pO.S:: d7.IJ .e0.00 
Mng o. 00-.J.75 -0. tJ87!'.G 2. 1~3;.)7 O. úOOOú 

18a. l te rae ión 
Fc(CI ' O.Gblv28 0.05154 4.óG786 0.00'132 
FatCJ ' O.G5Bl4 0.05487 2.47583 o. 00308 .sº·~ p\).11 d6.IM .f0.01 
Mae 0.0~'.Ml•l -v.00343 2. 03213 o. 00124 
Fes<K> o. 2ü8l5 0.2.¡sos 4.138888 (•, ººººº 
FeaCK> o. 10885 o. 28713 2,. ~7207 0.00000 s0.<411 p0.,5.4 d7.ll .fO.CO 
Hag 0.00035 -0.05206 2. 16782 o. 00000 

19a. iteración 
Fe(C) ' Q.25953 0.04892 4.49574 0.00422 
FeCC) • 0.21918 0.06175 2.47404 0.00300 8 0.44 pO,JO d6.IJ7 .f'0.01 
Nae 0.04035 -0.00283 2. 02170 0.00122 
FesCKl ' 0.20807 1). 260'12 4.81873 º·ººººº Fa5(KI ~ 0.20359 0.29;)84 ~- 4-11'36 0.00000 aO.iU p0.S7 d7.00 tt0.00 

"ª" 0.00248 -0.03042 2.1-4738 0.00000 

20a. iteración 
Pe(C) ~ Q.34252 0.08342 '1.43325 0.00417· 
Fe(C) 1 0.31296 o. 06843 ~.29073 o. 00284 8 0.86 p0.13 d6,72 f0.01 
Hae o. 02956 -0.00501 2.14252 o.001oa 
Fes<K> ·t o. 20138 0.233:38 4. 85521 º·ººººº Fea<K> • 0.19816 0.29660 2. 48014 0.00000 ª~" p0.53 d7.H. fO,OJ 
Hag 0.00032 -0.06322 2.16807 0.00000 

2la. 1 teroción 
Fe(C) ·t Q.31182 0.06822 4.46894 0.00412 
Fe< C} • 0.27508 o. 06310 2. 45197 0.00278 ...... pO.JZ dS.92 .f0.01 
Nae O. Oi367S -O.OO<i.88 2.01697 0.00134 
Fe3( K) ~ 0.20355 0.24936 4. 63707 0.00000 
Fes< K > .¡. 0.20207 o.29839 2.46820 0.00000 sO.tl p0-56 d7.Jl f0,00 
Nag 0.00148 -0.0~903 2. 18837 0.00000 

22a. iteración 
Fe<C) ' o. 27667 0.05301 4.'\17:325 
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f'6<Cl 
Hae 
f'es<Kt 
F•35( K > 
Ha• 

2;)a. 
F'elCi 
PetC) 

"ª" F'ee;fK) 
FealKl 
11•« 

24ia. 
F'e<C> 
PelC) 
tt•« 
Fe5(K) 
F~1<KJ 

"ª" 
25e. 

F'o(C) 
Fe(C) 

"ª" Fea(K) 
Fea(l<) 
Hea 

2Se. 
Fe(C) 
Fie<C> 

"ª" Fea(K) 
Fea<K) 
K•« 

27a. 
F9tC) 
Fe(C) 
Ka« 
Fegt.K> 
Feat.Kl 
Ha« 

0.231527 0.1;...e.·1.;.s 
O.ú<il<lO -0.00"1<16 

t 0.20821 0.20877 
~ 0.20668 0.30048 

V.OOOó;J -O.V3l71 

iteración 
t 0.33560 0.013414 

Q.::10810 0.070416 
0.03:334 -O.oOQ32 

1 Q.20260 o.~<t.0·12 
~ o. 21)152 0.2Bfl78 

o.vooea -0.05&~6 

1.terQci6n 
~ 0.26002 0.0&282 
~ 0.22430 0.057$8 

ú.\J<\469 -0.00517 
~ 0.20738 o. 27705 
+ o.2oeoa 0.30197 

-o. 00115 -o. 02-l~m 

iteración ., 0.02997 0.013<108 
... 0.20331 0.07120 

0.03666 -0.00721 
t 0.20327 0.24647 ... 0.20446 0.30230 

-0.00119 -0.05883 

it."'-X''11.Ción 
t o.2aaaa 0.05807 
... 0.26436 0.06466 

0.04'103 -O.OOti4G 
t o. 20668 0.26383 
... o.2oaoa O.GQ274 

-0.00251 -0.03891 

iteración 
~ 0.2S4l6 0.06250 
~ 0.21702 0.0682& 
~0.04713 -o.oossa 

t 0.20811 0.28191 
~ 0.21068 0.302&8 

-o. 00247 -o. 02107 

26a. it~reción 

FetC) ·t 0.02621 0.0639<1 
FelC) ~ 0.28664 0.07179 
He« 0.03957 -0.00785 
FeatK) t 0.2037S 0.24882 

2. ·!6750 
2.01&7Ei 
4. 61949 
Z.4cl790 

2.1510\) 

'1.42601 
2.;.J292·1 

2. 00767 
~. cl"l$B2 
2. 17690 

2. 161-?72 

4,.46283 
2.44.704: 

2.015?9 
4.61233 
2. 46S26 

2.14607 

4, 41'79t:; 
2-C2B30 

2. 08886 
4.64462 
2.47446 

2.17017 

4.•HB59 
2.44644 

2.00216 
4.62483 
2.46146 

2..16:338 

<l.4&670 
2.4<1039 

2.01631 
4. 60813 
2.•1.64.00 

2.14320 

4.<!.1235 
l.Ol0:3::J 

3.40202 
4.64197 
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u.O•J27t3 
V.(.rOl.:JQ 
0.001)00 
!),1)0000 

0.0GOOO 

Q.004.03 
o. t.)0270 

0.00103 
o. oouuo 
0.00000 

0.0()(100 

0.00398 
Q.00264 

o. 00101 
0.0000(, 
0.00000 

º·ººººº 
o. 00392 
o. 00262 

0.00130 
o. 00000 
0.00000 

0.00000 

O. 003Sa 
0.00257 

o. 00132 
0.00000 
0.00000 

o.ººººº 
0.00388 
0.00257 

0.00131 
0.00000 
0.00000 

0.00000 

0.00385 
1).002513 

Q.00129 
0.00000 

5 0.!il pO-ll ,,6.03 f0.111 

,sO.U pO.ST d7.00 f0.00 

.sO·" p0.1.l db.76 f>0.(11 

.r)J.i(/ pO.M fj7.l:l f0.00 

90.!0 plUl d~un f0.1'1 

sO.-tz p0.?>8 d7.08 f0.00 

sO.s:;: pO.U dl.i.76 fO.Ol 

50.tl po.56 rj,7.12 f0.00 

sO.&i pO.l.Z .jS.00 fO.O\ 

sO.<tl p0.~'1 d7,l)l ,t0.00 



Feet K l ~ 0.20d40 l).28802 2.$4043 0.00000 sO.il pO.~ d7.2! f0.00 

"ª" -o. 00464 -0.04820 2.00154 o.ººººº 
290. iteración 

FetCl T o. 33880 o. 08503 ·L5l.f.51 Q.00301 
Fa(Cl 1). 277~1!.) l), 07403 4. l:J574 Q.00267 50.61 p0.14 d8.65 f0.01 

"º" 0.05650 -t). 00900 0,37877 0.00l;j4 
FestK > ·r o. 20139 0.:)0016 '-1.57915 o. 00000 
Feal K> ~ 0.20492 o. 29588 2.26646 o.ººººº sO.U p0.6tJ d6.M .f0.00 

"º" -0.00053 o. 00•!48 2.;J21Ge 0.00000 

30a. i tr:irec ión 
Fa(CI t o. 23629 (', 048:.2:7 4.327S7 Q.00378 
FalCl ~ o. 193151 ú. Oól::!73 l. ~·747·1 Q.00250 s0.4:1 p0.10 dli.3l fO.Ol 

"ªª 0.04278 -o. 00·1-tS 2. 353U3 o. 00129 
Feet K > o. 21128 0.28858 4.\31843 0.00000 
FaalK J 0.21473 0.301326 2.. 51&0-l 0.00000 &º·~ pO.!B d7.H fl).O() 

"º" -ú.01):34ó -O.ú176t3 2.oeeoP 0.00000 

3la, iteración 
FetCl T 0.31704 o. (J6246 •1. 30477 0.0037& 
fe(C) o. 27527 Q. 06980 2. 14366 0.00252 .r.;MiO p0.13 d6.M f0.01 

""" o.04177 -o. 00734 2.22121 0.00127 
FealK) ·t o. 20484 o. 25246 4.64462 0.00000 
Fea<Kl ~ o. 21006 0.30617 2.49061:3 0.00000 90.4.l pl).&i ,d._7.14 .fO.OJ 
r.ae -0.00621 -O.Oó371 2.l5i38S º·ººººº 

32a. iteración 

~:{g~ T 0.28228 f). 05772 4.43ó46 0.00379 
0.2~276 (J, 08461 2.38167 0.00247 ¡¡;MA pO.lZ d!!.82 .f'0.01 

"ª" 0.04852 -0.00088 2.05388 0.00132 
FeelK) T 0.20047 o.26968 4.64053 o.ººººº 
Fea<K> .¡. 0.21180 0.30524 2.46481 0.00000 6 0.42 pO.ti7 d7.00 ,r0.00 

Ha& -o. 00633 -o. 03ó56 2.17572 o. 00000 

33a. iteración 
Fe(C) T 0.20033 0.06261 4.46196 Q.00380 
Fe(C) .¡. 0.20861 0.06857 2.42722 o. 00248 ... (1 pD.ll d6.88 ""·" ti•& o. 05182 -o. 00606 2.02473 o. 00132 
FeatK> T 0.20878 Q.28634 4.60413 0.00000 
Fea(K) .¡. o. 21323 0.30446 2.46361 o.ººººº 110.(2 p0.60 d7,0'J .f0.00 

"ªª -o. 00446 -0.01812 2.14062 0.00000 

74 



t\(:.•¿1hJi.;;'* •:. Antsli,:,L"" .J~ la 1~ .. e-11~t.l.~ .•• .:tót1 .Ji=l cUmulo F'=,.1 
¡:..,..,,;1-t-.,_.1~:1 111m"'r~•.J .;.11 ,._,,¡ s~:no ,..,\,;¡ <:t·lstlfl tu1H111d<:i el 

aoálJ..,,i~ <J.: •Ji6trl.b1J•.:"1·~n dt:1 .;ai-tJa. 1:0~rt·i.t::.: ood Vults [:251 ) • 

.;¡.,!n _; co11t'ig11ra•:-iQn 
48a. i t"1rti>:::l.<~n 

FetC 1 ' •.•.;Jt;;l::)JSI t:• ..... ~o8e 4. -l:.J?92 0.•.u;5..Jb 
F~(C) 1).0404.8 ú. 01-,:.?E,~ r; . ..¡•.il.82 o. 00360 6 0.71 p0.17 d¡¡,oo f0.01 
tlag U.••'..::..·t:.'."/ -•J. U•'•t--"l'-6 ;;;, , (1~;i1: .. .1n C:·.0()180 
Fe~I K 1 o. 11:.~r.'>8+3 l). <.:;3Ct)t3 4.t:>-llt;..,;i O.Q1)QQl) 

F'oe:st KJ 1), 18t,:;b5 lJ.:2..86·:;..; 2. ·i'/lJOl 1J.•.J0(H)l) 50.t<) pO.!'J d7.ll J_°0,00 
tia e 1), 0<)21 l -(.•. •)t5(ot)(• 2. 1710>;:. ü.•)("Jl)t'¡ 

24-;i. i to:.rai:::i•~ll 
Fet e¡ t <.1. aú21.E. t..."1.(lt3Ql0 ·l. r.~-n-i e), (<l..,>5:3(1 

FetCl ~ <...l. 2GO..:-l0 1), 07108 <:::. Bl.~1-•!;:, •).•'>0;,j5'7 50.M p0.!4 d7.0t .f'OOl 
Hag o. 041-:'ó -O. OOE.7b 2.Ul070 O.t'Jul8~ 

Fes< K J ü.80;)52 !). 2'/0•.J2 •l. b•J810 <), ÜUl..h,)<) 

Festr: 1 U. 8•)38S •). 28¡:•1 l 2. <l6t:>2t; c;.(Jl)Q()l) sD.U p0.57 d7.07 f'0.00 
Haa -l).•.1t)U•l:J -•J. t...•:28•.)~ 2. :::.-.1·1;;,~_;, '·'. 1.H.n)l)l) 

25a. l teroctón 
Fel.,:) 1 u. :.JQ;'.j.5,.) 1), 08(•81 4,.¡os22 i.1. 005::30 
FetC 1 ' v.~¡JE.00 O. •JSe'J8 2. 4•.·•)<;<5 u.1J•J3bú ~,0.70 p0.17 ,jB.113 .rC.Ol 
Hog o.u2';'8G -o. 007:)8 2.08727 u. u1)l80 
F'esl K 1 o. 18985 0.2•ll:2.8. 4. •'>:J782 u.oovou 
FeaC K l ú. 18l;'•38 u. ~ .. :ii:•E··1 ~~. •18~ -18 • .... ou0ou 50.40 f'º·~ d!·lº .f0.00 

"ª" -0.(Ju00;) -o. 1)5826 :::.. 17~; 13 (;.Ol)c)OO 

26a. it.et·aclo!it1 
Fel C') 1 0.8:J588 o.u72dO '1.51.528 o. •)0528 
FeCC) ' o.::0:1701 l),08000 2. 516-11 •). 00;.)46 sO.S:J pD.15 d7.0J .f0.01 
Hag l).úL;."~52 -•). ul)72tl l. 88€1J<:::; (.l, 00183 
F~sC K 1 0.201 i u. ~f;,.~18 -t.8160-i º·ººººº Feal K 1 o.21;0::J:J v.GúlJUU 2. >l!::..280 o. úOUOO s;0.41 pD.56 d1.rn .f0.00 

H•• -o. 001.:.a -0.04021 ~. ic:,24 0.00000 

27Q. itet·aclón 
FelC 1 1 IJ.:J<J80d l..1.Uo5d$ 4. bldl6 o. 00b28 

d.?·02 Fe<C> ' 0.25870 ú.0722'3 2. ó0837 O.üO:J47 sO.Sfi pí>.14 .f0.01 

ltae- O.O-l-l88 -O.ú•Jt33~ 2.01.1.79 o.oote1 
Fedt K 1 Q. 204:=.J (•. 2"/"7!:08 .. Lt?tJl.91. 

(1, ººººº Feat K 1 u.2vbut; •). :)(11;87 2.•l!:.091 0.000(10 5 0.U pO.~ d7.00 J;"0.00 

Ha• -0. t)Ol.77 -u.()2228 ~- l·l5•)0 0.00000 

7d 



B I R f, I O G R A F I A. 

1.- i'.l) o. Stcrn, 7.. Physih. 7, 211.9 (1921) 

b) W. Gcrl.ach ando. Stcrn, z. Phy5ik, B, 110 (1?2;!) 

e) T.E. T'hipps and J.B. 'raylor, Phys. Rcv. 29, JO'J {• i:'); 

d) G.E. Uhlcubcck und s. Goud!.>mit, Natureiss .lJ, ~·)3 {l()?••): 

ib.ld 11.7, 2611. ( l~l2G), 

2. - ltal l iday D y Rcsn ick H 11 1~ísica, combinada pa1·tcs l y 2 " 

c.E.C.S.A. 2a. cd Móxico. lYBJ. 

3. - Reimann A. L. 11 Fisi.ca, electricidad y magnetismo, volumen 

II 11 C.E.C.S.A. li'.l cd. Mó~ico. 1975. 

1\,- C. Kittcl. 11 Introduction to Solid Statc Physics 11 , Ed. John 

wile.y and Sons Inc. 5<1. od. u.s./'\.. 1976. 

5.- Ashcroft N. w. y Hcrmin N. D. "Salid statc physics" 

Jlolt-saundcrs International Editions. First cd. Grcat Britain, 

1976. 

6.- Reitz J. R., Milford F. J. y Christy R. w. "Fundamentos de la 

teoria clectromagnCtica". ADDISON-WESLEY IBEROAMERICA?IA. 3"''1 cd. 

México 1986. 

7 .- Mattis o.e. 11 '1'he thcory of mngnctism. An intruduction to thc 

study of coopcrative phenomena". HARPER & ROW. First cd. Ncw York. 

1965. 

s. - Cotton F.A. 11 chcmical applications of group theory". 

WILEY'-INTERSCIF;NCE. Sucond cd. t.l.S. 'T\. 1971 

9.- O.F. Cotton and G. Wilkinson. 11 Advanced Inorganic Chemistry. 11 

Third Edition. John Wiley and Sons, Inc. 1962. 

10.- Keller J.,Varea c. y Pisanty A. Tcoria de dispersión mUltipla 

y sus apl.icaciones al estudio de la materia condensada. Notas del 
seminario latinoamericano de quimica cuántica. San Miguel Regla, 

Hé)l;ÍCC. 197'1. 

11.- Garritz A. "La partición celular del espacio en dispersión 

múltiple. Modelo de átomo renormalizado para simular 

ferromagnetismo 11 • Tesis doctoral. Facultad de Química. U, N. A.M. 

México. 1977. 

12. - l\lnador c. "Densidad Local de Susceptibilidad de Espín". Tesis 

profesional. Facultad de Quimica. U.N.A.M. 1983. 

76 



13.- Lemus R. "Interacción de intercambio magnótico en comph·:io:~ 

ditnér ices", Tesis profcsiona l. Facultad de Qu i111 ica. U. ?I. /~. M. 1StB2. 

14. - Magallanes V. R. "Magnetización supcrflc iill. de J':\a.tcr-ialc!: 

ferromagnéticos: Ni (100) 11 • 'l'esis profesional. Facultad de Química. 

U. N.A.M. 1986. 

15. - Slatcr' J. c. ·rnE SELF-COUSIS'l'r:lfl' FIEI~D !"OR HOl.ECULES t\?IO 

SOLIOS: QUANTUM THEDRY OF MOLECULBS MW SOLIOS, Volumc 4. Ed. 

Me GRAW HILL BOOK COMPANY. First cd. U.S.A. 1974 

16.- Procecding:s of thc third 'l'.:i.niguchi Intcrnational Symposi.um, 

Mount Fiji, Japan, noverobcr 1-5, 1960. 11 Electron corrclation dnd 

Magnc.tism is Narrow-Dand systcms''. sringcr-Vcrl~1g Dcrlin 

Hcide1berg. Gcrmany. 1981. 

17.- v. Fock, z. Physik, 61, 126 (1930). 

10.- p.Hohenbcrg and W. Kohn, Phys. Rev. 136, BB64 {19611). 

19.- w. Kohn and L.J.Sham, Phys •. Rev. 1.4.0, /\ 1133 (1963). 

20.- A. Garrltz, J.L.Gázquez, M. Castro und J. Ke:LleL·, Int. J. of 

Quantum Chem. 15, 731 (1979). 

21.- J. Kel.ler, Int. J. of Quantum Chcm. 9,583 (1975). 

22.- J. Keller, J. Phys. C, Salid State Physics, 4, 3143 (1971). 

23.- J.L. Gázquez, E. Ortiz and J. Kcl.lcr, Int. J. of Quantum 

Chem. symp. 13, 377 (1979). 

24.- J. Ke1ler, M. castro and A.L. de Paoli, J. App1. Phys. ~ 

8850 (1982). 

25.- A, Garritz and A. Vela, Chem. Phys Lett. 73, 84 (1980}. 

26.- case and Karplus, Chem. Phys. Lctt. 39, 33 (19./6). 

27.- J.H. Wood, Phys. Rev. 126, 517 (1962). 

28.- L.F. Mattheiss, Phys. Rev. 134, A 970 (1964). 

29.- T. Muto, s. Kobayasi and H. Hayakawa, J. Phyo. Soc. Ja.pan 20, 

388 (1965). 

30.- S. Wakoh and J. Yamashita, J. Phys. Soc. Japan 21, 1712 

(1966); 25, 1272 (1968); 30, 422 (1971). 

31..- J. Hubbard and N. W. Dalton, J. Phys. C (Proc •. Phys. Soc.) 

Ser. 2, Vol. 1, 1637 (1968). 

32.- E.e. snow and J.T. Wnber, Acta Mct. 17, 623 (1969}. 

33,- K.J. Duff and T.P. Das, Phys. Rev. B3, 192 (197l)i B1, 2294 

77 



(1971 \ . 

34.- R.A. 'rawil and J. callaway, Phys. Rcv. 87, 42<12 (.i97J). 

J5,- E.P. Wigrycr and F. Seitz, Sol id Statc Phys. 1, 97 (1955}. 

36.- J. Cal1away and c.s. Wang, Phys Rev, B16, 2095 (1977). 

37.- Chiang y, Yang, l<.H. Johnson, D.R. Calahub, J. Kuspn:r ana: 

R.P. Messmer~ Phys. Rov. B24, 5673 (1981}. 
38.- J. Knspar and D.R. S;:,,lnhub~ J. Phyc. F: Mct. Phys. 13 {l'.J~3} 

311-332. 

J9.- K. Schwarz, P. Mohn, P. Blaha and J. Küb1-c.r, J, Phys. F: Hct. 

Phys. l.4 (l.904) 2659-2671. 

40.- Kcayunq Lee, J. Cl\llaway and s. Dha.r. Phy!::. Rev. JO, 1724 

(1984) 

"l..- R. Bechara Muñiz, J.F. Cook.e und D.M. Edwards, J. Phys. F: 

Met. Phys. 15 (1985) 2357-2363. 

42.- c.s. Wang, B.M. Kloin and JL Krak:nucr, Ph.ys. Rov. Lett. 54, 

1852 (1985}. 

43.- ~.B. Hathaway, H.J.F. Janscn and A.J. Frccman, Phys. Rev. BJl 

7603 (1985}. 

44.- v.L. Moruzzi, P.M. Marcus, K. Schwarz and P. Mohn, Phys. Rcv. 

834 l.784 (1986). 

45.- H. Ebcrt, P. Strange and B.L. Gyorffy, J. Phys. F: Met. Phys. 

16(1988) L135-Ll39. 

46.- A.J. Blodgett and W.E. Spicer, Phys. Rev. 158, 514 (1967). 

47.- O.E. Eastman, J. Appl. Phys. 40, 1387 (1969). 

48.- O.E. Eastman, F.J. ltimpsel, and J .A. Knapp, Phys. Rcv. Lett. 

40, 1514 (1978). 

49.- O.E. Eastman, F.J. Hitnpsel, and J.]\. Km1pp, Phys. Hev. Lctt.. 

44, 95 (1978). 

so.- J. Keller and M. Castro, J. of Magn. Magn. Mater • .1.2-JJt, 856 

(1980). 

51.- Estrada F. 11 Estructura electrónica de las fases 

ferromagnética de Co(hcp), Co(bcc) y Ili(fcc) 11 • Tesis profesional. 

Facultad de Quimlea. u.~~.A.M. 19B9. 

52.- n) E.C. Stoner, Phys. Soc. Pept. Progress Phys. llr 43 (19<18) 

b) E.e. stoner, J. Phys. et radium 12., l72 (1951) 

e) E.P. Wohlfarth, Revs~ Modcrn Phys. z.i, 211 (1953) 

70 


	Portada
	Índice
	Prefacio
	Capítulo I. Introducción
	Capítulo II. Descripción del Problema
	Apéndices
	Bibliografía



