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INTRODUCCION. 

La espectroscopía E.P.R. de muestras policris-

talinas es una herramienta importante para la inves 

tigación en estado sólido y física de superficies.-

El conocimiento detallado de los espectros de absor 

ción libera al investigador de la necesidad de tra-

bajar con monocristales para medir los parámetros - 

de los campos cristalinos; asimismo permite distin 

guir entre los efectos debidos al aumento de la su-

perficie relativa del grano y los debidos exclusiva 

mente a la orientación al azar de los cristalitos.
1,2 

Por otra parte, el empleo de iones como el Mn24-

(6S5/2), con un espectro en muestras policristali--

nas complejo, permite obtener información muy rica-

sobre efectos locales en el cristal.3 

Sin embargo, el análisis del espectro E.P.R. 

de muestras policristalinas presenta dificultades - 

que deben ser superadas. En primer lugar, no es po 

sible relacionar el espectro con una orientación --

particular del cristal respecto al campo externo. - 



Por otra parte, la distribución al azar de los cris 

talitos "embarra" las líneas del espectro, dejando 

sólo aquéllas que son relativamente insensibles a - 

la orientación del cristal, lo que hace que se pier 

da información4. 

Para obtener los valores de los parámetros UZO' 1~11 

cristalinos a partir de espectros de muestras poli-

cristalinas es necesario considerar distintos aspec 

tos, como son las intensidades relativas de las lí-

neas, su distorsión causada por la orientación al 

azar y la posición de,las llamadas "divergencias" y 

"hombros". Todos estos aspectos dependen en forma 

decisiva del patrón de absorción de polvo ("powder 

pattern")2. Es necesario entonces un conocimiento 

preciso de ese patrón de absorción para obtener los 

parámetros del cristal. Además de que si se quie-

ren distinguir los efectos de superficie es necesa-

rio comparar el espectro de muestras de grano muy - 

fino con funciones de absorción conocidas con preci 

sión. 



En este trabajo se obtiene una expresión analí 

tica para la función de absorción de las transicio- 

nes internas (M= +1/2 	-1/2) de un ión 6S5/2 en  

una muestra policristalina con simetría axil que in 

cluye la convolución del patrón de absorción de pol 

vo con un perfil Lorentziano y el efecto de las pro 

habilidades de transición. Los resultados teóricos 

se comparan con espectros experimentales de Mn2+ - 

en calcita (CaCO3) en polvo. 
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1. PATRON DE ABSORCION DE POLVO (POWDER PATTERN) DE 

UN ION 655/2 EN UN CRISTAL CON SIMETRIA AXIL. 

1.1. HAMILTONIANO DE ESPIN. 

El Hamiltoniano de espín para un ión 6S5/2  en 

un campo con simetría axil está dado por5: 

g 	H • + D {sz2  -1/3 S (S+1)1 + A 1-1 	. (1) 

donde el eje Z se toma en la dirección del eje de - 

simetría. El primer término describe la interacción 

con el campo magnético externo, el segundo, el efec 

to del campo cristalino axil y el tercero la interac 

ción hiperfina, resultado de las interacciones mag-

néticas con el núcleo. Se ha supuesto que los pará 

metros de estructura hiperfina A y de interacción - 

Zeeman son isotrópicos, como es aproximadamente el 

caso para el ión Mn2+  (6S5/2) en un campo octaédri 

co con una perturbación axil 6. 

Se pueden obtener los eigenvalores de este Ha-

miltoniano mediante la teoría de perturbaciones. --

Si el primer término es el más grande, se escoge el 



nuevo eje Z en dirección del campo aplicado H, que 

forma un ángulo 	con el eje de simetría. Respec 

to a este nuevo sistema de ejes el Hamiltoniano es: 

3-¿=MHSz  +1/2 D Sz2-1/3 S (S+1) (3cos20-1) + 

+D (SzSx  + SxSz) sen e cos e + 

+1/4 D(S+2  + S__2)sen2  13f + Ag-r 	. (2) 

De Wijn7  ha calculado los niveles de energía de este 

Hamiltoniano hasta tercer orden de perturbación. --

Igualando a hl/ la diferencia de energía entre los 

niveles que intervienen en las transiciones centra. 

les "permitidas" - M= +1/24-1-1/2, an=0 - se obtie 

ne la siguiente expresión para el campo de resonan-

cia: 

H= Hj. 	2 D2sen4  B+  4 D2sen22 e  
Ho 	Ho 

- 4 m A2D (lcos2 e -1)  
Ho' 

• 2 m AD2  sen41) 	18 m AD2  sen22e . . . (3) 
Ho2 
	

Hoz 

donde Hi es el término isotrópico: 



Hi = Ho _ Am + (A2/2Ho) (35/4 - m2) - 

- (A3/4Ho2) (2m3  65m/2) 	. (4) 

y m toma los valores +5/2,+3/2 1 +1/2. 

Escrito en términos de x = cos IR , el campo de 

resonancia toma la forma: 

H = Hi - ax4  - bx2  - k 	 . (5) 

donde 

a = 18 D2  - 146 AD2  m 
Ho 

b = - 20 D2 	148 AD2  +12 A2D m 	. (6) 
Ho 	flt,2 

2 D2  - 2 AD2  + 4 A2D m 
Ho 	Ho2  

1.2. PATRON DE ABSORCION DE POLVO. 

En el caso del espectro de un polvo, los cris-

talitos están orientados al azar respecto al campo, 

y el número de espines en la unidad de ángulo sóli-

do es: 

dN/d.5-2- = No/47-Y 	 . (7) 



donde No es el número total de espines. El patrón 

de absorción cuando el campo cambia de H a H + dH - 

es proporcional al número de espines en el ángulo - 

d..n. 

i(H) = dN/dH 

No/471 dnidH 	 . (8) 

para obtener dn/dH, Beltrán-López y Castro-Tello2-

consideran la intersección de las superficies H=cte 

con la esfera unitaria. El ángulo sólido drLes i-

gual al área en la esfera unitaria comprendida en--

tre las curvas H y H+dH. A partir de esta conside-

ración se obtiene la expresión para i(H): 

ir
al'

(H) = No/4n Pr/a H 
 

(1 - 

o 
donde (9  = senED(H,4)) es la proyección de las curvas 

H=cte sobre el plano X-Y. En el caso de un campo - 

axil, la integral (9) se reduce a: 

i (H) = No/2 ,O(H) (1 /0  2 ) -1/2 d 	 . (10) 

que escrita en términos de x = cose = (1 _ r2) 1/2 

resulta: 

P 
2)  -1/2 

d
l) 	

(9) 



i(H) = No/2 dx/dH 

8 

Despejando en la ecuación (5) x, derivando y - 

sustituyendo en (11) se obtiene, para el patrón de 

absorción de polvo: 

i(H) = No/4 .b2- 4a(k - H + Hi) -1/2 X 

X 	
\lb2- 4a(k - H + Hi)  

2a 
-1/2 (12) 

que, si se utiliza la expresión a segundo orden del 

campo de resonancia - m=0 en (6) - toma la forma: 

i(H) 	= 3NoHo 1 - 9Ho(H - Hi) -1/2 

64D 32 D¿ 
X 

 

5 + 4 1 - 9110(H -Hi) 1/2 	-1/2. 
	. . 	(13) 

32 D2  

En las figuras 1 y 2 se muestran las gráficas 

del patrón de absorción de polvo y su derivada. 111••• 11~11 

La curva superior es la suma de dos funciones (seña 

ladas I y II en la gráfica) que corresponden a las 

dos ramas que se obtienen al graficar x en función 

de H en la ecuación (5) . (figura 3) 

Siderer y Luz8  han encontrado una expresión a-

nalítica para la convolución de i(H) con un perfil 
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-3.15 	-0.30 	2.65 	5.41 	8.26 	11.11 	13.96 
H - Hi 

FIGURA 1. Patrón de absorción de polvo i(H) de 

iones 6S5/2  en un campo cristalino de simetría axil. 

Las curvas I y II sondas dos ramas del patrón 
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FIGURA 2. Primera derivada del Patrón de absor 

ción de polvo i(H). 
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FIGURA 3. Gráfica de x = cose en función de H. 

Se muestran las dos ramas correspondientes a las del 

patrón de absorción de polvo. 



H 	I. /2) /a 1/4  1 

arc cos 	-b 
a(k + H - Hi - i /2) 

- 12 ••• 

de absorción lorentziana, de la forma: 

I (H) = 

1 

i(H') 1::/27t  
(H - H')' + rs 2/4  

dH 

y sustituyendo H'=H'(x) se obtiene 

I (H) = 

1 

1/2T 	dx 	. (16) 
(H - H' (x)) + 1'

2/4  

La integración se puede hacer fácilmente si la 

lorentziana se escribe en forma compleja: 

I (H) 1 . (17) 

 

H - H' (x) - i 11/2  

Al sustituir la ecuación (5) en H (x) e integrar, 

se obtiene la función de absorción: 

1 	in x2+2qxcosei2+g  
cose/2 	x2-2qxcose1/2+q2  

ln 	x2+2iqxsen0/2-q2  
x2-2iqxsene/2-q2 	. . .(18) 

I (H) 

 

 

donde 

q  

o.= 

sen e/2 

Para evaluar esta integral en los límites co-- 
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rrespondientes, es necesario considerar la contribu 

ción de las dos ramas de i(H). Una rama se obtiene 

al tomar valores de x entre O y el punto en el que 

H(x) tiene un máximo - xm  - y la otra se tiene pa-

ra x entre xm  y 1 (figura 3). El valor de xm, que 

se obtiene igualando a cero dH/dx, es: 

xm 	= (-b/2a) 1/2 	 . (19) 

La función de absorción es la suma de: 

Il (H) = 	1 
8aq 

   

	 ln  x1+2qxmcose/2+(12  - 
cos e/2 	xraz.-2cpcmcos -0-/2+q2.  

   

   

     

i 	ln xm2+2iquqnsen(V2-q.2_ . . . (20a) 

	

seno/2 	xm2-2ignmsene/2-q2  

con la función: 

12 (H) = 1 	1 	ln (1+2q cos (/2+q2  
8a7 cose/2 	1-2q cos 0/2+q2  

x( xrri .-2qxmcos(DI./2+q.2j - 	 . (20b) . 
xm2+2qxmcos(9/2+q2 	sen(3/2 

x ln(1+2icisenED/2-q)(nm2-2iqxmsen€?/2-q)  
(1 -2iqsene/2 -q2  xm2+2iqxmsenG/2-q2  

En la-figura 4 se muestran las gráficas de las 

funciones 11, 12  y su suma I(H). 
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H-Hi 
FIGURA 4. Función de absorción I(H). Il  es la 

convolución de la primera rama de i(H) con un perfil 

lorentziano, 12 es la convolución de la segunda rama 

e I(H) es la suma. 
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Se ha elaborado un prOgrama en lenguaje For---

tran IV para evaluar, derivar y graficar las funcio 

nes de absorción para los distintos valores de m 

(Apéndice). Los valores utilizados para los pará-

metros de un ión Mn2+  en calcita son2  D = 80 Gauss, 

A = -95 Gauss. En las figuras 5-10 se muestran las 

gráficas de las funciones de absorción, en las figu 

ras 11-16 aparecen sus derivadas y en la figura 17 

se encuentra el espectro simulado. 
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FIGURA 5. Función de absorción para m =-5/2 

De la figura 5 a la 10 se ha utilizado una semian-

chura media de la lorentziana de 0.7 Gauss. 

• 
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FIGURA 6 . Función de absorción para m =-3/2. 
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FIGURA 7. Función de absorción para m =-1/2 
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FIGURA 8. Función de absorción para m = 1/2. 
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FIGURA 10. Función de absorción para m = 	5/2. 
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FIGURA 11. Primera derivada de la función de 

absorción para m =-5/2. 
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FIGURA 12. Primera derivada de la función de 

absorción para m .-a/2 . 
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FIGURA 13. Primera derivada de la función de 

absorción para m =-1/2. 
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FIGURA 14. Primera derivada de la función de 

absorción para m = 1/2. 
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FIGURA 15. Primera derivada de la función de 

absorción para m = 3/2. 
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FIGURA 16. Primera derivada de la función de 

absorción para m = 5/2. 
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FIGURA 17. Funciones de absorción para las tran 

siciones centrales de iones 655/2  orientados al azar. 

(No se incluye el efecto de las probabilidades de tran 

sición). o 
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FIGURA 18. Espectro teórico de-iones 6S5/2  en 

'n campo cristalino de simetría axil y orientados - 

.ar. (No incluye las probabilidades de transi-- 
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FIGURA 18. Espectro teórico de-iones 6S5/2  en 

un campo cristalino de simetría axil y orientados - 

al azar. (No incluye las probabilidades de transi--

cicín) . 
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2. PROBABILIDADES DE TRANSICION. 

2.1. TEORIA DE PERTURBACIONES DEPENDIENTE DEL TIEM 

PO. 

Para un conocimiento detallado de la función - 

de absorción es necesario precisar la intensidad re 

lativa con la que aparece cada línea del espectro, 

para lo cual se utiliza la teoría de perturbaciones 

dependiente del tiempo.9  

Partiendo de le ecuación de Schrodinger depen-

diente del tiempo: 

Y-Y= i>1 	41/ 3 t 

y suponiendo que el Hamiltoniano se puede escribir 

como: 

. (21) 

o+ 	 . (22) 

donde>to es un hamiltoniano del que se tiene un jue 

go completo de eigenfunciones 4.(o es decir: 

YL o fttsf = is . (23) 
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se escribe una solución de (21) de la forma: 

= 	ant (t) . . (24) 

Sustituyendo (24) en (21), aplicando los operadores 

término a término y utilizando (23) para cancelar - 

términos, se llega a : 

)1(.1 an  (t)(11  
A 

i$71. kig (t)1 
A 	I.  

. (25) 

Escribiendo Ok= u( exp (-i/$ E(t), multiplicando - 

ambos miembros por 5"; integrando e introduciendo 

los elementos de matriz 0011111> = um*,)XlutdV, 

se obtiene: 

Smn ane exp -i/í (El-Em) t 04A4(7. (26) 

Si la perturbación es pequeña, 
	

ánti resultan 

do: 

ánm 	= 	exp{-i/S (En-Era) tj 	n> 	. (27) 

En un experimento E.P.R. común el hamiltoniano 

es de la forma: 10 

j/"¿ g H•S 	 . (28) 
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donde 

/.% = 	2Hicos (4)t. 	+ Ho k 	 . . (29) 

es el campo magnético aplicado. Al sustituir esta 

expresión en (27) e integrar, se obtienen unos coe 

ficientes anm  proporcionales a los elementos de ma-

triz del operador Sx, y al elevar al cuadrado esos 

coeficientes se obtiene una probabilidad de transi_ 

ción entre los estados m y n proporcional a: 

1<m 	Sx I n>12 	 . (30) 

2.2. PROBABILIDADES DE TRANSICION. 

En ausencia de campo cristalino se pueden cal-

cular los elementos de matriz (30) usando la expre-

sión: 

sx  = 1/2  (S+ + 

resultando intensidades relativas 5:8:9:8:5 para - 

las transiciones M: 5/24-16/2, 3/2w1/2, 1/244>-1/2, 

-1/2w-3/2 y -3/24,-5/2 respectivamente11. 

La presencia del campo cristalino hace que los 

. (31) 



P(x) o< [ 1 - D2(1-x2)2 

2 

-  A 2  *(35-4m2)  - 64 D2(1-x2)x2(35-4m2A.  
l6Ho2 	Ho2 

21102  
8D2.(1-x2)x2  

Ho2  

estados de diferentes valores de M y m se mez---

clen 5,12,13.  Esto quiere decir que los estados en 

tre los que se deben calcular los elementos de ma-

triz son de la forma: 14 

1Mm> = IMm> + 	bm i mi IM'mt> . (32) 
M' m' 

Esta mezcla de estados afecta la probabilidad de --

la transición M = -1/24-1+1/2 para los distintos - 

valores de m. 

B.T. Allen obtuvo12, empleando teoría de per--

turbaciones a primer orden, la siguiente expresión 

para las probabilidades de transición entre los es-

tados 1-1/2,uC> y 1+1/2,m> : 

P (E/)  b<  1  - D2sen49 - 8D2sen261.cos2/9  
2Ho2 	Ho2  

. (33) 

2 

- A2  (35-412 )  
16H0` 

- 64D2sen2  9 cos2  (35-4m2)  
Ho2  

me. 

que escrita en términos de x = cosa es de la forma: 

. (34) 



[1 - A2(35-4m2)  + D2 	+ 
16Hoz 	TH-c72-  

- 34 - 

Agrupando términos, y despreciando contribuciones - 

pequeñas en los coeficientes de x4  y x2  * se tiene: 

• D2(4495-512m2)  (x4  - x2) 	2 	• 	.(35) 
2Ho2  

Elevando al cuadrado y despreciando los términos de 

cuarto orden que no contribuyen notablementel2  

P(x) a< D. 4 (449§-512m2)2  (x8-2x6+x4) 	+ 
4Hog' 

+ D2(4495-512m2)  (x4 x2) 
Hoz  

+ 1 - A2(35-4m2) + D2  
8Ho2 	17;2— 

. (36) 

que agrupando toma la forma: 

P (x) tic "32x8 - 2 2x6 	(fi2÷2,)x4 x2  +r. . (37) 

con 

D2(4491 -512m2) 	 • . (38a) 
já ,Ho` 

1 -  A2(35 -4m2)  + D2 	. (38b) 
8Ho2 	Ho 

* El coeficiente exacto de x2 es D2  (4494-512m2)  
2Ho2 



P (x) 	dxi 	(39) I (H) 
H'(x) - il1/2  
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3. FUNCION DE ABSORCION. 

Al considerar las probabilidades de transición, 

la convolución (17) toma la forma2'8  

donde P(x) es la probabilidad de transición (37). - 

Sustituyendo esta expresión y el campo de resonancia 

(5) en (39) se obtiene: 

( H ) 2x8_242x64.(424.24 

ax4+bx2+c 

21y. c  2 4_ y 
• 

dx 
. 	(40) 

donde a y b están dados por (16) ,, y 1 por (38) y 

c = k + H - H± - i r/2 	 . . . (41) 

Efectuando la división de polinomios se obtiene: 

1(H) J1111x4  52x2  + 53 54x2 + S5  
ax4+bx2+c 

dx . (42) 

donde 

51 	
. 4  2/a  

- /32/a  (2+b/a) 
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45 3 = 1
[732 1 - c+ b( 2+ b ) + 2/./ 	▪ (43) 

a 	a a a 

• 2A32  ( 1+b )c - fi( 1+b ) 2t41 b ( 1+b ) 
a 	a 	a 	a 	a 

= 0 	 Lig(  1422 )2  + 2]c +fi 2  o2  
a 	' a 	a¿  

De la expresión de estos coeficientes se puede 

ver que los dos primeros términos no contribuyen a 

la función de absorción ya que son reales. La in-

tegral del tercer término: 

dx = 	 3 	 . (44) 

contribuye en un factor constante del orden D4/Ho6. 

Se puede obtener una expresión analítica para el 

cuarto término: 

ií ax+bx+c 
x2 	dx 	 • • . (45) 

si se descompone en fracciones parciales:15  

x2  	dx 	dx  
—7--  

f 	dx 	. (46) 
ax4+bx2+c h ax2+g 	h ax +f 

s 
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donde 

h = (b2  - 4ac)1/2  

f 	(b - h)/2 	 . . . (47) 

g = (b + h)/2 

obteniéndose: 

1J 

x2 	dx =1{ rff arctan 1111 x - 
ax4+bx¿+c h N'a 	g 

- 	arctan fiat x 	. . . (48) 

y al utilizar la expresión de variable compleja" 

arc tan z = ln . 1 - iz 

   

1 + iz 

resulta: 

ax4+bx2+c 	
2h 111 	-4.. 471 :  

	

x2  	dx = i 	ln  

ln 1 - i a f x  . . . (49) 
a 	1 + i a f x  

La quinta integral 

	

J

5 	dx 
ax +bx +c 

es idéntica, excepto por el factor constante 65, a 

la integral (17), por lo que el quinto término es 

a 



J (X) • x2+2qxcos(:)/2+ql 
x2  -2qxcosoal/2+q 
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de la forma: 

 

1 	ln x2+2qxcosoPy2+4  
cos Q/2 	x2  -2qxcos d 2+q4  

 	ln x2+2iqxsen(V2-q  
sena2 	x2  -2iqxsen o 2 q2  

  

8aq3  

1 
. (50) 

Nuevamente, para incluir los límites de integra 

ción, se divide el intervalo (0,1) en dos subinterva 

los, uno de O a xm  y el otro de xm  hasta 1, donde xm  

está dado por (19). 

Llamando 

F (x) = 1 - i\Tg7r x 
1 + 	x 

G(x) = 1 - i aZ21  x  
1 + i Nrg x 

K(x) = x2+2iqxsen(9/2-q2  
x2-2iqxsen09/2-q2  

se obtiene la función de absorción: 
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• 

I (H) =iff  _Li r-9:  ln G (xm) 	 F (xm) 
2h 	\i a 	 a 

ra-  ln G (1)G (-Xm) - 
a 

ln F (1) F (-xm) 
a 

1.5.-1 	1 	ln J(xm) 
8aqi cose/2 

ln K (xm) + 

1 	ln J (1)J (-xm) - 	i 	ln K (1)K (-xm) 
cose/2 

} 

. (51) 

Al programa que se utilizó para evaluar las fun 

ciones de absorción sin el efecto de las probabilida 

des de transición se le agregaron dos subrutinas, 

una para evaluar los coeficientes Y4 y 051.5 y la otra 

para evaluar las funciones que aparecen en (51) y no 

se encontraban en la función de absorción (20a,b). - 

Las gráficas de las funciones de absorción en las que 

se incluyen las probabilidades de transición se en--

cuentran en las figuras 19-24, sus primeras derivadas 

en las figuras 25-30 y el espectro completo se mues-

tra en las figuras 31 y 32. Nuevamente se emplearon 

los valores de los parámetros A = -95 G, D = 80 G y 

una semianchura media de la lorentziana de 0.7 G. - 

En la figura 33 se muestra un espectro experimental 

de una muestra de calcita molida, y en la figura 34 

el espectro de un precipitado de calcita. 

sen CY2 
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-6.00 	-3.16 	-0.30 	245 6.41 	8.26 
H-Hi .96 

FIGURA 19. Función de absorción para m=-5/2. 
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o .00 	-3.16 	-0.30 	2.66  6.41 	6.26 

H-Hi 
11.11 	1 .96 

FIGURA 20. Función de absorción para m =-3/2. 
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H-Hi 
FIGURA 21. Función de absorción para m =-1/2. 
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c'-.6.00 23.15 2-0.30 2'.55 51.41 81.26 111.11 75.96 
H-Hi 

FIGURA'22. Función de absorción para m = 1/2. 
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LO 
CO • 

-6.00 	23.15 	20.30 	21.55 	5
1
.41 

H-Hi 
8.26 	1'1.11 	113.96 

FIGURA'23. Función de absorción para m = 3/2. 
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FIGURA 24. Función de absorción para m = 5/2. 
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13 

-b.se 	-1.12 	-b .2e 	21.56 	6.40 	8144 	1:1.08 	15.92 

H-Hi 
FIGURA 25. Primera derivada de la función de 

absorción para m =-5/2. 
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5.96 	-3.12 	-b.26 	21.56 	51.40 	81.24 	1 11 . oe 	15.92 
H-Hi 

FIGURA 26. Primera derivada de la función de 

absorción para m =-3/2. 
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5.40 	8.24 
H-Hi 

FIGURA 27. Primera derivada de la función de 

absorción para m =-1/2. 
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FIGURA 28. Primera derivada de la función de 

absorción para m = 1/2. 
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FIGURA 29. Primera derivada de la función de 

absorción para m = 3/2. 
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FIGURA 30. Primera derivada de la función de 

absorción para m = 5/2. 
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k- 
cb140.11 3513.40 3586.70 3359.99 3433.29 3606.68 3679.88 

H 
FIGURA 31. Funciones de absorción para iones 6S5/2  

en un campo cristalino de simetría axil y orientados al 

azar (Incluye el efecto de las probabilidades de transi- 

. 	 ción). 
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3140.11 	3'213.40 3286.70 3'359.99 3433.29 3hoe .68 	3679.88 3653.17 
H 

FIGURA 32. Espectro teórico de iones 6  S5/2 en un 

campo cristalino de simetría axil y orientados al azar 

(incluye el efecto de las probabilidades de transición). 
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11 

• 

1 
.100 G 

+.? 

FIGURA 33. Espectro experimental de una muestra 

de calcita molida. 

NOTA: la escala de esta gráfica difiere de la de las 

gráficas anteriores en un 3%. 
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FIGURA 34. Espectro experimental de un precipi 

tado de calcita. 
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CONCLUSIONES. 

Se ha obtenido una expresión analítica para la 

función de absorción de iones 6S5/2  en un campo cris 

talino de simetría axil y orientados al azar que in-

cluye, en forma confiable, las probabilidades de tran 

sición (figura 35) y la anchura de las líneas. 

El espectro obtenido teóricamente predice con - 

suficiente precisión las posiciones de las líneas co 

rrespondientes a las transiciones internas de espec-

tros experimentales de calcita; asimismo se obtienen 

las posiciones de los hombros y divergencias y las - 

alturas relativas de la primera divergencia de cada 

línea. 

La función de absorción obtenida en este traba-

jo dificilmente se ajustaría a los espectros experi-

mentales de Mg0:Mn2.1  obtenidos por García Martínez 

en su tesis profesionalll  (figura 36). 

Se encuentra un ensanchamiento de la segunda di 

vergencia de las tres líneas a campo más alto del es 
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pectro experimental de calcita, efecto que no puede 

explicarse por la orientación al azar de los crista-

litos ni por las probabilidades de transición. Sería 

tema para un trabajo posterior el intentar explicar 

este efecto. Para ello pudiera ser necesario incluir 

términos del Hamiltoniano de espín que no se conside 

ran en este trabajo17. 
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FIGURA 35. Gráfica de intensidades relativas de las 

funciones de absorción respecto a la primera línea. 
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100G  
1 	i 
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3350G 

i 

FIGURA 36. -Muestra de Mg0:Mn24-, calcinada a 800 °C 

por 16 h. en vacío (10-.6  Torr), 

Tomada de Jesús Gaícía Martínez, "Tesis Profesio 

nal". 

1 
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APENDICE 

Programa para evaluar, derivar y graficar las - 

funciones de absorción 

a 

r. AL A lr,y orG 
C C mrLEX C,AI, 
C Cr 
I rt7NSION 
A(17,15)bl, 

C PhAT(1 
IT111,1r)NL 

XL Cr.:7.11  

YL el -7.0 
TC r=of:eC 

✓r. 
AA 7AA*PA 

=74G11.111 
Ut? : 741C*HO 

-a.. .r 
ffit. :P 

"ZALIM: -LIM1 
AI :(MPlXtrer e  
YM AX=0.11 
XM PX:0.0 
XM 
Ir 4nr LL=1 I NL 
V :=FM*FM 
A= (1F40+14(...0 
lz (1-12.0*AA2 

(fil.r*At:*() 
x7 
hl =1W+Attst-M-

.4-12* i-,1 1)/(4.r* 
141 =111'1 
CA LI CLIA,(=, 
1. 	I:1 ,1. 
pr IjolL)=VI•H 
1-1r Cl # 11./.71.11 
Ir (UV(1,1_1.).L 

1 e 

110A*EM/11C)*D2/HC 
*DtEM)/Ht-120,0•14te7*AAIIIBM/M03.n)/1411 
,P94)/Firs.(2•1,•(2.°*AA*EM)/Hr)*02)/h0 
C*A)) 
IAA7:11 175.0/4.0-LM21)/12.C.HU/-(11A*AA2*F4*(65.0/j.U-2. 
14 17,2) 

r2,1102,kr7aAA2,C1,C21L3,C4,C5) 

IS 

Tal(MIN/X/'Ihj:HP(191L) 



1 

• 

• 

— 61 — 

IF (PÍA I •LI ).GT•XMAX XMAX:HPI I ,LL 
C=CMF-LX(S •1:1, —GSAMA/2.C.) 

1.,::C5C.P1(Z) 
/( .(1*LSQ PTIA*C 

TilLTA=AI*CLOG tY•AI•C5CfP111.;—Y*Y))/2er: 
jX*X•2.f*C. X*CCOS THETA *O leiG1 

fi:7 =51*X-7 .Cioes ›*CCOS t THETA 1.C1•0 
AY, -1 .113+7 . ri*C. COAS t I HE TA /*01.4 

7-1 •C 	.1.*C• Cer5 I 	TA 1•0*Q 
m 	•2 „ P*A1 	 I IN ( TNE TA )—l)*G 
ti.:-*X*X 	.r*A1 skisxisics IN l THE TA 
A7=1 	er*AI *C*CSIN ITHFTA I—G*O 
A r =1 er. —2 • (..*AI *0*C S II! 1THt. TA )—I*4 

r :::(C3.C4*C *CS*C*C ) 
CC I.F 
un Al'zcoE 	r*A•who•c 
Pu 1::CCAI!*1 	/CCOS (TH/ TA )*CLOG I A 1/A2 )•A IfeS IV (DIETA )* Cl 011 I A!./ A (,) ) 
Alt::--COAU*1 se/ C(•nt; (THE TA 1*CLOGI I A3*A21/t A4*Al1 ) 
AliZ=CCAU*AI/C SlNITHE TA )*OLOG (I A7*Ab) /(AP*I5 ) ) 
FO.L1 17A111 Ah(OU 1) 

A l'7=AIDA( IAU 2.14;3) 
Al 	 ? 

CM. FM" (ft 01  C•AI•X yCl•Ci-rFAEl ) 
FAL r=F AL 1.1 	? 
Ir ll'AE5•GT.YM X 1YmA X r-T A 

.5( I T U 1:-1 AB 'S 
Ir 	2.1iTeYM 1)1YMAX:::Eil 
Fr-7.(:.LL )::F AD ? 

, 

: L 	Cr' t'T IN UF. 
YO0 A'iTr-TOPIYVA X 
YCAY,::2 

'.(1 LL71pNL 
r•C 71 '7-1,1, 
FP I /:-Fr'S (11L 1)*YMAYT 
h( I )=HP I gl_LA 

.71 cchiusul: 
.r :Ti cr,,,ir.:_ot 1-(1),FPur),1-71,N) 
CALI 1- Pro 'FP y.sipt 9 XMINeXMOX•XLOR•r)•0•TOce'lLONI) 

CTAF (F:,F ,t. r fit 1 	(b),XL0N e Li•U ITOP ,YLON) 
L:3 —1 

J=2,10. 

Fr. `.(1,LL)::CFR TV1(1-1,FF ,N,1:1J) iS2) 
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R 
Pr (1 ILL ) 7-11(j) 
f: SrAr. =AL (FP SU T IL 
ir (AL c, FIIE—YMA X)PgRy0 

• 	 9 Yl'AY 7-Ai:'_:Ft-I 
TC 

•'1Tf (t. 1 1 44  )H1 J) 
CONTINIT 

1 cr t 
f‘ /%'.7f•ty - 1. 
YmiXT=TOP/YMA 
r L11.2 LL=1,N1 

¡,C 	17 1,1,4N 
UF (1)71- ; f I,L L /*YMAXT 

( 1 )=HP(I,LL )  
LCPTI t.: lir 
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1 	Fi; AF 	P e r,tv ,H ( 1 ) 9 14 (NN) e XLON, —TOP ITUr eYLCh.) 
Lir": CekTIP;W: 

LALL F 
1 	FDPP*AT I // '712 )1 0-7.2 1  1)(9E8.33 ) 

AT ( f 14.7, 2t I' 	ENTP RETUFN F0 01* riPivi.) 
1*Cr 
?,1 
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suLi ouTINE rrs ta,B e n2,vr 	AA2,c1,C2,CT t e.4 9 L5) 

Br TA7-02 /12 iht*H02110144Q5 •U-512•0~:-1 
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F A zr /A 
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A 	E T A=b ETA / A  
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C4 =-ABrTA• (PUTA•CAP*C AE *25(?1 
C.:-'1,tETffl*Abf TA' 
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FNii 
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I " 11 .4 -1J 	*1, 3.ge ) 

(- 	)/ 

- (:411')/.'.' 
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