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Resumen

En este trabajo utilizamos el Hamiltoniano de Ising modificado, para simular el compor-
tamiento de una nanoparticula ferromagnética con geometria ciibica y espines con estados
S = +1. Se consideraron las interacciones de intercambio a primeros vecinos (.J), asi co-
mo la aplicacién de un campo externo (hey). Se determinaron numéricamente la magne-
tizacion (M), susceptibilidad magnética (x), capacidad calorifica (C') y la energia del
sistema (F), implementando el método de Monte Carlo. Los tamanos de la nanoparticula
ctibica fueron variados desde 2 espines por lado (L? = 2%), donde la relacién superficie-
volumen de particulas (S,/S,) es mayor a 1, hasta 32 espines por lado (L = 32%), donde
Ss/S, es menor a 1. Para todos los tamanos estudiados, determinamos la temperatura
critica (T.). Luego, para una T' < T, medimos las curvas de magnetizaciéon en funcién
del campo externo, con la finalidad de determinar el comportamiento del campo coerci-
tivo (H.) del modelo, en funcién del tamano de las nanoparticulas. Con estos resultados
hemos podido definir la zona de monodominios ferromagnéticos del sistema, el cual es
caracteristicos de las nanoparticulas con una relacién Ss/S, > 1, asi como la zona de
multidominios ferromagnéticos, conincidentes con la relaciéon S,/S, < 1.
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Capitulo 1

Introduccion

No sabemos con exactitud cuando los humanos comenzamos a utilizar materiales
nanométricos, pero si tenemos conocimientos que desde hace siglos han sido utilizados.
Un ejemplo clasico es la elaboracion de cristales romanos en el siglo IV a.c, los cuales
contenian nanoparticulas de oro y plata, tal que al ser atravesados por un haz de luz, di-
cho cristal cambia de color. En las dltimas décadas, cientificos de diferentes areas, se han
dedicado al estudio a profundidad del maravilloso mundo de los materiales nanométri-
cos. En la actualidad, las nanoparticulas se aplican a una gran variedad de campos como
catalisis, semiconductores, biomedicina, electronica [1-4], entre otras.

El surgimiento de la nanociencia y la nanotecnologia como especialidades, ha impul-
sado el desarrollo cientifico y tecnoldgico en diversas areas. Se tienen por ejemplo, las
nanomoléculas de silicio, donde sus caracteristicas generales (tamano de la particula, drea
especifica de superficie, apariencia, entre otras) como también sus propiedades fisicas y
quimicas, son estudiadas para ser usadas en el concreto [5]. Asi mismo, los nanotubos
de carbono son de gran interés, ya que se utiliza para el diseno de biosensores, sistemas
de purificacién, nanosistemas de emision catddica, electrodos cataliticos para celdas de
combustible [6, 7], entre otros.

Por su parte, las nanoparticulas magnéticas tienen propiedades interesantes, ya que su
comportamiento magnético y su pequeno tamano les permite interactuar a nivel celular,
subcelular e incluso molecular, de forma controlada mediante la aplicacion de campos
magnéticos externos [8]. En los ultimos afos se ha incrementado el interés por trabajar
con nanocompuestos, como por ejemplo, con el acido polilactico y el 6xido de silicio,
los cuales se utilizan para formar polimeros biodegradables, que sirven para desarrollar
plésticos, agregando cargas inorgdnicas y cargas organicas con geometria definida [9)].

Algunos estudios sugieren que las propiedades de las nanoparticulas magnéticas pueden
variar de acuerdo no solo al tamano, sino también a la forma. Por ejemplo, al analizar
la evoluciéon de las propiedades magnéticas como funcién del tamano para sistemas de
nanoparticulas de Cry03 [10], se encontré que a medida que se disminuye el tamano de
las nanoparticulas, aumenta el desorden estructural y magnético en la superficie, hasta un
punto a partir del cual, al continuar reduciendo el tamano, el volumen de celda comienza a
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presentar una mayor contraccion observandose un cambio en el campo coercitivo [10, 11].
Otros autores han trabajado variando la forma de las nanoparticulas, obteniendo que
caracteristicas como la histéresis y el campo coercitivo dependan de estos cambios [12, 13]

En los dltimos anos, se han realizado estudios numéricos de nanoparticulas a través de
métodos computacionales. Uno de los métodos mas utilizados para el analisis numérico
de las nanoparticulas es el método de Monte Carlo [14, 15, 16]. Con este método se
buscan determinar las configuraciones de minima energia del sistema dados los valores de
las variables termodinamicas establecidos. Estas configuraciones pueden ser generadas de
forma totalmente aleatoria [17, 18].

En el area de la biomedicina [19], las nanoparticulas magnéticas se han convertido en
agentes prometedores de terapias contra el cancer y de mejoramientos de farmacos, al igual
que en el estudio de si las formas de las nanoparticulas influyen en la obtenciéon de una
mejor capacidad de relajaciéon transversal en imagenes de resonancia magnética [20, 21].
Se ha encontrado que el fenémeno de histéresis [12, 13] que presentan las nanoparticulas
magnéticas al variar el campo externo, permite optimizar las propiedades de la capacidad
calorifica, lo cual ha evidenciado que puede ayudar en el tratamiento de hipertermia [22],
debido a que magnéticamente pueden ser colocadas, estas nanoparticulas, en el lugar
deseado, mejorando considerablemente la eficiencia del tratamiento.

En este trabajo haremos un estudio numeérico, a partir del método de Monte Carlo, de
las cantidades termodinamicas de una nanoparticula ferromagnética cibica. El modelo
que se utiliza para la simulacién de nanoparticulas magnéticas, es el modelo de Ising
con interaccion a primeros vecinos y campo externo aplicado. Asi mismo se estudian los
cambios del campo coercitivo al variar las dimensiones de dicha nanoparticula.

El trabajo estd conformado por V capitulos. En el capitulo II presentamos algunos
conceptos tedricos y computacionales necesarios para el entendimiento de éste trabajo.
En el capitulo III se describe el modelo utilizado y la metodologia desarrollada. El capitulo
IV contiene los resultados del sistema, obtenidos a través del método de Monte Carlo y el
analisis de los resultados. Por ultimo, en el capitulo V, mostraremos las conclusiones del
trabajo.




Capitulo 2

Marco Teorico

La nanociencia y la nanotecnologia son conceptos muy importantes en la actualidad,
ambos estudian las propiedades y aplicaciones de materiales que cambian sus caracteristi-
cas a escalas nanométricas. Dado que en este trabajo hacemos un estudio numérico de
las propiedades termodinamicas de las nanoparticulas magnéticas, aqui haremos una
breve descripcién de algunos conceptos resaltantes del magnetismo, propiedades de las
nanoparticulas magnéticas, modelo mamtemaético de Ising y el método de Monte Carlo,
ya que éste ultimo sera el método computacional usado para las medidas termodinamicas
del sistema.

2.1. Nanociencia y Nanotecnologia

La nanociencia por su parte, esta definida como la ciencia que se encarga del estudio
y compresion de sistemas que a dimensiones entre 1 y 200 nm, cambian sus propiedades
termodinamicas, dpticas, mecédnicas, estructurales, entre otros. Diversas areas han logrado
significativos avances, como lo son: la nanoelectronica, nanoingenieria, nanomateriales,
nanobiologia, nanoquimica, entre otras. . En la figura 2.1, se muestran diferentes sistemas
que van de nuestra escala (m) a la escala nanométrica (nm), con la finalidad de tener una
idea mas intuitiva de lo que significa esta escala.

La nanotecnologia a diferencia de la nanociencia, comprende el diseno, sintesis, manipu-
laciéon, aplicacion, entre otras, de materiales que a nanoescala cambian sus propiedades.
Cuando se manipula la materia a escala nanoscopica, se espera obtener fenémenos y
propiedades totalmente nuevos. Por lo tanto, los cientificos utilizan la nanotecnologia
para crear materiales, aparatos y sistemas novedosos con propiedades unicas. Tanto la
Fisica, como la Quimica, Biologia, Ingenieria Eléctrica, Ingenieria Mecanica, Tecnologia
de los Materiales, Ciencias de los Materiales, Medicina, entre otras, han alcanzado avances
significativos en ésta drea [23].




22 Marco Teodrico

0m  1nm 10nm 100nm  1000nm Wam  Wem  10m 07em 10%am 10am

| | | | | | | | |
— r ™ I e ey ey

‘ 7!

Formiga

- fiode cabels Q

by

"/

Crianga

Manotubos
e carbang

/- Bola de thrs

i : [s1 {
] Hacleria

' a : "-‘, . .

WA A

\ ¥ VRUS  NANQPARTICULAS
)”rL

100-200nm

Proteinas Celulas sanguiness

Figura 2.1: Sistemas que van desde la escala nanométrica (nm), hasta nuestra escala (m) [23].

2.2 Materiales Magnéticos

Dada la importancia de los cambios de los materiales magnéticos a escalas nanométricas,
en ésta seccién describiremos algunos aspectos relevantes de este tema.

El comportamiento magnético de un material, se debe a los electrones desapareados en
cada atomo, ya que dichos electrones al moverse en érbitas circulares alrededor del nicleo,
se comportan como una delgada espira de corriente que posee un momento magnético,
m;, que se denomina momento magnético orbital. Ademads, estos materiales cuentan con
un momento magnético intrinseco, llamado momento del espin, m,, que es debido al
movimiento que realiza el electréon sobre su propio eje. Por lo tanto, la suma de estos
dos momentos contribuye a lo que se conoce como momento dipolar magnético total.
Esto conlleva a que dicho material magnético tenga un conjunto de momentos dipolares
magnéticos, los cuales se describen por el vector de magnetizacion, M:

-l .
M:Vmemm (2.1)

donde V' es el volumen del material y (3 177; + 175) es la suma de los momentos magnéticos
en dicho material.
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DIAMAGNETICO  PARAMAGNETICO  FERROMAGNETICO  FERRIMAGNETICO ANTI-

FERROMAGNEITCO

Figura 2.2: Representacién de los diferentes tipos de los materiales ferromagnéticos.

En muchas sustancias la magnetizacion resulta directamente proporcional a la inten-
sidad de un campo magnético externo aplicado. La constante de proporcionalidad entre
ambos se conoce como susceptibilidad magnética (x):

M =B (2.2)

Cuando la variacién de la magnetizaciéon depende de cambios en la temperatura, la sus-
ceptibilidad puede expresarse como:

oM
X= 57 (2.3)
La susceptibilidad magnética mide las fluctuaciones de magnetizacion del material.
Este parametro nos permite clasificar a los materiales magnéticos basicamente en: dia-
magnéticos, paramagnéticos, y la familia de los ferromagnéticos, como se muestra en la
figura 2.2, donde hemos representado el comportamiento de los dipolos magnéticos en ca-
da caso. Las diferencias en los comportamientos de los dipolos hace que la susceptibilidad
magnética tenga caracteristicas diferentes en cada caso. En el cuadro 2.1, se muestran las
relaciones existentes entre la susceptibilidad y los diferentes materiales magnéticos.

Materiales Magnéticos || Susceptibilidad ()
Diamagnético x << 0
Paramagnético 0<x<l1
ferromagnético x >>1

Cuadro 2.1: Relacién de la susceptibilidad y los diferentes materiales magnéticos.
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2.2.1 Materiales Ferromagnéticos

Debido a sus multiples aplicaciones y a la fisica asociada al comportamiento de los
materiales ferromagnéticos, estos materiales son de gran intefes académico y tecnolégico.
Existe una temperatura conocida como la temperatura de Curie 6 temperatura critica
(T.), por encima de la cual un material ferromagnético pierde sus propiedades y se com-
porta como un material paramagnético. A temperaturas menores a ésta T, los materiales
ferromagnéticos muestran una magnetizacién espontanea (M;) y los podemos clasificar en:
Ferromagnéticos, Ferrimagnéticos y Antiferromagnéticos, de acuerdo al tipo de orden que
existe a primeros vecinos, a la interaccién de intercambio, asi como a las combinaciones
de los momentos magnéticos.

Los materiales ferromagnéticos poseen momentos magnéticos atémicos de igual magni-
tud y alineados de manera paralela (en la misma direccién del campo externo, pero incluso
en ausencia de campo magnético externo), esto se debe a que sus estructuras cristalinas
permiten un acoplamiento directo de las interacciones entre los momentos. Como se men-
cioné en el parrafo anterior, estos materiales presentan magnetizacién espontanea (Mj).
En la figura 2.3, se muestra un esquema donde la magnetizacion espontanea es méxima
cuando la temperatura tiende a cero, mientras que cae a cero cuando la temperatura es
igual a la tempratura critica.

M,

N

Tc

Figura 2.3: Comportamiento de la M para los materiales ferromagnéticos.

En los materiales antiferromagnéticos los momentos magnéticos son de igual magnitud
y dispuestos antiparalelamente respecto a sus primeros vecinos, por lo tanto, estos materi-
ales muestran una magnetizacién espontanea nula para 7' > 0y 7' < 0. Asi mismo, en las
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D Material ferromagnético
6 Dominio

./" Momento magnético

=

Figura 2.4: Representaciéon de una posible distribucién de dominios de un material ferro-
magnético. Tomado de: http://alijuarezsalgado.blogspot.it

sustancias ferrimagnéticas, los momentos magnéticos dipolares también poseen una alin-
eaciéon antiparalela, pero cada primer vecino tiene diferente magnitud, es por esta razon
que la magnetizacién neta es diferente de cero.

2.2.2  Dominios Magnéticos

Los dominios magnéticos son caracteristicos de materiales ferromagnéticos. La agru-
pacién de varios dominios, se le conoce como multidominios. En un volumen de material
ferromagnético, donde los espines se pueden agrupar entre si y alinearse en una misma
direccion, no todos estos grupos estan orientados en la misma direccién, dividiéndose el
material en diferentes grupos, denominados dominios magnéticos. Estos dominios se for-
man a partir del equilibrio entre la energia magnetostatica y la energia superficial de la
pared del dominio. En la figura 2.4, se ha colocado un ejemplo de multidominios, indi-
cando diferentes posibles orientaciones de los espines que se encuentran en cada dominio
[24].

2.3 Materiales Superparamagnéticos

Cuando las dimensiones de un material ferromagnético disminuyen, el nimero de do-
minios magnéticos decrece hasta un cierto punto en que la energia magnetostatica es
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igual a la energia superficial, lo que conlleva a que el material tenga una transicion de
multidominios a monodominio (un solo dominio), como se muestra en la figura 2.5. Para
tamanos menores al monodominio se dice que el material tiene un comportamiento Super-
paramagnético, siendo la regién entre los monodominios y los multidominios la zona de
mayor interés en nuestro caso.

Los materiales superparamagnéticos son materiales ferromagnéticos de tamano nanométri-
co con caracteristicas tanto ferromagnéticas como paramagnéticas, ferromagnéticas porque
poseen magnetizacion de saturacién y paramagnéticas porque no poseen magnetizacion
remanente, por lo tanto, tampoco campo coercitivo.

.l o :
qf dg’ : Multi
i domain
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Figura 2.5: Comportamiento de la coercitividad de nanoparticula magnéticas que van de
monodominios a multidominios [24].




27

2.4  Curva de Histéresis

Al igual que los dominios magnéticos, las curvas de histéresis son caracteristicas de los
materiales ferromagnéticos. En el caso de los materiales ferromagnéticos, al ser someti-
dos a un campo externo, éste queda definido por la existencia de un ciclo de histéresis,
caracterizado a su vez por tres parametros principales: la magnetizacion saturacion, de
remanencia y la coercividad (Figura 2.6). Cuando los espines de este material comienzan
a ordenarse en direccion de este campo, la magnétizacién aumenta hasta que todos los
espines quedan orientados en una misma direccién, en este instante se ha alcanzado un
valor de campo a partir del cual no puede aumentar la magnetizacion, a esto se le conoce
como Magnetizacion de Saturacion (M).

Al disminuir el campo hasta cero, el material no vuelve a su estado original, ya que
conserva un cierto nivel de induccién magnética llamada Magnetizacién Remanente (M,.),
debido a la formacién de multiples dominios. El valor del campo para el cual la magneti-
zacién remanente es igual a cero, se conoce como Campo Coercitivo (H.). Por lo tanto,
la coercividad mide la resistencia de un material ferromagnético a ser desmagnetizado.

Cuando el tamano del material ferromagnético disminuye, se llega a un cierto valor
que indica la transicién del material ferromagnético a superparamagnético. Por debajo
de este valor, los dipolos, en ausencia de campo externo, se orientan al azar, como re-
sultado el momento magnético resultante sea nulo, al igual que ocurre en los materiales
paramagnéticos. Este comportamiento es propio de los materiales superparamagnéticos,
ademds son los suficientemente fuertes para desmagnetizar espontaneamente un conjunto
previamente saturado, por consiguiente, éstas particulas tienen coercividad igual a cero y
no presentan histéresis. Sin embargo, al aumentar el campo externo aplicado, este mate-
rial presenta magnetizacion de saturacion caracteristica de los materiales ferromagnéticos
y superparamagnéticos (ver figura 2.6).

En la figura 2.6, se muestra la curva de histéresis de un material ferromagnético, asi
como las curvas caracteristicas de materiales diamagnéticos, paramagnéticos y superpara-
magnéticos de la magnetizacion al variar el campo externo h.,;. La magnetizacién de los
materiales diamagnéticos y paramagnéticos, presentan un comportamiento lineal con re-
specto al campo aplicado, ya que estos materiales no poseen magnetizacion de saturacion,
a diferencia de los materiales ferromagnéticos y superparamagnéticos.

2.5 Nanoparticulas

Una nanoparticula (nanopolvo, nanoracimo, o nanocristal) es considerado como una
particula que tiene dimensiones que estan en el rango de 1 nm a 200 nm aproximada-
mente. Las nanoparticulas estdn compuestas por un conjunto de atomos o moléculas que
estan entrelazados entre si, es decir, que se construyen por ensamblajes de dtomos indi-
viduales o mediante subdivisién de materiales voluminosos. Actualmente, el estudio de
las nanoparticulas es un tema de intensa investigacion cientifica, debido a una amplia
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Figura 2.6: Curva caracteristicas de la variaciéon de magnetizacién en funcién de una campo
externo aplicado, para materiales ferromagnéticos (curva de histéresis), diamagnéticos (linea de
pendiente negativa), paramagnéticos (linea de pendiente positiva) y superparamagnético (linea
interna a la curva de histéresis) [24].

variedad de aplicaciones potenciales en los campos de biomedicina, optica, electrénica,
entre otros.
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2.5.1 Nanoparticulas Magnéticas

Un tipo de nanoparticulas que ha suscitado un elevado interés son las nanoparticu-
las magnéticas, las cuales estan formadas por materiales ferromagnéticos, como el hierro,
niquel, cobalto y sus 6xidos. Las nanoparticulas magnéticas tienen numerosas aplicaciones,
por ejemplo, en el almacenamiento de datos, las nanoparticulas deben poseer un estado
magnético estable y cambiante para representar bits de informacién que no sean afecta-
dos por fluctuaciones de temperaturas. En tratamientos terapéuticos como hipertermia y
farmacos, en diagndstico, resonancia magnética nuclear de imagenes, entre otros

2.5.2 Propiedades de las Nanoparticulas

En general, las nanoparticulas presentan propiedades muy importantes lo que hace
que su estudio sea muy interesante. Algunas de las caracteristicas que determinan éstas
propiedades son:

1.
2.
3.

El tamano y la forma, de las nanoparticulas.
Las caracteristicas de la superficie y de su estructura interna.
Poseer un mayor niimero de dtomos en la superficie que los contenidos en el volumen.

Tienden a formar aglomerados a fin de reducir la energia asociada con la elevada
relacién (superficie)/(volumen).

Debido a que los atomos en la superficie de las nanopariculas estan menos enlazados
que el resto de sus atomos, se incrementa su energia libre superficial, afectando la
temperatura de fusion y reactividad quimica.

La energia electronica de las nanoparticulas esta caracterizada por un gran espaciado
entre niveles, lo que conlleva a variaciones de la densidad de estados a nivel de Fermi.

En el caso especifico de las nanoparticulas magnéticas, sin recubrimiento son muy
activas quimicamente y se oxidan facilmente en el aire, produciendo una pérdida de
magnetismo y de su capacidad de dispersarse, por ende es importante la inserciéon
o el recubrimiento con polimeros, capas inorganicas, entre otras cosas. Cuando las
nanoparticulas magnéticas se estabilizan y se pueden dispersar en un fluido, se ha
formado un ferrofluido [25].

Las nanoparticulas magnéticas de tamanos cercanos al nanémetro, pueden conver-
tirse en superparamagnéticas.
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2.6 Efectos de tamano finito y superficie

Los sistemas que poseen dimensiones pequenas (microscépicos, nanoscopicos, atémicos,
entre otros) no presentan las mismas caracteristicas que los sistemas a grandes escalas
(macroscépicos). A esto se le conoce como efectos de tamano finito. En el caso de las
nanoparticulas, otro factor importante debido al tamano es el efecto superficie, en la
figura 2.7, se muestra que la relacién superficie-volumen no es proporcional al aumento o
disminucién de uno de sus lados. En la figura 2.7(a), se muestra un corte de una particula
cibica, de lado I3 = 10, donde la relacién s/v = 9/16 < 1. As{ mismo, en la figura 2.7
(b) la particula tiene [y = 5, pero su relacién s/v = 16/9 > 1. En este caso, el nimero de
atomos en superficie es mayor que los atomos en volumen, por lo que las propiedades se
deben principalmente a los efectos de superficie, a diferencia de los casos en que s/v < 1.

(8

Figura 2.7: Relacién Superficie volumen, para dos particulas cibicas de lado 1: (a)ly = 10 y
s/v=9/16 (b) la =5y s/v=16/9

2.7 Anisotropia

La anisotropia es propiedad caracteristica de algunas sustancias, en las cuales, pueden
variar algunas de sus propiedades (elasticidad, temperatura, conductividad, velocidad
de propagacién de la luz, etc) segun la direccién en que se midan. El fenémeno de la
anisotropia se debe a la ordenacion particular de los atomos de la red cristalina.

En el caso de una nanoparticula magnética con geometria cristalina, la anisotropia de
superficie (K) es capaz de romper la simetria del sistema, cuando los dtomos que se
encuentran en la superficie de la nanoparticula tienen una orientacién preferencial. La
anisotropia de superficie puede causar magnetizaciones perpendiculares a la superficie del
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material, lo cual es 1util para la grabacién de datos de alta densidad. Esta orientacién
puede estar, o no, alineada con el eje de orientaciéon del sistema. Los atomos contenidos
en el volumen presentan una orientacién preferencial fija representada por la anisotropia
de volumen (K,).

2.8 Modelos Matematicos

Existen varios tipos de modelos matematicos para el estudio de sistemas magnéticos,
entre los mas conocidos estan: el modelo de Ising donde el movimiento de los espines es
considerado en 1D, el modelo XY, en este caso los espines se mueven en 2D y el modelo de
Heisenberg en que el movimiento de los espines es en 3D, entre otros. Escoger un modelo
matematico es importante, ya que nos permite calcular la energia del sistema, a través
del Hamiltoniano que lo caracteriza.En este trabajo utilizamos el modelo de Ising, ya que
es el mas sencillo y a diferencia de los otros, es capaz de reproducir la magnetizacion
espontanea.

2.8.1 Modelo de Ising

Si se considera un sistema magnético con anisotropia uniaxial (ver figura 2.8), tipo
modelo de Ising, el Hamiltoniano en tres dimensiones se describe como [26]:

Hlsing = _JZSiijNN (24)
ijk

A 4
" 4 " 4
= - i’é = <

4 4 4
‘F“ - - = i"

4 s A
i" - i‘“ - -
4 4 ?
L J‘ {rfﬂ . if-vl

Figura 2.8: Modelo de Ising

donde Sijk representa al i,j,k-ésimo espin de la red, con estado +1, J la interaccién de
intercambio a primeros vecinos y Syy es la suma a pirmeros vecinos de .S;j espin.
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2.8.2 Modelo XY

En el caso en que el sistema magnético presenta anisotropia planar (el movimiento del
espin estd restingido en un plano xy) como se muestra en la figura 2.9, puede ser adecuado
utilizar el modelo xy, sabiendo las restrincciones que este presenta respecto a que no logra
reproducir el efecto de magnetizacién espontanea. El Hamiltoniano para una cadena de
espines vendra dado por:

Hxy = —J Y 5757 + SVSY (2.5)

ij

Figura 2.9: Modelo XY

donde J es la interaccién de intercambio a primeros vecinos, »_; es la suma sobre los
i-ésimos espines y >, los j-ésimo espin.

2.8.3 Modelo Heisenberg

Sin embargo, si el moviminto de los espines del sistema es totalmente anisotropico,
como se muestra en la figura 2.10, se podra usar Modelo de Heisenberg:

HHeisenberg =—J Z(gz‘s_v;) (26>

ij

donde J es la interaccion de intercambio a primeros vecinos, Y_; es la suma sobre los
i-ésimos espines y >, los j-ésimos espines.
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Figura 2.10: Modelo de Heisenberg

2.9 Método Computacional

Uno de los problemas asociados al estudio de sistemas con muchos grados de libertad,
como lo son los modelos descritos en las secciones anteriores, es el hecho de promediar
los observables de un sistema cuyo Hamiltoniano se supone conocido [26]. La energia
del sistema y la magnetizacién por grados de libertad, son algunos de los observables
macroscopicos que requieren ser promediados sobre las distintas realizaciones de las varia-

bles.

El promedio térmico de un observable A(z) (A= E,>,_, S; etc, y © = (51, 52, ...5n))
estd definido en un arreglo canénico mediante la integral

1 [ 158
Ax) = 2/6 KpT' A(x)dx (2.7)
donde
[T
Z = /e KT dgx (2.8)
en este caso el factor de Boltzmann,
1 [=E@
pla) = el Tl (2.9)

juega el papel de la densidad de probabilidad, que describe el peso estadistico con que la
configuracién x ocurre en equilibrio térmico. La ecuacién (2.7), da la descripcién exacta
de la distribucién de probabilidades p(x). Atn para un sistema con un nimero relativa-
mente pequenos de espines, el nimero de configuraciones posibles es tan grande que es
computacionalmente muy costoso calcular promedios sobre todas ellas.
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2.9.1 Muestreo de Importancia

Es necesario que todas las configuraciones del subconjunto de puntos del espacio de
configuraciones del muestreo seleccionado, x; aporten la mayor contribucién a la suma,
estas son las llamadas contribuciones de importancia. Para esto hace falta desarrollar una
técnica de muestreo de configuraciones de importancia.

Supongamos que se considera un proceso donde los puntos del espacio de configuraciones
x; han sido seleccionados de acuerdo a alguna funcién de probabilidad P(x;). Al escoger
este conjunto el promedio térmico sera:

Al) = & 3 Alw) (2.10)

=1

~

Los valores de A(z; de la ecuacién 2.10 son escogidos con una probabilidad P(x;).

La idea de escoger estados sucesivos, unos de otros, con la finalidad de construir un
proceso de Markov, donde cada estado x;; es construido a partir de uno anterior x;,
mediante la aplicacién de una probabilidad de transicion W (z; — x;11). Es posible escoger
una probabilidad de transicion W, de forma tal que en el limite cuando N — oo la funciéon
de distribucion generada por el proceso de Markov tienda a la distribucion de equilibrio

1 (—E@p
Piz) = —e' ®oT) (2.11)
A
Una condicion suficiente es imponer el principio de balance detallado
PZ(LEZ)W(.’L'I — 33’1+1) = Pi<£L‘l+1)W($l — l’l) (212)

Esta ecuacién indica que el cociente entre la transicion de probabilidades para ”mover” z; —
x; (v & — x;) depende solamente de la variacién de energia 0E = E(x;) — E(x;)

W(QZ[ — .CEl) . —0F

W = =
W(QSZ — Il) KgT

(2.13)

Algunas definiciones comunes de W(x; — x;) son:
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P — tan S1? >
2’}'5 2[(2§T .
W(l.l — :L'l) - exp(—dFE) (214>
1 _RpT 0
Ts 1+exp(—0E)
KpT

L(&LY si 6E>0

Wz — z)) = i (2.15)
l — .

— en caso contrario

donde 7, se define como un paso de Monte Carlo (MCS). Siempre que se pueda
verificar que (2.14 y 2.15) satisfacen a 2.13 se puede mostrar que una secuencia de estados
x; — x; — x; generado con ayuda de (2.15 y 2.13), tiene la caracteristica de que su
distribucién de probabilidades P(z;) converge hacia la distribucién de equilibrio P(z;).
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Capitulo 3

Metodologia

En este capitulo describimos la metodologia empleada en este trabajo. Empezamos
explicando el modelo implementado, luego el diseno de software y finalmente la estrategia
para el calculo de la temperatura critica y el campo coercitivo.

3.1 Modelo

En este trabajo hemos utilizado el modelo de Ising modificado al anadir una expresion
para el campo externo (h.,) aplicado. El Hamiltoniano modificado de Ising para el sistema
considerado es:

H=—J> SiSin+ 3 88 — K.Y 2 K, 2~ he[S S+ 58] (3.1)

donde J representa la energia de interaccién de intercambio a primeros vecinos, K, la
anisotropia de superficie, K, la anisotropia de volumen, h.,; el campo magnético externo
aplicado, 7 las sumas sobre los dtomos en superficie, Y 7" la suma sobre los dtomos
en volumen y S3n v S}y representan la suma de los primeros vecinos del espin S; en
superficie y en volumen respectivamente.

Dado que los estados de los espines son =+1, los términos de anisotropia superficial
y volumétrica en este caso, se convierten en constantes (ya que S? = 1) de traslacién
de energia, por lo que se decidi6 estudiar solo los efectos de interacién de intercambio
a primeros vecinos, los cuales estan fuertemente afectados por los efectos de atomos en
superficie, volumen y el campo externo aplicado. Finalmente, el Hamiltoniano con el cual
trabajamos es:

H = —J[3 SiSkn + 3 SiSkiw] = hear[Y_ Si + 3 i (3.2)

Aunque en las ecuaciones 3.1 y 3.2, colocamos un sélo subindice, hemos implementado
una red cubica (ver figura 3.1) con condiciones de bordes finitas, donde el nimero de
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¥

Figura 3.2: Numeros de vecinos para particulas (a) dentro del volumen 6 vecinos, en
superficie: (b) 5 vecinos,(c) 4 vecinos y (d) 3 vecinos.

vecinos depende fuertemente de la posicion del espin en la red. Para los espines que se
encuentran dentro del volumen, el niimero de vecinos es seis, como se muestra en la figura
3.2 (a), sin embargo, para los espines que se disponen en la superficie existe tres casos:
cuando los espines se encuentran sobre la cara de la red, el nimero de vecinos es cinco
(Figura 3.2 (b)), en los casos donde los espines estan en los bordes del cubo, poseen cuatro
vecinos (Figura 3.2 (c¢)) y cuando estdn en las esquinas de la red, el nimero de vecinos es
tres (Figura 3.2 (d)).

Los valores de los parametros del Hamiltoniano usados, son: espin, S;;; = 1 (estados del
espin £1), energia de interaccién de intercambio a primeros vecinos, J = 1, constantes de
anisotropia, K, = K, = 0, constante de Boltzmann, Kg = 1 y permeabilidad magnética,

/1/0:1.
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Figura 3.3: Diagrama del programa disenado para el célculo de los valores termodinamicos.
3.2 Diseno del Software

El software fue desarrollado en Python IDLE 3.2.3, para simular una nanoparticula
ferromagnética a partir del Hamiltoniano de Ising modificado (ec.(3.2)), determinamos
los autovalores, asi como los pardmetros termodinamicos mostrado en la figura 3.3. Este
codigo esta dividido a groso modo, en tres modulos, como se muestra en la parte central
de la figura 3.3.

In Médulo de Calentamiento: En este moédulo se toman los datos de entrada y se
prepara al sistema en la configuracion adecuada, de acuerdo a las condiciones ini-
ciales de temperatura y campo externo definidas. Estos valores no son considerados
en el calculo de valores medios.

= Médulo de Monte Carlo: Aqui se determinan las diferentes configuraciones de mayor
probabilidad del sistema, para cada valor de temperatura y campo externo definidos.
El niimero de configuraciones estudiados es proporcional al nimero de pasos de
Monte Carlo, los cuales, a su vez, fueron dividios en bloques (BL) con la finalidad
de descorrelacionar las medidas y realizar los cdlculos de promedios y errores. En este
modulo, hemos implementado el algoritmo de Metrépolis, con barridos secuenciales
en la red.

= Modulo de Medidas: Luego de hacer evolucionar el sistema a la configuracion de
equilibrio para los valores de Ty h.,; especificos y mediante el médulo de Monte
Carlo, se calculan los valores promedios de las cantidades termodinamicos, con sus
respectivos errores:

Magnetizacién:
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Susceptibilidad:
(x) = K;T(< M? > — < M >?)
Energia:
1 BL
<E> = BL ; Hy,
Calor Especifico:
(Cy = K;T2<< E*> — < E>?

En general, los valores promedios (O), pueden ser determinados con:

y los errores asociados a cada promedio, como:

(<0?>—-<0>?)
<AO>:J (BL—1)

(3.4)

(3.5)

(3.7)

(3.8)

El nimero de pasos de Monte Carlo (MC'S) para el calentamiento fue de MC'S = 102
y para las medidas MC'S = 10°. Las medidas fueron descorrelacionadas en 10 bloques

(BL).

3.3 Determinacién de la Energia del estado Base ( limy_,o E — Ej)

Se hizo un analisis tedrico de la energia del estado base para los diferentes tamanos del

sistema estudiados. En estos calculos consideramos he,; =0y T — O:

1. La energia del estado base fue determinada como:

Ey=E;+F,

(3.9)

donde FE, es la energia debido a los atomos en el volumen y F es la energia de los

atomos en la superficie.

2. Asi mismo, la energia de un espin dentro del volumen, viene dada por:

E, = —JnN Z SijkSNN

ik

(3.10)
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En el limr_,o, todos los espines estan orientados en la misma direccién, por lo tanto,
Syny = puede tomar valores de +6 o —6, indistintamente, dependiendo de si los
espines se orientan en direcciéon positiva o negativa. En el caso de que se hayan
orientado en direccién positiva:

E,=—=6Jyn > Sijk (3.11)

ijk

3. Por otro lado, para un espin que se encuentra ubicado en la superficie, como se ha
indicado anteriormente, existen tres tipos de asociaciones, de acuerdo al ntimero de
vecinos del espin, por lo tanto, podemos describir a E,; como:

Es=FEs+ Eu+ Eg (3.12)

donde el sub-indice si indica el nimero de primeros vecinos (Syx) del ijk-ésimo
espin (Sff, con xv = nimero de vecinos, como se muestra en la figura 3.2):

By =—5Jyn > Si (3.13)
ik

Eoy = —4Jyn Y, Si (3.14)
ik

Eg =—=3Jyn Y, Si (3.15)
ik

En todos los casos, las sumas van sobre todos los espines de la red que poseen
el nimero de vecinos indicados por el superindice, asumiendo que el estado de los
espines es positivo. El niimero de espines en volumen y superficie, dependen del valor
de los lados del cubo (L, L, y L) y de la dimensién en que se esté trabajando.

3.4 Temperatura Critica (7.)

Para determinar la temperatura critica (7,.) del sistema, para cada uno de los valores
estudiados, se utilizaron las curvas de susceptibilidad magnética, en cuyo caso se hizo un
ajuste del tipo polinomial de orden dos a los datos distintos de cero (ver figura 3.4) del
lado izquierdo de la curva:

X1z = 58317442862, 36277 (3.16)
y luego a los del lado derecho:

Xp = 0,74520556822 148 (3.17)

Utilizando las ecuaciones (3.16 y 3.17) se calculé la temperatura a la cual ambas ecua-
ciones de hacian iguales y ese valor lo tomamos como 7. = 0,22, donde hemos usado el
diferencial de temperatura, d1’, como el error maximo asociado a la temperatura critica

(dT, = dT).
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Figura 3.4: Determinacién de la temperatura critica (7,), en la curva de susceptibilidad

obtenida para L? = 8. Cuando Xp = X;z, T =T..

3.3 Dependencia del Campo Coercitivo

Para determinar la dependencia del campo coercitivo (Hc) con respecto a la variacién
del tamano del sistema, lo cual se traduce en aumentos o disminuciones del ntimero
de dominios magnéticos, hemos determinado las curvas de histéresis para los diferentes
tamano de la red estudiada (L3 de 2% a 32%). En cada uno de los casos, usando una T' < T,
(KgT/|J| = 0,2), determinamos de las curvas de histéresis. De alli calculamos los valores
de hey para los cuales se obtenfa una magnetizaciéon nula (M = 0), lo cual se conoce como

campo coercitivo (He).
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Figura 3.5: Curva de histéresis obtenida para L?® = 83, indicando los valores a derecha
(Hcp) e izquierda (Herz) del campo externo para el cual para M = 0 (campo coercitivo).




44

Metodologia




Capitulo 4

Resultados

En este capitulo presentamos los resultados obtenidos al estudiar, numéricamente,
una nanoparticula ferromagnética, usando el modelo de Ising modificado (ecuacién 3.2).
Primero mostraremos los calculos realizados para determinar la energia del estado base
del sistema, para los diferentes tamanos analizados. Luego presentaremos los resultados
de las cantidades termodinamicas obtenidos con el método Monte Carlo. Finalmente ex-
plicaremos las curvas de temperatura critica (7,) y campo coercitivo (Hc¢) en funcién del
nimero de espines en la red, que hemos obtenido.

4.1 Energia del Estado Base

A continuacion presentamos los célculos de las energias del sistema en estado base
de una nanoparticula ferromagnética ctibica, para estos cdlculos usaremos las ecuaciones
3.10, 3.13, 3.14 y 3.15, mostradas en el capitulo anterior.

Los resultados de la variacién de la energia en volumen (E,) y superficie (Es) por unidad
de particula, a medida que aumenta el tamano de la red, se muestran en el cuadro 4.1. En
este cuadro podemos observar que al aumentar el tamano de la red, el niimero de espines
contenidos en volumen crece significativamente con respecto a los espines en superficie, lo
cual trae una consecuencia directa sobre los valores de energia para cada tipo de espin.
Haciendo un analisis por separado de los 3 tipos de espines en superficie, se puede inferir,
que el efecto de superficie se debe principalmente a los espines en las caras (con 5 vecinos),
ain cuando todos los espines en superficie contribuyen al valor de energia resultante.

La energia del estado base (Fy) del sistema para diferentes tamanos, asi como las
relaciones E,/E, y Ss/Sy, se muestran en el cuadro 4.2. En estos resultados podemos
observar que para una red entre 8 y 10 espines por lado, el sistema se encuentra en el
limite en que los esfectos de superficie son importante (Ss/S, ~ 1) o comienzan a dejar de
serlo. Aunque la energia del estado base (Ej) aumenta constantemente, el cociente entre
energias (Fs/FE,) se comporta de forma similar a Ss/.S,, evidencidndose asf los efectos de
superficie sobre la energia del sistema.
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Cuadro 4.1: Energia de los espines contenidos en el volumen (E,) y Energia de los espines
en la superficie (Ej), para un creciente nimero de espines en red.

Tamano SU Ev/|J| 855 E35/|J| 854 E54/|J| Ssg E53/|J|
(Sww) (Sny =5) (Swy =4) (Swy =3)
23 0 0 0 0 0 0 8 -1,5000
43 8 -0,37 24 -0,93 24 -0,75 8 -0,1875
6° 64 -0,88 96 -1,11 48 -0,44 8 -0,0555
83 216 -1,26 216 -1,05 72 -0,28 8 -0,0234
10° 512 -1,53 384 -0,96 96 -0,19 8 -0,0120
123 1000 | -1,73 600 -0,86 120 -0,13 8 -0,0069
143 1728 | -1,88 864 -0,78 144 -0,10 8 -0,0043
163 2744 | -2,00 1176 -0,71 168 -0,08 8 -0,0029
183 4096 | -2,10 1536 -0,65 192 -0,06 8 -0,0020
203 5832 | -2,18 1944 -0,60 216 -0,05 8 -0,0015
243 10648 | -2,31 2904 -0,52 264 -0,03 8 -0,0008
323 32768 | -2,47 5400 -0,41 360 -0,02 8 -0,0003
Cuadro 4.2: Efectos de superficie en la energia del sistema.

Tamano | S;/S, | Eo/|J| | Es/E,

23 00 -1,5 00

43 7 -2,25 5

6° 2,37 | -2,50 1,81

83 1,37 | -2,62 1,07

10° 0,97 | -2,70 0,75

123 0,72 | -2,75 0,58

143 0,58 | -2,78 0,47

163 0,49 | -2,81 0,39

183 0,42 | -2,83 0,34

20° 0,37 | -2,85 0,30

243 0,29 | -2,87 0,24

323 0,21 2,90 0,17
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4.2 Termodindmica del Sistema a Campo Cero

Hicimos un estudio, con el Método de Monte Carlo, del pardmetro de orden (M),
asi como de la energia y de sus funciones respuestas, susceptibilidad magnética (x) y
capacidad calorifica (C'), para diferentes tamanos de una nanoparticula ferromagnética
cibica (de 2 a 32 espines por lado), a medida que la temperatura del sistema aumenta
(ver figura 4.1, 4.2, 4.3 y 4.4).

Podemos observar que las fluctuaciones encontradas en las curvas de magnetizacién
(fig 4.1), son mucho més significativas para el sistema con L = 2 y L = 8 espines por
lado. Estas fluctuaciones son debidas bésicamente a los espines de superficie, ya que para
2 espines por lado, la relacién Sg/S, = oo, lo que implica que hay mucho més dtomos
en la superficie que en el volumen. Al estudiar nanoparticulas cuya relacién S;/S, es
aproximadamente igual a 1, como es el caso de 8 espines por lado, encontramos que las
fluctuaciones disminuyen en comparacion al caso de 2 espines por lado. En la figura 4.1,
se observa que a medida que aumenta el nimero de espines, el orden magnético decae a
una temperatura cada vez menor (ver figura 4.1 (a) y 4.1 (d)).

En la figura 4.2 se muestran las curvas de susceptibilidad en funcién de la temperatura,
para cuatro diferentes tamanos de la red estudiada. En ellas se puede observar la transicion
del sistema de un estado de orden a bajas temperaturas, a desorden a temperaturas
mayores. El ancho de las curvas representa una transicion del sistema en un rango mayor
o menor de temperatura, como se muestra en la secuencia de curvas. Los maximos de
estas curvas podrian ser mucho mayores a los que se observan, en este caso no podemos
apreciarlo, debido a la resolucion en d7T’, usada.

En las curvas de energia mostradas en la figura 4.3, podemos observar un aumento
suave de la energia. Asi mismo, pudimos corroborar que la energia del sistema en estado
base, por unidad de espin (E/|.J]), coincide con los valores obtenidos analiticamente (ver
cuadro 4.2). La transicién de orden a desorden del sistema no corresponde con un cambio
brusco en la curva de energia, sin embargo ese cambio de pendiente viene evidenciado en
las curvas de capacidad calorifica.

Un aspecto que es de nuestro particular interés es el comportamiento de la capacidad
calorificas (C) del sistema, especificamente la altura de los méximos de la C. Aunque las
curvas mostradas en la figura 4.4 no tienen la resoluciéon mas adecuada para obterner la
altura de los maximos de C, podemos apreciar, que el maximo de C' es de mayor valor
para nanoparticulas que presentan monodominios que para los de multidominios, lo cual
coincide con los resultados que se han encontrado experimentalmente [19]. Sin embargo,
para que estos resultados sean concluyentes es necesario hacer un conjunto de pruebas,
que seran propuestos en un futuro Trabajo Especial de Grado de Maestria.
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Figura 4.1: Curva de magnetizacién en funcién de la tempereratura adimensional para (a) L3=
23, (b) L? = 8%, (c) L?= 243 y (d) L3= 323. En todos los casos usamos h,s = 0 y MCS=106.
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Figura 4.2: Curva de susceptibilidad magnética en funcién de la temperatura adimensional para
(a) L3= 23, (b) L? = 83, (c) L3= 243 y (d) L3= 323. En todos los casos usamos hez; = 0y
MCS=10°.
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51

12
iiiﬁgﬁ!i!!jl--
0,8 ;iji
C 04 ..l
Ollllllll....
0 0,2 0,4 0,6 08 1
KaT/ |J]
0,4 (b) i
' ]
ﬁiiiiii iiﬁj;-..
]
c 0,2 jj
.I
@
Ollllllll..
0 0,2 0,4 0,6 08 1
Ke T/ |J]
()
0,12
1IITH
0,08 iﬁii Eiij.
ol
C ji ...
0,04 T
Olllllll...
0 0.2 0,4 0,6 08 1
KT/ |J]
(d)
0,08
| win
§.}ﬁ "o
n
0,04 L.
C "
[ |
(]
&
Olllllll..
0 0,2 0,4 0,6 08 1

KeT/ |J]
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4.3 Variacion de la Temperatura Critica

Para el sistema de una nanoparticula ferromagnética ctibica que hemos estado estudian-
do, hemos analizado la variacién de la temperatura critica (7..) con respecto al aumento
del tamano de la red (L?). Conforme aumenta el niimero de espines por lado (L) en el
sistema, como se muestra en la figura 4.5, el valor de KpT./|J| cambia hasta alcanzar
un valor constante. La curva obtenida en este andlisis nos sugiere que la T, disminuye de
forma casi lineal cuando aumenta el niimero de espines en la red, hasta un cierto tamano
a partir del cual la disminucion de 7T, es menos abrupta, llegando a un valor a partir del
cual 7T, es independiente del tamano del sistema (KpT./|J| ~ 0,21).

En el rango de L = 6 espines por lado y L = 16 espines por lado, el valor de T, no es del
todo lineal, lo cual asumimos que se debe a los efectos de superficie propios del sistema.
A medida que el sistema crece, los efectos de superficie se hacen menos importantes
obteniéndose que la temperatura del sistema converge a un valor constante, el cual es
caracteristico en un sistema macroscopico.

0,24
+
0,23 &
KsTc/|J] %% $ 2
: ® 2
0,21 3 $ 3 % % % 3 3
0,2
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24 26 28 30 32
L

Figura 4.5: Temperatura critica en funcién del nimero de espines por lado (L), de una
nanoparticula ferromagnética ctbica.
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4.4 Campo Coercitivo

Como ya se ha mencionado, el campo coercitivo (H.) es uno de los parametros mas es-
tudiados en la actualidad, debido a sus multiples y cada vez mas sofisticadas aplicaciones,
asi como por la fisica asociada a este fenémeno. Con la finalidad de estudiar el compor-
tamiento del campo coercitivo con respecto a la relacion con el aumento del nimero de
espines en una nanoparticula ferromagnética, hemos determinado las curvas de histéresis
para cada tamano de red estudiado.

En la figura 4.6, mostramos algunos ejemplos (para 2, 8, 24 y 32 espines por lado (L)),
donde podemos observar que el ancho de la curva de histéresis varia de un tamano de red
a otro. En estas curvas también se observa que la magnetizacién remanente cambia y no
siempre es simétrica en ambos sentidos, lo cual es natural y puede ocurrir en dieferentes
materiales ferromagnéticos. Asi mismo, la saturaciéon de M ocurre a valores diferentes de
temperatura para cada tamano de la red, pero dentro del margen de error (dT).

A partir de las curvas de histéresis se determinaron los valores de campo externo (hey)
para los cuales la magnetizacién es nula (M = 0), determinando asi el valor de campo
coercitivo. En los casos en que el niimero de espines por lado es menor a 8, para valores de
hezt positivo y 10 para valores de h.,; negativo, estd asociado la accién de un monodominio,
ya que el nimero de espines es muy pequeno. Para valores de L = 8 (para hey > 0y
10 para hey < 0), se puede observar (ver figura 4.7) que el valor del campo coercitivo es
maximo, esto significa que efectivamente hemos encontrado el rango de monodominio de
la nanoparticula en L < 8 para he,y > 0y en L < 10 para he,; < 0, asi como la region de
multidominios para L > 8 (6 L > 10).

En nuestro modelo no fue posible obterner superparamagnetismo, sin embargo, este es
un tema que queda abierto para futuros trabajos.
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Figura 4.6: Curva de histéresis para una nanoparticula ferromagnética cibica de tamano (a)
L3=23 (b) L3 =83, (c) L3=243 y (d) L?=323. Usando KgT,/|J| = 0,2 y MCS=106.
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Capitulo 5

Conclusiones

En este trabajo, hemos realizado una simulaciéon numérica, mediante el método de
Monte Carlo, de una nanoparticula ferromagnética cibica. Hemos usado el modelo de
Ising modificado con interaccién de intercambio a primeros vecinos (J) y le hemos anadido
un término de campo externo (he,t), los estados de los espines son S = +1. Estudiamos
las variaciones de la temperatura critica (7}) y las cantidades termodindmicas, asi como
el comportamiento del campo coercitivo, pudiendo concluir:

1.

Encontramos que el valor de la energia del estado base del sistema, calculado
analiticamente para los diferentes tamanos de la nanoparticula estudiada esta condi-
cionada a los efectos de superficie (Ss/S, > 1), lo cual es posible observar cuando
estudiamos la relacién de energia entre F,/FE, sin embargo, en el valor de energia
minima total no se aprecia dicho efecto.

Los resultados numéricos y analiticos de la energia del estado base del sistema
coincidieron satisfactoriamente en todas las pruebas.

Tal y como se ha observado experimentalmente, numéricamente hemos obtenido que
la altura de los maximos de la capacidad calorifica de las nanoparticulas es mayor
para tamanos mas pequenos de este sistema, lo cual sugiere que al disminuir el
tamano de un sistema hasta obtener monodominios la capacidad calorifica aumenta
significativamente. Esto puede ser aprovechado en tratamientos médicos.

A diferencia de los efectos de tamano finito que se presentan en bulk, donde la
curva de T, aumenta a medida que el tamano del sistema aumenta hasta un valor a
partir del cual se hace independiente del tamano del sistema, hemos encontrado que
para aumentos en el tamano de la nanoparticula que hemos simulado, el valor de 7.
disminuye hasta hacerse constante. Los resultados muestran, que para este modelo,
a partir de un numero de espines por lado mayor a 16 (55/S, < 1), el T, se hace
independiente del tamano de la nanoparticula.

Un resultado importante, que valida atin mas el modelo, es la definicién de las zonas
de monodominios y multidominios magnéticos encontradas a partir de las curvas de
campo coercitivo. Los tamanos de red que caracterizan la transicion entre estas
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zonas coinciden con un ntmero de espines en superficie del orden de los espines en
volumen.




Apéndice A
Curvas de la Magnetizacion

En este apéndice mostramos las curvas de Magnetizacién (M) en funcién de la tem-

perautra (T'), con campo externo igual a cero (he,; = 0), para tamanos desde L? = 4°
hasta L = 323
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Figura A.1: Curva de magnetizacién en funcién de la tempereratura adimensional para (a) L3=
43, (b) L3 =103, (c) L3= 123 y (d) L3= 163.
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Figura A.2: Curva de magnetizacién en funcién de la tempereratura adimensional para (e) L3=
203, f) L3 = 243, (g) L?= 263 y (h) L3= 30°.




Apéndice B
Curvas de Susceptibilidad Magnética

En este apéndice mostramos las curvas de Susceptibilidad Magnética (x) en funcién
de la temperautra (7"), con campo externo igual a cero (hey+ = 0), para tamanos desde
L3 = 43 hasta L3 = 323.
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Figura B.1: Curva de susceptibilidad en funcién de la tempereratura adimensional para (a) L3=

43, (b) L3 =103, (c) L3= 123 y (d) L3= 163.
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Figura B.2: Curva de susceptibilidad en funcién de la tempereratura adimensional para (e) L3=
203, (f) L3 = 243, (g) L3= 26% y (h) L3= 303.




Apéndice C
Curvas de Histéresis

En este apéndice mostramos las Curvas de Histeresis para una nanoparticula ferro-
magnética ctibica de tamanos desde L? = 43 hasta L? = 323.
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Figura C.1: Curva de histéresis para una nanoparticula ferromagnética ctibica de tamafio (a)
L3=63, (b) L3 =103, (c) L3=123 y (d) L3=143.
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Figura C.2: Curva de histéresis para una nanoparticula ferromagnética cibica de tamario (e)
L3=163, (f) L3 =20° y (g) L3=263.
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