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3. Magnetismo en sélidos
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Densidad de magnetizacién
A T = 0 K, la densidad de magnetizacion M (H) de un sistema
cuantico, con volumen V', bajo la accién de un campo magnético H se
define como:
1 0Ey(H)
V 0H
donde Ey(H) es la energia del estado base en presencia de H

M(H) = - v M || H,

Cuando T' # 0 K y el sistema estd en equilibrio térmico, entonces
M (H,T) vendra dada como un promedio de todos los estados excitados
E,.(H):

5y Ma(H)e Pk 1 OBu(H)
S Bt ¢ M) =Sy

Lo cual también se puede expresar de la siguiente forma,
1 OF o—F/kBT _

M(H,T) =

Z e—En(H)/k:BT

en donde F' = E — T'S es la energia libre de Helmholtz magnética.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad magnética, formulacién general
La susceptibilidad magnética se define como,

_OM 1 9°F
- O0H  VOoH?*
Ahora, considerando un ién o d&tomo bajo la influencia de un campo

magnético aplicado, el Hamiltoniano H se vera afectado de las siguien-
tes maneras:

X

e Modificacién en la energia cinética: Ty = ), p%/?m,
e
P = Pi+ —A(ri),
en donde el potencial vectorial A es expresado como:

A:—%rxH,
talque H=V x A & V-A=0.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie

Susceptibilidad magnética, formulacién general

e Inclusién en H de la interacciéon del campo magnético con el espin
del e™ (s; = 305 V j = 2,9, 2):

AN = goppHS. V S.=) s.,

donde pp es el magnetén de Bohr, dado por:

eh

pp =5 =0.927 10~ %erg/G,

=0.579 x 107%eV/G,
y go es el factor g electrénico,

@
27
= 2.0023,

e 1
g=2|1+—+00>*) +... ~

el cual para el caso de sélidos se redondea a gy = 2.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad magnética, formulacién general
Tomando en cuenta las interacciones magnéticas, el Hamiltoniano H,
se vera modificado como,

H—H+AH.

Para el caso de la energia cinética se tiene,

T bt A )]2 ey xH]z
= —_— . _ ) = —_— —7T;
2m - pl c (2 2m - p’L 2C 3 )

1 2 o (rix H) + 62( x H)?
_ 2 _ SO (ps £ (s
2m £ i T Pt 42 " ’
P e e? 2 2 2
=Y S H.(r xps H2Y (22 + 4
- 2m+2mc - (rlXpZ)+8m02 - (x’+y’)’

eh
_TOJFTL H+8m02H2;(x’2+yi2)’

donde H = Hk y hL =, r; X p; es el momento angular total orbital
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad magnética, formulacién general
Al incluir el término AH de la interaccién del espin con el campo
magnético a H, se tiene:

H="T+Vy+ AN,

h
— T+ Vo + —L-H+

2me 8m02H2Z(x?+yi2> +9onsH - S,

por tanto, la parte de H dependiente del campo, sera:

2
_ € 2 2
A%M—MB(L+QOS)'H+8mCQ El($z+yz)

Como AH s < H (del orden de 10~* eV cuando H ~ 10%G), entonces
se puede calcular con teoria perturbativa,
n|AHpr|n/)|?
&%EﬁA&VAE:WMWW+ZUL-MJL
L
n'#n
en donde se han considerado términos hasta segundo orden.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad magnética, formulacién general
De la relacién de AE,, se sustituye AH) s y manteniendo términos
hasta H? se obtiene:

nlugH - (L + goS)|n') |2
AE, = pupH - (n|L 4 goS|n) + Z [ {nlpsH - 5,]0 )| + ...
n'#n En_En

H? ( nlz i +yi)In)

2
4+

8mc?

lo cual representa las bases para la teoria de la susceptibilidad mag-
nética de atomos, moléculas y, con adecuaciones, también sélidos.

Los diferentes términos contibuyen de la siguiente manera a AE,,

psH - (n|L + goS|n) ~ 107 eV,

1
Z ﬁ‘ (n|psH - (L + goS)|n/)|* ~ 107% — 107 % eV,
n/#n '

(nly (@ +yi)In) ~ 107" eV.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Diamagnetismo de Larmor
Considerando un sélido compuesto por iones, los cuales poseen todas
sus capas electrénicas llenas, por lo que, para el estado base |0):
e Espin total: S =0.
e Momento orbital angular total: L = 0, debido a que es esférica-
mente simétrico.
Por lo tanto, se tiene:

J|0)=L|0)=S|0)=0 V J=L<£S.
Aplicando lo anterior a la expresién de AL,
| (nlupH - (L + goS)|n) |2

AE, = upH- (n|L + goS|n) + > 7 +...
n'#n w0 n
2
-+ 8m02H nIZ 2 +y)n)

= AEOI

6
S HE (0 (2 +y)[0).
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie

Diamagnetismo de Larmor
Lo anterior se puede expresar como,

2 2
8 0|Z z? +yH)|0) = 12m02H O\Zr |0),

en donde se considerd que para una simetria esférica de iones de capas
cerradas o llenas se tiene:

(O3 210y = (O3 4210} = (O3 210) = 5 (0132 710).

Con lo anterior, calculando la susceptibilidad de un sélido compuesto
de N iones en equilibrio térmico,
oM N 0’F N 8°AE, e2 N
x= oo =T = — el = = S 0[S 20,
OH V OH V 0H 6me* V' -

AE, =

lo cual se conoce como susceptibilidad diamagética de Larmor, de-
bido a que cuando x < 0, el momento inducido es opuesto al campo
magnético aplicado.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Diamagnetismo de Larmor
Las susceptibilidades normalmente se expresan en términos molares,

v
Xm0l = NANX7

definiendo de igual manera el promedio de radio idnico:

1
(r?) = -7 E (0|7“]2»|0> YV Z; = num. total de e~ en el i6n.
e
J

Por tanto, x"° se expresa de la siguiente manera:

2 2 2.3 2
mol _ 7. € 2y _ 7 a~ag , o _ _ 7 a~ag r
X — ZZNAG 2 (re) ZiN 4 5 (r®) ZiN 4 5 <<—> >

sust: ag = 0.529A, a = €2/hc = 1/137, y N4 = 0.6022 x 10%4,

2
X" = —0.79Z; x 107° <<T> > cm?/mol.

ag
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie

Diamagnetismo de Larmor

De la expresién anterior,

2
™ = —0.79Z; x 1076 <<T) > cm?/mol,
ag

la cantidad {(r/ag)?) ~ 1, al igual que el nimero de moles por cm3,
por tanto,
oM
=—~10"° = M<H,
X" om

razén por la cual se puede considerar al campo aplicado H idéntico al
campo interno B:

B=uwH+M) = B=xpH.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie

lones con capas parcialmente llenas, fundamentos
Considerando un atomo aislado, el cual todas sus capas estan completas
excepto una, en donde los niveles electrénicos se caracterizan por I:

Orbital Magnético Espin
momento [, m=1,=—-l—1, 2 diferentes valores: 1

con 2| + 1 diferentes (Up) Yy \l/ (dOWn)_

valores.
Ahora, considerando que:

[#,X] =0V X=L,8,J con J=L+S,
entonces los eigenvalores de estos operadores:
L? LZ’ S? SZ? J? JZ7

son nimeros cuanticos que pueden representar a la configuracion elec-
tronica del sistema completamente, aln incluyendo las capas cerradas,
para las cuales son cero.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie

Reglas de Hund
Por lo tanto, en general, la capa abierta tendrd 2(2/ + 1) niveles
disponibles, los cuales pueden ser llenados por n elec. mediante las
reglas de Hund.

(1) Primera Regla: De los 2]+ 1 niveles disponibles que se tienen para
llenar con n elec., se elige la configuracién de minima energia,
maximizando el valor del espin total S.

n < 2l + 1: Espines paralelos hasta llegar a n 6 21 + 1.
n > 2]l 4+ 1: Una vez saturados los 2/ 4+ 1 niveles con espines para-
lelos, ahora llenar con espines antiparalelos.
Ejemplo:
NUm. electrones: n=7
Orbitald = =2 = S§$=3/2

21+1 = niveles |

Estado Sélido Avanzado — Doctorado (Ciencia de Materiales)
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Reglas de Hund
(2) Segunda Regla: Se eligen los niveles tal que se maximize el valor del
momento angular orbital L, minimizando asi la energia, y siendo
consistente con la primer regla.

Less than half-filled: Se empieza con el nivel |I,| = [ y se va re-
duciendo de uno en uno: |l,| = 1 — 1, etc. donde
L=I+(I-1)+...4[l—(n-1).

Half-filled: L = 0.

More than half-filled: La segunda mital de la capa se llenard de

nuevo con espines de polarizacién opuesta.
Ndm. electrones: n =7

Ejemplo: Orbitald = 1=2 = L=3
1L 1 | |
¥ v I I

= +2 +1 0 -1 -2

2141 = niveles |,

Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP Estado Sélido Avanzado — Doctorado (Ciencia de Materiales)



Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Reglas de Hund

(3) Tercera Regla: Se tienen adn (2L 4 1)(2S5 + 1) estados degenera-
dos disponibles, caracterizados por la interaccion espin-orbita en el
Hamiltoniano, A(L - S), que trata de minimizar la energia.

Less than half-filled: J =|L — S|, n < (2l+1).
More than half-filled: J =L+ S, n > (20l +1).

El valor que se considera para minimizar la energia es 2J + 1.

NUm. electrones: n =7 $=3/2, L=3
Ejemplo: Orbitald = 1=2 — J=9/2
I I | |
¥ ¥ I I I
= +2 +1 0 -1 -2

2l+1 = niveles |,
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
lones con capas parcialmente llenas, paramagnetismo
Para el sistema de iones con capas parcialmente llenas, existen dos
casos a considerar:
(1) capa con J =0
En este caso se tiene que el estado base es no-degenerado, y se da
cuando:
e La capa le falta un electrén para ser llenada a la mitad.
e La capa esté totalmente llena (diamagnetismo de Larmor).

Por tanto, de la expresidén de la contribucién magnética a la energia,
cuando esta parcialmente llena se tiene que el término lineal se anula:

ppH - (0L + goS|0) = 0,

la cual queda como:

ABy = S (0l (et + a0y — 3 Lo H L+ @S

8mc? E, — E,

n

Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP Estado Sélido Avanzado — Doctorado (Ciencia de Materiales)



Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie

lones con capas parcialmente llenas, paramagnetismo

Si el sélido contiene N/V de tales iones por unidad de volumen, la
susceptibilidad es:

_ N&PE
7 aH2 ’
N | (O|L + goS:|n) |?
- )[0)
4mc2 ‘Z i +yz )10) Z E, — Ey

n

e El primer término es el diamagnetismo de Larmor previamente
obtenido.

e El segundo término favorece que los momentos y el campo mag-
nético sean paralelos, lo que se conoce como paramagnetismo de
van Vleck.

El delicado equilibrio entre estas dos contribuciones es lo que determina
si el sistema serd diamagnético o paramagnético.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
lones con capas parcialmente llenas, paramagnetismo

(2) capacon J #0
En este caso se tiene que el término lineal en la expresiéon de AFEy no
se anula, y constituye la mayor contribucion:

2172
<0|Z(a:? +12)0) + ...

e‘H
_y | (0|upH - (L + goS)|n) |*
En - EO ’

H- (0|L S|0
psH - (O[L + go |>>>8mc2

n

por tanto,
AEO =~ /LBH 0 <0|L + g()S|O> 5
= upH (0L, + goS.|0) V H = Hk.

Se tiene que el estado base es (2J + 1) degenerado, por lo que para
hallar AEy se debe calcular:

(O|L + g08-10) = (JLSJ.|L. + goS.|JLSJ.) ¥ Joy J. = —J,...,J
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
lones con capas parcialmente llenas, paramagnetismo
De acuerdo con el teorema de Wigner-Eckart, se tiene que:

(JLSJ.|L+ goS|JLSJ.)y = g(JLS)(JLSJ.|J|JLSJ.),
en donde ademsas, se tiene:
(JLSJ|I|JLSJT,) = J.b0;, 11,
por tanto,
(JLSJ.|L, + goS.|JLSJ,) = g(JLS)J.é1, 5,

con lo cual se llega a que la matriz ya estd en forma diagonal, por
lo que los (2J + 1) estados degenerados se desdoblan en .J, estados
definidos, separados por g(JLS)upH, con:

o(ILs) = 3 L[SE+D - L +1)

1
22 J(J+1)

4 g0=2.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Magnetizacién de un set de iones idénticos con momento J: ley de Curie
Para calcular la susceptibilidad magnética en el caso de J # 0, se
considera que sélo los (2.J + 1) estados mas bajos, o estables, seran
excitados térmicamente, por tanto:

Z eI B=— & y=g(JLS)us,
kp T
Jo=—J
en donde expandiendo la serie, se tiene:
eBYH(J+1/2) _ o —BvH(J+1/2)
ePvH/2 _ o=pyH/2
Con lo anterior, se calcula la magnetizacién para IV iones en V/,

NOF N

M = -3 o5 = I Bs(BrJH),

en donde la funcién de Brillouin Bj(z) se define como,

20T+1. 2741
B(z) = Ctgh v — L Ctgh— Ao T
(@) = =57 2J 57 -t 577 (N

—BF

e
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Magnetizacién de un set de iones idénticos con momento J: ley de Curie

Analizando el limite cuando vH > kT
~H > kgT — ~H/kpT >1 — [yH > 1.

Para el caso de la funcién de Brillouin,
2J +1 2J + 1

B (7 H) = =5 Ctgh By HJ——JCtgh—JB’yHJ

se tiene:
Ctghx =1 V > 1.

por tanto,
By(pyJH)~1 ¥V pyH > 1.

Lo cual, sustituyendo en la expresién de magnetizacion:
N N
M = V"}/JBJ(B’}/JH) ~ V’yJ vV ByH > 1,

.. cada ién estard completamente alineado por el campo, tomando |J.|
su maximo valor J, situacién que ocurre sélo en condiciones de muy
bajas T'y muy altos H: vH/kp ~1 KV H = 10* G.
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Magnetizacién de un set de iones idénticos con momento J: ley de Curie

Limite vH < kT
vH < kgT — ~H/kpT <1 — [yH <K 1.

En este limite se tiene que,
1 = 3
Ctghx%——i—g—i—O(:c )V oz,
x

por lo que la funcién de Brillouin queda como,

Ba(ByJH) = BrTHE2 + 0 (67 )]

Calculando la magnetizacién,

N N ~?
— = = _—_L BH 1
M V’yJBJ(/nyJH) 7 35 J(J+1),

N (gup)* J(J +1)
- H Y ~=gug:
V' 3  kgT 7= 9
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Magnetizacién de un set de iones idénticos con momento J: ley de Curie
Con la expresién anterior se obtiene la susceptibilidad magnética,

_OM _ N (gup)® J(J + 1)
CO0H V3 kT’
en donde a la relacién de x o« 1/T se le conoce como ley de Curie,

observandose que la alineacién es favorecida por el campo aplicado, y
afectada por el desorden térmico.

X

En general, se tiene que:
Xpara ™~ 500xqia V T = 300K,

por lo que en un sistema de capa semi-llena, se tendrd que la parte
paramagnética apantallard a la diamagnética, teniendo un orden de:

Xpara ~ 500X dia ~ 5 x 10% x 107,
~ 1072 —-1073.

Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP Estado Sélido Avanzado — Doctorado (Ciencia de Materiales)



Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad en metales: paramagnetismo de Pauli
El tratamiento de la magnetizacién para el caso de electrones de
conduccion en un metal es diferente, ya que no estan localizados en
capas parcialmente llenas.

Para este caso se toma en cuenta solo el momento magnético espino-
rial, ignorando la respuesta del momento orbital al campo,

N OF N OAH
M=—"—"—""_—_"_"""" VYV AH= H-S.
VoH ~ V oH # = gous
Para el caso de un electrén bajo la influencia del campo aplicado H =
Hk se tiene:
2 1 — i
M, = B (:l:) _ { up/V  espin paralelo,

Y% 2 up/V  espin antiparalelo.

Cuando se tiene una densidad n de electrones con espin paralelo (+)
o antiparalelo (—) a H, la densidad de magnetizacion total sera:

M = —pp(ny —n-).
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad en metales: paramagnetismo de Pauli
Si sblo se considera el efecto del campo aplicado a través del es-
pin® entonces el resultado sera un corrimiento de +upH en los niveles
de energia, lo cual se puede describir por medio de la densidad de es-
tados.

Definiendo g (g)de como el nimero de electrones con espin + en el
rango de energia € + dg, entonces:

gx(e) = 59(e) V H=0,

y en la presencia del campo se puede considerar a g+ (¢) como,

9:(8) = 59(c — usH),

9-(2) = 5olc +usH),

en donde g(¢) es la DOS en ausencia de campo aplicado.

!Momentos magnéticos
Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad en metales: paramagnetismo de Pauli
Con lo anterior se calcula el niimero de e~ en cada polarizacion de
espin

1
e — / dega(e)f(2) YV (&) = gy

en donde f(e) es la funcién de distribucién de Fermi y p el potencial
quimico,el cual es determinado por la condicién:

n=ny+n_.

Ya que los cambios en g(e) debidos a la interaccion magnética estan en
el rango de e, y son del orden de upH ~ 10 %cp, se puede expander
en Taylor g1 alrededor de ¢:

1
gi(E) = 59(5 + ILLBH)’

- % (9() + (e F upH — ) (e) + 0 ((usH))],
1

1 /
= 59(e) F gupHyg (¢).
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad en metales: paramagnetismo de Pauli
Con la expresion anterior para la DOS, por polarizaciéon de espin, se
puede calcular la densidad de particulas,

2
/deg )T uBH/deg (e)f(e),

por tanto, para la densidad total n se tiene:

n=mn4+n_= /deg(e)f(s)

lo cual es idéntico al caso cuando no se tiene campo aplicado, por
lo que para el potencial quriico (i) se puede tomar la expresién en
ausencia de campos magnéticos,

1+O(kfFT> ] .

Estado Sélido Avanzado — Doctorado (Ciencia de Materiales)
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad en metales: paramagnetismo de Pauli
Calculando ahora la magnetizacion para este sistema,

M= —puplni—n_) ¥ ns— ;/dsg(e)f(e)lF;uBH/deg’(e)f(e),

por tanto,

M = i H [ deg(€)1(e),

= upH [g(e) f ()" + M%H/dgg(e) <g£> ’

en donde se ha integrado por partes. Si ahora se considera el limite
kT < er (el cual se cumple para T' < 10* K o menores) entonces,

f(E)Z{1 Sk %_5(5—51?),

0 e>ep de
con lo cual,

M = M%H/dsg(s)é(e —¢er) = u5Hgler).
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Diamagnetismo, paramagnetismo y ley de Curie
Susceptibilidad en metales: paramagnetismo de Pauli
Una vez teniendo la expresién para la magnetizacién, M = u%Hg(er),
se calcula la susceptibilidad magnética,

2
= —_— = £
X = g = HBY(er),
lo cual se conoce como susceptibilidad paramagnética de Pauli, y
se observa que es independiente de T'.
Para el caso de un gas de electrones libres, se tiene:

mkp
m2h2’

por tanto, la susceptibilidad de Pauli queda expresada como:

eh \2 mkp a\? 2.59
L= — AR e x 10—6
XPauli <2mc> m2h2 (27r> aorr (rs/ao>
en donde a?ag = e2/mc?, y se observa que es mucho mas pequefio

que el paramagnetismo de Curie.
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Contenido: Tema 03

3. Magnetismo en sélidos

3.2 Estructura magnética, intercambio
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Estructura magnética, intercambio

Sistemas magnéticos: Consecuencias de interacciones magnéticas
En la teoria de paramagnetismo se consider6 que las fuentes de mom.
magnéticos no interacttian entre ellas, sin embargo, para explicar dife-
rentes fendbmenos magnéticos se deben considerar tales interacciones:

| I
! /
! |
f |

— o — — —
e e

!
!
1%
/
) A I

Paramagnetic or Diamagnetic Ferromagnetic Antiferromagnetic

e Ferromagnetismo: Posee un momento magnético diferente de
cero auln en ausencia de campos magnéticos, debido a que todos
los momentos estan orientados en la misma direccion.

e Antiferromagnetismo: Tiene un momento magnético total nulo,
debido a una orientacién antiparalela de momentos magnéticos in-
dividuales de vecinos cercanos. )

80
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Estructura magnética, intercambio
Origen de las interacciones magnéticas
Las posibles fuentes de interaccion magnética son:
Interaccidn dipolar
Acoplamiento electrostatico
Analizando primero la interacciéon dipolar de dos dipolos m; y mgy
separados una distancia r,
U= ’I“l?’ [1’1’11 s 1My — 3(11’11 . f‘)(m2 . f‘)] .
Estimando el tamaiio o valor de esta interaccién, ignorando dependen-
cias angulares, se tiene que:

m. dipolares — m; = my = gup = eh/mec,

2
I €710 i (%)36_2
r3 he r) ag’

1 ap 3
~——|(—] R
(1372 ( r ) 4

donde: o?ag =
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas

En un sélido magnético tipico, los momentos magnéticos estan sepa-
rados por ~ 2A, por tanto,

U~10""Ry ~ 107%V,

lo cual es muy pequeio con respecto a la diferencia en energia elec-
trostatica, que consiste en una fraccién de eV.

Otro argumento para descartar la interaccion dipolar como fuente del
comportamiento magnético intrinseco, es la temperatura de Curie de
los elementos 3d: ~ 600—700K, la cual es muy alta para tal interaccién
(10=%eV ~ 1K).

Por tanto, el origen de dichos fendmenos magnéticos provienen de la
dependencia de la energia electrostatica de un par de iones magéticos
(o electrones), via el principio de exclusion de Pauli.
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Principio de exclusién de Pauli
Considerando un sistema de 2 electrones con un Hamiltoniano inde-
pendiente de interacciones espinoriales,

K 2 2
Hy = “om (Vl + V2) Y+ V(ri,r2)y = Ev,

en donde 1(r1,r2) es una funcién estacionaria de naturaleza totalmente
orbital, incluyendo cualquier combinacién lineal de los sig. estados
espinoriales:

[T, 1, WD, [

Esta combinacién de estados indica, de manera rigurosa, la expansién
del espacio espinorial,

|51, 512) |52, S22) = |1, S12) @ |s2, S22)

y como los e~ tienen s = 1/2 = los estados |1/2,s,) determinan un
espacio bidimensional, por lo que |1/2, s1,) |1/2, s2.) formara un espacio

cuadri-dimensional.
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Estructura magnética, intercambio
Origen de las interacciones magnéticas: Principio de exclusién de Pauli
Sustituyendo los valores posibles de s, en la expresion anterior se tiene,

V2, +Y2) [V, +Y/2) = 1), [Y2,+1Y/2) [V2, =Y/2) = [1),
|1/25 _1/2> |1/2’ +1/2> - |~LT> ) ‘1/25 _1/2> |1/2’ _1/2> - |\L\L> .
Las posibles combinaciones lineales con estos cuatro estados son los

siguientes,

L) =), [1,0)= (|N>+|¢T>)

S\

1,-1) =1}, 10,0) = (\T¢> 1))

%\

en donde se conoce a:

|1,1), |1,0), |1,—1) — estados tripletes,
|0,0) — estado singlete.
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Estructura magnética, intercambio
Origen de las interacciones magnéticas: Principio de exclusién de Pauli
Una propiedad interesante que cumplen los estados singlete y tripletes
es la de simetria por intercambio,
singlete — estados anti-simétricos,

triplete — estados simétricos.
Ahora, deacuerdo al principio de exclusién de Pauli,
U(ry,ro,81,82) = 1(r1,12) |5, Sz)

debe ser anti-simétrica ante el cambio simultdneo de las posiciones y
el espin de los e, por tanto:

singlete: |S,S;) — anti-simétrica = (r;,r2) — simétrica,
triplete: |S,S,) — simétrica = (ry,rp) — anti-simétrica.
Por tanto, existe una estricta correlacién entre la simetria espacial de

las ¢(r1,r2) (de un Hamiltoniano independiente del espin) y el espin

total del sistema.
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete
Si se toman a E5 y E; como las energias de los estados singlete y
triplete, respectivamente, entonces el estado base sera:

singlete — S =0, si F; < Fy,
triplete — S =1, si E; < E;.
Para sistemas de dos electrones, existe un teorema elemental que es-

tablece lo siguiente: “La funcién de onda del estado base para un
Hamiltoniano independiente del espin debe ser simétrica.”

Por tanto, se tiene para el estado base:

W(I‘l,[’Q,Sl,SQ) (rl’r2) ‘S S >7

U(ry,re,S1,S2) —

¥ (ry,re2) — simétrica,
)

= |5,5;

anti-simétrica,

— anti-simétrica,

indicando que el estado base sera singlete (S = 0).
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete

Calculando la diferencia de energia entre los estados singlete y triplete
en la aproximacion del electron independiente, es decir, sin consid-
erar la interaccién Coulombiana e™ — e,

(h1 + h2)Y(r1,re) = Et(ry,ra),

donde,

n? _, e? e?

hi = —— V2 _ - Vo i=1,2.
2mvl |I‘i = Rl‘ ’I‘Z' o RQ‘ !

Al tener completamente separable el Hamiltoniano (H = hy + hg), se
puede construir la solucién general a partir de las soluciones del sistema
de un solo e,

hyp(r) = eip(r),

para cada una de las particulas.
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete
Si se consideran a 9y(r) y ¥1(r) como las soluciones de menor energia,
donde g¢ < 1, entonces las soluciones del sistema de dos electrones
seran:

Estado base : Solucién simétrica (singlete),

Ys(r1,12) = Yo(r1)o(r2), Es = 2eo,

Segundo estado de menor energia : Sol. anti-simétrica (triplete),

Yi(r1,r2) = Po(r1)P1(r2) —vo(r2)yi1(r1), Ei=eo+er.

Calculando la diferencia de energia entre estados singlete y triplete,
Es — By = g0 — e1,

lo cual es consistente con el teorema mencionado anteriormente, en
donde E < E;.

Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP

Estado Sélido Avanzado — Doctorado (Ciencia de Materiales)



Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete

La expansidn para las funciones vy(r) y ¥1(r) vienen dadas en términos
de estados atémicos estacionarios, centrados en puntos de la red R,

Yo(r) = ¢1(r) + d2(r), Y1(r) = ¢1(r) — d2(r),
donde ¢;(r) es la funcién del estado base cuyo niicleo esta centrado en
R;.

Sustituyendo lo anterior en las funciones ¥5(ry, ra) (singlete) y 1 (r1, r2)
(triplete), se tiene:

Vs(r1,12) = ¢1(r1)P2(r2) + d2(r1)d1(r2) + . ..
oot d1(r1)d1(r2) + ¢a(r1)ge(ra),
Pi(r1,r2) = 2 [a(r1)¢1(r2) — P1(r1)da(ra)] -
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete
Si ahora se considera explicitamente la interacciéon e™ —e™ Coulémbica,
la parte singlete mostraria una inconsistencia en el caso de que los iones
se encuentren muy alejados entre si:

Vs(r1,12) = ¢1(r1)d2(r2) + d2(r1)d1(r2) + . ..
oot d1(r1)d1(r2) + Pa(r1)da(ra), d1(r1)di(r2) + @a(r1)dae(ra)

ya que los dltimos dos términos indican que ambos electrones estaran
ligados al mismo i6n, dando una energia de interaccién considerable
aun a distancias muy grandes!!

Para solventar esta situacién se aplica la aproximaciéon de Heitler-
London, la cual elimina estos estados, dejando finalmente:

Ys(ry,12) = d1(r1)d2(r2) + P2(r1)d1(re),
Yi(r1,r2) = ¢a(r1)d1(re) — d1(r1)ga(ra2).
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete

Calculando el valor esperado de la energia para cada uno de estos
estados singlete y triplete,

B, = <7/7){(r1,r2)|7-l|jj;s(r1,r2)> o+ CLA’
(¥s(r1,12)[hs(r1, r2)) 1+ S
_ A(Y(r1,r2) [ H e (re,12)) c-A
B e o)y T T
en donde se tiene:
62 62

H=h+hs+AH V AH = + A
r1 —ra[  |R1— Ry

Er es la energia de ionizacién del dtomo de H, C' es la intregral de
interacciéon Coulémbica, S la integral de traslape, y A la integral de
intercambio.
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete

Las expresiones para las integrales anteriores son:

2
<¢z(rZ ’h ‘(Zsz /drz¢ rz <_ i - M) ¢z(rz)

1
C=e dridr (
/ e ’Rl—sz !r1—1‘2\
1 1 9
TS [f1(r1) 2|2 (r2) [,

S= / drydradt(r1) ¢ (ra)d1 (r2)da(r1),

1 1
A:e2/dr dr ( + +
AR Ry -

1 1 . .
TRy Ja- R2|) ¢1(r1)d5(r2)d1(r2)da(ry).
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Estructura magnética, intercambio
Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete
Analizando los niveles de energia para cada uno de los modelos:

One-electron model Two-electron model

Ground state - @ — >
—{N t

#
First excited D_
state

One-electron model: En el primer estado excitado se puede tener un
estado singlete o triplete, ya que son degenerados en en-
ergia y tienen la misma probabilidad.

Two-electron model: El par de e~ es una entidad indivisible, el cual
al ser excitado al siguiente estado, ocupa un estado triplete
(el siguiente en energia).
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Estructura magnética, intercambio

Origen de las interacciones magnéticas: Energia del desdoblamiento singlete-tiplete

Calculando la diferencia de energias entre estados singlete y triplete,

se tiene:
C+A
E, =2F
It Tr g
C—
E, =2F _—
t I+ 1_57
CcS—-A
Es—FE=-2—— = .
= t 1_ g2 J <0

En donde J nos da la separacién de los niveles de energia de estados
con espin paralelos y antiparalelos, y se conoce como constante o
interaccion de intercambio.
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Estructura magnética, intercambio

Hamiltoniano espinorial y modelo de Heisenberg
Para un Hamiltoniano estandar (one-electron model), los efectos de
desdoblamiento en los niveles energéticos se pueden tomar en cuenta
mediante un término que afecte solamente las funciones de espin:

1/1
Sz:(SlJrS2)2:%+251.s.2 v 33:2(2+1):3_

Dado que se tiene:

Sw) =S+ D) > (51-82)19) = 3 [565+1) - 3| 1w),

por tanto,
Singlete: S=0 = (S;-S92)|¥) = —Z ),

1
Triplete: S=1 = (S;-S2)|¥) = i |W) .
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Estructura magnética, intercambio
Hamiltoniano espinorial y modelo de Heisenberg
Se propone, por tanto, un Hamiltoniano dependiente de S1 - S5 tal que,

HP™ W) = By |W,) & HP™ W) = B |T,),
en donde: H¥P" xx 81-8y = HP™ = A(S;-Sy)+ B,

sustituyendo lo anterior en las expresiones aplicadas a |Us) y |Uy):
- 1
HP = 1 (Es + 3E;) — (Es — Et) (S1 - S2).

Redefiniendo el cero de los niveles de energia se puede omitir el término
independiente, teniendo al final:

HP = _JS1-Sy ¥V J=EFE,—Ej,

lo cual favorecera espines paralelos si J > 0, o antiparalelos si J < 0.
Finalmente, generalizando cuando se tienen N particulas:

HP" = =" J;8; - Sj,

se obtiene el Hamiltoniano de Heisenberg.
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Estructura magnética, intercambio

Interaccién de intercambio para el gas de electrones libres
Para el Hamiltoniano de Heisenberg se analiz6 el caso de electrones
localizados cerca del nicleo/ién,

%Spin — Z Jl]SZ . S]?

sin embargo, tal modelo es insuficiente para el caso de electrones no-
localizados?, en donde es necesaria una descripcién de acoplamiento
de intercambio colectivo.

Considerando la funcién v;; de un par de e libres i y j con el mismo
espin (paralelos), por tanto ésta debe ser anti-simétrica en la parte
espacial:
1 ik;-r; jik;r; ik;-r; ik;-r;
1/)1]:7\/5‘/<6 LItetN T — et I et 1)’
_ 1 ekiTi ik T (1 _ efi(kifkj)(rifrj)) .

V2V

2Gas de electrones libres
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Estructura magnética, intercambio
Interaccién de intercambio para el gas de electrones libres
Calculando la probabilidad de que el e~ ¢ se encuentre en dr; y el j se
encuentre en drj,
2 1
‘wlj| dI‘idI'j = W [1 — COS(ki — k]> . (I'Z' — I‘j)] dridrj.
Con esta expresion se puede calcular la probabilidad promediada en &
sobre la superficie de Fermi,

P(r)tdr = nqdr[l — Cos(k; —kj) -r] V r=r; —ry,

y donde n4 = n/2 es la concentracién de e~ con el mismo espin.

Esta probabilidad se puede entender también como la densidad elec-
tronica efectiva de e~ con espin T,

pea(r) = %[1 ~Cos(k; — k;) 1.
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Estructura magnética, intercambio
Interaccién de intercambio para el gas de electrones libres
Tomando el promedio en la superficie de Fermi de pe(r),

pea(r) = %[1 ~ Cos(k; — k;) 1,

[ 2
en 3 1/ . )
L T ‘ 2 iki—k)r  —i(ki—k)r
=5 1 (k:%47r> /dk,/dk]2(e T 4e : )]

en 1
=" 1= dk lkr/dk 7lk1‘
2 <k347r/3> {/ © ‘
oo +/dkj€ikj'r/dki6iki'r}:| s
en 1 2
= (g ) [t [agetor
2 [ <k§4w/3> | e 5€ ]

en donde se ha aprovechado la simetria de las dos dltimas integrales
para reducir la expresién.
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Estructura magnética, intercambio
Interaccién de intercambio para el gas de electrones libres
Expresando la integral anterior en coordenadas esféricas:

ky, - = ky, rCosb,

se reduce a lo siguiente:

en
,Oe:v(r):? 1— <k3 3> /dkkrSenkr/dkkrSenkr

Integrando cada una de las expresiones anteriores, se obtiene:
/dkmkaZSenkmr = Senkpr — kprCoskpr ¥ m =1i,j,

por tanto,

en Senkpr — kprCoskpr]?
pex(r):{l_g[ G ] }
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Estructura magnética, intercambio

Interaccién de intercambio para el gas de electrones libres
Calculando ahora la densidad pe, para cuando se tiene una configu-
racién de espines anti-paralelos, entonces ;; debe ser simétrica en
la parte espacial:

¢z’j _ Vezk, rzezkj rj’

calculando la probabilidad, y de ahi la densidad de carga de espines
anti-paralelos:

1
i drir; = T2k
P(r)ydr=n, = g V r=r;—ry,
,en
= Pl = N

Calculando la densidad total de carga (paralelos y anti-paralelos):

_ — end1_? 9 [Senkpr — kprCoskpr]?
pers(r) = o220 (1) + pEi(r) = {1 o b }
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Estructura magnética, intercambio
Interaccién de intercambio para el gas de electrones libres
Analizando el comportamiento de p.s en los siguientes limites:

en
2 J
r— 00 = peff(r) = en.

r—0 = peff(r):

=

s

hole”/

Se observa que la densidad efectiva
electrénica, con el mismo espin en
la vecindad de un e~ particular se
reduce, dando lugar a un hueco de
intercambio.

05

Pydr) Jen

Algunas implicaciones del hueco de intercambio:

e Si el e se mueve, se lleva el hueco de intercambio con él, incre-
mentando por tanto su masa efectiva.

e Su existencia implica un acoplamiento de intercambio positivo.
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Contenido: Tema 03

3. Magnetismo en sélidos

3.3 Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
Modelo de bandas para sistemas ferromagnéticos
Construyendo un modelo de bandas para un sistema ferromagnético,
via Stoner & Wohlfarth, basado en un sistema de niveles mono-
electrénicos renormalizados para el caso de e~ con el mismo espin,
Ei(k)=E(k)—Iny/N & E (k)= FE(k)—Iny/N,
en donde:

E(k) — energia de las estruc. de bandas mono-electrénicas,
ns, my — ndm. de e~ con el espin correspondiente,
N — ndmero total de dtomos,
I — parametro de Stoner, que describe la reduccion energética

debido al intercambio.

Introduciendo el exceso relativo R de e~ de un tipo de espin:
N
—R.

ny —n
R=1"" v M:MBV

N
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Modelo de bandas para sistemas ferromagnéticos

Simplificando las relaciones anteriores,

Ei(k)=FEKk)—-IR/2 & E|(k)=FE(k)+IR/2,
donde: E(k) = E(k) — I(ny +ny)/2N.

De las ecs. anteriores se observa que la diferencia energética depende
de R, lo cual a su vez depende de la estadistica de Fermi:

R ;zk: [f2(k) — f1(K)],

Ly ! _ !
N - elE(K)—IR/2—Ep]/kpT 4 1  lE(K)+IR/2—Ep]/ksT 4 1|

La ecuacién anterior, para casos especiales, arrojara R # 0, es decir,
se obtiene un momento magnético diferente de cero en ausencia de
campo aplicado — ferromagnetismo.
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
Modelo de bandas para sistemas ferromagnéticos
Para encontrar las condiciones bajo las cuales R > 0 pero muy pequefio,
y por tanto definir cuando el sistema es ferromagnético, se considera
la expresién anterior,

1 1 1
f= N zk: { [E(k)-IR/2—-EF]8 4 | B elE)+IR/2—-Er]5 4 1] ’
1
*Z (a— Aa/2  elatAa/2) 4
en donde:

a=(Ek)—-Ep)f & Aa=IRS V Aa< a,
por tanto, se puede expresar las funciones de Fermi como:

filk) = fla=Aa/2) & fi(k) = fla+Aa/2).
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Modelo de bandas para sistemas ferromagnéticos
Las expresiones anteriores se pueden describir en términos de una ex-
pansién en Taylor, debido a la condicién de Aa < a:

gly) = i W=10)" oy,

o M
S A

Calculando la diferencia,

2 3
fla = 8aj2) - fla+ daj2) = ~Baf(a) - = (5] £(a)
sustituyendo,

1 23 f(k
R= ——zk: —— MZ(IR)38E(L)1.
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Modelo de bandas para sistemas ferromagnéticos

De la ecuacién anterior,

1 f (k) 1 03 f(k)
R=-= zk:IRaT(k) - N %:(IR)3~7.

se sabe que:

010 _ o O

OE (k) OFE (k)3

por tanto, la condicién para que R > 0 es:
I« 9f(k)

-1—-—= ——— >0,
N zk: 0E (k)

lo cual indica que el sistema tendrd ordenamiento ferromagnético.

> 0,
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
Modelo de bandas para sistemas ferromagnéticos: criterio de Stoner
De la condicién anterior, —8f/8E obtendrd su mayor valor cuando
T = 0 K, por tanto, calculando:

_% % gé((ll?) - (27:;31\7 /dk <_§£7> ’

= (2‘;)3;/611{5(137 — Ep),
= 5 XeD(Er) = D(E),

en donde se ha definido la DOS por espin: D(Ef).

De las relaciones anteriores se obtiene que la condicion para que el
ferromagnetismo ocurra es,

ID(Ep) > 1,

lo que se conoce como el criterio de Stoner para la existencia del
ferromagnetismo.
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Modelo de bandas para sistemas ferromagnéticos: criterio de Stoner

1 (eV)

BlEe) (ov

Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP

10

08

06

0

02

\-
B
i \-""\ P
i
VAR
1 1 L 1
A ./'\". H
A Ry
‘i"-’lﬂ.‘ L '?' ° ol
10 20 30 40 50

| — T
Sc Fe{?li

Rb

DIER T

La teoria predice correctamente FM
de Fe, Co, y Ni, mientras que los 4d
se encuentran muy alejados debido al
valor tan pequefo que tienen de I.
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Tipos de estructuras magnéticas
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Deteccién de arreglos magnéticos
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Propiedades en la transicion magnética: Magnetizacién
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Temperature (T/Tc)
Magnetizacién
M(T) ~ (T, — T)? donde 3 = 0.33 — 0.37.

Ferro- y ferrimagnetos: temperatura de Curie (73),
Antiferromagnetos: temperatura de Néel (T).
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Propiedades en la transicién magnética: Susceptibilidad
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donde v = 1.3 — 1.4.
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo

Propiedades @' = 0 K: Estado base del ferromagnetismo de Heisenberg
Considerando un set de iones magnéticos en puntos de la red de Bravais
R con un Hamiltoniano,

_ 1 Z S(R)-S(R)J(R —R') —gupH > S.(R)
RR’ R

vV JR-R)=JR -R) >0,
en donde se tiene:

—= Z S(R R/)J(R —R/) — int. espin—espin,
2 &R

—guBHZSZ(R) — int. espin—campo H aplicado.
R

Para el estado base |0) se propone el caso en que todos los espines
estén alineados con el campo H = hk,

0> = H |SZ>R v SZ(R) |SZ>R =S |SZ>R
R
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
Propiedades @' = 0 K: Estado base del ferromagnetismo de Heisenberg
Para verificar que |0) es en realidad un eigenestado de #, se debe
obtener:

H|S.)gp =A|S.)g V A=cte,

por lo cual se expresa H en término de los operadores S, y los de
aniquilacién y creacién: S_ y Sy:

S.(R) =S, +iS,,
V S:(R)[S:)R = /(SFS)(S+1£8:)]S: £ 1)y

Haciendo Ia sustitucion anterior en H se tiene:

H=—3 Z S(R)-S(R')J(R —R') —gupH ) _S.(R)
RR’ R
:_728 R')J(R—R') —gupH > S.(R)+
RR’ R
— = Z J(R-R)S_(R)S.(R).
RR’
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
Propiedades @' = 0 K: Estado base del ferromagnetismo de Heisenberg

De la forma de #, se observa que al ser aplicado al estado |S.)g se
tendra del término de creacién/aniquilacién el sig. resultado:

S+(R)[S:)r =0,

debido a que el estado |S,)g es el mayor con eigenvalor S; por tanto
sélo sobreviven los términos dependientes de S,

H|0) = Eqo0),

1
V Ey= —552 > JR-R')- NgugHS.
RR/

Para demostrar que FEj es la energia del estado base, se considera otro
estado |0') tal que:
Ey = (0'|H]0").

Estado Sélido Avanzado — Doctorado (Ciencia de Materiales)
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
Propiedades @' = 0 K: Estado base del ferromagnetismo de Heisenberg
Para Ej, el limite minimo de energia que puede tener es:

(E} o = —3 2 (R~ R)max(S(R) - S(R)) +
RR’
.= QMBHZ max (S;(R)) ,
R

en donde max (X) es el mayor elemento de matriz diagonal que el

operador X puede tener, lo cual es idéntico al maximo eigenvalor del
operador:

max (X) = x> tal que X |x>) = x>|x>) V x> — max. eigenvalor.

Para el caso de los operadores espinoriales que aparecen en 7, se tiene
que:

(S(R)-S(R'))
(S:(R))

<S5V R#£R/,
<.
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
Propiedades @' = 0 K: Estado base del ferromagnetismo de Heisenberg

Por tanto, aplicando tal condicién para la expresién de Ej,

1 / /
>—- Y JR-R)max(S(R)-S(R)) +...
2
RR/
...— NgupH» max(S.(R)),
R
1
>—= > JR-R')S* - NgugHS,
2
RR/
Z EO:

por lo que cualquier otra energia E{, no puede ser menor a Ey, teniendo
entonces que Fj es la energia del estado base del sistema.
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Orden magnético, ferromagnetismo y antiferromagnetismo
Propiedades @' = 0 K: Estado base del ferromagnetismo de Heisenberg
Para el caso de un sistema antiferromagnético, se consideran dos
subredes con orientaciones espinoriales opuestas, tal que cada espin
interactia sélo con espines de la otra subred:

_ 1 / N = / /
H=--> JR-R)SR)SER) = 3 Z |IJ(R—R/)|S(R)-S(R),
RR/ RR’
en ausencia de campo magnético aplicado.

En este caso, al tener interacciones entre subredes, el término en H
dado por S_(R/) - S+ (R) no siempre se anulard, por lo que Fy estara
acotada entre:

—fss+1 Y IR -R)| < E <—fSQZ|JR R/)|,
RR/ RR/

en donde para el caso de valores de espin (S) muy grandes, tales
limites tenderan al mismo valor.
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Contenido: Tema 03

3. Magnetismo en sélidos

3.4 Teoria de campo medio
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Teoria de campo medio

Fundamentos
El primer intento de un estudio cuantitativo del ferromagnetismo es
la teoria de campo medio3, donde se considera al Hamiltoniano de
Heisenberg, centrando la atencién en un punto especifico R,

H=—3 > S(R)-S(R)JR ~R)) ~ gusH Y S.(R),
RR/ R

= AH=-SR) [ Y JR-R)S[R')+gusH]|,
R#R/
lo cual tiene la forma de la energia de interaccién de un espin con un
campo efectivo externo,

1
H.=H+—)» JR-R)SR/),
it o ER: ( )S(R)
en donde el campo H, depende de la configuracién precisa de todos

los demds espines en R’ # R..

3Desarrollado por P. Weiss.
Omar De la Pefia-Seaman | IFUAP
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Teoria de campo medio

Aproximaciéon de campo medio

La aproximaciéon de campo medio evita estas complejidades, reem-
plazando H, s por su valor de equilibrio térmico promedio,

VM

ferromagneto = <S(R)>_Ngu .
B

Por tanto, reemplazando este valor promedio en la expresién del campo
efectivo, se tiene:

1
H —H+— S JR-R)SR),
1 guB%; ( )S(R/)
Vi J
CH4AMM YV A= ——2 =S JR),
N sy P " I®

en donde se asume que el Gnico efecto de las interacciones es reemplazar
el campo que cada espin siente por el campo H,y.
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Teoria de campo medio

Aproximacién de campo medio
En la aproximacion de campo medio, se considera que la magneti-
zacién del sistema estd dada por la solucién de:

H,
M = M (Tff> V H.pp = H+ M,

en donde Mj es la magnetizacién bajo la accién de H a una 1" dada,
en ausencia de interacciones magnéticas:

N H
Moy = —=~vSB S——] V v= .
0=y 70bs (”Y kBT) Y =9uB
En el caso de magnetizacion espontanea (ferromagnetismo), la ecuacién
inicial dard una solucién para M (T) alin en ausencia de campo apli-
cado (H = 0):
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Teoria de campo medio

Aproximacién de campo medio: Estado ferromagnético
Para resolver la ecuacién anterior se reescribe:

M(T) = My(z) & M(T):%,

T, 7. T, 7

Ty T, i} _.2_ 23, s

. M —-)\—x h.’C % X X iy x X X
saturation

M(Ty) / / / / / ’/
M (T3) M= MD(X)
M (1)
M)

x

La interseccién serd a x # 0 cuando la pendiente de T'/\ es menor
que la de My(x) en el origen: M} (0).

Estado Sélido Avanzado — Doctorado (Ciencia de Materiales)
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Teoria de campo medio
Aproximacién de campo medio: Estado ferromagnético
La pendiente M (0) se puede expresar en términos de la susceptibili-

dad,
<3M0) M(0)
xo= | 57 =— .
O0H ) g—o T
Recordando que y esta dada por la ley de Curie (considerando mo-
mento angular nulo),

N (gpp)* S(S +1)
= — vV kT H (H=0
Xo =g E BT > gupH ( ),
y considerando que cuando T'/\ y M (0) coincidan, se tendrd que la

T, de transicion del estado ferromagnético es:

T
3 = M500),




Teoria de campo medio
Aproximacién de campo medio: Estado ferromagnético
Calculando la susceptibilidad en la aprox. de campo medio:

X = M a = <H€ff>,

OH T
OMy OH,s;
0H,;; OH Xo(1+ %),

en donde H.pr = H + AM, por lo que,

¥ = X0 Y xo0= (8]\40>
1-— )\X() GH H:Heff

Para el limite de " > T, y H — 0, se tiene H.ry — 0, por tanto:
_ N(gnB)*S(S+1)

XN=Yv 8k T
T, N (gup)?
=L = Mj0) = = S(S+1
= Axo= ?C, S S — + ley de Curie-Weiss.
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