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Resumen— Se realizaron simulaciones de aleaciones de Fei-
xCox en forma de peliculas delgadas empleando el método de
Monte Carlo y el modelo de Heisenberg, con el fin de observar
las variaciones de las propiedades magnéticas, la temperatura de
transicion y el campo coercitivo a medida que se varia la
concentracion de cobalto (x). Para la construccion de las
muestras se emplearon condiciones semi-periédicas. Se empleé
ademas un Hamiltoniano que contiene términos correspondientes
a la interaccion entre primeros vecinos, y el término Zeeman.
Dentro de la interaccion entre primeros vecinos se consideraron
tres tipos de constantes de intercambio: Fe-Fe, Fe-Co y Co-Co.
Ademas, se ubicaron atomos de cobalto aleatoriamente dentro de
la red cristalina BCC de Fe. Se observé que tanto la temperatura
critica como el campo coercitivo tienden a disminuir a medida
que se incrementa x.

Palabras clave— Campo coercitivo, Monte Carlo, propiedades
magnéticas, temperatura critica.

Abstract— Simulations of Fei.xCox alloys as thin films using
Monte Carlo Method and Heisenberg model have been carried
out. Changes in magnetic properties, transition temperature, and
coercive field as a function of the cobalt concentration (x) were
observed. Semi-periodic conditions were used for the samples
construction. A Hamiltonian expression which contains terms
corresponding to the nearest neighbors interaction and the
Zeeman effect was used. Three types of exchange parameters
were considered: Fe-Fe, Fe-Co y Co-Co. Furthermore, cobalt
atoms were randomly placed inside the BCC crystal lattice of Fe.
Decrease not only in the critical temperature but also in the
coercive field was observes as the concentration x was increased.
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L. INTRODUCCION

Las aleaciones de FeCo han sido estudiadas gracias a que la
presencia de cobalto en el hierro mejora pardmetros fisicos
como la coercitividad magnética, la conductividad térmica y
la conductividad eléctrica. Estos materiales son dtiles en
piezas polares de electroimanes, relés, equipos telefénicos y
para cualquier aplicacién en la que se desee una elevada
intensidad magnética; ademds de ser uno de los materiales
magnéticos con mejor desempefio [1]. En la literatura se
encuentran reportes experimentales que se refieren a la
producciéon de estos materiales por diferentes técnicas; M.
Pratzer y H.J. Elmers realizaron estudios de peliculas ultra
delgadas de Fe-Co crecidas por la técnica de deposicién de
haces moleculares [2]. Entre sus resultados mds importantes
se encuentra la diferencia del comportamiento magnético de
multicapas comparadas con el material en bloque. 1. Jepu y
sus colaboradores [3] realizaron estudios morfoldgicos de
peliculas delgadas de Fe-Co crecidas por el método de arco de
vacio termoiénico. Ellos realizaron el estudio de las
propiedades magnéticas empleando el método no-destructivo
de efecto Kerr magneto-6ptico (MOKE).

Un factor importante que influye en las propiedades de
aleaciones FeCo es la concentracion de Co dentro del material
debido a que la adicién de éste en la estructura del hierro da
lugar al incremento de la intensidad de saturacioén del hierro
[I-3]. Aunque existe un buen nimero de trabajos
experimentales [4], no se han realizado muchos estudios
tedricos de modelamiento y simulaciébn que permitan
comprender la  fenomenologia que  gobierna el
comportamiento de estos materiales. Una de las técnicas mas
empleadas para hacer este tipo de simulaciones es el método
de Monte Carlo. Este método ha sido ampliamente empleado
para el estudio de propiedades magnéticas de diferentes
materiales tales como grafeno y nano-particulas [5,6] entre
otros. Esto se debe a que el método Monte Carlo es un
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algoritmo probabilistico que ayuda a reproducir la naturaleza
aleatoria del comportamiento a nivel microscépico de los
materiales. Por esta razén, las ventajas que presenta este
algoritmo frente a otros modelos matemadticos exactos residen
en que aquellas variables que determinan el comportamiento
global del sistema son de tipo aleatorio (espines).

En este trabajo se presenta un estudio de las propiedades
magnéticas en funcién de la temperatura y el campo
magnético de aleaciones FeCo en forma de peliculas delgadas.
Este estudio se realizé empleando el método de Monte Carlo
combinado con el modelo de Heisenberg y el algoritmo de
Metrépolis. Se obtuvieron propiedades tales como
magnetizacién, susceptibilidad magnética y ciclos de
histéresis, ademds del comportamiento critico del material.

1L METODOLOGIA

El Hierro y el Cobalto se caracterizan por tener espin neto de
2 y 3/2 respectivamente. Para la construccién de este modelo
se consider6 una estructura BCC (del Fe), incluyendo
impurezas de Co de forma aleatoria, de acuerdo con el
porcentaje deseado. En la figura 1 se presenta un esquema de
la muestra construida a un 10% de Co. El Hamiltoniano
empleado para realizar la simulacién es [7-9]:
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Donde Jij es la constante de intercambio entre primeros
vecinos. Este pardmetro puede tomar tres valores: para
interaccion Fe-Fe, para interaccién Co-Co, para interaccién
Fe-Co. Es necesario tener en cuenta si la interaccién es de
tipo ferromagnético o si  la interacciébn es de tipo
antiferromagnética. Los mecanismos de intercambio para las
fases FM y AFM son diferentes, y son vectores cldsicos de
espin de Heisenberg. K, es la constante de anisotropia. @ es el
vector unitario en la direccién del eje ficil, & y % son la
magnitud y direccién del campo magnético externo aplicado
respectivamente.

Se emplearon condiciones de frontera periddicas en el plano
xy y libres en el eje z para simular el comportamiento de una
pelicula delgada [10]. Las simulaciones se llevaron a cabo en
un proceso de enfriamiento desde una temperatura muy por
encima de la temperatura de Curie del Fe (1043 K) [11] y del
Co (1388 K) [12], hasta una temperatura de 100K, el cual
inicia desde una configuracion aleatoria de espines que
corresponde a temperaturas altas. Los valores promedio se
obtuvieron para 10* pasos de Monte Carlo por espin, con el fin
de llevar la muestra a condiciones de equilibrio. Las
cantidades bdsicas termodindmicas obtenidas fueron la
energia calculada a partir de la ecuacion (1), la magnetizacién
por sitio magnético ecuacion (2), calor especifico ¢, ecuacion
(3) y susceptibilidad magnética y ecuacién (4). Ademads se
obtuvieron ciclos de histéresis. Todas estas cantidades se
calcularon para diferentes concentraciones de Cobalto [13].
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III. RESULTADOS

Figura 1. Pelicula delgada de Fe con un porcentaje de Co del 10%

En la figura 1 se observa un esquema de la muestra de Fe
dopada con un 10% de Co. Se puede ver que los dtomos de
cobalto se organizan aleatoriamente, como lo requiere el
modelo implementado. El estudio presentado en este trabajo
estd dedicado al andlisis de las propiedades magnéticas de
estos materiales.
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Figura 2. Magnetizacion en funcién de la temperatura para diferentes
concentraciones de Cobalto
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En la figura 2 se muestran curvas de magnetizacién en
funcién de la temperatura para diferentes concentraciones de
Co en la aleacién Fe;.xCox. Se observa que la magnetizacién
disminuye a medida que se incrementa el porcentaje de Co.
Esto se debe a que las interacciones entre los iones de Fe y Co
son antiferromagnéticas, las cuales aumentan a expensas de
las interacciones ferromagnéticas Fe-Fe. Este comportamiento
se puede evidenciar en la figura 3 en la que se presenta la
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variacién de la magnetizacién como funcién del porcentaje de
Cobalto, a una temperatura de 600 K. La disminucién que se
observa se debe a que al aumentar el porcentaje de Co,
aumenta la cantidad de interacciones antiferromagnéticas.
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Figura 3. Magnetizacion en funcién de la concentraciéon de Cobalto
para T=600K.
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Figura 4. Susceptibilidad magnética en funcién de la temperatura
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La figura 4 presenta curvas de susceptibilidad magnética en
funcién de la temperatura para diferentes concentraciones de
Co. Se observa que la susceptibilidad disminuye a medida que
se incrementa la concentracion de Co; esto se debe al
incremento de las interacciones anti-ferromagnéticas Fe-Co.
También se puede evidenciar un corrimiento de la temperatura
critica hacia valores mayores como se muestra en la figura 5;
Esto se debe que al incrementar la concentracién de cobalto,
las interacciones Co-Co también tienden a incrementar.
Puesto que la temperatura de Curie del cobalto puro
(T:=1388°K) es superior a la del hierro puro (7.=1043°K), la
temperatura critica de la aleacién debe incrementar con el
aumento de Co.
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Figura 7 H. en funcién del porcentaje de cobalto.

Por otro lado se estudié el comportamiento histerético del
material. En la figura 6 se muestran ciclos de histéresis de la
aleacién Fe(xCox para diferentes valores de x. Las curvas
presentan un comportamiento ferromagnético. Se ve
claramente la influencia del porcentaje de cobalto en el campo
coercitivo en la figura 7 la cual presenta un incremento de H.
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con respecto a la concentracién de Co. Esto quiere decir que
al incrementar el porcentaje de Co el material se vuelve
magnéticamente mds duro. Nuevamente tiene que ver con que
el cobalto puro es un material magnéticamente mas duro que
el hierro y tiene una temperatura de transicion mayor. Al
aumentar el cobalto, la aleacion tiende a acercarse mas a su
comportamiento.

Iv. CONCLUSIONES

Se implementé un modelo empleando el método de Monte
Carlo y el algoritmo Metrépolis combinado con el modelo de
Heisenberg, para estudiar el comportamiento magnético de
aleaciones Fe-Co variando la concentracién de cobalto. Se
observé una fuerte influencia de este pardmetro en la
temperatura critica y el campo coercitivo de la aleacion.
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