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RESUMEN

Siendo una de las mas importantes propiedades en materiales ferromagnéticos, es la perdida
de magnéticidad, debido a los cambios de temperatura o su efecto al estar sometidos a campos
externos, siendo desde el punto de vista tedrico complejo, y dado que el método Monte Carlo,
es un método basado en la ley de grandes nimeros y hace propiedades probabilisticas que

permite aproximar el comportamiento de las transiciones de fase.

La implantacién del algoritmo planteado de la simulacién esta basada en el Modelo Ising en dos
dimensiones y se elabor6 en FORTRAN 90, lo cual permita obtener los parametros,
magnetizacion, capacidad calorifica, susceptibilidad magnética y la elaboracién diversos
diagramas de fase en situaciones ideales, como el incremento de temperatura el cual afecta la

magnetizacion permitiendo comprender el comportamiento en distintas fases.

Palabras clave: Modelo Ising, Montecarlo de Metrépolis, Ferromagnetismo.
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RIPRENDERE

Essendo una delle proprieta pit importanti nei materiali ferromagnetici, é la perdita di magnetita,
dovuta alle variazioni di temperatura o al suo effetto quando sottoposti a campi esterni, essendo
complessa dal punto di vista teorico, e dato che il metodo Monte Carlo, € un metodo basato
sulla legge dei grandi numeri e realizza proprietd probabilistiche che consentono di

approssimare il comportamento delle transizioni di fase.

L'implementazione dell'algoritmo di simulazione proposto si basa sul Modello Ising in due
dimensioni ed é stato sviluppato in FORTRAN 90, che consente di ottenere i parametri, la
magnetizzazione, la capacita termica, la suscettivita magnetica e lo sviluppo di vari diagrammi
di fase in situazioni ideali, come il aumento della temperatura che influisce sulla

magnetizzazione permettendo di comprendere il comportamento nelle diverse fasi.

Parole chiave: Modello Ising, Montecarlo de Metropolis, Ferromagnetismo
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INTRODUCCION

En la presente tesis titulada, “Implementacion de una Simulacion Montecarlo basado en el
modelo Ising con enfoque en las transiciones de fase en materiales ferromagnéticos”, este
estudio estd motivada debido al comportamiento de los materiales ferromagnetismo dado que
el estudio tedrico es muy complejo por ello, los modelos simplificados son capaces de
representar ciertos comportamientos tales como el modelo Ising y de Heisenberg, lo cual
permiten analizar la termodinamica del ferromagnetismo ideal y simular transiciones de fase.
Pero pese a la idealizacién del sistema con estos modelos la solucién analitica de los mismos
es imposible para mas de dos dimensiones y ello lleva a la necesidad de buscar diferentes
aproximaciones teéricas para poder aplicarlo, entre los cuales resaltan la teoria del campo
medio, y otros mas rigurosos pero aun asi, resulta incompatible con resultados experimentales,
en ese contexto, el método Montecarlo tiene mayor precision y compatible con resultados
experimentales, tal que el método Montecarlo esta basado, en la ley de los grandes nimeros,
y otras variantes como el método Montecarlo de metrépolis, permite generar estado de
configuraciones aleatorias que sigan la distribucion del ensamble, entiéndase que el ensamble
gue usamos es el candnico, de forma que para valores fijos de temperatura y campo externo,
podemos calcular de manera Unica en equilibrio, los valores de las demas cantidades como la
magnetizacién, capacidad calorifica, susceptibilidad magnética y construir sus respectivos
diagramas de fase se puede encontrar transiciones de fase, y los célculos de temperatura critica
y los principales exponentes criticos para ser comparados con las otras aproximaciones
tedricas.

Este estudio estd centrado en elaborar un programa que permite simular para diferentes

condiciones la estructura del trabajo de investigacién, est4 conformada por los siguientes items:

PLANTEAMIENTO DE LA INVESTIGACION: Esta seccion se refiere al planteamiento del
problema, en la cual esta incluida la realidad problematica, seguidamente de la formulacion del

problema, objetivos de la investigacion, justificacién de la investigacion.
MARCO TEORICO: Esta seccion sefiala el marco teérico conceptual la cual incluye los

antecedentes de la investigacion a nivel internacional, nacional y otras publicaciones, las bases

tedricas que sustentan el proceso de simulacion de algoritmos y la elaboracion del programa.
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VARIABLES E HIPOTESIS: Esta seccion sefiala la definicion de variables, su
operacionalizacion y planteamiento de la hipotesis del trabajo de investigacion.

METODOLOGIA DE LA INVESTIGACION: Esta seccion trata la metodologia de estudio, la
cual incluye el disefio metodoldgico, métodos de investigacion, técnica de recoleccion de datos

y técnicas para el procesamiento de la informacion.

RESULTADOS DE LA INVESTIGACION: Esta seccion consigna a los resultados de la
investigacion, se presenta los resultados por cuadros y gréficos de las variables fisica en

estudio, lo cual es obtenido del programa elaborado.

DISCUSION DE RESULTADOS: Esta seccién se sustenta luego de haber realizado el anélisis

correspondiente de los resultados obtenidos en la investigacién, con otros estudios similares.

CONCLUSIONES: Esta seccion sefiala las conclusiones obtenidas segun el objetivo planteado

y las hipétesis del estudio.
RECOMENDACIONES: Esta seccién se plantea recomendaciones para realizar estudios
posteriores mediante el uso del algoritmo y los programas en casos reales y compatibilizar con

estudios experimentales.

Finalmente, en la parte final del trabajo de investigacibn se encuentran los anexos, los

programas realizados para estudio en lenguaje de programacion cientificos FORTRAN.
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. PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA

1.1 Ildentificacion del Problema

El estudio tedrico del ferromagnetismo es muy complejo y por ello se han construido
diferentes modelos simplificados capaces de reproducir el fenémeno, siendo los mas famosos
los de Ising y Heisenberg, que permiten analizar la termodinamica a diferentes
condiciones de un material ferromagnético ideal y simular transiciones de fase. Sin embargo,
pese a haber idealizado el sistema con estos modelos, la solucién analitica de los mismos es
imposible para mas de 2 dimensiones y ello ha llevado a la necesidad de realizar diferentes
aproximaciones teéricas para poder aplicarlos, entre las cuales resaltan la teoria de campo
medio, la teoria de Landau, aproximaciones de Bragg-Williams y de Bethe-Peierls y la

rigurosa teoria de grupo de renormalizacion.

Aunque el magnetismo en materia condensada ha atraido la atencion de muchos
investigadores en el campo de los materiales, su comprensién es todavia incipiente que

requiere elementos de los diversos campos de la fisica actual.

Dentro de la caracterizacion de las propiedades termodinamicas de los materiales magnéticos
moleculares, se requiere sofisticados métodos de la fisica estadistica y del magnetismo
molecular. EI magnetismo de superficies ha tomado una gran importancia, debido a sus
relevantes aplicaciones tecnoldgicas en diferentes campos de la vida cotidiana. Tales, por
ejemplo, los sustratos anti ferromagnéticos son importantes en los sensores magnéticos, ya

gue aseguran el endurecimiento magnético de una de las capas ferromagnéticas del sensor.

El interés es de vital importancia, tanto teérica como experimental, de los materiales
magnéticos moleculares, ha crecido notablemente en las Gltimas tres décadas, debido a que
pueden mostrar, tales como, histéresis magnética en todo el volumen, y por el otro, presentar
diversos efectos importantes efectos desde el enfoque cuantico. Por otro lado,comparados
con los metales clasicos y los 6xido-metales, los magnetos moleculares tienen la gran ventaja
es que pueden obtener a través de una seleccidon apropiada de fuentes de espin, estos como

iones en los metales de transicion y radicales organicos (Baglieto, 2011). También las
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multiples aplicaciones tecnolégicas, las cuales se sustentan en fenémenos tales como el
ordenamiento magnético a temperatura ambiente, momentos magnéticos espontaneos, y la
aparicion de temperaturas de compensacion. Esta propiedad, asociada permite el incremento
de la coercitividad, permite la formacion a nivel atbmico pequefios dominios magnéticos
estables, situacion que tiene en la aplicacion en la escritura y borrado de memorias

magnetoopticas.

Dentro de la simulacion y el estudio numérico, mediante modelos de Ising de espines mixtos,
y de diversos magnetos moleculares, se han convertido en una importante herramienta
tedrica para su analisis ycomprension (Creutz, 1983). Es considerar que inicialmente los
sistemas del modelo de Ising de espines mixtos se estudiaron principalmente por curiosidad
tedrica, en la actualidad dada la ventaja y que permite entender de forma adecuada el
comportamiento se plantean diversas variantes que permite un excelente “laboratorio” y la
comprension de las propiedades termomagnéticas de algunos materiales moleculares
magnéticos. En los ultimos afios no solo se han estudiado sistemas ferromagnéticos, sino
gue también permiti6 se han caracterizado las propiedades magnéticas de sistemas
ferromagnéticos organicos (Nakamura y Tucker, 2002), los cuales se han sintetizado
satisfactoriamente, aunque sigue abierta la posibilidad de seguir analizando el mecanismo
del ferromagnetismo en estos materiales dado en el futuro puede permitir encontrar otras

aplicaciones relevantes en la tecnologia.

Debido a que el estudio desde el nivel tedrico es necesario muchas aproximaciones dado
que los efectos causados por los momentos dipolares a nivel interatbmico pero estos
efectos se manifiestan a nivel macroscopico y se recurre a matematicas muy complicadas
para llegar alguna aproximacién valida y resulta incompatible con resultados
experimentales y por ello se recurre al método Monte Carlo, que engloba un conjunto
de procedimientos de orden probabilistico y que tiene como objetivo establecer a
partir de la aleatoriedad mecanismos que permiten con gran certeza aproximar y observar
el comportamiento de los parametros fisicos de orden predictivo, asi como, resultados que

son cercanos a los obtenidos en el laboratorio.

El método Montecarlo tiene mayor precision cuando en los sistemas son aplicables el teorema
estadistico de la Ley de grandes nimeros. El método Monte Carlo Metrépolis permite generar
estados o configuraciones aleatorias que sigan la distribucién del ensamble candnico

compatible con la fisica estadistica en la termodinamica.
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1.2 Formulacion del Problema

En base a la necesidad de tener un algoritmo eficiente que permita encontrar parametros
termodinamicos relevantes y comportamientos bajo diferentes situaciones, surgen interrogantes

gue permite formular el problema general y problemas especificos.

Problema Principal

PG: ¢ Es posible implementar una simulacién Montecarlo basado en el modelo Ising que permita

obtener transiciones de fase en materiales ferromagnéticos?

Problemas Especificos

PEL: ¢ Es posible obtener por simulacion Montecarlo basado en el modelo Ising el

comportamiento de la Magnetizacion en funcion de la temperatura?

PE2: ¢ Es posible obtener por simulacion Montecarlo basado en el modelo Ising el

comportamiento del calor especifico en funcion de la temperatura?

PE3: ¢ Es posible obtener por simulacién Montecarlo basado en el modelo Ising el

comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcion de la temperatura?

PE4: ¢ Es posible obtener por simulacién Montecarlo basado en el modelo Ising el

comportamiento de la energia media en funcion de la temperatura?

1.3 Objetivos de la Investigacion

Los objetivos planteados en esta investigacion comprenden de un objetivo general y objetivos
especificos, que tiene como esencia implementar con el método Montecarlo basado en el
modelo Ising, y su implementacion es FORTRAN 90. Por tanto, los objetivos de la investigacion

guedan resumidos en los siguientes puntos:
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Objetivo General

OG: Implementar una simulacién Montecarlo basado en el modelo Ising que permita

obtener los parametros de las propiedades magnéticas en materiales ferromagnéticos.

Objetivos Especificos

OEL1: Determinar por simulacion Montecarlo basado en el modelo Ising el

comportamiento de la Magnetizacion en funcion de la temperatura.

OEZ2: Determinar por simulacion Montecarlo basado en el modelo Ising el

comportamiento del calor especifico en funcion de la temperatura.

OE3: Determinar por simulacion Montecarlo basado en el modelo Ising el

comportamiento de la susceptibilidad magnética en funcion de la temperatura.

OE4: Determinar por simulacion Montecarlo basado en el modelo Ising el

comportamiento de la energia media en funcién de la temperatura.

1.4 Justificacion

El Presente proyecto de investigacion se justifica a base de los siguientes argumentos:

e Justificacién Teorica

Se realiza, esta investigacion y tiene el propdsito de aportar al conocimiento ya existente y el
modelo Ising es un modelo que permite explicar el proceso ferromagnético, y las transiciones
de fase del comportamiento magnético de los materiales y este estudio es importante dado que

hay materiales que se pueden perder su capacidad magnética para ciertas temperaturas.
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e Justificacion Préactica
Se justifica desde el punto de vista practico, por el uso del método Montecarlo, y es un método
basado en comportamiento probabilisticos y que a mayor ciclo iterativo permite que los datos
en promedio se aproximan al valor real para lo cual se implementa un algoritmo en FORTRAN
con la finalidad de comparar los resultados tedricos, obtenido mediante la simulacion y
probando de esta manera su eficiencia.

e Justificacién Tecnolégica
Desde el punto de vista tecnolégico, permita predecir mediante simulacién el comportamiento
magnético de ciertos materiales ferromagnéticos y estos materiales son basicos en

generadores eléctricos y motores.

1.5 Limitacionesy Facilidades

Tedrica: Si bien se utiliza las teorias que involucran al modelo Ising y las propiedades
termodinamicas desde el enfoque de la mecénica estadistica, dado que es dificil de aproximar
mediante medios analiticos por ello se recurre a la implementacion de la simulacion del método
Montecarlo, la limitante se encuentra en que la simulacién se realiza mediante situaciones

ideales.

Temporal: El tiempo de simulacién para cada proceso es 6 a 8 horas, para una maquina de 12
GB, memoria RAM y teniendo en cuenta que el método Montecarlo el error se reduce a la raiz

del inverso del nimero de iteraciones.

Espacial: En cuanto al tamafio de la celda se ha utilizado a una matriz 40x40, realizando

iteraciones suficientemente grandes para realizar las orientaciones aleatorias de las matrices.

Facilidades: Para el desarrollo de la investigaciébn se cont6 con el tiempo necesario, los
recursos econémicos, la tecnologia limitada siendo con un ordenador portatil propia por la
pandemia.

Limitaciones: Las limitantes de la presente investigaciéon fueron debido al estado de

emergencia por lo que se coordind con personas involucradas en el temay el asesor via virtual.
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II. MARCO TEORICO

2.1 Antecedentes del Estudio

Si bien sabemos un material ferromagnético tienes propiedades magnéticas y al acercar a una
fuente magnética, dicho material se comporta como iman debido a la alineacién de los
momentos magnéticos a nivel microscépicos y por tanto para explicar de forma conveniente
(Brooks-Bartlett Marion,2015).

El estudio tedrico del ferromagnetismo es muy complejo y por ello se han construido modelos
simplificados capaces de capturar la fisica esencial del problema, siendo los més famosos los
de Ising y Heisenberg, que permiten analizar la termodindmica de un ferromagnético ideal y
simular transiciones de fase. Sin embargo, pese a haber idealizado el sistema con estos
modelos, la solucion analitica de los mismos es imposible para mas de 2 dimensiones y ello ha
conllevado a la necesidad de realizar diferentes aproximaciones teéricas para poder aplicarlos,

entre las cuales resaltan la teoria de campo medio (Kobe,2000).

Un modelo fisico sobre una red de espines es el modelo de Ising, fue propuesto por Wilhelm
Lenz en 1960 para explicar el fendmeno de magnetizacién espontanea presente en materiales
ferromagnéticos (Kobe,2000). Estos materiales presentan magnetizacion en temperaturas
menores a una temperatura critica, inclusive con campo externo nulo, mostrando una transicion
de un estado ordenado a otro desordenado, donde el parametro de orden es la magnetizacion.
El modelo de Ising bidimensional presenta transicion de fase a una temperatura distinta de cero,
permitiendo comprender varios aspectos de los fendmenos de transicion (Gelover Santiago,
2005). En el modelo unidimensional la situacion es distinta ya que no existe transicion de fase

a una temperatura mayor que cero.

Dado que la interaccién entre espines afecta ciertos comportamientos colectivos del sistema,
por ejemplo, en un sistema bidimensional de espines que no interactlan entre si, no existe
transicion de un estado ferromagnético a uno paramagnético; sin embargo, usando el modelo
de Ising se encuentra que el sistema presenta transicion de fase. Este hecho manifiesta la
importancia de la presencia de las interacciones y se espera que los parametros fisicos

termodinamicos permiten cuantificar en la red de interacciones influya en la transicion de fase.
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Por otro lado, conociendo que el modelo de Ising en una dimension no presenta transicion de
fase y en una red en dos dimensiones. El modelo de Ising es uno de los modelos més
importantes de la mecénica estadistica y ha sido utilizado para modelar fenbmenos naturales
presentes en otros campos como las ciencias sociales, la biologia, la computacién y muchos
otros (Morén y Mora,2003).

Algunos estudios tedéricos y simulaciones computacionales han sido efectuados con el propésito
de describir el modelo de Ising sobre redes de mundo pequefio. Zegarra Borrero y Loro
Ramirez, (2013), estudiaron teéricamente el modelo de Ising sobre una red generada a partir
de una red unidimensional, ellos encontraron que la red presenta transicion de fase tipo campo
medio, evidenciando que las reconexiones inducen una transicién de fase que en la red

unidimensional no existe.

Dado que los resultados tedricos predicen transiciones de fase y permiten calcular temperaturas
de transicién y exponentes criticos, poseen un error involucrado que generalmente resulta
incompatible con resultados experimentales y por ello resulta necesario recurrir al método
Monte Carlo, que tiene mayor precision debido a que se fundamenta en el teorema estadistico
de la Ley de grandes numeros. El método Monte Carlo Metrépolis permite generar estados o
configuraciones aleatorias que sigan la distribucién del ensamble de forma que para valores
fijos de temperatura (T ) y campo externo (H) podamos calcular de manera los valores de las
demas cantidades de interés (magnetizacion M, capacidad calorifica Cyy susceptibilidad
magnética yr) y construir sus respectivos diagramas de fase.

A partir de estos diagramas de fase se puede encontrar transicibn de fase, calcular la
temperatura critica y los principales exponentes criticos para ser comparados con los de otras

aproximaciones tedricas.

2.2 Marco Teorico Conceptual

En esta seccién se analiza los enfoques te6ricos que esta involucrado este estudio para su

sustento cientifico.
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Transiciones de fase y fendmenos criticos

Las substancias pueden hallarse en una gran variedad de estados, cada uno de los cuales
esta caracterizado por los valores de sus variables termodinamicas. Cada estado presenta
ciertas propiedades macroscopicas que se conservan al evolucionar las variables
termodindmicas, pero existen intervalos muy estrechos de estas variables en los que el
sistema cambia notablemente sus propiedades, se dice entonces que el sistema experimenta
una transicion de fase. Los ejemplos mas familiares de transiciones de fase los constituyen
las transiciones liquido-gas, sélido-gas y sélido-liquido de un fluido clasico (Rubio Puzzo y
Saracco, 2011).

Fisicamente, una transicion de fase se corresponde con un cambio drastico (es decir es un
comportamiento brusco de cambio), en algunas propiedades del sistema al variar uno de sus
parametros, como la temperatura. Un caso bien conocido son los cambios entre estados de
agregacion de la materia: solido, liquido y gaseoso. Por ejemplo, el agua se encuentra en forma
de hielo por debajo de 0°C y en forma de vapor para 100°C y la fase liquida es un rango
intermedio. Otro de los fendbmenos muy estudiados es la magnetizacion, tal que algunos metales
en principio sin ningun tipo de ordenamiento magnético pueden presentar magnetizacién no
nula por debajo de cierta temperatura critica, también conocido como la temperatura Curie,
incluso en ausencia del campo magnético externo (Rubio Puzzo y Saracco, 2011). El efecto
reside en el origen cuantico denominado interaccion de intercambio que esta relacionado con

el solapamiento de la funcién de onda de los electrones.

Por otro lado, existe una gran variedad de transiciones de fase, tales, como son las
ferromagnéticas, ferroeléctricas, fluido-superfluido y conductor-superconductor, entre otras. Las
primeras teorias que surgieron en el estudio de las transiciones de fase son las llamadas
clasicas o de campo medio, como la teoria de van der Waals de las transiciones de fase liquido-
gas (1873), la teoria de Landau de las transiciones de fase que “el denomina continuas (1937)

y la teoria de Curie-Weiss de las transiciones de fase magnéticas (1948) (Kobe, 2000).
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Figura 2.1

Diagrama de fases correspondiente a un fluido. Ademas de las curvas de coexistencia entre
las fases, se muestra el punto triple (PT), que es el Unico punto en donde coexisten las tres
fases, y el punto critico (Pc), que es el punto terminal de la curva de coexistencia liquido-gas.
(T3, P3) son los valores de la Temperatura y la Presidén en el punto triple y (Tc, Pc) los valores

de estas mismas variables correspondientes al punto critico. Elaboracion propia.

Consideremos, el ejemplo de un fluido, cuyo diagrama de fases se muestra en la Figura 2.1,
el liquido se evapora, a lo largo de la curva de coexistencia liquido-gas se observan dos
comportamientos termodinamicos distintos. En todos los puntos de la curva, excepto en el
punto terminal que se conoce como punto critico, se observan simultaneamente un calor
latente, asi como una discontinuidad en la densidad (De la Espriella et al.,2012). En el punto
critico, por el contrario, se pasa continuamente de la fase liquida a la fase gaseosa y no se
observa un calor latente ni una discontinuidad en la densidad. En el caso de la transicion de
fase solido-liquido la curva de coexistencia no exhibe un punto terminal y la transicion siempre
se presenta con un calor latente. Entonces, desde el punto de vista termodinamico, es posible
distinguir dos tipos de transiciones de fase: aquellas que se presentan con un calor latente y

aquellas en las que “este no se observa.
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De lo visto, del comportamiento de la Figura 2.1, es importante sefialar que, si bien la
clasificaciéon de Ehrenfest de las transiciones de fase tiene el gran mérito de revelar las
similitudes existentes entre fendmenos tan diferentes como el magnetismo, el ferro
electricidad, la superconductividad y la transicién liquido-vapor en el punto critico, “esta no es

correcta (Guisoni et al., 2011).
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Figura 2.2

Figura 2.2. (a) Para una transicién de fase de primer orden, el potencial de Gibbs, G, es continuo
pero las primeras derivadas, tales como V y S son discontinuas. (b) Para una transicién de
fase de segundo orden, tanto el potencial de Gibbs como sus primeras derivadas son

(Guisoni et al., 2011).

También, tener en cuenta como la entropia, el volumen, la temperatura, la presién y la entalpia.

En la transicion de fase estas cantidades, correspondientes a derivadas de primer orden del
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potencial de Gibbs, son discontinuas (Guisoni et al., 2011). En particular, el calor latente
esta asociado con una discontinuidad en la entropia. Por otra parte, son transiciones de fase
de segundo orden aquellas para las cuales, los potenciales termodinamicos, asi como sus
derivadas de primer orden son continuos, mientras que alguna de sus derivadas de segundo

orden es discontinua en el punto de transicion, ver Figura 2.2 (a) y (b).

De acuerdo con esta clasificacion, en la transicion de fase ferromagnética deberia observarse
una discontinuidad finita en la capacidad calorifica. En un ferromagneto real, la capacidad

calorifica diverge hacia infinito, ver Figura 2.3

T, T

Figura 2.3

Figura 2.3. Para la transicion de fase ferromagnética las primeras derivadas de potencial de
Gibbs, G, son continuas pero algunas derivadas de segundo orden, por ejemplo el calor
especifico a campo magnético constante, Cu, divergen.

Tal, es asi como, en 1937, L. D. Landau observ6 que una transicion de fase sin calor latente
estd acompafiada de un cambio de simetria del sistema. La transicién liquido-vapor en el
punto critico, es una excepcion a este comportamiento. Para entender mejor el concepto de
simetria, consideremos el caso de un material magnético, el cual a temperaturas altas y en

ausencia de campo magnético externo no exhibe una magnetizacion permanente mientras

25



gue por abajo de la llamada temperatura de Curie si la exhibe, ver Figura 2.4. En este caso,
la transicidn tiene lugar precisamente en la temperatura de Curie y esthd acompafiada por una

reduccion de simetria del sistema, pues por debajo de

1. T

Figura 2.4

Figura 2.4 Magnetizacion como funcion de la temperatura, en ausencia de campo magnético

externo. Por arriba de la temperatura de Curie, Tc, la magnetizacién es cero.

Segun la Figura 2.4, la temperatura llega un momento en el que las fluctuaciones térmicas son
tan fuertes que se anula el efecto, desapareciendo la magnetizacion. Habiendo dos clases de
transicion, lo que se llama de primer orden, (discontinua), que se observa un salto en la primera
derivada del potencial termodinamico. Y del segundo orden (continua), aunque todas las
funciones termodinamicas son continuas, se observa un salto o divergencia en la segunda
derivada, siendo el caso de las transiciones ferromagnéticas y paramagnéticas (Morgado,
2016).

En cuanto a los parametros de orden es la magnetizacion, mientras que para un sistema
ferroeléctrico es la polarizacién eléctrica. En términos del parametro de orden, se pueden
distinguir dos tipos de transiciones de fase. Por una parte, transiciones para las que el
pardmetro de orden es discontinuo en el punto de transiciéon y por otra, transiciones para las
gue el parametro de orden tiende a cero continuamente cuando la temperatura aumenta hacia
la temperatura de transicién. Las transiciones de fase sélido-liquido y liquido-vapor (excepto

en el punto critico) de un fluido, son ejemplos de transiciones dentro del primer grupo, las cuales,
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en una nomenclatura mas moderna se conocen como transiciones de fase discontinuas. En el
segundo grupo se encuentran transiciones de fase tales como la fluido-superfluido, la
ferromagnética y la transicion liquido-vapor de un fluido, en el punto critico. Estas transiciones
son generalmente conocidas como transiciones de fase criticas o continuas por lo que los
correspondientes puntos de transicion se conocen como puntos criticos (Guisoni et al., 2011).
Un punto critico de lo mencionado, en los péarrafos anteriores, el punto critico juega un papel
fundamental en la teoria de las transiciones de fase, por lo que es muy importante tener en

cuenta las caracteristicas del sistema en ese punto.

Tabla 2.1 Definicion de los exponentes criticos para un ferromagnéticos. (Guisoni et al.,

2011).
Exp. Definicion Condiciones X 2111‘[1(1&1(1‘(111(‘
caracteriza
€ H M
; . — - B Calor especifico
Q C ~ (g) >0 =0 =0 -
Magnetizacion
3 M~ (—¢ ) o = 5
e =8 0 0 para H =0
Susceptibilidad
6 X ~ (g)? =0 =0 =8 magnética
para H =0
3 H e [MPsgn(M) =0 =0 =0 Grado de la

isoterma critica

C' denota el calor especifico, M la magnetizacion, y la susceptibilidad magnética

y H el campo magnético.
1 Tabla 2.1

Dado segun, la Tabla 2.1 se definen algunos de los exponentes criticos mas usados, relativos
a g, para un sistema magnético. En muchos de los casos que se han estudiado, las teorias
clasicas predicen correctamente el comportamiento cualitativo del sistema, pero no

proporcionan los valores correctos de los exponentes criticos ni de la temperatura critica, debido
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a que no toman en cuenta las correlaciones de corto alcance que son especialmente

importantes en el punto critico.

En base, a estas observaciones, es precisos mencionar que existe otros métodos de solucion
para este tipo de problemas son series de alta y baja temperatura, el grupo de renormalizacion,
el método de Monte Carlo, ademas de algunas soluciones exactas. Siendo el método
Montecarlo permite tener mayor confiabilidad desde el punto de vista numérico para entender
este proceso. De las soluciones exactas que se mencionan, la mas conocida es la de L.
Onsager al modelo de Ising bidimensional en ausencia de campo magnético externo, (Onsager,
L., 1994).

Propiedades macroscopicas de un sistema

Se sabe que la idea principal de la fisica estadistica es describir el sistema macroscépico
mediante propiedades termodindmicas que derivan de promedios estadisticos sobre las
configuraciones del sistema, es decir, sobre cada uno de sus posibles estados microscépicos.
Considerando el namero de particulas N fijo y una temperatura T fija también, considerando
candnico (Creutz, 1983). En este colectivo, la probabilidad de que el sistema a una temperatura
T dada esté en una configuracion determinada de energia E es proporcional al factor de

Boltzmann:

e PE e PE

Pr = S = 2 1)

Donde, 8 = L
KT

Siendo K es la constante de Boltzmann, y Z se define como la funcién de particion, que es
simplemente el factor de particion, que es simplemente el factor de normalizacion de la
probabilidad que recorre en todas las posibles configuraciones del sistema, (Creutz, 1983).

A partir de la ecuacién anterior permite relacionar los diferentes parametros termodinamicos,

como por ejemplo la energia del sistema U y el calor especifico a volumen constante C,,.
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U= (E) = Y, EePEv 2)

Por otro lado, el calor especifico a volumen constante viene definido por:

ou

Gp) 3)

Cy=

Sin embargo, a nosotros nos interesa una forma que podamos calcular numéricamente por lo
gue se puede expresar la ecuacion (3) como la energia promedio:
_ﬂEv 6 6 1
Cu=i ZVL:E_ZE e FEv + Y E e—FEv )
JaT Z ZadT v BT Z

v v

1 YEe#ftr 1 Y Eebiv’
v v v v )

C, = -
kgT? Z kgT? Z

Ahora bien, estas expresiones se corresponden con (E2) y (E)? por lo que el calor especifico
gueda de la forma mas util de poder utilizar numericamente.
1

= 2y — 2
Com (B~ (E) @

En lo que respecta a las funciones relativas al magnetismo, lo mas significativo es encontrar la
magnetizacién M, que es la suma de todos los momentos de las particulas, y la susceptibilidad
magnetica y. Siendo B el campo magnetico aplicado, entonces:

Lo Mye FEr

M= (M) =2

(5)

x= (=) (6)
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e (2) = () @)

X:

El Ferromagnetismo e importancia

El estudio de los comportamientos de los materiales frente al campo magnético se puede
clasificar ciertos materiales como llamados diamagnéticos que tienen emanacion en direccion
contraria al campo aplicado y son repelidos hacia regiones del campo mas débil, dado que este
fendmeno es comun a todos los atomos, ya que la induccién de Faraday provocara un momento
inducido, en sentido contrario al campo, es decir una magnetizacion en sentido contrario al
campo por tanto podemos afirmar el efecto diamagnético en el material siempre existira, dentro
de lo cual tenemos ejemplos como el agua, bismuto metalico , los gases nobles, derivados del
carbono como grafito, silicio, magnesio, etc. Es decir, son elementos generalmente tienen el

numero par de electrones (Creutz, 1983).

Mientras que los materiales paramagnéticos son atraidos débilmente por un iman, la
temperatura influye apreciablemente en dicha de atraccién, cuando la temperatura aumenta y

la fuerza disminuye y viceversa, es como si se opusiese a la fuerza de atraccion.

En estos elementos la magnetizacién estaria en la misma direccién que el campo aplicado,
Osea se imana en la misma direccion del campo y por tanto esto conduce que el valor de la
susceptibilidad magnética es positivo, dado que aplicacibn mas rigurosa de esta explicacion
dentro del enfoque de la mecénica cuantica. Dado que su naturaleza radica en la existencia de
un momento magnético asociado al electron de valor constante y de sentido contrario al
momento cinético del electrébn que denomina spin del electron, entre los materiales mas
conocidos de ese tipo materiales tenemos magnesio, molibdeno, litio, tantalo, etc., cuya

caracteristica es baja susceptibilidad (Creutz, 1983).

La explicacién del ferromagnetismo es un este fendmeno se basa en que los materiales
ferromagnéticos macroscoépicos estdn compuestos de un gran nimero de pequefias regiones o

dominios magnéticos en cuyo interior la imanacién local esta saturada.
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Figura 2.5. Orientacion de los dipolos magnéticos en un material ferromagnéticos.

La importancia de materiales ferromagnéticos es aquellos atraidos muy fuertemente por un
iman y por tanto se imanan en la misma direccion del campo magnético aplicado de los hechos

experimentales mas sobresalientes se presentan los materiales ferromagnéticos se puede

resumir en lo siguiente.

a) Aparece una gran fuerza en las proximidades del iman y siempre es de atraccion.

b) No existe proporcionalidad entre la magnetizacion y la excitacibn o magnética 6sea la
susceptibilidad magnética no es constante, dado que la relacién de la magnetizacién y
el campo magnético aplicado no tiene expresion analitica y se establece de forma

gréfica, se obtiene una curva parecida a la Figura 2.6.
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Figura 2.6. Relacion entre la magnetizacion (M) y el campo aplicado (H)

En la Figura 2.6 se puede mostrar una primera zona de imanacién aumenta muy despacio a
continuacion aparece una zona bastante y por Gltimo después de un codo la magnetizaciéon no
aumenta, aunque haya H (Creutz, 1983). Entonces se dice que el material se ha saturado y
no se puede imanar mas. Dicha curva recibe el nombre de curva de magnetizacién o imanacion

del material.

c) Otro fendmeno muy interesante e importante es el hecho de los materiales
ferromagnéticos es de mantener la imanacion permanente (esto quiere decir que el

material permanece imanado a pesar de que el campo externo no exista).

d) Las propiedades ferromagnéticas o0 mas sencillamente la imanacion desaparece por
encima de la temperatura determinada como caracteristica de cada material y que se
denomina temperatura de Curie. Por ejemplo, para el hierro es 770° C y para el Niquel
358°C.
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Figura 2.7. Comportamiento de los materiales ferromagnéticos en limite de la temperatura

critica o de Curie.

En la Figura 2.7, se observa que segun la agitacion térmica vence a la energia de intercambio
gue mantiene a los momentos magnéticos alineados, y el comportamiento pasa a ser
Paramagnético con cero magnetizaciones. Esta temperatura de transicion se denomina
temperatura de Curie (Tc) para ferromagnetos y ferrimagnetos, y en el caso de los

antiferromagnetos se denomina temperatura de Néel.

Tener en cuenta, cuando se incrementa la temperatura de un material ferromagnético o
ferrimagnético, la energia térmica adicional incrementa la movilidad de los dominios,
facilitandoles su alineacién, pero también impidiendo que se conserven alineados cuando se

elimina el campo (Creutz, 1983).
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Tabla 2.2. Temperatura de Curie para algunos materiales conocidos.

Material Temperatura de Curie (°C)
Gadolinio 16
Nd,Fe,,B 312
Niquel 358
BaO - 6Fe,0, 469
Co.Sm 747
Hierro 771
Alnico 1 780
Cunico 855
Alnico 5 900
Cobalto 1317
2 Tabla 2.2

e) En un material paramagnético los momentos magnéticos no poseen ninguna orientacion
preferencial, y en consecuencia ninguna magnetizacion espontanea. En presencia de
un campo magnético externo, los momentos magnéticos tenderan a alinearse
magnetizando al material. Este proceso se denomina magnetizacion inducida.

f)  Ocurrencia de fendbmeno denominado “Histéresis magnética” que se pone de manifiesto

al estudiar la evolucion completa de By H.

Curva de histéresis

El ciclo de Histéresis entre B y H, es una consecuencia de la curva entre i y i, dado que:

B = o (H + i)

Figura 2.8, se parte de un material, que no estd imanado al ir aumentando H, aumenta B, lo
gue se llama curva de imanacion y la saturacién se obtiene cuando se obtiene una pendiente
constante entre B y H. Luego se disminuye H y la curva no recorre el mismo camino, llegando

a H=0, y por tanto existe un valor de B y por tanto de M ésea el material se quedado imanado.
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Figura 2.8. Curva de histéresis de un material ferromagnético al estar sometido a campo

magnéticos externos.

Si se cambia el sentido de H, para ello bastara cambiar el sentido de la corriente que genera H,
se llega a un punto donde B=0, para un valor de H, lo que recibe el nombre fuerza coercitiva es
la fuerza capaz de romper la imanacioén. Y luego se sigue el mismo proceso hasta llegar al punto

a.

La energia magneto estatica es la energia potencial magnética de un material ferromagnético
debida al campo magnético externo generado y este proceso de imanacion se gasta energia
empleada en desplazar las paredes de los dominios y en girar la imanacién en el sentido del

campo aplicado.

Los materiales ferromagnéticos y ferromagnéticos se clasifican como magnéticamente suaves
o duros, dependiendo de la forma de su ciclo de histéresis, Los materiales ferromagnéticos
suaves se utilizan a menudo para mejorar la densidad de flujo magnético (B) producida cuando
se hace pasar una corriente eléctrica a través del material y tienen como caracteristicas fisicas
de magnetizacién de alta saturacion, alta permeabilidad, pequefio campo coersitvo. Aleaciones
de Fe y Si, son materiales magnéticos blandos de mas amplia utilizacion, por ejemplo, en

motores, transformadores 6 generadores, son las aleaciones de Fe con 3-4% en peso de Si.
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Figura 2.9. (a) El area del ciclo representa la energia magnética presente en el proceso, y
también dicha area depende de la temperatura, (b) la curva en el proceso y la temperatura de
Curie (Creutz, 1983).

Mientras los materiales magnéticos duros, estos materiales se imanan en un campo magnético
lo suficientemente fuerte como para orientar sus dominios magnéticos en la direccién del campo
aplicado.

Una parte de la energia aplicada del campo se convierte en energia potencial que se almacena
en el iman permanente producido. Un iman permanente, por consiguiente, se encuentra en un
estado de energia relativamente alto, comparado con un iman que no esta imanado. Los
materiales magnéticos duros son dificiles de desimanar, una vez imanados debido basicamente
a sus altas constantes de anisotropia cristalina y a defectos que imposibilitan el movimiento de
las paredes de dominio. Estos materiales se imanan en un campo magnético lo suficientemente
fuerte como para orientar sus dominios magnéticos en la direccién del campo aplicado.

Entre los materiales mas usados, Alnico (aleaciones de Al, Ni y Co): Las aleaciones alnico son
aleaciones de Al, Ni y Co mas Fe como material base, y son los mas importantes materiales
magnéticos duros que se utilizan hoy en dia. En EE. UU. Cuentan con un 35% del mercado de
los materiales magnéticos. Estas aleaciones se caracterizan por un producto (BH)max, muy alto,
una alta imanacién remanente y una fuerza coercitiva moderada, Aleaciones de las Tierras
Raras, se estdn empezando a producir a gran escala y tienen propiedades magnéticas

superiores a las de cualquier material magnético comercial.
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El Magnetismo y el modelo ISING

El ferromagnetismo que aparece en muchos materiales ordinarios como el hierro y el niqueles
es la presencia de magnetizacion espontanea e incluso cuando hay campo magnético externo.
Se sabe que una fraccién importante de momentos magnéticos o spines de los atomos se
alienan en la misma direccion debido a la interaccion entre ellos, dando lugar que se emane la
muestra (Klaus, 1995).

El modelo de Ising pertenece a una clase de modelos en donde los sistemas se modelan como
una red con una base de microsistemas en los sitios de la red, dichos microsistemas pueden
tener un numero discreto o continuo de estados y habra una cierta interaccién definida entre los
sitios. Por tanto, se considera como un modelo fisico propuesto para estudiar el comportamiento
de los materiales ferromagnéticos fue inventado por Wilhelm Lenz (1920) que lo propuso como
un problema a su alumno Ernst Ising para demostrar que el sistema presentaba transicion de
fase.

Es un modelo de red que consiste en una coleccion de momentos magnéticos que se denotan

por flechas y las cuales podemos pensar como atomos cuyo spin tienen un momento magnético

R AFATYF
R

Vit tt
ARARAE;

Figura 2.10

Figura 2.10. Estructura bidimensional de los spines.

Se parte de una red regular que imita a la red cristalina de hierro o niquel, dado que un spin es
un fendbmeno cuantico. Por conveniencia se toma valores +1 0 -1 y J es la energia de interaccion

entre los espines i-ésimo y j-ésimo, asi mismo estan en sitios contiguos de la red.
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El modelo Ising méas simple asume interacciones entre vecinos cercanos y por tanto el

hamiltoniano o la energia del sistema es:

E =—]Y S:S; (8)
(ij)
Donde, (i,j) Indica la suma de spines contiguos.
Donde la ecuacion anterior es la energia del estado particular del sistema, y S; = S; entonces la

energia del sistema decae una cantidad J.

Donde, significa la expresién 2.2.8, el espin del i-"ésimo “atomo y J es un parametro que mide
la intensidad de la interaccion de intercambio. Si J > 0, la energia de interaccion es mas pequefia
cuando los momentos magnéticos son paralelos que cuando son antiparalelos (Muglia, 2011).
Cuando J < 0 se tiene la situacion inversa. Por lo tanto, si J > 0 (J < 0) el estado de minima
energia sera el que favorezca la orientacién paralela (antiparalela) de los momentos
magnéticos, esto es, aquel que tienda a producir ferromagnetismo (anti-ferromagnetismo).
Ademas, como la interaccion de intercambio depende del grado de traslape que puedan
alcanzar las funciones de onda de los electrones de los dos “atomos, J cae rapidamente con el
incremento en la separacién entre los “atomos, por lo que la interaccién de intercambio es
apreciable soélo silos “atomos estan lo suficientemente proximos unos de otros (Mellor Vincent,
2011). La mecanica estadistica de particulas con interacciones entre vecinos cercanos de la
forma —JS:S; es muy complicada, debido al comportamiento cooperativo que presentan. Por
este motivo han surgido aproximaciones al modelo de Heisenberg tales como el modelo de

Weiss o el modelo de Ising.

Si existe un campo magnético externo H, los momentos magnéticos de interaccion con el campo

aplicado es: Eg = —HS;

E=—]YSS;—HYS: 9)
(L)) i

Mientras la energia del sistema de spines es minima los spines son paralelos entre si, y la

temperatura tiene un efecto desordenador lo cual debe considerarse. Asumiendo que los spines
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del sistema estan en equilibrio térmico con un bafio térmico a una temperatura T, el
comportamiento puede ser descrito por un ensamble candénico.

Imaginando que, con el paso, del tiempo, los spines se estan invirtiendo, y el sistema se va
moviendo en diferentes configuraciones (Mellor Vincent, 2011). El resultado fundamental de la
mecanica estadistica en un sistema en equilibrio con un bafio térmico, entonces la probabilidad
de encontrar el sistema en cualquier estado particular es proporcional al factor de Boltzmann
(Muglia, 2011).

Eq
P, = eKsT (10)

E, : Esla energia en el estado

K p : Es la constante de Boltzmann

P, : Es la probabilidad de encontrar al sistema en el estado «
Y cada uno de estos estados es una configuracién particular de spines a los cuales se refiere a
un microestado del sistema, por tanto, si tenemos un mallado de N spines Ising cada spin puede

tener dos posibles estados entonces hay 2V diferentes posibles microestados del sistema.

Desde el punto de vista microscopico la interaccion de spines del sistema con bafio térmico
causa gue el sistema va a transiciones de microestado a otro. Los Spines dan vuelta de +1 a -
1 viceversa asi también se ganan o se pierden energia (Muglia, 2011).

Una medida macroscépica de una cantidad como el momento magnético total o magnetizacion
se obtiene promediando los microestados que el sistema visita durante el tiempo de una medida
realizada, entonces el momento magnético de un microestado M, es la suma de valores de §;
para todos los spines en el estado particular, entonces la medida de magnetizacion del sistema
es:

Donde: M=} S;
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Desde el punto de vista analitico solo un nimero limitado de mallado puede ser estudiado. Lars
Onsager (1944), resolvio el modelo Ising en dos dimensiones en un mallado cuadrado regular,

sin campo magnético externo y encontré:

1/8
M(T) = 1

Q-7 T<T. (12)
(senh(%éT))4

Con un valor de temperatura critica:

Kpl,

=__ = =2269185314
J In (1 ++/2)

(13)
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I1l. VARIABLES E HIPOTESIS

3.1 Definicidon de las variables

Bajo el nombre del Método Montecarlo, se agrupan una serie de procedimientos que analizan
distribuciones de variables aleatorias tratando de simular una experiencia real y nos permite
resolver problemas fisicos y mateméaticos mediante la simulacion de variables aleatorias. El
método Montecarlo fue bautizado asi por su clara analogia con los juegos de ruleta de los
casinos, el mas célebre de los cuales es el de Montecarlo, casino cuya construccion fue

propuesta en 1856 por el principe Carlos Il de M6naco, siendo inaugurado en 1861.

Por otro lado el ferromagnetismo aparece en muchos metales ordinarios como el hierro y niquel,
e incluso la presencia de magnetizacion espontanea en los materiales y para entender el
comportamiento el método de Ising es una red cuadrada de interacciones entre los spines hace
gue surge el alineamiento e incluso a altas temperaturas se genera transiciones de fase, lo cual
es importante entender su comportamiento para el mejoramiento de materiales para usos en

diferentes campos tecnoldgicos, en ese contexto se propone las variables dadas como sigue:

Variable 1: Simulacién Montecarlo basado en el modelo Ising.

Variable 2: Transiciones de fase en materiales ferromagnéticos.

3.2 Operacionalizacién de las variables

Primero se identifica las variables y luego para cada una de las variables se ha determinado los
indicadores respectivos que permite operacionalizar de tal forma sea explicito en su

cuantificacion. A continuaciéon, se muestra en el Tabla 3.1.
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Tabla 3.1. Operacionalizacion de las variables independiente y dependiente.

Variable

Dimensiones

Indicadores

Simulacion Montecarlo
basado en el modelo
Ising.

Simulacién no
deterministica o
estocastica.

Elaboracioén del algoritmo.
Eficiencia del algoritmo.

Transiciones de fase en
materiales
ferromagnéticos.

Propiedades magnéticas
macroscopicas a partir de
un comportamiento
microscoépico.

Magnetizacion.
Calor especifico.
Temperatura.
Susceptibilidad
magnética.
Energia media.

3.3 Hipotesis general e hipotesis especificas.

Hipotesis General

HG: Implementar un proceso de simulacion Montecarlo basado en el modelo Ising que

permitira obtener transiciones de fase en materiales ferromagnéticos.

Hipotesis Especificos

HGL1: La simulacién Montecarlo basado en el modelo Ising permitira la

Magnetizacion en funcion de la temperatura.

HG2: La simulacion Montecarlo basado en el modelo Ising permitird del calor

especifico en funcién de la temperatura.

HG3: La simulacién Montecarlo basado en el modelo Ising permitird de la

susceptibilidad magnética en funcién de la temperatura.

HG4: La simulaciéon Montecarlo basado en el modelo Ising permitird de la energia

media en funcién de la temperatura.
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IV. DISENO METODOLOGICO

En esta seccion se describe los aspectos metodoldgicos de la investigacion, los instrumentos
utilizados y el procedimiento de andlisis realizado. En primer lugar, se desarrolla el método
utilizado, haciendo referencia al &mbito de esta tesis, enumerando las fases de la investigacion,
presentando los elementos del método Montecarlo, seguidamente se analiza las variantes del
método Montecarlo cuyo enfoque esta basado en el modelo de red llamada Ising, mediante

diagrama de flujo y seudo cddigos que permite entender los procesos realizados.

Dentro de las categorias esta tesis se ubicaria en resultados cuantitativos, teniendo en cuenta
cuantitativa se debe usar instrumentos para medir las hipétesis. Una vez medidas los datos de

las variables se guardaran y se analizaran estadisticamente a través de la computadora.

4.1 Tipo de Investigacion

Esta investigacion es de enfoque mixto, es decir, se contrasta la hipétesis y se interpreta los
resultados, y desde la categorizacion es de nivel descriptivo porque propone un algoritmo en
Montecarlo para simular los pardmetros termodinamicos, como la magnetizacion, calor
especifico y susceptibilidad magnética que dichos parametros son relevantes para entender el
proceso que ocurre a nivel atbmico mediante la adaptacion del método Montecarlo y las

definiciones del proceso estadistico del comportamiento de un ensamble candnico.

4.2 Disefos de la Investigacion

La investigacion responde a un método deductivo, desde que se toma como referencia todos
los trabajos realizados de comprension de conceptos matematicos y fisicos, y el planteamiento
del algoritmo basado en el método Montecarlo para implementar en el lenguaje de
programacion FORTRAN 90.

4.3 Poblacion y Muestra

Dada las caracteristicas de la investigacién no corresponde poblacién y muestra toda vez que

es una investigacion de caracteristicas de nivel descriptiva.
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4.4 Técnicas e Instrumentos de Recoleccion de Datos

A partir de la simulacion permite encontrar comportamientos de parametros fisicos que seran
contrastados con resultados tedéricos para lo cual se trabaja bajo el entorno Windows 10 y el
programa FORTRAN

45 Procedimiento de Recoleccion de Datos

El trabajo de recoleccién de datos consistio en:

e Andlisis documental

e Elaboracion de algoritmo e implementaciéon en FORTRAN.

e Generacion de datos para distintos parametros de simulacion y/o historias.

e SALIDA DE DATOS: en formato *txt.

e TRATAMIENTO DE DATOS: se realizara mediante el graficador Octave.

e Tabulacién de Cuadros segun el comportamiento de las variables fisicas involucradas
o Comprension de graficos

e Analisis de resultados.

4.6 Procedimiento metodologico de la obtencion de datos

Eleccion de niumeros Pseudoaleatorios: Uno de los pasos importantes es la generacion de
valores aleatorios puede y es util para poner a prueba la efectividad y la fortaleza de un
algoritmo. Histéricamente hubo diferentes intentos de generar valores aleatorios
(NUMERICAL RECIPES FORTRAN 77, 1992). La primera maquina fue usada en 1939 por
Kendall y Babington-Smith con el fin de producir una tabla de 100000 de digitos aleatorios y en
1955 la RAND Corporation utilizé6 extensamente una tabla de 1 000 000 digitos aleatorios que
fue obtenida a partir de una ruleta electrénica especialmente disefiada. ERNIE fue una famosa
maguina de nameros aleatorios que fue usada por la loteria britanica, es decir la British Premium
Savings Bonds Lottery , (NUMERICAL RECIPES FORTRAN 77, 1992).
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Los nimeros aleatorios son la base esencial de la simulacién. Usualmente, toda la aleatoriedad
involucrada en el modelo se obtiene a partir de un generador de nameros aleatorios que
produce una sucesion de valores que supuestamente son realizaciones de una secuencia de
variables aleatorias independientes e idénticamente distribuidas en U (0,1). Posteriormente
estos numeros aleatorios se transforman convenientemente para simular las diferentes
distribuciones de probabilidad que se requieran en el modelo (Hjorth-Jensen, 2003). En
general, la validez de los métodos de transformacion depende fuertemente de la hipotesis de
gue los valores de partida son realizaciones de variables aleatorias U(0, 1), pero esta suposicion
realmente no se cumple, puesto que los generadores de nimeros aleatorios son simplemente
programas deterministicos que intentan reproducir una sucesion de valores que parezca

aleatoria.

Hay varios métodos generales de generacion de variables aleatorias y una serie de métodos
particulares de las distintas distribuciones. La facilidad de aplicacion de dichos métodos, asi
como el coste computacional asociado a los mismos, varia mucho segun la familia de variables
aleatorias a las que se apliquen. Normalmente existen varios algoritmos que se pueden utilizar
para generar valores de una determinada distribucién, y diferentes factores que se pueden
considerar para determinar qué algoritmo utilizar como, la exactitud para obtener valores de una
variable con una precisién dada, la eficiencia, asociado a un tiempo de ejecucién y un gasto de
memoria y con complejidad minima, siempre y cuando se garantice cierta exactitud y facilidad

de implementacion.

Los nimeros generados por computadora se llaman nimeros pseudoaleatorios, dado que son
predecibles a partir del primer nUmero denominado semilla.
Para poder utilizar un generador automatico de nimeros pseudoaleatorios, éste debe cumplir
con ciertas propiedades:

e Producir muestras segun la distribucién U(0,1)

e Pasar los contrastes de aleatoriedad e independencia mas habituales

¢ Que la sucesion generada sea reproducible a partir de la semilla

e Tener una longitud de ciclo tan grande como se desee

e Generar valores a alta velocidad

e Ocupar poca memoria
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Mersenne Twister: Es un algoritmo de generacion de nimeros pseudoaleatorios desarrollado
por Makoto Matsumoto y Takuji Nishimura en 1997 y refinado en 2002. Ha pasado todas las
pruebas de nimeros aleatorios mas rigurosas y ha registrado una mejora muy significativa con

respecto a todos los generadores anteriores (Matsumoto y Nishimura, 1998).

El Mersenne twister es un Generador de nimeros pseudoaleatorios, Su nombre proviene del
hecho de que la longitud del periodo corresponde a un Numero primo de Mersenne. Existen al
menos dos variantes de este algoritmo, distinguiéndose Unicamente en el tamafio de primos
Mersenne utilizados (Matsumoto y Nishimura, 1998). El mas reciente y utilizado es el
Mersenne Twister MT19937, con un tamafio de palabra de 32-bit. Existe otra variante con
palabras de 64 bits, el MT19937-64, la cual genera otra secuencia, este generador de nimeros

aleatorios, de Mersenne Twister tiene los siguientes méritos:
e Esta disefiado teniendo en cuenta las fallas de varios generadores existentes;
e Ofrece un periodo mucho mas largo y un orden de equidistribucién mucho mas alto que

cualquier otro generador. (Se ha probado que el periodo es (21°9%-1), y la propiedad de

equidistribucion de 623 dimensiones esta asegurada.
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V. RESULTADOS

5.1 Resultados

Teoria del Campo Medio

Este es un aproximado para estudiar las caracteristicas de las transiciones de fase. No es
preciso, pero da un crecimiento la magnetizacion y esta relacionado con el promedio de espines
gue se alinean.

(S;) : Es el promedio respecto a los diferentes microestados, que son generados que son

generados por la vuelta de spines. Es decir, cada uno actla con 4 spines vecinos. De aqui todos
los spines van a tener las mismas propiedades promediadas.

En la magnetizacion a la temperatura T para N spines es:

M =35 = N(S) (14)

Si agregamos un campo magnético al problema, la funcion de energia se convierte en:

E=—]¥S5S;—uHYS;
(i) i (15)

H: Campo auxiliar magnético.

u: Momento magnético asociado a cada spin.

Este campo provoca que los spines tienden a alinearse paralelamente a H ya que esto minimiza
la energia.

Asumiendo por ahora que nuestro sistema contiene un solo spin S; . Este spin tiene dos posibles
estados S; = +1, cuyas energias son: E; = +uH

La probabilidad de encontrar al sistema en estos dos estados P, son:

_uH
P, =Ce KT (16)
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P_ = Ce KsT (17)

Donde C es una constante que puede ser determinado por la condicion de normalizacion.

uH _uH_
Py +P_=CeKsT +Ce KT =1 (18)
La constante:
1
¢= at ot
CeKsT + Ce KsT (19)

El promedio térmico de S; puede ser calculado como:

uH

?tT) (20)

(S))=Y.SPy =P, —P_=tanh(
S:

Este resultado exacto del comportamiento de un solo spin en un campo magnético. Vamos a
utilizar este resultado para obtener una aproximacion para un sistema de N spines
interacciones.

La teoria del valor medio este basado en el supuesto que las interacciones de un spin S;.

(S:) Puede ser calculado usando la ecuacién (20), reemplazando H por Her.

La funcién de energia de la ecuacion de (15) puede ser descrita en la siguiente forma:

E=—-(JXS)Si—uHS;
) (21)

La cual, muestra que el término que envuelve a J tiene la forma de un campo magnético con
uHer =] % S;, ahora hacemos la aproximacion.

Asumiendo que las variables de spin S; en la expresion H puede ser reemplazados por sus
promedios térmicos.

Ya que todos los spines tienen el mismo promedio de alineamiento sus promedios térmicos van

a ser el mismo.
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Eliminando los subindices y haciendo H=0, tenemos.

J Z)
Hef =_1W Z<S> =_,LL Z<S> (22)

Donde Z es el numero de vecinos mas cercanos, combinando de la ecuacién 20 y la ecuacién

22, encontramos.

(S) = tanh (uZ](S))
uKgT (23)
ZJ(s) (24)
(S) = tanh ( )

MKBT

Este es la relacion implicita para (S), la cual no se puede resolver analiticamente excepto para
ciertos limites. El siguiente programa encuentra (S) como funcion de temperatura. Tal que,
Onsager en la ecuacion (13), y este modelo obtuvo un valor incorrecto, pero hay una transicién
de fase y hay una temperatura critica. Realizando un desarrollo en la serie de Taylor de la
ecuacion (24), tomamos los dos primeros términos.

tanh(x) = x —%3 (25)

Para x pequefia, entonces cuando (S) es pequefio, se tiene:

ZJ($Sy 1 z)s) ° 26
sy A _1 A (26)
KgT 3 KgT
Lo cual tiene una solucién (S) =0y
\/3? 7] 1/2 (27)
=V— (— - — ~ —T)B
(S) T(Z]) (KB T) (Tc—T)

Donde, T = ﬁ ; donde T = 4, en las unidades que escogimos y f = 1/2, la teoria del campo
C K c

medio produce un cambio abrupto en la transicion ferromagnetismo y la transiciéon

paramagnetismo.
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También predice correctamente la singularidad cerca de T pero no predice coeficiente critico.

La ecuacion 24, se ha implementado utilizando las aproximaciones en 25, mediante el método
de Newton para ecuaciones no lineales, para lo cual se ha realizado un algoritmo basado en el

siguiente diagrama de flujo, ver Figura 5.1.

Newton

v

N: nimero
puntos
T=0.01

v

Xo=1

TOL=1.E-9
n1=30

F(Xo. T)
DF(X,. T)

<o >

MOSTRAR: T.X

X =Xo-

Xg =X

T =T+0.05

FIN

Figurab5.1
Figura 5.1. Diagrama de flujo, que corresponde al método de newton para ecuaciones no
lineales.

La implementacion del diagrama de flujo en FORTRAN 90, se encuentra el cddigo completo en
el anexo 2.0., el resultado obtenido es como se muestra en la Figura 5.2, donde se ve

claramente, el comportamiento de la magnetizacion en funcion de la temperatura, por lo que el
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modelo del valor medio si bien muestra una aproximacion en el comportamiento pero el

resultado numérico es totalmente incorrecto, que segun Onsager de la ecuacion 13, no coincide

y por lo tanto es un valor incorrecto, pero si reproduce este modelo la transicion de fase y
también nos dice que si existe una temperatura critica.

1 \ 1 \
0.8 0.8
= A
5 06 v {606}
Q " Q *
o . @ .
N . N .
0 04 . Q04 .
o) ) () )
[ [
= . = .
0.2 . 0.2 .
0ob——— 0 —
0 1 2 3 4 5 0O 1t 2 3 4 5
Temperatura (T)

Temperatura (T)
Figura 5.2

Figura 5.2. Comportamiento de la magnetizacién mediante el método del valor medio, para 100 y 200
puntos, donde se observa que reproduce el proceso de transicidn de fase.

5.2 El método Monte Carlo

Con el nombre del método Monte Carlo, se conoce un conjunto de métodos de caracteristicas

probabilisticas y en contexto, estd relacionado como un proceso estocastico basado en
sistemas que se desarrolla en el tiempo mientras que pasa por fluctuaciones al azar, es decir

toda variable que evoluciona a lo largo del tiempo de forma total o parcialmente aleatoria.
Entonces podemos decir palabra estocastica es sindnimo de aleatorio, es un sistema que se

desarrolla en el tiempo por fluctuaciones al azar. En consecuencia, es frecuente hablar de
experimento que viene a ser un proceso o0 un procedimiento cuyo resultado se puede observar,

pero cuyo valor no podemos determinar anticipadamente con certeza. Cada resultado posible
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del experimento se llama punto muestral y se denomina w;, un espacio muestral es el conjunto
de todos los resultados del experimento que a priori se conocen como posibles:

Q = {wi: w; es un resultado observable del experimento}

Se entiende que un espacio muestral, es definido como un modelo del experimento. A su vez,
el Método Montecarlo se basa en el error ~1/+/N , donde N es el nimero de pruebas y por tanto,
ganar una cifra decimal en la precisién implica aumentar N en 100 veces. La base es la
generacion de numeros aleatorios de los que nos serviremos para calcular probabilidades.
Conseguir un buen generador de estos nimeros, asi como un conjunto estadistico adecuado
sobre el cual trabajar son las primeras dificultades con la que, nos vamos a encontrar a la hora

de utilizar este método.

Generaciéon de Numeros aleatorios

Como sabemos es un numero escogido como si se obtuviera una distribucion especifica tal que
una larga seleccion de estos numeros produce una distribucion, para lo cual se desea que
generalmente esta distribucion sea lo mas independiente posible, tal que,

Presentan una independencia entre si, de forma que puede establecerse una correlacion entre
dos numeros obtenidos entre si, por lo que estos numeros aleatorios obtenidos por
computadora se llaman nameros pseudoaleatorios, por lo que para esta investigacion se hizo
las pruebas para establecer una diferencia entre diferentes generadores y tener un generador

especificos para esta tesis.

e Generador Intrinseco de larutina de FORTRAN 90

CALL RANDOM_SEED(SEED): Esta es una rutina de las librerias de FORTRAN, que

permite obtener la semilla.

CALL RANDOM_NUMBER(R): Es el generador que utiliza el resultado anterior para

generar valores pseudoaleatorios con distribucion uniforme en el rango [0,1].
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El resultado obtenido para 10, 100, 1000 y 10000 iteraciones, lo cual se muestra en la Figura
5.3. El codigo completo en el Anexo 2.1.

1 1
0.8 - 0.8
0.6 . 06 |-
0.4 . 0.4
0.2 . ) 0.2
0 ' 0
o 2 4 6 8 10 0 20 40 60 80 100

08 [
0.6

04 i

0.2 bagt

Pt
.

0

0 200 400 600 800 1000

Figura 5.3
Figura 5.3. Distribucion de valores obtenido para 10, 100,1000 y 10000 iteraciones.

e Generador Ran0 de las Recetas Numéricas de FORTRAN 77
Este generador se debe Park y Muller, quien ha probado un gran nimero de generadores

y esta basado en generador de congruencia multiplicativo simple y esta dado por:

lj+1 = alj (mod m) (28)

En 1969, pasa todas las pruebas tedricas, y se le conoce como el generador de la “minima
estandar” basado en los siguientes valores:

a=7>=16807 ; m =231 -1 = 2147483647 (29)
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Este generador de minima estandar es implementado en cualquier lenguaje de
programacion y en cualquier maquina portétil y el algoritmo esta basado en el algoritmo de
Schrage y es basado en una aproximacién de factorizacién de m,

m=aq+r—q=[m/a]l;r =mmoda (30)

Con corchetes se denota la parte mas entera. Si r es pequefia, y especificamente r < g, y 0 <

z < m — 1, se puede demostrar que a(z mod q) y r[z/q] se encuentra en el rango 0, .......m — 1
y que:
z
a (z mod q)—r[q] ;siestoes =0
azmodm = { 4 (31)
a(zmodq)—r[-]+m ;otros casos
q

Segun el algoritmo de Schrage las constantes de la ecuacion 29 es usado y los valores para
q = 127773 y r = 2836, lo cual ha sido implementado y se obtenido la figura 5.4, muestra mayor
dispersién de los valores obtenidos y por tanto a diferencia del anterior, es una buen generador
gue podria utilizarse con la confiabilidad del caso (NUMERICAL RECIPES FORTRAN 77,
1992). El cédigo completo en el Anexo 2.2.
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Figura5.4

Figura 5.4. Distribucion de valores obtenido para 10, 100,1000 y 10000 iteraciones.
e Generador de MERSENNE TWISTER FORTRAN 77

Su nombre proviene del hecho de que la longitud del periodo corresponde a un Namero
primo de Mersenne. Por lo que, existen al menos dos variantes de este algoritmo,
distinguiéndose Unicamente en el tamafio de primos Mersenne utilizados. EI mas reciente y
utilizado es el Mersenne Twister MT19937, con un tamafio de palabra de 32-bit, el programa
se encuentra en (Matsumoto y Nishimura, 1998). Por lo que se realizado una adaptacion
en FORTRAN 90, para su ejecucién y bajo las mismas condiciones de los anteriores se ha
realizado y se obtenido la Figura 5.4, obteniéndose resultados casi al mismo nivel del grafico
5.5, por lo que se optado en esta tesis estos dos generadores para obtener los resultados
posteriores y el cédigo se encuentra en el anexo 2.3.
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Figura 5.5. Distribucion de valores obtenido para 10, 100,1000 y 10000 iteraciones.

5.2.2 Algoritmo de Metropolis para el Méetodo Montecarlo

Una vez, definido el generador uniforme 6ptimo para este procesos, el siguiente proceso esta
en disefiar una estructura basado en el algoritmo de metrépolis, con la finalidad de calcular
estructuras magnéticas estaticas por el método Montecarlo que consiste en la configuracion de
imanacion de equilibrio a través de minimizacién de energia, para lo cual se basa en el continuo
de imanacién por un conjunto discreto de malla o reticula de celdas, donde cada celda esta
ocupado por un spin hacia arriaba o spin hacia abajo, de forma desordenada de tal manera
luego de un proceso de exposicion a un material magnético, estos spines tendran un nuevo
reordenamiento, tal como ocurre en los materiales ferromagnéticos (Metrépolis et al., 1953).
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En ese sentido, siguiendo con la idea mencionada se utiliza el método Monte Carlo, en particular
para el modelo de Ising se considera que la probabilidad de que los espines se encuentren en
una direccion o en la direccion opuesta es la misma.

El modelo de Ising es un sistema que tiene su ordenacion a bajas temperaturas. Por tanto,
antes de seleccionar el algoritmo a utilizar habra que tener en consideracion esta
caracteristica, si consideramos que a temperaturasbajas la mayor parte de las configuraciones
presentan una probabilidad préxima a cero, a excepcién del estado fundamental y los primeros

estados excitados.

Para lo cual una matriz de datos o celdas donde contiene N spines de la red tiene la misma probabilidad,
y de este modo se escoge la casilla aleatoriamente y se calcula el incremento de energia AE, lo cual sea
necesario para cambiar el spin en esa casilla. Y a continuacion se estima la probabilidad de transicién

mediante la expresion:

T AE>0

F= (32)
Z AE <0
r

Donde la K es la constante de Boltzmanny la T la temperatura. La constante r simboliza la escala de
tiempo para el estudio Montecarlo es proporcional a e-?/kT y Q es la energia de activacion relacionada

con el acoplamiento térmico.

En nuestro estudio hemos considerado el modelo de Ising, con la interacciéon a primeros
vecinos, el hamiltoniano en ausencia de campo en una red de N spines lo podemos expresar

como:

H=—-]Y5S;;Si=%1 (33)

(L))
Por otra parte, en el caso en que AE < 0, la probabilidad de transicion utilizando este algoritmo
no es necesariamente la unidad, lo que permite una interpretacion fisica del algoritmo como un
proceso dinamico y por tanto el modelo de Ising dotado de estas caracteristicas se le llama

modelo de Ising cinético (Metrépolis et al., 1953).
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Por tanto el algoritmo de metropolis se resume en los siguientes pasos:
e Eleccion aleatoria un estado del sistema

e Se calcula la diferencia de energia del estado anterior por medio de un proceso
perturbativo.

e Se compara si la diferencia de energia es mayor que cero. Si cumple se asignha un nuevo
estado , sino se acepta dicho de probabilidad P.
En base a la idea anterior se realizo un diagrama de flujo basado en el metodo Montecarlo
mediante el algoritmo de metroplis, para el modelo Ising, ver figura 5.7.

Montecarlo
Modelo Ising

N=LxL: nimero
puntos

v

Eleccién de una
matriz

»

y

U(0,1)<0.5

S(1)=-1 S(l)=+1

(1 AEIKT
H=MIN(1, e )

Generador aleatorio
Uniforme U(0,1)

v

—_—— (1 AEKT

A 4

Procedimiento del
proceso de Termalizacion
y cambiar SPIN

Realizar promedio, de cada
variable fisica y mostrar
M, E, Ce

Figura 5.7
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Figura 5.7. Diagrama de flujo, para el modelo Ising mediante el método Montecarlo del
algoritmo de metropolis.

En resumen, del diagrama de flujo de la Figura 5.7, consiste una red con valores aleatorios de
direccionados hacia arriba y hacia abajo, una compuesta la red, se escoge un spin mediante
una ubicacion aleatoria en la red S;; y de esta seccion se calcula la diferencia de energia AE,
esto es debido a la interaccion de energia con los vecinos cercanos y el campo magnético
externo actuando sobre la red es cero en primera instancia. Por lo que se tendria en el orden

(i,j) basado en la ecuacién 19:

AE = —JS; {Sij—1+ Sijy1 + Si—1j + Siy1,j} — HSyj (34)

t
i
t
t Si1j ‘J Siet, '
t
t
t

->->->‘->|

t

Figura 5.8
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1

Figura 5.8. Esquema de la red de spines, de los vecinos préximos.

En estas ideas de transicion por ejemplo si S originalmente tiene +1, este puede realizar una
transicion al valor 0 o -1, dependiendo de la probabilidad a efectuar en una u otra transicién, en
el algoritmo se ha introducido una condicion de 0.5 se efectlia una transicion y en caso contrario
se realiza la transicién restante, una vez definida la transicién se realizara una diferencia
energética de acuerdo a las transiciones del momento por ellos el cédigo completo se ha

realizado en FORTRAN 90, y se encuentra en el anexo 2.4.
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5.2.3 Resultados mediante el método Monte Carlo

Los resultados, que exponen a continuacién es corrida bajo el entorno de Windows 8.1,
memoria RAM 12 Gb, por lo que se ha mencionado en la seccion anterior que el método
Montecarlo su fortaleza se basa en la cantidad de iteraciones, dado que mi computador soporté
hasta una celda 50x50, siendo la 6ptima celda de la matriz (L = 40x40) y el tiempo de corrida
de entre 20 a 25 minutos.

Pasos para equilibrar el sistema cada 1000 pasos, y el campo magnético externo H=0, la
constante de acoplamiento J=1 y la constante de Boltzmann K=1.

-
-
-
-
-
—_ -
w -1.51 .'
= - y
2 s
2
w5
2.5
3 i I | 1 | | 1 1
0 0.5 1 15 2 25 3 3.5 4 4.5
Temperatura (T )
18 Figura5.9

Figura 5.9. Energia media en funcién de la temperatura.

En la figura 5.9 podemos ver que la energia media en funcién de la temperatura en unidades
arbitrarias, se considera que la minima energia se da para la configuracién inicial, y se observa

gue la energia comienza a subir hasta llegar a un préximo valor a cero y luego la energia media
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tiende a estabilizarse a una constante, por tanto, es un primer indicio de la existencia de una

temperatura critica, donde el sistema experimentard un cambio de fase.
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Figura 5.10: Magnetizacién media en funcién de la temperatura.

En la figura 5.9, se nota para magnetizacion que seria la magnetizacién media (M) comienza
en el valor 1 y luego para una cierta temperatura decae a aproximadamente a cero, para lo cual,
si realmente decae a cero se amplia el rango de temperatura para asegurarnos, ver figura 5.11.
Por lo que se deduce que paraun T < T, el sistema presenta una magnetizacién espontanea

(M) # 0. Paraun T > T, la media es cero. Es decir, se observa que pasa repentinamente de
una fase (M) # 0 a una fase (M) = 0, para una temperatura critica.
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Figura 5.11. Magnetizacion media en funcion de la temperatura. Se aproxima a cero, la

magnetizacidon para temperaturas mayores a la temperatura critica.

En la figura 5.12 y figura 5.13, el calor especifico Cv, y la susceptibilidad magnética(y) en
funcion de la temperatura diverge la temperatura critica, en el limite termodinamico, considérese
gue este resultado es para el campo externo igual a H=0.
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Figura 5.12. Calor especifico como funcién de la temperatura.
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Figura 5.13. Susceptibilidad magnética como funcién de la temperatura.

Por lo observado en los resultados, salvo para casos en los que la temperatura sea proxima a
la temperatura de Curie, un material ferromagnético se caracteriza por poseer un vector
imanacion constante en médulo, con in- dependencia de la posicién en el material o del campo
aplicado. Por ello los cambios de una celda a otra en el vector imanacion pueden considerarse

tan s6lo como cambios de orientacion. Este tipo de célculos es tanto mas preciso cuanto mas
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se aproxime el numero de celdas al nimero de atomos magnéticos del material, (Murillo
Pariona, 2019).
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VI. DISCUSION DE RESULTADOS

6.1 Contrastacion de hipoétesis con los resultados

Dado, que el algoritmo disefiado, ha permitido encontrar resultados graficos compatibles con
la mayoria de publicaciones, teniendo entre ellas Brooks-Bartlett Marion (2015); Creutz
(1983); Gelover Santiago (2005), Murillo Pariona (2019), Ramirez et al. (2011); Zegarra
Borrero y Loro Ramirez (2013) y entre otros, por lo que, el método y la forma de
implementacion han sido satisfactorios para obtener los resultados propuesto, dentro de ese
contexto es necesario sefialar, que el algoritmo completo de Metrépolis para simular un
sistema a temperatura para diferentes casos, en funcibn como va variando los parametros
fisicos, como la magnetizacién, calor especificos y la susceptibilidad magnética son

importantes para establecer el comportamiento de un material ferromagnético.

Por otro lado, la propuesta de metrdpolis de establecer ciertas reglas como si el cambio de
energia es menor que cero, se acepta siempre, y Si €s mayor que cero se acepta con cierta
probabilidad de comportamiento exponencial y es generado dicho proceso por un generador
gue en nuestro caso, probamos con dos generadores diferentes con el RANO de las recetas
numeéricas de FORTRAN y el otro de MERSENNE TWISTER descrito en el apartado anterior
por lo que, se llega a una conclusién que el generador de nimeros pseudoaleatorios es
importante para la implementacién con el método Montecarlo, y se probd para tamafios de
celda LxL = 10; L = 20x20; L = 40x40; L = 50x50 y aqui en la Figura 6.1 se observa que las

aproximaciones son mejores cuanto mayor es la celda.
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Figura 6.1. Magnetizacion versus temperatura, para diferentes celdas o reticulas.
Los resultados tedricos obtenidos por Onsager, segun la ecuacién 13 es 2.2691, tal que segun

la figura 6.2, se puede apreciar claramente la transicion de fase entre la region | y la region I,

por tanto, en la figura 6.1, es compatible con las transiciones de fase propuestos desde el punto
de vista tedrica.
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Figura 6.2. Transiciones de fase entre region | y Il. (Creutz, M, 1983).

Garcia A et al. (2018), obtuvieron mediante su propia simulacion utilizando su propia
implementacion que después del tiempo de termalizacion, cuyos valores fluctian

alrededor de cierto valor, para LxL=16, LxL=32 y LxL=100.
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Figura 6.3. Magnetizacién en funcién de la temperatura obtenida Garcia A et al. (2018)
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En nuestro caso se obtuvo el mismo comportamiento obtenida por Garcia et al. 2018, por lo

gue el método es valido y funciona dentro los parametros establecidos.

Comparado con los resultados obtenidos en investigaciones como, Morgado M. (2016),

presentan Magnetizacion Total Promedio en funcién de la temperatura, para distintos valores

de la reticula o celdas y con aproximadamente de 4 horas de tiempo de computo, ver figura

6.4.
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Figura 6.4. Magnetizacién en funcion del tiempo. (Morgado 2016).

Como se puede observar en la figura 6.5, lo obtenido en esta tesis, y la figura 6.4 de Morgano

2016, tiene el mismo comoprtamiento, con la unica diferencia en mi resultado esta normalizado

para no tener numeros grandes pero el comportamiento es el mismo y se asemejan los en

cuanto al comportamiento y valores.
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Figura 6.5. Magnetizacién en funcién del tiempo.

En cuanto a la comparacion de valores podemos ver en la tabla obtenido en esta tesis y los

valores obtenidos por Onsager.

Tabla 6.1. Valores obtenidos en esta tesis y los resultados tedricos obtenidos por Onsager.

Las temperaturas
criticas en el

cambio de fase.

Magnetizacion

Susceptibilidad

Calor especifico

En esta tesis 2.2578 2.2345 2.5248
Teorico por 2.2691 2.2691 2.27
Onsager
Teoria del valor 4.025
promedio

3 Tabla 6.1

Si bien la teoria del valor medio difiere del resultado exacto, pero la tendencia nos dice que

existe una transicion de fase al variar la temperatura en un material ferromagnético, mientras

el método Montecarlo por lo visto y contrastado con otros autores da muy buenos resultados,
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por tanto, esta implementacion y el programa permitird en futuros estudios hacer uso para

estudiar el comportamiento de materiales ferromagnéticos.

De la Tabla 6.1, podemos inferir que se asemejan con los resultados te6ricos comprobandose
gue hay una transicion de fase enlazona 2.2 < T < 2.4, ademés en la zona critica hemos
cogido saltos en las temperaturas mas cortos para obtener mayor densidad de puntos que
permite un mejor entendimiento. Si bien la magnetizacion es simulada (en unidades
arbitrarias) y se ajusta perfectamente a la curva tedrica por de debajo de la temperatura
critica y por encima de la curva obtenida, por lo también se observa influye el nUmero de
la reticula o malla que se toma. Por otro lado, se ve también el cambio brusco que esta
intimamente relacionado con la transicion de fase, provocando la divergencia en la
susceptibilidad en esa zona. Por otro lado, el calor especifico también se justa
considerablemente bien a la curva tedrica, y se observa la divergencia con el cambio

brusco de la energia.
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VII. CONCLUSIONES

De los resultados obtenidos en el presente trabajo de investigacion: Implementacion de una
Simulacién Montecarlo basado en el modelo Ising con enfoque en las transiciones de

fase en materiales ferromagnéticos, se establecen las siguientes conclusiones:

e Se ha implementado de manera satisfactoria en FORTRAN 90, Un programa que
permite simular las transiciones de fase de materiales ferromagnéticos, basado en el
modelo Ising, obteniéndose resultados muy cercanos a valores propuestos por Onsager,

de manera tedrica.

e El método Montecarlo, mediante el algoritmo de metrépolis tiene su base en la ley de
grandes numeros, mientras mas grande es la muestra mejor se aproxima los valores al
valor tedrico, por lo que en esta tesis se ha realizado todos los resultados en esta tesis
con reticula de LxL = 40x40 y LxL = 50, pero el programa facilmente permite cambiar el
doble tamafio, pero con tiempo de simulado es mucho mayor, por lo que requiere mayor

tiempo computacional.

e La simulacién utilizando el algoritmo de Metrdpolis, un sistema de spines por medio del
modelo de Ising con interaccién de primeros vecinos y notamos esencialmente que
si el sistema se encuentra en ausencia de un campo magnético externo, existe
una temperatura critica T asociada a la dimension del arreglo. Esta temperatura critica
nos habla acerca de un cambio de fase, donde para T < T, , el sistema posee una
magnetizacién espontanea. Para valores T > T, , la magnetizacion media es nula, es
decir que los spines del arreglo se hayan totalmente desordenados los unos con los
otros.

e Los resultados numéricos presentados, el programa implementado permite visualizar
algunos aspectos cualitativos del comportamiento cerca y lejos del punto critico tales
como fluctuaciones, formacion de dominios, distancias de correlacién, la aparicién de

una transicion de fase.
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VIIl. RECOMENDACIONES

De la investigacion realizada, se desprende las siguientes recomendaciones adecuadas:

e Se recomienda tener un buen generador de niumeros pseudoaleatorios que permita

tener una distribucion uniforme, de valores con periodo lo mas grande posible y que su

generacion sea independiente en cada ensayo, para esta tesis en el caso de RANO de

las rectas numéricas de FORTRAN 77, da buenos resultados, para la semilla inicial se

ha tomado un numero entero impar, a partir de la fecha del computador en ese instante,

lo cual da la confiabilidad en elecciéon de la semilla.

e Laeleccion de FORTRAN se debe ala velocidad con se ejecuta el proceso del algoritmo

implementado, lo cual en otros lenguajes programacion tarda mas tiempo, también

depende del computador, todos los resultados han sido obtenidos con un computador

portétil de 12 GB de memoria RAM, con computadores superiores permitira realizar

ejecuciones en menor tiempo y un numero de malla o reticula superior sin ninguna

dificultad.

o EIl algoritmo implementado puede permitir a realizar simulaciones mas realistas y

contrastar con magnitudes medibles en materiales ferromagnéticos como

magnetizacién, calor especifico, y la susceptibilidad magnética, en funcion de la

temperatura.

e En esta tesis no se considerd la presencia del campo externo lo cual el algoritmo

soportaria sin ningln inconveniente, lo Unico se tendria que definir la forma del proceso

de campo externo y por tanto, el programa se podria hacer extensivo para determinar

otros parametros fisicos.
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PROBLEMAS

OBJETIVOS

HIPOTESIS

METODOLOGIA

Determinacion del problema

Los modelos Ising y de Heisenberg
son adecuados para tratar los
fendmenos de transiciones de fase
en ferromagnetismo. Si bien existen
muchos métodos de estudios al
respecto, no existe un algoritmo
claro que permita entender a
profundidad las transiciones en
estos materiales.

En nuestra propuesta se realizaran
modelizaciones y simulaciones
computacionales para diferentes
parametros que permitan entender
los procesos fenomenoldgicos y
comparar estos con los resultados
tedricos para algunas predicciones.
La implementacién del algoritmo
permitira encontrar 'y construir
diagramas de fase de las principales
cantidades termodinamicas de
interés.

Formulacién del problema
Problema general

¢Es posible implementar una
simulacién Montecarlo basado en el
modelo Ising que permita obtener
transiciones de fase en materiales
ferromagnéticos?

Problema especifico

- ¢ Es posible obtener por simulacion
Montecarlo basado en el modelo
Ising el comportamiento de la
Magnetizacién en funcién de la
temperatura?

- ¢ Es posible obtener por simulacion
Montecarlo basado en el modelo
Ising el comportamiento del calor
especifico en funcion de la
temperatura?

- ¢ Es posible obtener por simulacion
Montecarlo basado en el modelo
Ising el comportamiento de la
susceptibilidad magnética en
funcion de la temperatura?

- ¢, Es posible obtener por simulacion
Montecarlo basado en el modelo
Ising el comportamiento de la
energia media en funcion de la
temperatura?

Objetivo General

Implementar una  simulacion
Montecarlo basado en el modelo
Ising que permita obtener los
parametros de las propiedades

magnéticas en materiales
ferromagnéticos.

Objetivos especificos

- Obtener por simulacion

Montecarlo basado en el modelo
Ising el comportamiento de la
Magnetizacién en funcion de la
temperatura.

- Obtener por simulacion
Montecarlo basado en el modelo
Ising el comportamiento del calor
especifico en funcion de la
temperatura.

- Obtener por simulacion
Montecarlo basado en el modelo
Ising el comportamiento de la
susceptibiidad magnética en
funcién de la temperatura.

- Obtener por simulacion
Montecarlo basado en el modelo
Ising el comportamiento de la
energia media en funcién de la
temperatura.

Hipotesis General
Implementar un proceso de
simulacion Montecarlo
basado en el modelo Ising
que permitira obtener
transiciones de fase en
materiales ferromagnéticos.

Hipotesis Especificas

- La simulacién Montecarlo
basado en el modelo Ising
permitird la Magnetizacion en
funcién de la temperatura.

- La simulacién Montecarlo
basado en el modelo Ising
permitird del calor especifico
en funcion de la temperatura.

- La simulacién Montecarlo
basado en el modelo Ising
permitira de la susceptibilidad
magnética en funciéon de la
temperatura.

- La simulacién Montecarlo
basado en el modelo Ising
permitira de la energia media
en funcion de la temperatura.

Tipos de investigacion
La investigacion es de
enfoque descriptivo.
Disefio de la
investigacion

La investigacion responde
a un método deductivo,
desde que se toma como
referencia todos los
trabajos realizados de
comprension de conceptos
matematicos Yy fisicos, y el
planteamiento del algoritmo
basado en el método
Montecarlo.

Poblaciéon y muestras
Dada las caracteristicas de
la investigacion no
corresponde poblacion y
muestra toda vez que es
una investigacion  de
caracteristicas de nivel
descriptiva.

Técnicas e
Instrumentos

A partir de la simulacién

permite encontrar
comportamientos de
pardmetros fisicos que
seran contrastados con

resultados tedricos para lo
cual se trabaja bajo el
entorno  Windows y el
programa FORTRAN
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MATRIZ DE CONSISTENCIA
ANEXO N° 2

ANEXO 2.0: MAGNETIZACION EN FUNCION DE LA TEMPERATURA
EN FORTRAN

PROGRAM NEWTON_NL
I NOMBRE: F. SALAZAR Y J.TORDOCILLO
IMPLICIT NONE

INTEGER ::1,J,N,N1
DOUBLE PRECISION :: X,F, TOL,X0,T,DF

OPEN (20,FILE='NEWTONO1.TXT',STATUS="UNKNOWN' ACTION="WRITE')
WRITE(*,50,ADVANCE='"NO')'INGRESE EL VALOR DE N'

50 FORMAT(A)
READ*N 1100 TEMP. DIFERENTE
T=0.01 ! TO (C)

DO J=1,N
1=1

X0=1.0
TOL=1.0E-9

N1=30'!

DO WHILE(I<=N1) !'EC. NO LINEAL
X=X0-(F(X0,T)/DF(X0,T))
IPRINT*,X
IF(ABS(X-X0)<TOL) THEN

WRITE(20,15)T,X
EXIT
END IF

I=1+1
X0=X

END DO

T=T+0.05
END DO

15 FORMAT (3X,2F20.8)

END PROGRAM NEWTON_NL

19%0%%%%%%%%%%%% %% %% %% %% %% %% %% %% %% %% %% % %55
19%0%%%%%%%%%%%%%%%% %% %% %% %% %% %% %% %%
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FUNCTION F(X,T)

IMPLICIT NONE
I

DOUBLE PRECISION :: X,F,T
F=X-TANH(4*X/T)

RETURN

END

FUNCTION DF(X,T)

IMPLICIT NONE
I

DOUBLE PRECISION :: X,DF,T
DF=1-(4.0/T)*(1-TANH(4.0*X/T)*TANH (4.0*X/T))

RETURN

END
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ANEXO 2.1: GENERADOR INTRINSECO DE LAS LIBRERIAS DE
FORTRAN

PROGRAM GENERADOR_01
IMPLICIT NONE
IPROPOSITO: GENERADOR INTRINSECO
IAUTOR : F. SALAZAR y J.TORDOCILLO
IPASO 01:ASIGNACION DE VARIABLES
REAL:: R
INTEGER:: SEED,N,I
INTEGER, DIMENSION (10)::T
IPASO 2: LLAMAR LAS RUTINAS DE FORTRAN
CALL DATE_AND_TIME(VALUES=T)
SEED= T(1)+70*(T(2)+12*(T(3)+31*(T(4)+23*(T(5)+59*T(6)))))
IF(MOD(SEED,2)==0) THEN
SEED=SEED-1
END IF
RN RN NN A NN R AR RN

IPASO 03: ENTRADA DE DATOS
WRITE(*,10,ADVANCE="NO'YNUMERO DE ITERACIONES:'
READ* N
10 FORMAT(A)

IPASO 04: SALIDA DE DATOS POR ARCHIVO
OPEN(20,FILE='GENERADOR_01.TXT',STATUS='UNKNOWN'ACTION="WRITE')
CALL RANDOM_SEED(SEED)
DO I=1,N

CALL RANDOM_NUMBER(R)

WRITE(20,100) R
END DO

100 FORMAT (3X,F10.8)
END PROGRAM GENERADOR_01
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ANEXO 2.2: GENERADOR RANO DE LAS RECETAS NUMERICA DE
FORTRAN 77
I Basado en el algoritmo Park y Miller.

ILLAMANDO A LA FUNCION RANO
!

FUNCTION RANO(SEED)
I Funcion generadora de un numero aleatorio en [0,1]
I x(i+1)=a*x(i) mod c con a=7**5y
I c=2**31-1. aqui la semilla es una variable global
|

IMPLICIT NONE

INTEGER :: H,L, T, A C, Q, R,SEED

DATA A/16807/, C/2147483647/, Q/127773/, R/2836/
REAL :: RANO
|

H = SEED/Q

L = MOD(SEED, Q)

T=A*L-R*H

IF (T .GT.0) THEN

SEED=T
ELSE
SEED=C+T

END IF

RANO = SEED/FLOAT(C)

RETURN

END
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ANEXO 2.3: GENERADOR Segun MERSENNE TWISTER
I http://www.math.sci.hiroshima-u.ac.jp/m-mat/MT/VERSIONS/FORTRAN/fortran.html

I LLAMANDO A LA SUBRUTINA DE Mersenne twister

IR e S T
subroutine sgrnd(seed)

implicit integer(a-z)
parameter(N = 624)

dimension mt(0:N-1)
! the array for the state vector
common /block/mti,mt
save /block/
setting initial seeds to mt[N] using
the generator Line 25 of Table 1 in
[KNUTH 1981, The Art of Computer Programming
Vol. 2 (2nd Ed.), pp102]

mt(0)= iand(seed,-1)
do 1000 mti=1,N-1
mt(mti) = iand (69069 * mt(mti-1),-1)
1000 continue
return
end

double precision function grnd()

implicit integer(a-z)

|

I Period parameters
parameter(N = 624)
parameter(N1 = N+1)
parameter(M = 397)
parameter(MATA = -1727483681)

! constant vector a
parameter(UMASK = -2147483648)

! most significant w-r bits
parameter(LMASK = 2147483647)

! least significant r bits

I Tempering parameters
parameter(TMASKB= -1658038656)
parameter(TMASKC= -272236544)

dimension mt(0:N-1)
! the array for the state vector
common /block/mti,mt
save /block/
data mti/N1/
! mti==N+1 means mt[N] is not initialized

dimension mag01(0:1)
data mag01/0, MATA/
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save mag01
! mag01(x) = x * MATA for x=0,1

TSHFTU(y)=ishft(y,-11)
TSHFTS(y)=ishft(y,7)
TSHFTT(y)=ishft(y,15)
TSHFTL(y)=ishft(y,-18)

if(mti.ge.N) then
! generate N words at one time
if(mti.eq.N+1) then
! if sgrnd() has not been called,
call sgrnd(4357)
! a default initial seed is used
endif

do 1000 kk=0,N-M-1
y=ior(iand(mt(kk), UMASK),iand(mt(kk+1),LMASK))
mt(kk)=ieor(ieor (mt(kk+M),ishft(y,-1)),mag01(iand(y,1)))
1000 continue
do 1100 kk=N-M,N-2
y=ior(iand(mt(kk),UMASK),iand(mt(kk+1),LMASK))
mt(kk)=ieor(ieor(mt(kk+(M-N)),ishft(y,-1)),mag01(iand(y,1)))
1100 continue
y=ior(iand(mt(N-1),UMASK),iand(mt(0),LMASK))
mt(N-1)=ieor(ieor(mt(M-1),ishft(y,-1)),mag01(iand(y,1)))
mti=0
endif

y=mt(mti)

mti=mti+1

y=ieor(y,TSHFTU(y))
y=ieor(y,iand(TSHFTS(y), TMASKB))
y=ieor(y,iand(TSHFTT(y), TMASKC))
y=ieor(y,TSHFTL(Y))

if(y.It.0) then
grnd=(dble(y)+2.0d0**32)/(2.0d0**32-1.0d0)
else

grnd=dble(y)/(2.0d0**32-1.0d0)
endif

return
end
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ANEXO 2.4: PROGRAMA MONTECARLO DEL MODELO ISING EN 2D
PROGRAM ISING2D

I NOMBRE:F. Salazar
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H,0-2)
PARAMETER (L=40,N=L*L)
INTEGER:: S(N),N1(N),N2(N),N3(N),N4(N)
DIMENSION H(-4:4)
DATA M,M0,MC/8192,1000,1/

CALL sgrnd(4357)
OPEN (20,FILE="ISING_T1.TXT' ,STATUS="UNKNOWN'ACTION="WRITE')

CALL MATRIZ(N1,N2,N3,N4,L)

DO I=1,N
IF(grnd()<0.5) THEN
S()=+1

ELSE

S(1)=-1
END IF
END DO

T=0.1
DO WHILE (T<=4.0)
DO J=-4,4,2
H(J)=MIN(L.0,EXP(-2*J/T))

END DO

DO 1J=1,M0*N ITERMALIZACION
I=INT(grnd()*N)+1
IB=S(1)*(S(NL1(1))+S(N2(1))+S(N3(1)+S(N4(1)))
IF(RAND()<H(IB)) S(I)=-S(I)
END DO

C=0
RM=0
RM2=0
RM1=REAL(ABS(SUM(S)))/N
DO IM=1,M
DO 1J=1,MC*N
I=INT(grnd()*N)+1
1B=S(1)*(S(N1(1))+S(N2(1))+S(N3(1)) +S(N4(1)))
IF(grnd()<H(IB)) S(1)=-S(I)
END DO
RMO=REAL(ABS(SUM(S)))/N
WRITE(21,*)RMO
RM=RM+RM0
RM2=RM2+RMO0*RMO
C=C+RMO0*RM1
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RM1=RMO0
END DO

RM=RM/REAL(M)
RM2=RM2/REAL(M)-RM*RM
C1=REAL(C)/REAL(M)

IF (RM2==0.0) RM2=0.0000000000001
C=(C1-RM*RM)/RM2

IF(C.NE.1.0) TAU=C/(1.0D0-C)
IERROR=SQRT(RM2*(2*TAU+1)/REAL(M))
WRITE(20,15)T,RM |,RM2 ,ERROR ,MC*TAU,C
T=T+0.1
END DO
15 FORMAT(3X,2(F20.8,1X))

END PROGRAM ISING2D

SUBROUTINE MATRIZ(N1,N2,N3,N4,L)
DIMENSION N1(L*L),N2(L*L),N3(L*L),N4(L*L)
DO IX=1,L
DO IY=1,L

I=(1Y-1)*L+IX

IX1=1X+1
IF (IX1.EQ.L+1) IX1=1
N1(D)=(1Y-1)*L+1X1
IY2=1Y+1
IF(IY2.EQ.L+1)IY2=1
N2(D)=(1Y2-1)*L+IX
IX3=1X-1
IF (IX3.EQ.0)IX3=L
N3()=(1Y-1)*L+IX3
1Y4=1Y-1
IF(IY4.EQ.0)lY4=L
N4(D)=(1Y4-1)*L+IX
END DO
END DO
END SUBROUTINE MATRIZ
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