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RESUMEN

Con base en el método Monte Carlo se estudian las propiedades magnéticas y el comportamiento
critico de peliculas delgadas ferromagnéticas de dimension LXLxd, con estructura cubica simple.
Se implementd una dinamica de Metropolis, un modelo de Ising con interacciones a primeros ve-
cinos y condiciones de frontera periddicas en direccion transversal y condiciones de frontera libres
en la direccion d perpendicular al plano de la pelicula. Para diferentes espesores de pelicula, defi-
nidos por el nimero de monocapas, se calculan la magnetizacion por espin, la susceptibilidad mag-
nética y el cumulante de cuarto orden de la magnetizacion en funcion de la temperatura. Se calcu-
lan también en forma diferenciada las contribuciones del bulk y la superficie, y se estiman los ex-
ponentes criticos v, #y y. Finalmente se presenta y discute la dependencia de la temperatura critica
con el espesor de las peliculas.
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ABSTRACT

On the basis of the Monte Carlo method, the magnetic properties and the critical behavior of fe-
rromagnetic simple cubic thin films of LxLxd dimension are studied. Both the Metropolis dynam-
ics and an Ising model involving nearest neighbor interactions with periodic boundary conditions
along the transversal direction and free boundary conditions along the d direction, perpendicular to
the film surface, were implemented. For different film thicknesses, determined by the number of
monolayers, we compute the magnetization per spin, the magnetic susceptibility and the fourth or-
der magnetization cumulant as a function of temperature. Bulk and surface contributions were also
computed in a differentiated fashion, from which the critical exponents v, £ and y were estimated.
Finally, the dependence of the critical temperature on the thickness is presented and discussed.
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1. INTRODUCCION

En las ultimas décadas se ha prestado un interés especial al area de las peliculas delgadas gra-
cias a las multiples aplicaciones tecnologicas y a las peculiares propiedades magnéticas que
presentan en razén de su geometria. Contrario al gran desarrollo experimental, se encuentran
relativamente pocos trabajos sobre teoria y simulaciones computacionales en esta importante, y
cada vez més creciente, area de la fisica del estado s6lido. Uno de los aspectos que ha atraido la
atencion es el cruce del caracter 2-dimensional (2D) a 3-dimensional (3D) al aumentar el espe-
sor y su influencia sobre las propiedades magnéticas. Por ejemplo, es claro tanto experimental
como computacionalmente [1], que la temperatura critica en peliculas delgadas ferromagnéticas
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cambia de valores tipicos de sistemas 2D a 3D al aumentar el nimero de monocapas. A esto se
suma el interés por el comportamiento critico de estos sistemas con dimensionalidades espacia-
les efectivas fraccionarias entre 2 y 3, y la necesidad de estudiar la dependencia de ciertas can-
tidades como la magnetizacion, susceptibilidad magnética y temperatura critica con el espesor.
Con base en esta motivacion, la propuesta del presente trabajo es hacer un analisis computacio-
nal y tedrico del comportamiento de la temperatura critica, la magnetizacion, la susceptibilidad
y los exponentes criticos de peliculas delgadas ferromagnéticas en funcion de su espesor. Para
ello utilizamos el método de Monte Carlo junto con un modelo de Ising primeros vecinos para
simular una red cubica simple con acoplamiento ferromagnético y condiciones de frontera semi-
libres. Se calculan las contribuciones a la magnetizacion de la superficie y del interior de las
peliculas en forma separada, lo cual constituye una de las enormes ventajas del método Monte
Carlo respecto a medidas experimentales. Finalmente se calculan los exponentes criticos usando
la teoria de escalamiento de tamafio finito [2].

2. MODELO Y SIMULACION

Para la simulacion de las peliculas delgadas se considerd un tamafio de substrato de base cua-
drada LXL y espesor d, con L=40,60,80,100,120 y d=3,5,7,10 y 15 monocapas atomicas para un
numero total de espines N= LxLxd. Se consideraron espines tipo Ising con Hamiltoniano:

}[:_ZJijUiO—j' (1)

<i,j>

donde los espines oj toman los valores 1, J es la integral de intercambio y la suma corre so-
bre primeros vecinos. En este trabajo se utilizan unidades reducidas J/KgT en el rango entre 1.0
y 8.0. En la simulacion se emple6 un algoritmo de Metropolis de inversion simple de espin
(single-spin flip dynamics) [3] con condiciones de frontera semi-periddicas. Para estudiar la
evolucion de las propiedades magnéticas con la temperatura se partid de una configuracion
aleatoria de espines (H=0,T—o0), correspondiente a un estado desordenado a campo cero de
temperatura muy por encima de la temperatura de Curie. Se calculd la magnetizacion por sitio
(tanto la total como las contribuciones individuales del bulk y la superficie de las peliculas,
calculadas independientemente), la susceptibilidad magnética y el cumulante de cuarto orden de
la magnetizacion, siguiendo el procedimiento descrito en la Referencia 3. El célculo de los
promedios canénicos en el equilibrio se realizo sobre un rango de 10* pasos de Monte Carlo por
espin. El procedimiento consistié en considerar el conjunto de muestras con todos los valores de
L para cada d y proceder a los calculos de los exponentes criticos a partir de las dependencias
con la temperatura de la magnetizacion y la susceptibilidad. Los programas se corrieron en el
cluster Hércules del Instituto de Fisica-Universidad de Antioquia, que cuenta con 11 nodos
duales con procesadores Pentium XEONde 2.6 GHz y 2 Gb de RAM. El tiempo de computo
promedio por cada programa para un L y d definidos fue de 5 dias.

3. RESULTADOS Y DISCUSION

La figura 1 muestra las curvas de magnetizacion para peliculas con L=120 y varios espesores
de sistema, y el inserto las contribuciones bulk y superficie para el caso L=120, d=10.
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Los resultados revelan el comportamiento tipico de una transicion ferromagnética a paramag-
nética a cierta temperatura critica Tc, asi como el desplazamiento de dicho valor hacia valores
mas pequefios al disminuir el espesor de las peliculas. Esta tendencia se confirma también a
través de la posicion de los maximos en las curvas de susceptibilidad mostradas en la figura 2.
En el inserto de la figura 1 se muestran también las contribuciones del bulk y la superficie a la
magnetizacion total para el caso L=120, d=10.
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Figura 1. Curvas de magnetizacion en funcion de la  Figura 2. Dependencia con la temperatura de la
temperatura para L=120 y varios espesores. El susceptibilidad magnética para diferentes espeso-
inserto muestra las contribuciones de la superficie y  res de pelicula con L=120. Nétese que T se corre
el bulk a la magnetizacion para L=120y d=10. hacia menores valores al disminuir el espesor.

En particular para L=120 y d=10, la superficie presenta los valores mas bajos de magnetizacion,
siendo la mayor contribucion debida al interior de las peliculas (bulk). Esta diferencia se atribu-
ye a la mayor densidad de enlaces ferromagnéticos en el interior, donde se tiene un mayor nu-
mero de primeros vecinos, a diferencia de la superficie, en la que se tiene un numero de coordi-
naciéon menor por el rompimiento de simetria. Por el contrario, para peliculas ultradelgadas de
tres 6 menos monocapas de espesor, tal comportamiento se invierte debido a la mayor propor-
cion de atomos en la superficie. El inserto evidencia también la coincidencia en T de las dife-
rentes contribuciones a la magnetizacion. Tal coincidencia es de esperar en tanto que la superfi-
cie y el interior estan acoplados via la integral de intercambio. Asi, cuando la longitud de corre-
lacion diverge en T¢ el sistema cambia de estado como un todo. Adicionalmente se nota el ca-
racter extensivo de la magnetizacion al considerar la aditividad de las contribuciones bulk y
superficie. Los valores de T extrapolados al limite termodinamico se obtuvieron utilizando la
teoria de escalamiento de tamafio finito [2]:

T () =T (L)+aL™" 2

Aqui v es el exponente critico de la longitud de correlaciéon calculado a partir del ansatz de
Binder [4]. Los resultados de la dependencia con el espesor de T¢ se muestran en la figura 3.
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Figura 3. Dependencia de la temperatura critica Figura 4. Exponentes criticos en funcion del espe-
con el espesor de las peliculas. Se observa la con- sor de las peliculas considerando las diferentes

cordancia de T para las diferentes contribuciones.  contribuciones.

Esta figura incluye los valores correspondientes a la solucion de Onsager [5] para un sistema
2D y el obtenido para un sistema Ising 3D via Monte Carlo de alta resolucion [1]. En conclu-
sion, los resultados revelan un crecimiento no lineal de T¢ con el nimero de monocapas. Al
comparar con los valores limites, se observa un solapamiento de estas dimensionalidades en el
que dependiendo del espesor, el sistema puede estar caracterizado por una dimension efectiva
fraccionaria entre 2 y 3. Para espesores por encima de 8§ monocapas la universalidad del sistema
se asemeja mas a la de un sistema 3D, mientras por debajo de este valor la dimensionalidad
disminuye rapidamente. Finalmente la figura 4 revela una ligera dependencia de los exponentes
criticos con el espesor, atribuible al solapamiento de dimensionalidad. Se nota ademas que tanto
el bulk como la superficie parecen estar caracterizados por los mismos exponentes. Estos resul-
tados se corresponden en sus 6rdenes de magnitud con los reportados por Laosiriataworn [1].
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