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INTRODUCCION 

El conocer las propiedades de los materiales ha sido una de 

las inquietudes 

desarrollaron los 

del hombre, 

primeros modelos 

por eso,desde 

atomices, se 

que 

tratb 

se 

a 

partir de estos, inferir la ndturaleza de la materia; pero no 

fu~ sino hasta el descubrimiento de la estructura interna del 

Atomo, qua fu~ posible empezar a estudiar las propiedades de 

los materiales; sin embargo, full! necesario !:!l desarrollo de 

las t~cnicas experimentales mas modernas, as! como tambill!n el 

desarrollo de la tecnologia computacional, para que fuera 

posible el estudio de mol~culas, c~mulos y sistemas mas 

grandes. 

Entre los materiales que han llamado mAs la atenc:iOn astan 

los metales debido a sus propiedade'l tan particulares; si 

bien, mucha de la investigaciOn que se ha hecho es sobre la:; 

propiedades del bulto, recientemente se ha puesto mayor 

atenciOn en las propiedades de la superficie, que refle::jan 

muchas de las propiedades ya observad11s en el bulto pero al 

Mismo tiempo present~n diferencias importantes; ontre los 

metales, existen 1Cl'1> conocidos C:l"lffiO metales ferromagn~ticc.•s 

(fe~ Co y Ni> y es precisamante Lln cumulo de niquel el qur!_, !ie 

esludia r.m el presentl' lrabaJo y <1cerca del que:: ue discutiran 

?rop1edn~~• ~~ est;uc.tur~ etectrOnica y mo1nentos 

magn~ticos que so pra•entan on niquel met•lico. 

A continuacitln si;; har;e un<l doscripcibn del contenido de este 

trubajo. En la primera parte se hace un tratamiento acarea de 

lo 14ui: SE! entiEmde por un material ferrcmagnt!ti co, para lo 



que se discute un poco sobre el fenOmeno del magnetismo entre 

los elemento·• conoc;idos como metales de transiciOn; se 

tratara l~mbi~n acerLa de la magnetiz~ciO~ superficial en 

estos mismos materiales y con esto, estaremos listos para 

i ntrc:.duci 1· 1 a forma en que , eli este trabajo, se aborda el 

probl.:in..1 por medio i;L' un ejeu1plo Especifico representativo de 

los diferC1ntes tipos de fenOmcmos que estos materiales puedan 

~ucitar. En la segunda purte, se hace primero la descripciOn 

del cOmulG de Atemos de nlquDl que se ha escogido como 

ejemplo, se continOa con una breve descripciOn del m~todo de 

cAlculo utilizado, mas comOnmente conocido dentro del 

dep=rtamDnto de qulmica teOrica como m~todo celular de 

dispersiOn mOltiple Xocp,como '5e puede apreciar a partir del 

non.br l· de·l mt>toc~.:>, hay var j as cosas que es necesario 

~xplicar; se pasa despubs a tratar algo sobre el grupo de 

simetrla que resulta del ejemplo elegido y sobre las 

repr~sentacicnes a que este grupo da lugar y como de aqul,se 

obtienen los diferentes estados que serAn ocupados por los 

eleccrone5 del cOmulo. En lQ terceru parte, se presentan 

grAficas y dibujos de dc:.nde se e:<pondra la forma en que se 

estructure el trabajo y su desarrollo hasta los resultados 

obtenidos¡ esto se hace porque serA una gL1ia muy importante 

cuar.do posteriormente s~ estudien otros e u'"'" lo~ con esta!lil 

mismd~ l~cnicd~, da~o que este es uno de los primeros camulos 

con los que se esta calibrando el m~todo. En la Olttma parte, 

se discuten 1 os resultados ~· se comparan con otros trabajos 

Lli,, investigaci~n; de 2sta Lompc.r·aciOn se obtienen algunas 
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cunc:luslon!'!s y p..J1· ülti.-10 se discute :;obre· lo .;.prcpi.:i·:fo del 

metodo t•ti. l i;: adr:i pdr .~ t.r .lltc1r pr cib l F'•11a;, de rn1<qn1,t : z ;iL· i tm 

SL1per·ficial .,~n matP.riale!i. ft:•:-romc<gnM.icos¡ as! i::.:.mo pt1r,1 10) 

estudio de ~1iva>r;;a<:. propiedades do otn1s c~unulns. 
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GENERALIDADES 

1.1.- FenOmonos magntticos 

Se t1ace ahorll una revisión de los fenOmL·ncls rnagnt!tícos; para 

hacer eHto es 11ecasdrio que se observe la estructura del 

atomo o iOn que cons:.tituy.:1 c;l m¿·l:~rial a estudL~r y sr. ti!me 

dqui que hay v¿¡rjas fwmtc:>s pc;-iblé?S di:' magni:;•tlzacióro, ;;11 

encuentra primero al electrOn y su espin y resulta que este 

momento magn~tic:o pn.1pio d~l !'.llectt·on es la fuente prir11:ipal 

du magnetízdciOn en un material; •e observa despues el 

movimiento de E·ste el ectrOn en ur,a Orbi ta al rededor del 

ni'.11.:leo y se tiene aqui que d;? 1?ste rnomemtc orbit,11 

tambi~n una fuente importante de magnetizar:Hin del matE.'t"i<·d¡ 

se observa ahora el n"c leo del A tomo y 1 os movi mi en tos 

propios de d>ste ·y resulta. q\1e es posi hl e también une> 

contribuciOn de estos momentos nuc:lean!s a 1<1 mag11eU.,;ici~1n 

del material, y debido a que la magritud de Ja ~unlr¡buciOn 

de estos mun,"'ntos r:ur:l 1-H\l'"e;; f~!3 1u~1y pequel'lc. c:1 coinpcwacibn c:or. 

l .. :. i.:ontribucione?s tanto del espln como llt•l mum111:l•. orbital 

di=l el ect.ren, pr.r l :) q1 .• ~, en .]rm::r al , 10 s.:..1-. tr."•1:-J'jo:c. -:·n 

CL1~nl3, 

Pcir 1.' dis.:ut~.r· .u.:.et t.:..t:· Jc.-1 -;=etió;i;~;·.o del 

H c.g r 1 u t ¡ z. ;,- e i 01 i , 

;;¡,c:·::ptibilidó«.I mil\.)ntt.lc:-.\ -.¡ ltrn¡::.1rat.: .. 1·., ,:,~Curio. 

L~' rH~\t;¡;1tL\.i~:r.u::it~.,t: út .. !.1.11 m3t.,¡r ia.l ~~·1l:.;, 1 Jr:t~1t.:t pea ~·:·l t·u:c:i;.~,1r1üt:nto 

<Ji= cws 11H.:;:.1~nlos .11agnctic·.is del!.•'.':' ~t-.c.r,,¡;._; quu lo c:or.st\t.uy:•" )' 

t.:f1 le~ .~,tc1!':r:·1s 1 d. 11:.:l·;Jr·1.:ti '.! t1...: i án p1 ü·.- i ;~nf..• de: 1 et:;; r:.ontr- i tiLH.: i or1es 
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de los momentos de espln y orbital del el!!c:tr6n asi c:omo del 

momento del nOcleo; sin embargo cuando se trata c:on Atemos de 

capa cerrada, ia c:ontribuciOn d~ los momentos de espln y 

orbitales es nula y se tiene entonc:es que, la magnetizac:iOnse 

presenta en Atemos con capas no completamente llenas, ya en 

esta parte es necesario referirse al principio d~ exclusiOn 

de Pauli para la ocupaciOn de los orbitales y se tiene que, 

por ejemplo, al irse llenando la capa "3d" entra un electrOn 

en cada orbital y se tiene aqul que al principio, el QlectrOn 

entra con su espl 11 anÜ par al el o al momento orbital cuando 

este existe¡ pero cuando la capa esta mas que medio llena, 

los mom::intoo do espln y orbitales son paralE:"los. 

Cuando se pasa de un Atomo a sistemas mas grandes como 

cOmul os o materia condensada, di vE:"rsas propiedades del ~to~10 

como la magnetizaci.'Jn se transfo1-man en propiedades 

periOdlcas del material debido al ordenamiento que es 

inducido por el gran nOmero de partlculas. Se tiene as!, que 

la magnetizaciOn en un material esta definida como el momento 

magn~tico por unidad de volumen. 

La suceptibilidad magn~tica se dkfine como : ')( = ~ 
esto es por unidad de volumen, donde M es la magnetización y 

B es la intensidad tlel campo magn~tico externo; entonces la 

suceptibilido1d tn,.\qn~tica rel¿1cic;n" el comporta11.iento de un 

n1alerial, al por:Pt" r.m conlac:tL~ su rn.,gneti.::.,ciOn propia con un 

camp~ mdgnbtico cHterior, entonces, ~sto p~rmite nn primera 

) n5tancia, la dL;tincí011 entre lo:;; material es 

paramagn~tic:os y los diamagn~ticos, siendo lo& paramagn~tico~ 

aquello;; para lc:.s c.ualE.>;; la sucopllbilidad mdgn~tica C!:> 
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po!Oitiva y di amarJneti c:os aquel l º'"' r-ar ll los que la 

suc:1,-iptilJ.ilida:.I m.:.gnOtlc:c• '"s negativa. 

El dJ,.rnaQ111~ti~,,u; P.n ur1 n.aterial n,·~ult.;i de la lU'ndenda que 

presentan l.:.is cdrgé\S a inüuclr una co1ricmte ante la 

pni,;rm.:::i a de un C:iompr:. metgnet.i .:.<.• :.rn tl!rno y esta c:orri ente 

i11d~1.:..itla p1·,_.tJu:;; u1, campo magnetice que se opone al campo 

1n..1g11t>ti co ex ten10; tenemos entonces que vamos a encontrar 

!'.mi t.:.i:lmente di amagneti s:no •'.in aquel 1 c•s ma1.er; al e!> que no tengan 

llnci magnetizilt:itln propia dehi::::i a qua t.>l t':tnico momento 

magnetlco rcsullante aer~ dquel.provocado por la inducción de 

la corriente e~ .::udl r.•:; de i;igno oplle!O>to al campe: magnOtico 

i:.~lurno y se c:cnslden. un mor:umto diamagnetico; ahora bien, 

t~n:imo;; que en un :r.1it;;l nor-mal, el c:ual presente o no una 

obs.::rv.a1·p1T1CJ':i larnhien tste momento 

.Ji rnagnl!:~ 1 _¡; q11L· r.:., u::c1~·i onado por la i ndu::.ci On de 1 a 

co:·r ienle deb.ida Li l:i-;; •~lec.:tt·ones de c;,;¡ncJuc:cit.11 déo'l r11etal. 

El p.;u-amagr.G ti smo en L111 :11<ileri al 1-esul te. del hecho de que en 

el 1q,1te.-ial !;;C• :,·1,.::t•e11tr1?r• l ;1!'- ~.too.os c.:on L1na magnetización 

r.ir opi a, "'ur•qL1E! ~ urnar1do el n.ater i al como un t.odo, no se 

obsor·ve rolr.g~1r1 t.i r·•J rfe fenóme..'110 m.itJnbtico. Sin embargo, 

cuar ido un m.-. .t 1'r i .:;J p«r .:<magnt-l i i:c.: st, col oc:a en presencia de un 

t:str.• ti end;; a ordenar 1 os momentos 

r .. .;.gn~tic:os individuales; e!Oto es, t,>11 cualquier material que 

ter.c;,c.n1oi; momento iongulc.r cwbi t<1l y/o momemtr1 angul a1· de 

espln, allnque •ea en alguna rfo sus ~tamos, asto materl3l ante 

un c:ampo m<.1ynl!!U cu ~-·terno ~,.,mt\r.'.\ una atrar.r:iOn hacia este 

con una fLH~r:.:a proporc:lonal a la fL1t,rza del cc1mpo y por esto 
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observamos que su suceptibilidad m•ynética re3ulta positiva. 

Cuando se grdfica la ~ariaciOn de la suceptibilidad magn~ica 

contra la variaciOn con la temperatura de un material 

paramagneico, lo que se observa es que, conforme vamos 

;;.umentando la temperatura, se hace mas difici 1 el 

ordenamiento de los momentos magn~ticos individualea de los 

~tomos, esto quiere decir que: se obtieno una disminuciOn de 

la suceptibilidad magn~tica, si bien, no se observ• un cambio 

de signo de ~sta. 

donde 1 a e e& una constante que se 1 e conoce como const' ante 

de c~1rie. 

A continuaciOn se presentan tres grAficas en las que se 

ejemplifica Pl comportamiento paramagnética asi como 1 o que 

se conoce como ferromagneti s11oo y anliferrcmaqncti smu. La 

grAfica correspondiente al paramngnetismo, se trata de una 

curva suav~ sin discontinuidades donde se aprecia que se 

s~?ue 13 ley de Curie. En la curva de ferromagnetismo Re 

obsP.r'-L\ una pequel'!a discontinuidad a una r.ierta temperatura 

1111 sma que se c:onoce como temperatura de Curie y por encima d& 

~'.,;ta el matet·ial sigue un comport<.ir.iento norrne:l de la l!?y d0 

Curie c. sea, se comporta como lln material paramagn~tic.o, Jo 

t.·r. el m.i.lt?ri~\l al aumentar la temµ0ratura. Por debajo de 11> 
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mayor que el esperado para un material paramagn~tico, de 

dond11 se infiere que probablemente los momentos magnt1ticos 

individuales ya 110 :.;e comportan tan independiente1nente. Para 

la yr~fica de anl:iferromagneti:;m'' se obse.•rv.• tambil'm una 

di$COntinL1idad .:. un.:1 c:iertLI temperatura misma que se conoce 

se tiene que, t.ll 1ntlterial se c:ompo.·ta .. :orne si se tr1n:ase de 

~n material porclmagnbtlcc, con un gradual desordenamie.nto de 

los ,11.::•mE!lrl:l•~ 1nagn~tic:os individu¿1les :::r-:- los iltomü>-, en cambio 

brt•sr.:a de 105 vall1re;;; •i<? la :ouc:rJptibilidad magnf.<tica, como si 

par·eci1Jra que el mf.lterial pE'rdiora ordi=namlenln, se dice 

c.mtonc:m;, q~1e se lr ato. también de un ordenamiento muy 

;;spt?ci al di,• le::, momento;;; m.1gnt>ti cos qae pr·ovo::a t:·l qw? 5.e 

vayan cancel ando unos <1 ot.ro;;;. Esto 11 eva a ¡.l!o'.•n;;<1r en que hay 

cilirto:;; rnc).tl~riales .con mo1ncmto llldynr,iti.:o pi-opio que prJseen un 

i.::ierlo efcctt" m·ientador ,a¡Jic:lanal y para .aclaro.r un poco 

aslu, IP lr~lara alga mAs acerca del f~rrDmagneti~mo. 

De ur. mate1·i al ferr omagn~t i co se di ce. que posee un n:omc•nt.n 

m&gn~ticn espontAnoo, aunqu~ no esté en premencia de ~n campo 

magnético e¡1ter..-10. Esto :..úgie1"e que t.anto el mon,1.mto de esph1 

c:omo r:ll 1110111ento orbital se encuent.r <:tn ai-regl t1dos cm farmr.. """·' 

~e lH llam6 c.mp~ de lnter·c~mblc. Al ~recto ori~ntador del 

camµo dE inlet'Cc).mbio si: lo t1pcnt.> el efecto d~:;o1-ientadc.1~ de 
1 

la tt.•:11p;>•ri.<tur., y !~ll ticma rmt.unr:c¡; que, par.1 temp2r<itur<1s 



elevndas se destruye el ordenamiento de los momentlls 

magn~ticos, el campo de lnt~rcambia se toma como equivalsnte 

a un campo rnagn&tico Be. Y se supone ademAs que Be es 

proporcional a la magnetizaciOn M. En la aproximaciOn tlt~ 

campo promedio se supone qum cada ~tomo con momento magnAtico 

emperim12nta un campo propc.rcionnl ,, J,; maqneti;:c1cib:i :B.t!-=.l.M 

~1 donde~ es una constant~ independiente de l~ temperatura; 

i;.or lo tnnto si? tie:ne que, l« tempernlura de• Curil? <Tci es 1;1 

temper éltur a por encima de l• cual· se 

mc.gni:-tizat:.ion esp;::intanea. t~si, de la ecuacion 
-V f-Yr c. ""= Ge (~,;¡_) 

(1. 1) 

y haci 0r.do 

1·1füul la que 

0::? aqul que para la ecuacion (1.1) la suc:eptibilidad tie11e 

una •ingularidad a T=C~. A esta temperatura y por debajo de 

ella existe una magnetizeciOn espontAnea del material, ya que 

si X. tlende a in-Finito, se puedl.) tener una magnetizac:ion M 

finita parü un Be igual a cero. La ecuaciOn Cl.2l descrih~ 

bastante bien las v.ariaciones obsLr"<:Hfo.s en la suceptibilidad 

magnt-tic:a· "-'11 la regit':n L"wrre:o.pondientt!" «n compcwt.:1rr<ier.to 

pilri.lina.;¡netlco por· w1:l1!1a cit?l punto de Te. El ferrimagneti smo 

c.,¡ t r. r mibm!?nu 111aqrn~ti ca rel a.:i onado con el ferromagneti smo 

cr, el ;,e-nt.i clti de qut• 1 O!:. momentos mag1i'toi .. icos qua se obser·.,-¿:r-. 

prQsunt~n todou ld mlsmB dlrecciOn puro la magnitud del 

momenlu .nc1gnetico por d Uo alOmico resulta ser di fer.inte; 

p-iriOclic:o clt• :º'" 1.10.r.en\.ob magntl.L:.n:•. So; :ecr.:ioiicnda í:~ 
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magnetizaciOn en el estado sOlido. 

1.2.- MagnetizaciOn superficial 

El hecho de que algunos metales presenten el fenOmeno del 

ferromagn()_tismo y muy parl:icularmente aquellos conocidos como 

ferrometAlicos, fl,~ 1notivado desde l1ace algun tiempo bastante 

investigaciOn sobre todo acerca de la estructura electrOnica 

de los Atemos en el cristal y consecuentemente ésta ha dado 

lugar a un cierto nOmero de tecirfas que tratan de explicar 

los diferentes tipos de fenOmenos magnéticos y el panorama 

actual para el entendimiento de_l magnetismo en los metales de 

transiciOn es bastante optiinista. Sin embaryo existe aOn 

cierta controversia cuando estos mismos fenbmenos magnéticos 

se tratan de estudiar en la superficie do los metales y esto 

se debe a que en la superficie del metal hay un cambio del 

comportamiento periOdico d~ las propiedades de los Atemos y 

esto es ocasio~ado por un relajamiento de la malla cristalina 

y una pérdida de la simetrla. 

Esto motivo el presente trabajo y nos abocamos al estudio del 

problema escogiendo para ello un cOmulo de &tomos de n!quel 

del que se pudiesen sacar algunas conclusiones; porque este 

método vfa un cLlmulo puede dar informaciOn acerca de la 

magneti;:aciOn. A continuaciOn se presenta 1.1n panorama del 

comportamiento magnéti=o de los atemos de n!quel en la 

sup~rficie del metal y en las capas cercanas a la misma. 

De los primmros estudios experimentales que se hicieron sobre 

la superficie del n!iquel <2>, se obtuvieron datos que 

demuestran una pérdida de la magnetizaciOn a medida que se va 
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del seno del·matarial hacia la superficie y en uno de los 

c.Uculos teOricos, Falicov · <3> hablaba incluso de capas 

magn~ticamente muertas cercanas a la superficie, otros 

investigadores teOricos 14> al tratar de explicar la magnitud 

de la inversiOn del espln del electron saliente que se 

p~esentaba en algunos experimentos con la superficie de 

nlquel. <5>, ~tribulari esta inversiOn a la presencia de un 

estado del espln mayoritario por sobre el nivel de Fermi y la 

presencia de este estado trala consecuentemente una 

desminuciOn de la magnetizadon. Sin embargo estudios sobre 

"' otros 
.. 

cl!.mulos de nlquel <6, 7,B,9, 10> mostraban si¡;¡mpre una 

magnetizaciOn de los Atemos de nfquel, en cualquier direcciOn 

y a cu~lqui'er profundidad que se estudiara el cristal. 

Entonces se llego a la conclusiOn de que efectivamente, los 

Atemos en la superficie del niquel met~lico estaban 

magnetizados y eran ademAs ferromagn~ticos, la cuestiOn era 
_J•\ ' • 

entonces decidir si la llTilgnetizaciOn de un Atomo en el seno 

del material era in&yor o menor que la magnetizaciOn de un 

Momo· en la superficie del mismo; los {lltimos estudios 

experimentales <11,12,13,14> inclinan la balanza hacia un 

aumento de la magnetizaciOn de los Atemos superficiales y una 

disminuciOn continuada de ~sta al irse adentrando de capa en 

capa hasta el seno del material. Este realce de la 

magnetizaciOn ya ha sido reportado por otros investigadores 

en cAlculos de bandas (15, 16) y han encentrado incluso una 

dependenci~ de la magnitud de este realce con la orientaciOn 

del cristal. Para· resLrl tados ex peri mental es se dan 1 a 

siguient~s referencias <2,11;12,13,17,19) y ~ara estudios 

1:1. 
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NETODOLOG 1 i\ 

2.1.- PreparaciOn del cOmulo. 

En este capitulo se hace el planteamiento de la forma en que 

se va a tratar de obtener, algunos resultados que se puedan 

comparar con otros resultados tanto teOricos com 

expori monta! es. 

Se empieza por hacer un cAl culo atOmi c::o del nl que! con el 

programa denominado HEX, para la configuraciOn electrOnica 

4s1, 3d9a se eligiO esta configuraciOn porque es la de 

ocupaciOn entera m~s cercana a la que presenta el nlquel en 

su estado metalice. Desde aqul se empieza a notar que de 

acuerdo con esta conf 1 guraci On, cuando mucho si.o puede esperar 

una magnetizaciOn por atomo de nlquel de 1.0 ,«B; esto es 

porque no se espera una contribuciOn importante a la 

magnetizaciOn por parte de los electrones de tipo "s" ni de 

la fracciOn de carga "s y d" que pasan a electrones de tipo 

"p". Se toma la misma configurac~On electrOnica para los 

nueve Atemos del cilmulo y se pasa al programa denominado 

NOLPOT. E;n el programa MOLPDT se introduce la geometrla del 

problema que corresponde a 1 a de ! ='· figura (2, 1. 1 >; 1 a 

elecciOn de las distancias se hizO con base en las observadas 

en el nlquel metAlico ~ se hace que los nueve Atemos del 

camulo presenten su momento de E!~pin apuntando en la misma 

direcciOn como se pude apreciar en la figura <2.1.2>. Es 

neces;,ri o recordar que medí ante este programa3 partí r de un 

calculo de tipo atomice se obtiene un potencial de tipo 

1nolecular haciendo una superposiciOn de los potenciales 

atOmicos y se calcula ademas un potencial para lo que se 

/'( 
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llam~ esfera exterior y con esto se eslA Jisto p~rA enl~ar a 

lo que snrb propiamente el c~lr:ulo dnl ci'.1m1.1ln, 11tili<:.1ndo el 

pr·oqramd CELUL11R. 

Para hN.:hc1r « anrl.•r l<t noaquinaria del SFLIJl_AR es nE:::es<1rJ o 

introll\.tcit· ~os rddius de lll5 .~l:oonu~ asl como el rcidio de l"' 

esferd "'''t..:t·lú1· y t~mbi~n ;'3. :;i.netrfa del d1mulo. Los radios 

dE~ l()s l!ltornr;s y de la esfer-., f?~;terior se muestran P.n la t.,1b~o. 

<2.1.ll. Lé\ ele;.don d!:· J¡:.;; rr1clio;; cfL los l\.tomos =·e hizo 

crj lerio, c1 l tarr1~~0 de l~~ esferas 

atOmicas deberl'• st!r lo mt,:. -;¡rand~ posible, '~st.ci 0 .~r-.3nti:!arlc. 

qua di.:ntrtl dP l:\5 r~:;f-m .1', at.t-mic •. b .1uedd1-.;\ la mayor r:antidad 

de carga d8 tipo "d" posiblE; c0mo s~ puede apreciar de la 

fiy•tr.t (/'. l.3> se alcam:a L1r. tr·asl«pe del 15X apro:dmadame11t;.;.• 

untru l~= esfcr~6¡ el trdsldpe ontre laq ~3feras no puede ser 

•11:..y .. :1· pe:;- :tl•'! ,1~•ur-tJ.::¡¡•·I <111 t .. ·,.~1 :lp~·f' i;·nt1·e tres o cuat1-o 

D~fe1 .. as '>'pi/ :·;.~1-.ne;:, de? .. n~tmlc el~· !:t.lcUl!:i no se puede t.ener 

L.1r: p~1.if:1; en coman cm. l:n:-s " mAs tle las e¡¡feréls. La elecciOn 

d~l tam~~c dD lct esfera exterior $& hizo tomando en cunnta Dl 

c~mui o foi-mado por· 1 as m1e·1e esfe1-<1s cL1ando estas estlln 

tangentes entre si y su fijo el radio d& ~a esfera enterior 

:;1.~•f•<!ntlo lr.• d.ist<.111ci:1 '.!.;·l c.emi.:-o di:--1 c(11n•.1lo al r.entro de L.~s 

Rugundo ~lano CQn el radio de las esferas, 

Le fi.i:..t e.•stn r.:idic:1 p . .i··.1 le.• ..:.·r;\'.: ~r ~: fct·ioi- · ... '3C .1: 1.:r;c")n~~3.11 lr::-a~. 

: .:-.tdioS :fa_-.. 1 ?", t.:•::. f(?1·· 1;;. iil.,,J1!1ÍCt.'1f: ~ r¡t1~~· JeHi<lr ~ Í ;;.to €°:-l r:t.'1rr.vf D p~r~ 

1::.1.~>L.o~.\1 el pt iJc~:-bu t.JL> autuconsi stE·11c:i ::t coil ~l m~tedc 8ELUL:';f\. 
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A temo X y z Radio 

Esfera exterior o.o o.o o.o 5.92 

N1quel central o.o o.o 1. 47'14 2.7 

Nlquel 3 -3.3175 -3.3175 1. 474-1 2.7 

Nlquel 5 3.3175 ·-3. 3175 1.4744 2.7 

N!quel 6 3.3175. 3.3175 1.4744 2.7 

Nlquel 7 -3.3175 3.3175 1.4744 2.7 

Nlquel 4 o.o -3.3175 -1.8431 2.7 

Nlquel 8 3.3175 o.o -1. 8431 2.7 

tuquel 9 o.o 3.3175 -1.8431 2.7 

Nlquel 10 -3.3175 o.o -J.8431 '2.. 7 

Tabla 2.1.1.- Coordenadas y radic'5 p<.>ril el r:ium~l o d~ nt:evc• A tomos 
de nlquel. 
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FlrJur..i 2.1.3.·· Pot· rnc:·dic 1:e ur. plano (!1!l cl2l r:Omulo se muestran 
lo·.; 1·.r-az.J ••pr:-; ;k !.S '.~ e11tt·;: 1Jl ii.l.1lm•l .::antró<l co;1 dos At;:;mos del 
~;;··i ... t:..i pl .:•t .... / 12,.·~·:; ~i.l·:irí.1'Pi -:~'.1 ::..~gt.';.n~1~ pl ~'..1\.~. 
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'r',.,. --·· -. ::¡;ft:,?_· .¡.1 2~2~~~.Ef 'ml?t~cfo ci;i~1;1l~r de dispersiOn m!'.lltiple. 

:~.::--, Eh todo· sistema on donde se tenga la lnteracciOn de muchos 

Atemos se van a tener varios problemas para hallar la 

soluciOn a las ecuaciones de Hartree-Fock (20> que describan 

al sistema, por lo que es una prActica generalizada el hacer 

unas aproximaciones que llevan a otro conjunto de ecuaciones 

de soluciOn mAs sencilla y que ademAs respondan a una 

descripciOn realista del sistema que se trata. 

El m~todo que se ha utilizado en este trabajo es una 

apro>cimaciOn estadlstica al potencial de intercambio y 

correlaciOn conocida como x~~ y este tipo de aproximaciones 

requiere de un funcional de la densidad electrOnica para la 

descirpciOn de la energla de los sistemas. En 1964 Hohenberg 

y l<ohn <211 demostraron la existencia de un funci9nal de la 

densidad para la energla total en el estado basal para un 

Atomo, mol~cul a o un sol l. do. Es oportuno hacer notar que este 

funcional no es necesariamente vAlido para la superficie de 

un sOlido; pero una de las intenciones de este trabajo es 

mostrar su aplicabilidad para estas situaciones. Algo mAs que 

hay que notar es que la forma exacta de este funcional de la 

densidad para la energla total del estado basal no se conoce 

expllcitamente por lo que hay varias formas de aproximarlo, 

s~endo las que se utilizan en este trabajo las de las 

referancias <23,24,25). ·-

Se necesita describir la densidad electrbnica para cualquier 

si3teffia dado y se tiena entonces que, la densidad electrbni¿a 

l'I 



para el caso de espin polarizado est~ dada por 

t - ~ ,¡1t A 
(' (f·) -=: 4- lllj l"j lr) YJj (i::J ( ~ .() 

J 

donde 't' =to~ o sea que, se tiene un potenc:i al molecular para 

cada espin y {0i} son los orbitales para cada esp1n y para 

las ocupaciones {111i] • 

Se sustituyo esta densidad por el funcional de la densidad 

que describe mejor la energla total del sistema y se toma 

entonces la form:. geneiralmente empleada en cAlculos de 

di sporsi bn m'll tiple para el caso de N átomos. f 
F,.(e) ::[ \ltj~~rfv95MJJ~~;:.~ 1 e<.r)Jf4J.Jr2.e~rl.f (f')Jl'dri+.![:¿~:: +[ fr.~JLJ~&>J¡:. Q·~) 

;~1·~ r j.f;, ,¡ 2.Jj !f- ~ z.:..,~~ M·J 
En esta ecuac:iOn r y r• son vectores c:on respecto a un origen 

arbitrario, ,j., y p son los nOcleos de los Atemos y Ro< )' R,a 

son los vectores de posicibn en relaciOn a los nücleos 

Resulta as1 que el primer término de la ecuaciOn 

corresponde a la energf a cinética, el segundo corresponde a 

la interaciOn coulombi ca del elec:trbn con el nl'.icleo, el 

tercero es la interaccien c:oulombica electrOn - elec:tron, la 

c:uarta corresponde a la interacciOn coulombic:a nOcleo 

n'lcleo y el tlltirno tt:!rmino corresponde a la suma de energias-

de intercambio y correlacitin. En el m~todo se hace una 

particibn del espacio conocida como de esferas truncadas, ver 

fi.lJUrd (2.2.1>. lo QU~ lle-Va al C.~lculc:; de potenciales 

moleculkren en lrEs lipcz de regiones diFcrontes, las 

rs>gi<:>nes I atOmic.ds, las regionns JI de esfera exterior y las 

regiones III de le"\ zen.a inter!iticial; se tiene entonces que 

el sistema de ecuaciones monoelectrbnicas : 

v'(Cf'J,¡:.)::: J~ V•~([el'J,f).J..'Li.(r¿) 



I 1 

Fi •JUfii 2. :;.>.l. - Se m:11.?slran las regí enes: 1 esferas atOmi i:as, 
II euFera exterior y III zona intersticial; p<1ra lu 
..;µ1 c;):i,1 .. 1c:i On de esferas truncada~ .• 
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d<Jndc• la su111~• ,;e e:>xtiende sobre N + 2 t~rminos, !?~to es, N 

regiones atOmicas, para i=O la regiOn exterior y para i=N+l 

la zen• intersticial; Ft es un vector con centro en la regiOn 

i y ..a·, es una función 1?!;;:.llo11 definida por : 

r , 1. ~- '" R.• 
-CL • <.r.: \ =- ~ º ~; ~ ¡, R~ 

que nos defi11e la forma de la regiOn i-tl!sima Ri la que se 

denc:,.rni na celda. R!?sumi c:·ndo, !?l mt;todo consiste cm hace1• un 

desarrollo en armOr,iccs t:>"ferico·_; para la.,; rc;giones 

atOmicas y II e>:terior tomando anicamente la componente con 

simutrla esf~rica tanto para !?l potencial como para la 

ck!ónida.:l nli;•r.tn!inic:a y en c:aso de li\ región Ill se realiza un 

promedio v~lum~trico. 

L.;; soluciOn dE'l. sistema de ecuaciones monoelectrbnicas 

( 2. 3> _ conduce a un sistema de ecttaci ones lineal es 

hcmogl~meas quo .c:onsti tu yen 1 o que si;i conoce como ecuaciones 

o;;ecul ares de di spc:r!:;,i on mOl tiple. 

Z.3.·- De l ~ siinetrla de::l cfJmulo. 

De la g~c.,metda dt>l cOmulo y hacii:·ndo uso de la teor! a de 

grupos para gn1pDs puntual es, f'e identifica el cOmul o como de 

!>imetrla C•h; 1°-, q.ir. quiere decir que el r.l;"'ulo cuent.\ con 

dos ~jcs de rot..;ci~11 C4, un e.Je rl~ rotaci~n e' , dos planos 

~V y o~ros dos pl~nos G ~·, lU que par~ Rl grupo define las 

monoel E•c 1_r!!1~1i t n:. d::-f i ni d""" par<1 t'.uda orlJi t~i t aprc>v!:!chando 

la pt·:ipiednd de: qi.,c las di·fer1:111:es operaciones dE! un grupo se 

2.'Z. 



pueden agrupar cm reprcsentac:icnes, en donde cada una de 

l3stas representaciones agrupa a un ci~rto nOmero de 

apuraciones las que describen un conjunto especifico de 

combinaciones de las diferentes funciones base; se tiene 

entonces que, en las cinco representaciones que resulti.\n para 

el camulo, cada una de ellas define ciertas funciones base 

para el Atomo de niquel central. 

La representaciOn A1¡ define las siguientes funciones base 

para el atomo central: 

s<2>; pz<2>; dz?.<2>. 

la representaciOn B1¡ define las siguientes funciones base

para el Atomo central: 

dx2. -y1.. 

La representaciOn B2; define las siguientes funciones base 

para el -~tomo central: 

d>:y. 

En la representaciOn A2; para el Atomo central se tiene que 

hacer uso de una funciOn de tipo "g" definida para: 

1 =4 y m=-4. 

V la representaciOn E; defin~ las siguientes funciones base 

para el Atomo c~ntral: 

py; y dy::. 

Er, el <•pl!r1dl ce A :¡e :Jan completas las representacion~s .::on 

1 i\$ h1nci onos basE? pLtY"~ c¡,¡J,~ \!110 de los di fer;::ntes tipt'lS de 

~tomc:s. El armatlo rJe la si metr l-3 Sil' hace mediante Llfl programa 

11 .;.mado GP.OUP THEOR'f el cu!.l da el grupo puntual del cC1mul o y 

las funciones base; a continuacibn se presenta una figura 

?:i 



<2.J.1> con la qu~ au pu~~e identificar la posición de c~da 

uno de 1 os litamos en el cCtmul o. 



r-i~ura 2.3.1.- M~estra el cOmulo utilizado, identificando cada 
!!tomo y el sistema de coorden.:.das; con lo que se puede hacer el 
anAlisis di! la c:ontribuciOn a la formac:iOn de un orbi.tal por· 
parte de c:ada Ato.no. V~r apéndice ri. 



RESULTADOS 

3.1.- EstructuraciOn de mapas de estados. 

Como se vie en el capitulo de metodologia, en el proceso de 

recopilacibn de los estados resultantes del potencial de 

MOl.POT y de los subsiguientes potenciales celulares, haciendo 

uso de las propiedades de simetrla del cllmulo, el problema se 

simplifica bastante, asl como tambien se simplifica el 

anAlisis de carga y de momentos magneticos. Se procede 

entonces a correr el CELULAR para cada una de las 

representaciones resultantes del grupo puntual, obteniendose 

el mapa dé estados que se muestra C3. 1. 1 >; como se? puede 

observar, el nOmero de estados que se obtiene es bastante 

grande y esta distribuido en un amplio intervalo de energias. 

Desde aqul, se pueden empezar a resaltar algunas estructuras 

notables .en el mapa; se puede notar que a energias mas 

profundas aparecen dos bandas bien definidas con estados casi 

deyenerados en cada una de las representaciones y adernAs 

estos estados se asocian corno correspondientes a Atomoa dr,l 

primer plano y se puede observar adem~s un claro 

desdoblamiento de los estados para el espln. Alrededor de 

-1.0 Ry aparecen otras dos bandas de estados de espin 

mino~itario y de espln rnnyoritario correspondientes a los 

litemos del segundo"plano y a electrones de? tipo "d",se puede 

ver que e~ estas banda5 los estados ya no estan tan 

fuertemente degenerados corno los del primer plano,pero ~n 

cambio las bandas ya no aparecen a una misma altura. Entre? 

-0.7 y -0,9 Ry '>e encuentran los estados que se identifican 
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como correo¡¡pondl. entes al Atomo central y con el mismo 

desdoblamiento de los espines minoritario y mayoritario para 

los electrones de tipo. "d" que ya ha sido observado; debi~o a 

las propiedad~a del grupo puntual del cOmulo, la banda 

correspondiente al Atomo central solo se presenta en cuatro 

de las cinco representaciones. De -0.7 Ry hacia el cero se 

encuentran una serie de estados que se pueden asociar como 

correspondiente:. al Atomo central as1 como a los Atemos del 

primer y segundo planos, as! tambHm como a combinaciones de 

electrones de tipo "s", "p" y algo de electrones de tipo "d". 

Por encima pe -1.1 Ry solo se encuentran un par de estados 

asociados a electrones de tipo "s" y correspondientes al 

Atomo central. Al obtener el mapa de los estados suceptibles 

de ocupaciOn, el siguiente problema fu~ la distribución de 

los electrones y como en esta parte solo se tienen en cuenta 

los electrones de valencia, se cuenta con noventa electrones 

por distribuir; al hacer la distribuciOn se ve que los 

estados que quedaran 

profundidades mayores 

ocupados serAn aquellos que 

de -o.e Ry, pero debido a 

esten a 

la alta 

degeneración que se obser'.'a., sobre todo entre los estados 

correspondientes a los Atemos del primer plano , la ocupRciOn 

en algunos casos serA multielectr6nica y en esta primera 

itt?racion lo ~111icq qure so? cufd;,\ t~s que l«s carqas C?fectivas 

qu~ van a sontir los Atemos no sea mayor de diez electrones. 

Va con una ocupaci~n dada, se corre une iteraclOn y se 

obliene as! un nuevo potencial dl cual se le corr~ una 

busqueda de estados para Cdda una de las ~epresentaciones y 



r~~ulta ~l mapa da 2:;tados q~e se ·muestra (3.1.21. Al 

obGer~ar este mapa, se nota que se mantienen algunas 

nstru:::lur<1s ycmerales, como son, bandas bien definidas tanto 

para los Atemos del primer plano c:omo para los del segundo, 

as1 como una banda para el Atomo central, vuelven a apar=cer 

ese par de estados. asociados a electrones de tipo "s" en la 

representaciOn Al y aparece tambHm el desdoblamiento entre 

las bandas asociado al espin. Se nota que la banda 

correspondiente a los ~tomos del primer plano sigue siendo 

la mas profunda, si bien, aparece ahora alrededor de -1.15 Ry 

o sea, unos 0.7 Ry menos profunda que en la iteraciOn 

anterior, pero conservando aOn una fuerte degeneraciOn en sus 

estados. Se nota tambi~n que la banda correspondiente a los 

Atemos del segundo plano baja un poco en relaciOn a su 

posiciOn en la iteraciOn anterior, aunque conserva un cierto 

• corrimiento en la banda de una representaciOn a otra. 

Respecto a 1 a b'anda del Atomo central, se observa que esta se 

fu~ a profundidades mayores y queda ahora entre las bandas de 

los Atomcs del primer y segundo planos, ~e cont i nl'.ta 

conservando el desdoblamiento asoci«do a los espines, as.1 

como, un ligero corrimiento d~ la banda de una representaciOn 
', 

a otra. Con esto se puede generalizar respecto a la 

estructura del 111apa >' :;e ti ene as! que: se conservur., 1 a 

fonnaciOn por bandas, el desdobl¿¡minnto del E:spln y el 

corr i mi en to de 1 as bandas untre las representaci emes y lo qLie 

cambia ~5 el orde~ de distribuciOn de las bandas, quedando 

ahtlt"cl a menor profunr1 l dad 1 a corrospondi t!nto •.1 1 os ~tomos del 

segundo pl~no y es de notarse tambien un adelgazamiento on el 
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rango de distribuciOn de las bandas. 

A partir de estos dos ejemplos que se acaban de revisar, se 

puede apreciar que el desarrollo del cllculo no resulta nada 

flcil, debido a que no se conoce cual es la ocúpaciOn Optima 

y esto re0 ·1ta de que al nivel de energla en donde estan los 

Oltimos estados ocupados hay muchos estados y corresponden 

ademls a un mismo espln y a un mismo tipo de Atomo, esto 

quiere decir que, al momento de hacer la ocupaciOn, la banda 

del ltomo que quede a menor profundidad resultarla muy 

descargada y las bandas de los otros tipos de Atemos 

resultarlan. sobrecargadas y ademas, la diferencia entre la 

carga correspondiente a los espines minoritario y mayoritario 

enl la banda menos profunda serla muy grande y esta misma 

·diferencia para los otros tipos de atemos serla bastante 

menor 0 se llega as! a la conclusiOn de que no es posible 

mantener una misma ocupaciOn en todo el calculo, sino que es 

necesario hacer ciertos cambios de ocupacibn para poder 

mantener un nivel de estabilidad en el cambio de las 

propiedades de la estructura electrOnica del cOmulo, para 

esto se hizo neco3ario plantearse ciertos criterios para 

determinar L1t1a ocupaciOn; y los cr·iterios fueron los 

siguientes, para el espln mayoritario de los tres tipos de 

Atemos, se fijo . que 1 a carga por Atomo no fL1era mayor de 

cinco electrones "d" y procurando dejar de ocupar l~s estados 

menos profundos, as!, en cada iteraciOn h~h!a que estar 

calculando las cdrgas para cada Atomo y para cada ospln por 

e!lt.ado, p.:ira determi'nar I~ ocupaciOn Optima y proceder a la 



siguiente 

punto de 

iteraciOn, ap~ndice :&. Finalmente se llega a un 

estabilidad en el cAlcu1o·del cOmulo de donde se 

procedera a presentar los resultados de la Oltima iteraciOn, 

pero es necesario recordar que aon cuando la relacion no es 

muy clara, muchas -de las propiedades que buscamos en el 

cO.mul o se qui eren e1<trapol ar a 1 as propiedades que tendrl a un 

Atomo superficial en nlquel metAlico. 

3.2.- AnAlisis del mapa final. 

Como se puede ver en el mapa (3,2.1>, de los estados 

suceptibles de ocupaciOn de esta Oltima iteraciOn, se sigue 

conservando una estructura de bandas para cada uno de los 

diferentes tipos de Atemos y se nota que la banda mas 

profunda corresponde ahora al Atomo central, contando ademAs 

esta banda con una alta localizaciOn de sus electrones de 

tipo "d", aOn cuando esta localizaciOn se ha visto disminuida 

atraves del cAlculo, lo que quiere decir que parte de los 

electrones "d". del Atomo central se encuentran mezclados en 

otros estados de los Atemos del primer y segund•.:> planos; le 

siguen en.profundidad la banda de electrones "d" del segundo 

plano que muestran una mezcla significativa con el Atomo 

central y tambHm una fuerte dependencia de la simetria del 

cOmulo; la banda a menor profundidad es la que corresponde a 

los electrones "d" de los Atemos del primer plano, la que 

muestra una distribucHin mas o menos unifor"me en las cinco 

representaciones y los estados menos profundos quedan en las 

representaciones E, A2, 82 y 81, mostrando estos estados la 

mezcla mas fuerte con los electrones de tipo "d" provenientes 

del primer y segundo planos, asl como con los del Atomo 
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central; de forma, que al ser "stos estacfos los que:> queden 

de•ocupados logran la estabilidad en el c~lculo del ~omulo. 

Se sigue observ~ndo un desdobldmio?nto debido al esp!n y se 

nota qui.! este de'ldobl ami en to es mas fuerte para 1 os estados 

correspondiente!!. i.<l primnr plano 1 son menores para los 

est<sdos d1.1l Atomo cemtr ;il, Stl cbserva que e:: i ste e5le 

desdoblamiento del esp!n para el estado en la representaciOn 

A1 correspondicmt.e a Jos electrones de tipo "s" del Atof!l::> 

c:entral, aun cuando ~qui no es muy grande; se da a 

c:ontlnLtacibn una tabla (3,2.1> 1:cm la magnitud de estos 

des.:loblamientos; se inc:lU)'l!n en l<• tabla los desdoulamientos 

del cspln reportados por otros investigadores en ~studios de 

.litemos superficiales i;;n niqu!!'l metAlico. Se presenta otra 

taula (3.2.2> c.:on los desdoblamientos del esp!n para los 

estados de cor e:' porque se !.>L•.pone, que de la magnitud del 

desdoblamiento del espin en los esi:ado~. de valenci<1, ya que 

so11 estos los que conformcin las bandas, depende directamente 

ld magnitud d~l desdobl~miento del espin para lo~ estados de 

core, como es reportAdo por otras inv~stigadoreG. 

3.:;.. ·· I dent if i e ac it''m cl1~ Ps L o-1cfo::1s. 

E"i .,st;,1 p.ir t.~· rf,.l :: .1pf t.ul n :--i: 1-evi san cada uno de l ClS ¡¡.sladns 

c.1bt.ef'!ic10~ en el map.~ final >' ·"-P. r!~ladonan de nCllP.rrlo ron e>! 

orbital molecul, ... 1 

c:cmfc.·r 1:\0,dó.1 tJ~)J t;Sldl.iti; ··1ibrc t.odo l~• •:ontribrn;ibn dr.-:• tipo 

"ti"¡ r2c:or,1.-,11.:!•.· c¡uP. ;:.,tJa e'.:~.arln :,.~ For1n3 a pdi-tir de l •' 



RapresontaciOn Al dz'L 0.027 Ry 

81 dx'I.. -y1. 0.020 Ry 

" 82 dxy 0.027 rty 

" E dyz, dxz 0.021 Ry 

Valor experimental 0.022 Ry 

Anderson et al (7) 0.057 Ry 

O.Oó4 Ry 

Krakauer et al (16) 0.044 Ry 

Wang y Callaway ( 18) 0.044 Ry 

Tabla 3.2.1.- Valores reportados para el desdoblamiento de 
intercambiQ; los valores de las representaciones son para el 
Atomo centr.::11 y entre par~nlesi e las referencias a otros 
trabajos. 

Estado5 de ::ere 

.lltomo central 3s 0.034 Ry 

3p 0.034 Ry 

primer plano 3s 0.048 Ry 

3p 0.048 Ry 

segundo plano 3s 0.120 Ry 

" 3p 0.12(1 Ry 

Tabla 3.2.2 •• - Valores encontrados para el desdoblamiento da 
interc~mbio en los estados de core mas exteriores. 



varias funciones base cuya contribuciOn le es muy 

significativa, o lo que es lo mismo, identifica a ese estado 

i;,n particular. 
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Para la representaciOn Al se identifican los orbitales 

moleculares tipo dz', dxy y dzxdyz para los Atemos del primer 

plano; esta identificaciOn es posible porque cada uno de los 

estados esta formado por una combinaciOn de todas las 

funciones base para cada representaciOn y la funciOn que se 

obtiene queda caracterizada para aquella funciOn base que 

tenga una mayor contribuciOn a su formaciOn; se presentan en 

las figuras los orbitales moleculares dxy y dzxdyz para los 

Atemos del primer plano, en la primera figura que corresponde 

al orbital dxy se puede notar c¡1.:c, ::;! ~e !e aplica cualquiera 

de las oper~ciones de simotrla del grupo puntual, esto es, un 

C4, un c2, un e\, cualquiera de las dos crv o de las doscrv', 

la figura queda inalterada y es ésta precisamente la 

caracteristica de la representacibn A1; se dice entonces que 

se tiene simetrla esférica, lo que se ha hecho resaltar en 

las figuras con la linea punteada; los C4, CZ y el son ejes 

de rotaciOn que coinciden con el eje zen las figuras, losúv 

son planos de reflexiOn que corresponden a los planos yz y >:z 

de las figuras y los <Sv' son planos de reflexiOn ortogonales 

entre sl que hacRn un Angulo de 45° con los planos yz y xz de 

las figuras; la segunda figura es la del estado dzxdyz y es 

una . proyeccí an sobr<:> un plano tipo G' v' que pasa por los 

Atomos 3 y 6 1 sol~ aparece la contribución en el plano y el 

Atomo 5 que queda hacia fuera d~l plano y apare~e deformado 

estA :.obre un pl<uw, perpendicular al plano de la figura; se 

puede notar que presenta también simetrfa esfbrica. La 

siguiente figura es ~ara el e•tado dyz y corr~sponde a los 
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~tomos del segundo plano (4, a, 9 y 10), aparece solo la 

contribuciOn en el plano xz; en la tltima figura, que es una 

proyección en el plano xy para el orbital formado por la 

combinaciOn de los dx~-y~ de los ~tomos del segundo plano, se 

pueden notar otra vez las propiedades de la aplicación de las 

operaciones del grupo que caracterizan a la representación 

AlJ se suele decir que para esta representación i;e tiene 

siempre la formaci~1 de orbitalen de enlace; aQn cuando no 

aparecen dibujados, es claro que el orbital dz 1 para el Atomo 

central y la suma de los orbitales de tipo "s" para todos los 

~tomo~ del c~mulo, presentan simetrla esf~rica. 

Para la represent~ciOn Bl se tienen los estados identificados 

como d:<1 -y"L, dzxdyz para los litemos del primer plano y los 

estado!3 dzl., dx1 -y<. y dyz para los Atemos del segundo plano, 

para el Alomo central aparece el estado dx .. -y'L ; para esta 

representacHm,. las operaciones de simetria del grupo que lo 

carac:terf;:an !.ion, la .:iplicaciOn del C2 y de los <ív que dejan 

las figuras inv.•riantes y en el caso de la primera figura que 

corresponde • los orbitales d>~-y2 de los litemos del primer 

plano se puede hablar de formJciO~ d~ enlaces en los planos 

6v; pard ld scgGnrla figura que :orrcsponde ~ los orbitales dx~ 

-y~ du los Atemos del segundo plano, 3e not• la simetrf a en 

t:l ~·lano <ív y en los planos>:Jv' qt~e> n::i ope1·nn en la 

repr·esenlacibn se tit?no la form.,.r.ión de antienlaces; en esta 

repre~entdci~n uc encuentran los orbitales de antienl~ce p~·a 

los orbi t .. Je:. "s" de los At.omos rL?I segundo µ111110; para el 

~tomo central ee tiene el orbital tipo dx2 -y~ que presenta 



tambil'ln invariancia ante las operaciones C2 y 

caractP.rlsticas de la representaciOn 81. 

Para la representaciOn 82 se tienen los estados identificados 

como dxy, dzxdyz y dz'Z. para los lltomos del primer plano y los 

estados dzx y dxy para los lltomos del segundo plano, para el 

lltomo central aparece el estado dxy; para ~sta 

representaciOn, las operaciones de simetria del grupo que la 

caracterizan son, la aplicaciOn del C2 y de lostTv' que dejan 

las figuras invariantes; para la primera figura qu~ 

corresponde a los orbitales dxy de los Atemos del primer 

plano se nota la simetrla en los planos üv' y la posibilidad 

de formaciOn de un orbital de enlace con el orbital dxy del 

Atomo central a lo largo de estos planos ~v·; para la segunda 

figura que corresponde a los orbitales dxy de los Atemos del 

segundo plano se nota la posibilidad de 

orbitales de enlace atravos de los planoso-v» 

formaci On de 

en la tercera 

fi9L1ra se pret;ent<1n los orbitales de tipo "s" para los ol\tomos 

del primer plr.1no que corresponden a una configuraciOn de 

anti¡?nlace a traves de los planos<Jv que no son operaciones 

d"• ::i mt>tr1 a de 1 a r·epresentaci On; el estado d>:y para el atomo 

central cumple tambi ~n t:on las opor ~cienes de si metr 1 a para 

la rcproa~ntaciOn 92. 

Para la repres~ntaciOn A2 se tienen les estados identificados 

como dzxdyz y d~-y~ para les Atemos del primer plano y los 

estados dxy y dzx para los ltomos del segundo plano, en esta 

repre~entaciOn no hay contribuciOn de electrone~ de tipo "d" 



por parte del ~tomo central; las operaciones de simetr!a qua 

caracterizan la representaciOn son, la aplicacibn del C4, del 

C2 y 
3 

del C4; para la primera figura que corresponde a los 

orbitales dxt -y"" para-los Atemos del primer plano, se puede 

notar que cumple con las operaciones de simetria de la 

representaciOn, as! como la configuraciOn de orbitales de 

antienlace atraves de los planos <rvJ para la siguiente figura 

que corresponde a los orbitales dxy para los Atamos del 

segundo plano, se puede notar que cumple con las operaciones 

de si :ietria de la representaciOn y se nota tambit>n la 

configuracior de orbitales de antienlace atraves de los 

planos <Sv•, que no corresponden a operaciones de simetr!a de 

la representaciOn A2. 

Para la representaciOn E se tienen los estados identificados 

como dx'2.-y:t- • dtx, dz'L, dxy y dyz para los Atemos del primer 

plano y los estados dzx, dx'L-y'L, dyz, dz"" y dxy para los 

Atamos del segundo plano, se identifican dos estados dyz para 

el Atomo central que provienen de diferentes combinaciones de 

las funciones base de la representaciu6n; en la primera 

figura se tiene la contribuciOn de los orbitales "s" para los 

Atemos del primer plano, en la segunda figura se tiene la 

contribución de los orbitales dxy para los mismos, en la 

te1·cera -figura la ·contribución de los orbitales dx-i -y't. para 

los mismos, en la cuar~a figuro ln contribuciOn de los 

orbitalo "u" do les Atomos ~ 1 9 qua ~on del segundo plano, 

<?n la5 siguirinles dos (iguras si; t:ienen las contribuciones dr. 

'fb 
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los orbitales dx't -y1 pa'ra los Atamos 4 y 9 y la de los 

orbitales dxy para los ~tomos 8 y 10 del segundo plano y en 

la Oltima figura pr ;ectada en el plano yz, se presenta la 

figura del orbital dyz para el Atomo central; la Onica 

operaciOn de simetrla que es aplicable <como se puede 

apreciar en las figuras> en esta representaciOn es una de las 

dos <r v y en este caso es aquella que coincide con el plano 

yz d~l cOmulo, que da lugar a configuraciones de enlace y es 

esta propiedad la que caracteriza a la representación; en el 

otro plano <r v que corresponde al plano >: z del cttmul o se 

aprecian configuraciones de antienlace¡ esta representación 

es doblemente degenerada y esto resl1l ta de que los orbitales 

dyz y .dZ>: dan lugar a estados con la misma energia, por lo 

que solo se tow.an las combinaciones con uno de ellos y se da 

la ocupaciOn dobla. 



CONCLUSIONES 

4.1.- Analisis de resultados. 

Del mapa (3.2.1> de )a estructura de bandas que se observa 

para los atemos del primer y segundo planos asl como del 

Atomo central, como se puede notar, la banda en donde se 

encue11tran todos los estados correspondientlf)s a los atemos 

del primer plano es muy delgada y se localiza exactamente en 

el. limite entre los estados ocupados y los desocupados, en lo 

que se le llama un nivel de Fermi; la banda en donde se 

encuentran los esta.dos correspondientes a los Atemos del 

segundo plano, es mas ancha y sus estados presentan una mayor 

hibridaciOn con los Atemos del primer plano y del central< 

respecto a la banda del Atomo central, se aprecia que es tan 

ancha como el ancho total de la banda del c~nulo y ademas, los 

electrones del Atomo central, a~n cuando se encuentran 

distribuidos por todos los estados, algunos inclusive en el 

nivel de Fermi, se encuentran tambi~n localizados en una 

banda discreta. Una de las razones que se arguyen para 

explicar esto, es la estructura del cOmulo, ya que el cúmulo 

esta formado, por tres tipos de Atemos; el central que 

presenta ocho primeros vecinos, los del primer plano que 

presentan tr·es primeros vecinos >' lu~. d&i segundo plano que 

presentan cinco primerQs v2cinos; se sabe que en nlquel 

metlllico, un atomo que:- se enc:u:~ntn~ cm el snno del material 

tendrla doce prim::'rwu veci!los, L1n at.omo de la subsuperfici.e 

tencir!a diez primeros vecinos y un •tomo de la superficie 

lendr!a ocho primeros vecinos; de aqui que en el cümulo se 



cuente con un solo Atomo con las caracterlsticas de Atomo 

superficial en nlquel metAlico y es de este A tomo 

precisamente del ünico. que se puede hablar en comparaciOn. con 

resultados de otras investigaciones; entonces, lo que se 

espera de los resultados para los Atemos del primer plano, es 

un mayor desdoblamiento de su banda por espln y la banda 

misma mas delgada, o sea, un carActer mas atomice, un reflejo 

claro de esto se ve en la magnitud de la magnetizaciOn quF. 

presentan estos Atemos como se aprecia de la tabla C4.1.1l; 

siguiendo este mismo razonamiento, se encuentra que en los 

Atemos del . segundo plano, debido a su mayor nümero de 

primeros vecinos, hay una disminuciOn del desdoblamiento del 

espln y ademAs la banda se ensancha, esto describe un 

carActer mas molecular de los estados resultantes y de la 

magnitud de la magnetizaciOn por ~tomo. 

Respecto del anAlisis de carga, como se puede apreciar, este 

se di H culta bastante, ya ql1e al nivel de Fermi se encuentran 

muchos estados y todos elle:.~ de un mismo P.spl n; yendo por 

partes, del mapa de configuraciOn electrOnica que ~e obtiene 

para la itera.cien final <3.2. U, se nota que al nivel de: 

Fer mi todos los estados ~ permanecer desocupados se 

encuentran en la banda del esptn minoritario de los Atemos 

del primer plano;. e11 la tabla (4.1.2> se presentan los 

resultado!'. do;; la n:agnt!tizacibn al mc>ntcml?r des.:icupados estos 

estados, de aqul se puc.>de rootar, qw~ <1an cuando se 11 egb .1 

una etapa de estabilidad en el cllculo, no se puede afirmar 

el que estt terminado, porque para el cAlculo de la 



Central ter plano 2do plano 

mi nori tar-i o 0.2885087 0.2599434 0,2813615 

mayoritario 0.2703539 0.2528362 0.27511A7 

suma 0.5589 0.5129 0.5565 

resta -0:0101 -0.0071 -0.0062 

minoritario 0.335270.!.i 0.0864330 0.1626970 

mayoritario 0.3159092 0.0828166 0.1556534 
p 

suma 0.6512 o. !692 0.3184 

resta -0.0194 -0.(:036 ··O. 0070 

minoritario 4. 40Hl558 4.1405163 4.1529497 

mayoritariu 4. ·!.183215 4.7147610 4.5808031 
d 

suma 9.0202 8.8553 8.7338 

resta 0.2165 0.5742 0.4279 

Jepsi:m et al (15) C•.64 l'B 

Krakauer et al (l~) 0.86 )(B <a> 

11 11 11 0.73 .f< B 

Ar.der~··c:.r et éll (7) 0.63 fiB 

Wang y Callc.iw~y C13) 0.58 ¡tB 

Este tral.lc:dc 0.4'1 /IB (bl 

Valor r~::¡:icr i mental en el bul te; 0.56 /ts 

Tabl c. 4. 1. 1. - Muestra ~l .~n~I i sic, de ::<<rg<~"- par<1 c:..>.d.>. lino de 
de l~E Atnmos, •si corno valores clQ !a magn~ti~aciOn 

superfic:ial reporti:<tlo-. en la litcrat.uril; (:tl valor par::i una 
monacapa je ~tomcc de nlquel; (bJ vnlor global del cbmulo. 
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Sistema Magneti ;;:ac:H>n Cepa> 

A tomo l ib:--e 2.000 

Ni2 1.000 

Ni9 (global> 0.1\40 

Ni9 <NC,,,3l 0.563 

Ni? <NC=5> 0.415 

Ni9 CNC=Bl O.l80 

Ni (bulto> 0.59(> 

Tabla 1\.1.1'.- Muestra lA m~gnotio:aciOn 
sigtem&~ de ~lome~ de nlqu~l c:alc:ulados 
el mi;:;1r,o inbtodo e:,ce¡::.lo ~l Momo libre; 
n:"une•o d.'"! c:oordi n:1c:Hin .:le los !ltomos de 
el c:ümul o du Ni 9. 

para vario~ 
tudos c:on 
NC es el 
nlquel en 
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Central 1er plano 2do plano 

Mayoritario 5.2640707 5.0799228 5. 2145'322 

Minoritario 5.1399653 4.0090017 4.2065528 

suma 10.4040 9.0889 10.0866 

resta 0.1~41 1.0709 0.3425 

Tabla 4.1.:?..-' Los estados para el espln mayoritario est~n 
completamente ocupados y se desocuparon los estados mas bajos 
para el espb mi~oritario. 

Central 1er plano 2do plano 

Mayoritario 5.2640707 5.0799228 5.2145322 

Mi nori tari o t!.8839851 4.2992623 4.6421308 

suma 10.1481 9.3792 9.8567 

resta (l.3801 0.7807 (), 5724 

Tabla 4.1.3.- Los estadoa par~ el espln mayoritario estAn 
completamentEl ocupados y :;a desocuparon los estados mas baJoo; 
a;,:ci:•pto uno corrm5.pond i ente a un :-tomo del segundo plano. 
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magnetizaciOn por atomo y otras propiedades que se mencionan 

mas adelante, es ne.-cesari o un mayor grado de conver9enc:i a del 

potencia¡ celular. No obstante, modificando un poco la 

ocupaciOn, esto es, desocupando un estado perteneciente al 

espln minori tari e de 1 a b.;inda de los A tomos del segundo 

plano, se obtienen otros valores para la magnetizaciOn por 

Atomo, tabla (4.1.3> donde se puede observar q,ue la magnitud 

de estas magnetizac.ione:. para los átomos del primer y segundo 

planos, se man ti cnen bastante al tas, con val ores muy por 

encima de los :¡ue se esperan para un Atomo de nlquel 

metAlico. L~ mcclificaciOn de lo que se podrla llamar la 

oc;up,1ci On fundamental no present i un problema muy grave 

debido a que simullaneamente se logra un balance en las 

cargas por Atomo y sobre todo para la carga de tipo "d" para 

el ~spln mayoritario; es posible entonces, plantearse la 

factibilidad de hacer varias modificaciones a la ocupacibn 

basE manteniendo los criterios de carga por Atomo por esp!n. 

Ce las diferente3 tablas qu~ se presentan ace1·ca de la 

r11agnetizaciOn de los diferentes tipos de Atamos, 

los valores mas bajos corresponden al Atomo 

se ve que 

de nl quel 

centr3l; si bien, los valores finales son los de la tabla 

<4.1.l> que son los que se obtuvieron manteniendo una misma 

oc:t1paci~n duranl:e las iteracionos finalos, De acuerdo con 

m~tgn~ti zaci ~n del ~tomo central s~ tiene que, 

li!fectivamente ;m el modelo se obtiene una magnetizaciOn menor 

a la de un Atomo de nlquel an el •eno del material, sin 

embargc-•, qu•~da sin posibilidad ele cuantific:arse qL1e tant.« 

carga do tipo ttd" para ei Atomo de nfquel central se pierde 
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en la zona intersti~ial, ·porque hay que apreciar , que es el 

~tumo di? niquel central el qua cn~o ma$ de su cdrga • gsta 

zona y qLtC?, adem~o;,, E·11 2sta :;iismu zona se> tiene una be.ja 

sensible de la maynutizacion por efecto de polarízaciOn de 

1 as carge1r; y tamt:.i e1; pur la forma l?n qua se cal CL1l a el 

ptlt<:!;;-:Ud pal"C\ esta regiOn. 

RE!spec:to al desdobl A1r.i en to obsr:>rvado para 1 os estados de 

espln minoritario y rudyoritario, resulta que es una de las 

cantidades que estan bien definidas y de la que se puede 

obtener información m•s confiable; se tiene que para el 

desdoblamiento E!n los estddos del 6tcrao de nfquel central, en 

lu que se ha iduntificado como una banda de tipo "d", el 

de&dobl ami er1lo medi dL~ es 1 i geramr?nta mayor- qL\e el que se 

tiene en los astadcs con un buen porcentaje de carga de tipo 

"d" del &tomo de nlquel tvntr~l y que se encuentran cercanos 

al niv<-1 dt• F12rmi; oz.ta d.isminuc:ic'm se- .:itribuye ;.1 que se pasa 

de E·5tauos mas loc:11li:cldo•:. cm el ~tomo, que son los que 

confo1-m.:;ln l.:i b<1nda, " c·:.>tado$ menos local izados que son los 

que -:,¡! e!1cuontran al nivel dt? Fer mi. 

(:, conti.r1c.k1clor1 so anal 1 z,; la distribuciOn de los estados del 

~tc:.r:•o dr:! ni qLtel cer.~nil. Dircr:to.mrmto llel mapa final se puede 

ob!'\er"dr· que t:odos los astados dol espin m~yoritario se 

espUn 

minoril<:.rin y L.1 fc;r111a en qu~ se distribL1yen los estados en 

c:ada pt•~.c;n::ie1l 1J!i .nuy rarec:i11.~. r:1 Jr1c:hn ::JE·'" :;;.iH~'· -'::; otr" 

cL,,.1t.ida•:I que y.¡, t'."'11 astas .:tltL;.,1s ~t.~.'-•O::it'fl~"· º"· .,_, •':lnti?nido 
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c;J~' otros c~lcLllos, sin emb3rgo, desafortunadamonte la 

cantidad obtenida ~B mayor de lo deseado y ~sto es debido a 

que, los ütomos del primer y sequncl~i planos exhiben un 

'-<lrActer atOmico que provoca un efecto de enmascaramiento de 

lo .:¡L.i: . ser! a el ancho de 1 a banda para el Atomo de nl quel 

central. 

Todavla queda por discutir algo acerca de los resultados quo 

se obtuvieron para 1 as diferentes estruct.uras de cada una de 

1 as representaciones, pero esta!¡ se verAn en un anAli sis 

global que se presentara al f i 1ial de este cap! tul o. Y como se 

ve de los dibujos que se presentan al final del capitulo de 

resultados. 

Se presentan 

·hicieron con 

propiedades 

ahora unos cuantos cAlculos extras que 

la idea de profundizar algo mas acerca de 

del ct'.lmulo. Se hicieron tres cAlculos con 

se 

las 

la 

reducciOn de las esferas atOmicas y se dejo fijo el radio de 

la esfera exterior; en el cAlculo original se tiene ur. 

traslape entre l~s esferas de 15 'l. y de este se pasa a 

traslapes de 10 %1 5 'l. y casi O 'l.; es necesario aclarar que 

e:sto& cblc:ulos no se !lavaron "-< convergencia, se puede nctar 

.:¡ue se mantiene la estrut:t1.11·a gener-al ya discutida con las 

excepciones dEl wic:ho de la banda, en donde se e~cuentra que 

hay un ad~lga:amiento notRblD de ~stu ~! ir disminuyendo los 

radios de 1~~ msferas y tambi~n una dcshibridaciOn de los 

estado::;. para los difenmtes tipos Atomo;;; el 

adelgazamiento de las bandas esta relacionada a una mayor 

loc:alizaci.f.11 dP. los Gl1~c:trones de tipo "d" y si a esto se le 

agrega el efuc:to de la deshibridac:iOn resulta que parccerf a 
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que se esta tratando con un cúmulo de carActer atOmico y esto 

llt~va necesari.~ment.~, a L>bservar un mayor momento magnético 

por Alomo, donde no serla imposible que llegaró a ser mayor 

que el obser11<1do para un Atomo _de nlquel en el seno del 

material. 

Pabando a otro par de cAlculos que se r~alizaron. con el fin 

de detenninar el carAcl E>r ferromagnético o anti ferromagnético 

d~l camulo; lo que ~e hlzc fu~, lomar el Ollimo potencial del 

celular y como este esta dado por tipo de ~tomo y por espín, 

se. int~rcambLuu11 los potcmciales correspondientes al espln 

minoritario y tnc,yori t .. ,r lo para el :t.tomD central, ver figura 

14.1.1>¡ ademAs se hizo el inturcambio de los potenciales 

cor·respondicntes a lo!:> espines minoritario y mayoritario de 

los 6tomos del primer plano, ver figura 14.1.2>. Solo se 

d(:mc:riben los resultados obtenidos porque no son lo 

concluyentes que se hubiera querido¡ es necesario recordar 

que el potencial celular dC!l que ·¡;e parte no esta lo 

convergido que clE·bicra pari.l poder hacer un 11nAlisis~ y asl, 

se obser·1a que en el primer ca-;;o, se obtiene un ordenamiento 

ar,tiferroniagnt·ticn del llton·o r:entral respecto de sus Atamos 

vecino5 y se obscrvQ también una dDsmagnetizaciOn del ~tomo 

central alm .:Llande· lo", r.tornos dt:ol pr·i ,·,t'r· y "-CGL•;-,tlo pl mies 

cent i nC1a11 roc.nteni en do .;;~1 magnet.i z =<e j ~:·n; r r,•;;pec to del ar1cho .j.:-

1 a banda, t'.!st..< t:.e cuns¡¡¡rv,J tJ¿,st..~r1lc· bien, no ab:;tante un 

"~dc>lga'.~<lmit•nlo de J :, ;,élfld;~ '1;? j ¡:;¡;. e"·l:.:1cJOS tlfrl at;::lf,O je niquel 

cantral, que SQ puede atribuir a la pérdida ct¡;. l 

desdoblamiento de los ospines. en el segundo c~lculo, entre 
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Fi~Jra 4.1.1.- SG muestran las po~iciones relativas 
al hact?r· el cambie• en ol ¡u::teñc:i al para ~l Atomo 
central en la ilerociOn final. 

F!gurd ~- !.2.- Se ~uo~tran la5 posicion~s relativa• 
al h,,,:rn- •'l c.-.mtlio ::,-. ol potencial p<:W.J el ~.tL'lmD 
central y ·~l p1:-,t.m•:ial ;:.1r.~ 1::.: '..'.::irnos dr:ol pri::ier 
pl.ino. 



los cambios que se dan en la estructura de las bandas, se 

puede decir que hay una disminuciOn del espectro total y del 

ancho particular de cada uno de los tres tipos de Atomcs, y 

dandose ademAs un cambio en la magnetizaciOn de los Atemos; 

esto se atribuye a que hay una gran p~rdida del 

desdoblamiento entre los estados de espln minoritario y 

mayoritario; dandose incluso un cambio en la relaciOn entre 

estos¡ sin embargo como se aprecia por la diferencia entre 

las energlas totales obtenidas, este caso en particular no se 

ve favorecido, si bien, solo hay que hacer notar el hecho de 

que este potencial darla la posibilidad de observar 

eKperimentalmente capas magneticamente muertas, posibilidad 

que ya habla sido manejada por algunos autores. La discuciOn 

continOa solo para el potencial original y el potencial con 

t!l Atomo central cambiado y los resultados favorecE!n a este 

01 ti nro. 

4.2.- Conclusiones. 

La estructura mas notable en el mapa final es el 

desdoblamiento entre los estados de espln mayoritario y los 

de espln mlnoritario; como ya se menciono antes, la magnitud 

del desdobl rimi tinte sc.> ha rnanteni do const«nte duranto las 

~ltim•s iteraciones por le que so tomarA como estructura 

base; se tlenm •al que ol desdoblamiento en los espines es 

mayor para los 2atados que se encuentren mas localizados rcr 

lo que ~D les car6cteriza como mas atOmicos y a los est~dos 

que: "'e encue11lr«.1n 1.1...1s cerc:cmo~. ul nivel de Forini ·-;Qn le;,:; 

menos loc...1lizados y que ~e conslderun de un carActer mas 

molecl\lu;·¡ esto e:. :nas t?::acto p.11ra los .!\tomos del pri<ner y 



sE·;}undo pl anor; porqu;:- l.r:·do;;, ~.us es t. ad os :;.e r:ncuen lran en 

b.i.nd •• s muy di.:lgadu:j ~n ca.mbi11 r-:1 :,tomo i:entr;.11 alm cuando 

poseb t.rn1bHm un •• band,;, b.o.stantes de sur; electrones '.ie 

t.!111'.u1.mtran ~m la banda dc.nde se loc:<.:liZi\ el nivt!l de Fermi 

por la qu.~ se dice que ;:~to ~tomo ~xhlbe un car.llcler 

matl. '· 1 t.:.o. 

At.c..:"·• bien, ~:i se nos pr i?guntara de acuerdo con E>ste trabajo 

si la mdgneti~aciOn de un Atomo de n1quel es mayor o menor 

que la se obst.:r ,¡¿¡ para el ¡;er10 del mate.•r i al, de 1 a~ tablas de 

r.ie1gnet.izacie.;;1 ~L rlirld que "'s mt:-no!'", poro seria necesario 

deo.:ir taml>il'm 4l1t! de <1::uerdc con la forma en que se armo el 

rnodelo, ,;e provoco una disminuc:iOn de la magnetizaciOn del 

Atomo central y esto resulta de haber- llevado el traslape 

entre las esfer<.is atOmic.cis hasta un 15 %; con este traslape 

lo que se quiso iué garantizar el que el Atomo central no 

quedara como un· Atomo üi :.1 <ldo, y asi, al hilC:er el cAl culo con 

un trnr,lape del 15 % se puso on compe:-tencia el enlace de tipo 

molecular que se fa,·orcce con el traslap!:l de las esferas con 

el c; . .,~:ic:t.er m11g·1~t i re• que ''-C' favur(:!ce con esferas tangentes; 

=-~ pr,r esto qL1c• si se hubiese hecho el e: f\l culo r.:cm e:.fera!S 

langcmt1as !le hL1biera 1:mcc011".rar.ic un realce d•:i 1.1 rnagnetizaciOn 

dt!l •torno de n!quEl1 r .• ·.;;t.r· .<l. 

1::~.tr 1.1c tur- a 

~lPctrOnica del •tomo centr·nl basandose m1 !a ontructur~ qu2 

m:hiben la:: ¡;¡ar=-. la 

;·e¡.ir•1sr.;,t¿v:i·'ln Al ·;;t! tl1:;i~ '."~L0, h·_t:' .~q•.:! .. ir"'"; est.1C:r;:.; d•~ ':ipn 

1's•1 Lon 1.U! i:~i··;c.!otd ... ,nd l"·Pl.u por· t:Jl r::;pin muy peq-.tr:.No y es cla 



ai:.tos:. estt\dos y de los estados c:on orbital es tipo dzll. del 

~tomo central de los que se esperan cambio~ representativos 

cuando entren en contacto por ejemplo, con Atemos de 

hidrOgeno. Reoulta que las representaciones que quedan con 

orbitales desocupados son, Ja E doblemente degenerada y cuyos 

e$tddos desocupados son de tipo dyz, dxz y la A2 y 82 con 

estados desocupados pE!ro la carga de los mismos en el plano 

11 y, ·se ti ene asl , que la magnet i z ac: i On que se observa se va a 

poder descomponer en: la que se localiza en el plano xy, que 

corresponde al plano 1m donde se encuentran los Atemos del 

pr·imer plano y la magnetizaciOn hacia fuera de este plano 

sobre todo en los planos yz y xz que resultan de la 

representaciOn E, como una observaciOn, los orbitales dz~ no 

contribuyen a la magnetizaciOn. Es natural pensar que al 

poner en contacto nuestra superficie con alguna mol~cula, 

~sta se va a orientar de forma de que se forme un enlace o se 

de una trasferencia de carga, en donde se tiene que los 

enlaces van a favoreserce t'!ntre los or-bitales de la 

repr~sentaciOn Al pero las trasferencias de carga se van a 

realizar atraves de los estados desocupRdos principalmentE1 

los dE! los planos yz y xz y cuando menos se puede decir qu~ 

:.e va a dar una rir·icmtacic~;r; dirigida por este-,,;, misrnos 

esl:•dos. Ta! vez parc=c~ ~ue se dwsaprc.2cha el ccno~imiento 

de una :¡)3t,•ucl1.l!-<1 el:.-l:ronir;.¡, ~Jir:m definidd por orbitdle5 

11101 ecul cll' us, l :¡ qlw sw::.é·de C?s que e.u verdadero val c1r ~n 

evidencJ~ cuandc s2 1e 13 modific<lcibn que induce y 1ue le 

inducen ld presencia rlD atros ~toM~s n mol~cul~s. 

íloswnientl~; lo nJal i ::ado, 1;1 <::.2llc:ulo :!;1 !>i e;; muy bueno ,. 



completo, lo qul! suc¡¡ide es que, ~l nomero de variables q11e se 

P.:.>tuvieron maneJilndo fue muy grande y por esi:o es necesario 

que se le impcngan al.gunas restricciones axtras que hagan el 

c~lculo mas manuablm y ea indudable que no se puede armar el 

ceamulo y ponet·;i.e a llenar· los estados solo con el criterio de 

mayor profundidad; 1"et;.pecto a los resulta::los obtenidos , son 

bastante buenos por lo que se recomendarla el que el modelo 

aqul utill%é.\do oae probaro\ en cllmulos de otros metales incluso 

no ferromagn~ticos, sin embargo debe complementarse con otros 

cAlculos tanto de cOmulos mas pequeNos como tambi~n mas 

gra11des, sobre todo algun cAlculo en donde se tuvier-an Atemos 

con sus doce vecinos :' otros ccin sus ocho vecinos, porque es 

mediante estas comparaciones que se obtiene una idea mas 

clara de la diferencia entre el comportamiento atOmico, 

molecular o met~lico de los Atemos que constituyen un 

material y las propiedades que estos comportamientos le 

imparten. 



Confwrm.ti.::.:m d•.: J.i". y-;·pn~•.,:nl.c:._i .. ;1,i;:;; 

F-n la r·,·':•r,:it>r?ct.ac:i.~,,¡ IH, : -~,..,. :,J .!>.to.no C'l.)Pt~.:•l ne tlcn~n lclS 
Jig~iITT~t·; fun~ianos base. 

s(:':)·~·;<~:l 1-:;íbi ;.¡(..,.i¡ 
¡1;o ":''·pz<5i', ... ·,.: pz<7)¡ 
iµ" t·p ¡l i 3) .. \ px '·¡;: · iSl --<p.: ,. yl Cb i,,,. <p:1··p~,· ( 7); 
d 1· :!:J+d~·"' e:-,; ~d;;t.. :~.)·t-rt;: ... '7.l; 
\J .. :: •Jy.: ¡ :-:>l·-tdz:: rdy:.: i (5) -!d~1. -dy=) <b> ~':.!:u-dy::> C7l; 
"'"> ::,) ·ll.:y(!:i:·' .:i;y((.)··:l;.;y 1 7l • 

.• ' l J 1 .. ( .::J) : ·.:; ( 7) ·I ~- ( '.'• l .l 
p:. ~4· p.:~:.~,. ""P2 r-:~ ·l·p;: i 1~)í; 
µ 1 ·~.; 1 µ1{ ~!Ji ~~. ·71 ,; tJ.C); 
J.t~ ~.-. ..1~...., \~:) J/4 • · .~ 1·1~·:u i. 1 :..: , ; 
Wi~ :. (L.··:(8) . 1 .... 1'·~,d~·;~(!f>)¡ 

~-·"" >""' (·li·' !;·.,' ).,. :ó)+{i:t: ... -·y°"') •.9>· (.'·/' ••')'-i.. .• {:.:.}. 

r :.•r~ '!,.\ 

~.z j 

r·.,,,. 

"' - ... . 

J.Jl ... ~.7ll.?í1 '. .. :1. : .... J ' 

. : yuit:!n te: 
.'d <:<tnn l" l:.:~ rc·ll. 

, .. , 
J •• , 

,·,a--.py) C:.l .(p~' 'i''' i:il •::•c.·,-~"· (.t,)··Cpx-pyl (7i; 
<mí"· .¡t J • -~) .¡. Cd~."1.- .. , ·~ > i 5) 1 ! 0,! ... -·y"; < b >+e dx .... · '.'" J e 7l ; 
(--dn;i·J)'.!) (3)·1 (d;.:: Id¡;'.) <:Y,+ Cd;::!··d-y.~: ~6)·H· :.i:."··ci):Z) (7). 

"{4i+\¡,,) (Qi; \. ;) (':;;.¡(So.~ !1(,J; 
(p;,) ( ~) H··p::l (;}) • Cp;:) ('7i H ·¡ .. :. 1 ( 10); 
<¡.y)~·:; :p;:, :el!: pyl (9) +<· pxl <I•')>; 
< d z .. i "'t H ( d.: i. ; ( 8 > 1 < d;: -t. > \ ~ " • < ··d :~-... ) e 1 O l ; 
ttl1::. :'fH·Clli:>:i ¡t.í+C·.J7.:i ;e:;;,: d:c: 1 C!r'>)¡ 
c1;,..-z. ... i'-i í'D ••:r:J>(l-. /"l ·3¡ H<i::" -/•') <"" Hdn'I-· ~t"i ( 10). 

F'a1-.11 l;, r-,tpre'7.r-·n t: .- de'.·~ C2, 
es le. ~! guierd:w: 
l"'i>r·I ,·) at ·;1:,0 CC::1t.rzo 1. 



Par4 las ~tomos del primer plano. 

:si C3} +<-~~ <:5> T ',.) tll H-·i;;i t7l; 
(,¡:i<:l (:3,_.-t-p«'..) ¡5; 1 t¡>z) (',) + <-p-:::) (i'); 
~):'tp~·~ •:!~+~px-0-111 t:a+t-px-py> (6i+<-p:1+py> <7> 1 
ldt9"l ,3H (-d;:~; (5) +(d;::~) (;,¡ +<-dz" > !7.>) 
(:.!.'.~•dvz) CP +('9::::-Jyz > <'5> t-t-dz:c-dyz' <&> + <·-dz:: +dyz > C7l' 
.(<tJ>..;/-1 i3l +\;:J;.::r-i C"il i <rlxy> \6) H::lxy> <7>. 

~;¡n:ll (4H {-;>11~ WH·(-px) :9> Hp'() \10); 
i('IJz.:x,; 'tl!l H-dy.:) ;9)+ ! · Jzx > {9) Hd ,.; l <10); 
<ói."i'> '14i • \~>: )'l (O} H·: '~ ~ <9> Hdxy~ 11 Oí, 

:P.ara. 1 d res,ir-O!.t?Ot~cib¡, (-.:<, 1 il cor,fnrmac:iOn de 1.:is f1.1nci oneg h3.52 
~ la d ;¡ui enti;;: 
·Par·' el Momo CP.nlr al ·se ti e11C' :¡:•<> hac:er- uso de una funci On base 
d~ tipo ·~· dnfiniJa para; 

«·p;;+py • l3H í··p'<-py) {'!5l + í¡;>:··pyl (6) + \px+p\•l C7l; 
l-cl:;;~d .<; (3) + < · dz1:-d7«: l <:'>> ·HtJzx-dyz > <bl + \ cz v.+dyz > <7>; 
1d::.,,.····/1'') :3:: (· d::"··yi-> (5)-:·(dY. .. -y"'"l (6H (-dx~· y-.., <7>. 

<p.::< J e tt ~ -1 ; 1; y ) <a\ •· < -p :: ) < 9 > ·r < - p y> < t l)) 1 "· 
(dZ>•i \l)HUyZ) (!;) r<-dzx) (9)i (·-d-,.·-·) <10); 
lo:h:y) (!fH (-d>:y) (8)-1 Cdxyl i'l>-t <-rl:<y) (1(ll. 

p¡¡or,;. 1:~ ,,..cprast:':1l.;cibn i:::, la r:m1~crm"'c\b1~ de ~l.ls func'ion"''' base 
c;s l u. s;, c¡t.ti rmt e: 
P1.1r·,. "'l atr·mo .:cnt:r nl. 

py; :jy;:. 

(s;) i3)4-(S) !5)+(-S) (f.,) H-~) <7>¡ ·• 
<pzl <3H (pz> !5>+<-pz> (6l+<-·p;o:l C7l; 
(pyl !'S'+(p')"l C::i>, <pyi \6; ·: <pyl (7); 
ipx> C3)·d ·pxl (5H .¡;. l <.'.:>l H-p:<l (7>; 
<d:i:"l (:'.' +\cJ.~'V; (5) H··dz1' l (6) + C-·tl;:'<-·) (7); 
(ti.!!"><'.:"·'' ( -dz>: > !5l +(;:tzx > (bl ·H··dz>: i (7); 
C.::(::> ¡:_H C:Jy;:> (::,1' (;:!y¡:) C6H-Cdy¡l (7) l 
(tJx'"·y,.' ::;;+;._;, "-v,,_> (5)+(-rh:"-1'1-> (6H·C-J::"'··y'"'> <7>; 
(J·( y) (3 1 ·:-,;,;y; (5) + ( · d::yl Uil ·Hd; y) (71. 



<··u> ( P t· (3) (<;) l 
(¡« > Ml+C· pn :'?l 1 
Cp)'l (~) t Cpy'• ;7); 
(¡>y) :fl): :·,,·\ CIOl; 
(d;;:'L', (1'· \ .,l-_~l ('ii; 
( ¡! .. . , c.i ! .. Crly l:: ( 9: ; 
'J 1 .:. (8) "(dy?l (!Ol; 
.... : ... y ... > ¡q 1 (-d:1 ... ·-y ... l i?l; 
(d;;, J ·;J)"(··th:yl (10). 



APENO ICE B 

Tabla de cargas por litomo, para cada estado, agrupados por 
representaciOn y por esptn. 

RepresentaciOn Al; 
Espln minoritario 

Estado Central ler plano 2do plano 

-0.3011 0.0362093 0.19~6440 0.0423841 
-0.3144 0.0059221 0.1980102 0.0362992 
-0.3370 0.1149685 0.1876123 0.0157348 
-0.3943 0.2458316 0.0268975 0.1548553 
-0.4193. o.0626910 0.0149539 0.2065239 
-0.4643 0.0379661 0.0441713 o. 1891138 
-0.5209 0.5793651 0.0205086 0.0810346 
-0.6916 0.2399218 0.0527191 0.1065610 

Espln mayoritario~ 

··0.3549 0.0031685 0.2080287 0.0291351 
-0.3440 0.0404410 0.1959207 0.0378682 
-0.3732 0.1118712 0.1940623 0.0146454 
-0.4330 0.2438421 0.0282260 0.1551333 
-0.4569 0.0640935 0.0128539 0.2094444 
-0.4984 0.0296154 0,0433623 0.1937557 
-0.5485 0.5633463 0.018730! 0.0869828 
-0.6971) 0.2369899 0.05333% 0.1065990 

Representaci On 81. 
Espin minoritario 

-0.3012 0.0483521 0.1614260 0.0719513 
-0.3172 0.0002383 0.1503884 0.0901612 
-0.3369 0.0341963 0.0381673 0.1997194 
-0.3434 0.0888134 0.0061040 0.2166231 
-0.3818 0.0968215 0.0776684 0.1452760 
-0.5034 0.7065410 0.0344895 0.0361473 

Csp!n mayoritario 

-0.3449 0.0569105 o. 1677031 0.0640627 
-0.3596 0.0000129 0.1674080 0,0745649 
-o. 381t. 0.05761'.¡'7 o.0¿9s12s 0.2029584 
·-0.4223 o. 0887 l 7() -:'' ~705471 0.1549349 
·-0. 3874 o. 077·~ ?25 0.002'7682 0.2236526 
-0.3317 ( 1 , 6960291 0.0353854 (l.0383424 



Represent.lcion B2. 
Espln minoritario 

-0.2920 0.0939641 o.1953145 0.0280595 
-0.2972 0.0024949 0.218420El 0.0256455 
-0.3160 0.0021148 0.2295205 (l,0105638 
-0.4341 0.2419668 0.0615191 0.1226779 
-0.4:574 0.0359103 0.0050371 0.2325157 
··0.5500 0.4811'500 0.0448665 0.0645752 

Espln mayorit;,irio 

-0.3344 0.0983672 1).1965462 0.02403211 
-0.3410 0.0018163 0.2171966 0.0276088 
-0.'3575 0.0018995 l),235140b 0.0069375 
-0.4712 0.2679764 o.o5<?80B5 0.1186178 
·-0.4776. 0.0227696 0.0049948 0.2363378 
-0.5773 0.1690647 0.0436282 0.0700734 

Repr:;,;entaciOn A2. 
Esp1n minorit3rio 

··0.2759 0.1527179 0.0931913 
-0.3022 0.1898557 0.0560792 
-0.3301 0.0594984 0.1841138 
-0.3919 0.0892250 0.1602253 

Esp~n mayoritario 

...;0.3216 0.1568752 0.0894702 
·-0.3466 0.1985621 0.0470060 
-0.37114 0.05(.)6833 0.1937338 
-0.4341 0.0852753 0.1639911 

Repr esen":ac:i On c. 
Espln mi nori tcir i o 

··O.'.L024 ;·:. 012824-l 1:i. 1so::;eo1. 0.0772176 
·-O. 2974 o. 01!16610 0.2008819 0.0390094 
-0.3042 ('.(10~0453 o. 1805563 ·). 0588556 
·-O. 3111 0.0456661 0.1758971 0.(1561339 
··0.3268 o. 011/:6-34 ll.1(17'?625 o. l 199257 
·-0.3u6? 0.0169-'l% 0.0357088 0.2033241 
···O. ~!:;05 1). l .1165! 1 o .. os::.7'366 Q. J 5396:-':J 
~·o. fl!-19.' \'.'>. :10::i"2·l J.., .·,.01177•1?6 o. 1016"33 
-,'). l2:!.8 (l. ')34470:? '-). •:>T'>:J'l IJ o. ¿11 (.J'¡ry9 
~~o. :.;oab 0.006663'l o.~0631)89 •). 0::~9863 
-CI. ;1'l9 o. 01 ~(J3 ! ~~ o.•)72'76:::3 0.1693815 
-1). 447: ll. ·J5503"ll) .) • ~::33~/)8 l 0.093690.'> 



Espln ma¡oritario 

-0.~\J'i'i 0.3253930 0.0448759 o. 1019321 
-0.3182 0.0213199 0.13t>2931 0.0813627 
·0.340t;' 0.021.9497 0.2076329 0.0313829 
-o.:;;645 0.0101)081 0.1371971 0.0957714 
··O. 4201 0.1690129 0.0522569 0.1514434 
-0.4096 0.0301352 0.0355547 0.2015073 
-0.4626 O. Q',6Tj77 0.0263152 0.2026297 
-0.4!335 0.0155466 0.0713034 0.1703836 
·O. :;1181 0.0042764 (1.1850827 0.0558188 
-o. 3511 O.v048tl35 v.1933206 0.0490886 
-o. 4769 0.3466341 0.0272282 0.1310182 
-0.3537 0.0491633 0.1826230 0.0499838 



APENO ICE e 

Central 1er plilno 2do plano 

minori ·tario 0.2885 Al 0.0599 Al 0.1070 Al 
0.0312 82 0.0177 81 
0.1689 E 0.1566 E 

0.2600 0.2813 
s 

mayoritario 0.2704 Al 0.0557 Al 0.1030 Al 
0.0276 B2 0.0159 81 
0.1694 E 0,1564 E 

0.2527 0.2752· 

0.5589 0.5127 0.5565 

minoritario 0.0685 Al 0.0219 Al 0.0397 Al 
0.2669 E 0.0063 El! 0.0077 81 

0.0119 82 0.0206 82 
0,3353 0.0021 A2 0.0056 A2 

0.0443 E 0.0891 E 

0.086'1 0.1627 
p 

mayoritario o.osas Al 0.0205 A 1 0.1)357 A! 
0.2574 E (1,0055 D1 0.0077 81 

0.01 !5 El'Z 0.0206 !32 
0.3159 0.0030 A2 0.0053 A2 

0.0423 E 0.091\7 E 

(1,(1828 0.155~ 

•). 6512 0.1692 0.319:'; 

mi nor i t.<.\ri o t). '71:/Z'r:; Al (> • .':15118 () 1 (l,6í:l5'7 ,f.) 1 
1). 81);'. 6 El Q.256?. íl l 0.2461 B1 
ü.7ó8b 132 0.5163 F;:;- o. 11354 B'.? 
1. 8~80 t;: o. ~3~)5 A2 o. :::114a A2 

2.~767 E 2.3908 E 
4,.'\1)19 

q, .l'I05 4.1531) 



d 

mayoritd.rio o. 96•}5 {'1 0.6783 Al ''· 6949 A1 
0.9192 El o.43a3 :::u 0.5305 Bl 
0.861q 82 0.7182.82 o.4630 B2 
1.8727 e 0.4884 A2 0.4889 (~2 

2.3916 E 2.4036 E 
•l. 6183 

•l. 7148 4.5809 

9.021)~ 8.8553 8.7339 

4s(0.56) 4p<0.65> 3d(9.02) par:l el r:ent· ral. 

4s<0.51J 4p(0.17> :JcB.86> ~cr~ el prim~r plano. 

1s(0.56> 1p<0.32> ~d<8.73> para el ;,egundo plano. 

(,'J 
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