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Re su men

En este tra ba jo se pre sen ta un es tu dio de Mon te Car lo de mo de los mix tos de Ising, con el
obje ti vo de si mu lar el com por ta mien to mag né ti co de com pues tos ter na rios mo le cu la res aná lo -
gos al azul de Pru sia, ca rac te ri za dos por al tas tem pe ra tu ras crí ti cas y por pre sen tar pun tos de
com pen sa ción. El mo de lo a es tu diar con sis te en una red cua dra da com pues ta por dos subre des 
en tre la za das, una subred po see es pi nes SA=3/2, y la otra es pi nes SB=5/2 y SC=1 en con cen tra -
cio nes va ria bles. Las in te rac cio nes en tre pri me ros ve ci nos son fe rro mag né ti cas para SA-SB y  an -
ti fe rro mag né ti cas para SA-SC. Se cal cu la la mag ne ti za ción del sis te ma para dis tin tas con cen tra -
cio nes de es pi nes SB y SC, y di fe ren tes va lo res de los pa rá me tros de aco pla mien to. Los re sul ta dos 
in di can que este mo de lo sim ple pue de re pro du cir cua li ta ti va men te va rias de las ca rac te rís ti cas
de los com pues tos ex pe ri men ta les, en par ti cu lar la exis ten cia de una tem pe ra tu ra crí ti ca in de -
pen dien te de la con cen tra ción de es pi nes de uno y otro tipo, y la apa ri ción de tem pe ra tu ras de
com pen sa ción en cier to ran go de va lo res de es tas con cen tra cio nes.

Pa la bras cla ve: Com pues tos ter na rios; fe rri mag né tos; ising.

Mon te Car lo si mu la tions of ter nary com pounds

Abs tract

In this work we pre sent a Mon te Car lo study of a mi xed Ising mo del with the pur po se of si -
mu la ting the mag ne tic beha vior of a type of ter nary mo le cu lar com pounds ca lled prus sian blue
ana logs, cha rac te ri zed for ha ving high cri ti cal tem pe ra tu res and com pen sa tion tem pe ra tu res.
The mo del is a squa re latti ce com po sed by two al ter na ting su blatti ces, one su blatti ce has spins
SA=3/2 and the other spins SB=5/2 or SC=1, in diffe rent con cen tra tions. The in te rac tion bet ween 
nea rest- neighbors is fe rro mag ne tic in the case of SA-SB spins, and an ti fe rro mag ne tic for SA-SC

spins. We cal cu la te mag ne ti za tions for sys tems with diffe rent con cen tra tions of SB and SC, and
diffe rent cou pling pa ra me ters. The re sults in di ca te that this sim ple sys tem can re pro du ce se ve -
ral qua li ta ti ve pro per ties of the ex pe ri men tal com pounds, in par ti cu lar the exis ten ce of a cri ti cal 
tem pe ra tu re that is in de pen dent of the con cen tra tion of the diffe rent types of spins, and the pre -
sen ce of com pen sa tion tem pe ra tu res in cer tain ran ge of va lues of the con cen tra tions. 

Key words: Fe rri mag nets; ising; ter nary com pounds.
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In tro duc ción
  En la ac tua li dad exis te una gran ac ti vi -

dad ex pe ri men tal orien ta da al di se ño y sín te -
sis de com pues tos mo le cu la res ter na rios que 
com bi nan in te rac cio nes fe rro- y an ti fe rro -
mag né ti cas. Un ejem plo de es tos com pues -
tos son los lla ma dos aná lo gos al azul de Pru -
sia (1,2). Es tos ma te ria les tie nen no ve do sas
pro pie da des  mag né ti cas ta les como: in ver -
sión de po los mag né ti cos, pre sen cia de tem -
pe ra tu ras de com pen sa ción (Tcomp), tem pe ra -
tu ras crí ti cas (Tcrit) re la ti va men te al tas, y
mag ne ti za cio nes in du ci das óp ti ca men te (3),
que los ha cen can di da tos idea les para múl ti -
ples apli ca cio nes tec no ló gi cas (4). Uno de los
gran des atrac ti vos de es tos ma te ria les está
en que sus pro pie da des se pue den mo di fi car
sim ple men te al te ran do las con cen tra cio nes
de los com po nen tes con in te rac cio nes fe rro -
mag né ti cas y an ti fe rro mag né ti cas.

  En este tra ba jo se tra ta de es tu diar al -
gu nas pro pie da des mag né ti cas de com -
pues tos si mi la res al azul de Pru sia cuya es -
te quio me tría es (Ni P

I I  Mn 1 - P

I I ) 1 . 5  [Cr I I I

(CN)6].zH2O. En este com pues to el ion de CrIII

po see tres es pi nes no apa rea dos (SCrIII=3/2).
El ion de Ni po see dos es pi nes no apa rea dos
(SNiII=1), y el de Mn po see 5 es pi nes no apa -
rea dos (SMnII=5/2). El aco pla mien to en tre Cr
y Ni es fe rro mag né ti co y en tre Mn y Cr es an -
ti fe rro mágne ti co (5,6). Si mu la re mos me -
dian te un al go rit mo de Mon te Car lo (MC), un 
sis te ma ter na rio de es pi nes mix tos de Ising,
ABPC1-P , don de A, B y C re pre sen tan a los
áto mos de Cr, Ni y Mn res pec ti va men te, P es
la con cen tra ción re la ti va de áto mos B y C en
el com pues to (7). Mo de los mix tos de Ising se
han uti li za do con éxi to para es tu diar cua li -
ta ti va men te el com por ta mien to de sis te mas
mag né ti cos com ple jos (8-10).  

Mo de lo
  El mo de lo con sis te en una red cua dra -

da de es pi nes aco pla dos, com pues ta por dos 
subre des al ter na das. La pri me ra subred po -
see es pi nes SA que pue den to mar 4 va lo res,
±3/2, ±1/2. Los si tios de la se gun da subred

es tán ocu pa dos por es pi nes SB que pue den
to mar 3 va lo res, ±1,0 o por es pi nes SC que
pue den to mar 6 va lo res, ±5/2, ±3/2, ±1/2,
de acuer do con una dis tri bu ción alea to ria
que des cri bi re mos mas ade lan te. Los ve ci -
nos cer ca nos de una subred son es pi nes de
la otra subred y vice ver sa. El ha mil to nia no
es de la for ma:

H J S S JAB Ai Bj Ai Bj AC
nn

= - -
< >
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             S SAi Al Ai Al
nn
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don de JAB, JAC, JAA son los pa rá me tros de aco -
pla mien to en tre los es pi nes A-B (pri me ros ve -
ci nos), A-C (pri me ros ve ci nos), y A-A (se gun -
dos veci nos),  res pec ti va men te. Es cogemos
JAB>0, para si mu lar una in te rac ción fe rro -
mag né ti ca en tre los es pi nes A-B, y JAC<0 para
si mu lar una in te rac ción an ti fe rro mag né ti ca
en tre los es pi nes A-C, tal como co rres pon de a
los mo de los ex pe ri menta les es tu dia dos. El pa -
rá me tro eXi vale 1 sí en el si tio i hay un es pín
del tipo X (A, B ó C), en caso con tra rio vale
cero. Este sis te ma es si mu la do en una red de
ta ma ño N=LxL, con L=60, me dian te un al go -
rit mo de Mon te Car lo tipo baño tér mi co (7-8). 
La frac ción de espines B en la se gun da subred
está dada por P=NB/(NB+NC), donde Nx es el
nú me ro de si tios ocu pa dos por los es pi nes de
tipo x, NA=N/2, NB+NC=N/2. La frac ción de
espi nes C en la red es 1-P. Si P=0 solo hay es pi -
nes A y C in ter ca la dos; P=1 solo hay es pines A
y B in ter ca la dos. Cuan do P<0,1 la red con sis te 
en es pi nes A in ter ca la dos con es pi nes B y C.
Una vez he cha la dis tri bu ción alea to ria de es -
pi nes de tipo B y C para cada va lor de P, el nú -
me ro y la po si ción de cada tipo de es pin per -
ma ne ce fijo.

  Las ca rac te rís ti cas de las si mu la cio -
nes rea li za das son: con di cio nes de bor de pe -
rió di cas, 10000 pasos de ca len ta mien to, las
me di das son el re sul ta do de 30000 pa sos de
MC. Cuan do P<0,1, las me di cio nes se to man 
del pro me dio de 10 si mu la cio nes cu yas dis -
tri bu cio nes ini cia les de es pi nes B (NB=NP/2)
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  Para en ten der el me ca nis mo que da
ori gen a la apa ri ción de Tcomp, en la Fi gu ra 4
mos tra mos, para dis tin tos P, el com por ta -
mien to de la mag ne ti za ción de las subre des
aco pla das an ti fe rro mag ne ti ca men te. El
pun to de com pen sa ción apa re ce cuan do los
va lo res ab so lu tos de las subre des son igua -
les, dan do lu gar en ese pun to a una mag ne -
ti za ción cero.

Con clu sio nes

En este tra ba jo se es tu dió me dian te si -
mu la cio nes de Mon te Car lo el com por ta -
mien to mag né ti co de un mo de lo mix to de

Ising de un com pues to ter na rio del tipo
ABPC1-P don de los es pi nes de los io nes de tipo
A to man los va lo res ±3/2,±1/2, los de tipo B
±1,0, y los C ±5/2,±3/2,±1/2. Los A in te rac -
cio nan fe rro mag né ti ca men te con los B y an -
ti fe rro mag né ti ca men te con los C. P es la con -
cen tra ción de es pi nes B, y 1-P la de C. Este
mo de lo es re le van te para la com pren sión de
com pues tos fe rri mag né ti cos ter na rios, aná -
lo gos a los azu les de Pru sia, que tie nen in te -
re san tes pro pie da des mag né ti cas como Tcomp

y al tas Tcrit. En con tra mos que para cier tas
com bi na cio nes de los pa rá me tros del ha mil -
to nia no exis te un ran go de va lo res de P para
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Fi gu ra 3. Mag ne ti za ción to tal por es pin para dis tin tos va lo res de P. J
AA

=7,5, J
AB

=-J
AC

=5. En el ran go,

0,125<P<0,3, el sis te ma tie ne tem pe ra tu ra de com pen sa ción.

Fi gu ra 2. Mag ne ti za ción to tal por es pin para dis tin tos va lo res de J
AA

, J
AB

=-J
AC

=5, P=0,25. Note que apa re -

cen pun tos de com pen sa ción cuan do J
AA

=7,5 y 4,5.



el cual el sis te ma tie ne Tcomp. Para este ran go
de va lo res la Tcrit es casi cons tan te. Es tos re -
sul ta dos coin ci den con el com por ta mien to
ob ser va do ex pe ri men tal men te en com pues -
tos ter na rios fe rri mag né ti cos, in di can do
que los sis te ma mix tos de Ising, aun que
sen ci llos, son un ex ce len te mo de lo para es -
tu diar cua li ta ti va men te este tipo de com -
pues tos. 
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Fi gu ra 4. Va lo res ab so lu tos de la mag ne ti za ción de las subre des aco pla das an ti fe rro mag ne ti ca men te

para dis tin tos va lo res de P. Los cír cu los va cíos re pre sen tan a la subred po si ti va, m+=(m
A
+P

m
B
)/2, y los lle nos a la subred ne ga ti va, m-=(1-P)|m

C
|/2. J

AA
=7,5, J

AB
=-J

AC
=5. Solo en el caso

P=0,25 las dos subre des se can ce lan, pro du cién do se una tem pe ra tu ra de com pen sa ción.


