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Actualmente el estudio de materiales magnéticos es un area de
gran interés gracias a los avances en la espintronica, grabacion
en medio magnéticos y biomedicina. En este aspecto es notable
la contribucion de métodos computacionales y su aporte en el en-
tendimiento de resultados experimentales. En el desarrollo de sim-
ulaciones atomisticas de fenOmenos magnéticos se enfocan princi-
palmente en el estudio de la dinamica de espines, pero no se con-
sidera la contribucion de la dinamica entre los atomos, que es im-
portante a la hora de estudiar propiedades magneto-mecanicas y
magneto-elasticas de los materiales.

Existen varios trabajos que han mostrado propuestas para la in-
tegracion de la dinamica de espines (SD) y la dindmica molecu-
lar (MD). Un primer acercamiento para acoplar ambas dinamicas
fue propuesto por Ma y colaboradores [?], los cuales realizaron
calculos usando MD y utilizando un potencial que simula las varia-
ciones en las magnitudes de los espines (pero no la direccion) para
estudiar las propiedades magneto-elasticas de Fe bajo presion. Re-
cientemente, se ha implementado SD en el codigo LAMMPS [?]
con lo cual se logra combinar adecuadamente MD y SD.

En este trabajo presentamos el estudio de propiedades magnéticas
utilizando dinamica molecular como implementada en LAMMPS
[?]. Para calculos iniciales de verificacién se toma como mate-
rial de prueba el -Fe. La interaccion de intercambio para dis-
tancias mas alla de primeros vecinos fue parametrizada usando
calculos DFT por medio del software SPR-KKR. Se calcularon
propiedades como la magnetizacion, calor especifico y susceptibil-
1dad magnética en funcion de la temperatura considerando difer-
entes valores de la distancia que incluyen hasta cuartos vecinos.
Los resultados muestran un aumento en el valor obtenido de la tem-
peratura critica con el numero de vecinos. Esto resultado indica
que se debe escalar para obtener el valor experimental correcto.
Exploramos ademas la implementacion de la anisotropia cristalina,
calculando curvas de magnetizacion para diferentes valores de la
constante de anisotropia.

Meétodo

Implementacion en Lammps de la ecuacion de Lan-
dau—Lifshitz—Gilbert.
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Parametros de la simulacion:

a = 28.72 meV
§ = 1.999A

v = 0.281

dt =1x 107" s

tr =40 x 1074, 100 x 107+ s

Calculos SPR-KKR para Fe
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Resultados

Magnetizacion vs T « de primeros vecinos
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Ciclo de histéresis con y sin anisotropia
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Conclusiones

e Actualmente se puede simular las propiedades
magnéticas en la aproximacion de un Hami-
toniano de Heisemberg utilizando dinamica

de espines implementada en el codigo
LAMMPS.

e Al considerar la contribucion de mas vecinos
se debe escalar la magnitud de la constante
de intercambio para obtener la misma tem-
peratura de transicion orden-desorden.
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