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Resumen—En este trabajo se presenta un modelo local
basado en el método de distribucién binomial para
interpretar las distribuciéon de campos hiperfino
obtenidas las medidas de espectroscopia Mdssbauer de
las aleaciones FeO_goAIOAO Yy Feo_65A|0‘35 aT=292K y
77 K. En el modelo, los atomos constituyentes se
asumen distribuidos aleatoriamente en una red
cristalina bcc de acuerdo con la estructura cristalina y
el caracter desordenado de las muestras. Los resultados
muestran la sustitucién de atomos de Fe por atomos de
Al en el primer vecindario, produce una reduccion del
campo hiperfino de 16.9T y 234T a 292K y 77K
respectivamente para FeggAlgso y de 22.3T y 24.3T a
292 K y 77K respectivamente para FeggsAlgss . A
diferencia de esto, sustituciones de Al en el segundo
vecindario, producen una reduccién del campo
hiperfino de 4.6T y 6.9 T, para ambas temperaturas y
concentraciones. EI modelo también permite obtener el
valor del campo hiperfino medio, asi como determinar
las configuraciones (sitios) méas probables del sistema,
involucrando primeros y segundos vecinos. Las curvas
tedricas obtenidas por el método de distribucion
binomial y las experimentales obtenidas por
espectroscopia Mdossbauer ajustan muy bien, al igual
que los datos experimentales y los tedricos.
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Abstract— A the local model based on binomial
distributions method was present to give an
interpretation of hyperfine magnetic field of the results
of interactions hyperfine obtained by Madssbauer
spectrocopy of the FeggoAlgso Y FegesAlgss Systems
alloys at to T = 292K and 77 K measurements. In the
model, the constituent atoms are assumed to be
randomly distributed in a bcc lattice accordingly with
the disordered character of the system and its
crystalline structure. Results showed that the
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substitution of an iron atom by an aluminum atom, in
the first Fe coordination shell, produces a reduction in
the hyperfine field of 16.9T and 23.4T at 292K and 77K
respectively for Fey Al 4 alloy and of 22.3T and 24.3T
at 292 K and 77K respectively, for FeyesAlgss alloy.
The model also allows to obtain the average hyperfine
field as well as to determine the most probable
configurations (site) of the systems, involving nearest
and next nearest neighbors. The theoretical curves
obtained by binomial distribution method have fitted
quite well with the experimental obtained by

Mdossbauer — spectroscopy
parameters show that,
experimental data.

ones and the fitting
in agreement with the
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I. INTRODUCCION

El método de distribucidn binomial es un método
estadistico que permite calcular las probabilidades de
un evento dependiendo de la aleatoriedad de su(s)
variable(s) Este método se ha aplicado para estudiar
sistemas magnéticamente desordenados en los cuales
se ha inducido aleatoriedad a través de desorden
atémico, tal es el caso de los sistemas: FeNi [1], [2]
y FeAl [3]; sistemas magnéticos desordenados para
los cuales la distribucion de campo hiperfino
calculada se ajusta bien con la obtenida
experimentalmente.

En el presente trabajo, se reportan los resultados
obtenidos de implementar el método de distribucién
binomial para ajustar las curvas de distribucion de
campo hiperfino obtenidas de los ajustes de los
espectros  Mdssbauer usando el  programa
Normos [4] de las aleaciones FeqgoAlga0 y
FegesAlgss medidos a 292 Ky 77 K. Las curvas de
la distribucion del campo hiperfino obtenidas por el
método de distribucién binomial en adelante ajuste
tedrico y las curvas obtenidas de la distribucion de
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campo hiperfino del ajuste con Normos de los
espectros  Mdosshauer en  adelante  ajuste
experimental son comparadas. También se reportan
las configuraciones atdmicas de primeros y segundos
vecinos del Fe obtenidas del método de distribucion
binomial para las dos aleaciones en cada una de las
temperaturas.

Il. PROCEDIMIENTO EXPERIMENTAL Y TEORICO.

Las aleaciones: FeggoAloso Y FegesAlgss fueron
preparadas con polvos de alta pureza (99.9%), de Fe
y Al de acuerdo con la estequiometria. En cada una
de las muestras, los polvos se mezclaron en vicker’s,
posteriormente fueron prensados y fundidos en
presencia de Argon, para evitar contaminacién, el
peso aproximado cada muestra, fue de
aproximadamente, 2.0g. El desorden fue inducido
en cada aleacion, luego de ser fundida; a través de un
tratamiento térmico de 1000°C durante una semana
y luego templada en agua hielo rapidamente [5], [6].
El desorden inducido es de tipo atémico; de manera
que se obtienen una serie de configuraciones
atémicas mas probables con su correspondiente valor
de campo magnético hiperfino medio <H>. Las
configuraciones a que se hacen referencia son sitios
de Fe reemplazados en el primer y segundo
vecindario por atomos de Al.

Para las medidas Mdsshauer se extrajeron polvos
de cada aleacion con un lima de diamante, que luego
fueron depositados en capsulas de plexiglas de
3 cm? con una cantidad correspondiente a 5 mg de Fe
natural por cm? en esta fueron mezclados con
nitruro de boro (BN) para obtener una pasta
homogénea. Los espectros Madssbauer fueron
tomados usando un espectrometro de aceleracion
constante con una fuente de °’Co/Rh; a 292 y 77K.
Los ajustes experimentales para la aleacion
Fegs0Alo4e Se hicieron incluyendo un singlete y un
doblete para dar cuenta de los sitios no magnéticos
(simétricos y asimétricos) y dos distribuciones de
campo hiperfino para dar cuenta de sitios de Fe con
mayor y menor probabilidad magnética. Para la
aleacion FeggsAlg3s el ajuste experimental se hizo
solo con una distribucién de campo para dar cuenta
solo de sitios de Fe magnéticos. Es importante
aclarar que los ajustes experimentales se hicieron de
varias formas optandose por las anteriormente
descritas como la mejor, dado estudios realizados
anteriormente [7], [8]. Los valores de los desvio
isomérico fueron referidos con el Fe natural.

A continuacién se presenta el modelo del método
de distribucién binomial usado para ajustar las
curvas de campo hiperfino.

Modelo de distribucién binomial.

De acuerdo con el cardcter desordenado de las
muestras, el modelo asumido obedece la siguiente
funcién de probabilidad:

_ ~nemy men S (14-n-m)
P(n,m)=CiCIx™"p 1)

donde, P(n,m) representa la probabilidad de tener
una configuracién con n atomos de Al (0<n<8)
que sustituyen atomos de hierro en el primer
vecindario y m atomos de Al (0< m < 6)) que
sustituyen atomos de hierro en el segundo
vecindario. (Para el caso de una estructura bcc, n
corre desde O hasta 8, m desde O hasta6). Es
importante aclarar que el tipo de estructura que
presentan las aleaciones FeggoAlgso Y FegesAlgas €S
bcec segln analisis por difraccion de rayos X. Los
valores x y p representan la concentracion fraccional
de Al y Fe respectivamente. Los dos primeros
términos de la expresion son los coeficientes
binomiales dados por:
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Cada coeficiente Ci representa el ndmero de
posibles configuraciones para lo cual |atomos
pueden ser localizados en k sitios variables. Para
cada uno de estos arreglos, se atribuye un campo
magnético hiperfino de acuerdo con la formula
empirica [9]

H=Hy(1—-an—-pm)(1.0 —n(T -T,)) (3)

donde, Hy = 3300e es el campo hiperfino para el Fe
puro a temperatura ambiente, o y 3 son los factores
que hacen decrecer el campo hiperfino del Fe debido
a la sustitucién de sitios de un atomo de Fe por uno
de Al en el primer y segundo vecindario,
respectivamente [9]. Y n es el pardmetro que da
cuenta de las contribuciones debidas al cambio de
temperatura. T, es la temperatura ambiente 292K.

Las distribucién de campo hiperfino esta dada por
un histograma P(n,m) en funcion de H(n,m). El
campo hiperfino medio <H> ésta calculado de la



suma de la suma de todas las contribuciones de los
diferentes sitios de acuerdo a:

H)=> > P(n,mH(Mm) @

donde, se obedece la condicién de normalizacion:

D muny P(0M)=1 -

I1l. RESULTADOS Y DISCUSION.

En la figura 1, presentan los espectros Mdssbauer de
las aleaciones x = 0.60 y 0.65 a 292 K. El espectro
para FepeAlg4o fue ajustado con un singlete y un
doblete para dar cuenta de los sitios desordenados
(simétricos 'y asimétricos) presentes y dos
distribuciones de campo (una a bajos y otra a altos
campos), para dar cuenta de los sitios de Fe
ordenados ferromagnéticamente [7], mientras que
para FeqgsAlgss el espectro se ajusto solo con una
distribucion, mostrando que esta aleacion solo tiene
sitios ordenados ferromagnéticos [8].
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Fig. 1. Espectros Mossbauer tomados a 292K.

En la figura 2, se presentan el ajuste experimental
(puntos y lineas negras) y el tedrico (triangulos y
lineas rojas). Puede verse que las dos distribuciones
para FepgoAlgao ajustan muy bien, mientras que las

distribuciones para FeggsAlg3s ajustan bien para el
lado de campos altos, mientras que existe una
discrepancia para bajos campos. También se pueden
observar las configuraciones (n,m) para cada
composicién. Los valores del campo hiperfino medio
obtenido tanto por Mdssbauer como por el método
de distribucion binomial son muy cercanos. Los
valores de campo hiperfino medio obtenidos por
Mésshauer y el calculado por el método binomial asi
como los principales pardmetros binomiales se
encuentran consignados en la tabla I.

TABLAI
PARAMETROS OBTENIDOS POR MOSSBAUER Y EL
METODO DE DISTRIBUCION BINOMIAL A 292 K.

<H> <H>
(M (M a B
Maoss. Binomial
Feg 60Alp 40 7.3 7.5 0.055 0.018
16.3 16.9 0.051 0.016
Feg g5Alp 35 21.4 22.3 0.068 0.020
Fe Al
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Fig. 2. Probabilidad Normalizada vs campo hiperfino. Las lineas
con puntos y lineas negros corresponden a los campos obtenidos
por Mdssbauer y los triangulos y lineas rojos corresponden al
método binomial a T = 292 K.

En la figura 3, se muestran los espectros
Massbauer para FeggoAlog0 Y FegesAlgss tomados a
77 K. La forma de ajuste de los espectros es la
misma que se utilizo para 292K. Se encontré que a
77 K tanto para Feg goAlg.40 COMO para FeggsAlgas 10s
valores de campos hiperfino medio son méas altos
que los obtenidos a 292 K, lo cual es consecuente, ya
al que al bajar la temperatura se favorece mas el
orden magnético.
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Fig. 3. Espectros Mdssbauer tomados T = 77K

La Figura 4, muestra los ajustes experimentales
(puntos y lineas negras) y tedrico (puntos y lineas
rojas). De nuevo se observa que las dos
distribuciones para FeggAlpse ajustan muy bien,
situacion similar a la observada a 292K para
FegesAloss para el lado de campos altos, mientras
que para bajos campos, la discrepancia es menor a
77K comparada con la observada a 292 K. También
se reportan las configuraciones (n,m) para cada
composicion. Los valores de campo hiperfino medio
obtenidos por Mdossbauer y el calculado por el
método binomial asi como los principales
parametros binomiales se encuentran consignados en
la tabla 2. También, se puede observar en esta la
cercania de los valores de <H> obtenidos por
Maéssbauer y el método de distribucion binomial.

TABLAII
PARAMETROS OBTENIDOS POR MOSSBAUER Y EL
METODO DE DISTRIBUCION BINOMIAL A 77 K.

<H > <H>
Tesla Testa o B n
Maoss | Binomial
FepeoAloa | 7.1 75 0.052 | 0.014 o.oi)os
225 23.4 0.070 | 0.016 | 0.0001
FepesAloss | 23.4 24.3 0.073 | 0.021 | 0.0002
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Fig. 4. Probabilidad Normalizada vs campo hiperfino. Las lineas

con puntos y lineas negros corresponden a los campos obtenidos

por Mdssbauer y los puntos y lineas rojos corresponden al método
de distribucién binomial a T= 77 K.

IV. CONCLUSIONES

Para T=292K y 77 K, los valores de ooy B en
las dos composiciones; corresponden a la reduccion
(AH/Hp), Hq referente al Fe puro (33T 6 330kOe).
Los valores o implica la sustitucion de un dtomo de
Fe por uno de Al en el primer vecindario, que origina
una reduccion de Hy a AH de 16.9 T y 23.4T a
292 Ky 77 K respectivamente, para x = 0.60 y de
22.3Ty243Ta T =292Ky 77 K respectivamente,
para x = 0.65. Los valores de B oscilan entre 0.014 y
0.021, implica la sustitucién de un atomo de Fe por
uno de Al en el segundo vecindario, que origina una
reduccion de Hy a AH entre 4.6 T y 6.9T para las dos
composiciones en las dos temperaturas, estos valores
estan de acuerdo con los reportados para aleaciones
FeAl [10,11]. Los valores de n son muy pequefios y
estan reportados en las tablas | y I1.

Las discrepancias observadas entre las lineas de
distribucion de campo obtenidas por Mdssbhauer y las
obtenidas por el método de distribucion binomial, se
deben probablemente a caracteristicas que no se
consideran en el modelo, como: configuraciones que
involucran clisters de largo alcance, terceros
vecinos, ocurrencia de defectos, variaciones locales
del pardmetro de red que pueden ocurrir en los
sistemas. Sin embargo, estos resultados permiten ver
que el método de distribucién binomial es un método
matematico apropiado para predecir el campo
hiperfino promedio y determinar las configuraciones



atémicas que dan las principales contribuciones al
campo hiperfino. Los resultados muestran una buena
concordancia con los ajustes experimentales.
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