3. Teoria de acoplamento magnético entre camadas
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Depois da primeira observacdo por
Griinberg et al. de acoplamento AFM
entre os filmes de Fe separados pelo
espacador de Cr, o acoplamento de
troca entre as camadas FM separadas
pelo espacador NM foi o objeto dos
estudos intensos. A  descoberta
decisiva foi a de Parkin et al. do
acoplamento oscilatério entre as
camadas em Fe/Cr/Fe e Co/Ru/Co
sistemas, em funcao da espessura do
espacador. A mais, Parkin mostrou
que este fendmento espectacular
ocorre com quase qualquer metal de
transicao escolhido para espacador.
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Os variados modelos foram inventados para obter a melhor visdo do
mecanismo de acoplamento de troca entre camadas.

(i) o de Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida (RKKY) onde as camadas
magnéticas sdo descritas como massivos dos spins localizados que
Interagem com electrdes de condutancia através de potencial de troca de
contacto,

(i1) o de electrdes livres com muitas versdes propostas,

(ili) o confinamento das lacunas o que é essencialmente o modelo de
acoplamento forte com os degraus de potencial dependentes de spin, e

(iv) 0 modelo de Anderson (ou de mistura s-d).



A. Modelo unidimensional
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Consideramos um electrdao com vector de onda k;, > 0 propagando-se no
espacador para direita; encontrando este electrdo uma perturbacdo B, sera
reflectido com uma amplitude (complexa) r; = |rg|e'?®. A onda reflectida, de
vector -k, esta no seu turno reflectida em A com a amplitude t, = [t,|e'#4, etc.

As interferéncias multiplas que ocorrem no espacador induzem uma variacdo da
densidade espacial. O desfasamento da funcdo de onda ap0s uma volta completa
no espacador é

Abp=2k, D+ ds +¢5 .

A densidade de estados se aumenta quando as interferéncias sao Agi: = 2nmW

constructivas,
e diminui quando sao destrutivas, ﬁgb — (2n + 1)11'



Portanto, na primeira aproximacdo, variacdo da densidade de estados devida as
interferéncias, An(g), deve seguir cos (2k,D + ¢, + ¢g); ainda mais, deve ser
proporcional a forca das refleccoes em A e B, i.e., ao |r,rg/; finalmente &
proporcional a largura D de espacador e a densidade de estados por unidade de
comprimento e de energia (2/7)dk /ds. Aqui ha tambem o factor de 2 da
degenerescéncia de spin. Assim encontramos

4D dk
T de

=~ 3 Im (21D-€i—k—r,4rgez‘hﬂ)
e de

An(e) =~ lrarp|cos (2k D + ¢4 + ¢B)

A densidade de estados integrada (o0 numero dos estados com energias abaixo de &) :

N(e) = f " n(e’)de’

— 00

se varia por o

AN(e) = — Im (rArBez"kJ-D)
by



Esta derivacdo da mudanca da densidade de estados integrada néo € rigorosa, mas
permite ter um entendimento fisico claro dos efeitos da of the quantum
interferéncia quantica no espacador. Ela vale quando os coeficientes de refleccao
sS40 pequenos, assim que 0s termos das ordens superiores podem ser desprezados.
Doutro lado, se |r,| = |rg| = 1, as interferéncias levam aos estados ligados e ao
vector de onda k, quantizado; os estados ligados ocorrem quando as interferéncias
sdo constructivas. Com aumento de D, os estados ligados se movem para as
energias mais baixas e a densidade de estados integrada da um salto cada vés que o

estado ligado esta passar a energia &. (2]

O produto |r,rg| esta avaliar a forgca de
confinamento dos electroes no espacgador.
A expressao exacta para mudanca da
densidade de estados integrada devida a

interferéncia quantica é 0 el
Arg(z) 1
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FIG. 2. Variation of the change of integrated density of
states due to quantum interferences, AN(¢), vs spacer thick-
ness D, as given by Eq. (2.7), for various values of the con-
finement strength: (a) |rarz| = 0.1, (b) |rarz| = 0.8, (c)
|rars| = 1 (total confinement). '



Atée o momento, foram implicitamente considerados so os estados de energia
positiva. Estados de energia negativa (i.e., de vector de onda imaginario) estao
prohibidos em auséncia das perturbacdes A e B, porque as suas amplitudes
divergem e portanto ndo podem ser normalizadas. Contudo, isso nao vale em
presenca das perturbacoes se V, ou V,; (ou ambas) sédo negativas: os estados da
energia negativa, i.e., 0s que variam exponencialmente no espacador, podem ser
ligados aos estados permitidos em A ou B. Para tratar estes estados de modo
consistente, extendemos o conceito dos coeficientes de refleccdo para os estados
com vectores de onda imaginarios. Esta generalizacdo faz a conta completa dos
efeitos dos estados da energia negativa (estados evanescentes).
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Energia associada com a interferéncia quantica

Agora estimamos a mudanca de energia do sistema, em T = 0, devida as
interferéncias quanticas no espacador. Para assegurar a conservacao das
particulas, trabalhamos em ensemble grande canonico e usamos o potential
grande, para T =0, o p

¢ = (e — er) nle) de ;

—_—0

. N cr
integrando por partes, isso resulta em, d = — f N(e)de -

WY

£
A mudanca de energia devida  AE = — f ) AN (e) de
as interferéncias quéanticas ~00 -

cF

o o2 Tm In (1 —rarge® +P) de .

x -0

Para o confinamento fraco » 2 &F :
’ AF =~ — — Im 2iky D
converte-se para - o rarpe de

Vé-se que os estados para 0s quais as interferéncias sdo constructivas (destrutivas)
contribuem a forca repulsiva (atractiva) entre A e B. Em seqguir, AE vai chamar-se
a energia de acoplamento.



Sistema de camadas tri-dimensional

A generalizacdo da discussao anterior para 0 caso mais
realista dum sistema tri-dimensional de camadas é

Imediata. Resulta de facto de que, sendo o potencial
depender s6 em coordenada na direccdo normal as
camadas, a componente planar k, do vector de onda € um
nimero quantico bom. Assim, para cada k;, temos um
problema efectivo uni-dimensional como o discutido
acima; o efeito das interferéncias quanticas no espacador

obteve-se sumando em k. A mudanca da densidade de
estados integrada por unidade de area é

AN(e) = - -L;]';‘E hfd2k|| In (1 — ‘i”Ai"BezikiD)

e a energia de acoplamento por unidade de area é

211_3 Imfdzkllf 1 —TA‘I‘BE%'&'LD) de



Claro que os coeficientes de reflexdo e a componente normal k, do vector de onda
sao agora as funcdes, nao so da energia, mas tambem de k. Para o confinemento
fraco, as expressdes acima reduzem-se, respectivamente, as

ANA{e) N —— 23 Im/d ky ‘I‘A?'Beztk"'ﬂ

AF =~ — 2?[‘3 Imfd k”f ‘J‘ATBEEZ'IG'LDG’E.



Acoplamento de troca entre camadas

No caso de dois filmes ferromagnéticos serem separados pela camada
paramagnetica de espacador, as interferéncias quanticas no espacador
induzem a interaccéo de troca entre as camadas ferromagnéticas.

ﬂ ﬂ Em configuracdo FM, a energia devida as interferéncias, para

X [ln (1 — rlrgez’ihb )

+In (1 — rjr"ﬁeﬁhﬂ)



Em configuracdo antiferromagneética, AE AF = — Im / d2k|| f
o0

temos
ﬁ ﬂ 4 [111 (1 — r;rgezik-‘-n)

+1n (1 — rir}gez"‘k*p)]
Assim gue o acoplamento de troca por unidade de area, paraT =0, é

2 1 _ ,,.T t :mln) (1 . rirgezihp)
— Fap = —Im | d°k de
EF AF = 471..3 f l / 1 _ T'T r-i- eﬂ;kJ_D) (1 —_ rj&rge:ﬁk;ﬂ)

0 que para confinamento fraco reduz-se para

3 i
EFr— FEzp =~ — % Imfd2k||/ ArsArg 2tk D e



A equacao anterior expressa claramente que a variacao de acoplamento vs espessura
do espacador depende s6 do material de espagador (via os vectores de onda k),
quando a forca e fase de acoplamento determinam-se pela asimetria de spin dos
coeficientes de reflexdo nas interfaces paramagnet-ferromagnet, os que no seu turno
dependem no grau de ajuste das estructuras de banda por dois lados da interface.

MODELO DOS ELECTROES LIVRES

O modelo é seguinte. O zero da energia fixa-se
no fundo da banda majoritaria das camadas
ferromagnéticas; o potencial da banda
minoritaria se define pelo desdobramento de
troca A, quando o espacador, de espessura D,
tem o potencial igual a U. As camadas
ferromagnéticas tém a espessura L, e as suas
magnetizacdes fazem o angulo O entre si.

U > & relaciona-se ao espacgador
metalico e U < & ao isolador.



A energia de acoplamento de troca entre camadas por unidade de area
para angulo @arbitrario é

4 oo4i0T

Bap(6) = —5 Im f LK, j de f(e)

co-+£0+
X In [1 — 2(FaFB + ATAAT'B cos @) giaL D
+ (74 — Ard) (75 — Arg) e2aL D],

onde i0+ € uma grandeza imaginaria infinitesimal, q, =k, * -k, -, f(¢) é a

funcao de Fermi-Dirac, Y +
; e =TT Ap=l T
2 2
Ela pode ser espandida em poténcias  E,z(8) = Jo + Jy cos @ + Jacos® 8 + - -
de cos@:
4-co410T
Jo = Im | d%k / def(e
onde 0 = 411_3 f 1y . f(e)

X 111[1 — 27 s7gettt P

+ (74 — Arg) (7 — Arg )! Ziqj,n]



J, € uma constante de acoplamento ndo-magnetico, J, € o acoplamento de
Heisenberg, e J,  a constante de acoplamento biquadratico; o termo geral da
expansao para n > 1, esta dada por

1 9 ©0+i0*
Jo=-g o m a2k, [ def(s)
1 2AT, Arge"-P n
X — — — gD (=2 2 Y= 2 2 \. 2iq, D
n|l-2r,rge™ +(rA —Ar,” \g" —Arg )e .

Com a convencdo dos sinais usada, o sinal positivo (negativo) para J,
corresponde ao acoplamento antiferromagnetico (ferromagnetico) de troca
entre camadas.

O célculo dos coeficientes de reflex3o: Y = ,-g“ = o)

Comecamos do caso das camadas magnéticas semi-infinitas (L = +c0);
encontramos

_ ) 21.2 %2 k2
o=k com e kl--ﬁ.r;"e+£0““--——"- =

PT) = 1) = |
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O limite inferior da integracdo em energia € —o; doutro lado, os estados
proibidos, i. e., 0s com E < min(0,U), ndo devem contribuir ao acoplamento. Se
pode verificar que este &€ 0 caso actual, porque tanto os coeficientes de reflexéo
e o factor no exponencial sdo reais para estes estados, assim que a sua
contribuicdo para a parte imaginaria desaparece.



Espacador metalico vs isolador

() metallic spacer (b) insulating spacer
Imk,) Im(k,)
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FIG. 3. Integration paths C and C' in the complex k.
plane, in Eqs. (3.10) and (3.11): (a) metallic spacer (er > U),
(b) insulating spacer (ex < U).
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A integrande nesta equacdo nao tem polos no quadrante superior direito do plano
complexo, decrescendo exponencialmente com Im(k,) —+oo; assim se pode
substituir, para o caso de espacador metalico, o camino de integracdo C por C', como
na Fig. 3.



Daqui segue o resultado

2Ar2 e~2nD
1 — 272 e~2xDe2ikrD 4 (52 — ﬁ"ﬁo)z e—4nD gdikp D

- +m
———— Im [e""""’n f de k(kr + 1) (2kF + iK)
0

valido para ambos casos, onde os coeficientes de reflexao calculam-se para k,* = k¢
+ Ik, com

kp = \/2m(ep —U) for ep > U,
kp =iy/2m(U —ep) forep < U,

Para diferenca de energias entre configuracdes FM e AFM, temos

ﬁﬂ
2m2m

+o0 :
Ep — Epp = Imf diek (kp + ix) (2kp + ix)
0

2Ar 4 Arge?ikrDg—2xD
xarctanh - ar g 3 .
] sse ZF&EdgnﬂezthD + (Fﬁ} _ ﬁrgﬂ) E—4HDE4thﬂ



No limite da espessura grande do espacador, detendo s a contribui¢cdo dominante,
Isso fica reduzido ao

J1 = b, Im (&r 262ikFD)
43 m D2 o

onde os coeficientes de reflexdao sdo calculados para k;, = k.. No caso do
espacador isolador, o sinal de acoplamento para espessuras grandes do espacador
estd determinado pelo argumento de Ar_2; o acoplamento é antiferromagnético
(ferromagnético) se |k.|2 < k Tk (k-2 > k.Tk-Y), onde kT (k-*) € o vector de
onda Fermi para electrées com spin majoritario (minoritario) no ferromagnet.
Para espessuras menores do espacgador, o acoplamento pode mudar o sinal, devido
as contribuicoes dos estados bém para baixo de &.
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FIG. 4. Interlayer exchange coupling, at T = 0, for the
free-electron model, in the case of 2 metallic spacer, calculated

from Eq. (3.11). Parameters: L = +oo, sr = 7.0 eV, A = 1.5
eV, U =0
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FIG. 5. Interlayer exchange coupling, at T = 0, for the
free-electron model, in the case of an insulating spacer, cal-
culated from Eq. (3.11). Parameters: [ = oo, ep = 7.0 &V,
A=15eV, 0 -egp=10.1ceV.



