Magnetismo dos sistemas nanoestruturados
Curso MAP-FIS

1.Efeitos da baixa dimensdo e do tamanho nanoscépico para formacéo dos estados
magnéticos e as suas dinamicas nos nanosistemas (até o0 magnetismo molecular).

1a. Reducdo do par@metro de ordem e temperatura critica.

1b. Quantificacdo espacial dos estados excitados.

2.Efeitos especificos da superficie (anisotropia de Neel) nos filmes ultrafinos.

2a. As interaccdes indirectas (de tipo RKKY) em multicamadas.
2b. As caracteristicas relacionadas dos processos de ressonancia magnetica e
de magnetooptica (incluindo BLS).

3.Efeitos das interaccOes dipolares para estados e excitacdes magneticos dos sistemas
nanoestruturados.

3a. Degenerescéncias especificas de estado de base (de tipo Luttinger-Tisza) e

0 seu levantamento.

4.Métodos numéricos de estudo dos sistemas nanoestruturados magnéticos.

4a. Métodos de OOMF e multiscale.
4b. SimulacOes dos estados de equilibrio e dinamicas dos dominios magnéticos.



Comparamos 0s sistemas magnéticos,
tradicionais para fisica até os 90:
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Fic. 4. Molal magnetic susceptibility of MnF, parallel and
perpendicular to ¢ axis of crystal.
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com 0s novos sistemas e dispositivos nanoestruturados,

filmes magnéticos finos e ultrafinos

multicamadas magnéticas

micro- e nanodots @

7/

etc.

podemos destacar as seguintes novas caracteristicas:



1. Restriccdo espacial e dimensional que produz modificacdo
substancial das condicdes para ordem magnética e a sua estabilidade
térmica.

2. O papel mais pronunciado das interaccbes magneéticas, menos
importantes nos sistemas tradicionais (volumicos e macroscopicos),
como dipolares ou spin-orbitais.

3. Efeitos de estrutura atomica discreta e o espectro discreto dos
niveis de energia. Diferencas entre quantificacao espacial do sistema
continuo e o discreto.

4. Sensibilidade elevada dos momentos magnéticos aos factores
externos, especialmente as correntes polarizadas. Fendmenos de spin-
torque, spin-switch e de spin-Hall.



Efeito dimensional nos sistemas tradicionais

Sistemas magnéticos 3D

Espectro e densidade de estados
das excitacOes magnéticas

Lei termica de magnetizacao
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Teorema de Mermin-Wagner
Formulacdo original

ABSENCE OF FERROMAGNETISM OR ANTIFERROMAGNETISM
IN ONE- OR TWO-DIMENSIONAL ISOTROPIC HEISENBERG MODELS*

N. D. Merminf and H. Wagnerf
Laboratory of Atomic and Solid State Physics, Cornell University, Ithaca, New York
(Received 17 October 1966)

It is rigorously proved that at any nonzero temperature, a one- or two-dimensional
isotropic spin-S Heisenberg model with finite-range exchange interaction can be neither
ferromagnetic nor antiferromagnetic. The method of proof is capable of excluding a va-
riety of types of ordering in one and two dimensions.

As condicdes necessarias de teorema:

a) Isotropia das interaccoes

b) Alcance finito das interacgoes

O teorema néo impede existéncia das ordens sem longo alcance




Magnetismo nao collinear

Ao contrario das estruturas FM ou AFM, no arranjo néo collinear a direc¢éo
da magnetizacdo pode variar de um atomo para outro por angulos arbitrarios.

Em particular, tais estruturas podem formar-se na rede *
triangular com acoplamento AFM entre 0s spins J J
vizinhos, devido a frustracéo topologica. ’ ‘

A imagem mostra o estado periodico de
Neéel nesta rede. Aqui 0s spins co-
planares fazem os angulos de 120° entre
0s proximos vizinhos. A célula
elementar (em vermelho) contem os 3
atomos. A magnetizacdo total M na
celula é nula. Os spins na imagem
pertencem ao plano da rede. As
orientacOes de spins com respeito aos
eixos da rede definem-se pela
Interaccao spin-orbita.

(Segundo P.Kurz, G. Bihlmayer, S.Bligel)



Interaccao spin-orbita e anisotropia magnetocristalina.

A gravacdo magnética ndo seria possivel sem efeito relativista chamado
acoplamento spin-orbital. Ele determina orientacdo dos spins com respeito a
rede cristalina ou anisotropia magnetocristalina. A forca do efeito define a
densidade de armazenamento no dispositivo da memaoria magnética.

Portanto a procura dos novos materiais com elevadas anisotropias
magnetocristalinas tem uma importancia consideravel e o entendimento teorico
destas dependéncias materiais chegou depois dos intensos calculos numéricos
ab initio.

A imagem amostra degraus na face Pt (111)
decorados pelos atomos de Co. Assim
formados fios de Co sdao um exemplo do
sistema magnético de baixa dimenséo,
dispondo de altamente  anisotropica
magnetizacao fora do plano.

(Segudo X.Nie, A. Shick, G. Bihlmayer, S.Bliigel)



Modificada teoria de ondas de spin para nanomagnets: aplicacdo a molécula

de Keplerate Mo-,Fe,,

Olivier Cépas and Timothy Ziman
Institut Laue Langevin, B.P. 156, 38042 Grenoble, France.

30 atomos de Fe formam o
icosidodecahedro, um corpo
Kepleriano

cada Fe tem 4 préximos
vizinhos Fe

O icosidodecahedro é o poliedro
com 20 faces triangulares e 12
faces pentagonais. Tem 30 vértices
idénticos, com 2 triangulos e 2
pentagonos a encontrar-se no cada
vertice, e 60 idénticas arestas que
separam triangulos dos pentagonos.
As coordenadas candnicas para 0s
vertices dum icosidodecahedro sdo
as permutacoes ciclicas de (0,0,£7),
(x1/2, £42, £(1+7)/2), onde 7 =
(1+5)/2 e a razéo de ouro.



Aqui o tamanho de espaco de Hilbert, 63° ~ 1023, impossibilita usar as técnicas da
diagonalizacdo numérica exacta.

Portanto os autores adoptaram abordagem diferente, primeiro resolvendo o problema de
campo medio (de facto, o classico), e depois introduzindo as correccGes quanticas
dentro de método dos bosdes de Holstein-Primakoff.

Agindo assim, foi artificialmente quebrada a simetria, permitindo a surgir uma ordem
magnetica.

Para re-establecer a simetria, foi usada a técnica de Takahashi, a que consiste em
forcar posteriormente a magnetizacao tornar-se nula no cada sitio.

Isso permite encontrar as fases sem magnetizacao das subredes, quer dizer, sem
quebra da simetria de inverséo temporal.



Hamiltoneano microscoépico:

" i) ()2
H=3Y's;-S,+> DUs
(i) E

Modelo 1: D® igual para Modelo 2: D% =DR
todos 1, dirigido segundo _
normal ao plano de imagem (setas finas)

D > 0, plano facil, ou

D <0, eixo facil,



Em ambos casos anisotropia considera-se fraca |D|/J = 0.1, justificada pelo facto
de ido Fe®* ter a camada d pre-enchida (L,,=0). Admitem-se ambos tipos de
anisotropia: plano facil ou eixo facil. Para acoplamento de Zeeman foi escolhido
o factor g = 2. Para temperatura T = 0, procura-se 0 minimo da energia E = <H>.
O ultimo se obteve pela iteracdo numeérica das 3N equacdes de auto-consisténcia
de campo medio para os spins quanticos, partindo dos estados iniciais aleatorios
(até 10%).

2

Hm—f(i) = sti '<SJ>+ D(i)Si(i) , 1=1...,30,
(i)
(s,)=(0[s;l0),,.

Para modelo 1 com anisotropia de plano facil, o
sistema na temperatura nula converge a simples
ordem magneética de trés subredes 120°. A presente
anisotropia faz o0s spins manter-se no plano
perpendicular ao vector D. A energia por spin é
simplesmente E,/N = -S2. Reparamos que
substituindo S? por S(S + 1) ndo da a estimativa
correcta da energia de ponto zero. Por isso, €
necessario calcular as correcgbes quanticas (ver
abaixo) as que podem ter valores diferentes.




Para modelo 2, o estado € muito proximo a
ordem de 120° excepto de que é mais
tangencial a esfera. Para vé-lo mais claro,
consideramos a distribuicdo dos produtos
scalares classicos (S;-S;) = (Sp«Sp). A
maioria dos pares dos préoximos vizinhos
apresenta o produto scalar proximo a —1/2,
correspondendo ao angulo de 120° mas
alguns desviam deste angulo. A energia €
E/N = -0.989S%? para D/JJ = 0.1. E
interessante que o estado acomoda bém a
anisotropia local de 1 i8o: a energia
aumenta apenas por um dézimo da
anisotropia.
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Numeros das enlaces com o valor dado da funcao de correlacdo para os todos 900
enlaces (esquerda) e para os vizinhos distantes (direita). Eixo de anisotropia global. As
correlagdes quanticas (S;-S;) obtidas por método de Takahashi quando as classicas sao
simplesmente (S;-S;) = (S;) (S;). O estado de base classico é coplanar de 3 subredes com
angulos 120°. De direita mostra-se que as flutua¢des quénticas reduzem as correlacoes
entre vizinhos distantes, embora ndo completamente.
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Numero das enlaces com o dado valor da correlagdo entre 0s proximos vizinhos
(esquerda) e os mais distantes (direita). Eixo de anisotropia local. As correlagtes
classicas e quanticas definidas como acima.

Foi encontrado o grande nimero dos estados degenerados, provavelmente
devidos ao grande namero das simetrias de icosdodecahedro.



Modas de Holstein-Primakoff em sistemas de tamanho finito

Tendo resolvido o problema de campo médio, se pode introduzir as primeiras
correcgOes quanticas, expandindo a energia livre a volta de estado de campo
medio.

Para este fim, usam-se 0s novos eixos de referéncia z' no cada sitio i.,
coincidente com a direccdo classica do problema de campo médio. Depois
aplica-se a representacdo de Holstein-Primakoff para os spins em termos dos
operadores bosonicos neste referencial:
z ‘ Hm-f
Si

Sf':\/ZS—a;faiai, Si":af\/ZS—aﬁai,

S! =S-a'a.



onde as linhas correspondem ao novo eixo local. Expandindo o Hamiltoneano até
segunda ordem em operadores Bose a;, a;*, se obteve a forma dos bos@es livres no
espaco real:

H= E{l+%)+%2(ﬁﬁafaj +B,a/al + h.c.)
(i.1)

onde E, € a energia de campo medio encontrada acima. Os coeficientes A;; e B;;
(O(9)) séo as funcdes dos acoplamentos e das matrices de rotacao local.

Hamiltoneano deste tipo habitualmente diagonaliza-se pela transformacdo de
Bogoliubov assegurando os caracters bosonicos dos estados finais. Esta
transformacéo geralmente se construi nos sistemas com anisotropia bastante forte,
mas ndo directamente para 0 caso da simetria continua que produz as modas de
Goldstone. Neste caso, o procedimento de bosonizacgdo torna-se singular, como se
conhece bem para a rede infinita triangular onde o Hamiltoneano ndo pode ser
bosonizado para os impulsos k =0 ou k = +4 7/3.



Em qualquer caso, no sistema finito, as modas de Goldstone ndo sdo genéricas porque
obviamente ndo pode existir a fase com quebra de simetria. Este problema foi
abordado por Takahashi e Hirsch & Tang com a imposta condicdo de magnetizacio
ser nula no cada sitio do sistema finito,

<siz'> =S—(afa)=0,

e estas N restriccOes locais habitualmente implicam introducdo dos N diferentes
factores de Lagrange:

Os {4} podem também ser vistos como os locais potenciais quimicos para 0s spin-
flips, porque at;a; é o operador de nimero dos spin-flips no sitio i. Para incluir estes
termos adicionais, o Hamiltoneano H se modifica por simples substituicao de A;; por
A= Aj + 4 g;e juntando o termo constante a energia,(1/2) A Agora todas as
grandezas, em particular o espectro das excitagdes, vao depender em factores {A4}.
Eles se determinam pelas solucdes das N equaces de restriccao. Neste curso se deve
diagonalizar o Hamiltoneano H' e depois calcular os valores médios no estado de
base, como os (a;'a;). Adicdo dos factores de Lagrange finitos remove as modas de
Goldstone e permite construir a transformacéo de Bogoliubov.



O Hamiltoneano diagonalizado obteve a forma:

N

0 — g Ey al 1 ; 1 1
= £ T+ g T Z Wi | @y, Guw; + 5) 3 Z A
7=1

& =1

onde aa,f € o operador bosonico de criagao da excitagdo com energia w;,. Notamos
que a energia de ponto zero esta dada pelo

1
E0/S+§Zj(a)j—/”tj),

(os dois ultimos termos se cancelam para o simples ferromagnet uniaxial). A
transformacdo de Bogoliubov fornece também os operadores préprios a custo dos
operadores locais de Holstein-Primakoff e todos valores médios como os (a;fa;)
podem ser calculados. Depois resolvem-se as restriccoes pela rutina numeérica
comum, calculando as raizes das equacOes nao-lineares. Sendo definidos os
factores de Lagrange, o estado assegura os valores (S;) = 0. Depois calculam-se as
diferentes grandezas fisicas, como o espectro das excitagdes «; e a energia total
E(T). O ultimo requere definicdo explicita dos factores de Lagrange para cada
temperatura e subtraccdo de potencial guimico dos magndes.



Tambem calculam-se as funcdes de correlagdo de dois pontos (S;-S;) no estado de
base. A sua solucéo so vale para as temperaturas baixas porque o analise comeca de
minimo para baixas temperaturas que normalmente se difere de minimo para
estado paramagnético. Se espera que a solucdo presente desvia da exacta quando T
~T,, (a temperatura de Néel de campo médio para o sistema classico).



