3. Teoria de acoplamento magnético entre camadas
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Depois da primeira observagio 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
transicdo escolhido para espacador.
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Os dados de J. Unguris et al., Center of
Nanoscience and Technology, NIST



Os variados modelos foram inventados para obter a melhor visdo do

mecanismo de acoplamento de troca entre as camadas.

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

(if) o confinamento das lacunas o que é essencialmente 0 modelo de acoplamento
forte com os degraus de potencial dependentes de spin, e

(i) o modelo de Anderson (ou de mistura s-d).

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



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

As interferéncias multiplas que ocorrem no espacador induzem uma varia¢do da
densidade espacial. O desfasamento da funcéo de onda apos uma volta completa
no espacador é

Ap=2k\D +ds +¢B .

A densidade de estados se aumenta quando as interferéncias sao Ad =2nw .
constructivas,

e diminui quando sao destrutivas, ﬁq& — (211, + 1)11'



Portanto, na primeira aproximacado, variacdo da densidade de estados devida as
interferéncias, An(eg), deve seguir cos (2k,D + ¢, + ¢g); ainda mais, deve ser
proporcional a forca das refleccGes em A e B, 1.e., a0 |r,Ig|; finalmente é proporcional
a largura D de espacador e a densidade de estados por unidade de comprimento e de
energia (2/z)dk /de. Aqui ha também o factor de 2 da degenerescéncia de spin.
Assim encontramos
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A densidade de estados integrada (o niumero dos estados com energias abaixo de &) :

N(e) = f " n(eh)de’
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Esta derivacdo da mudanca da densidade de estados integrada ndo € rigorosa, mas
permite ter um entendimento fisico claro dos efeitos da of the quantum
interferéncia quantica no espacador. Ela vale quando os coeficientes de reflecgéo
sS40 pequenos, assim que os 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 . mz

O produto |r,rg| esta avaliar a forga de
confinamento dos electrbes no espacador.
A expressdo exacta para mudanca da
densidade de estados integrada devida a

interferéncia quantica é 0 Re@
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Variacdo da troca da densidade integrada de estados AN(e) devida a
interferéncia quantica em funcéo da espessura D do espacador, para diferentes
valores da forca de acoplamento; (a) |ralg| = 0.1, (b) |rarg| = 0.8, (C) |ralg| =1
(confinamento total).



Até o momento, foram implicitamente considerados sO 0s estados de energia
positiva. Estados de energia negativa (i.e., de vector de onda imaginario) estdo
prohibidos em auséncia das perturbacdes A e B, porque as suas amplitudes
divergem e portanto ndo podem ser normalizadas. Contudo, isso ndo vale em
presenca das perturbagtes se V, ou Vg (ou ambas) sdo 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, &
D = j(e — & )n(e)de,

integrando por partes, isso resulta em,
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A mudanca de energia devida as interferéncias quanticas
EF 2 EF
AE = — IAN (e)de== jln(l— r, 1,60 de.
—o0 T —00

Para o confinamento fraco,

converte-se para

2 F
AE =—=1m jrArBeZ"‘iDdg.
T —00

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



Sistema de camadas tri-dimensional

A generalizacdo da discussdo anterior para 0 caso mais
realista dum sistema tri-dimensional de camadas €
Imediata. Resulta de facto de que, sendo o potencial
depender s60 em coordenada na direccdo normal as
camadas, a componente planar k, do vector de onda & um
nimero quantico bom. Assim, para cada kj, 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) = — “Z%;E Iﬂlfdzk|| In (1 — ?’A?"BezikiD)

e a energia de acoplamento por unidade de area é

27[_3 hnfdzkll./ 1 —TA?‘BE%;Z'LD) de




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

AN(e) N — 273 Imfd ky TA?‘Beka'D

AF =~ — Py Im/dzk"f ‘I'A'."Beﬂm"'ﬂde



Acoplamento de troca entre camadas

No caso de dois filmes ferromagnéticos serem separados pela camada
paramagnética de espacador, as interferéncias quanticas no espacador
induzem a interaccgéo de troca entre as camadas ferromagneticas.

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

T=0,8
2
ﬁEF_4W31m]dk||L de

X [ln (1 —_ rLrEeZik*D )

+ In (1 — rjr‘}_’;ezikLD)]




. ~ H At - | °F
Em configuracdo antiferromagnética, ABsp = Z}ﬁ Im f d2k|| f de
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Assim gue o acoplamento de troca por unidade de area, paraT =0, €

1 e (1 — rﬂrgezihﬂ) (1 — rir“éez"hp)
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0 que para confinamento fraco reduz-se para
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A equacdo anterior expressa claramente que a variacdo de acoplamento vs espessura
do espacador depende s6 do material de espacador (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, 0s que no seu turno
dependem no grau de ajuste das estructuras de banda por dois lados da interface.

MODELO DOS ELECTROES LIVRES

O modelo € 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
magnetizacbes fazem o angulo & entre si.

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



A energia de acoplamento de troca entre camadas por unidade de area
para angulo @arbitrario €
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onde i0+ € uma grandeza imaginaria infinitesimal, q, =k, * -k, f(¢) ¢ a
funcao de Fermi-Dirac, T4t -
Q o 5 Tt -7 _ Ar = r r
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J, € uma constante de acoplamento ndo-magnético, J, € o acoplamento de
Heisenberg, e J, é a constante de acoplamento biquadratico; o termo geral da
expansdo para n > 1, esta dada por

1 co+i0"
Jo==7 Im [d?k [ def(s)
1 2Ar, Arge'®P "
n|1-2r,Re"® +(F> —Ar,° R * — Ar,” p#P

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

O célculo dos coeficientes de reflexao: iV = r},@} = ot

Comecamos do caso das camadas magnéticas semi-infinitas (L = +o0);
encontramos
k_l_ — kj-(-” hzkz EZkZ

N T h_
k,j_'l‘kj_u'}: com 5 ,s+z0_ - U
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O limite inferior da integracdo em energia € —oo; 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 0 factor no exponencial sdo reais para estes estados, assim que a sua
contribuicdo para a parte imaginaria desaparece.



Espacador metalico vs isolador

(a) metallic spacer (b) insulating spacer
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Mudando a variavel ¢ para
", e Integrando primeiro
Caminhos de integracéo C e C” no plano de k, complexo: (a) em k;, se obteve
espacador metalico (g > U), (b) espacador isolador (& < U).

2Ar2 e2ikiD
Jy = - Im [ dkt &t (k3 — kL7 oo |
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A integrande nesta equacdo ndo 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 caminho de integracdo C por C/,
como na figura acima.



Daqui segue o resultado

h? Lo |
J= Im{e2 kD 'c[(kF +ik )2k, +ik)
2Ar, “e Pkdk
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valido para ambos casos, onde os coeficientes de reflexao calculam-se para k, * = ke
+ 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

K2 +oo . R
Py Im[) dik (kp + ix) (2kp + ix)

Ep — Ear =
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No limite da espessura grande do espacador, detendo sé a contribuicdo dominante,
Isso fica reduzido ao

Rk
T 4rimD?2

Jl Im (Armzeﬁh""p)

onde os coeficientes de reflexdo sao 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 |kq|2 < k-Tkev (ke2 > keTkeY), onde k=" (k=*) € o vector de
onda Fermi para electrdes com spin majoritario (minoritario) no ferromagnet.
Para espessuras menores do espacador, o acoplamento pode mudar o sinal, devido
as contribuigdes dos estados bém para baixo de &.
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Acoplamento de troca entre camadas para T = 0 no
modelo de electrbes livres e espacador metalico
com parametros L = +oo, g, =7.0eV,A=1.5eV, U

=0.
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Acoplamento de troca entre camadas para T = 0 no

“modelo de electrdes livres e espagador isolador

com parametros L =+, g =7.0eV,A=1.5eV, U
—&=01eV.
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