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Resumen

En el presente trabajo se reporta un estudio sistematico de la Energia de Anisotropia
Magnética (EAM) en monocapas de metales de transicion (MT) 3d. Para describir las
propiedades electrénicas se ha utilizado un hamiltoniano tipo Hubbard de amarre fuerte,
que nos permite tratar las interacciones de Coulomb, intercambio y el acoplamiento espin
érbita (AEO) al mismo nivel electrénico. La energia electrénica, que depende de la direccion
de la magnetizacion, se determina utilizando el método de recursion de Haydock. Para los
calculos se consideré la monocapa bee (001) ajustada a los sistemas Fe/X (con X= Au,Cu).
Con el fin de poder estudiar y cuantificar las tendencias de la EAM a lo largo de la serie 3d,
se realizé un estudio sistematico de ella en funcién de los parametros relevantes del sistema,
tales como: (i) el cambio en el entorno local, (ii) llenado de la banda d, y (ii1) el parametro
de AEO. Como primer punto, se establecié el nimero minimo de niveles que se deben con-
siderar en la fraccién continua para obtener resultados confiables y precisos. Enseguida, se
procedié a remover la restriccion de que el momento magnético esté necesariamente saturado.
Los resultados obtenidos muestran que la EAM presenta tendencias muy regulares que, sin
embargo, cambian drasticamente cuando se pierde la saturacién de la magnetizacion. Al
comparar estos resultados con aquellos obtenidos por la teoria de perturbaciones, se observé
que, en general, la validez de este enfoque esta restringida a que el sistema se encuentre en
el régimen de intercambio fuerte. Los resultados anteriores sugirieron que el calculo auto-
consistente de la distribucién de carga polarizada en espin deberia ser importante. Por lo
que se procedid, como ultimo punto, a calcular la EAM realizando calculos autoconsistentes.
Al comparar estos resultados con aquellos obtenidos previamente, se encontré que existen
diferencias notables tanto en los valores del momento magnético como de la EAM, con lo
cual se pudo llegar a la conclusién de que en sistemas caracterizados por un corrimiento de
intercambio débil, la autoconsistencia juega un papel fundamental tanto en las propiedades
como en el calculo preciso de la EAM. Posibles extensiones de este trabajo también son

discutidas.
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Introduccion

En la actualidad, la ciencia de materiales representa una de las mas importantes fuentes de
tecnologia. Novedosas técnicas de preparaciéon de materiales, cada vez mas complejos y con
propiedades cada vez mas especificas, han llevado al descubrimiento de nuevos fenémenos
en practicamente todas las areas de investigaciéon. La demanda de nuevas teorias capaces
de explicar y predecir estos fenomenos es cada vez mayor. Una de las areas que mas ha
experimentado un crecimiento explosivo durante los ultimos afos es la del magnetismo,
particularmente en sistemas de baja dimensionalidad, como superficies, multicapas, cimulos,
etc., que han mostrado poseer un gran potencial de aplicabilidad en la elaboracion de nuevas
tecnologias, que van desde medios de grabaciéon magnética de muy alta densidad hasta puntas
para microscopios de tunelaje [1].

Por otro lado, los progresos considerables que se han logrado en los dltimos anos en la
sintesis y caracterizacion experimental de materiales con estructuras artificiales han hecho
patente que la anisotropia magnética es una de las propiedades magnéticas mas basicas, mas
aun, resulta ser uno de los factores mas fundamentales relacionado a un amplio espectro de
fenémenos que se han observado recientemente. En particular, para sistemas de grabacién
de alto rendimiento, se requieren peliculas delgadas que posean propiedades anisotrépicas
particulares, ya que, las técnicas de grabacion perpendicular utiliza sistemas que tengan
un eje facil perpendicular al sustrato, mientras que la grabacién longitudinal utiliza medios
magnéticos con una direcciéon facil paralela a este es decir, en el plano [2].

Experimentos recientes muestran que peliculas magnéticas muy delgadas de metales de
transicion 3d depositadas sobre un sustrato no magnético Co/X, Fe/X (donde X puede
ser Au, Ag, Pd, Pt, Cu ) [3] y recientemente Ni/Cu [4], exhiben anisotropia magnética
perpendicular. Nuevos estudios in situ sobre la evolucién de las propiedades magnéticas de
estas peliculas delgadas durante su crecimiento epitaxial a bajas temperaturas han mostrado
que el momento magnético, inicialmente perpendicular (paralelo) a la superficie, sufre una
transicion hacia el (fuera) plano, una vez que se alcanza un espesor critico [5, 6, 7]. Un com-
portamiento analogo ha sido observado recientemente en multicapas de X/Fe/Y y X/Co/Y

(X,Y Au, Ag, Pd, Pt, Cu) (8]. En otra serie de experimentos se estudiaron las propiedades
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magnéticas de peliculas delgadas de Fe/Au(001) y Fe/Cu(001) [9], asi como de Co/Pt, Co/Au
y Co/Pd [10] como funcién de la temperatura. Los resultados mostraron que, en estos sis-
temas, se podia llevar a cabo una reorientacién del momento magnético a una temperatura
critica T,, menor que la de Curie. Posteriormente, Qiu et al. [11] estudiaron esta transicion
de la magnetizacién variando temperatura y grosor en peliculas ultradelgadas de Fe/Ag
(001), a partir de donde se observé que la temperatura de inversion del momento magnético
y la de Curie cambian como funcién del grosor de la pelicula. Por otro lado, experimentos
sobre las propiedades magnéticas de cimulos pequenos de MT [12] han sugerido que, en estos
sistemas, la EAM es mucho mayor que la del bulto e incluso que la observada en peliculas
delgadas.

Por estas razones existe mucho interés por estudiar y entender los origenes de la anisotropia
y de los factores que la controlan. No obstante, a pesar de que existe una gran cantidad de
trabajo experimental y teérico reportado, este dltimo principalmente fenomendlogico [13, 14],
no existe una teoria electrénica que permita calcular, de manera precisa y confiable la EAM,
ni identificar satisfactoriamente los mecanismos que estan involucrados.

Una teoria electrénica es necesaria ya que la naturaleza misma de las propiedades magné-
ticas tan peculiares que caracterizan a los sistemas de baja dimensionalidad yace en la falta de
simetria de estos sistemas y su efecto en las distribuciones electrénicas. El problema principal
que surge al estudiar esta propiedad en sistemas que presentan magnetismo itinerante, como
Fe, Co y Ni, es que la contribucién responsable de la EAM, el acoplamiento espin-érbita
(AEO), es mucho mas pequena que el resto de las energias electrénicas tipicas, dadas por el
ancho de banda Wy (W3 ~ 5 eV en MT), ésto, afiadido a la falta de simetria, hace que el
efecto sea muy pequeno y dificil de estudiar (la EAM(Fe,Co,Ni) ~ 107%- 10~° eV /atomo en
el volumen y 10 ~3- 1072 eV /dtomo en sistemas de baja dimensionalidad).

Desde el punto de vista tedrico, el problema plantea serias dificultades que no han sido
completamente resueltas. La sutileza del efecto y la simetria reducida de muestras reales
limitan considerablemente el uso de los métodos de primeros principios, que requieren de
un esfuerzo de calculo que resulta prohibitivo, atiin cuando se perfeccionen para aprovechar
avances metodoldgicos recientes. Por otro lado, aprovechando que el efecto es muy pequeno,
el problema también ha sido abordado considerando el AEO como una perturbaciéon. Sin
embargo, los calculos mas detallados estan restringidos a monocapas suspendidas, y ya que
es un modelo necesariamente sobresimplificado, su aplicabilidad a sistemas mas realistas ha
sido seriamente cuestionado por otros autores.

De lo anterior, es de considerable interés el desarrollo de métodos de estudio alternativos
que sean mas simples, adaptables a cualquier sistema y que guarden un grado aceptable

de confiabilidad y de poder de prediccion. Trabajando en esta direccién, Pick et al. [15],
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han resuelto un hamiltoniano tipo amarre fuerte para monocapas mediante el método de re-
cursién. Este modelo retiene la fisica necesaria para describir adecuadamente las propiedades
magnéticas, ademas de que permite controlar con bastante libertad la presiciéon numeérica y ,
debido a que dicho modelo esta planteado siguiendo un enfoque local, presenta la virtud de no
imponer restricciones sobre la simetria de la estructura del sistema. Los resultados obtenidos
han mostrado que, cualitativamente, el modelo describe de manera adecuada las propiedades
y tendencias de la EAM. En este trabajo [15], sin embargo, los resultados obtenidos estan
restrigidos a sistemas en los cuales el momento magnético esta saturado.

Pastor y colaboradores [16] recientemente han utilizado este mismo modelo para estu-
diar la anisotropia magnética en cumulos pequefios de MT en términos de las propiedades
estructurales de estos sistemas, el resultado mas interesante que obtuvieron fue la fuerte
dependencia de la EAM en el entorno local. En particular, observaron que cuando el sistema
se contrae aumentando el ancho de banda este pierde su estado de saturacion magnética.
Las propiedades magnéticas anisotrépicas asi obtenidas muestran un comportamiento muy
distinto al predicho por la teoria de perturbaciones. Por lo anterior Pastor et al. senalan que
la determinacién autoconsistente de las propiedades magnéticas debe jugar un papel crucial
en el calculo confiable de la EAM en sistemas no periodicos.

En el caso de peliculas delgadas de MT los cambios en el entorno local podrian dar
lugar a resultados analogos a los observados en cumulos, ya que en ciertas circunstancias,
la deposicion el MT sobre un sustrato se puede obtener un sistema con momento magnético
no saturado. En este caso se deben observar diferencias notables en las propiedades de la
EAM, y por lo tanto es de esperar que la importancia de realizar calculos verdaderamente
autoconsistentes se haga evidente.

El objetivo de este trabajo es el de realizar un estudio sistematico de la anisotropia
magnética en monocapas de MT considerando sistemas en los Régimenes de Intercambio
Fuerte (RIF), Medio (RIM) y Débil (RID). Tomando en cuenta que, particularmente en el
RID la determinacién autoconsistente de las propiedades magnéticas juega un papel impor-
tante, se ha procedido, como primer punto, a estudiar las propiedades de convergencia de la
fraccion continua. Enseguida se ha introducido una aproximacién apropiada para describir
sistemas con corrimientos de intercambios débiles. En este punto se han realizado calculos
extensos de la EAM y otras propiedades magnéticas en funcién de los parametros relevantes
del sistema, tales como cambios en el entorno local, el llenado de la banda 3d y la magnitud
del AEO (£). Finalmente se realizaron calculos autoconsistentes, para buscar las diferencias

con los resultados obtenidos previamente, y estimar qué tan considerables resultan estas

diferencias.

El trabajo se ha dividido en cuatro capitulos. En el primero se ha dedicado una seccién



para definir los conceptos fisicos mas relevantes utilizados, enseguida se expone lo referente

al acoplamiento espin- orbita, su significado fisico y el papel que juega éste en la aparicién
)

de la anisotropia. En un segundo capitulo se presenta la teoria electrénica con la cual se

llevaron a cabo los calculos. En el tercer capitulo se presentan y discuten los resultados

obtenidos, para finalizar con un cuarto de conclusiones y perspectivas.
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Capitulo 1

Anisotropia Magnética

1.1 Generalidades

La principal propiedad de un material ferromagnético, tal como Fe, Co y Ni, es la aparicion
de una magnetizacién espontanea M por debajo de la temperatura de Curie T¢. Heisenberg
demostré que el ferromagnetismo tiene su origen en el principio de exclusion de Pauli, es
decir, en el espin electrénico. Desde el punto de vista formal, la descripcion del electrén se
debe llevar acabo en el contexto de la mecanica cuantica relativista. A pesar de esto, se
ha observado que para una descripcién tedrica de las propiedades basicas de los materiales
ferromagnéticos es suficiente utilizar mecanica cuantica no-relativista. Sin embargo, en esta
descripcién el espin se introduce ad hoc por lo que existe libertad absoluta para escoger la
direccién de cuantizacién del espin; en otras palabras, usar mecanica cuantica no-relativista
nos lleva a una descripcion del ferromagnetismo en la cual la energia libre del sistema es
independiente de la direccion de la magnetizacion, decimos entonces que es isotropica. Esto
esta en contradiccién con la experiencia, que nos dice que la magnetizaciéon por lo general
yace en alguna direccién preferencial con respecto a los ejes cristalinos y/6 la forma externa
del cuerpo: esta propiedad se conoce como anisotropia magnética.

Para medir una propiedad fisica, como la anisotropia magnética, es necesario valerse de
alguna cantidad que se pueda relacionar con dicha propiedad. En general, una cantidad
muy significativa es la energia de anisotropia magnética ( EAM ). Para definir la EAM nos
basamos en el siguiente experimento: imaginemos que tenemos un material ferromagnético y
queremos determinar para que intensidad de campo magnético H la magnetizacién alcanza
su valor de saturacién Mg (valor maximo que alcanza la magnetizacién).

En la figura 1.1 se muestran las graficas obtenidas al realizar este experimento en una
muestra de Fierro. Como se puede apreciar, el valor de H para el cual se alcanza la saturacién

en la muestra, depende de la orientacién relativa entre el campo aplicado y la muestra.
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Figura 1.1 Curvas de magnetizacién para monocristales de Fierro [13].

Estas mediciones muestran que, para el fierro, se puede alcanzar la saturacion con campos
relativamente débiles en la direccién (100), que de acuerdo a esto se llama direccion facil.
De manera similar, la direccién en la cual resulta mas dificil saturar la muestra es la (111);
se denomina direccion dificil. En las figuras 1.2 y 1.3 respectivamente, se muestran los
resultados analogos para muestras de Niquel y de Cobalto.

Se define la energia de anisotropia magnética como la energia necesaria para rotar la
magnetizacién desde una direccién de baja energia (direccion facil) hacia una de mayor
energia (direccion dificil). Segin la definicién, la EAM fisicamente nos indica la direccién
preferencial que adopta el momento magnético con respecto al sistema cristalino y, por
otro lado, su magnitud da una medida de la estabilidad del momento magnético. Esta
contribucién es tipicamente del orden de 107® a 10~® eV /dtomo. Esta energia es entonces
una correccion muy pequeia a la energia magnética total; de hecho, surge de correcciones
relativistas al hamiltoniano, las cuales rompen la invarianza rotacional con respecto al eje
de cuantizacién del espin: estas son el Acoplamiento Espin-Orbita (AEO) y la Interaccion
Dipolo-Dipolo (IDD), la primera intrinseca al material y la segunda dependiente de la forma
de la muestra. Resultados experimentales han mostrado que estas pequenas correcciones
Juegan un papel muy importante en algunos fenémenos observados en sistemas de baja
dimensionalidad. En particular, la EAM es una propiedad basica para aplicaciones donde

se requiere que la magnetizaciéon apunte en una direccién determinada, tal como en un iman
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Figura 1.2 Curvas de magnetizacién para monocristales de Niquel [13].

permanente o bien en medios de grabacién magnéticos.

Desde un punto de vista mas fundamental, una de las caracteristicas mas fascinantes en
peliculas ultradelgadas es que el ferromagnetismo en 2D es estabilizado exclusivamente por
anisotropias magnéticas. El teorema Mermin-Wagner [22] demuestra que sistemas bidimen-
sionales con interacciones de intercambio isotropicas de corto alcance, pero sin interaccion
dipolo-dipolo y acoplamiento espin-érbita, no pueden sostener el orden ferromagnético a tem-
peratura distinta de cero. Existen diversos mecanismos en base a los cuales se puede mani-
festar la anisotropia magnética [14, 13], las mas importantes son la anisotropia cristalina, o
de interfase, que proviene de la interaccién del espin con sus alrededores, esta contribucién es
responsable de la magnetizacién perpendicular observada en algunas peliculas ultra delgadas
y la anisotropia de forma que a su vez favorece una magnetizacién paralela al plano y, mas
aun, es el término dominante en la energia para la formacién de dominios magnéticos. Por
lo cual es muy tentador estudiar situaciones en las cuales estas anisotropias estan cerca de
compensarse mutuamente.

En un enfoque fenomenolédgico, la competencia entre las anisotropias cristalina y de
forma determina la direccién de la magnetizacién. Si el equlibrio entre estas cantidades es
modificando, se puede dar lugar a un cambio en la direccién de la magnetizacién, de una
orientaciéon perpendicular al plano hacia una direccién paralela. Sorprendentemente este
delicado balance es alcanzable experimentalmente ya que depende de distintos parametros

tales como temperatura, espesor de la pelicula y campo magnético. No obstante, con el fin
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Figura 1.3 Curvas de magnetizacién para monocristales de Cobalto [13].

de elaborar una teoria electrénica resulta mas interesante, si no necesario, aislar cada una
de estas contribuciones, ya que esto permitiria elaborar y caracterizar modelos para cada
una de ellas por separado. En este sentido, la IDD ha sido ampliamente estudiada y existen
modelos que permiten calcularla con mucha precisién y relativa sencillez [18, 19]. Por otra
parte el calculo del AEO ha representado el origen de los problemas que enfrentan las teorias
electrénicas y es, de hecho, la contribuciéon dominante en cumulos pequenos y sistemas cuasi

bidimensionales.

1.2 El acoplamiento espin-6rbita

Al construir un hamiltoniano magnético para un sistema de electrones, el espin debe aparecer
explicitamente [42]. Desde el punto de vista de la mecanica cuantica, el espin es un efecto
relativista por lo que formalmente el problema se debe plantear empezando por la ecuacién
de Dirac [43]. Sin embargo, un tratamiento relativista del electrén esta fuera del contexto
de este trabajo. Se ha mencionado que la anisotropia proviene del acoplamiento espin-
orbita, este término aparece en el hamiltoniano de Pauli, que corresponde al de Dirac en el
limite de bajas velocidades y que es basicamente la ecuacién de Schrodinger con correcciones
relativistas. El hamiltoniano de Pauli para un electrén en presencia de una distribucién
arbitraria de carga se escribe como:

Hpaul = L. ed i <2 5y R

2m  8m3c? = 8m2c?




La interpretacién de estos términos es como sigue [42]: los primeros dos términos son
respectivamente la energia cinética no relativista y la energia potencial electrostatica; que
forman el hamiltoniano no relativista . El tercer término es la correccién relativista de masa-
velocidad. El cuarto término es la correccion de Darwin, que toma en cuenta el hecho que,
dentro de la teoria relativista, el electron es sensible al campo eléctrico dentro de una escala
de longitud del orden de la longitud de onda de Compton A¢ = h/(mc). El tercer y cuarto
término son cominmente combinados con los términos no relativistas para formar lo que
se conoce como hamiltoniano escalar-relativista. El dltimo término en la ecuacién (1.1), el
cual depende del espin, es el acoplamiento espin-érbita Hg .. Este puede ser interpretado
como el acoplamiento entre el espin del electréon y el campo magnético creado por su propio
movimiento orbital alrededor del nicleo. Ya que el movimiento orbital esta directamente
acoplado al campo eléctrico creado por la red, este término provee una contribucién a la
anisotropia cristalina.

Si consideramos el caso en que el electréon descrito por (1.1) es un electrén de valencia,
el campo eléctrico E que aparece en el hamiltoniano corresponde al campo del 16n formado
por el nicleo atéomico y los electrones internos. En este caso, el término espin-orbita es
grande especialmente cerca del nicleo donde, hasta una buena aproximacion, el potencial

posee simetria esférica [43]; entonces el campo eléctrico se puede escribir como

= 7 d® (12)
o odr’ '
de tal manera que Hgo. se puede expresar de la siguiente manera
—eh dP _
= — - (Fx P 1.
Hso. amicr dr (v P) (1.3)
—eh d® -
= — -5 .
2m2c?r dr N (1.4)

= ¢(n)l-5, (1.5)
donde

—eh d®

f(r) - om2c?r dr’

Debido a que |®(r)| decrece al alejarse del nicleo, toda ¢ es mayor que 0.

(1.6)

Ya que el magnetismo de los metales de transicion se debe a los electrones d, es suficiente
considerar sélamente interacciones espin-érbita entre electrones d [37]. Asi el AEO puede

ser escrito finalmente como
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Figura 1.4: Valores calculados de la constante de espin-érbita para metales de transicion; (22].



Hso.= €135, (1.7)

donde la constante espin-6rbita £, es el promedio de £(r) sobre los orbitales d. Los valores
calculados para las constantes espin-érbita de metales de transicién se muestran en la figura
1.4. Tal parece que £ aumenta considerablemente al incrementar el numero atémico Z;
dentro de un periodo determinado de la tabla periédica, aumenta como Z?* [43]. Para los
metales 3d, & es del orden de 50-100 meV.

En un atomo o ién libre, el hamiltoniano tiene simetria esférica, y el momento orbital
total L es un buen nimero cuantico, de esta manera, el estado base tiene momento orbital
distinto de cero de acuerdo con la segunda regla de Hund.

En el caso de los metales de transicién 3d, la energia del campo cristalino es tipicamente
del orden de 1 eV, la cual es grande en comparaciéon a la del acoplamiento espin-orbita,
de aqui, que es vélido, como primera aproximacién; despreciar la contribucién orbital al
momento magnético total. Debido al campo cristalino, los niveles de energia ya no corres-
ponden a un nimero cuantico m; definido, en su lugar éstos pueden ser etiquetados como
zy,yz, zz,¢? —y? y 322 — r?, que corresponden a hibridos de momento orbital opuesto m; y
—my, de tal manera que el momento orbital neto de estos niveles es cero: se dice entonces que
el momento orbital es congelado por el campo cristalino. Asi pues, en la ausencia del AEO,
el momento magnético de los iones 3d seria puramente espinorial, y el factor giromagnético
g = (25, + 1.)/(S. + ,) seria igual a 2. El efecto del acoplamiento espin-érbita es el de
remover en parte el congelado del momento orbital, sin embargo, este efecto es pequeno, por

lo que g permanece cerca de 2.

Tabla II: Factor giromagnético g y momento orbital m; = pgl, del Fe, Co y Ni; [22].

Fe Co Ni
g 2.0910 2.1870 2.1830
my (pp.atomo™') 0.0918 0.1472 0.0507

El mismo efecto se observa en MT 3d, donde el papel del campo cristalino lo juega la
dispersion de los niveles en la banda, efectivamente en Fe, Co y Ni, el momento orbital esta

practicamente congelado y el factor giromagnético es aproximadamente 2 como se ve en la

tabla 11



Capitulo 2

Teoria Electronica de Sistemas de
Baja Dimensionalidad de Metales de
Transicion 3d

A continuacién se presenta un modelo de estructura electrénica a 7' = 0 para describir
las propiedades magnéticas en sistemas de baja dimensionalidad de MT 3d [37]. Nuestro
objetivo es el de elaborar una teoria que permita calcular de manera precisa y confiable la
EAM en sistemas de baja dimensionalidad, que por un lado sea lo suficientemente flexible,
de manera que sea facilmente adaptable a sistemas con estructuras muy variadas y, que por
otro lado, nos permita controlar con cierta libertad la precisiéon numérica con esfuerzos de
computo moderados. Esto desde luego, dentro de un marco tedrico que permita incorporar
la fisica necesaria para poder obtener informacién sobre los mecanismos que intervienen y

determinan las caracteristicas de la anisotropia magnética en estos sistemas.

2.1 El hamiltoniano de Hubbard

Un enfoque alternativo para determinar la estructura electrénica que ya ha producido nu-
merosos resultados significativos es el método semi-empirico de amarre fuerte y modelos de
muchos cuerpos relacionados con dicho método. Aqui se utiliza un conjunto base de or-
bitales tipo atémico para los electrones de valencia y las interacciones se reducen, mediante
la aproximacién de Hubbard [39], a términos caracterizados por parametros. Consideremos

el hamiltoniano escalar relativista mas general para electrones de valencia

donde Hj representa la parte de una particula del hamiltoniano, este término contiene las

contribuciones de la energia cinética, correcciones relativistas escalares y en general cualquier



potencial externo. Mientras que H; representa la interaccion electrostatica electron electron
y es el término de muchos cuerpos del hamiltoniano. Si consideramos que al juntarse los
atomos, para formar el sdlido, el traslape entre los estados atéomicos no es muy fuerte,
entonces, debe haber alguna similitud entre los estados nuevos y los atémicos. Por lo cual
es posible hacer una descripcién de los estados electronicos ocupados, en moléculas e incluso
en sélidos; aproximando los estados reales W;(r), como combinaciones lineales de orbitales
atémicos ¢(r). Entonces el hamiltoniano de amarre fuerte lo escribimos, en el formalismo

de segunda cuantizacién como

. .
H=— Zt:-’jﬁczmcjga + 2 Y (iao, jBc'|glka' o, IB'0") el clapiciprorchare, (2.2)
ijo Gkt

+

En esta ecuacién ¢, (ciac) €s €l operador de creacién (aniquilacién) de un electrén con

espin o en el orbital a del atomo 3; tf}ﬂ es la integral de salto desde el estado 1 hasta el 73

y esta definida como

5P = t(Ri — By) = — [ &gt h(P)is = ()", (2.3)

mientras que el término correspondiente a la interacciéon viene dado por

Ui = (iao, §60'lglkal0,18'0") = [ B (1) 8300 (22) (- ) Buae (1) () dzs

b (2.4)
donde ¢;or(r — R;) es la funcién de onda atémica de un electrén en el sitio R; en el orbital
a.

En este sentido, la aproximaciéon de amarre fuerte consiste en considerar una base finita
formada por la base minima necesaria tal que, para describir las propiedades electrénicas,
se incluyan los efectos que son de interés. En nuestro caso, las propiedades magnéticas
de MT 3d estan determinadas enteramente por los electrones 3d y por lo tanto el calculo
de la estructura electréonica se puede llevar a cabo considerando sélamente los orbitales d
(zy,yz,zz,z® — y* y 322 — r?). Al formar el sélido estos orbitales no presentan un traslape
fuerte de tal manera que dan lugar a la formacién de las bandas angostas caracteristicas de
estos sistemas.

Para poder llevar a cabo una descripcién de las propiedades magnéticas de sistemas de
bandas angostas se procede llevando a cabo las aproximaciones propuestas por Hubbard:

1) Para el término de una particula se asume que t;; = t(R; — R;) decae lo suficientemente

rapido con la distancia, de tal manera que los tnicos elementos de matriz que se necesitan



retener son aquellos que corresponden a primeros vecinos [39]. Para sistemas de una sola

componente t;; se aproxima como:
t si(i,7) son primeros vecinos

t,‘j = : (25)
0 cualquier otro caso

Los elementos de matriz tf;-ﬂ para 1 # j determinan el ancho de banda, mientras que los

elementos de la diagonal determinan el centro de gravedad de los estados electronicos. Si

definimos €, = t%*, entonces el término de un solo cuerpo puede ser escrito como

HO = Z E?aniaa' + Z tzpclvcjg, (26)
1ao i;;,‘

donde nqo es el operador de nimero de particulas definido como ey = ¢, Ciao-

) Se considera que la interaccién coulombiana electrén-electron es efectivamente apantallada
cuando los electrones estan lo suficientemente alejados. La contribucion dominante en el
segundo término del hamiltoniano proviene de 1 = j = k = [, ésto es: cuando dos electrones

estén en el mismo sitio y se aproxima de la siguiente manera [39]:

oo’ _ ) Uappa sioc=a (2.7)
e Uagga — Uaﬁaﬁ S1 0 # o’

Si introducimos el operador de numero de particulas nos valemos de las relaciones de anti-
conmutacion que satisfacen los operadores fermiénicos de creacion-aniquilacion, el término

correspondiente a la interaccion se puede escribir de manera compacta como

1 '
H[ = 5 Z UZE NiaocNifo! - (28)
iaf

oo!
Este representa el hamiltoniano de Hubbard para metales de transicién; y contiene toda la
informacién sobre las correlaciones electrénicas necesarias para la aparicién del momento
magnético [37]. Este hamiltoniano ain retiene su caracter de muchos cuerpos, por lo cual
se hara una aproximacién de campo medio para obtener, finalmente, un hamiltoniano de

particulas independientes. Para tal efecto, utilizaremos la siguiente identidad [42]:

ni = (ni) + (ni — (ni)), (2.9)

donde 7 representa cualquier conjunto de indices. Asi pues

nin; = (ni)n; + (nj)n; — —(ni)(n;) + (ni — (n:))(n; — (n;)). (2.10)
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El dltimo término representa las fluctuaciones de la carga local n;,, con respecto a su
promedio (n;q0 ), y €s el inico término de muchos cuerpos que aparece en la identidad. Nétese
que esta fluctuacion local de carga, causada por los saltos t:’;ﬁ necesariamente esta presente
cuando los electrones se deslocalizan para formar el enlace metalico. Sin embargo, las cor-
relaciones electronicas tienden a apantallar estas fluctuaciones locales de carga y por tanto
reduciendo las fluctuaciones locales de energia mediante la renormalizacién de la interaccion
de Coulomb. En la aproximaciéon de Hartree Fock los efectos del término de fluctuaciones
se desprecia y nos quedamos tunicamente con los tres primeros términos. En este contexto,
no restringida quiere decir que se consideraran explicitamente las dos direcciones de espin,
permitiendo que éstas sean distintas. Por sencillez se despreciara en las ecuaciones (2.6) y
(2.8) la dependencia en el orbital a de las energias de los niveles d y de las integrales de

0.

] 7 wdi ¥ g ’
Coulomb (€, ~ €;UZ5 ~ Uso1), y se retendra tnicamente la dependencia de U en el espin

debida al intercambio. Sustituyendo en Hj:

1 1
HI = 5 Z Ua'a’(<niﬁa">niaa + <niaa>niﬂa') - _5 Z Uaa’<niaa><niﬁa’>- (211)
1af 1af

I !

oo oo

Si suponemos que Uy, = Uy y Ups = U, y separamos las sumas en el espin obtenemos

Hy = ) Up(iao(nigs) — %(niua><niﬂ¢r>) + Y Un(Miao(iger) — (niat)(nigy)),  (2.12)

1a#f 1,a8
o

o

que podemos reescribir de manera mas compacta como:

Hr =3, (Uu(n,-,:) + %UTT<"1'0>) Nic — Bac(i), (2.13)
donde
Eqc(i) = Uy (nit)(niy) + %%(nn)(nn) + %%(M)(nu% (2.14)

El momento magnético por i6n es:

s =) ((niat) — (Riay)), (2.15)

a

el numero promedio de electrones por i6n es y;

Vi = ) _((niat) + (Mial)), (2.16)

(o3

y si tomamos el caso de metales de transicién: a = 1,...5, entonces

11



HI = E [Udl/,' — 0"-;[1'1'] Nig — Edc, (217)

donde
Up + 32U
U, = % (2.18)
U, — 4U.
J = LQ—*‘—” (2.19)

Si definimos €00 = €7+ Ugv; — o (J/2) i, llamada energia de corrimiento, llegamos al siguiente

hamiltoniano de campo medio:

H= Z €iaoMiao + Z t?jﬁcitxacjﬁff - Edc; (220)
iao i#]
afo

que describe la dinamica de cada electrén como si cada uno fuese una particula independiente
moviendose en el campo efectivo A€;qr = Ugy; — 0(J/2)p; generado por los otros electrones.

Fisicamente, el modelo nos dice que la distribucién de los estados electronicos esta de-
terminada por las contribuciones de (i) las integrales de salto que determinan el caracter
de bandas de los estados electrénicos y (ii) la energia de correlaciéon y de intercambio in-
tratémicas U y J respectivamente, a las energias electrénicas originales dadas por € (que
representa el nivel de referencia de la energia). En otras palabras, las propiedades electronicas

en cada sitio estaran determinadas por los corrimientos sobre ¢! inducidos por la fluctuacién

af

de carga t;;, las propiedades magnéticas aJ/2u(7) y los efectos de la transferencia de carga

en cada sitio Ugv(z). Los niveles de energia corridos

€Ciac — G?Q + Aeiavy (221)

el nimero de electrones d, v,(z) y los momentos magnéticos locales, 4 (7) del orbital a en el

sitio 7, definidos segin (2.16) y (2.15), se determinan autoconsistentemente requiriendo que

(nias) = [ " pisl€)de. (2.22)

Aqui, pias(€) se refiere a la densidad local de estados electrénicos (DLE) que esta dada

por

Piac(€) = %Im{G;M,ma(e)}, (2.23)
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donde Giaeiao se refiere al elemento diagonal del operador de la funcién de Green G(e) =
[H — €] ! el cual puede ser calculado utilizando el método de recursién de Haydock [40]. Este
tema se revisara en el apendice A.

La energia de Fermi er se determina de la condicién de neutralidad global de carga:
Y io Vie = Nng, donde ng4 es el numero de electrones d por atomo.

Para las integrales de salto tf;'g entre los orbitales 1a y j3, dadas a partir de las integrales
de dos centros de Slater-Koster t;uy (I,I' = s,p,d; A = o, 7, d), asumimos sus valores canénicos
que varian como la inversa de la quinta potencia de la distancia interatémica dy: dd(o, 7, §) =
(—6,4,—1)(Wa/2.5)(S/do)® [41]. Aqui, Wy es el ancho de banda d para el bulto y S es el radio
de Wigner-Seitz. Noétese que inicamente se esta contemplando la posibilidad de transferencia
de carga polarizada en espin entre distintos atomos y orbitales de simetria distinta. Esto
es importante en sistemas de baja dimensionalidad puesto que los cambios en el entorno
local inducen cambios en piaq(€) ¥ (niae) que estan acoplados. Para los valores de U y J, se
asume que éstas son independientes del tamafio del sistema [37] y que, por lo tanto retienen
su caracter atémico. En la practica los valores de estos parametros se obtienen a partir de

datos de espectroscopia atéomica.

2.2 Calculo de la energia de anisotropia magnética

El calculo de las propiedades magnéticas expuesto hasta aqui, supone implicitamente que
los momentos magnéticos locales son colineales y se ha tomado la direccion del eje de cuan-
tizacién del espin con la direccién de p(z). Como consecuencia de que el hamiltoniano no
depende explicitamente del eje de cuantizacién del espin, las propiedades del sistema ( por
ejemplo, la energia electrénica o los momentos magnéticos ) son independientes de la di-
reccion de la magnetizacion.

Para determinar la direccién preferencial que adopta la magnetizacion respecto a los ejes
definidos por la simetria del sistema, asi como otras propiedades relativas a la anisotropia
magnética ( por ejemplo, el momento angular orbital <E> ), es necesario incluir en el hamil-
toniano las principales correcciones relativistas que rompen la simetria rotacional del espin.
Estas son las interacciones dipolares de espin y el acoplamiento espin-érbita. Las estima-
ciones cuantitativas muestran que el AEO es la contribucién dominante en monocapas y
cumulos pequenos.

Para incorporar el AEQ, éste se aproxima por un término de una particula e intra-atémico

dado como:
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Hgo = _6 Z (I:: : S—';)aa,ﬂd'c;txccjﬂa' (224)

1,a0,B0’

Aqui (L_'. . S—",-)a,,ﬂ,r se refiere a los elementos de matriz intra-atémicos de L - S entre
orbitales d, que acoplan estados de diferente espin y que dependen de la orientacién relativa
de la magnetizacién (S) y de la estructura del sistema.

Como en el caso isotrépico ( € = 0 ) la distribucién de carga v,(i) y los momentos
magnéticos totales pq(7) se determinan autoconsistentemente resolviendo las ecuaciones (2.6)
y (2.8). Sin embargo, cuando € # 0 es necesario considerar el término Hgo en el calculo de
las densidades locales p;or(€). La energia electrénica Es que ahora depende de la direccion

de magnetizacién § ( con § = z,y, z ) esta dada por

€p
Es = Z/ Epiao(E)dE — Eyg, (2.25)

e e
donde E4 = —% Ei‘:’? U;’;’,' (Niao )(Nigor) €s la correccién debida al doble conteo de las inter-
acciones Coulombianas.

La energia de anisotropia magnética AE esta definida como la variacion de Fs asociada
al cambio en la direccién de la magnetizacién (5) Por ejemplo, AE = E, — E, mide la
estabilidad relativa de la magnetizacion a lo largo de los ejes z y z.

Hay que senalar que al calcular AE de esta manera — realizando el calculo autoconsis-
tente para cada direccién de la magnetizacién § — se incluyen las contribuciones debidas
a la redistribucién de carga y a la variaciéon de los momentos magnéticos locales. Estas
contribuciones, que son ignoradas por los calculos perturbativos, pueden ser particularmente
importantes en sistemas de baja dimensionalidad, donde el traslape de los niveles de energia
con el nivel de Fermi inducen cambios importantes en la estructura electrénica y en los
momentos magnéticos locales. Finalmente mencionamos que la componente del momento
angular orbital L;s del atomo 7 a lo largo de la direccién de magnetizacién (5'}, se obtiene a

partir de

2 er

L,’g = Z m p;m(e)de, (226)

— 00

donde pim(€) = pimt(€) + pimt(€) se refiere a la densidad local de estados en la base de los

armonicos esféricos con | = 2, donde el eje de cuantizacién es paralelo a (.5).
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Capitulo 3

Resultados

El modelo que se ha descrito en el capitulo anterior, en principio debe de responder a
los objetivos que hemos planteado en la introduccién: por un lado contar con un método
basado en las técnicas del espacio real, de tal manera que sea facilmente aplicable a sistemas
de baja dimensionalidad; por otro lado, debe mostrar ser un medio preciso y confiable para
determinar la EAM en estos sistemas.

Trabajos anteriores basados en este mismo enfoque [15, 38| han mostrado que el modelo
describe de manera adecuada las propiedades y tendencias de la EAM en monocapas de M'T
siempre que el sistema esté caracterizado por una interaccion de intercambio fuerte.

Pastor et al. [16] recientemente han utilizado este mismo método para estudiar la
anisotropia magnética en cimulos pequenos de MT en términos de las propiedades estruc-
turales de estos sistemas, el resultado mas interesante que obtuvieron fué la fuerte dependen-
cia de la EAM en el entorno local, en particular, observaron que cuando el sistema, por ejem-
plo se contrae y aumenta el ancho de banda, pierde su estado de saturacion magnética, las
propiedades magnéticas anisotropicas muestran un comportamiento muy distinto al predicho
por la teoria de perturbaciones. De aqui se concluye que la determinacién autoconsistente
de las propiedades magnéticas, debe jugar un papel crucial en el calculo confiable de la EAM
en sistemas no periddicos.

En el caso de peliculas delgadas de MT, los cambios en el entorno local podrian dar lugar
a resultados andalogos a los observados en cimulos. En particular, bajo ciertas circunstancias,
al depositar el MT sobre un sustrato se puede obtener un sistema magnético no saturado,
en este caso se deben observar diferencias notables en las propiedades de la EAM y por lo
tanto es de esperar que la importancia de realizar calculos autoconsistentes sea evidente.

Con el fin de poder estudiar y cuantificar las tendencias de la EAM asi como su depen-
dencia en el entorno local, hemos llevado a cabo un estudio sistemético de la anisotropia

magnéticas en monocapas de MT considerando sistemas en los régimenes de intercambio
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fuerte (RIF), medio (RIM) y débil (RID). Considerando que, particularmente, en el RID
la determinacién autoconsistente de las propiedades magnéticas juega un papel imporante,
procedimos, como primer punto, a estudiar las propiedades de convergancia de la fraccién
continua (FC). Enseguida se ha introducido una aproximacién apropiada para describir sis-
temas con corrimientos de intercambios débiles. En este punto se realizan calculos muy
extensos de la EAM y otras propiedades magnéticas en funcién del entorno local, el llenado
de la banda 3d y de la magnitud del AEO (£). A partir de los resultados obtenidos se
establecera una comparacion con los resultados obetenidos por la teoria de peturbaciones.
Finalmente se realizaran céalculos autoconsistentes, con lo cual se busca encontrar las difer-
encias, si las hay, con los resultados obtenidos previamente y medir que tan considerables

resultan estas diferencias.

3.1 Convergencia de la fraccion continua

Los célculos realizados en este trabajo siguen el trabajo publicado por Pick et al. [38] en
donde calcularon la EAM utilizando el mismo modelo que presentamos aqui. Este trabajo,
sin embargo, presenta varias inconsistencias pues, segin los autores, las curvas de EAM deben
exhibir un comportamineto canénico simple. Sin embargo, las curvas que reportan muestran
un comportamiento oscilatorio muy irregular que, de acuerdo con otros investigadores 26,
32|, tienen origen en el tratamiento numérico.

En un trabajo posterior [15] se present6 un estudio de las propiedades de la convergencia
del calculo. En este trabajo se concluyé que estas oscilaciones eran, efectivamente, resultado
del tratamiento numérico y se encontré una solucién sencilla mediante la cual es posible
obtener resultados convergentes y confiables. El origen del problema resulté estar relacionado
con la eleccion de los vectores base que se utilizan para calcular las densidades locales de
estados.

Cuando se utiliza el método de recursién para determinar la estructura electrénica en
MT 3d, la densidad local de estados (DLE) p en un atomo determinado se expresa como
la suma de diez DLE parciales p; asociadas con los diez espin-orbitales d, esto es, como la
Trr ' ImG*(E + i€), donde G es la funcién de Green. Los diez espin-orbitales ¢; forman una
base local, dentro de la cual cada miembro sirve como vector inicial en el calculo recursivo
de G*.

Por lo general, resulta mas conveniente y natural utilizar una base que sea consistente con
la simetria del problema. Si consideramos el caso de una monocapa tenemos que, cuando
§€ = 0, (a) los orbitales (zz,yz) no se mezclan con el resto de los orbitales d debido a

la simetria de reflexién z — —z (z es la direccién normal al plano), y (b) de la misma
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manera, tampoco se llegan a mezclar las bandas minoritaria y mayoritaria. En este caso
se puede construir una base a partir de orbitales de espin cuya parte espacial corresponden
a los vectores propios del operador de momento angular (arménicos esféricos) con el eje de
cuantizacién a lo largo del eje z y I, = 2,1,---, —2. La parte espinorial corresponde a espines
paralelos y antiparalelos a la direcciéon de la magnetizacion, que, en su momento, se escoge
en las direcciones de los ejes z y . Sin embargo, la eleccién del eje de cuantizacion a lo
largo de z, orientado normal a la superficie de la monocapa, no respeta la simetria z — —2
cuando el momento magnético apunta en la direccion del eje z. Pick et al. [38] consideraron
que esta base era un punto de partida muy pobre para el calculo de las DLEs, por lo que
decidieron realizar el calculo orientando el eje de cuantizacion a lo largo de cada una de las
direcciones del momento magnético. Por sencillez, llamemos a estas bases bases no miztas 2
y ¢, NMz y NMx, respectivamente.

Para entender el origen de las oscilaciones irregulares es necesario darse cuenta que las
bases NM resultan ser un mal punto de partida para el calculo una vez que se introduce el
AEO (€ # 0). Consideremos, por ejemplo, un espin orbital de la banda minoritaria. Sin el
AEQ, para el RIF, p; es practicamente cero en gran parte de la regién correspondiente a la
banda mayoritaria. Sin embargo, al introducir el AEO, p; adquiere una pequena componente,
distinta de cero, en esta regiéon debido a la hibridacién entre estados con espines antiparalelos
que introduce el AEO. De manera similar el desdoblamiento de la degeneracién inducido al
considerar ¢ # 0 ocasiona que la DLE parcial correspondiente a la banda angosta (zz,yz) se
expanda y brinque a la regién de la banda mas ancha e,. Debido a que { es muy pequena, la
nueva componente de p; también debe ser muy pequena. De tal manera que las oscilaciones
solamente reflejan el hecho de que la parte imaginaria de la funcién de Green contiene polos
que pueden estar muy cerca del eje real y por lo tanto es necesario considerar niumeros
muy grandes de niveles en la fracciéon para poder obtener un conjunto de polos distribuidos
homogeneamente.

La solucién que se propuso posteriormente consiste en utilizar una nueva base que no
respete ninguna simetria. Al utilizar una base mixta (M) en la cual cada vector de la base
se construye como combinacién lineal de todos los espin orbitales, en este caso orbitales 3d,
se obtienen DLEs parciales que son distintas de cero en todo el espectro de energias aiin
cuando ¢ = 0, y con ésto el comportamiento oscilatorio irregular no ocurre.

Es importante senalar dos propiedades de la base mixta. Primero, debido a que los
espines estan mezclados ya no es posible calcular las densidades de carga polarizadas en
espin y por lo tanto, las DLEs parciales obtenidas con esta base no son apropiadas para
calcular el momento magnético. Sin embargo, como senalan los autores [15], este no es un

problema serio, puesto que para corrimientos de intercambio fuertes en peliculas delgadas,
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el momento magnético esta practicamente saturado. La segunda propiedad que se desea
mencionar es que, como ahora los arménicos esféricos estan mezclados, la base M no permite

obtener el valor inducido del momento magnético orbital.

3.2 Energia de anisotropia magnética en monocapas
bce y fec

A partir de lo que se acaba de discutir, es claro que la convergencia de la fraccién continua
juega un papel muy importante en la determinacién precisa y confiable de la EAM. Pero
como se ha mencionado existe mucho interés por estudiar la EAM en sistemas caracterizados
por corrimientos de intercambio débiles donde el calculo autoconsistente probablemente juege
un papel importante. En este sentido se debe decir que el uso de una base mixta no permite
llevar a cabo calculos autoconsistentes. Por esta razén el primer punto que se ha decidido
tratar es el de estudiar la convergencia de la fraccién continua utilizando una base que
permita calcular las densidades de carga polarizadas en espin. Para esto, se utilizara una
base no mixta.

Para este trabajo se ha escogido trabajar con la monocapa bee (001) ajustada al sistema
Fe/Cu (001) pues es un sistema para el cual se conocen bien sus parametros, ademas de que
existen muchos trabajos experimentales [5, 6, 7] y tedricos [33, 46, 28| reportados, con los
cuales es posible comparar los resultados.

Por simplicidad y con el fin de aislar el efecto del llenado de la banda d se ha considerado
como primera aproximacion una separacién de intercambio Ae independiente del numero de
electrones d y de la direccion de la magnetizacién, esto es, suponemos Ju = A como constante.
Para el caso de la monocapa Fe/Cu (001) el momento magnético,practicamente saturado,
es ~ 2.9 mientras que el valor de J es aproximadamente 1 eV, con lo cual obtenemos que
A = 2.9 eV. Para el valor del parametro del AEO ¢ tomamos el valor correspondiente al
Fe: 0.05 meV. Para calculos posteriores, se han considerado monocapas de Fe/Cu y Co/Cu,
los parametros se encuentran tabulados en la tabla III.1, donde los valores del parametro
de intercambio J, se han obtenido a partir de ajustar al momento magnético del bulto
considerando, en cada caso, nimeros de ocupacién distintos.

Como se senald, la densidad de estados p en un atomo determinado ésta dada por
Trr~'ImG*(E + i€). Debido a que la traza es invariante, cualquier otra base obtenida
mediante una transformacién unitaria deberia dar la misma DLE, pero debido a que G*
unicamente se determina en forma aproximada, la afirmacién anterior también es valida sélo
de manera aproximada. Sin embargo, es de esperar que si se calcula G* de manera exacta, se

debe obtener la misma DLE para cualquier conjunto de bases relacionadas entre si por una
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Figura 3.1: EAM para intercambios fuertes, contra llenado de la banda d para una monocapa bcc(001)
utilizando 25 (a), 75 (b) y 150 (c) niveles en la FC, la linea continua (punteada) corresponde a la EAM
calculada utilizando la base NMz (NMx). Valores negativos favorecen una orientacién perpendicular de la

magnetizacion.
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Figura 3.2: EAM para inetrcambios débiles, contra llenado de la banda d para una monocapa bcc(001)
utilizando 25 (a), 75 (b) y 150 (c) niveles en la FC, la linea continua (punteada) corresponde a la EAM
calculada utilizando la base NMz (NMx). Valores negativos favorecen una orientacién perpendicular de la

magnetizacion.
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transformacién unitaria. Por esta razoén y con el fin de verificar explicitamente la precisién
de los calculos, se han realizado dos calculos independientes de la EAM que corresponden,
respectivamente, a la EAM calculada en cada una de la bases NMz y NMx. Asi mismo, y
con el fin de estudiar las tendencias de la EAM a lo largo de la serie 3d, los calculos se han

realizado variando el llenado de la banda d (0 < ng < 10).

Tabla III.1 Valores de los parametros utilizados para cada material y para cada nimero

de ocupacién ng. J se refiere a la interaccién de intercambio, Wy, al ancho de banda del volumen.

l l ng ] J (CV) l Wd,, (CV) |
Fe | 6.8 | 0.682 6.0
Fe | 7.0 | 0.672 6.0
Fe’ | 7.0 | 0.527 6.0
Fe | 7.2 | 0.676 6.0
Co | 7.8 | 0.733 5.5
Co | 8.0 | 0.706 5.5
Co | 8.2 | 0.694 5.5

En las figuras 3.1 (a), (b) y (c) se muestran los resultados obtenidos para la monocapa
bee(001) variando el nimero de niveles en la fraccién continua. Veamos primero algunas
de las caracteristicas generales que muestran los resultados. Lo primero que notamos es
que conforme aumentamos el nimero de niveles en la fraccién continua, el comportamiento
irregular de la EAM tiende a desaparecer y mas ain, observamos que las curvas tienden a
suavizarse, lo cual estd en acuerdo con lo que se discutié6 anteriormente. Si comparamos
cada una de las figuras también se observa que las diferencias entre las EAMs calculadas
utilizando las bases NMz y NMx se van haciendo cada vez mas indistinguibles al incrementar
el nimero de niveles, dentro del modelo la precisién estimada es de 107° eV, de manera que
para un numero suficientemente grande de niveles obtenemos resultados convergentes. Una
caracteristica interesante en todas las curvas es que todas muestran un comportamiento
simétrico respecto a nqg = 5, sobre esto podemos decir que dicho comportamiento surge a
raiz del hamiltoniano modelo que se ha utilizado y dicha simetria es un caso particular propio
de la monocapa bec (001), que tiene la propiedad de ser bipartita se puede demostrar que
para una red de este tipo el hamiltoniano es invariante cambiar electrones por agujeros. En la
figura 3.1(c) se puede ver que, al igual que otros autores (25, 28], para el caso del Fe, ng ~ 7,
se esta muy cerca del punto donde la EAM cambia de signo: AE(ng = 6.9) = 0.374 meV,
AE(ng = 7.0) = 0.076 meV con direccién facil perpendicular y AE(nqg = 7.1) = 0.369 meV
con direccién preferencial en el plano, mientras que para el momento magnético se obtuvo

2.9 < p < 3.0up. Este resultado coincide bastante bien con otros resultados obtenidos de
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primeros principios que, para este sistema, obtuvieron una EAM de ~0.6 meV [46] y 0.570
meV [33] con una direccién facil perpendicular al plano.

Experimentalmente se ha observado que para peliculas de Fe con un grosor de ~ 6A4,
que corresponde a grosores menores de 2.8 MC, el momento magnético es, efectivamente,
perpendicular a la superficie [5, 6]. Esto sugiere que el papel que juega el sustrato es im-
portante, pues cualquier cambio pequeno en el entorno puede resultar en la inversion del
momento magnético.

En las figuras 3.2 (a), (b) y (c) se muestran resultados analogos a los anteriores. En
este caso, se ha considerado para el parametro J el valor del Fe’ (ny = 7) que, sabemos,
corresponde a un intercambio débil. Como se puede ver en las graficas, al igual que en el caso
de J grande, al aumentar el nimero de niveles, las diferencias entre las EAMs calculadas
utilizando las bases NMz y NMx tienden a desaparecer, sin embargo, ain cuando se considera
un nimero grande de niveles en la FC (150) fig. 3.2 (c) las curvas no parecen estar cerca de ser
suaves. Otro punto interesante es que, como se puede observar, ahora las curvas han perdido
su caracter simétrico, mientras que, para este valor de J, la EAM favorece una direccién
facil en el plano. Estos resultados reflejan, por un lado, la estrecha relacién que hay entre
J y la EAM, mientras que por otro lado hacen patente el hecho de que para intercambios
débiles la EAM presenta caracteristicas mas sutiles. Cabe aclarar que en este momento no
es factible considerar con mas detalle estos resultados ya que éstos se han obtenido a partir
de una aproximacién que, sabemos, es muy pobre para describir sistemas que se encuentran
en el RID por lo que este punto se debe reconsiderar en el contexto de una aproximacion
que sea mas apropiada.

Para concluir el estudio sobre la convergencia del modelo, también nos hemos pregun-
tado por los posibles cambios en el comportamiento de la convergencia como funcién de la
estructura, pues como se senalé en el capitulo anterior, la geometria de la estructura entra
directamente en el calculo de los coeficientes de recursién.

Al respecto, se realizaron célculos de la EAM para una monocapa fcc(111). Los resul-
tados correspondientes a 25, 75 y 150 niveles se muestran en las figuras 3.3 (a), (b) y (c),
respectivamente. De nuevo podemos notar que los resultados obtenidos para la anisotropia
en las dos orientaciones del eje z coinciden bastante bien siempre y cuando se consideren un
numero lo suficientemente grande de niveles en la FC. Como se esperaba, el comportamiento
simétrico se ha perdido. Pero, por otro lado, como se puede ver en la figuras, los resultados
para 75 y 150 niveles coinciden mejor que para el caso de la estructura bee. El hecho de que
exista esta diferencia no es una sorpresa, pues es bien sabido que resulta mas complicado
realizar calculos para una estructura bce debido el empaquetamiento es menor en esta tltima

[41]. Estos resultados claramente indican que el comportamiento de la convergencia se ve
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Figura 3.3: EAM contra llenado de la banda d para una monocapa fcc(111) utilizando 25 (a), 75 (b) y
150 (c) niveles en la FC, la linea continua (punteada) corresponde a la EAM calculada utilizando la base

NMz (NMx). Valores negativos favorecen una orientacién perpendicular de la magnetizacién.
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afectado por el tipo de estructura.

Por otro lado sabemos que el nimero de niveles considerados en la fraccion continua esta
directamente relacionada con el nimero de atomos que se utilizan para construir el sistema
semi-infinito que hace las veces de monocapa. En la tabla III.2 se muestran la nimero de
atomos necesarios para realizar los calculos en cada una de las estructuras consideradas, en

funcién del nimero de niveles de la fraccién continua.

Tabla II1.2 Nimero de atomos necesarios en funcién del nimero de

niveles considerados en la fraccién continua para cada estructura empleada.

Niveles | bee(100) | fee(111)

25 1301 1951
50 5101 7651
75 11401 17101

100 20201 30301
125 31501 47251
150 45301 67951

De estos datos se puede inferir que la convergencia se puede expresar en términos del
numero de atomos. A partir de los resultados para ambas estructuras, podemos decir que
para obtener resultados convergentes, en el caso de monocapas, se necesitan considerar del

orden de 20000 atomos, independientemente del tipo de estructura.

3.3 Mas alla de la aproximacion de corriemiento de
intercambio constante

Hasta este punto hemos centrado nuestra atencién principalmente en la caracterizacién del
modelo, para lo cual se ha utilizado una aproximacién sencilla que nos permite realizar los
calculos rapidamente. Sin embargo, nuestro objetivo es el de poder calcular la EAM en
sistemas mas realistas y mas complejos. Los resultados anteriores sugieren que el papel
que juega el sustrato es muy importante mientras que de igual manera, han puesto de
manifiesto que las propiedades magnéticas presentan cambios dréasticos cuando el sistema no
tiene momento magnético saturado. Por esta razén nos interesa introducir una aproximacién
que permita describir adecuadamente al sistema, ain cuando el momento magnético no esté
saturado.

Una aproximacién mas realista se puede obtener si consideramos que el término del
corrimiento depende explicitamente del momento magnético, esto es: Ae ox pu ~ (10 — vg)up

para vg > 5, esto significa que el momento magnético esta saturado, pero con el valor correcto

para cada valor de vy.
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En particular, nos interesa estudiar y cuantificar como es la dependencia de la EAM
(AE), (Ls) y (S.) en el entorno local, el llenado de la banda d y el parametro de AEO. Con
este fin, se ha llevado a cabo un estudio sistematico de las propiedades magnéticas para la
monocapa bcc(001) ajustada al sistema Fe/Au en funcién del llenado de la banda d [15].

Para estudiar los efectos del entorno se ha procedido a variar el parametro de intercambio
J que aparece en el hamiltoniano. Partiendo de un valor original del parametro, sea éste
Jo, que corresponde al caso del sistema Fe/Au (Fe, ng = 7.0, en la tabla III.1) se ha ido
reduciendo hasta valores de J que caracterizen a un sistema con un intercambio medio
(J = Jo/2) y débil (J = Jo/4). En este sentido se debe aclarar que los valores obtenidos para
J < Jo no corresponden a ningun sistema real, sin embargo, nuestro interés en este momento
es estudiar las tendencias de las propiedades magnéticas en los régimenes de intercambio
fuerte (RIF), medio (RIM) y débil (RID).

En la figura 3.4 se muestran los resultados obtenidos para (a)(S.), (b) (Ls) y (c) AE
como funcién del parametro de intercambio. Como se puede notar, mientras J > Jy/4,
todas estas cantidades muestran un comportamiento muy estable y practicamente constante
cuando variamos J.

Este resultado viene a apoyar la validez de la aproximacion de corrimiento constante para
sistemas en el RIF, pues mientras el momento magnético esté saturado, el sistema retiene
gran parte de sus caracteristicas atémicas y por lo tanto, aproximadamente, las reglas de
Hund son validas, ésto claramente se manifiesta en las curvas (fig 3.4) de los momentos
magnéticos de (a) espin y, (b) orbital. Mientras que el comportamiento constante de la
EAM se obtiene como consecuencia de que los cambios en la energia electronica dependen
en la forma expicita de Hgp, esto es: (S,) y (Ls).

Sin embargo, podemos observar que estas cantidades muestran discontinuidades drasticas
cuando se alcanza el RID y se pierde la saturacién, este resulado es analogo al que se ha
reportado para cimulos pequefios [16]. Se puede observar que el pico pronunciado que, para
J > Jo/4, aparece centrado en ~ 7.5 ahora se dispersa considerablemente, mientras que su
maximo crece notablemente en un factor de ~ 0.8. En el caso particular del Fe se observa
que, mientras en el RIF, la EAM era pequena, ahora se obtiene un valor cercano a 2 meV
con una direccién preferencial en el plano.

Dado que ahora el sistema ya no retiene ninguna semejanza con el caracter atémico
de sus componentes, la posicién de la energia de Fermi (er) y los efectos de hibridacién
entre estados cercanos a la er, que introduce el AEO, adquieren mayor importancia. Ya
que el AEO esta modulado por el parametro £, es importante estudiar como cambian las
propiedades magnéticas en funcién de este parametro. Por esta razén se ha procedido a

calcular la EAM en funcién de § en las aproximaciones de intercambio constante y variable,
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en los régimenes de intercambio fuerte, medio y débil.

3.4 Validez de la teoria de perturbaciones

La teoria de perturbaciones [22] predice algunas tendencias sobre la dependencia de la EAM
en el parametro de AEO, asi como algunas de las caracteristicas de las contribuciones del
momento angular orbital, sin embargo, estos resultados fueron obtenidos para monocapas
suspendidas, por lo que varios autores [46, 38| han cuestionado la aplicabilidad de este modelo
cuando, por un lado se consideran sistemas formados por atomos mas pesados, donde el AEO
ya no es pequeno y, por otro lado en sistemas que presentan interfases entre peliculas delgadas
magnéticas y no magnéticas. En este sentido, a partir de los calculos realizados de la EAM
y las contribuciones magnéticas (S,) y (Ls), se ha establecido una comparacién con las
predicciones de la teoria de perturbaciones con el fin de establecer la validez y limitaciones
de este enfoque.

De la teoria de perturbaciones se obtiene un resultado muy interesante [22]: al des-
preciar las interacciones entre espines antiparalelos, se encuentra que AE = FEy — E, es
aproximadamente proporcional a la diferencia entre las proyecciones del momento angular
orbital en cada una de las direcciones de magnetizacion consideradas AL = Ls — L,. En
las figuras 3.5 (3.6) se muestran los resultados obtenidos a partir de la aproximacion de
intercambio constante (CIC) considerando un corrimiento de intercambio fuerte (débil) para
(a) las proyecciones del momento orbital correspondiente a cada una de las direcciones de
magnetizacién consideradas, (b) la diferencia de estas proyecciones y, (c) la EAM obtenida
en cada caso.

Como se puede ver al comparar (fig 3.5) (c) la EAM con (b) AL se observa que en el
RIF estas curvas son muy parecidas, pero al comparar estas cantidades cuando el sistema
esta en el RID se observa (fig3.6) que gran parte de la semejanza entre estas curvas desa-
parece. Resultados completamente equivalentes se encuentran para los calculos realizados
en la aproximacién del corrimiento de intercambio variable (CIV). En las figuras 3.9 (3.10)
se muestran los resultados obtenidos en esta aproximacién considerando un corrimiento de
intercambio fuerte (débil) para (a) las proyecciones del momento orbital, correspondiente a
cada una de las direcciones de magnetizacién consideradas, (b) la diferencia de estas proyec-
ciones y, (c) la EAM obtenida en cada caso. De estos resultados se infiere que la validez de
este resultado esta restringido a sistemas en el RIF. Ya que la hibridacién con el sustrato
crea hoyos en la banda mayoritaria mediante la reduccién de la magnetizacién, las inter-
acciones entre espines antiparalelos pueden ser mas importantes en sistemas caracterizados

por interacciones de intercambio débiles, por lo que se debe tener cuidado al aplicar este
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resultado perturbativo.

En relacién a la dependencia de AE en £, la teoria de perturbaciones no degenerada
predice que ésta es cuadratica AE(€) ~ £% [22]. Sin embargo, en el caso de bandas degen-
eradas, el rompimiento de la degeneracién, débido al AEO, complicara esta situaciéon. Con
el fin de estudiar con mas detalle esta dependencia, se realizaron calculos de la EAM en las
aproximaciones de CIC y CIV variando £ para ng = 7. En las figuras 3.7 y 3.11 se resumen
estos resultados. En ambos casos (CIC y CIV) se observa que la EAM tanto para intercam-
bios (a) fuertes y (b) débiles presenta las mismas tendencias: en todos los casos se observa
que la EAM es una funcién creciente de . Para ver si esta dependencia es cuadratica se
ha procedido a graficar la EAM escalada a £* contra &, tal que, de cumplirse el resultado
perturbativo, se deben obtener rectas horizontales. En las figuras 3.8 y 3.12 se muestran
los resultados correspondientes a las aproximaciones CIC y CIV respectivamente. Como se
puede ver, en ninguno de los intercambios considerados: (a) fuerte y (b) débil, se observa que
la dependencia sea cuadratica. En este sentido, también se probaron otras dependencias (¢*
y €*) pero sin ninguna suerte. Sin embargo, al considerar casos en los que la EAM es grande,
se observé que, a exepcion de ligeras variaciones, se obtienen resultados que obedecen una
dependencia cuadratica como se puede observar en la figura 3.8 (c).

Estos resultados sugieren que la dependencia de la EAM es mas complicada en multicapas,

por lo que se debe restrigir el uso de este enfoque a sistemas que estén en el RIF.

3.5 Papel de la Autoconsistencia

Los resultados anteriores mustran que la presencia del sustrato afecta fuertemente las propiedades
magnéticas. En particular, al reducir el corrimiento de intercambio (incrementar el ancho

de banda) la EAM muestra cambios muy significativos y discontinuos cuando el momento
magnético puede pasar de su estado de saturacién a un estado no saturado. En particular,

los resultados obtenidos sugieren que el AEO induce efectos de hibridacién de los estados
cercanos a la energia de Fermi que son mas notables cuando el sistema se encuantra en

el RID. Es en este punto en que la importancia de determinar autoconsistentemente las
distribuciones de carga polarizadas en espin se vuelve evidente.

Debido a que la EAM depende sensiblemente del momento magnético, nos podemos dar
una idea de la importancia de la autoconsistencia si comparamos como cambian los valores
calculados de AE y (S,) con respecto a los valores obtenidos en el calculo no autoconsistente.
En este sentido se han realizado calculos autoconsistentes del momento magnético y de la
EAM para la monocapa bcc(001) de Fe y fcc(111) de Co. Los parametros que se utilizaron

para cada caso, son los que se encuentran tabulados en la tabla III.1.
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(continua) y paralela (punteada), (b) Su diferencia y (c) EAM vs ng para intercambios fuertes (Fe, ng — 7,

Jo) en una monocapa bcc(001) considerando 100 niveles en la FC.,
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corresponden al cdlculo con corrimiento variable para Fe (ng = 7) en la monocapa bcc(001) tomando 100

niveles en la FC.
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Los resultados obtenidos para el Fe bcc(001) se encuentran resumidos en la tablas I11.3,

mientras que los correspondientes al Co fcc(111) se muestran en la tabla I11.4.

Tabla II1.3 Valores del momento magnético y de la EAM propuestos (P) y autoconsistentes (A) para el

Fe bcc(001), los parametros utilizados para el calculo corresponden a los de la tabla III.1

ng  pa (uB) pp (uB) AE4 (meV) AEp (meV)

Fe 6.8 3.156 3.164 -0.547 -0.390
Fe 7.0 2929 2.999 0.066 -0.076
Fe' 7.0 2.682 2.583 0.414 1.124
Fe 7.2 2722 0.565

Inspeccionando los resultados para el Fe, se observa que, como se esperaba, cuando el
sistema se encuentra en el RID (Fe’, ng = 7) las diferencias entre los momentos magnéticos
propuesto y autoconsistente son considerables, en este caso, un aumento del 3.6 % en pu
induce una disminucién del 63 % en la EAM, mas atin, como se puede observar, ain cuando
el momento magnético esta saturado (Fe, nq = T7) se observa que la EAM autoconsistente
cambia de signo, respecto a la EAM no autoconsistente. Estos resultados indican que la EAM
es mucho mas sensible a sutilezas en la estructura electrénica, que el momento magnético.

Para el caso del Co, el resultado mas interesante es, tal vez, que para ngy = 8.2 se ha
obtenido que, con p no saturado, una reduccién de 0.04 up en el momento magnético reduce
la EAM por un factor de 3 y, al igual que en el Fe, se puede ver que, ain con el momento
magnético saturado, el calculo autoconsistente de la EAM arroja resultados distintos que,
en algunos casos, son pequenos (Co, ng = 7.8) mientras que en otros casos las diferencias

pueden ser notables (Co, nq = 8.0).

Tabla III.4 Valores del momento magnético y de la EAM propuestos (P) y autoconsistentes (A) para el

Co fcc(111), los pardmetros utilizados para el cdlculo corresponden a los de la tabla III.1

na pa (pB) pp (k) AE4 (meV) AEp (meV)

Co 7.8 2198 2.198 0.492 0.316
Co 80 1.997 1.997 0.308 0.081
Co 82 1.724 1.764 0.269 0.982

Estos resultados muestran hasta que punto la EAM es sensible a pequenas diferencias en
la estructura electrénica. También es claro que los efectos del AEO, aunque son pequenos,
pueden modificar la degeneracién de los niveles de energia asi como su ocupacién a 7' = 0
para distintas direcciones de magnetizacién.

Finalmente, y por completez, en la figura 13 se presentan los resultados correspondientes
al Fe obtenidos para la EAM calculada autoconsistentemente como funcién de ¢ para in-

tercambios (a) fuertes y (b) débiles, al igual que en las figuras 3.8 y 3.12, la EAM se ha
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escalado a 2. Como se puede observar, en ninguno de los casos (RIF y RID) se observa que
la EAM muestre una dependencia cuadratica en £, que corresponde a rectas horizontales.
Estos resultados sugieren que la dependencia de la EAM en el parametro de AEO es mas

complicada y por lo tanto seria importante en trabajos futuros estudiar con mas detalle esta

dependencia.
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Capitulo 4

Conclusiones y Perspectivas

El propésito de este trabajo fué el de presentar un modelo tedrico basado en los métodos
del espacio real, que permitiera calcular la energia de anisotropia magnética en sistemas de
baja dimensionalidad de metales de transicién 3d. Con estos fines se introdujo una teoria
electrénica tipo amarre fuerte que, en el esquema del método de recursion de Haydock, nos
permite manejar con cierta libertad la precision numérica.

La aplicacién del modelo a la monocapa fcc (001) ajustada al sistema Fe/Cu nos ha
permitido determinar el nimero de niveles que se deben considerar en la fraccién continua
para obtener resultados confiables y precisos, no obstante que las propiedades de convergencia
del método de recursién se ven afectadas por el tipo de estructura que se considera, se
encontro, gracias a la relacién que existe entre el numero de niveles en la FC y el namero de
atomos que se tienen que incluir en la estructura, las condiciones minimas necesarias para
obtener resultados convergentes.

Sobre las tendencias de AE, (Ls) y (S.), los resultados muestran que, en general, al incre-
mentar el ancho de banda (que corresponde a aumentar el parametro de red del sustrato),
la EAM y el momento angular varian continuamente. Sin embargo, se observaron varia-
ciones muy significativas y discontinuas en estas cantidades cuando el momento magnético
pierde su saturacion, este mismo comportamiento también ha sido observado en cimulos
[16]. Para el momento magnético se observé que, para intercambios débiles, los efectos de
la hibridacién de los estados cercanos a la energia de Fermi afectan significativamente las
propiedades magnéticas. Por lo que la importancia de determinar autoconsistentemente las
densidades de carga polarizadas en espin se volvié evidente.

En relacién a las tendencias para otros metales de transicién ( Co, ng ~ 8 ), se encontré
que, a pesar de la geometria sobre simplificada que se ha utilizado (sin relajacién de la
superficie), los resultados estan en acuerdo con observaciones experimentales y con resultados

obtenidos por calculos de primeros principios. En particular, se obtuvo que, tanto el Fe como
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el Co se encuentran muy cerca del punto donde el momento magnético se puede invertir y
ya que la EAM depende sensiblemente de u, la determinaciéon precisa de los momentos
magnéticos es un punto muy importante.

A partir de los resultados que se han presentado, también fue posible llevar a cabo una
comparacion con algunos obtenidos por la teoria de perturbaciones, se encontré que cuando
el sistema se encuentra en el régimen de intercambio fuerte los resultados perturbativos, en
general, son validos. Sin embargo, al considerar sistemas que estan caracterizados por un
intercambio débil, se observa que estos resultados no son necesariamente validos. Esto sug-
iere que la relacién entre el momento orbital, el parametro de AEO y la EAM es mucho mas
complicada en multicapas que como se ha predicho para el caso de monocapas suspendidas
y por lo tanto estos modelos perturbativos no son estrictamente aplicables. Estos resulta-
dos enfatizan, nuevamente, la importancia de determinar con mucha precisiéon el momento
magnético.

Por dltimo se realizaron calculos autoconsistentes de la distribucién de carga polarizada
en espin. Comparando con el resto de los resultados, se observé por ejemplo, que en situa-
ciones en que el momento magnético no esta saturado se presenta un cambio significativo
en AE cuando p varia poco (un aumento en u del 3.6 % redujo AE en 63 %), mas aun, se
encontraron cambios de signo en AFE en situaciones en que el momento magnético esta sat-
urado. Estos resultados nos llevaron a confirmar lo que otros investigadores han apuntado:
la EAM depende sensiblemente de la estructura electronica y los efectos del AEO, aunque
pequenos, pueden modificar la degeneracién de los niveles de energia y su ocupacién a 7' = 0
para distintas direcciones de magnetizacién. Este efecto sélo es detectable en un calculo muy
preciso y por lo tanto se concluyé que, independientemente del régimen de intercambio, es
necesario realizar calculos autoconsistentes con el fin de obtener resultados confiables.

En resumen, el modelo ha mostrado ser un medio efectivo para determinar confiablemente
la EAM, el estudio sistematico de la anisotropia magnética en monocapas de MT 3d ha
mostrado una variedad de comportamientos muy interesantes de la EAM como funcién del
tipo de sustrato, del parametro de AEO y del llenado de la banda d. El resultado mas
importante es que, debido a la sensibilidad de la EAM en la estructura electrénica y a la
sutileza de los efectos que introduce el AEO, es necesario realizar calculos verdaderamente
autoconsistentes para deteminar de manera confiable la EAM, por lo que este punto no se
debe pasar por alto en futuras investigaciones.

Desde el punto de vista de las perspectivas de este trabajo, lo siguiente es optimizar los
esfuerzos de computo. De acuerdo a lo que se discutié sobre los problemas de convergencia
de la FC se debe senalar que el uso de la base no mixta es necesario para poder hacer el

calculo autoconsistente de las densidades polarizadas en espin, sin embargo, esta base no se
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necesita para hacer el calculo de la energia electrénica cuando se ha introducido el AEO.
Entonces una reduccién considerable del tiempo de cémputo se puede obtener si: (a) se
calcula autoconsistentemente el momento magnético utilizando la base no mixta con pocos
niveles y, (b) calculando posteriormente la energia electrénica dependiente de la direccién de
magnetizacion Ej utilizando la base mixta.

Actualmente existen ciertos problemas que son de mucho interés y que pueden ser abor-
dados con el modelo que se acaba de presentar, sin la necesidad de realizar modificaciones
considerables. Consideremos, por ejemplo, el problema de estudiar la llamada anisotropia
en el plano, esto es, la anisotropia del momento magnético con respecto a varias direcciones
cristalinas que se encuentran contenidas en el plano que define la superficie. Ante la posibil-
idad de poder orientar la magnetizacién en una direccién determinada dentro del plano, las
novedosas técnicas de grabacién magnética longitudinal (2, 44| han estimulado una gran ac-
tividad, principalmente experimental, por tratar de entender y caracterizar esta anisotropia.
En lo referente a algin enfoque tedrico de este problema, hasta donde sabemos, no hay
trabajo reportado, ya sea perturbativo o bien de primeros principios. Analogamente al caso
de la anisotropia perpendicular, al margen de que esta anisotropia pueda provenir de varios
efectos [44], el punto de partida es a través de estudiar el AEO, en este sentido, recientemente
se ha calculado esta anisotropia en cumulos de MT y se encontré que, en algunos casos, la
anisotropia en el plano puede ser del mismo orden de magnitud que la calculada fuera del
plano. Nuevamente, en este problema seria interesante estudiar las tendencias de la EAM
como funcién del entorno local, el llenado de la banda d y del parametro de AEO.

Cabe destacar que en este trabajo unicamente se describe la anisotropia inducida por el
acoplamiento espin-oérbita, debido a que los sistemas considerados son monocapas de MT.
Como se senal6 anteriormente, la anisotropia magnética puede ser inducida por varios fac-
tores, y bajo ciertas circunstancias, cualquiera de éstas puede ser la contribucién dominante.
Por ejemplo, posibles extensiones al modelo que pueden ser implementadas, destaca por
su importancia, la incorporacién de la interaccién dipolo-dipolo (IDD), pues como se men-
ciond, experimentalmente se ha observado que, al crecer peliculas delgadas sobre sustratos no
magnéticos, el momento magnético orientado perpendicular a la superficie, puede invertirse
hacia el plano una vez que se alcanza un cierto espesor critico d.. El origen de esta transiciéon
se ha atribuido a la competencia entre la anisotropia cristalina (AEO) y la anisotropia de
forma (IDD) que, por ejemplo en Fe, favorecen, respectivamente, una orientacién perpen-
dicular y paralela al plano. Debido a que la magnitud de la IDD depende fuertemente en la
estructura, es interesante poder estudiar como cambian las magnitudes de las anisotropias
cristalina y de forma conforme se van agregando monocapas del MT. Recientemente Cinal

et al. [45] han estudiado este problema en el contexto de la aproximacién de amarre fuerte,
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aunque introduciendo al AEO como pertubacién, mientras que Szunyogh et al. [46] han re-
alizado un calculo de primeros principios en el sistema Fe/Au, los resultados que obtuvieron
estan en acuerdo con los resultados experimentales [5], esto es, el momento magnético se
invierte hacia el plano cuando se alcanza un espesor critico de 6 monocapas.

Este problema puede ser abordado con relativa sencillez a partir del modelo que acabamos
de presentar debido a que la IDD puede ser tratada macroscopicamente, esto es, se puede
calcular de manera independiente a la anisotropia cristalina, en efecto, varios autores han
propuesto un modelo muy confiable y sencillo para calcular la anisotropia de forma en multi-
capas [18, 19]. La idea seria aprovechar que los momentos magnéticos, necesarios para evaluar
la IDD, han sido calculados con mucha precisién, con lo cual se podria hacer una descripcion
muy confiable de la competencia entre estas contribuciones en funcién del nimero de mono-
capas. En este sentido, se debe mencionar que el problema se encuentra en sus primeras

etapas de desarrollo.
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Apéndice A
El Método de Recursion de Haydock

Se mencioné en el segundo capitulo, que para determinar la estructura electrénica se parte
de que existe una relacién entre la densidad local de estados y la parte imaginaria de la
Funcién de Green. El problema se reduce entonces, a determinar la funcién de Green.

Para calcular la funcién de Green utilizaremos el método de recursién de Haydock [40|que
resulta especialmente apropiado cuando modelamos un sistema en términos de una base local,
como es el caso de los orbitales atéomicos que hemos usado. El método permite calcular
cualquier cantidad fisica que pueda ser expresada como un elemento diagonal del operador
funcién de Green.

La densidad local de estados electronicos Nj,, se calcula en relacion al conjunto de
orbitales atémicos @;o,. El método de recursiéon empieza con la construcciéon de una nueva
base ortonormal u,, n = 1,2,.... El primer elemento, ug, se elige arbitrariamente igual
a Giac, €l orbital para el cual se desea calcular la densidad local de estados. Dado ug, el

siguiente elemento de la nueva base u; se define como sigue:

blul - H‘U.o — QplUy, (Al)

donde H es el hamiltoniano del sistema. De manera similar, la totalidad del conjunto u,, se

genera mediante la ecuacién

bpi1uny1 = Hup — ann — bpu,_g. (A.2)

Los coeficientes a,, y b, sirven para ortogonalizar u,; en relacién con los vectores prece-
dentes u,, y u,_1, respectivamente, b,,; normaliza u,,; a la unidad.

La informacién esencial necesaria para calcular la densidad local de estados electrénicos
se halla contenida completamente en el conjunto de coeficientes a,, y b,. Para determinar

los a,, se multiplica la ecuacién (A.2) por u, :
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an = (up|H|uy,). (A.3)

En tanto que, para determinar los b, se multiplica (A.2) por u,_;:

b = (tny | H ). (A.4)

Las férmulas (A.3) y (A.4), se aplican solamente cuando se trabaja con un conjunto
completo de orbitales atémicos ¢;q0 -
En la nueva base u,, el hamiltoniano toma una forma particularmente simple. A partir

de las ecuaciones (A.2), (A.3) y (A.4) se tienen los siguientes elementos de matriz:

iy, = {ie| H |85 )5 (A.5)
b = (il Hltn 1) = (1| H ), (A.6)
(Un|H|tm) =0 silm —n| < 1. (A.T)

En consecuencia, H tiene la siguiente forma tridiagonal:

ao bl ..
b1 ay b2
A e (A.8)

b3 as b4

donde los elementos de matriz situados fuera de la diagonal principal y de las dos diagonales

contiguas a ella, son cero. Ahora es facil calcular:

Giajia(€) = (uo|(e — H)_lluo% (A.9)
a partir de la matriz:
€ — Qo b1
b1 €— Q) b2
[e — H] = f b, e€e—ay by ... ... |. (A.10)

b3 € — as b4
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~1 sino tinicamente su elemento

No se necesita la totalidad de la matriz inversa [e — H]
(A.9). Sobre esta importante particularidad descansa la técnica de recursién. El elemento

(A.9) de [e — H]™! estd dado como el cofactor dividido por el determinante, es decir:

- D 1
(uol(e — H) uo) = D—l - o (A.11)

en donde Dy es el determinante completo de [e — H| ™', y D; es el determinante de la matriz
que se obtiene al remover de [e— H| ™! simultdneamente su primera fila y su primera columna.

Ahora es posible escribir

DO = [E—ao]Dl —bez, (A12)

en donde D, es el determinante de la matriz que se obtiene al eliminar de [¢ — H|™ ' si-
multaneamente sus primeras dos filas y columnas. Asi que la ecuacién (A.11) toma la

siguiente forma

(uol(e — H) o) = ! . (A.13)

=

Una relacién analoga a (A.12) se cumple para D,, Dny1 y Dnyz para toda n, asi que se

tiene:

2
Dn e o el e bn+1
= n —_——
Dn+l Dn+1/Dn+2

La siguiente fracciéon continua para los elementos diagonales del operador funcién de

(A.14)

Green se sigue inmediatamente de (A.13) y (A.14) por iteracion:

1
Gxx(€) = % . (A.15)

€ — ag — b%

€E—dg— =au:

€— a; —

De esta manera, una vez que se han determinado los a, y los b,, la fracciéon continua
(A.15) puede ser evaluada muy rapidamente por iteracién de (A.14) para cualquier nimero

de valores de €.
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