Intercambio



Orden magneético de corto alcance. Interaccion de intercambio

Electrones 1 y 2 de dos &tomos vecinos i,j.

Spin-statistics theorem

Wolfgang Pauli
1900-1958

Fierz
Pauli
Schwinger

Feynman

El estado de un sistema de particulas idéenticas
de espin entero no cambia cuando dos particulas
son intercambiadas: tienen estados simétricos.
Las particulas con estados simétricos se llaman
bosones.

El estado de un sistema de particulas idéenticas
de espin semientero cambia de signo cuando dos
particulas son intercambiadas: tienen estados
antisimétricos. Las particulas con estados
antisimétricos se llaman fermiones.



Estado de dos P;j(ry,ro) %ij(S1:52)
fermiones espacial spin

Electrones:

W¥ii(1,2) = ;(ry,rp) %i(S1:8,)

antisimétrica



electrones — ‘¥;;(1,2) antisimétrica

\P (1 2) (plj(rl’rZ) le(slisz)

@;(ry,r2) 0;(ry,1)

simétrica antisimétrica

%ij(S1:52) %ij(S1:52)
antisimétrica simétrica

Z I
overlap
& -
%
Xj ®i(ry) xi(sy) Ij ¢;(r2) %;(s2)
Atomos

hidrogenoides



Orden magneético de corto alcance. Interaccion de intercambio

Electrones 1y 2 de dos atomos vecinos i,j.

Factor de espin

S=0; S,=0 Singlete

‘ (antisimétrico)
S=1 S, =1
S :1 S = O Triplete

‘ (simétrico)
S=1 S =-1

Factor espacial

{(9( )(91( )+§0,( )gDJ(F)} (simétrico)

{{0 (F)goj( ) (0,( )gﬁj(i’_)} (antisimétrico)
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Evaluacion de la energia
potencial

nucleo-electrén nucleo-electrén electron-electrén
nucleo-nucleo nucleo-electron nucleo-electron

Valor esperado de U

E, = <U >S = <€0ij ‘U‘¢ij> = dj?;(rl’ FZ)J% (Fl’ F2)dV1dV2
todo e
espacio



en el estado singlete: (Ilamamos 1) (Fl) = goil)

E,=(U), = [o] (5.7, We; (7,1, )dvidV,

todo el
espacio

E. = Kij +Jij

Kij = j(ﬂﬁ(ﬂLU ¢i1§0j2dvldv2 J ij = ¢i*1¢’jk2u ¢i2¢j1dV1dV2



en el estado triplete:

=(U), = [ (55005 (F, T, )dv,av,

todo el
espacio




diferencia de energia entre ambos estados:

S=0

E,—E =E(s=0)-E(s=1)=2J, 2]

S=1

Sistema de dos estados



Operador Hamiltoniano de espin

S;, espin del electroni  §;, espin del electron |

S =5, +5;, espin suma

2J

Sistema de dos estados



Operador Hamiltoniano de espin

(5,-5,) = S(Sz+1)—s(s+1)

1 S=0

2J

S=1

diferencia de <Si - S j > entre ambos estados: Sistema de dos estados



Operador Hamiltoniano de espin

definiendo:

H

spin

=Cte§i-§j

y requiriendo:
<}[spin >s - <j_[spin >t =2J ij

<

Obtenemos el
Hamiltoniano
de Heisemberg

H o = 20,5, -,

spin J

S=0

2J

S=1

Valor tipico de J en materiales con
elementos 3d (Cr, Mn, Fe, Co Ni)

J; 107 Joules



Alcance espacial de la interaccion de intercambio

wir. 8.0 = Ry F(g) Funcidn de onda electronica

R, (n)=r'L, e ™ Polinomio de Laguerre (4t. H)

N\

J(r)y~e™ Interaccion de corto alcance




Operador Hamiltoniano de espin

Hamiltoniano de Heisemberg

Ernst Ising-
(1900 - 1998)

Wilhelm Lenz
(1888 - 1957)

i i R

Werner Heisenberg (1901 - 1976)

Hamiltoniano de Ising H?t z

Empleo muy difundido en fisica y otras areas
del conocimiento




(a) Ferromagnetismo



Analisis simple del Ferromagnetismo. Teoria del campo molecular para
electrones localizados en un solido elemental.

Consideramos dos contribuciones a la
energia

intercambio Zeeman

J;j > 0 = ferromagnetismo




intercambio Zeeman

E :_ZJIJSI ‘S, _Zﬂogﬂ8§i ) I:i
!

S o
E= _Zﬂogﬂssi '#_Zﬂogﬂssi -H
i i

oYz

J.S. -
E =—u,0u Y‘q.(Y‘ ) +H)
’ i | Ljdzuog:uB

E =915 5 - H



I,

ef

E = —1,005 ),
i
Campo de Weiss

Scanned at the American

Institute of Physics

Pierre Weiss (1865-1940)

Weiss



JiS; PSS,

I:iWeiss = Z

i MOl oGl

G _2pI(s,) W ~6.4x10° A/m
7N 7 ~800 Tesla



Temperatura de Curie

(T) 2pJs(s+1)
ME) [T,




Te

_2pJs(s+1)

Temperaturas de Curie

3k

Curie

Material temperature
(K)

Fe 1043
Co 1388
Ni 627
Gd 293
Dy 85
CrBr3 37
Au2MnAl 200
Cu2MnAl 630
Cu2Mnin 500
EuO 77
EuS 16.5
MnAs 318
MnBi 670
GdClI3 2.2
Fe2B 1015
MnB 578




Ejemplo: estimacion del spin s y la integral de
intercambio J para el Fe bcc (o)

3KT,
2 ps(s+1)

2nJs(s+1
T. = p( ):>

(1) See?
(la) Mgvs T

Spe = Y205, =1




SFe? bce-Fe

(1b) valor de Mg a 0 K M, =2.198 Tesla

M Hy
Mi==="F=>u, =MV,
V. VvV,
/ 3 3
luat = MS V;el = MS X az = 4 Zlf§_7 (éjx (28265) X10—30m3 — 2065X10—23 Am2
T X m

Moy = OSpetly = 2Sp g

—

Se, ~ 1.115



Ejemplo: estimacion de la integral de
Intercambio para el Fe bcc ()

bcc-Fe

———1043K

3K

J=
2ps(s+l) s

p=8

~3x1.38x10 %(Joule/ K )x1043K

re =1.21x10"* Joule
2x8x1.115x2.115

J . ~1.21x10* Joule



(b) Antiferromagnetismo



Analisis simple del Antiferromagnetismo. Teoria del campo molecular para
electrones localizados en un solido elemental.

N,p -
E :_Z‘]ijgi ‘S, _Z,Uog,u3§i -H
i

acoplamiento con primeros y segundos
Vecinos

Subredes 1y 2

Ejemplo, Red bcc: solo dos subredes 1y 2, p
primeros vecinos (1) y p’ segundos vecinos (2)



Para fijar ideas nos
ubicamos en un punto de
la subred 2

(a) intercambio J < 0 entre @ \O-
primeros vecinos ® -

(b) J’, acoplamiento entre o
segundos vecinos (de la misma
subred-2), [J| >> |’

p

Campo de Weiss sobre

2
(2) _ = 1 1
H (p‘] < Sl >+P J'< 82 >) momentos de la subred 2

HoOlg

2 .
:_(pJ <s,>+p'J'<s, >) Campo de Weiss sobre
Lo Ol momentos de la subred 1



Mi/M;(0)

Magnetizacion de subr'ec/

M. =0

M, +M, =0

N

C2(pd)gs(s+D)  2(—pd +p'd)s(s+)
- 3k - 3k

J<0, |J|>>|3]=T,>0



%m:$:6

4 T+06
Zinic —

afm

—v




antiferro ferro para
J<03]>>|7] 120,3>>J J=J'=0
@afm:_23(3+1)(pJ+pJ )>O @fm:_23(5+1)(pJ+pJ)<o ©,,=0
3k 3k
2s(s+1)(p'J'—pJd) 2s(s+1)(p'J'+pJd)
T, = >0 T. = >0 pm- _
" 3k © 3k Ter =0
TN * ®afm TC = —® fm
suponiendo | % i Lo de Curie el
: ey de Curie-Weiss
‘]afm = “] fm‘ i \.‘\;‘&6({0 y
, , : > C
‘Jafm = ‘me i ‘&(A /’lb/.n. =
; INIc T +®
g
“Oatm -Ofm -I:
TC



antiferromagneto

T, :+23(s+1)(p J'—pJ)
3k
_2s(s+)(pd+p'J’)

®afm
3k

ferromagneto
2s(s+1)(p'J'+pJd)
T. =
3k
J>>|J

KTy +Oam) _
2s(s+1)p

3= BkO-N _®afm)
2s(s+1)p'

0




ferromagneto

b e e — e — e — ——

0 Te

N
x - T'Tc

Curie-Weiss Law
(T>Te) Temperature in°C



|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
\

antiferromagneto

A w103

Chemical
unit cell




(c) Ferrimagnetismo



Ferrimagnetismo

Ferrimagneto: momento

opuesto y diferente en
@ cada subred
o
S1
® . S| #9S,
2
@)

P
HV(VZ.) =L(p\] <s, >+p'l'<s, >)
elss /,log/,lB
H\/(\llgiss :L(p\] <3S, >+pl‘]l< S1 >)

HoOUg




Zini =

1/y

(Cl + Cz )T B 2\/ C1C2®1®2 _ (Cl + Cz )T -2 C1C2TN

T°-0,0,

C — N, (5 +1) 409 145

3K

T2 -T2

O - 2ps,(s;+1J

3K

1

Zini ~

Ty = \/®1®2

Para T >> T,

T+0O
C,+GC,

C)

2,/C.C, .

" C,+C,

N



La relacion entre ® y T, depende de la relacion entre C, y C,:

® 21/C1C2 O<Ty

v G +GC ® =T, solo si C; = C, = antiferro
1,0
0,84
0,6
| O/T
N
0,4 -
0,2 1




1,04
0,8-
0,6-
0,41
0,2-

Sub-redes con comportamiento Sub-redes con diferente
térmico similar comportamiento térmico

0,0
-0,2-
n A |

-0,4+1

-0,64

O,O T T T T T T T T T 1
0.2° 0,2 0,4 0,6 0,8H@,0 LAN
-0,4 -

0,6- 2z

-0,84

Punto de compensacion



20
i;j;
o 5|
0
oL garnets de tierras raras

\ 5Fe,0, ~3M,0, =2M,Fe,0,

Punto de compensacidn
Gd,Th,Dy,Ho

Er, Tm,Yb,Lu,Y

Figure 11.13-Temperature dependencies of the magnetic moments of the rare earth garnets.
Note the occurrence of a compensation point in several of the curves. From Bertaut F., and
Pauthenet,R., Proc. IEE, 104, Suppl .#5, 261,(1957)



Magnetita

64 sitios, 8 ocupados por

C\/Q\ O
: = D= D . "'--n Fe3+
. ,
i 32 sitios, 16 ocupados, 8
00 0 S

por Fe3ty 8 por Fe?*
P 2

Fe,0, = Fe**0.Fe'0,
<m>Fe3O4 ~ mFe3+ (ﬂ)+ mFe3+ (U)+ mFe2+ (T) ~ mFe2+ (T) = 4”862



Magnetita

125°
B
B
A

e >> Ve

Fe3*

Fe3* Fe2

=

neto
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X {u)
A
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Curie-Weiss Law
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Comportamiento de y en puntos de transicion de fase magnética

¥, diverge +— \

Transiciones




Valores medidos de p=gs(ug) en diferentes materiales

Tabla 2.2. Cristales ferro-ferimagneticos  _ ——

N

<gs>

Imanacion de saturacion Temperamira
M0 Alm na(0 K) de Curie
Sustancia Temp. amb. 0K por en K
molecula
Fe 0.1707 0,174 2,22 1043
Co 014 01446 1.72 1368
Ni 00483 0.051 0,606 627
= - 0.206 7.63 201
Dry - 0,292 10,2 88
MnAs 0,067 0.087 34 318
MmnB: 0.062 0.063 3,52 G30
MnShb 0,071 - 3.5 587
Cr, 00513 - 2.03 386
MnOFe:0; 0.041 - 5.0 573
FeOFe:0; 0.045 - 4.1 838
N10Fe 0y 0.027 - 24 838
CulFe, 0 00133 - 1.3 728
MzOFe.0, 0.011 - 1.1 713
End) - 0.192 6.2 69
Y3Fes0i1: 0.013 0,02 5.0 560




Expresiones empiricas para <s,>; Comportamiento critico

M./M.(0), <s,,>/s

M(T) 1-t)y
M(0) 1-p't+At*—Ct""?

Expresion empirica de Aharoni

Introduction to the Theory of
Ferromagnetism, Amikami Aharoni, Oxford
Science Publications, 1998.

Solucidén aproximada de la ecuacion
trascendente - Ferromagnetos

M (T) s
A /oB|— H +2
I\/I(O) S(kT [/Uog:uB + p‘]<52>]j
t= T T<T¢ 1
TC

Comportamiento critico
B=312 (3d)




Ordenamiento magnético por interaccion dipolar




entre momentos atdmicos:

u
Uy, = 4—721‘;3#1#2

= Hy = Hg = 107 Am*

r~02nmMm=2x10""m

A %1077

dip —x107* Joules =1.25x107* Joules = 0.78 x10™°eV
A x8x10

Podemos comparar esta interaccion con la de intercambio (exch)

U, ~2J,. =107 Joules =0.63x10*eV
donde:
Joo 2107 Joule T, o <10°K

@

U_. ~10%Joules = 0.63x10%eV

exch



Considerando que

TCr ~ OCU int

s

(TCr)dip - Udip ~1072 Texen <10° K

(TCr )exch U exch

>(TCr )dip <IK

Solo pueden esperarse efectos de ordenamiento dipolar a escala atdmica a
temperaturas muy bajas



Interaccion dipolar entre NPs

Cémo depende Ugiyor de (1) ¥ (d)?

‘Udlp‘ 4Iu 3 zunuj

‘U ‘ Holt’ ﬂoUV'ﬂd /6)
W 4 Anr®

Si d =r (particulas en contacto) —> ‘U dip‘ ~




ﬂlLlOMSZ d3
144

Si d = r (particulas en contacto) —> ‘U

~y
~y

dip

magnetita M ~90emu/g =90 Am*/kg
M, =M p~45x10°A/m
d~10nm=1x10"m
U,p| #5.6x1071] ~35x10 eV = U

dip exch|



Para qué relacion (r)/(d )

Sera UDipolar << UZeeman?

Uyl zﬁﬂim

U, |= oty - H = pippsH

‘U dip‘ MoK

"

i

iz

P
-

|Uz| ~47Zr3,U01UiH :47ZF3H  4ar’H ~3><47zl‘3H  3H

‘Udip‘ wlolss
U, | d

4 _MdVy | Mgdmd® M (Ejs
r

M 1/3 r
M =10° Am™ H=10" Am™
sj s m m 5y >>32



(d) Superintercambio



Superexchange.

A magnetic ion~ induces a spin polarisation in
other magnetic ion which is coupled by their
common non-magnetic neighbour.

manganese(II) oxide

V.

. ‘l

Ejemplo: MnO

Antiferromagneto T, =118 K
estructura F (m3m) (12)
momentos magnéticos paralelos a planos (111)
planos (111) vecinos estan ordenados AFM



MnO

'r 3':']{2‘_}.',2 'r 3':']{2'_},-,&

%f QEQ/H\L_

OX|geno manganeso

Mn° |=[ArBs?3d°4s?

n? |=[ArBs?3d®

down up down up



Magnetita: espinela de Fe

Fe,0, = Fe*'0O.Fe;'0,

oxido estructura Estructura u(pug) | o(emu/g) T\ (K)
magnética
Fe;O, espinela ferri 4.1 96 858
magnetita por

form




32 sitios, 16 ocupados, 8 por Fe3ty
8 por Fe?*

Fe,0, = Fe*0O.Fe;'0,

<’L_2>Fe304 ~ ’uFe3+ (ﬂ)+ ’uFe3+ (U)+ 'uFe2+ (T)z /uFe2+ (T): 4IUBGZ



90°

125°

neto

Fe2*

Fe3*

Fe3*

J g >> Jgs



Intercambio y superintercambio

Magnetita o espinela de Fe

Fe,0, = Fe*'O.Fe;'0,

Oct Tet

Oct Tet Oct Tet

FES+ FEE+ FE3+ FEE+ FE3+
FEE+ FEE+
5 94 5 9u 5
AI-'B B B Hp B B AIJB
inversa normal
A B A B
tetraedral octaedral tetraedral octaedral
Fe* (+dug) | Fe*Fe’ [-(4+D)ug)] Fe® (+4up) | 2Fe’ [2(-D)us]




(e) Intercambio indirecto



Indirect exchange interaction.

A magnetic ion induces a spin polarisation in
the conduction electrons in its neighbourhood.
This spin polarisation in the itinerant electrons
is felt by the moments of other magnetic ions
within range leading to an indirect coupling.




Tierras raras o lantanidos

4f"5d'6s”

~0.1 dinteratémi 3




Polarizacion
débil de los
electrones 6s
(intercambio
debil f-s)

S, ’ Momento /\/\/ Momento \ S,
permanente 4f permanente 4f
Apantallamiento
de la carga ionica
por parte de los e
de conduccién 6s
(oscilaciones de
Friedel)

Compuestos de tieras raras con
estequiometria variable: vidrios de spin



Modelo RKKY: Ruderman y Kittel, Kasuya y Yosida

- —

H=-2J;S;-5; -2J;S,S;, J;interaccion de intercambio entre tierras raras

F(x)
sin(2k:R;;) — (2keR;; ) cos(2k. Ry)

J;(R;) =37 nJ D(E;) 2R

nimero de electrones s/atomo
interaccion de intercambio s-d

. “momento” lineal de Fermi

i distancia entre tierras raras

D(Er) densidad de estados al nivel de Fermi

N & 5

PV



SIN X — X COS X

F(X)= 2 X =2k.r
! X COSX~-SIN X
6-10-3 X* oy
_ oscilaciones
41073 de Friedel
21073}
0 4 \//X_’——*
L 1t
-2107 2k )%
i ()= m2kc (X cos X - sin X)
-3 x{R)=
=410 C H (21\’) Xa
-6-1073 |
x = 2 kFR

Distribucion de carga de electrones
de conduccion 6s alrededor de un
sitio 4f



Austauschintegral J; [K]

-0.2

0.5

Resultados experimentales en

compuesto de Holmio

0.4 -

0.3 -

0.2 +

0.1 1

0.0 ~

-0.1 -

Teoria + experimento

Difracciéon de neutrones

R. Schneider, T. Chatteriji, J.-

U. Hoffmann, D. Hohlwein,

Physica B 276-278 (2000)

610

experimento

—
4 5 6 7 8 9 10

Abstand d[A]

13

14

15



vidrios de spin
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Eu,Sr,,S (semiconductor)
La, , Gd,Al, (metal)

e Elementos con momentos permanentes (Mn, Fe, Gd, Eu, ...) diluidos en metales nobles
no magneticos (Cu, ,Mn,, Au,_,Fe,, vidrios de spin canonicos)

e o o o o + Origin
® o o 0 o o o °
Momento permanente
. i e o o o o °
(impureza magnetica,
p.ej. Co) ® 6 o o + o o
impurezas y topologias s @ I)70<: e o o o
variables e o o o o o + o
Atomos de la matriz no e o o + o o
magnética ® ® o 0 o o o o
e o o o + . + o o



Vidrio de clusters de spin Acoplamiento en multicapas
(cluster glass)

C Fe

4

X

Particulas o clusters magnéticos en Capas Capas no
matriz no magnética conductora ferromagnéticas magnéticas
(CuyFe,, Au,_Fe,, Cu,,Co,) conductoras



Modelo para acoplamiento
oscilatorio J(r) entre dos capas
magneéticas separadas una
asolL distacia r por otra no

magneética

Theory of exchange coupling in
magnetic multilayers

by B. A. Jones

LM Journal of Researel
and Development
Volume 42, Number 1, 1998

RKKY coupling between two magnetic layers separated by a
distance d, for free electron bands. The units for RKKY coupling
are unspecified. The Fermi energy is taken to be that for Cu. Solid
line: Free electrons, no potential well. Dashed line: Effect of a
small potential well relative to the Fermi energy. A phase shift is Capa magnética
induced, and the RKKY coupling is enhanced for separations d
greater than about 0.5 A.

Capa magnética

Espaciador no magnético

http://www.research.ibm.com/journal/rd/421/jones.htmi



Fin mdédulo



