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Introduction

Motivation

Jonction a cassure T - Materiau magnétique

Magnétorésistance R=R(|H|))
Magnétorésistance anisotrope R=R(H(0,9))
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MODELE DE LIAISONS FORTES

Hamiltonien H=T+>V({I-Ri)
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MODELE DE STONER
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Densité d’états par atome et par spin



CONSEQUENCES DU CRITERE DE STONER

Pour un materiau donné le critere d’apparition du magnetisme
dépend de la densité d’'état au niveau de Fermi

Largeur de la densité d’état W oc ‘,B(R)‘\E

Magnétisme favorise par

Baisse de coordinence

NZ=NW=n (E)

«Augmentation de la distance interatomique

/' R=NBR) =W = ng (Er)



DETERMINATION DES PARAMETRES
Parametres de liaisons fortes

ajustement <

.

Structure de bandes

Energie totale

Cfc, cc, cs etc....

Plusieurs distances

Parametre de Stoner

1.0eV (TBLDA)
1.1eV (TBGGA)
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absolute spin moment (uB)
o
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Plusieurs minima locaux

Tres bon accord
avec ab-initio (Moruzzi)

FER CFC
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Spin magnetic moment (}L;)
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Energy (eV)

Moment (uB)

FER CFC

Spirales magneétiques

sin & cos ¢
M, =|M,|| sindsing, | @ =p+qR
coséd
Tres bon accord

avec ab-initio (Kubler)

Spiral q-vector
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Energy (eV)

CFC versus CC/LDA versus GGA

TBLDA
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Excellent accord avec calcul ab-initio



LE FIL DE FER

Matrice de Slater Koster spd de la chaine linéaire

S P, d, , P, d p, d d d, ,

3z°—r ZX

S sSso Spo  sdo 0 0 0 0 0 0
p, |-spc @Pr pdo 0 0 0 0 0 0
d3z2—r2 sdoc  —pdo ddo 0 0 0 0 0 0
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d, 0 0 0 0 0 |—-pdz?*ddz| O 0
d,, 0 0 0 0 0 0 0 | dd 5?{ 0
dxz_yz 0 0 0 0 0 0 0 0 ~ . ddo

Orbitales p: négligeables



LE FIL DE FER

Structure de bandes de la chaine linéaire de fer non magnétique
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Spin magnetic moment (|.,)

LE FIL DE FER

Magnétisme du fil

Transition LS/HS

4.4



LE COUPLAGE SPIN-ORBITE

H,, =&(r)L.S

1dv
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On ne prend en compte que les orbitalesd ¢,,=¢>0
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LES CONSEQUENCES DU SPIN-ORBITE

EL.S
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Anisotropie Moment
magnétique orbital
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ET LA POLARISATION ORBITALE

Le moment orbital pe

Le terme oublié

ut exister sans couplage spin-orbite

AEq, =—B(L)

B : parametre de Racah

A l'origine de la seconde régle de Hund

Terme absent en DFT mais présent en HF

\

DFT+ AE,,

Contribution au
- I Moment Orbital et a

TB+ AE,, )

I'anisotropie magnetique

Ce terme n’a pas éteé pris en compte dans nos calculs



LE MOMENT ORBITAL

L =2 [ia[L],, (iau
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LE CHOIX DE LA BASE DE SPIN

2 choix possibles |

li20) =]i2)®|o) —

@

Couplage spin-orbite

LS=Lo,+L,0,+L,0,
=L.0.+L,.0, +L,0,

Potentiel de Stoner
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ANISOTROPIE MAGNETQUE ET MOMENT ORBITAL

Perturbation au second ordre de I'énergie
E = Et(())t +AE +AE,

no|H.,|n'c’
AEY = 3 (no|Hg|no)=0 AE(Z)ZM%: | (2?0 iollr?-a.a>

No 0OCC n'c' unocc

Perturbation au premier ordre du moment orbital
<|—"i>= Z <n0|L'i'|n'a'><n'a'|HSO|na>

E? —EY
No 0cc no n'c'
n'c' unocc

+ CC

Approximation dans le cas d'un magnetisme
saturé avec un fort « splitting » d’échange

AE® (8,9) ~ AE@ (0,0) = —% [L,(0,0) L. (0,0)]



MOMENT ORBITAL DE SURFACE

o—a (001) 6=0
o—a (001) B=r/2
= —= (110) 6=0
= —a (110) 6=m/2
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Méme tendance gque pour le moment de spin mais
convergence plus rapide vers le volume.



LE FIL DE FER
3 Structure de bandes avec spin-orbite
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Analyse en perturbation

o
Splitting des bandes dégénerees quand 0=0 Y

Forte anisotropie magnetique

E: « tangente » la bande 6 .. .
f e J ” { Magnétorésistance anisotrope



LE FIL DE FER

Anisotropie magnétique
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Renversement de I'anisotropie avec la distance interatomique:
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LE FIL DE FER
Moment orbital
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La formule magique: E(9)-E(0) = —%[Liz.. (0)-L,.(0)]

Tres bonne pour un magnétisme satureé “fort” £
fausse pour magnétisme partiel > AE = _aZAL .
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CONCLUSION

*Modele de liaisons fortes excellent pour décrire les propriétes
magnétiques des metaux de transition.

*Magnétorésistance anisotrope du fil.

Limite de la formule magique.

PERSPECTIVES

*Extension du modele au calcul du transport dans un

formalisme type Landauer.
— magneétisme

*Etude de jonctions « réalistes » —
. transport

*Propriétés vibrationnelles au niveau de la jonction



