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Resumen

El campodeinvestigacíondelossistemasnanosćopicosmagńeticoshadespertadoin-
teŕescrecienteenlasúltimasdosdécadas.No sonajenasaestefenómenolasaplicaciones
tecnoĺogicasdelosmismosendistintasáreas.

En estatesishemosestudiadolaspropiedadesmagńeticasy, esencialmente,demag-
netotransportededostiposdesistemasbiendiferenciados:multicapasdeFe/CuconCr y
aleacionesgranularesdeCoenAg. Aúncuandoambostiposdesistemasest́ancompues-
tospor metalesnoblesy metalesdetransicíon magńeticos,enel primercasolos metales
est́andepositadosen capascontinuasy presentanmagnetorresistenciainversa,mientras
queenel otro formanaleacionesgranularescuyascaracteŕ�sticasdetransportedependen
dela presenciay valordel campomagńeticoaplicadoduranteel crecimiento.

Paraambostipos desistemashemosobtenidoteóricamentela conductividaddentro
delmarcodela ecuacíonsemicĺasicadeBoltzmannlograndounamodelizacíonadecuada
quedacuentadelosresultadosexperimentales.Hemospuestodemani�estola importan-
cia de lasbandaselectŕonicasparaexplicar lasparticularidadesexperimentalesdecada
unodelossistemas,talescomola evoluciónenfuncióndelcampomagńeticodela GMR
enlasmulticapasdeFe/CuconCr y la coalescenciadelosgránulosdeCo,puestadema-
ni�esto atravésdelaspropiedadesdemagnetotransporte,enel segundosistema.Paralas
aleacionesgranularesde Co en Ag hemosmostradoexperimentalmente,haciendome-
dicionesde magnetizacíon, de resonanciaferromagńeticay de transporteeléctrico,que
el comportamientodealeacioneshomoǵeneasesdistintoal de lasaleacionesgranulares
crecidasenmulticapas.

Palabrasclaves: multicapasmagńeticas,aleacionesgranulares,transporteelectŕoni-
co,magnetorresistenciagigante,cálculodeestructuradebandas.





Abstract

Researchon nanoscopicsystemshasarisenanincreasinginterestin the last two de-
cades.The evolution of researchin this areais certainlycloselyrelatedto the potential
technologicalapplications.

In this thesiswe have undertaken thestudyof magneticand,specially, of magneto-
transportpropertiesof two well differentiatedtypesof systems:Fe/Cumultilayerswith
Cr andCo granularalloys embeddedin Ag. Even if both typesof systemsarebuilt up
with noblemetalsandmagnetictransitionmetals,in the�rst casetheatomsform conti-
nuouslayersandshow inversemagnetoresistance,while thesecondkind of systemsform
granularalloys whosetransportcharacteristicsdependon the presenceandvalueof an
appliedmagnetic�eld atdeposition.

For both kinds of materialswe have calculatedthe conductivities within the frame-
work of theBoltzmannsemiclassicalapproach,succeedingin formulatinga propersys-
temmodelisation,whichaccountsfor theobservedexperimentalresults.Wehaveshown
the importanceof the electronicbandsin orderto be ableto explain the particularities
of eachkind of system,suchasthe GMR evolution undera growing appliedmagnetic
�eld for Cu/Fewith Cr andthepercolationof Coclusters,whichhasits manifestationon
the magnetotransportpropertiesfor the secondkind of systemsin the secondcase.We
havealsoexperimentallyshown,performingmagnetisation,ferromagneticresonanceand
electrictransportmeasurements,thatthebehavior of homogeneousgranularalloysof Co
in Ag canbeclearlydifferentiatedfrom theoneof granularalloysgrown in multilayers.

Keywords: magneticmultilayers,granularalloys, electronictransport,giant mag-
netoresistance,bandstructurecalculations.
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5.2.2. Conductividadeléctrica . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 82

5.3. Resultados. . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 85
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Intr oducción

Antecedentes

Desde�nes delos años60 lasnanoestructurasempezarona jugarun rol muy impor-
tantecomosistemasquepresentanunagranvariedaddefenómenosnuevose interesan-
tes.De esosañospodemoscitar el trabajode B. Abeles[1] en los quesemuestraque
la estructurassuperconductorascompuestaspor agregadosnanoḿetricospresentanuna
temperaturacŕ�tica queaumentaamedidaqueel tamãnodelosgranosdisminuye.

A mediadosdelos años70 los sistemasgranularessiguieronaportandonueva f�́sica.
Enestecasolasinvestigacionessefocalizaronenagregadosmet́alicosembebidosenuna
matrizaislante.En particular, el estudiodeestoscompuestossecentrabaensuspropie-
dadeseléctricasy magńeticas.J.I.Gittlemanetal. [2] y J.S.Helmanetal. [3] estudiaron
agregadosde Ni en unamatriz aislantede SiO2. Estosautoresencontraronmuchosde
los fenómenosf�́sicosqueseŕ�an intensamenteestudiadosenla décadadel 90. Desdeel
puntodevistadelmagnetismoobservaronquelosagregadosteń�andoscomportamientos
distintosdependiendodela temperatura.A temperaturassu�cientementealtascadagra-
no deNi secomportabacomoun paramagnetoclásico,mientrasquea temperaturasmás
bajaslos momentosmagńeticosdentrodecadaagregadosealineabanformandoun gran
momentomagńeticopor grano.Desdeel puntodevistadel transporte,seanaliźo cómo
cambiabala conductividaddel sistemacuandolos agregadoscomenzabana conectarse
entreellos,lo queusualmentesellamacoalescenciao percolación. Antesdealcanzarla
percolaciónel transporteesdetipo túnel,enotraspalabraslosportadoresvanmoviéndo-
sepor los agregadosdeNi tuneleandolasbarrerasdepotencialgeneradaspor la matriz
aislante.Enespecial,seestudío cómoin�u �́a la direccíondelosmomentosmagńeticosde
losagregadosrespectodela direccíondecuanti�cacióndelosportadores.Estetransporte
polarizadoenesṕ�n esesencialparacomprenderel efectodemagnetorresistenciaquees
unodelosobjetosdeestudioenestatesis.

Simultáneamenteconestossistemasseempezarona fabricare investigarunossiste-
masquefuerondenominadossuperredeso multicapas,queconsistendesucesivascapas
dedoso másmaterialescrecidasenformaalternada.Durantebastantetiempofue dif�́cil
construirestetipo desistemasdetal formadeconseguir capasconinterfacesbiende�ni-
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das.En1973,L.L. Changetal. [4] presentaronestructurasarti�ciales fabricadasa través
dela técnicallamadaMolecularbeamEpitaxy, la cualpermitecontrolarel crecimientode
capasconunaprecisíondehastaunacapaatómica.Lasprimerassuperredesqueseestu-
diaronfueronhechasconmaterialessemiconductores,principalmentedeGaAs/AlAs[5].
A partir de esemomentoy hastanuestrosd́�as,sehanabiertoinnumerablescamposde
investigacíon en estructuraelectŕonica,propiedadesde transporte,magńeticasy ópticas
enestostiposdesistemas.

Enlosaños80seextendío la fabricacíondemulticapasal usodeelementosmet́alicos
y materialessuperconductores.En particular, el crecimientode superredesmetal/metal
magńetico fue muy difundido ya que presentaninteresantespropiedadesmagńeticas.
Unadeestaspropiedadesesel acoplamientoentrecapasmagńeticasadyacentesmedia-
dopor la capademetalnormal,llamadointeraccíondeRuderman-Kittel-Kasuya-Yosida
(RKKY) [6]. Esteintercambioindirectoesmediadopor loselectronesdeconduccíondel
metalnormaly dependiendodelespesordela capadeestemetallascapasmagńeticasse
acoplanenformaferromagńeticao antiferromagńetica.

En 1988seencontŕo unodelosefectosmásimportantesdela décadadel90, la mag-
netorresistenciagigante(GMR). La GMR [7] fue descubiertaenunamulticapamet́alica
y magńeticadeFe/Cr. Esteefectoconsisteenunavariacíon muy importanteenla resis-
tividad de las multicapascuandoseaplicaun campomagńetico externo.En 1992dos
gruposobservaronquela GMR tambíensepresentaenaleacionesgranularesdeagrega-
dosmagńeticosembebidosenunamatrizdemetalconductor[8, 9]. El origendela GMR
seencuentraenla dispersíondeloselectronesdeconduccíonenel materialmagńeticodel
sistema.La magnituddela interaccíon electŕon-fuentededispersíon magńeticadepende
dela orientacíonrelativadelesṕ�n decadaunodeloselectronesconel momentomagńeti-
co del entedispersor, por lo tantola magnituddeestadispersíon est́a fundamentalmente
relacionadacon la con�guración magńeticadel sistema.Las aplicacionestecnoĺogicas
deestosmaterialesmagnetorresistentescomosensoresdecampomagńeticoy encabezas
lectorasde discosr�́gidos incentivaronel estudiosisteḿatico de una inmensavariedad
de combinacionesde materialesconductoresy magńeticoscon el objetivo de buscarel
mayorcambioderesistividadconel menorcampoaplicado.

Desdeel puntode vista teórico seataćo el estudiode las propiedadesde transporte
desdediferenteśangulos.Los primerosmodelosfueronfenomenoĺogicoslo quepermi-
tió adquirir unaideaintuitiva de cómosonlos fenómenos[10, 11, 12]. Pero,estosmo-
delosdejabande lado la estructuraelectŕonica,la cual fue tenidaen cuentaen trabajos
posterioresmostrandoquedentrode la aproximacíon semicĺasicasepuededar cuenta
de muchosde los fenómenosobservados[13]. La utilización de métodossemicĺasicos,
mayormenteutilizandola ecuacíondeBoltzmann,tienela ventajadesercomputacional-
mentevelozy permiteanalizarsistemasreales.Sulimitaciónsonlosefectoscuánticosde
tamãno queaparecenenel transportey queno sontenidosencuentaconunaestructura
debandascalculadaenel equilibrio.La fórmuladeKubo[14] y el modelodeLandauer-
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Buttiker [15] sonmásadecuadosparaserutilizadosensistemasendondela interferencia
cuánticano puedeserdescartadaen el estudiode la dinámica.Su desventajaesel alto
tiempode cálculo lo quepermitesólo modelarsistemasmuy simplesy alejadosde los
materialesreales.

Esta tesis

En estatesis,teórica y experimental,estudiamoslas propiedadesde transportede
dostipos de sistemasquepuedenpresentarmagnetorresistencia,en un casosetratade
sistemascrecidosenmulticapasy enel otrodealeacionesgranulares.Ambosest́ancom-
puestospor metalesnoblesy metalesmagńeticos.La particularidaddelos sistemasque
estudiamosen estatesisesqueen el primer casolas multicapaspresentanla llamada
GMR inversay en el segundo,la aleacíon granularest́a dispuestade tal forma quelos
sistemaspresentanunaestructuraen multicapas.El transporteeléctrico lo estudiamos
focalizandoen la estructurade bandasreal de los materialesestudiadosa travésde la
ecuacíon semicĺasicadeBoltzmann.Los efectosdela estructuradebandassontomados
encuentaal calcularla velocidadsemicĺasica.Tambíenincluimoslos efectosdel tiempo
derelajacíon.

Estatesisfuediagramadadela siguienteforma:enel caṕ�tulo 1 describimosenforma
resumidala teoŕ�a semicĺasicadel transporteeléctrico,resẽnamosmodelospropuestosen
la literaturamás intuitivosparalos sistemasa estudiar. En el caṕ�tulo 2 repasamoslos
técnicasteóricasy experimentalesutilizadasespeć��camenteenestatesis.

En el caṕ�tulo 3 estudiamosel comportamientode la GMR enunamulticapaFe/Cu
conunacapamuy delgadadeCr crecidacadadoscapasdeFe.Mostramosquela GMR
inversaqueseobservaexperimentalmentesólo esreproduciblesi setieneencuentala es-
tructuradebandasdelsistema.El caṕ�tulo 4 est́adedicadoal estudioexperimentaldeuna
aleacíon granularde agregadosde Co embebidosen Ag dispuestosdentrode la matriz
conductoradedosformasdistintas:al azary puestosencapasseparadasporotrasdeAg.
Aqú� observamosprincipalmentecómoesel régimendetransporteeléctricodependiendo
del tamãno y formade los agregadosy espesorde lascapas.El quintocaṕ�tulo est́a de-
dicadoal cálculode laspropiedadesdetransportedemulticapasformadaspor capasde
Ag alternadasconcapasmagńeticasdeunaaleacíon granularCo/Ag comolasmedidas
enel caṕ�tulo 4. Encontramosqueproponiendoun modelosemicĺasicopodemosrepro-
ducir lo queseobservaexperimentalmentecuandola densidaddeagregadosdeCoenlas
capasmagńeticasessu�cientementegrandecomoparaqueestosagregadoscomiencena
coalescerentreellos.

Porúltimo enel caṕ�tulo 6 remarcamoslasconclusiones�nales del trabajoponiendo
enevidenciala importanciay utilidaddequelastécnicasdecálculotenganencuentauna
estructuradebandasrealista.
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Caṕ�tulo 1

Transporte eléctrico y magnetismoen
aleacionesmetálicas

1.1. Teoŕ�a semicĺasicadel transporte eléctrico

1.1.1. Modelo deDrude

En 1900 P. Drude [16] propusoel primer modelo para dar cuentadel transporte
electŕonico, el cual, a pesarde su sencillezteórica, sent́o los conceptosutilizadosen
la actualidad.EnestemodeloclásicoDrudepropusosimplementelossiguientesdospos-
tulados:

i) Existenciadeun gasdeelectroneslibresconun fondouniformecargadopositiva-
mentetal quela cargaeléctricanetadel sistemaseanula.

ii ) Los electronessemuevendeformaindependientey colisionanentreellossólo en
formainstant́anea.

Conestosdosingredientessepuedeencontrarunaexpresíonparalaconductividadeléctri-
ca.Al aplicarun campoeléctricoloselectronessevenaceleradosporunafuerza

F ��� eE (1.1)

dondeeesla cargaeléctricadelelectŕony E esel campoeléctricoaplicado.La variacíon
del momentolinealest́adadapor

dp � Ft � (1.2)

con p denotamosal momentolineal de cadaelectŕon y t esel lapsoduranteel cual se
encuentraacelerado.Por otro lado,experimentalmentela corrienteeléctricaalcanzaun
estadoestacionario,indicandoqueel tiempoenel cualsonaceleradoslos electroneses
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1.1.Teoŕ�a semicĺasicadel transporte eléctrico

�nito y lo llamaremostiempoderelajacíon,t . La interaccíoninstant́aneaentreloselectro-
nespropuestaporDrudeprovocaunarelajacíonenel p delosmismos,llegandoentonces
a unasituacíonestacionariadondelos electronestienenun momentolineal promedio,p̄,
enla direccíondeE. Entoncespodemosescribir

v̄ ���

eEt
m

� (1.3)

dondev̄ esla velocidadmediaasociadaa p̄ y m esla masadel electŕon. Por otro lado,
sabemosquela relacíonconstitutivaparael transporteeléctricoes

J � ¯̄s E � (1.4)

dondeJ esla densidadde corrientey ¯̄s esel tensorconductividadeléctrica,y tambíen
que

J ��� env̄ � (1.5)

donden esla densidadelectŕonica.Considerandoqueel sistemaesisotrópicoy despe-
jandos delasecuaciones(1.3),(1.4)y (1.5)obtenemos

s �

ne2 t
m

� (1.6)

Estaecuacíon esla fórmuladeDrudeparala conductividadeléctrica.En la mismapode-
mosverqueel únicopaŕametroadeterminarest . Tambíen,sesuelede�nir otropaŕame-
tro, el caminolibre mediol queserelacionacont dela siguienteforma

l � t v̄ � (1.7)

l danoción del caminoquerecorreun electŕon entrecolisión y colisión.De estaforma
s tambíensepuedeescribir

s �

ne2 l
mv̄

� (1.8)

A pesardesusimplicidady dequesusfundamentossontotalmenteclásicos,la fórmu-
la de Drudeda unaideacualitativa de la conductividadeléctricay de otrosfenómenos
detransporte.Debidoa éstolos conceptosdetiempoderelajacíon y caminolibre medio
hansobrevivido a los añosy hoy end́�a sonutilizadoscuandoseimplementanmodelos
semicĺasicosdetransporte.
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

1.1.2. Ecuación de Boltzmann

La utilizacióndela ecuacíondetransportedeBoltzmannhatenidomuchoéxitoenla
determinacíon dela conductividaddemetalesdetransicíon y desusaleaciones[17, 18].
Estaecuacíon, dentrodel marcosemicĺasico,trataa los electronesdel mar de conduc-
ción como part́�culasclásicasperoqueobedecena la estad́�stica de Fermi-Dirac.Con
part́�culasclásicasqueremosdecirquesulongituddeondaasociadaesmuchomenorque
los tamãnoscaracteŕ�sticosdelasestructurascristalinasbajoestudioy quelasdistancias
t�́picasdevariacíondeloscamposaplicados.Porlo tanto,ennuestrocaso,la ecuacíonde
Boltzmanndacuentadelos mecanismosquepuedenafectara la función dedistribución
deFermi-Dirac,f

�

k � , enequilibrio.Entonces,estosmecanismospuedenser:

i) Difusión. Si la funcióndedistribución f
�

k � vaŕ�a conrespectoar , hayunatenden-
ciaaqueéstalo hagaconel tiemposiguiendola siguienteecuacíon

d f
�

k �

dt

�

�

�

dif
��� v

�

k �

�

¶f
�

k �

¶r
� (1.9)

dondev
�

k � esla velocidadsemicĺasica.Estaexpresíon da cuentade la variacíon
temporalde la función distribución inducidapor la difusión desdezonasconmás
densidadelectŕonicaa zonasconmenordensidad.La rapidezcon la quelos elec-
tronesdifundenen el sistema,est́a relacionadacon la velocidadde los mismos,
v

�

k � .

ii) Campoexterno. En la dinámicasemicĺasicala ecuacíon deLorentzseexpresade
la siguienteforma[19],

dk
dt

���

e	�

E �

1
c

v
�

k �� H �

� (1.10)

Entonces,la f
�

k � a un dadotiempo pasaa ser f
�

k � dt dk
dt � en un lapsodt. El

númerodeocupacíon cambiasegún

d f
�

k �

dt

�

�

�

ext
���

e	�

E �

1
c

v
�

k �� H �

¶f
�

k �

¶k

���

e	�

E �

1
c

v
�

k �� H �

¶f
�

k �

¶e
v

�

k �

�

(1.11)

iii) Dispersión. Losprocesosdedispersíon,cualquieraseasuorigen,alteranla función
distribución f

�

k � . Estecambioenfunción del tiempolo denominaremos

d f
�

k �

dt

�

�

�

dis
� (1.12)

dondeestacantidaddacuentadela diferenciaentreloselectronesqueentrany los
quesalendel estadok endt.
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1.1.Teoŕ�a semicĺasicadel transporte eléctrico

Entoncesla derivadatotal de f
�

k � respectodel tiempoes

d f
�

k �

dt
�

d f
�

k �

dt

�

�

�

dif
�

d f
�

k �

dt

�

�

�

ext
�

d f
�

k �

dt

�

�

�

dis
� (1.13)

En particular, si el transportesedaenel estadoestacionario,o sead f � k �

dt
� 0, y si reem-

plazamosla ecuacíon (1.13)en(1.12), (1.11)y (1.9)encontramosque

� v
�

k �����

¶f
�

k �

¶r
�

e	��
E �

1
c

v
�

k �� H �

¶f
�

k �

¶e �

���

d f
�

k �

dt

�

�

�

dis
� (1.14)

queesla ecuacíon deBoltzmannensuformamásgeneral.
Unavezobtenidaf

�

k � estamosencondicionesdecalcularla densidaddecorrientea
travésde

J � e � dk v
�

k � f
�

k ��� (1.15)

queserelacionaconla conductividada travésdela relacíon constitutiva(1.4).

1.1.2.1. El término de dispersión

El términomásdif�́cil dedeterminarenla ecuacíondeBoltzmannesel dedispersíon,
yaqueésteinvolucraresolverunaecuacíon�́ntegro-diferencialcomoveremosacontinua-
ción.Loscentrosdispersoresdanlugaraquela funcióndistribuciónsemodi�que cuando
los electronescambiansuestadodebidoa la interaccíon condichoscentros.Porlo tanto
la variacíon temporalde f

�

k � graciasa estadispersíon est́a dadaporel balanceentrelos
electronessalientesy entrantesacadaunodelosestadosk delsistema,mateḿaticamente
podemosescribiréstodela siguientemanera

d f
�

k �

dt

�

�

�

dis
�

d f
�

k �

dt

�

�

�

entra

dis
�

d f
�

k �

dt

�

�

�

sale

dis
� (1.16)

Ambostérminosde la derechade la ecuacíon anteriordependende la capacidadde
los electronesde teneruna transicíon de un estadoa otro. La variacíon de la función
distribución debidaa los electronessalientesdependede dosfactores.Uno de ellos es
la probabilidadpor unidadde tiempo de que un electŕon pasede un estadok a otro
k', W

�

k � k ��� . Y el otro es queel estadoinicial, k, est́e ocupadoy queel estado�nal,
k', no. De no ser aś� el principio de exclusión evita la transicíon. Podemosexpresar
mateḿaticamenteel cambiode la distribución debidoa los electronessalientesde la
siguientemanera

d f
�

k �

dt

�

�

�

sale

dis
� f

�

k �
�

dk �

�

2p �

3W
�

k � k �

�! 1 � f
�

k �

�#"

� (1.17)
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

Segúnel principiodereversibilidadmicrosćopicaW
�

k � k � �

� W
�

k � � k � y haciendoun
razonamientoańalogoal anterior, arribamosa la siguienteexpresíon paralos electrones
entrantes

d f
�

k �

dt

�

�

�

entra

dis
�%$ 1 � f

�

k �#&'�

dk �

�

2p �

2W
�

k � k �

� f
�

k �

�

� (1.18)

Porlo tanto,ensuexpresíonmásgeneralel términodedispersíonest́adadopor [20]

d f
�

k �

dt

�

�

�

dis
���

�

dk �

�

2p �

3W
�

k � k �

�)( f
�

k �! 1 � f
�

k �

�*"

� f
�

k �

�

$ 1 � f
�

k �*&*+

� (1.19)

Con el objetivo de simpli�car estetérmino,setrabajageneralmentecon unaexpre-
sión linealizadadel mismo.Parapoderhacerestasimpli�cación suponemosquenuestra
distribuciónsepuedeescribirdela siguienteforma

f
�

k �

� f 0 �

k �,� g
�

k ��� (1.20)

dondeg
�

k � esunacorreccíon pequẽna respectode la distribución de equilibrio, f 0 �

k � .
Reemplazandof

�

k � en la ecuacíon (1.19)por (1.20)y qued́andonoscon los términosa
primerordenllegamosa la siguienteexpresíon linealizadaparael términodedispersíon,

d f
�

k �

dt

�

�

�

dis
���

�

dk
�

�

2p �

3W
�

k � k �

�! g
�

k �

�

� g
�

k �*"

� (1.21)

1.1.2.2. Solucioneselementalesde la ecuacíon de Boltzmann

Aproximación de tiempo de relajación

La simpli�cación máscrudaquesepuedehacersobre(1.21)essuponerquela pro-
babilidaddedispersíonesindependientedek y dek'. Entoncesel términodedispersíon
seescribe

d f
�

k �

dt

�

�

�

dis
�-�

g
�

k �

t
�

k �

� (1.22)

y éstaesla aproximacíon detiempoderelajacíon.Sepuedemostrarqueestaaproxima-
ción esla solucíon exactaparaun sistemaisotrópico (super�cie deFermi esf́erica)con
dispersioneselásticas[21].

Reemplazando(1.22) en (1.14) y reescribiendoestaúltima ecuacíon llegamosa la
siguienteexpresíon

g
�

k �

�

e	
v

�

k �.� E
¶f 0 �

k �

¶e
t

�

k ��� (1.23)

dondeestamossuponiendoqueno tenemosdifusiónporgradientesdetemperaturay que
notenemoscampomagńeticoaplicado.Porotroladosi tenemosencuentaquela función
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1.1.Teoŕ�a semicĺasicadel transporte eléctrico

distribución seapartamuy pocode la de equilibrio paralas temperaturasconsideradas
tenemosque¶f / ¶e 0 ¶f 0

/ ¶e.
Si reemplazamosestasolucíon parala función distribución enla ecuacíon (1.4),po-

demosescribiraJ como

J ���

� dk v
�

k �

�

v
�

k �.� Ee2 ¶f 0 �

k �

¶e
t

�

k �1�

�

� e2

4p3 �2�

S� e3 cte�

dSt
�

k � v
�

k �

� ¶f 0 �

k �

¶e
de

4

Ñke
4 v

�

k ��� E �

�

(1.24)

De estaúltima y teniendoencuentaquela función dedistribución delos electronesa T
= 0 K esun escaĺon enel nivel deFermi,la derivadadeéstarespectodela enerǵ�a esla
funcióndeltadeDirac,entoncesdeducimosqueel tensordeconductividads es

s i j
�

� e2

4p3 �2� dSF t
�

k � vi
�

k � v j
�

k �

1
4

Ñke
4

� (1.25)

s i j esun tensorsimétrico y por lo tantoexiste un sistemade referenciaen el cual es
diagonal.Sinperdergeneralidadpodemosde�nir solamentelascomponentesdiagonales
del tensordela siguienteforma:

s ii
�

� e2

4p3 �,� dSF t
�

k �

$ vi
�

k �*&

2 1
4

Ñke
4

� (1.26)

Tambíenpodemosexpresarla conductividadusandoel conceptodecaminolibre me-
dio. Comoya dijimos enal apartado1.1.1estacantidadrepresentala distanciarecorrida
por los electronesentrecolisioneso, desdeel puntodevistade la estructuradebandas,
podemospensarqueesla distanciamediarecorridahastarelajara otro estado.Intuitiva-
mentelo podemosde�nir dela siguienteforma[22]:

lll
�

k �

� t
�

k � v
�

k �

� (1.27)

Porlo tantola ecuacíon (1.25)la podemosreescribircomosigue

s i j
�

� e2

4p3 �,� dSF vi
�

k � l j
�

k �

1
4

Ñke
4

� (1.28)
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

Aproximación de tiempo de relajación anisotrópico

En ciertosmetaleso aleacionesla aproximacíon detiempoderelajacíon dejadeser
válida.Estoocurrecuandono esposibleobtenerun valor de t aceptablequeseainde-
pendientede la distribución deno equilibrio. Ahora,si suponemosquet dependedek,
entoncesel tiempoderelajacíonest́aasociadoal tiempomedioqueunelectŕonenk tarda
enrelajaracualquierotro estadok' y lo podemosexpresardela siguientemanera

1
t

�

k �

�

�

dk �

�

2p �

3W
�

k � k �

�! 1 � f
�

k �

�*"

� (1.29)

Algunosautores[22, 23] sostienenqueensistemasfuertementeanisotŕopicosel ca-
mino libre mediono escolinealcon la velocidadsemicĺasica,por lo tantoal tiempode
relajacíon lo de�nen dela siguientemanera

t
�

k �

�

v
�

k �

� lll
�

k �

v
�

k �

� v
�

k �

� (1.30)

Partiendode ésta,a lll
�

k � lo podemosobtenerde forma iterativa a partir de la siguiente
ecuacíon

lll
�

k �

� t 0
�

k �

�

v
�

k �,�
� dk W

�

k � k �

� lll
�

k �

�

�

� (1.31)

donde
1

t 0
�

k �

�

�

dk
�

�

2p �

3 W
�

k � k �

�

� (1.32)

y comovalor inicial setomalll
�

k �

� t 0
�

k � v
�

k � .
Dela ecuacíon(1.31)vemosqueel caminolibre medioesel dadoenla aproximacíon

detiempoderelajacíon(ecuacíon (1.27)) másuntérminoquetieneencuentala probabi-
lidad dedispersíona los diferentesestados.De estaformaseincluyela anisotroṕ�a dela
super�ciedeFermienel cálculodelcaminolibre medio.

El cálculo de la conductividad en estetrabajode tesisest́a basadoen la ecuacíon
semicĺasicadeBoltzmannenla aproximacíon detiempoderelajacíon.En particular, en
el caṕ�tulo 3 usamosun tiempoderelajacíon isotrópicomientrasqueenel 5 calculamos
un tiempoanisotŕopicoquedependedela con�guración demedicíon.
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1.2.Transporte eléctrico enmetalesde transición

1.2. Transporte eléctrico enmetalesde transición

1.2.1. Fuentesdedispersión

A pesarde que las propiedadesde transportede los metalesde transicíon no son
muy distintasa la delos otrosmetales,́estaspresentancaracteŕ�sticasqueesimportante
mencionar.

1.2.1.1. Modelo de lasdoscorrientes

Debidoal ferromagnetismodealgunodeestosmetales(por ejemploNi o Fe) la re-
sistenciaqueseobservaparacadaunodelosdoscanalesdeesṕ�n esdiferente.Estolleva
apostularel llamadomodelodelasdoscorrientes[24] el cualsostienequela resistencia
totalest́adadapor lasresistenciasdecadaunadelaspolarizacionesdeloselectronessu-
madascomoresistenciasenparalelo.ParaestudiarestefenómenoA. Ferty I.A. Campbell
[25] lo hacena partir deplantearla ecuacíon deBoltzmannenla aproximacíon detiem-
po de relajacíon. Paraadecuarlaa esteproblemareformularonel términode dispersíon
(dadoen(1.22)) dela siguienteforma

d f 5

dt

�

�

�

dis
���

g5

t
5

�

g5

� g6

t
5*6

�

d f 6

dt

�

�

�

dis
���

g6

t
6

�

g6

� g5

t
5*6

�

(1.33)

deestasdosúltimasexpresionespodemosverquetenemosunafuncióndistribuciónpara
cadaunade las orientacionesdel esṕ�n y dos tiemposde relajacíon caracteŕ�sticos.Al
términodedispersíon visto conanterioridadsele sumaotro relacionadoconlasdisper-
sionesqueprovocanuncambioenla direccíondelesṕ�n1. Estarelajacíonvaade�nir una
nueva distanciacaracteŕ�sticaparalos metalesmagńeticosllamadalongituddedifusión
de esṕ�n. Por simplicidadestamossuponiendola independenciaen k del problema.La
resistividaddelsistema,entonces,est́adadapor [26]

r �

r
5
r

6
� r

576

�

r
5

� r
6

�

r
5

� r
6

� 4r
576

� (1.34)

donder
5

= m/ ne2t
5
, r

6
= m/ ne2t

6
, r

576
= m/ ne2t

576
. A T = 0 K lasondasdeesṕ�n, que

sonel origende la principal interaccíon queno conserva el esṕ�n, sedesvaneceny por
lo tantopodemosno considerar, enunabuenaaproximacíon,el términor

5*6
. Entoncesla

1Lasdispersionesquecambianla direccíon deesṕ�n de los electronessonlasdebidasa interacciones
conmagnonesy acoplamientosesṕ�n-órbita.
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

ecuacíon (1.34)sepuedeescribir

r 0
�

r 50r 60

r 5

0 � r 6

0

� (1.35)

dondeel sub́�ndice 0 denotala resistividad a T = 0 K, que es la llamadaresistividad
residual.Una de las consecuenciasdel modelode las dos corrienteses la explicación
de por qué en materialesmagńeticoscon impurezasde dos tipos diferentesla ley de
Matthiessen2 falla. Para ver ésto,supongamosque tenemosun metal magńetico en el
cualhaydostiposde impurezasconconcentracíon diluida. Según el modelode lasdos
corrientesy suponiendoquela ley deMatthiessensecumpleparacadaunodeloscanales,
la resistividadtotal est́adadapor

1
r 0

�

1

r 5

A � r 5B

�

1

r 6

A � r 6B

� (1.36)

donder A � B�

esla resistividadqueprovienedeconsiderarla aleacíonsolamentecompues-
tapor la impurezadetipo A

�

B� . Deestaúltimaecuacíon podemosverquela resistividad
totalnoesla sumadelasresistividadesparciales,por lo tantola ley deMatthiessennoes
másválida.ExperimentalmentesepudocomprobarestoenaleacionesternariasdeFey
Ni [26, 27].

Tambíenestadesviacíon dela regla deMatthiessensepuedeobservar enmetalesno
magńeticosperocon impurezasmagńeticas.I. Mertig et al. [28] vio, en forma teórica,
queefectivamenteestotambíenocurŕ�a enaleacionesdeCu con impurezasmagńeticas.
En esetipo desistemas,el modelodelasdoscorrientesno esaplicableya queel Cu no
tieneunapolarizacíonneta.Perolo quesi vaaserdependientedelesṕ�n esla interaccíon
de los electronescon las impurezasmagńeticas.Estadispersíon dependientedel esṕ�n
[27] dependede las orientacionesrelativasentreel esṕ�n de los electronesconductores
y el momentomagńetico de las impurezas.Por lo tantolas resistividadesefectivasque
provienendelasimpurezassondistintasparaamboscanalesdeesṕ�n.

Estemodeloes usadosisteḿaticamentea lo largo de estatesisya que, como ex-
plicamosmásadelante,es fundamentalparaentendermicrosćopicamenteel efectode
magnetorresistenciagiganteenlossistemasmagńeticosestudiados.

2La ley de Matthiessendice quesi tenemosunaaleacíon compuestapor dos tipos de impurezas,la
resistividadtotal estaŕa dadapor la sumadelasresistividadesdecadaunadelasimpurezas(ver aṕendice
A).
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1.2.Transporte eléctrico enmetalesde transición

1.2.1.2. Modelo de Mott

Figura 1.1: Curva teóri-
ca de resistenciaen fun-
ción de la concentracíon
de Pd de la aleacíon Ag-
Pda0K, (I) debidoatran-
sicioness 8 s, (II) debido
a transicioness 8 d y (III)
el total de las doscontri-
buciones.

Otra caracteŕ�stica importantede los metalesde transicíon
fue explicadapor N.F. Mott y H. Jones[29]. Con el objetivo
de analizarcomo la anisotroṕ�a de la super�cie de Fermi in-
�uye sobrela resistividadde estosmetales,propusieronlo si-
guiente:la anisotroṕ�adela super�ciedeFermiesdebidaaque
éstaest́a formadapor estadosconductoress y por estadoslo-
calizadosd responsablesdel magnetismoenestosmetales.La
corrienteeléctricaestransportadaprincipalmentepor los elec-
troness, quesonlosdemasaefectivamáspequẽna.La resistivi-
dad,porotro lado,est́adadapor la dispersíondeloselectrones
conductoresalosestadoslocalizadosd. Obviamenteal sermás
localizados,́estostienenunamasaefectiva másgrande,lo que
haceque los electronesqueseandispersadosa estosestados
contribuyanmuchomenosa la conduccíon. Tambíen,hayque
tenerencuentaquela transicíon s � d seŕa muchomásproba-
ble quela s � s ya quela densidaddeestadosd esmásgrande,
por lo tantola probabilidaddequeun electŕon seadispersado
a un estadod esmayorquea uno s. Es importantenotarque
éstano esunafuenteadicionaldedispersíon,sinoqueescon-
secuenciadela topoloǵ�a dela super�ciedeFermi.Estemodelosirve por ejemplopara
estudiarlasaleacionesdemetalesdetransicíonconmetalesmonovalentes.En particular
podemoscitarel casodela aleacíonAg-Pd[30]. En ésta,cuandosedopala Ag conpoco
Pdsepuedetratarcomounaaleacíon desordenada,perocuandola concentracíon dePd
eslo su�cientementealta, los electronesconductoresdeAg ya no sonsu�cientescomo
parallenar los estadosvacantesd del Pd.En estepuntolos electronesresponsablesdel
transportecomienzana sufrir transicioness � d y la resistividadsubedeformaanormal
comovemosenla �gura (ver �gura 1.1).

En el caṕ�tulo 5 calculamosel tiempode relajacíon paramulticapascompuestasde
unaaleacíongranularmagńeticautilizandoestemodelo.Vemosqueesespecialmentéutil
paradiferenciarel transporteeléctricoencon�guracionesdemedicíon.

1.2.2. Conductividad a partir de la estructura debandasreal

Conla aparicíondelosmétodosab initio (seccíon2.1.1)fueposibleobtenerconpre-
cisión la estructurade bandasde los elementos.En particular, esposibledeterminarla
topoloǵ�a dela super�ciedeFermiy cuálessonlassimetŕ�asdelos estadoselectŕonicos
quela componen.Poseerunabuenadescripcíondela super�ciedeFermiesfundamental
parael cálculo de la conductividad,ya que,comovemosde la ecuacíon (1.26), éstaes
proporcionala la cantidaddesuper�cie tantocomoa la simetŕ�a de lasbandascuanti�-
cadaa travésdela velocidadsemicĺasica.
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

En particular, los metalesde transicíon sondescriptosde formaadecuadadentrode
la aproximacíon dedensidadlocal deesṕ�n [31]. Paraalgunodeestosmetalestenemos
quetenerencuentala polarizacíon deesṕ�n quedalugaral ferromagnetismocomotam-
bién la posibilidaddequemásdeunabandaelectŕonicacruceel nivel deFermi.Por lo
tanto,tenemosqueconsiderarunaversíondela ecuacíon(1.26)quedistingaentreambas
polarizacionesy tengaencuentalasdiferentesbandasdela siguienteforma:

ss
ii

�

� e2

4p3 å
n

�2� dSF t sn �

k �

$ vsn
i

�

k �*&

2 1
4

Ñke
4

� (1.37)

dondesesel �́ndicedeesṕ�n y n el debanda.
Granpartede est́a tesisest́a basadaen la ecuacíon (1.37) ya queéstacuanti�ca la

contribucióna la conductividaddela super�ciedeFermiy delasvelocidadessemicĺasi-
cas.Enlosdiferentescaṕ�tulos,la utilizamosparadescribirlossistemasestudiadoscuyas
estructurasdebandassoncalculadaspordiferentesmétodos.

Para entenderlos aspectosbásicosdel cálculo de conductividad a partir de la es-
tructurade bandasmostraremosdosejemplossencillos.En la �gura 1.2 mostramosla
estructuradebandasparael CuFCCenvolumena lo largodeuncaminodealtasimetŕ�a
dentrodela primerazonadeBrillouin3 [32]. En ella podemosver queel nivel deFermi
escruzadopor estadosmuy dispersivosdeformaparab́olica detipo s y tambíen,quelos
estadosmáslocalizados,3d, est́anmayormenteocupados.En la �gura 1.3mostramosla
super�ciedeFermidel Cu, la cualconstadeunasolahojaya quela enerǵ�a deFermies
intersectadaporunasolabandaelectŕonica.Tambíenpodemosverqueexistendoszonas
biendiferenciadas:unaparteesf́ericaenel centroy otrasconformasdecuellosobrelos
bordesde la primerazonade Brillouin. Por un lado la zonacon simetŕ�a esf́ericatiene
mayormentecaŕactersp y noshacerecordara unasuper�ciedeFermideelectŕon libre.
Mientrasqueen los cuellos,los estadoselectŕonicossonmenosdispersivos ya quesu
caŕacteresprincipalmented.

En la �gura 1.4mostramoslasbandaselectŕonicasdeambaspolarizacionesdeesṕ�n
del Co FCCa lo largo deun caminodealtasimetŕ�a [32]. Podemosapreciarqueparala
polarizacíonupel nivel deFermiescruzadoporunabandamuydispersivaperteneciente
al estado4s, mientrasquelosestados3d est́anpordebajodel nivel deFermi.Encambio
parala polarizacíon down, prácticamente,todaslasbandas3d tienenunaenerǵ�a mayor
quela deFermi.Lassuper�cie deFermi up del Co est́a compuestapor unasolabanda
electŕonicacomosepuedever en la �gura 1.5.Tambíenpodemosobservar queesmuy
parecidaa la super�cie de Fermi del Cu, ya queest́a compuestapor unazonaesf́erica
enel centroy cuelloscercadelos bordesdela primerazona.Porotro lado la super�cie

3Loscaminosdealtasimetŕ�a dentrodela primerazonadeBrillouin secaracterizanporestarformados
por puntosk de alta degeneracíon y por lo tanto las diferenciasentrelos estadosdegeneradosse debe
principalmentea quetipo desimetŕ�a orbitalpertenecen.
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1.2.Transporte eléctrico enmetalesde transición
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Figura 1.2: Enerǵ�a delasdiferentesbandasdel
Cu FCC paraun caminode alta simetŕ�a dentro
dela primerazonadeBrillouin.

Figura 1.3: Super�cie de Fermi del Cu
FCC en volumen.Extrá�da de la referencia
[33].

deFermidownest́acompuestapor trescapasdefuertecaŕacterd, yaquelasbandasque
cruzanel nivel deFermitienenestasimetŕ�a.
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Figura 1.4: Enerǵ�a de las diferentesbandas
electŕonicasdel Co FCC paraun caminode al-
tasimetŕ�a enla primerazonadeBrillouin.

Figura 1.5: Super�cies de Fermi del Co
FCC en volumenparaambaspolarizacio-
nes.Extrá�dasdela referencia[33].

A partir de 1995secomenźo a estudiarla contribución a la conductividadde la es-
tructuradebandas,utilizandodiferentesmétodosdeprimerosprincipiosy parametriza-
dosparala obtencíondela estructuraelectŕonica.El primertrabajosobreestolo llevaron
a caboK.M. Schepet al. [34] en el cual calcularonla conductanciabaĺ�stica4 en una
multicapaCo/Cu.I. Mertig y colaboradores[13] calcularonla magnetorresistenciadel
mismosistemaquenosotrosestudiamosen el caṕ�tulo 3. En dicho caṕ�tulo discutimos

4La conductanciabaĺ�sticaocurrecuandolos electrones�uyen sin serdispersadosen forma difusiva.
Estoúltimo sucedecuandolos electrones�uyen sin dispersarseo susinteraccionesconlos centrosdisper-
soresnosonal azary por lo tantonosepierdela coherencia.
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

sobreestetrabajo.R. GómezAbal et al. [35], utilizandoun Hamiltonianode enlaces
fuertesparaobtenerla estructuraelectŕonica,calcuĺo la GMR de unasuperrednatural
deFe/Rhlograndoun muy buenacuerdocuantitativo conlos resultadosexperimentales.
Los sistemasquecrecennaturalmenteenmulticapastienenla ventajadequesusinterfa-
cesno sonrugosas,por lo tantoesesperableobtenerresultadosconbuenaconcordancia
experimentalutilizandoceldasunidadconpocosátomos.

1.3. Magnetorresistenciagigante

Figura 1.6: Curva deMR
de unamulticapaFe/Cra
4.2K.

El efectode magnetorresistencia(MR) tiene lugar cuan-
do la resistenciade un material vaŕ�a en presenciade
un campo magńetico. Todos los metales tienen una MR
intr�́nseca y pequẽna debida a la fuerza de Lorentz ac-
tuando sobre los electronesde conduccíon. Sin embargo,
ciertas aleacionesmagńeticas presentanun aumentonota-
ble en la MR. A la contribución intr�́nseca,en estasalea-
ciones, se le suma un efecto extr�́nseco dado por la dis-
persíon de los electronesdebida a los átomosmagńeticos.

En1988[7] sedescubreunnuevo tipo demagnetorresisten-
ciaenmulticapasmagńeticasFe/Cr. Éstateń�a la particularidad
quela resistenciadisminú�aala mitaddesuvaloracampocero
cuandosele aplicabacamposmuchomáspequẽnosquelos necesariosparalasmagne-
torresistenciasconocidashastael momento;tambíensediferenciabaya quepresentaba
saturacíonauncampodado(ver �gura 1.6).Debidoaestaspropiedadessela llamó mag-
netorresistenciagigante(GMR) directa.Enestaprimeraexperienciala geometŕ�a deme-
dición fue conla corrienteeléctrica�uyendo paralelaa lascapasdela multicapa(CIP).
En 1991W.P. Prattet al. [36] realizaronla primeramedicíon de GMR con la corriente
circulandoperpendicularmentealascapas.Estageometŕ�aesla llamadaCPP. Enla �gura
1.7podemosverel esquemamarcandola direccíondela corrienteeléctrica.

CIP

C
P

P

Figura 1.7: Esquema
indicandoambasgeo-
metŕ�asdemedicíon.

El comportamientodela GMR enambasgeometŕ�aspresentan
dosmarcadasdiferencias(ver �gura 1.8): la magnituddela GMR
y la longitud caracteŕ�stica quedominaa esteefecto.En la con-
�guración CIP seencontŕo quecuandolas capasno magńeticas
teń�anunespesormayorqueel caminolibre mediodeloselectro-
nes,l , el efectodeGMR desaparec�́a; encambioenCPP, segú�a
observ́andose.Porlo tantoparaestaúltima con�guración, la lon-
gitudcaracteŕ�sticano esl , yaquerecíenparaespesoresmayores
quela longituddedifusióndeesṕ�n desaparecela GMR. Porotro
ladoenlasmedicionesenCIPsehanencontradosisteḿaticamente
valoresmenoresdeGMR quelosmedidosenCPPparaunmismo
sistema.
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1.3.Magnetorresistenciagigante
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Figura 1.8: Comportamientode la GMR en ambasgeometŕ�asdemedicíon paraespesoresma-
yoresal caminolibre medio.l dif denotala longituddedifusión deesṕ�n.

El efectodeGMR tambíenfueencontradoposteriormenteenotrossistemas,enalea-
cionesgranularesy en válvulasde esṕ�n [37]. En particular, en 1992dosgrupos[8, 9]
descubrieronla GMR enaleacionesgranulares.Estasconsistenenagregadosnanoḿetri-
cosdealgunoselementos,oaleacíonmagńetica,embebidosenunamatrizdemetalnoble.

1.3.1. Origen de la GMR

Figura 1.9: (a) GMR de Fe/Cr
enfunción delespesordeCr. (b)
Campode saturacíon de Fe/Cr
enfunción delespesordeCr.

En lasmulticapasFe/Crseobserv́o, al variarel espe-
sorde Cr, quelos valoresdeGMR teń�an un comporta-
mientooscilatorioamortiguado[38], comomuestrala �-
gura1.9.Estoserelaciońo conel acoplamientomagńeti-
co entrecapasde Fe mediadoa través de Cr y debido
a la interaccíon RKKY de los electronesdeconduccíon,
ya quelos valoresmáximosalcanzadospor la GMR co-
rrespondena espesoresparalos cualesel acoplamiento
antiferromagńetico entrecapases máximo. En cambio
paraespesoresenloscualescorrespondeunacopleferro-
magńeticola GMR alcanzalosvaloresm�́nimos.Deestas
medicionesqued́o enevidenciaqueel responsablede la
GMR esel reacomodamientodelos momentosmagńeti-
cosconel campomagńeticoaplicado(comoesquemati-
zamosen la �gura 1.10(a)),ya quecuandoéstosno son
reacomodadosporel campomagńetico,enlasituacíonde
acoplamientoferromagńetico, la GMR esprácticamente
nula.

En lasaleacionesgranularesel efectoocurredema-
neradiferente(ver �gura 1.10(b)).Sin campoaplicado
los momentosmagńeticosde los agregadosest́an orien-
tadosal azar, dandounamagnetizacíon nula al sistema.
Al aplicaruncampo,laspart́�culasmagńeticassealinean
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

H = 0 H H> sat

(a)

H = 0 H H> sat

(b)

Figura 1.10:Cambiodecon�guracíon magńetica,(a),delasmulticapasy, (b), delasaleaciones
granularesconcampoaplicado.

producíendoseel reacomodamientomagńetico. Por otro lado, en las válvulasde esṕ�n
lascapasmagńeticassuelentenerdiferentecampocoercitivo, de tal maneraquehayun
rangode campoaplicadoen el cual solamenteunade las capasreacomodasu momen-
to magńetico. De estaforma dependiendodel campoaplicado,podemosobtenertanto
con�guracionesferromagńeticascomoantiferromagńeticas.

Desdeel puntodevistamicrosćopico,A. Fertpropusoa la dispersíonelectŕonicade-
pendientedel esṕ�n comola responsablede la variacíon de la resistenciaeléctricaque
seobserva tantoen lasmulticapascomoen los otrossistemasmencionados[7]. La dis-
persíon dependientedel esṕ�n delos electronesesdebidaa queel potencialeléctricode
contactoentreel metalconductory el magńeticoque“sensa”los electronesdeconduc-
ción dependede la polarizacíon de los mismoscomosemuestraesqueḿaticamenteen
la �gura 1.11.Estadispersíon eselástica,conserva la proyeccíon deesṕ�n y ocurreprin-
cipalmenteen las interfacesentrelas regionesno magńeticasy magńeticasy, enmenor
medida,tambíendentrodelvolumendeestaúltimaregión.

(-)
(+) vv

Figura 1.11:Esquemailustrativo delpotencialdedispersíon interfacialdependientedelesṕ�n.
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1.4.Multicapas magnéticas.

1.4. Multicapas magnéticas.

1.4.1. GMR enmulticapasmagnéticas

1.4.1.1. GMR en la geometŕ�a CIP

Aqú� desarrollaremoslos aspectosmásintuitivosdel transporteenla geometŕ�a CIP.
Primerodetallaremosunadelasteoŕ�assemicĺasicasmásutilizadasparael transporteen
estageometŕ�a.

Sondheimer[39], baśandoseen la ecuacíon semicĺasicade Boltzmannpropusoel
siguientemodeloparael transporteeléctricoen peĺ�culasdelgadas.Consideremosuna
peĺ�culadelgadadeespesora y supongamosqueel ejez esperpendicularal planodela
peĺ�cula.Lassuper�ciesdela mismaest́anenz= 0 y z= a. Graciasa la simetŕ�acontinua
detraslacíonenx ey, el problemasereduceaunoenunadimensíon,pudíendoseescribir
a la funcióndistribucióndeloselectronesdela siguienteforma

f
�

z� v �

� f0 � g
�

z� v ��� (1.38)

dondef0 esla funciónnoperturbaday g esla correccíonaprimerordeny sólo dependede
z. Estamossuponiendoqueel campoeléctricoE seaplicasegúnx. Porlo tantopodemos
escribirla ecuacíondeBoltzmanndela siguienteforma
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z� v �
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� (1.39)

cuyasolucíongenerales
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z� v �
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1 � F
�

v � e:

z
t vz ;

� (1.40)

dondeF
�

v � esunafunción arbitrariadev.

(a)

(b)

Figura 1.12: (a) Disper-
sión totalmenteespecular
y, (b), totalmentedifusiva.

ParadeterminarF
�

v � tenemosqueintroducir lascondicio-
nesdecontornodelassuper�ciesdela peĺ�cula.Paraestotene-
mosquehacersuposicionessobrecómoesla dispersíondelos
electronescuandoalcanzanlassuper�cies.La suposicíon más
simpleesconsiderarquelosportadorescolisionandeformadi-
fusiva,estosigni�ca quelassuper�ciessonlo su�cientemente
rugosascomoparaque la coherenciade fasesepierdatotal-
mente(�gura 1.12(b))y la distribución de velocidadesde los
electronesdispersadosseaindependientede la direccíon. Pa-
ra satisfacerestacondicíon necesitamosqueg

�

v � 0� = 0 y que
g

�

v � a� = 0 paratodo v ya queen estospuntossólo tieneque
quedarf0 comosolucíon debidoa quees la distribución con
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

simetŕ�a esf́ericala queesnecesariaparadarcuentadela independenciaenla direccíon.
Por lo tanto,tenemosdossolucionesquecorrespondena los electronessaliendode la
interfazz � 0, o seavz <

0 y a losmismosemergiendodez � a convz =

0, asaber

g>

�

et E
m

¶f0
¶vx 9

1 � e:

z
t vz ;

�

vz <

0�'� (1.41)
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� (1.42)

Con la función distribución podemosobtenerla densidadde corrienteJ utilizando
la ecuacíon (1.15) y, sobretodo, podemoscalcular la conductividad, que quedade la
siguienteforma

s �

1
Ea

a

�

0

J
�

z� dz � s0 @A

B

AC
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sen3q
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1 � e
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a
l cosq ;�D

AE

A

F

� (1.43)

dondes0 esla conductividaddelmetalenvolumeny l esel caminolibre mediode�nido
comol � t v̄. Esinteresanteestudiarel comportamientodela ecuacíon (1.43)paracapas
muy delgadas,a/ l

=G=

1, y paracapasgruesas,a/ l
<G<

1. En estosl�́mites,podemos
expresarla conductividaddela siguienteforma:

s � s0
1

1 �

3
8

1
aH l

a/ l I 1 � (1.44)

s � s0
3
4

a/ l ln

 1

a/ l
� a/ l J 1 � (1.45)

En el l�́mite de capasgruesasvemosques tiendea s 0, lo queimplica quela con-
ductividadsehaceindependientedela formadel conductorrecuperandola ley deOhm.
Paracapasmuy delgadasconvienede�nir un caminolibre efectivo, l̃ , a travésde s �

ne2l̃ / mv̄. Siguiendoestade�nici ón encontramosque l̃ 0

�

�

� aln
�

a/ l � . Sin embargo,
intuitivamente,unopuedesuponerquel̃ essimplementeigualal espesordela capa.Pe-
ro unafraccíon de los electronesemergentesde las colisionesen las super�ciestienen
direccíon paralelaal planodelasmismasy, por lo tanto,recorreŕandistanciasdel orden
del caminolibre mediodel materialenvolumensin colisionar. La contribución deestos
electroneshacequeel caminolibre medioseaunpocomayorqueel espesordela capa.

Tambíenesinteresanteconsiderarel casoenqueunafraccíon p deloselectronesnoes
dispersadoenformadifusa,esdecirquelo hacenenformaespecular. Estosigni�ca que
los electronesdispersadosespecularmentemantendŕan la informacíon de su velocidad
antesdel choque.Entoncesla función dedistribución antesy despúesdel choqueenlas
super�ciesserelacionaŕa dela siguientemanera

f0 � g>
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(1.46)
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1.4.Multicapas magnéticas.

Introduciendoestascondicionesde contornoen la solucíon generaldadaen (1.40)
podemosencontrarla función F

�

v � . A continuacíon mostramosdirectamentela conduc-
tividadenlos l�́mitesdecapasultra �nas y gruesas

s � s0
1

1 �

3
8

1
aH l

�

1 � p�

a/ l I 1 � (1.47)

s � s0
3
4

a/ l ln

 1

a/ l
�

1 � p
1 � p

a/ l J 1 � (1.48)

Podemosverqueparacapasgruesas,cuandop = 1 la conductividadesla delmaterialen
volumen.En el caṕ�tulo 4 vemosqueel modelodeSondheimer, levementemodi�cado,
esparticularmentéutil paramodelarla conductividadeléctricademulticapascuyascapas
magńeticasest́ancompuestasdeunaaleacíon granular.

Comoexplicamosanteriormentelageometŕ�aCIPesenlacualseobserv́oporprimera
vezla magnetorresistenciay tambíenesla geometŕ�aenla quesehacenla mayoŕ�adelos
experimentosdebidoa su fácil técnicade medicíon. Los valoresmedidosde GMR son
sisteḿaticamentemenoresquelosencontrados,paralosmismossistemas,enlageometŕ�a
CPP. Comoejemplo,podemoscitar el trabajoW.P. Prattet al. [36] enel cualsemidela
GMR deunamulticapaAg/Co enambasgeometŕ�asdemedicíon.Ellos encuentranque
enCPPla GMResde3 a4vecesmayorqueenCIP. Intuitivamenteestosepuedeentender
si pensamoslo siguiente:la principalfuentededispersíonesla dependientedelesṕ�n, por
lo tantolos electronessonmásdispersadoscuandoatraviesancadaunadelasinterfaces
del sistema.En CPPlos electronesvancruzandodichasinterfaces,mientrasqueenCIP,
el transportetranscurreesencialmenteparaleloa las capas.Por lo tantomuchosde los
electronesno veŕan las interfacesy, adeḿas,los pocosqueś� lo hacensondébilmente
dispersadosporellasdebidoal pequẽno ánguloconel cuallasalcanzan.

Desdeel puntode vista teórico, el transporteen CIP esmásdif�́cil de modelar. Es-
to esdebidoa quela corrienteeléctricaesinhomoǵenea.Con éstoqueremosdecir que
mientrasalgunoselectrones�uyen principalmentepor unadeterminadacapa,otrosvan
cruzandode unaa otra capade forma variadadependiendode la dispersíon quesufran
principalmenteen las interfaces.La aleatoriedadde la dispersíon en las interfacesdebi-
do a la rugosidadde las mismashacenquelas l�́neasde corrienteno tenganun patŕon
de�nido entodala muestra.

El primer modelocon resultadoscon buen acuerdoexperimentallo hicieron R.E.
Camley y J. Barńas[40] quienesutilizaron la ecuacíon semicĺasicadeBoltzmannen la
aproximacíon de tiempode relajacíon. Utilizaron el modelode las dos corrientescon
tiemposderelajacíon distintosparaambaspolarizacionesy proponiendoel mismocon-
ceptoqueSondheimercon respectoal tipo dedispersíon en las interfaces.La únicadi-
ferenciaconsisteenquelos electronespuedenserno solodispersadosenla mismacapa
sinoquetambíenpuedesertransmitidosa lascapasadyacentes.El resultadomásimpor-
tantequeencuentranesquela GMR seincrementafuertementecuandoel espesordelas
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

capasesdel ordendelcaminolibre medio,tal comoseveexperimentalmente.
Cuandoel espesoresmuchomenorqueel caminolibre medio,el modelosemicĺasico

dejadeserválidoyaquelosefectosdeinterferenciacuánticasevuelvenimportantes.En
estel�́mite la fórmuladeKubofue utilizadaparadarcuentade la GMR enCIP a través
dela implementacíonusandofuncionesdeGreen[41].

1.4.1.2. GMR en la geometŕ�a CPP

Desdeel puntodevistateóricoestageometŕ�aesmásfácil estudiarqueCIP, peropar-
ticularmenteenlasmulticapasmagńeticasesmuchomásdif�́cil demedir. Los espesores
t�́picosenla direccíonperpendiculara lascapassondelordendelosmicronesy la resis-
tividadasociadaa estosespesoresenun sistemamet́alico esdel ordende la resistencia
de los contactosdel sistemade medicíon, lo quellevó a inventarsistemasde medicíon
muy ingeniosos[36, 42] perotecnoĺogicamentedif�́ciles de implementar. Sin embargo,
desdeel puntode vista teórico la explicación de comoaparecela GMR esmásintuiti-
va. Las l�́neasdecorrientevanatravesandosucesivamentelasdiferentescapasdemetal
conductory metalferromagńeticoy comotenemossimetŕ�a detraslacíon enel planode
la multicapa,estasl�́neasson rectas,perpendicularesa las interfacesy su distribución
eshomoǵeneaen todala muestra.Por lo tantopodemosreducirel problemaa uno de
transporteeléctricoenunadimensíon.

Modelo de Valet-Fert o del resistor.

El modelodeValet-Fert[10] fue el primermodelopropuestoparael transporteCPP
enmulticapasy est́a basadoenla ecuacíon semicĺasicadeBoltzmann.Lasideasdeeste
métodosonmuy intuitivasy nospermiteteneruna imagensencillade cómo ocurreel
fenómenodeGMR.

Al trabajarcon multicapasmagńeticastenemosqueteneren cuentala polarizacíon
de los electrones,por lo tantoel transporteeléctrico tiene las caracteŕ�sticasquemen-
cionamosen1.2.1.1.Particularmenteenestosmaterialesel modelodelasdoscorrientes
proveeunabuenadescripcíon ya queen generalla longitud de difusión de esṕ�n esde
unoscientosdenańometrosy los espesoresdelascapas(nuestralongitudcaracteŕ�stica)
esa lo sumodeunoscientosdeangstroms.Partiendodela ecuacíon deBoltzmann,co-
mo vimos en la seccíon 1.1.2,y aprovechandonuevamentela simetŕ�a de traslacíon en
el planode la multicapacomoen el apartadoanterior(1.4.1.1)con las capasdelgadas,
la funcióndistribucióndesarrolladaa primerordenquedadependiendodev y z comoen
(1.38).Perocomoel campoeléctricoest́a aplicadoen la direccíon z al introducir (1.38)
enla ecuacíon deBoltzmann(1.14),éstaresulta

¶gM

¶z
�

z� v �2�

1
vz


 1
t

�

1
t d

� gM

�

z� v �

�

1
vz

¶µ̃M

¶z
�

z�2�

µ̃M

�

z�

� µ̃N

�

z�

t d
� (1.49)
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1.4.Multicapas magnéticas.

dondet y t d sonlostiemposderelajacíony derelajacíonasociadoa la difusióndelesṕ�n
respectivamente.̃µM

�

z�

� µM

� eV
�

z� esel potencialelectroqú�mico paracadapolariza-
ción de esṕ�n. µM , V

�

z� son el potencialqú�mico y eléctrico respectivamente.En esta
ecuacíon esnecesariointroducirel conceptodepotencialqú�mico µ ya queenlas inter-
facesocurreel fenómenodeacumulacíondeesṕ�n5[43]. Enestaúltimaecuacíonaparece
un nuevo términoenel miembrodela derechaconrespectoa (1.39)quedacuentadela
probabilidaddequelos electronesacumuladosenlasinterfacescambiensupolarizacíon
y provoquenun cambioenel potencialelectroqú�mico. En la geometŕ�a CIP teń�amosla
ventajadetenerun campoeléctricoconstanteen la direccíon del transporte,encambio,
en estasimetŕ�a estono sucedey el campoeléctricoen cadacapadependeŕa del mate-
rial de la misma.Por lo tantoel potencialelectroqú�mico no esun datoy dependeŕa del
régimenestacionarioquealcancela multicapa.Comoveremosacontinuacíonla cantidad
biende�nida esla densidaddecorrienteJ.

Lascondicionesdecontornoest́andadas,entonces,por la continuidaddela densidad
decorrienteJ a lo largo de la direccíon del transporte.Dentrodecadaunade lascapas
tenemosdispersíony tambíenconsideramosquesecumplela ley deOhmencadaunade
ellas,por lo tantopodemosescribirla siguienterelacíonconstitutivaparacadacapa

µ̃M

�

z0 �

� µ̃M

�

z0 � d �

� RM J Mz � (1.50)

dondeRM esla resistenciapor unidadde áreaparacadapolarizacíon de esṕ�n, d esel
espesordela capay z0 esla coordenadadeunadelasinterfacesdela capa.Comohemos
dichoanteriormenteenlasinterfacestambíenocurrenprocesosdedispersíon quetienen
asociadosunaresistenciamacrosćopica,por lo tantoexpresamosla continuidaddeJ en
la interfacesdela siguienteforma

µ̃M

�

z>0 �

� µ̃M

�

z
:0 �

� r M J Mz (1.51)

donder M esla resistenciaefectiva macrosćopicade la interfazquesurge de considerar
la dispersíon electŕonicadebidaal cambioabruptodel potencialen la interfaz,z>0 y z

:0
denotancoordenadasin�nitesimalmentedesplazadasrespectodez0.

Desdeun puntodevistafenomenoĺogico,la corrientepolarizadaest́a dadapor el co-
cienteentrela tensíonaplicadaala multicapay la resistenciaequivalentedela misma.En
el casomásgeneralpodemosplantearqueestaresistenciaequivalenteesla sumaenserie
deunaresistividadindependientedel esṕ�n del volumendel metalno magńetico,r N, de

5La acumulacíondeesṕ�n tienelugareninterfacesmetalparamagńetico/metalmagńetico.En el metal
no magńetico la densidadde corrienteno est́a polarizadamientrasqueen el metalferro J tieneunapo-
larizacíon distintade cero.Estoconducea queen el régimentransitorio,en las interfaces,seacumulela
cargaexcedentedeunadadapolarizacíonparapodersatisfacerlascondicionesdela capasiguiente.En el
régimenestacionarioestaacumulacíonactuaŕa comoun nuevo potencialdedispersíon quelo expresamos
a travésdelpotencialqú�mico,µ.
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

otrasdependientesdel esṕ�n delasinterfaces,r M , y del volumendelmetalferromagńeti-
co,r M . Lasresistividadesdependientesdelesṕ�n suelenreescribirsedela siguienteforma

r M

� 2rb
�

1 O g� (1.52)

r M

� 2r F
�

1 O b � (1.53)

dondegy b sonlos llamadoscoe�cientesdeasimetŕ�a parala interfazy parael volumen
respectivamente.Estosdoscoe�cientes,dentrodeestemodelo,soncaracteŕ�sticosdelos
metalesquecomponenla multicapa.

r+r-

r-r+

r+r-

r-r+

r+r+

r-r-

r+r+

r-r-

(a) (b)

(+)

(-)(-)

(-)(-)

(+)

(+)(+)
r +r -

r -r +

r +r +

r -r -

r Nr N

r Nr N

r Nr N

r Nr N

Figura 1.13:Esquemafenomenoĺogicodelmodelodelasdoscorrientesenla geometŕ�a CPP. (a)
acoplamientoantiferromagńeticoy (b) acopleferro.

Si tomamosunelectŕonconesṕ�n up, al atravesarla multicapaconsuscapasmagńeti-
casacopladasantiferromagńeticamente(con�guración antiparalela,AP), comosemues-
tra en la �gura 1.13, el electŕon alternativamentepasaŕa de ser mayoritario (+) a ser
minoritario (-) y lo mismosucedeŕa con los electronesdown. Entonces,paraestacon-
�guración los doscanalesde conduccíon “veŕan” la mismaresistenciacuandorecorran
dosceldasunidad.Porlo tanto,podemoscalcularla resistenciatotal como,

RMAP
� N $ 2r F

�

1 O b � tF � 4rb
�

1 O g�2� 2r NtN � 2r F
�

1 P b � tF � 4rb
�

1 P g�*&

� N $ 4r F tF � 8rb � 2r NtN &Q�

(1.54)

dondeN es la cantidadde bicapasde unidadmagńetica,tN y tF son los espesoresdel
metalconductory el ferromagńeticorespectivamente.Podemosverquelasresistenciade
amboscanalessonindependientesdeloscoe�cientesdeasimetŕ�a, luegotienenla misma
resistencia.La resistenciatotal,entonces,estaŕa dadapor

RAP
�

R>APR
:AP

R>AP � R
:AP

(1.55)
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1.4.Multicapas magnéticas.

o lo queesequivalente
RAP

� N $ 2r F tF � 4rb � r NtN &

� (1.56)

En la con�guraciónparalela(P) loselectronesconunadadapolarizacíonseŕansiem-
pre mayoritarioso minoritarios.La resistenciaparacadauno de los canalesest́a dada
por

RMP
� N $ 4r F

�

1 O b � tF � 8rb
�

1 O g�2� 2r NtN &

� (1.57)

Sumandoen paraleloamboscanalesobtenemosla resistenciatotal paraestacon�gura-
ción,RP

RP
���

$ 2r F
�

b � 1� tF � 4rb
�

g � 1�

� r NtN &

$ 2r F
�

b � 1� tF � 4rb
�

g � 1�,� r NtN &

2r F tF � 4rb � r NtN
� (1.58)

Teniendolasexpresionesparalasresistenciasenambascon�guraciones,estamosencon-
dicionesdede�nir la raźon demagnetorresistenciacomo

MR �

RP
� RAP

RAP
(1.59)

���

4
�

r FbtF � 2rbg�

2
�

2r FtF � 4rb � r NtN �

2
� (1.60)

De la ecuacíon anteriorseve queparael efectode GMR esesencialla diferencia
entrelas resistenciasde los doscanales(mayoritarioy minoritario).Tambíen podemos
observar que no importa la relacíon entrelos distintospaŕametros,la MR siemprees
negativa. Vale notarqueestosresultadossonválidossiemprequelas capasmagńeticas
seanequivalentes(iguales).

El modelodeValety Fertnotieneencuentaefectosdeinterferenciacuánticaentrelas
distintascapas,o seaquelasresistenciasefectivasdecadaunadeellassonindependientes
y sesumancomoresistoresenserieenla formaclásica.Los efectosdeinterferenciason
importantescuandola longituddecoherenciadefasede los electrones,l c, esdel orden
de las longitudescaracteŕ�sticasdel sistema[44]. En los metalesy a bajastemperaturas
l c rondalos centenaresdeAngstroms.Según estoúltimo, si lascapassondeespesores
menoresa 100 	A tendŕ�a queverseinterferenciacuánticaentrelascapasy el modelodel
resistorperdeŕ�a validez.Sin embargo, experimentalmenteno sucedéestoy el modelo
siguevaliendoaún paraespesoresmenoresa 100 	A. Esteefectoesatribuido a que la
dispersíondebidaa la rugosidadenlasinterfacesy la acumulacíondeesṕ�n esdifusivay
por lo tantoloselectronesdeconduccíonpierdenla memoriadesufase.Éstohacequel c
seaprácticamentedel ordendel espesorde la capay que,por lo tanto,estemodelosiga
siendoválido.

En el transcursode la tesistomamosestemodeloparateneruna idea intuitiva de
comoes la GMR en los distintossistemasestudiados.Pero,comodijimos en la intro-
duccíon, focalizamosprincipalmenteen la contribución de la estructurade bandasa la
conductividady estemodelono tieneencuentadichacontribución.
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

1.4.1.3. GMR inversa

En general,el efectodeGMR tienelugarcuandoal aplicarun campomagńeticoex-
ternola resistenciaeléctricadisminuye(GMR directa).Peroenalgunasmulticapasseha
vistoexperimentalmentequela resistenciaaumenta(GMR inversa).Comovimosenesta
seccíonsi lascapasmagńeticassonsimilares,la dispersíondependientedeesṕ�n encapas
sucesivastambíenlo es.Ante ésto,la únicasolucíon posibleesunamagnetorresistencia
directa.Ahora,si las capassondiferentes,de forma tal quealgunasde ellasdispersen
máslos electronesup y otraslos down, esposibletenercomosolucíon la magnetorre-
sistenciainversa.Seconstruyerondiversossistemasdondeestosuced́�a. J.M. Georgeet
al. [45] observaronéstoen unasuperredFe/Cu,en la cual secreć�a unamonocapade
Cr en mediode unacapade Fe cadadoscapasde éste.La simpleintroduccíon de esta
monocapahacequela capadeFeconCr dispersemása los electronesdeesṕ�n opuesto
quela capadeFepurolo queprovocaasimetŕ�a enlascapasmagńeticasresponsabledel
efectoinverso.Enel caṕ�tulo 3 estudiamosestesistemacondetenimiento,enfoćandonos
encomola estructuradebandassemodi�ca conla introduccíondela monocapadeCr.

Tambíenfue posibleconseguir esteefectoenmulticapasdel tipo Fe1
:

xVx/Cu/Co/Cu
[46], dondeel comportamientorespectoa la dispersíon de lascapasdeFeerainvertido
aléandolasconV. Otrosistemainteresantedondeseencontŕo GMR inversaesla multica-
paCo/Ru[47], enel cualtodassuscapasmagńeticassonCo,perocondistintarugosidad
enla interfaz.Entonces,aunquela dispersíonenel volumenentodaslascapasesla mis-
ma,no lo esenlasinterfacesdebidoa la rugosidad,y deaqú� provienela GMR inversa.

1.5. Aleacionesgranulares

1.5.1. Comportamiento magnéticoennanopart�́culas

1.5.1.1. Comportamiento monodominio

Cuandolas part́�culasmagńeticasson lo su�cientementepequẽnas,de unospocos
cientosdeangstroms,lasrespuestasdeéstasaunaexcitaciónmagńeticasondiferentesa
lasyaconocidasenmaterialesmagńeticosmacrosćopicos6.

La primerapropiedadqueseestudío fue la saturacíon magńetica.Kittel et al. [49]
estudiaronestapropiedadendosmuestrasconagregadosdeNi dediferentesdiámetros.
Engeneral,enlaspart́�culasferromagńeticasmacrosćopicas,lasqueformandominios,el
campomagńeticonecesarioparaalineartodoslosdominiosy alcanzarla saturacíontiene
queserpor lo menosigualal campodemagnetizanteyaqueésteesel responsabledeque
seformendichosdominios.Paralaspart́�culasmásgrandesencontraronqueel campode

6Unaexplicacióndetalladadelaspropiedadesmagńeticasdepeĺ�culasdelgadasy part́�culaspequẽnas
sepuedeencontrarenla referencia[48].
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1.5.Aleacionesgranulares

saturacíon era,efectivamente,del ordendel campodemagnetizante;sin embargo en las
máspequẽnasel camponecesarioeracuatrovecesmáschico. Éstoestabasigni�cando
queel campodemagnetizantenoestabajugandoningúnrol enla dinámicadeorientacíon
a lo largo de la direccíon del campoaplicadode los espines.Los autorespropusieron
queesteefectoeradebidoa quela part́�culaensutotalidaderaun únicodominio,por lo
tantoal aplicarleun campotodossusespinesrespondende formasimilar. Esmás,si la
anisotroṕ�a de las part́�culasfuesecero,bastaŕ�a con un campomagńetico in�nitesimal
parasaturarla magnetizacíondelasmuestrasenla direccíondel campo.

Otra de las propiedadesestudiadasfue la coercitividad. El campocoercitivo es el
camponecesarioparaqueun materialmagńetico previamentesaturadovuelva a tener
magnetizacíon nula.A partir del tamãno enqueunapart́�culasevuelve monodominioy
a medidaquesudiámetroesmenor, la coercitividadva disminuyendo.́Estoesdebidoa
quelas�uctuacionestérmicasprovocanunademagnetización espont́anea.Paraun cierto
diámetrocŕ�tico la coercitividadsevuelvenula.A partirdeestediámetrolaspart́�culasse
denominansuperparamagnéticas.Estenombresedebeyaquela curvadehist́eresisdelas
mismasescomola deun paramagnetoconun momentodevariosórdenesdemagnitud.

1.5.1.2. Superparamagnetismo

Consideremosun conjuntodepart́�culasmonodominiouniaxiales,cuyadensidadde
enerǵ�a debidoa estaanisotroṕ�a es

E � K sin2q � (1.61)

K esla constantedeanisotroṕ�a,y q el ánguloentreel momentomagńeticodela part́�cula
y el ejepreferencialdela misma.Si el volumendecadapart́�culaesV, entoncesla enerǵ�a
de barrera,DE, queéstatienequesuperarpararevertir su magnetizacíon esKV. Si las
part́�culassonlo su�cientementepequẽnas,entoncesel productoKV eslo su�cientemen-
techicoparaquelas�uctuacionestérmicaspuedanprovocarunainversíonespont́aneade
la magnetizacíon deun ejepreferenciala otro. Porotro lado,el momentomagńeticode
cadapart́�culaseŕaµ � MsV, dondeMs esla magnetizacíondesaturacíondelmaterialde
las part́�culas.Ahora si seaplicaun campomagńetico, los momentosde cadapart́�cula
tendeŕana alinearseconel campo,mientrasquela temperaturafavoreceŕa quesedesor-
denen.Estecomportamientoesel deun paramagnetoclásico,peroconla diferenciaque
sumomentomagńeticoesmilesdevecesmásgrande.

Si K = 0, laspart́�culasnotienenanisotroṕ�a, losmomentosdecadaunadeellasest́an
alineadosencualquierdireccíon.Entoncesla magnetizacíonest́adadapor

M � nµL
�

x��� (1.62)

dondeM esla magnetizacíon de la muestra,n esel númerodepart́�culaspor unidadde
volumen,L

�

x� esla función deLangevin y x � µH / KT. El comportamientosuperpara-
magńeticosepuedecomprobarviendoquesecumplelo siguiente:
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

LascurvasdemagnetizacíonadiferentestemperaturassesuperponencuandoM es
gra�cadaenfuncióndeH / T.

La remanenciay coercitividadsoncero,por lo tantono hayhist́eresis.

Experimentalmenteseve queparapart́�culassuperparamagnéticasdeciertotamãno,
por debajode unatemperaturacŕ�tica, la enerǵ�a térmicano essu�ciente paraque las
mismasalcancenel equilibrio térmico.En estascircunstancias,aparecehist́eresisy las
part́�culasdejande sersuperparamagnéticas.Para estudiarla magnetizacíon, necesita-
mosver comoesalcanzadoel equilibrio térmico . Paraestudiaréstosupongamosque
disponemosde unamuestrasaturadamagńeticamentecompuestade nanopart́�culas.Si
�jamos H = 0 la magnetizacíonempiezaadecrecer. La tasadedecrecimientoenundado
tiempot seŕa proporcionala la magnetizacíon en eseinstantey al factorde Boltzmann
e

:

KV H kT , quepesala probabilidaddequelas�uctuacionestérmicasalcancenel valor de
KV necesarioparasuperarla enerǵ�a deanisotroṕ�a.Entonces

�

dM
�

t �

dt
� f0 M

�

t � e
:

KV H kT
�

M
�

t �

t
� (1.63)

dondef0 esun factordeproporcionalidadllamadofactordefrecuenciay, generalmente,
sele asignaun valor de109 s

:

1, t esun tiempoderelajacíon asociadoconesteproceso.
Paraobtenerla magnetizacíon remanentesólo senecesitaintegrar la ecuacíon anterior,
entonces

M
�

t �

� Mse:

t H t
� (1.64)

donde
1
t

� f0e
:

KV H kT
�

Se puedeapreciarque t dependeexponencialmentede V y de T. Debido a la rápida
variacíon de t respectode V parapequẽnoscambiosen el diámetrode las part́�culas,
el tiempode relajacíon puedemodi�carseen variosórdenesde magnitud.Por lo tanto
no esposiblede�nir un tiempocaracteŕ�stico paraesteproceso.Queun sistemasevea
ensuestadorelajadoo no dependedel tiempocaracteŕ�stico demedicíon.En particular,
paralas medicionesde magnetizacíon setomaun tiempocaracteŕ�stico de 100 s. Esto
noslleva a encontrarun volumenmáximo,Vp, parael cualun conjuntodepart́�culasse
comportaŕadeformasuperparamagnética.Sabiendoque

102
� 109 e

:

KVp H kT (1.65)

y queporendela enerǵ�a debarreraKVp es25kT. Encontramosque

Vp
�

25kT
K

� (1.66)
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1.5.Aleacionesgranulares

Otra forma esanalizarcuál es la temperaturamáximaa la cual las part́�culas,parael
mismotiempocaracteŕ�sticode100s,norespondenal campocomosuperparamagnéticas.
Al estadoenel queestoocurreselo suelellamarbloqueado.Consoloinvertir la ecuacíon
anteriorobtenemosdichatemperaturamáxima,

TB
�

KV
25k

� (1.67)

a TB sela denominatemperaturadebloqueo.En la �gura 1.14mostramosel comporta-
mientodepart́�culasmonodominioenfuncióndela temperatura,del tamãnoy del tiempo
caracteŕ�sticodemedicíon.

Figura 1.14: Comportamientode laspart́�culasmonodominioen función de la temperatura,del
diámetroy del tiempocaracteŕ�stico demedicíon.
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1. Transporte eléctrico y magnetismoen aleacionesmetálicas

1.5.2. GMR enaleacionesgranulares

Desdeel puntode vista del estudiode las propiedadesde transporte,las aleaciones
granulares,sonmásdif�́ciles de estudiarquelasmulticapasmagńeticas.La disposicíon
al azar, la distribucióndevolumeny sobretodola variabilidaddelasformasdelosagre-
gadosmagńeticos,hacenquesedi�culte muchoel cálculodeestaspropiedades.Por lo
tantoesnecesariohaceraproximacionescrudasparapodermodelarestetipo desistemas.

El primer modelode transporteeléctricoparalas aleacionesgranularesmagńeticas
fuedesarrolladoporZ. Zhangy P. Levy [11]. Ellosconsideraronlasdispersíonelectŕoni-
ca dependientedel esṕ�n en las interfacesde los agregadosy en la matriz conductora.
El formalismoesel mismoqueel utilizadoparamulticapasenla geometŕ�a CPP, por lo
tantoseconsideraquelos centrosdispersores,ya seainterfaceso volumen,aportanuna
resistividadefectiva.Escribiendola conductividad,comoenel modelodeDrude,

s �

ne2

2me
å
s

t s
� (1.68)

la cual essimilar a la ecuacíon (1.6) peroteniendoen cuentaambaspolarizacionesde
esṕ�n. Todoslosefectosdedispersíonest́antenidosencuentaenel tiempoderelajacíon.
La estructuraelectŕonicano estenidaencuentaen(1.68),por lo tantono seconsideran
dentrode estemodelolos efectosde los agregadossobrela estructurade bandasdel
entorno.Podemosexpresarel potencialvisto por loselectronesdela siguienteforma

Vs �

r �

� å
i

V ind
i d

�

r � Ri �2� å
a

å
i R a

Vdep
i

�

1 � pb ŝs
� m̂i � d

�

r � Ra
i �

� å
a

å
sR a

Vs
�

1 � ps ŝs
� m̂s� d

�

r � Ra
s �'�

(1.69)

dondeRi, Ra
i y Ra

s sonlasposicionesdelasimpurezasenla matriz,dentrodelosagrega-
dosy enla super�ciedelosmismosrespectivamente.V ind

i , Vdep
i y Vs sonlospotenciales

independientedel esṕ�n enla matrizno magńetica,dependientesdel esṕ�n dentrodelas
part́�culasy en lassuper�ciesde lasmismasrespectivamente.pb y ps sonlos cocientes
entreel potencialdependientedel esṕ�n y el independienteparalos agregadosy las in-
terfacesrespectivamente.ŝs esla matrizde Pauli parala proyeccíon s. m̂a

i y m̂a
s sonla

direccíon demagnetizacíon decadaimpurezadentroy enla super�ciedelos agregados
respectivamente.

Por otro lado,cadadispersíon dentrodel materialtieneun caminolibre medioaso-
ciado,ya quecadaunadeellaspuedetenerunaescaladeinteraccíon distintarespectoa
lasotras.A estoscaminoslibresmedioslospodemosde�nir dela siguientemanera

l j
�

eF / kF
�

1/ Nj � å i R j
4

V � j �

i
4

2N
�

eF �

� (1.70)
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1.5.Aleacionesgranulares

donde j etiquetala matriz, los agregadosy la super�cie queson las treszonasdonde
puedendispersarseloselectrones.Nj esla cantidaddesitiosparacadaunadeestaszonas.
Estade�nici ón est́a deacuerdocon la quehemospropuestoconanterioridad,ya quela
sumaå i R j

4

V � j �

i
4 2N

�

eF � tieneencuentala probabilidaddequeun electŕon enun estado
determinadotransicionea cualquierotro estadodebidoa la interaccíon conel potencial
perturbadordela interfazy delos agregadosy debido,tambíen,a la densidaddeestados
electŕonicosenel nivel deFermi[11].

Si recordamosla relacíon entrel y t dadaenla expresíon (1.27)y aplicandola regla
deorodeFermi[50] podemosobtenerla siguienteexpresíon

1
t s

�

eF

kF

�

x0 � ŝsx1 �'� (1.71)

donde

x0
�

1 � c
l ind

�

c
l agr

�

1 � p2
b �

�

�

36p �

1H 3c
�

1 � p2
s �

l s/ a0 S

dVa V2H 3
a f

�

Vc �

S

dVa Va f
�

Va �

(1.72)

y

x1
�

2cpb

l dep S

dVa Va f
�

Va � ma
�

Va �

S

dVa Va f
�

Va �

�

2
�

36p �

1H 3cps

l s/ a0 S

dVa V2H 3
a f

�

Va � ma
�

Va �

S

dVa Va f
�

Va �

�

(1.73)

Parallegara estaexpresíon estamosasumiendoquelos agregadossonesf́ericos.c esla
concentracíon de part́�culas, f

�

Va � es la función distribución de volúmenesy ma esla
magnetizacíondelaspart́�culasconVa . Entonces,la conductividadest́adadapor

s �

ne2kF

meeF

x0

x2
0

� x2
1

� (1.74)

dondepodemosverquela conductividadesm�́nimacuandox1
� 0.Dela ecuacíon(1.73)

vemosqueestosucedecuandolosmomentosmagńeticosdelosagregadosest́anorienta-
dosal azarqueeslo queseesperaexperimentalmente.La magnetorresistenciaest́adada
por

MR
�

H �

�

r
�

H �

� r
�

0�

r
�

0�

���


 x1

x0
�

2 (1.75)
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Supongamosahoraque todoslas part́�culasmagńeticastienenel mismo volumen,
o sea f

�

Va �

� d
�

Va
� V0 � entonceslas ecuaciones(1.72)y (1.73) las podemosescribir

como

x0
�

V0 �

�

1 � c
l ind

�

c
l dep

�

1 � p2
b �2�

3c
�

1 � p2
s �

l sup / a0

1
r0

(1.76)
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2cpb

l dep
�

6cps

l sup

1
r0 V

m
�

V0 �

� g
�

V0 � m
�

V0 � (1.77)

respectivamente.Paraestecasola magnetorresistencianosqueda

MR �

g2 �

V0 �

x2
0

�

V0 �

m2 �

V0 �

� (1.78)

De estaúltima expresíon vemosquela magnetorresistenciaesproporcionalal valor de
la magnetizacíon al cuadrado.Estadependenciacon la magnetizacíon fue obtenidacon
anterioridadpor J.I. Gittlemanet al. [2] peroargumentandoquela MR esproporcional
al productoescalarentrelos momentosmagńeticosde un agregadocon susprimeros
vecinos.

Engenerallascurvasexperimentalesmuestranquela GMR tieneuncomportamiento
acordeconel mostradoenla ecuacíon (1.78)conrespectoa la dependenciadeéstacon
el tamãno delos agregadosy conla magnetizacíon del sistema.Peroestudiosdetallados
de la GMR en función del tamãno [8, 51] mostraronqueparaun cierto diámetroésta
alcanzaun valormáximo,hechoquela teoŕ�a expuestaanteriormenteno puedeexplicar,
ya queprediceun decrecimientomonótonodela GMR conel tamãno delos agregados.
Trabajosteóricosposteriores,mostraronquela hipótesisdeZhangy Levy fallabacuando
losagregadoseranlo su�cientementepequẽnos.Seobserv́o que,dependiendodeltamãno
de los agregados,el comportamientode la GMR en estossistemasesunamezcladel
comportamientodeéstaenlasgeometŕ�asCIP y CPP[52, 53,54]. La explicación surge
deque,desdeel puntodevistasemicĺasico,paradiámetrossu�cientementepequẽnoslas
l�́neasdecorrienteesquivana losagregados,por lo tantolasresistividadesmenorquela
calculadaporZhangy Levy y loselectronessufrenmenosla interaccíondependientedel
esṕ�n enlasinterfaces.

Enel caṕ�tulo 4 usamosestemodeloparaajustarlascurvasexperimentalesy estimar
los tamãnos de los agregadosmagńeticos.Tambíen veremosque por debajode cierta
concentracíon estemodelofallacomoexplicamosenel párrafosiguiente.
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Caṕ�tulo 2

Técnicasdecálculo y experimentales

2.1. Cálculo de la estructura electrónica

En estaseccíon explicaremoslos distintosmétodosutilizadosparaobtenerla estruc-
tura electŕonica de los sistemasen estudio,paralo cual comenzaremosplanteandoel
Hamiltonianoexactodenuestroproblema

H � å
i

p2
i

2m
� å

a

p2
a

2M
�

1
2 å

a W b

zazbe2
4

Rb
� Ra

4

� å
i W a

zae2
4

r i
� Ra

4

�

1
2å

i W j

e2
4

r i
� r j

4

� (2.1)

dondei � j etiquetana los electronesdel sistemay a, b los núcleos.r i � j �

sonlascoorde-
nadasdel i

�

j � -ésimoelectŕon y Ra � b �

lascoordenadasdel a
�

b � -ésimonúcleo,za � b �

esel
númeroatómicodel a

�

b � -ésimonúcleo.Los dosprimerostérminosdel ladoderechode
la Ecuacíon (2.1) dancuentade las enerǵ�ascinéticasde electronesy núcleosrespecti-
vamente,los últimosde la interaccíon núcleo-ńucleo,núcleo-electŕon, electŕon-electŕon
respectivamente.La resolucíondeesteHamiltonianoesunproblemademuchoscuerpos
quenopuedeserabordadoexactamente.Losmétodosparala resolucíonutilizandistintas
aproximacionesparasimpli�carlo. En estatesisseutilizarondosmétodos,unoparame-
trizadobasadoen la aproximacíon deenlacesfuertes(tight binding) y otro deprimeros
principiosbasadoenla teoŕ�a dela funcionaldensidad.A continuacíon detallaremoslas
principalescaracteŕ�sticasdeestosdosmétodos

2.1.1. Métodosdeprimer osprincipios

2.1.1.1. Teoŕ�a de la funcional de la densidad

La teoŕ�a dela funcionaldensidad(DFT) est́abasadaenel teoremadeH. Hohenberg
y W. Kohn[55]. Esteteoremademuestraquela enerǵ�a total deun sistemadeelectrones
interactuantesinmersoenun potencialexterno(queennuestrocasoseŕa el potencialde

35



2.1. Cálculo de la estructura electrónica

Coulombenun sólido debidoa los núcleos)esunafuncionalde la densidadelectŕonica
del estadofundamental

E � E $ r
5

� r
6

&X� (2.2)

cuyaexpresíon esdesconocida.Por lo tantola utilidad deDFT dependedel usodeuna
funcionalqueseabuenaaproximacíon parael estadofundamentaly de un esquemade
cálculoadecuado.

Una forma convenientede expresar(2.2) esen función de la enerǵ�a total de Har-
tree más otra funcional desconocidallamadafuncional de correlacíon e intercambio
Exc

$ r
5

� r
6

& , la cual suponemospequẽna con respectoal término de Hartree.Entonces
la expresíoncompletaparala enerǵ�a la escribimoscomo
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dondeTs
$ r
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� r
6

& eslaenerǵ�acinéticadeungasdeelectronesnointeractuantes,Eei
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El término de intercambioy correlacíon, Exc
$ r

5

� r
6

& , que se usaen estatesises el de
la aproximacíon dedensidadlocal deesṕ�n (LSDA) propuestaoriginalmentepor Slater
[56]. Enestaaproximacíonpodemosescribir

Exc
$ r

5

� r
6

&

�

� dr �

 r
5

�

r �

�2� r
6

�

r �

�
" exc  r

5

�

r �

�2� r
6

�

r �

�
"

� (2.5)

aqú� la funciónexc
�

r
5

� r
6

� esaproximadaporunafunción localdela densidadquerepro-
ducela enerǵ�a deun gasuniformedeelectronesencadasitio r � .

W. Kohn y L.J. Sham[57] propusieronun esquemade cálculo quepermiteimple-
mentaren formaconcretala teoŕ�a. La ideaprincipalsubyacenteesescribirla densidad
electŕonicatotal comola sumadedensidadesdepart́�culasindependientes.Entonces,la
expresíon correctaparala densidadest́a dadapor la solucíon autoconsistentedeun sis-
temade ecuacionesde part́�culasindependientesquetienenla forma de la ecuacíon de
Schr̈odingerparaun electŕon. Estasecuacionessonconocidascomolas ecuacionesde
Kohn-Sham(KS) y seexpresandela siguienteforma

$ T � Vei
�

r �2� VH
�

r �,� VxcW s
�

r �*& j is
�

r �

� ei j is
�

r �

� (2.6)

Estasecuacionesserelacionanconla densidada travésde

r
�

r �

� å
orb[

ocup [

j \is
�

r � j is
�

r �'� (2.7)
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2. Técnicasdecálculo y experimentales

dondeel último orbital ocupadoest́a dadopor el númerode electronesdel sistema.En
la ecuacíon (2.6) j is

�

r � son los orbitalesde part́�cula independiente,conocidoscomo
orbitalesde Kohn-Sham,T esel operadorenerǵ�a cinética,Vei esel potencialde Cou-
lomb generadopor los núcleos,VH esel potencialdeHartreey VxcW s esel potencialde
correlacíon e intercambio.VH y VxcW s est́ande�nidos enfunciónder como

VH
� e2

� dr �

r
5

�

r �2� r
6

�

r �

4

r � r
�

4

� VxcW s
�

dExc
$ r

5

� r
6

&

dr s
�

r �

� (2.8)

El problemaderesolverla ecuacíondeSchr̈odingerdemuchoscuerpospasaaserenDFT
equivalentea encontrarenformaautoconsistentela solucíon deunaseriedeecuaciones
depart́�culasindependientes.Si tenemosencuentaquenosotrosutilizaremosestemétodo
pararesolver la estructuraelectŕonicadesistemasperiódicos,tambíenpodemosutilizar
todaslassimpli�cacionesqueproveeel teoremadeBloch. La basedefuncionesquese
utiliza pararesolver lasecuacionesdeKohn-Shamde�ne el métododecálculo.Unade
lasbasesmásutilizadasesla deondasplanas.Estoesaś� porqueéstassonidealespara
describira los electronescasi-libres.Los electronesde valencia,quesonlos electrones
cuyaenerǵ�aest́acercadelniveldeFermiy queest́anmásalejadosdelosnúcleos,estaŕan
bien representadospor combinacioneslinealesde estasondasplanas.Sin embargo, los
átomostambíen est́an compuestospor los electronesinternos,que est́an cercade los
núcleosy queinteract́uanmuy fuertementeconellosa travésde la fuerzadeCoulomb.
Peroestoselectronesnoparticipandelaspropiedadesf�́sicay qú�micasrelacionadascon
el nivel deFermi.

Las funcionesdeondade los electronesinternostienenmuchasoscilaciones,por lo
tanto paraexpandir estasfuncionesen ondasplanasse necesitaunabasemuy grande
y desdeel puntode vista del cálculo, demandaŕ�a muchotiempocomputacional.Para
solucionaréstoseutilizan predominantementedosmétodos:el de pseudopotencialesy
el de ondasplanasaumentadas1. En el métodode pseudopotencialesse reemplazael
potencialfuerteatractivocercadelnúcleoporunpseudopotencialdetal formaqueapartir
de una distanciadadadel núcleocoincidacon el potencialreal. Estepseudopotencial
est́a disẽnadoparaquelas funcionesde ondacercadel núcleovaŕ�en de formasuave y
puedanserexpandidascon un númeropequẽno de ondasplanas.El métodode ondas
planasaumentadases el que usamosen estatesisy lo explicamoscon más detallea
continuacíon.

2.1.1.2. Métodode ondasplanasaumentadas

Una forma de simpli�car la estructuraelectŕonicade un sólido essepararloen dos
zonas[58]. Unazonaesf́erica,usualmentellamadamuf�n tin, querodeaŕa acadaunode
los átomoshastaunaciertadistanciadel núcleo,y otrazonaintersticialcomoseindica

1Unarevisióncompletadeestosmétodossepuedeencontrarenla referencia[31].
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2.1. Cálculo de la estructura electrónica

enla �gura 2.1.Enel muf�n tin sesuponequelasfuncionesdeondasecomportancomo
solucionesatómicas,mientrasqueenla zonaintersticial,comoel potencialesmuchomás
suave,esconvenienteutilizar unabasedeondasplanas.Entoncesla basedelasfunciones
deondasquedescribiŕanel sólido seŕa

j
�

r �

�

�

1
]

Wå G cGei � G
>

k � r r ^ Intersticio

å lmAlmul
�

r � Ylm
�

r � r ^ Muf�n tin
(2.9)

dondeWesel volumendela celda,Ylm sonlosarmónicosesf́ericosy ul sonlassoluciones
dela siguienteecuacíon diferencial

�

�

d2

dr2 �

l
�

l � 1�

r2 � V
�

r �

� E � r ul
�

r �

� 0 � (2.10)

cG y Alm soncoe�cientesdela expansíon,G denotaunvectordela redreć�procay E esla
enerǵ�a del estadoconsiderado.LosAlm seeligendetal formadeunir lasdossoluciones
dej

�

r � enel bordedela esfera.Esteesel métododenominadoAPW (AugmentedPlanes
Waves) y tienela desventajadequelasfuncionesdeondadentrodela esferasonsolucíon
dela ecuacíon deSchr̈odingersólo parala enerǵ�a E del estadoconsideradoy encontrar
las soluciones,o searesolver las ecuacionesno linealesen E, escomputacionalmente
muycostoso.

Instersticio

Muffin tin

Ondas planas

Armónicos esféricos

Figura 2.1: Zonasenla quesedivide el sólido parautilizar losmétodosdeondasplanasaumen-
tadas.

El métodoLAPW (LinearizedAugmentedPlaneWaves), queesunaderivacíon del
APW, tienecomofuncionesbasedentrodela esferaaunacombinacíon linealdefuncio-
nesradialesy susderivadasconrespectoa la enerǵ�a.En la zonaintersticialla baseesla
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2. Técnicasdecálculo y experimentales

mismaqueenel métodoAPW, o seaondasplanas.Enestecasolasfuncionesdeondase
expresandela siguientemanera
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@
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(2.11)

dondeul , enestecaso,dependedeun paŕametroe queserelacionaconel paŕametroE
del métodoAPW dela siguientemanera
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Estenuevo paŕametroepermitelinealizarla ecuacíondeul y encontrarla solucíonesmu-
chomásfácil computacionalmente.Finalmente,sedeberesolver un sistemadeecuacio-
neslinealesenE enformaautoconsistente.NormalmentesedenominaLAPW al método
queutiliza solamentelascomponentesesf́ericasdel potencialy FP-LAPW(FPsigni�ca
Full Potential) al métodoqueutiliza tambíenlasno-esf́ericas.

El código utilizadoen partede estatesisesel WIEN97 [59] queesunaimplemen-
tación del métodoarribapresentado.En el aṕendiceB mostramoslasprincipalescarac-
teŕ�sticasdeestecódigo.

2.1.2. Métodode EnlacesFuertes

Enesteapartadoveremosquésimpli�cacionespodemoshacerleal Hamiltonianoda-
do enla ecuacíon (2.1)parapoderresolverloenla aproximacíondeenlacesfuertes.

Nosotroscalculamosla estructuraelectŕonica a temperaturacero, por lo tanto los
núcleosest́an �jos en suposicíon de equilibrio. Podemosdespreciarla enerǵ�a cinética
deestosúltimos.El términoderepulsíon coulombianaentrenúcleosesenestecasouna
constantey no lo tenemosencuenta.El Hamiltonianosereducea
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H se puedesimpli�car aún mássi se tiene en cuentaque las capasinterioresdel
átomoest́an fuertementeligadasal núcleo y que est́an llenas.Las funcionesde onda
de estoselectronesprácticamenteno di�eren de las correspondientesal átomoaislado
y tienenun efectodespreciableen las propiedadeselectŕonicasy magńeticasqueest́an
determinadaspor loselectronesdelascapasexternascomomencionamosanteriormente.
Teniendoencuentáestosellegaa

H � å
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2.1. Cálculo de la estructura electrónica

dondelos sub́�ndicesi � j sere�eren únicamentea los electronesde las capasexternas,
llamadoselectronesdevalenciay Vg(r i-Rg) esel potencialefectivo quesienteel i-ésimo
electŕon debidoal carozopositivo situadoenla posicíonRg e incluyeel apantallamiento
de los núcleospor las capaselectŕonicasinternas.El tercertérmino correspondea la
interaccíon electŕon-electŕondevalencia.

Losmetalesdetransicíonsecaracterizanpor tenerla bandadecaŕacterd semillenay
unaocupacíondelordende1,4electronespor átomoenla bandasp. La interaccíonentre
orbitaless y p deátomosvecinos(quesonbastantemásextendidosquelos d) mantiene
a los átomoslo su�cientementeapartadoscomoparaqueel solapamientodelos electro-
nesd seapequẽno. Por lo tanto,la bandad esangostay estoselectrones,quesonlos
responsablesdecasitodaslaspropiedadesdelos metalesdetransicíon, conservanalgu-
nascaracteŕ�sticasatómicas.Estopermitesimpli�car aún másel problema:explotando
la localizacíon delas funcionesdeondasepuedendespreciarlas interaccionesentrelos
electronesy deellosconlos núcleossituadosa unadistanciamayorquealgún valor R0
y utilizar comobasea funcionesdeondaatómicaspararesolver el problema.Debidoal
apantallamientoenlossólidosdemetalesdetransicíon,la interaccíonelectŕon-electŕonse
puedeconsiderarencampomedioy el problemasetransformaenunodeunelectŕon.Es-
tasdosaproximacionesconstituyenel modeloconocidocomométododeenlacesfuertes
(tight binding). El efectodelmagnetismopuedeobtenerseenestaaproximacíonagregan-
do al Hamiltonianomodelodeun electŕon un término,conun paŕametrodeintercambio
Jiµn (i esel �́ndicedel sitio y µ � n de los orbitales).En estetrabajosólo Jidd esdistinto
decero.Paradarcuentade transferenciasdecargaentreátomosy entreorbitalesdeun
mismoátomoseagregantérminostipo deHubbardconpaŕametrosUiµn. Ambostiposde
paŕametrosUiµn y Jiµn puedenpensarsecomointegralesatómicasdeun centro(perode
doselectrones)renormalizadasenel sólido porel apantallamientodebidoaloselectrones
del sistema.

Teniendoencuentatodaslasaproximacionesexpuestasy pasandoal espacioreć�pro-
co, nosquedaparacadavectork del mismoun sistemade ecuacionesa resolver de la
forma

å
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dondetiµ W i _ µ_

eslaprobabilidaddesaltoentresitiosi ei
�
y orbitalesµ y µ

�
; Ea

s esela-ésimo
autovalorconesṕ�n s (+1:upy -1:down); min eselmomentomagńeticoenunidadesdeµB,
Ca

iµs sonloscoe�cientesdela-ésimoautovectordeesṕ�n s. Loselementosdiagonalesdel
Hamiltonianoquellamaremoseiµs , correspondena lasenerǵ�asdesitio de los distintos
orbitalesy est́andadospor

eiµs
� tiµiµ � å

n
Uiµnhin

� s
Jiµn

2
min � (2.16)
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2. Técnicasdecálculo y experimentales

Si tomamoscomoenerǵ�asdesitio dereferenciae0
iµ a lasenerǵ�aseiµs correspondientes

a hiµ
� h0

iµ y miµ
� 0, dondeh0

iµ son las ocupacioneselectŕonicasdel materialpuro,
podemosexpresarlasenerǵ�asdesitio como

eiµs
� e0

iµs � å
n

UiµnDhin
� s

Jiµn

2
min � (2.17)

Dh � hin
� h0

in � (2.18)

Paraundadobarridoenk, estesistemadeecuacionesseresuelveiterativamenteenforma
autoconsistente.Ennuestrocasotiµ W i

_

µ
_

, Uiµn y Jiµnu sonpaŕametrosajustadosa lasbandas
devolumen.En el aṕendiceC describimoscómosedeterminanlos paŕametrosy cuáles
sonlosutilizadosenestatesis.

2.2. Cálculo de la contribución de la estructura de ban-
dasa la conductividad

Los elementosdel tensorconductividad quedebemoscalcularvienendadospor la
expresíon (1.25):

s i j
�

� e2

4p3 �2� dSF t
�

k � vi
�

k � v j
�

k �

1
4

Ñke
4

� (2.19)

En particularnecesitamostenerun métodonumérico e�ciente paraevaluar la integral
sobrela super�cie de Fermi. En estatesisutilizamosdos métodosparahaceresto:el
métodode la áreasorientadasy el de los tetraedros.El primerotienela ventajade que
solamentenecesitamoscalcularla proyeccíon dela super�cie deFermienel planoper-
pendicularal transportepero,por otro lado,senecesitaun barridoen el espaciok más
densoparaalcanzarla convergenciaqueconel métodode los tetraedros.El métodode
los tetraedrosutiliza unainterpolacíon lineal, lo quereducela cantidaddepuntosk enel
barridonecesarioparaencontrarla super�ciedeFermi.
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2.2.Cálculo de la contribución de la estructura debandasa la conductividad

2.2.1. Métodode las áreasorientadas

vzv
q

SF

Planotangente

aSF

Figura 2.2: Super�cie de
Fermiy el planotangente
enunpuntoadichasuper-
�cie. El vectornormal al
plano es la velocidadse-
miclásica.

Recordemosla expresíon (1.26):

s ii
�

� e2
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Ayudadospor la �gura 2.2 podemosver quedSF vi
1

b Ñkeb

esla
proyeccíon dela super�ciedeFermienla direccíon i (dondei
eszparael ejemplodela �gura).

4

Ñke
4

esel módulodelvector
velocidadqueesperpendiculara la super�ciedeFermi.Enton-
cespodemosreescribir(2.20)dela siguienteforma
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4p3 t �2� dSF W i t
�

k � vi
�

k ��� (2.21)

dondeSF W i esla proyeccíon de la super�cie de Fermi perpen-
dicular a la direccíon i. Por lo tantoobservamosquela com-
ponenteii de la contribución de la bandaa la conductividad
consistesimplementeenintegrarla proyeccíondela velocidad
semicĺasicaperpendiculara la direccíon i dela super�ciedeFermi.Estosimpli�ca mu-
cho los cálculosya que la integral puedehacerseparacadaunade las direccionesde
formaindependiente.Enel aṕendiceD mostramosexpl�́citamenteel métodonumérico.

2.2.2. Métodode los tetraedros

eF

eF

eF

dSF

Figura 2.3: Dibujo es-
queḿatico de un tetrae-
dro. Los planosmuestran
las tres formas posibles
comola super�ciedeFer-
mi puedeser interpolada
dentrodeunodeellos.

El métododelos tetraedros[60] permiteintegrarfunciones
sobrela primerazonadeBrillouin, sumandodichasfunciones
sobresuper�ciesde enerǵ�a constante.En particular, nosotros
lo usamosparaintegrar(sumar)la ecuacíon (1.26)sobrela su-
per�cie deFermi,SF .

En estemétodola primerazonadeBrillouin esdivididaen
tetraedrosdel mismovolumencuyosvérticessonpuntosk del
grillado seleccionadocon el criterio quees indicadoen [60].
De todoslos tetraedrosformadosen la primerazona,SF in-
tersectaa algunosdeellos.De estosúltimos,alguno(s)desus
vérticestendŕanunaenerǵ�amayorqueeF y otro(s)unamenor.
Entoncesenlasaristas(quesonlasrectasqueunena los vérti-
ces),existealgún puntocon la enerǵ�a deFermi.Paraestimar
estepuntosehaceunainterpolacíon lineal entrelos valoresde
enerǵ�a delos vérticesy la deFermi.Estospuntosdeterminan
unplanodentrodecadatetraedro(ver �gura (2.3)) que,enesta
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aproximacíonaprimerorden,esSF . Unavezdeterminadala super�ciedeFermi,tambíen
seobtienesimultáneamenteel vectorgradienteÑke

4

eF , queseŕanormala la super�cie,y
queesla velocidadsemicĺasica2.

2.2.3. Convergenciade losmétodos

Comoesde suponer, la convergenciade cualquierade los dosmétodosestudiados
dependedela densidaddel barridoenel espacioreć�proco.

En particular, en el métodode las áreasorientadastenemosqueasegurarnosqueel
malladosealo su�cientementedensocomoparano omitir posiblescrucesdel nivel de
Fermi.Porejemplo,esposiblequeparadospuntosconsecutivosla enerǵ�a deambossea
menorquela deFermi,perosin embargo ambospertenecena la mismabandaquepudo
habercruzadoel nivel de Fermi en un punto intermedio,no incluido en el barrido.La
densidadnecesariaparaevitar esteerrornuméricodependedequé tipo debandacruceel
nivel deFermi.

0 2´ 10
4

4´ 10
4

6´ 10
4

8´ 10
4

1´ 10
5

Puntos k

-0,2

-0,1

0

e r

Cu
Fe

Figura 2.4: Error relativo, respectoal va-
lor convergido, de la contribución de las
bandasa la conductividad en función del
númerodepuntosk delbarrido.

En la �gura 2.4gra�camosel errorrelativo,
respectoal valor convergido,de la contribución
de lasbandasa la conductividadenfunción del
númerode puntosk del barrido paraCu y Fe
envolumen.PodemosverquemientrasparaCu
la convergencia,con un error menoral 1%, se
alcanzacon15000puntosk, el Fe recíen la al-
canzacon 43000puntosk. Estosedebea que
el nivel deFermidel Cu escruzadopor estados
con simetŕ�a mayormentes y quetienenforma
parab́olica.Encambio,el nivel deFermidelFe,
paraambaspolarizacionesdeesṕ�n, escruzado
por bandaselectŕonicascon simetŕ�a d ya que
losestados3d noest́ancompletamentellenosen
ambasproyeccionesde esṕ�n. Las bandascon
estaúltima simetŕ�a son muy “rugosas”,o sea
quecruzanel nivel de Fermi repetidasvecescomosepuedeobservar en el grá�co 1.4
paralasbandasdowndel Co.Porlo tantoel cálculodeconductividada partir debandas
conestadosd enel niveldeFermisonmáspropensosapresentarerroresnuméricoscomo
losmencionadosenel párrafoanterior.

2Unadescripcíonmásdetalladadelmétodoseencuentraenel aṕendiceD.
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2.3. Medición del transporte eléctrico

I

V

Figura 2.5: Esquemade la dis-
posicíon de los contactosen el
método de las cuatro puntas.
Por los contactosexternos in-
yectamoscorrientea la muestra,
mientrasque por los contactos
internosmedimoslacá�dadepo-
tencialenla misma.

Para el estudioexperimentalde las propiedadesde
transportede las diferentespeĺ�culas delgadasestudia-
dasse realizaronmedicionesde resistenciaen función
de campomagńetico a temperaturaambientey a 4,2 K.
Lasmedidasserealizaroncon la técnicausualdemedi-
ción a cuatropuntas(�gura 2.5) concorrientecontinua.
Seutilizarondosequipospararealizarlasmedicionesen
distintosrangosdecampomagńetico.Unodeellosesun
electroiḿanquepermiterealizarlasmedidasdemagne-
totransportehastaun campoaplicadode 1,4 T. La ali-
mentacíon de los imanespermite �jar la magnituddel
campoy la velocidaddevariacíondelmismo,lo queper-
mite hacerbarridosde campomagńetico. El campoes
medidoporunapuntaHall y seutiliza un controladorde
temperaturacon unaresistenciade carbon-glassparala
medicíon dela temperatura.El otro equipopermiteapli-
car camposde hasta9 T queesproducidopor un imán
superconductor. En estecaso,la intensidaddel campose
midió directamenteatravésdela fuentecalibradadelequipo.El controladordetempera-
turaconsistebásicamentedeunaresistenciacernox.

2.4. Medición de la magnetizacíon

2.4.1. Medición dir ecta

Unadelasformasdemedirla magnetizacíondelasmuestrasfuea travésdeunmag-
net́ometroSQUID. Sunombresigni�ca superconductingquantuminterferencedeviceo
dispositivo superconductordeinterferenciacuántica.El sensordemagnetizacíon consta
de un anillo superconductorcon unajunturaJosephsonquepermitemedir la variacíon
de�ujo magńeticodentrodel mismoconmuchaprecisíon.La variacíon del �ujo seob-
tienemoviendola muestraubicadaenel centrodel anillo, en la direccíon perpendicular
al planodeéste.El campomagńetico,generadoporun imánsuperconductor, esaplicado
engeneralendireccíonparalelaa la super�ciedela muestra,enunrangode P 5 T y para
temperaturasdeentre5 y 300K. Serealizaronmedicionesdemagnetizacíon enfunción
dela temperaturay magnetizacíonenfuncióndel campomagńetico.
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2.4.2. Medición a travésde resonanciaferr omagńetica

Paramedir la respuestamagńeticatambíenseutilizó la técnicade resonanciaferro-
magńetica.Estatécnicano es una medidadirectade la magnetizacíon como lo es la
descriptaanteriormente,sino quesu valor se in�ere de la dinámicade ella. El campo
magńeticoexternoconstanteesgeneradopor un electroiḿanhastaunaintensidadde1,4
T, mientrasqueparael campovariableen el tiemposeutilizan microondasde 9 y 33
GHz.

2.4.2.1. Fenomenoloǵ�a

M

H
h

Figura 2.6: Esquemadel
movimiento de precesíon
deM enFMR.

Un materialferromagńetico sometidoa un campode mi-
croondas,h, de cierta frecuencia,n, sumadoa un campo
magńeticoest́atico,H0, perpendicularesentreś�, estaŕaenreso-
nanciadesusmomentosmagńeticosbajociertascondiciones.
Estefenómenosepuedeestudiara travésde la ecuacíon de la
dinámicadela magnetizacíonM:

dM
dt

� gM  Hef f � (2.22)

donde
Hef f

� H0 � hei2pnt
�

El campoefectivo, Hef f , tambíenpuedeincluir camposcristalinosy demagnetizantes3.
g �

e
2mcg esel factorgiromagńeticoy g el factordeLand́e.Engeneral,hallarla frecuencia

deresonanciaconsistededospasos:el primeroesencontrarla direccíondeequilibriode
los momentosmagńeticosquedependedel campoefectivo, Hef f , en la muestra.Luego
hayqueresolver la ecuacíondiferencial(2.22)paraencontrarla frecuenciaderesonancia
,quedependetantodela orientacíon deequilibrio comodeHef f . Comopodemosver de
la ecuacíon (2.22) la variacíon deM conrespectoal tiempodependede la componente
perpendicularde Hef f con respectoa ella. Por lo tanto,generalmente,el movimiento
resultanteesdeprecesíon comomostramosesqueḿaticamenteenla �gura 2.6.

3Unabrevedescripcíondeestosdosefectosla encontramosenel aṕendiceE.
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2.4.2.2. Geometŕ�asdemedición

Existendosgeometŕ�asdemedicíon deusomásfrecuenteenlaspeĺ�culasdelgadas.
Una de ellases la llamadade medicíon en el plano(in-plane), queconsisteen queel
campomagńeticoexternoest́e enel planodel �lm , o seaQH = 90k según la �gura 2.7.
Luego se realizaun barrido para0k

=

F H =

360k en buscade posiblesanisotroṕ�as
dentrodel plano.

Porotroladoest́ala geometŕ�a fueradelplano(out-of-plane), queconsisteenestudiar
los camposderesonanciaparadireccionesdeH0 no coplanaresconel �lm . Usualmente
sehacenbarridospartiendodeQH = 0k hastaQH = 90k .

Q

QH

z

M
H

yx

F
F H

Plano

Film

Figura 2.7: Convencíon deejesy ángulosrespectoal planodela peĺ�culadelgada.
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Caṕ�tulo 3

Magnetorresistenciagiganteen
superredesCu/Fe.

3.1. Intr oducción

Comohemosmencionadoen la seccíon 1.4.1.3,los sistemasen multicapaspueden
presentarGMR inversa(IGMR). En 1994seobserv́o porprimeravezesteefectocuando
J.M. Georgeet al. [45] midieronla IGMR demulticapasFe/Cua lascualesselescreć�a
unamonocapade Cr cadados capasde Fe. El comportamientoinversoseobserva en
estesistemaparacamposaplicadosde hasta0,2 T, mientrasqueparacamposmayores
presentaun comportamientodirectocomomuestrala �gura 3.1. En particularla GMR
inversaes máxima cuandoel espesorde la capade Cu es de 14 	A, que es el ancho
necesarioparaquelascapasdeFeseacoplendeformaantiferro,comoseesperaparauna
multicapa(MML) Fe/Cu.Porotro lado,a travésdeuncálculohechoporD.J.Singh[61],
sesabequeunacapamuydelgadadeCrsobreFeodentrodeéste,seacoplaŕafuertemente
de forma antiferromagńetica.Cuandoseaplicael campoexterno,la primeracapaque
respondea estecampoesla deFesin Cr, ya quesucampocoercitivo esmuchomenor.
Estaprimeraalineacíon de capasde Fe producela GMR inversa.Con la aplicacíon de
camposmayores,comienzaa alinearseel Cr con respectoal hierro circundante,dando
lugaraGMR directaconun comportamientoparecidoal deunasuperredFe/Cr.

Desdeun puntode vista fenomenoĺogicoseatribuyó esteefectoa queel Cr induce
a la capade Fe quelo contienea cambiarsu comportamientorespectoa la dispersíon
dependientedelesṕ�n, y comovimosenla seccíon1.4.1.3éstaesunacondicíonnecesaria
parapodertenerGMR inversaya queambascapasmagńeticasdejandesersimilares.I.
Mertig et al. [13] hicieronun estudioteórico teniendoencuentala estructuradebandas
delsistemaperoincluyendoal Cr enloscálculostansolocomosimplesimpurezasdentro
dela capadeFe.Deestaforma,pudieronexplicar la partedela curvaexperimentalenla
cualla GMR esinversa,sinembargonodieroncuentadelcomportamientoaaltoscampos
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3.1.Intr oduccíon

Figura 3.1: Magnetorresistenciaenfunción delcampomagńeticoaplicadoparael sistemaFe(15
	A)/Cu(16 	A)/Fe(12 	A)/Cr(4 	A)/Fe(12 	A). La �gura incluidamuestrala MR paraunamulticapa
Fe(12 	A)/Cr(6 	A). En estegrá�co la MR est́a de�nida como Rl H mon Rl Hsat m

Rl Hsat m

y H est́a enunidadesde
0,1T.

paraloscualesla GMR sevuelvedirecta.Supusieronquedebidoala pocacantidaddeCr
depositado,́esteseibaadistribuir comoimpurezasdiluidasdentrodela capadeFepero,
hastael momento,no seha hechoningún estudioparadeterminarsi éstoesrealmente
aś�. Cabela posibilidadde queel Cr forme unaincipientecapacontinuaen cuyo caso
hayqueconsiderarel efectodelCr sobrela estructuradebandasdelsistema.Porlo tanto
en estecaṕ�tulo focalizamosel estudioen las siguientescuestiones:(a) la importancia
relativa entreefectosintr�́nsecos(bandaselectŕonicas)y extr�́nsecos(impurezas)en la
GMR inversaobservadaen las MMLs Cu/Fecon Cr, (b) la dependenciade la GMR
conla cantidaddeinterfacesFe/Cry/o la rugosidaddelasmismas.(c) la posibilidadde
coexistenciadeGMR inversaenunageometŕ�a y directaenla otrageometŕ�a.Parallevar
a caboesteestudioconsideramosunaMML Cu/Feen la cual unao máscapasde Cr
est́an intercaladascadadoscapasdeFe.Comoel Fey el Cr tienenaproximadamenteel
mismovolumenatómico,esperamosqueel Cr seinterdifundaparcialmente.Peroesto
dependeŕa del métodoy delascondicionesdecrecimiento,quepuedenin�uir de forma
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3. MagnetorresistenciagiganteensuperredesCu/Fe.

Fe Cu Cr

( )AP ( )P ( )FSM
Figura 3.2:Esquemasdelasdiferentessituacionesestudiadas.Con p APq denotamosla con�gura-
ción dondelascapasdeFesubsecuentesest́anacopladasantiferromagńeticamente, p Pq signi�ca
deformaferromagńeticay por p FSM q entendemoslassituacionesdonde,a travésdecálculosde
momentomagńetico�jado, el Cr seacoplaferroconrespectoal Fequelo circunda.

determinanteen el gradode interdifusíon. Si la interdifusíon no escompleta,seforma
unacapade Cr no aliadacon el Fe y, desdeel puntode vista electŕonico tenemosque
considerarqueestascapasde Cr formanbandaselectŕonicasy que,por otro lado, los
átomosdeCr aisladosseanimpurezas.

Proponemoscompararcomocambiala conductividadenestetipo demulticapaspara
situacionesenlascualeslascapasdeFeest́anacopladasdeformaantiferroy ferro entre
ś�, y tambíencuandola capadeCr est́a alineadaferromagńeticamenteconel Fecircun-
dante.En la �gura 3.2mostramoslos esquemasdelasdiferentessituacionesmagńeticas
estudiadas.

Loscálculosdetransportelosrealizamosdentrodelmarcosemicĺasicodela ecuacíon
deBoltzmanndetal maneraquelascontribucionesde lasbandassontomadasencuen-
ta expl�́citamentea travésde las velocidadessemicĺasicas.Las correccionesde vértice
(dispersíon conángulocercanoa 180k ) sondespreciadas.En CIP estascorreccionesson
menosimportantesqueenCPP, perolastendenciasenlos resultadosno sevenin�uidas
por estasimpli�cación.Los tiemposderelajacíon seconsiderandependientesdel esṕ�n,
a travésdeunaparametrizacíon adecuada.Solamenteconsideramosdispersíon elástica,
la cualconserva la proyeccíon delesṕ�n enlasinterfacesy enel volumen.
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3.2. Métododecálculo

Paraobtenerla estructurade bandasutilizamosel código WIEN97 mencionadoen
la seccíon 2.1.1.2con un potencialde intercambioy correlacíon dadopor Perdew y
Wang[62]parala aproximacíondedensidadlocaldeesṕ�n (LSDA).

Comofue mencionadoen la introduccíon, las conductividadessoncalculadasutili-
zandola ecuacíon semicĺasicadeBoltzmannenla aproximacíondetiempoderelajacíon
sin considerarlas interaccionesquepuedencambiarla polarizacíon de esṕ�n (spin-�ip)
talescomola de esṕ�n-órbitao la colisión con magnones.Por lo tantousamosla ecua-
ción(1.26)paraobtenerel tensordeconductividad,peroteniendoencuentaquetenemos
transportepolarizadoenesṕ�n y quela super�ciedeFermiest́a formadapor estadosco-
rrespondientesa diferentesbandaselectŕonicas.La ecuacíon (1.26)la reescribimosdela
siguientemanera:

ss
ii

�

� e2

4p3 å
sW n

t s
�2� dSF

$ vsn
i

�

k �*&

2 1
4

Ñke
4

� (3.1)

dondes da cuentade la polarizacíon de esṕ�n, n es el �́ndice de banda.El tiempo de
relajacíon, t s independientedek, esun paŕametroquedependedel esṕ�n.

Suponemosquet s vienedadopor la interaccíondelos electronesdeconduccíon con
lasimpurezasdel sistema.En esteesquemael únicorol dela estructuradebandasesdar
cuentadela velocidadsemicĺasicadelos electronesparalos diferentesvaloresdek. Por
lo tantoel tiempoderelajacíon est́a dadopor las impurezasde los materialesquecons-
tituyen la superredy suponemosqueseinterdifundenprincipalmenteen las interfaces.
Lasimpurezasdetipo Cu est́anenla interfazCu/Fey lasdetipo Cr enla deCr/Fe.Con
respectoalasimpurezasmagńeticasenCu,la referencia[63] nosmuestraquelasmismas
aportandeformadespreciablea la densidaddeestadosenel nivel deFermiy por lo tanto
la GMR noseveafectadapor éstas.

Comoestamossuponiendoquela concentracíon de impurezaseslo su�cientemente
chicacomoparaquela ecuacíon deBoltzmanntengavalidez,podemosaplicarla regla
de Matthiesseny sumarlas contribucionesde cadauno de los tipos de impurezaspara
estimarel tiempoderelajacíon.Estamosinteresadosenla evolución dela GMR enfun-
ción de la concentracíon relativa deambostiposde impurezasy no enel valor absoluto
de la conductividad,por lo tanto,consideramosqueparacadaunade lasmulticapas,el
númerototal dedispersoresporceldaunidades�jo e igualaunadadaconstanteK,o sea

cCrNCr/Fe � cCuNCu/Fe
� K cCu � cCr J 1 � (3.2)

dondeNAH Fe esel númerodeinterfacesporceldaunidad(A=Cr o Cu)y cA esla concen-
tracíon atómicadel átomodetipo A correspondiente.

Como dijimos anteriormenteen el l�́mite de bajasconcentraciones,los eventosde
dispersíon de los distintoscentrossepuedentomarcomoindependientesy por lo tanto
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podemosescribira t s siguiendola regladeMatthiessen.El valordet s vienedadoporun
promediopesadodet CuH Fe y t CrH Fe y utilizamoslasconcentracionesrelativascomofac-
toresdepeso.Parala con�guraciónmagńeticaenla cuallascapasdeFeest́analineadas,
la expresíonparat s seescribe,�nalmente,dela siguientemanera

1
t s

�

K
N


 1 � x̄Cr

t s
Cu/Fe

�

x̄Cr

t s
Cr/Fe

�r� (3.3)

donde
x̄Cr

�

NCr/FecCr

NCu/FecCu � NCr/FecCr
y

N � NCr/Fe � NCu/Fe�

x̄Cr esla concentracíon relativa decentrosdispersoresdeCr. t A H Fe esel tiempoderela-
jación del Feenpresenciade impurezasdeCr o Cu. En el cálculode la GMR el factor
K / N secancela.

Enlacon�guraciónantiparaleladecapassucesivasdeFelaexpresíoncorrespondiente
parat s esmezcladelos tiemposderelajacíon delos canalesmayoritariosy minoritarios
de capascontiguasen volumen.Siguiendola referencia[13], parala determinacíon de
t s en estacon�guración asumimosquela densidadlocal de estadosen el nivel de Fer-
mi de las capasmagńeticastieneel mismovalor paraambaspolarizaciones.Entonces
escribimos,

1
t s

�

K
N


 1 � x̄Cr

t s
Cu/Fe

�

x̄Cr

t
:

s
Cr/Fe

�r� (3.4)

donde� s indicala polarizacíondeesṕ�n contrariaa s.
Ennuestroscálculos,losvaloresdet s

A H Fe queaparecenenla expresiones(3.3)y (3.4)
sonpaŕametrosqueobtenemosdecombinarresultadosqueaparecenenla literaturacon
resultadosdecálculospropios.Porun lado,sueleconsiderarsecomoun datoimportante
la llamadaasimetŕ�a deesṕ�n,

bA/Fe
� t 5

A/Fe / t 6

A/Fe � (3.5)

éstanosdaideadela polarizacíon relativa debidaa la dispersíon dependientedel esṕ�n.
Por otro lado, podemosde�nir la siguienteexpresíon parala conductividad del Fe en
volumenenpresenciadeimpurezas

sA H Fe
� t 5

A/Fes̃ 5

Fe � t 6

A/Fes̃ 6

Fe� (3.6)

dondes̃s
Fe, productodenuestrocálculo,esla contribucióndelasbandaselectŕonicasa la

conductividaddel Feenvolumenparacadacanaldeesṕ�n s, dividida por sucorrespon-
dientetiempode relajacíon. La expresíon (3.6) essimplementeun promediopesadode
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lasconductividadesdeamboscanalesde esṕ�n, los pesossonlos tiemposde relajacíon
paracadacanaldebidoa las impurezas.Los valoresdebA H Fe y los de sA H Fe sontoma-
dosdela referencia[64]. De lasecuaciones(3.5)y (3.6)podemosobtenerlos valoresde
t s

A H Fe, a loscualesmostramosenla tabla3.1.

Cr Cu
s 5

A H Fe 0.12 0.53

s 6

A H Fe 0.70 0.065
bA H Fe 0.11 3.68
t 5

A H Fe 1.05 4.84

t 6

A H Fe 9.75 1.31

Tabla 3.1: s s
A s Fe esla inversade la resistividad residualdel Fe en volumenen presenciade las

impurezasconsideradasen estecaṕ�tulo al 1%; los valoresson tomadosde la referencia[64]
y sondadosen p µWcmq

n 1. bA s Fe esel coe�cientede asimetŕ�a de esṕ�n del Fe dopadocon las
impurezasconsideradas;los valoressontomadosde la referencia[13]. t s

A s Fe sonlos tiemposde
relajacíon paraambaspolarizacionesde esṕ�n obtenidosde la ecuacíon (3.6) y est́an dadosen
unidadesarbitrarias.

La situacíon experimentalde saturacíon en el cual las magnetizacionesdel Fe y Cr
est́an alineadasesunasolucíon del problemaen presenciade campomagńeticoaplica-
do. Un artilugio de cálculo parasimular la saturacíon magńetica,es hacerun cálculo
imponiendocondicionesdev�́nculo,espeć��camentetomamoscomov�́nculoel momen-
to magńetico total de la celdaunidad.Estosigni�ca queal hacerla autoconsistenciala
magnetizacíon de la celdasiempresemantiene�ja en el valor deseado.De estaforma
podemossimularel campoaplicadoya quevamosbuscandosolucionesparamomentos
magńeticoscrecientes.

De�nimos a la raźon deGMR como

GMR �

s ii
�

AP�

s ii
�

P�

� 1 � 1
=

GMR
=

� ¥ (3.7)

dondeP
�

AP� signi�ca con�guración paralela(antiparalela).Si estecoe�cienteespositi-
vo (negativo) tenemosIGMR(DGMR).La con�guraciónP esla con�guracióncorrespon-
dienteaalinearparalelamentea losFea loscostadosdel Cu (campobajodesaturacíon).
En el casode los cálculosa momentode esṕ�n �jo, P denotala con�guración quese
obtienecon los camposmásaltos.AP siempreindica la con�guración inicial dondelas
capasdeFea loscostadosdeCuest́analineadasdeformaantiparalela.
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3. MagnetorresistenciagiganteensuperredesCu/Fe.

3.3. Resultados

Loscálculoshansidohechosparasuperredescrecidasenla direccíon(001)y siguien-
do la estructuraBCCdelFe.Comolascapassonlo su�cientementedelgadas,asumimos
queel Cu crecede forma epitaxialsobreel Fe,con la mismaestructura,́estoeslo que
sucedeexperimentalmentecomosepuedeveratravésdeespectroscopiaderayosX [65].
El paŕametrode redenel planoesel correspondienteal optimizadodel Feenel marco
LDA (2,77 	A), por otro lado lasdistanciasentreplanosinterfacialesCu/Fey Cr/Feson
tambíen las optimizadasLDA. Utilizamosun radio de muf�n tin, Rmt , de 2,0 unidades
atómicasparalos trestiposdeátomosestudiados.El paŕametrodecorte,quedacuenta
de la cantidaddeondasplanasdela baseenla zonaintersticial,estomadodetal forma
queRmtKmax = 8, dondeKmax esel máximomóduloconsideradoparalos vectoresdela
redreć�proca.Encontramosquela distanciainterfacialCu/Feaumenta5% (corresponde
aunadistanciainterplanarde1,45 	A) conrespectoal paŕametrodereddelFeenvolumen
enla aproximacíonLDA, mientrasqueparaFe/Crla interfazdisminuyeen4% (1,32 	A).
TodoslospaŕametrosoptimizadosLDA seencuentranenla tabla3.2.

Elementosen
volumen

Paŕametrodered
[ 	A]

Interfaces Distanciainterfacial
[ 	A]

Fe 2,77 Cu/Fe 1,45
Cu 2,78 Fe/Cr 1,32
Cr 2,86

Tabla3.2:Paŕametrosderedy distanciasinterfacialesdeequilibriocalculadasenla aproximacíon
dedensidadlocaldeesṕ�n (LDA)

La estructurade bandases calculadautilizando un barrido de 167 puntosk en la
primerazonadeBrillouin (FBZ). La autoconsistenciaeshechahastaasegurarnosqueel
nivel deFermiest́e convergido orbital por orbital y no sólo en formapromedio.Parael
cálculode la contribución de lasbandasa la conductividadutilizamosel métodode las
áreasorientadas(verseccíon2.2.1)sobreunamallade20000puntosk. Loscálculosson
hechosparalos sistemasdescriptosanteriormente,sevaŕ�a la cantidaddeplanosdeCu
y en la región Fe/Crseconsideranvariascombinacionesde átomosy planosde estos
elementos.Estascombinacionescontemplandiferentecantidadde planosde Cu, de Fe
y de Cr. Con el objetivo de “medir” la importanciarelativa de las bandascon respecto
a las impurezasy dever la dependenciadela IGMR conel númerodeinterfacesFe/Cr,
conla rugosidady conla geometŕ�a demedicíon,analizamoslassiguientessituaciones:
i) Efectosde lasbandasdel Cr sobrela GMR, ii ) Los efectosde las impurezasdeCr y
Cusobrela GMR ensuperredesFe/Cuy iii ) LosefectoscombinadosdeimpurezasdeCr
y Cu,y bandasdeCr.
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3.3.Resultados

3.3.1. Efectosde lasbandaselectrónicasdel Cr sobre la GMR.

Paraestudiarel efectode las bandas,los cálculosde transportelos realizamospara
unamulticapaFe3/Cu4 /Fe/Cr/Fe/Cu4 enfuncióndela distanciainterfacialFe/Cr. Hemos
estudiadoestesistemaaúncuandoesbiensabidoquepara4 capasdeCuel acoplamiento
entrecapasdeFeesferromagńetico,recíenpara8 o 9 capasexisteunacopleantiferro.A
pesardeesto,propusimossolucionesantiferropara4 capasya queel tiempodecálculo
nos imponel�́mites y obtuvimosla GMR suponiendoqueestacon�guración es la del
estadofundamental.

En la �gura 3.3 mostramoslos resultadosobtenidosparala GMR enlasgeometŕ�as
CPPy CIP. Los resultadosdadosenesta�gura notienenencuentala variacíondet s con
la concentracíon de impurezas,solamentesetienenen cuentalos efectosde las bandas
sobrela GMR. por lo tanto el valor de t s es el mismo paraambaspolarizacionesde
esṕ�n. En 3.3(a)mostramosel valor de la GMR paraFe3/Cu4 con paŕametrosde red
deequilibrio LDA. Comparando3.3(a)con3.3(b)sepuedever queseproduceun gran
cambioenlaGMRconlasolaintroduccíondelCr, especialmenteenlageometŕ�aCPP. En
la �gura 3.3(b)la distanciainterfacialFe/Cresla correspondientea la deFeenvolumen
optimizadoLDA. En la �gura 3.3(c)mostramoslos resultadosparaunacontraccíon de
4% dela distanciainterfacialFe/Cry enla 3.3(d)de10%. En estasisteḿaticapodemos
verqueal aumentarla hibridizacíonentrelos átomosdeCr y Fe,la tendenciaa la IGMR
aumenta.Estoesmásnotoriosobretodoenla geometŕ�a CPP.

-0,8

-0,6

-0,4

-0,2

0,0

0,2

0,4

CIP
CPP

(a) (b)
(d)

G
M

R

(c)

Figura 3.3: Contribución de las bandas electŕonicas a la GMR para a) Fe3/Cu4, b)
Fe3/Cu4/Fe/Cr/Fe/Cu4 con unadistanciainterfacial Cr/Fe igual a la de Fe en volumen,c) y d)
idemb) perocon la distanciaCr/Fecontrá�da 4% y 10% respectivamente.Las superrredesson
crecidasenla direccíon (001).La zonasombreadaindicaGMR inversa.

54



3. MagnetorresistenciagiganteensuperredesCu/Fe.

3.3.2. Contribución de las impur ezasde Cr y Cu sobre la GMR de
superredesFe/Cu .

Los efectossobrela GMR de las impurezasen el l�́mite de bajadilución, comoya
hemosexplicadoanteriormente,sontenidosencuentaa travésdet s. Lasmulticapases-
tudiadasenestecasosondel tipo FeN/CuM (N = 3,5 y M = 4,8), por lo tantonotenemos
en cuentael efectode las bandasdel Cr. Solamenteanalizamoscómo la concentracíon
relativa de impurezasdeCr, x̄Cr, in�uye sobrela GMR. En la �gura 3.4 mostramoslos
resultadosde cambiarel númerodecapasde Cu y Fe en función de x̄Cr. Al cambiarel
númerodecapasdeFenoapareceunamodi�caciónenlastendenciasni enlosvaloresde
la GMR. Estolo podemosvercomparandolas�guras 3.4(a)y 3.4(b)dondeaumentamos
de tresa cinco el númerode monocapasde Fe. Al aumentarx̄Cr vemosunatendencia
a la IGMR. En CIP estatendenciaesmásclaraqueenCPP, peroenestaaproximacíon
losvaloresdela GMR enambasgeometŕ�ascorrespondenaGMR directa.Encambio,si
aumentamosla cantidaddecapasdeCu(de4 a8), la tendenciaa IGMR enCIPaumenta
y paraunrangopequẽnodex̄Cr la GMR setornaefectivamenteinversa(ver �gura 3.4(c))
queeslo quesehaobservadoexperimentalmenteparala cantidaddecapasdeCuconsi-
derada.Porotro ladoenCPP, vemosquela variacíon de la GMR conx̄Cr esaún menor
queenloscasosanteriores.

En los cálculosde transporterealizadosen esteapartadoel nivel de Fermi seman-
tuvo �jo en el valor correspondientea las multicapassin impurezas.Parasosteneresto
último, estimamosqué error podŕ�amoshaberestadocometiendoal no teneren cuenta
las impurezasen la determinacíon del nivel de Fermi. Paraestosuponemosteneruna
concentracíon del 5% deimpurezasdeCu y Cr enFequeesunabuenacotamáximay
tambíen quetenemostantasimpurezasde Cr comode Cu. Con estosdossuposiciones
y sabiendola cantidadde electronespor excesoo defectoque aportanlas impurezas,
estimamosel corrimientodel nivel deFermi.Encontramosquelos valoresdeGMR cal-
culadosparaestenuevo nivel deFermivaŕ�anenun 4% y 2% paralasgeometŕ�asCPP
y CIP respectivamente,y por lo tantono afectana lastendenciasobservadas.
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Figura 3.4: GMR calculadaparaa) Fe3/Cu4, b) Fe5/Cu4 y c) Fe3/Cu8 enfunción de la concen-
tracíon relativadedispersoresdeCr, x̄Cr. LasáreassombreadascorrespondenaIGMR. Lasl�́neas
rectasmuestranla GMR dadaúnicamentepor la contribución delasbandas.El númerodemono-
capasatómicasencadacapadelasmulticapasest́a dadoenlos esquemasqueseencuentrana la
derechadelas�guras.
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3. MagnetorresistenciagiganteensuperredesCu/Fe.

3.3.3. Efectocombinadode impur ezasdeCr y Cu y debandasdeCr

En esteapartadoanalizamoslasdoscontribucionesa la GMR enformaconjunta.El
efectode las bandasde Cr esestudiadointroduciendoen el sistemacapascontinuasy
discontinuasdeCr y los efectosdeimpurezasdela formausualenestetrabajo,a través
det s. Acá estamosasumiendoquepartedel Cr depositadoseinterdifundeenel Fe,pero
dependiendodela cantidaddepositadapartedelCr empezaŕaaformarunacapacontinua.

En la �gura 3.5mostramoslosefectosdeintroducirunnúmerovariabledeinterfaces
de Fe/Cr, y tambíen de capasde Cu sobrela GMR. En el grá�co mostramosadeḿas
la contribución de lasbandassin tenerencuentaimpurezas(l�́neasrectas).En la �gura
3.5(a)vemoscómola inclusión debandasdeCr modi�ca drásticamentea la GMR enla
geometŕ�a CPP, si la comparamosconla �gura 3.4(a).Ahorala GMR enCPPespositiva
paracasi todo el rangode valoresx̄Cr. Es interesantenotar que las impurezasde Cu
(valoresbajosdex̄Cr) hacenquela GMR tengaunatendenciaa seraún másdirectaque
considerandosólo la contribución de la banda.En cambioa valoresmásaltosde x̄Cr la
tendenciaserevierte y setorna inversa.Para la geometŕ�a CIP esteúltimo comentario
tambíenesválido.En estageometŕ�a la tendenciatambíeneshaciala GMR inversapero
convaloresdeGMR máspequẽnos.

Si cambiamosel númerode monocapasde Cu (de 4 a 8), la GMR en CPPsigue
siendoinversaperocon valoresmáspequẽnosqueen el casoanterior, mientrasqueen
CIPsemantieneprácticamenteigualquecon4 capasdeCu.Ver�gura 3.5(b).Esperamos
queparael númerodecapasdeCu (8 ó 9) parael cualocurreel máximoacoplamiento
antiferro,la GMR enCPPseainversay demayormagnitudqueenCIP. Porotro lado,la
CIPno sevemodi�cadaenformaapreciableparalosespesoresdeCuestudiados.

Duplicandola cantidaddeinterfacesFe/CrnoseobservaningúncambioenCIPmien-
trasqueenCPPel valordela GMR seduplica(�gura 3.5(c)).

Tambíensimulamosunarugosidadordenadaenlasinterfacesponiendounamonoca-
paquecontieneunaaleacíon ordenadadeFeCracadaladodela capadeCr. En la �gura
3.5(d)podemosobservar queobtenemosun rangomayordex̄Cr parael cual la GMR es
inversaenCIP, mientrasqueenCPPnoseproducencambiosconrespectoa lo mostrado
en la �gura 3.5(a).Esteefectolo podemosentendersi consideramosqueestamosintro-
duciendointerfacesFe/Crperpendicularesala direccíondetransporte,resultandóestoen
unacontribución del tipo CPPen la geometŕ�a CIP. Por lo tantola hibridizacíon del Fe
conel Cr contribuyea la IGMR. Sin embargo el efectono eslo su�cientementeimpor-
tantecomoparacambiarcualitativamenteel comportamientode la GMR. Porotro lado
en CPPla GMR no presentaningunafuenteadicionalde dispersíon respectodel caso
estudiadoen3.5(a)comoacabamosdever. Paratodosloscasosestudiadosesinteresante
notarquela GMR alcanzaunmáximoparaun dadovalordex̄Cr.
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Figura 3.5: GMR calculada para a) Fe3/Cu4/Fe/Cr/Fe/Cu4, b) Fe3/Cu8/Fe/Cr/Fe/Cu8, c)
Fe3/Cu4/Fe/Cr/Fe/Cr/Fe/Cu4 y d) Fe3/Cu4/Fe/Fe0 t 5Cr0 t 5/Cr/Cr0 t 5Fe0t 5/Fe/Cu4 en función de la
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Lasl�́neasrectasmuestranla GMR dadaúnicamentepor la contribución delasbandas.El número
decapasatómicasencadaregión delasmulticapassemuestraenlosesquemasdela derecha.
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3. MagnetorresistenciagiganteensuperredesCu/Fe.

3.3.4. Evolución de la GMR con alineamientomagnéticocreciente

En la tabla 3.3 mostramoslos resultadosobtenidosparala GMR de una multica-
pa Fe3/Cu4/Fe/Cr/Fe/Cu4 conconcentracíon de impurezasx̄Cr = 0,5 cuandorealizamos
cálculos�jando el valordelmomentomagńetico,conel objetivo desimularla aplicacíon
decamposmagńeticosfuertes.MostramoslosvaloresobtenidosdeGMR paradiferentes
valoresdel momentomagńetico total de la celda,junto con los momentosmagńeticos
del Cr y de los Fe.Nuestroscálculosreproducenel comportamientoexperimental.Ob-
servamosun incrementoinicial de los valoresde GMR hastaalcanzarla saturacíon a
bajoscampos.Másallá de estepunto,selogra un mayoralineamientode los momen-
tosmagńeticos,enparticularconsideramosdoscon�guraciones,FSM1y FSM2,consus
momentosmagńeticos�jados según indica la tabla3.3.Paraestosdosúltimos la GMR
sevuelvenegativaenCIP, comohasidoobservadoporJ.M.Georgeetal. enla referencia
[45]. En CPPla GMR sevuelve negativa solo paraFSM2,peroFSM1 ya muestrauna
tendenciahaciala DGMR.Esteresultadoponeenevidenciala importanciadelosefectos
quetienenlasbandassobrela GMR delossistemasestudiadosatravésdelasvelocidades
semicĺasicas.

Con�guración
magńetica µcelda µFe µCr CIP-GMR CPP-GMR

AP -4.88 1.14 -0.22 0 0
P 8.82 1.02 -0.25 0.12 0.65

FSM1 13.00 1.95 0.30 -0.20 0.27
FSM2 16.00 2.42 0.98 -0.30 -0.34

Tabla 3.3: Valoresde CIP y CPP-GMRcalculadosparadiferentescon�guracionesmagńeticas
dela superredFe3/Cu4/Fe/Cr/Fe/Cu4. µceldadenotael momentomagńeticototal por celdaunidad
y µA el momentomagńetico local de los átomosde Cr y de Fe adyacentesa la capade Cr. AP
es la con�guracíon magńetica a campocero,P denotala con�guracíon de saturacíon a bajos
campos(capasde Fe alineadasa travésdel Cu), FSM1 y FSM2 sonlas con�guracionesen las
cualesel momentomagńetico total esmayorqueparala con�guracíon P. En negrita resaltamos
los resultadosqueindicanGMR directa.TodoslosmomentossondadosenunidadesdeµB.

3.4. Conclusiones

Hemosdeterminadola competenciaentrelos efectosde impurezasdeCu y Cr y de
bandasdeCr enla determinacíondel tipo deGMR (directao inversa)parasuperredesdel
tipo (Fe/Cu/Fe/Cr/Fe/Cu)N. Las conductividadesparaobtenerlos valoresde GMR han
sidocalculadasutilizandola ecuacíon linealizadasemicĺasicadeBoltzmannen la apro-
ximación detiempoderelajacíon.No hansidoconsideradaslos correccionesdevértice.
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3.4.Conclusiones

Lasvelocidadessemicĺasicashansidoobtenidasdeestructurasdebandascalculadasdes-
deprimerosprincipiosenla aproximacíon LDA. Los efectosdeimpurezahansidocon-
sideradosa travésde tiemposde relajacíon isotrópicosdependientesde la polarizacíon
del esṕ�n. Tambíenhemosasumidoquetrabajamosenel l�́mite debajaconcentracíon de
impurezas,lo quepermitecalcularlos tiemposderelajacíona travésdeunaexpresíon ti-
po ley deMatthiessen.Enparticularal noconsiderarcorreccionesdevértices,́estopuede
derivarenunamaladeterminacíon dela conductividadsobretodoenCPP, perocomolo
quehemosanalizadoesla GMR, lastendenciasdela mismasonaceptables.

Losvaloresy signosdela GMR calculadosdependenfuertementedelgradodehibri-
dizacíonentrelascapasdeFey Cr, especialmenteenla geometŕ�a CPP.

EnausenciadebandasdeCr enloscálculosy teniendoencuentasólo lasimpurezas,
hemosvisto unaclaratendenciaa la IGMR en CIP. Estatendenciadependede la con-
centracíon relativadeimpurezas.ParaciertoanchodeCuy concentracíon deimpurezas,
la GMR sevuelve positiva.En cambio,enCPPla GMR est́a lejosdeserinversa.Estos
resultadosya hab́�an sidoobtenidospor P. Zhanet al.[13]. El cambioen la cantidadde
monocapasdeFenomodi�ca los resultados.

Al agregar monocapascompletaso incompletasde Cr, hemosobtenidoun cambio
cualitativo en el comportamientode la GMR, especialmenteen CPP. En ambasgeo-
metŕ�asla GMR tieneunatendenciamayorhaciala IGMR, peroenCPPla IGMR mues-
travaloresmásgrandes.TantoenCPPcomoenCIP la GMR inversasepresentaparaun
rangoamplio de x̄Cr. Hemosmostradoqueen CPPla IGMR aumentaal agregar inter-
facesFe/Cr, mientrasqueenCIP éstano seve afectada.PodemosconcluirqueenCPP
los efectosde bandassonmás importantesquelos de impurezas,mientrasqueen CIP
sucedelo contrario.Agregar rugosidada las interfaces(en nuestrocasounarugosidad
ordenada),provocaun aumentoenla tendenciaa la IGMR enCIP. Esteefectoesdebido
a la aparicíon deinterfacesefectivasFe/Crenestageometŕ�a.

Resumiendo,hemosdadocuentadela evolución experimentalcompletadela GMR
delsistemaenestudioenpresenciadelcampomagńeticoaplicadoteniendoencuentalas
bandaselectŕonicasdel Cr.

En generalel transporteenambasgeometŕ�as,CIP y CPP, siguela mismatendencia
encuantoal signodela GMR.
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Caṕ�tulo 4

Propiedadesmagnetoeĺectricasde
peĺ�culasdelgadasdealeaciones
granulares

4.1. Intr oducción

P. Holodyy suscolaboradores[66] estudiaronexperimentalmentelaspropiedadesde
transportede materialesnanoestructuradosh́�bridos compuestospor capasmagńeticas
continuasy tambíen por agregadosmagńeticosdispuestosen capas,separadospor un
metalnoble.Los sistemasendondelascapasmagńeticasest́anformadaspor agregados
embebidosenunamatrizdemetalnoble,presentanla ventajadeevitar engranmedidael
acoplamientomagńetico intercapaquesueleocurrir debidoa la existenciadepequẽnos
puentesmagńeticosformadosenel metalnoble.

En particular, P. Schroedery colaboradores[67] estudiaronlaspropiedadesmagńeti-
casde multirredesmet́alicasCo/Ag con capasultra�nas del materialmagńetico. Este
gruporeportala formacíon de agregadosmonodominioparaespesoresde Co menores
a 10 	A. Paraespesoresmayores,las part́�culasmagńeticascoalescenen unasolacapa
magńetica.F. Fettaret al. [68] modi�caron el tamãno de los agregadosrecociendolas
muestrasy lograronde estaforma la percolación de los mismosparaespesoresde 8 	A
enmuestrastratadasa 400 k C. Veremosenestecaṕ�tulo, quela coalescenciapuedeser
alcanzadapor otro procedimiento.́Esteconsisteenaplicarun campomagńeticodurante
el crecimientodelasmuestras,lo queprovocaquelos agregadoscrezcanmáselongados
y demayortamãnodependiendodelcampoaplicado,hastaqueparaundadocampodado
sealcanzala coalescencia.Estapartedela tesisserealiźo enel laboratoriodeResonan-
ciasMagńeticasdel CentroAtómicoBariloche.

Las muestrasestudiadasest́an compuestaspor agregadosde unaaleacíon de CoFe
embebidasen Ag dispuestosdedosformasdistintastal comoesquematizamosen la �-
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4.2.Descripción de las muestrasy detallesexperimentales

gura4.1.Enuncasotenemosunaaleacíongranular(GA) dentrodela cuallosagregados
de CoFe est́an dispuestosal azar, en el otro casotenemosunamulticapaformadapor
capasde aleacíon granularseparadaspor capasde Ag. En ambossistemasestudiamos
las propiedadesmagńeticasy de transporteen función de la concentracíon del material
magńetico.En particular, pusimosatencíon en el cambiode comportamientodel trans-
portedelasmulticapasenel umbraldecoalescencia,o sea,cómocambianla resistividad
y la GMR enestetipo de multicapascuandola capade aleacíon pasade estarformada
poragregadosaserunacapaúnica.

(a) (b)

Figura 4.1: Esquemasdel tipo de peĺ�culasdelgadasestudiadas.(a) Aleacíon granulardonde
los agregadosde CoFe est́an dispuestosal azaren la matriz de Ag. (b) La aleacíon granularse
encuentraformandocapasdiscontinuasdeunamulticapaenla cualel separadornomagńeticoes
plata.

4.2. Descripción de las muestrasy detallesexperimenta-
les

Las peĺ�culasdelgadasde aleacíon granular(Co90Fe10)xAg1
:

x (0,10
=

x
=

0,50)y
demulticapasconcapasmagńeticasdiscontinuas[Co90Fe10 tCoFe/Ag tAg] u 20 (tCoFe = 5
	A, 7,5 	A y 12 	A

=

tAg =

100 	A) hansidocrecidaspor la técnicadedc-sputteringsobre
sustratosdevidrio Down-Corning. Lasmuestrassecrecieronsobre50 	A deTay conuna
capasuperiorde120 	A deTaparaprotegerladela oxidacíon.

Para crecerlos �lms de aleacíon granularse utilizó una matriz asiḿetrica de una
aleacíon Co90Fe10 (CoFe)distribuidasobreun blancodeAg. La composicíon resultante
de cadauna de las muestrassemidió medianteEDAX y seencontŕo un gradientede
composicíon atómicadel 50% a lo largo de 100 mm. Por lo tantoesposibleasegurar
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queenmuestrasdehasta3 mm deancho,la composicíon no vaŕ�a másallá de10%. El
tamãnoy la formadelosagregadosmagńeticosenlasmulticapashansidomodi�cadosa
travésdela aplicacíondeunacampomagńeticoexterno(Hdep = 0 Oe(M1), 100Oe(M2),
350Oe(M3)) al momentode la deposicíon, y tambíencambiandoal anchonominalde
CoFe(tCoFe = 5 	A (MLs5) y tCoFe = 7,5 	A (MLs7)), manteniendo�jo el espesordeAg,
tAg = 50 	A. LasmuestrasfueroncrecidasporJ.Barnardenla UniversidaddeAlabama.

La estructuracristalinadelasmuestrasseanaliźo porespectroscopiadedifraccíonde
rayosX (XRD). Enel casodelasaleacionesgranularesy debidoala pequẽnacantidadde
materialmagńetico,únicamenteseobservael pico(111)deAg enlospatronesdedifrac-
ción.La posicíondeestepico sevacorriendohaciala posicíon del deCoFeal aumentar
la concentracíondeesteúltimo. Tambíenaumentala diferenciaentreel paŕametrodered
medidoy el correspondientea la celdadeAg envolumen(siemprenegativo). Al mismo
resultadoarribaronJ.R.Mitchell y A.E. Berkowitz [69] paraaleacionesCo1

:

xAgx. En
lasmulticapas,los patronesXRD muestranen la aleacíon un texturado(111)deAg. El
espectroCoFesólo seobservaparalasmuestrasMLs7. Enestasmulticapas,seobservan
picossat́elitealrededordelpico (111)deAg, indicandounabuenaestructuraarti�cial de
lasmuestras.

Lasmedidasmagńeticassellevarona caboconun magnet́ometroSQUID. Semidie-
roncurvasdemagnetizacíonenfuncióndeT, entre4,2K y 300K enmuestrasenfriadas
cony sin campocampomagńetico,conun campode100Oeaplicadoparaleloa lasca-
pasde lasmuestras.Tambíenserealizaroncurvasdehist́eresisparael mismorangode
temperaturaalcanzandocamposdehasta5 T.

Medicionesde resonanciaferromagńetica(FMR) fueronrealizadasparaestudiarla
formade los agregados.Estasmedicionessehicieronenun espectŕometroBruker a 9,3
Ghz (bandaX) entre100K y 350K. La dependenciaangulardel campode resonancia
fueestudiadaenla geometŕ�a fueradel plano.

Las medicionesde resistividad y magnetorresistenciase realizaroncon la técnica
usualde cuatropuntascon corrientecontinua�uyendo paralelaa las capas(geometŕ�a
CIP)enun rangodetemperaturaentre4,2K y 300K y hasta1,5T.

4.3. Resultadosy discusíon

4.3.1. Medicionesde magnetizacíon

Paraestudiarlaspropiedadesmagńeticasdepart́�culaspequẽnasesusualmedircurvas
demagnetizacíon enmuestrasenfriadassin campo(ZFC) y concampomagńetico(FC).
En particular, nosotrosusamosestetipo de medicionesparaestudiarla existenciade
part́�culasmonodominioy paraestimarla distribucióndetamãnosdelasmismas.

En la �gura 4.2 mostramoslascurvasZFC y FC parala muestrade la aleacíon gra-
nularCoFe0 W 16Ag0 W 84. Comosepuedever, la curva ZFC presentaun máximoa unatem-
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peraturaquellamaremosTm. A temperaturasmayoresla magnetizacíondecrecey ambas
curvassesuperponensiguiendounaley deCuriecuyaconstantetieneun valorquepone
enevidenciala existenciadepart́�culasferromagńeticasmonodominio.La magnetizacíon
paralasmuestrasmásdiluidas(x

=

0,10)siguela ley deCurieparatodoel rangodetem-
peraturasestudiado,indicandoquelaspart́�culasmagńeticasenestasmuestrassonmuy
pequẽnaso biencasiisotrópicas(la temperaturadebloqueo,TB, esmenorque5 K). La Tm
delasaleacionesgranularesaumentamonótonamenteconla concentracíondeCoFe(ver
�gura incluidaen4.2).Tambíen,conel aumentodela concentracíon, sepuedeobservar
un ensanchamientodel máximode la curva ZFC. En lasaleacionesgranularesconx v

0,20,Tm esmayorquela temperaturaambiente.ComoTm esproporcionala la tempera-
turadebloqueo[70], entoncesla variacíon deTm estaŕ�a relacionadaconun cambioenel
tamãnodelosclustersy/o dela anisotroṕ�a magńeticadelsistema.
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Figura 4.2: Curvasdemagnetizacíon ( w ) ZFC y ( x ) FCparala muestragranularCoFe0 t 16Ag0t 84.
La �gura incluidamuestraTm enfunción dela concentracíon deCoFe,x.
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LascurvasZFCsonajustadaspor la siguienteexpresíon [71]

M
�

T � H �

� Ms

v
\

�

0

f
�

Vc � L T

MsVcH
kBT

V

dVc � (4.1)

siendovy

� 25kBT / K, Vc el volumendelos agregados,Ms esla magnetizacíon desatu-
racíondela componentemagńetica,L

�

x� esla funcióndeLangevin y f
�

Vc � esla función
dedistribución devolumendelaspart́�culas.En lasaleacionesgranulares,f

�

Vc � esuna
funcióngaussiana( f

�

Vc �

� e
:{z

� Vc
:

c Vc |

�}H 2s ~

2
)1. El segundotérminocorrespondeala con-

tribución a la magnetizacíon de la fraccíon de part́�culasbloqueadasa unatemperatura
T. Si consideramosquelaspart́�culastienenunejeuniaxialdeanisotroṕ�ay, queencada
unadelaspart́�culas,esteejeest́aorientadoal azar, amedidaquela temperaturaaumenta,
laspart́�culasbloqueadascomienzana activarsetérmicamentey susmomentosmagńeti-
cosempiezana aportara la magnetizacíon comoenun paramagnetoclásicoa travésdel
primertérminodela expresíon (4.1).

De estosajustes,encontramosun tamãno medio de 28 	A paralas aleacionesmás
diluidas(x = 0,09).Estediámetroaumentahasta40 	A parax = 0,17y esmásgrandeque
50 	A parax

<

0,20.La constantedeanisotroṕ�a deducidadelascurvassemantienecasi
constante,K = 1,5(5) 107 erg/cm3, parax

=

0,30.Estevaloresdosórdenesdemagnitud
másgrandede los queusualmentesereportanparalasanisotroṕ�asmagnetocristalinay
deforma.Esteaumentopuedeserasociadoacontribucionesdesuper�cie.

Las curvas de magnetizacíon ZFC y FC paralas multicapasse muestranen la �-
gura 4.3. Observamosun aumentode Tm con Hdep para las muestrasMLs5 y MLs7
(�gura incluida en 4.3). Estavariacíon essuave paralas muestrasMLs5, mientrasque
paralasMLs7 esmáspronunciada.En particularla muestraM3-MLs7 muestraunaTm
mayora 300 K. Las curvasde magnetizacíon de M1-MLs5 y M2-MLs5 hansido ajus-
tadassegún la ecuacíon (4.1) y usandouna función distribución log-normal( f

�

Vc �

�

e
:{z

ln � Vc H•c Vc |

�}H 2s ~

2
). El diámetromediodelos agregadosenMLs5 pasade30 	A, enM1,

hasta43 	A, en M3. Tambíen a medidaqueHdep aumenta,seensanchala distribución.
Profundizaremosel ańalisisdel cambiodeanisotroṕ�a y tamãnodelaspart́�culascuando
sepresentenlos resultadosdeFMR.

Lascurvasdehist́eresismedidasa temperaturaambiente,indicanqueun25% delos
agregadosdelasmuestrasdela serieM3-MLs5 est́anbloqueadosaesatemperatura.Este
porcentajeaumentahastael 75% paralasM1-MLs7 y, enM2-MLs7, M3-MLs7, todas
laspart́�culasest́anbloqueadas.Usandola expresíon (4.1),estimamosun tamãno de80
	A paralos agregadosbloqueadosa temperaturaambiente.

La magnetizacíon de saturacíon encontradaen estasmuestrasesgeneralmentemás
pequẽna que la medidaparaestasaleacionesen volumen[72]. Esteresultadoparece

1La distribución de tamãnos siguecierta estad́�stica que dependede la técnicade crecimientoy de
tratamientostérmicosposteriores.
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Figura 4.3:CurvasdemagnetizacíonZFCy FCparalasmulticapasMLs7,crecidascondiferentes
camposaplicados,Hdep. En la �gura incluidamostramosTm vs.Hdep paralasmuestrasMLs5 ( € )
y MLs7(w ).

indicar la presenciade capasmagńeticamentemuertaso hibridizadascon las bandas
electŕonicasdeAg. EstecomportamientoyahasidoobservadoenmulticapasCo1

:

xFex/Cu
[73].

4.3.2. Medicionesde resonanciaferr omagńetica

La forma de los agregadosha sido estudiadarealizandomedicionesde resonancia
ferromagńetica(FMR)2. La dependenciaangulardel espectrode FMR esmedidaen la
geometŕ�a fueradel plano,sehizo un barridodel ángulopolar, QH , desde0o (perpen-
diculara la super�ciedela muestra)hasta90o (enel planodela muestra),manteniendo
el ánguloazimutal�jo. En la �gura 4.4 mostramosel campode resonanciaen función
deQH parala aleacíongranular(CoFe)0 W 31Ag0 W 69, la multicapaM3-MLs7 y unapeĺ�cula

2Unapeĺ�culadelgadadeAg(50 	A)/CoFe(1000	A)/Ag(50 	A) hasidotomadacomoreferencia.
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delgadade1000 	A deCoFedereferencia.Losresultadospuedenserexplicadosentérmi-
nosdela anisotroṕ�a deformadelasmuestras.Paraobtenerunadescripcíoncuantitativa
deestosresultados,usamosla siguienteexpresíonparala enerǵ�a libre del sistema[74]

F ��� f M � H �

1
2

f M $

�

1 � f � N̂g � f N̂t & M (4.2)

dondef esel factordellenadovolumétricodelos entesmagńeticos(0
=

f
=

1) y N̂g y
N̂t sonlos tensoresdemagnetizantesdelos agregadosy del �lm, respectivamente.En el
casogeneraldepart́�culaselipsoidalesy eligiendounabasediagonal,N̂g = 4p(1-2e, e, e)
y N̂t = 4p(1,0,0)dondeedacuentadela elipticidaddelasmuestras.

H

Figura 4.4: Campoderesonanciaenfunción del ánguloazimutal.ConGA denotamosa la alea-
ción granular, conML a la multicapay conTF a la peĺ�culadelgadadeCoFedereferencia.

Por otro lado sabemosque la resonanciamagńetica ocurrecuandose satisface la
siguienteecuacíon enlasposicionesdeequilibriodeM [75]:

wres
�

g
M senQ •

FFF FQQ
� F2

FQ ‚

1H 2
� (4.3)
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En particular, enel estudioenla geometŕ�a fueradel planosólo sepuedenobtenersolu-
cionesanaĺ�ticasdela expresíon4.3paralassiguientesorientacionesdeM

w
g

�

�

 H ƒ

�

H ƒ„� 4pMef f �*"

1H 2 paraQ �

p
2

H …

� 4pMef f paraQ � 0
� (4.4)

dondeH ƒ y H … son los camposde resonanciaparaQ = p
2 y Q = 0 respectivamente,

manteniendoj �jo. La magnetizacíonefectiva,Mef f , est́adadapor

4pMef f
� 4pM $ f �

�

1 � 3e�

�

1 � f �*&

� (4.5)

En el casodepart́�culasesf́ericase= 1
3 y la magnetizacíon es4p Mef f

� 4p M f . Lasex-
presiones(4.4)paraH … y H ƒ sonsimilaresa lascorrespondientea laspeĺ�culasdelgadas
conun factor f acompãnandoa la M.

La magnetizacíon efectiva de las muestras,calculadasdespúesde ajustarla depen-
denciaangularde las camposde resonanciasemuestraen la Tabla4.1. Los resultados
obtenidospor FMR muestranquelasaleacionesgranularesest́an compuestaspor agre-
gadoscasiesf́ericosparax

=

0,30.Estaconclusíon sededucede la comparacíon entre
la f calculaday el valor nominalmedidopor microscopiaSEM. Paraconcentraciones
grandesdeCoFe,la dependenciaangulardelespectrodeFMR sugierequelaspart́�culas
coalescen.

Muestra Mef f
$ emu/ cm3

& fcalc fSEM

Peĺ�cula
delgadaCoFe

1470,9

GA x = 0,314 383(5) 0,29 0,229
x = 0,197 148(10) 0,11 0,137

ML tCoFe = 5 	A,
Hdep = 0 Oe

320(10)

tCoFe = 5 	A,
Hdep = 350Oe

673(5)

tCoFe = 7,5 	A,
Hdep = 0 Oe

754

tCoFe = 7,5 	A,
Hdep = 350Oe

954

Tabla 4.1: Magnetizacíon efectiva (Mef f ) de muestrasseleccionadas.El factor de llenadode
volumen fSEM se obtienede la concentracíon de aleacíon magńetica,medidopor microscopia
electŕonicadebarrido, fcalc escalculadoapartirdela ecuacíon(4.5)suponiendoagregadosesf́eri-
cos.

Lasmuestrasdemulticapasmuestranunamagnetizacíon efectiva másgrandequela
delasaleacionesgranulares,y estoseatribuyea unamayoranisotroṕ�a deforma:enlas
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multicapaslos agregadossonesferoidesobladosen contrastecon los de las aleaciones
dondesonprácticamenteesf́ericos.A medidaqueHdep aumentay la capamagńeticaes
másgruesaseobserva un notablecrecimientode la anisotroṕ�a de forma.Sin embargo,
aún en la muestraM3-MLs7, la magnetizacíon efectiva esmáspequẽna quela de una
peĺ�culadelgada,indicandoquela componentemagńeticano tieneaún la anisotroṕ�a de
una capacontinua.En una peĺ�cula delgadase esperaque e tiendaa 0 y por lo tanto
queMef f seaigual a M. Sólo paratCoFe <

15 	A los espectrosdeFMR revelanunacapa
continuatotalmenteformada[76]. Estosresultadostienenqueserconsideradoscuidado-
samente,porquela coalescenciade los agregadospuedeno servistaa la concentracíon
correctadelmaterialmagńeticopormediodeFMR. La contribucióndetodaslaspart́�cu-
las se puedellegar a ver en los espectroscomo una sola gran l�́neasi los camposde
resonanciadeellassonmuy parecidosy si el anchodelasl�́neasno permiteresolver las
resonanciasindividuales.

4.3.3. Transporte eléctrico

En estaseccíon presentamosy discutimoslos resultadosdelasmedicionesdetrans-
porteparalosdossistemasestudiados.

4.3.3.1. Aleacionesgranulares

En la �gura 4.5 gra�camoslas resistividadesde las peĺ�culasde aleacíon granular
en función de la concentracíon de CoFe, x, a temperaturaambiente.Las curvasmues-
trantrescomportamientosdiferentesdependiendodelosvaloresdex. A concentraciones
bajas(LC), 0,05 † x † 0,11, la resistividad aumentamonótonamentedesde87 hasta
281 µWcm. Sobreel �nal de la zonaLC y el comienzode la zonade concentraciones
intermedias(IC), 0,1 † x † 0,17,sepuedeobservar unadisminucíon importanteen la
resistividad.En la región IC la resistividad,r , semantieneprácticamenteconstantealre-
dedorde120µWcm. Finalmente,paraaltasconcentraciones(HC) (0,21 † x † 0,26)la
resistividadvuelvea mostrarun aumentohastaalcanzarun valor máximode345µWcm
a x = 0,26. Con el objetivo de explicar estecomportamiento,tenemosque considerar
cómoesel transporteeléctricoenestaclasedemateriales.En lasaleacionesgranulares
lasfuentesprincipalesderesistividadsontres:la resistividaddelmetaldela matriz,r Ag,
la correspondienteal materialde los agregados,r CoFe, y la contribución provenientede
la dispersíondependientedelesṕ�n enla interfazpart́�cula-matriz,r Ag H CoFe.

Baśandonosen la teoŕ�a deLevy y Zhang[11] descriptaen el apartado1.5.2y asu-
miendoquetenemosunadistribuciónal azardepart́�culasenla matrizdeplata,podemos
inferir la siguienterelacíon

r CoFe
� aStot � (4.6)

dondea es una constanteque dependede la raźon entre la dispersíon dependientee
independientedelesṕ�n. Ahora,si consideramosquetodoslosagregadostienenel mismo
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, , , , , ,

Figura 4.5: Resistividad( w ) mediday ( x ) calculadadelasaleacionesgranularesenfunción dela
concentracíon deCoFea T = 293K. Los valorescalculadossonobtenidosde la ecuacíon (3.3).
La l�́neapunteaday continuasongú�asparalosojos.

volumen,Stot sepuederelacionarconel volumenmediode los mismos,
=

Vcl <

, y con
sudensidad,ncl. La ecuacíon (4.6) la podemosexpresarentérminosdeestospaŕametros
como

r CoFe
� aV2H 3

cl ncl � (4.7)

Lasresistividadesmedidassonmuchomásgrandesquelasreportadasparapeĺ�culasdel-
gadasdeAg ( ‡ 7,6 µWcm) y deCoFe( ‡ 16 µWcm) [77]. Porello ajustamoslos datos
experimentalessoloconsiderandola contribución interfaciala la resistividad.En la �gu-
ra4.5mostramosla resistividadnormalizada,r cal, calculadaapartirdela ecuacíon (4.7)
tomandoel paŕametroa �jo. Vcl y ncl sonobtenidosde las medicionesde magnetorre-
sistencia,comoseŕa explicadomásadelante.Comosepuedeobservar no encontramos
unaconcordanciacuantitativa con las medicionesen todo el rangode concentraciones,
perovemosquelas doscurvasmuestranel mismocomportamientoparax

<

0,10.Pa-
ra concentracionesmenoreshay unaclaradiscrepanciaya quela resistividadcalculada
disminuyeal crecerx, mientrasquela r medidaaumenta.Estosresultadospodŕ�an su-
gerir quela contribucióna la resistividadqueprovienedela dispersíon interfacialpierde
su importanciarelativa respectode lasotrasfuentesde dispersíon. En el apartado1.5.2
damosunaexplicaciónparaesteefecto.
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Lamagnetorresistenciadeestasmuestrasfuemedidaconcamposmagńeticosdehasta
1,5 T y a temperaturaambiente.El cocientede magnetorresistencialo de�nimos de la
siguienteforma

MR
�

H �

�

r
�

H � 0�

� r
�

H �

r
�

H � 0�

� (4.8)

estade�nici ón la usaremosa lo largo detodoel caṕ�tulo.
Comopodemosver en la �gura incluida dentrode la 4.6, la saturacíon magńetica

no esalcanzadaconestoscampos.Por lo tantorealizamosunaestimacíon de la MR en
situacíondesaturacíon (MRo), ajustandola MR medidausandola siguienteecuacíon

MR
�

H �

� MRo � f
�

Vc � L2
T

MsVcH
kBT

V

dVc � (4.9)

El usodela función deLangevin paraajustarlos valoresdeMR a temperaturaambiente
presuponequetodoslos agregadosquecontribuyena la MR sonsuperparamagnéticosa
estatemperatura.En la �gura 4.6mostramosla MRo comofunción dex. La formadela
curvaesla esperadaparaestetipo desistemas.
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Figura 4.6: MRo enfunción dex. La �gura incluidamuestraunat�́picacurva deMR y sucorres-
pondienteajuste.

Paravaloresdex chicosla MR aumentaconla concentracíon deCoFedebidoal au-
mentoen el númerode centrosde dispersíon dependientesdel esṕ�n con alta relacíon
super�cie/volumen.HastaconcentracionesintermediasMRo continúacreciendo.A partir
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deaqú�, a medidaqueaumentael númerodeagregadosconx apareceunacompetencia
conel crecimientodel tamãno de los mismosy la aparicíon dezonasconacoplamiento
ferromagńeticoy la consecuentepérdidadelsuperparamagnetismo.Debidoaestatransi-
ciónal comportamientoferromagńetico,la distribuciónal azardelosmomentosmagńeti-
cosresponsabledela GMR essuprimiday MRo alcanzaunvalormáximoparax 0 0,16.
Tambíenla reduccíondela raźonentresuper�ciey volumenamedidaqueel volumende
laspart́�culasaumentaconx, provocaunadisminucíondela GMR.

Másallá del máximo,los efectosqueconducena la disminucíon de la GMR preva-
leceny MRo comienzaa reducirse.Parax

<

0,20la componenteferromagńeticasehace
muchomásgrandey la relacíonsuper�cie-volumencaeabruptamentey comienzala coa-
lescenciade los agregados,cuyoumbralha sidoestimadoparavaloresde x entre0,2 y
0,33[78]. NuestrovalormáximodeMRo concuerdaconlosreportadosporF. Parentetal.
[79] y V.C.Kravetsetal. [80], peroesmenorquelosobtenidosporotrosautores[9, 81],
dondeel máximovalorsedaenx 0 0,24.La posicíondelmismodependeŕa fuertemente
de la técnicadedeposicíon, lascondicionesdecrecimientoy del espesorde la peĺ�cula
delgada.De los datosdemagnetorresistenciacalculamosel diámetromedioefectivo de
part́�cula, dcl, utilizado en la ecuacíon (4.7). Asumiendoque los agregadossonesf́eri-
cos,dcl seobtienedela ecuacíon (4.9).En la �gura 4.7semuestrael diámetromedioen
función dex. Un aumentomonótonodedcl con la concentracíon deCoFeesobservado
deacuerdoa resultadosdemagnetizacíon.Sin embargo, los diámetrosmediosobtenidos
podŕ�an estarsobreestimados,ya que los agregadosmáspequẽnossesaturanmagńeti-
camentea camposmásintensosque1,5 T. Entoncessusefectossobrela curva MR

�

H �

puedenno estartenidosencuenta.Nuestraestimacíondedcl esunacotamáximaparael
mismo.La densidaddeagregados,ncl, usadaenel cálculodela resistividad,seobtienede
ncl = x/ Vcl. Hayquetenerencuentaqueestafórmulaesestrictamentecorrectacuandola
fraccíon ferromagńeticao la cantidaddepart́�culasacopladasesdespreciable.Entonces,
a medidaquex aumentamásallá de 0,16y el númerode agregadosmultidominio y/o
acopladossehaceimportante,la determinacíondencl pierdeprecisíon.
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Figura 4.7: Diámetromediocalculado,dcl , vs.x.
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4.3.3.2. Aleación en multicapas

En la �gura 4.8mostramosla resistividadCIPenfuncióndex y tAg paralasmuestras
MLs5, medidasa temperaturaambiente.Podemosobservar unagrandiferenciacon la
resistividadmedidaen lasaleacionesgranulares.Paraanalizarlos datosobtenidosutili-
zamosun modelosemicĺasicoderivadodela teoŕ�a propuestapor E.H. Sondheimer[39]
y ulterioresmodi�cacionesquefueronexplicadasen la subseccíon 1.4.1.1parala con-
ductividaddepeĺ�culasdelgadas.
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Figura 4.8: Resistividaddelasaleacionesgranularescrecidasenmulticapa(Ag tAg/CoFetCoFe =
5 	A), medidaa temperaturaambienteenfunción dex y del espesordeAg. Lasl�́neascontinuay
punteadasoncalculadasa partirdelasecuacionescorrespondientesa losmodelosCPPy CIP.

Conel objetivo dedescribirnuestrosistemaenel marcodeestateoŕ�a, tenemosque
tenerencuentadosaspectos.En la seccíon4.3.1mostramosquelascapasdeCoFedelas
muestrasMLs5 sondiscontinuas.Entoncespodemossuponerquelosagregadosmagńeti-
cosembebidosenAg, jueganel rol deunainterfazCoFe/Agmuyrugosa.Loselectrones
seŕandispersadosenformaaleatoria.Enestesentido,proponemosquelascapasdeCoFe
soninterfacesquedispersanenformadifusiva y por lo tantolos electronesperdeŕanen
ellassucoherenciadefase.La validezdeestapropuestadependedelespesordelascapas

73



4.3.Resultadosy discusíon

deAg. Estascapastienenquetenerunespesorlo su�cientementegrandeconrespectoal
delascapasmagńeticascomoparaqueloselectrones�uyan principalmentepor lascapas
deAg y la conductanciaa travésdelascapasdeCoFeseadespreciable.

Lasmedicionesfueronhechassincampoaplicadoporlo tantotenemosunaalineacíon
al azardelos agregados.Los portadoresconambaspolarizacionessufriránenpromedio
la mismadispersíon dependientedel esṕ�n y podemos,entonces,proponerunacorriente
efectiva no polarizada.Tomandoestoencuenta,podemosusarel modelopropuestopor
P.F. Carciay A. Suna[82]. Escribimosla resistividaddela siguientemanera

1
r CIP

�

1
r Ag

�

1 �

l Ag

tAg

�

I � J � � � (4.10)

donde
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µ
�

dondel Ag, r Ag sonel caminolibre medioy la resistividadenvolumendeAg, respecti-
vamente.Estaecuacíonessimilara la dadaenla referencia[82] asumiendola dispersíon
enlasinterfacestotalmentedifusiva.

Cuandoel espesordelascapasdeAg comienzaa sercomparableconel delascapas
deCoFe,el modelodescriptoanteriormenteno esválido.Los electronesno pueden�uir
fácilmentea travésde la Ag y sondispersadospor los agregadosmagńeticos.En estas
condicionesyanosepuedeconsiderarquela resistividadest́adadaúnicamenteporla Ag,
sino quela dispersíon dependientedel esṕ�n en las interfacesCoFe/Ag juegantambíen
un rol protagonista.En estel�́mite proponemosqueel transportesecomportacomoel
observadoen la geometŕ�a CPPperoconunainterfazefectiva CoFe/Ag.En estemarco,
la resistenciadelasmuestrasdebecalcularsesumandola resistenciade lascapasdeAg
y la resistenciade la interfaz de los agregadosmagńeticoscomoresistenciasen serie.
Podemosexpresarla resistividaddela siguienteforma

1
r CPP

�

1

r Ag �

RCoFe
tAg

� (4.11)

dondeRCoFe esla resistenciaquesurgede la dispersíon de los electronesen las interfa-
cesagregados/matriz.En estaúltima ecuacíon tambíenasumimosquelos electronesde
ambaspolarizacionessufrenla mismadispersíondependientedelesṕ�n a lo largodetoda
la muestra.A temperaturaambienteaparecendosfuentesadicionalesderesistividad,las
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quecorrespondena los fononesy a los magnonesrespectivamente.La dispersíon delos
magnonesenlas interfacesy dentrodel materialmagńeticoprovocanunamezcladelas
polarizacionesdeesṕ�n enla corrienteeléctrica.Ennuestrocasoestacontribuciónseha-
cedespreciabledebidoa queno hayunapolarizacíon privilegiadaen lasmuestras[77].
Porotro lado la dispersíon de los fononespodŕ�a aumentarla resistividadde la Ag. Sin
embargo la r Ag deestaspeĺ�culasdelgadascrecidasporsputteringesmuchomásgrande
quela resistividaddela Ag pura,por lo tantoel pesodela variacíon conla temperatura
esdespreciablefrenteal valorbase.

La dependenciadela resistividadconel espesordeAg3 calculadoparala geometŕ�a
CIP y CPP(ecuaciones(4.10) y (4.11)) semuestraen la �gura 4.8. Podemosver que
losdatosexperimentalessiguenuncomportamientotipo r CPP, exceptoparalasmuestras
muy dilu�́das(tAg = 100 	A) dondelos datossedesv́�an dedichacurva. Paraestosespe-
soresdeAg la resistividadest́a máscercanaal comportamientode la plataen volumen
dondeparecesermásapropiadoconsiderarr CIP. Los resultadosevidencianquela resis-
tividadde lasMLs surgeprincipalmentede la dispersíon en las interfacesCoFe/Ag,de
manerasimilar a lo encontradoenlos resultadosdelasaleacionesgranulares.

En la �gura 4.9 gra�camosr sat en función de Hdep a 4,2 K y H = 1,5 T paralas
muestrascorrespondientesa los dosespesoresdeCoFeestudiados.En ambasseriesde
muestras,observamosquela resistividaddecreceamedidaqueHdep aumenta.Estecom-
portamientoescoherentecon el aumentodel tamãno de los agregadoscon Hdep obser-
vadoenlasmedicionesdemagnetizacíon y estoest́a relacionadocon la disminucíon de
la super�cie interfacial total CoFe/Ag.En lasmuestrasMLs7 la resistividaddisminuye
apreciablementea un valor cercanoal de la platacrecidapor sputtering( 0 7,5 µWcm)
cuandoHdep pasade0 Oea 100Oey semantieneconstanteenesevalor para350Oe.
Estatendenciapodŕ�a indicarquelascontribucionesmásimportantesa la resistividadno
cambianmásalládeHdep = 100Oe.Sinembargo,comoexplicamosenlos resultadosde
FMR, la aplicacíon de un campodurantela deposicíon provocaun cambioen la forma
de las part́�culasy un aumentode sustamãnos.Estaaparentecontradiccíon puedeser
clari�cada si asumimosqueparaestosvaloresdeHdep ocurreunatransicíon quepode-
mosllamardecoalescenciaeléctrica.Al coalescerlosagregadosformancaminosdebaja
resistenciaenlascapasmagńeticasevitandoquelosportadorescrucenlasinterfacesque
sonmuy resistivasy tambíen, la coalescencia,favoreceunadisminucíon drásticade la
cantidadtotal desuper�cie interfacialdebidoa la unión delos agregados.Estosdoshe-
chosreducendeformaapreciablela mayorfuentederesistividadquesonlasinterfaces,
por lo tantoapartirdela coalescencia,loscambiostopológicosproducidosporel campo
Hdep no afectana la resistividaddelasmuestras.

3Losvaloresder Ag envolumeny deRCoFe paralasinterfacesAg/CoFesontomadosdela tesisdoctoral
deJ.Duvail, UniversiteParis-Sud.El valordeRCoFe usadoennuestrosajustesesun8% delvalorestimado
porJ.L.Duvail. Estevalorest́a indicandoquela dispersíonnoestanimportantecomoenla geometŕ�aCPP.
Estosepuedeentendersi consideramosqueunafracción deelectronessigue�uyendo solamentea través
dela plata.
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0 100 350

10

15

20

25

30 t
CoFe

= 5 Å
t

CoFe
= 7.5 Å

r sa
t
[m

W
.c

m
]

H
dep

[Oe]

Figura 4.9: Resistividad desaturacíon r sat vs.Hdep paralasmuestrasMLs5 y MLs7, medidaa
4,2K.

Enla �gura 4.10mostramosla curvademagnetorresistenciaparaambasseriesy para
diferentesHdep. Podemosverqueennuestrasmuestrasel campodesaturacíonesmenora
1,5T (ver la �gura incluidaen4.10).Parala serieMLs5,observamosquela raźondeMR
esconstanteconofunción deHdep. Por otro lado, lasmuestrasMLs7 presentanvalores
máspequẽnosdeMR quedecaenrápidamenteconHdep. EstosvaloresmásbajosdeMR
indicanqueel materialmagńeticoest́a formadopor agregadosmásgrandes[51, 83]. La
fuertedisminucíon de la MR paraHdep = 350 Oe la asociamosa la coalescenciade las
part́�culasmagńeticas[51]. LosvaloresdeMR reportadosentrabajosanteriores[51, 36]
parasistemasdondeel Co forma unacapacontinuasonsimilaresa los medidosen la
muestraM3-MLs7 (MR 0 0 � 07).

A partir de las medicionesde resistividad y magnetorresistenciade las aleaciones
granularesenmulticapas,podemoshacerel siguienteańalisis.La principalfuentedere-
sistenciaprovienedela dispersíon enlasinterfacesAg/CoFe,y dependefuertementede
la raźon entreel espesorde la capamagńeticay la de Ag. Por otro lado la GMR viene
dadaprincipalmentepor la dispersíondependientedelesṕ�n intracapa.Podemosasegurar
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Figura 4.10:MR vs.Hdep paralasmulticapas,medidasa4,2K. En la �gura incluidamostramos
unat�́picacurva demagnetorresistencia.

éstoal compararnuestrosdatoscon los de la literatura,dondesemuestraque los va-
loresde MR paramulticapasAg/Co con tAg 0 50 	A sondel ordende 0,08 [36]. Estos
valoressonmáspequẽnosquenuestrosresultados,salvo parala muestraM3-MLs7, la
cualpresentaunaGMR similar a la dela referenciaanterior. En estesentidoestaúltima
muestrasecomportacomounamulticapaconlascapasmagńeticascontinuas.Lasmues-
trasMLs5 no muestrangrandescambiosen la MR aún cuandosu resistividadpresenta
grandesvariaciones.Lasmedicionesderesistividadponenenevidenciala topoloǵ�a de
los agregadosy sonmuy sensiblesa cambiosensudisposicíon y tamãno.Porotro lado,
la MR “sensa”el cambiodeorientacíonmagńeticadelaspart́�culas.

Conrespectoa la coalescencia,observamosquelascapasdeCoFetiendenasercon-
tinuascuandoHdep aumenta.El valor de Hdep parael cual seencuentrael umbral de
coalescenciadependede la magnitudqueseest́a midiendo.En particular, en las medi-
cionesderesistividadsignosdecoalescenciasepuedenobservarparalasM2/M3-MLs7,
mientrasquedelasmedicionesdemagnetorresistenciavemosindiciosperono podemos
a�rmar queesteumbralsehayaalcanzado.
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4.4. Conclusiones

Hemosestudiadoexperimentalmentelaspropiedadesdemagnetotransportedepeĺ�cu-
lasdelgadasdealeacionesgranularesCoFeembebidasenAg y demulticapasformadas
por capasdeAg alternadasconcapasdeCoFe-Ag.En particular, investigamosel trans-
porteelectŕonicoenestossistemasya queest́an formadospor agregadosmonodominio
nanosćopicos.Topológicamentelas muestrasse diferencianentreś� puestoqueen las
aleacionesgranulareslos agregadosest́andispuestosal azarenlas3 dimensiones,mien-
trasqueenlasmulticapas,losagregadosest́andispuestosenformaaleatoriaencadacapa
dealeacíon(2-D).El comportamientomonodominiosepusoenevidenciaatravésdeme-
dicionesdemagnetizacíonZFC-FC.Cambiandola concentracíondela aleacíonmagńeti-
casecambío el tamãnoy concentracíondelosagregadosenlasaleacionesgranulares.En
cambioen las multicapas,la modi�cación de tamãno y concentracíon selogró a través
de la aplicacíon deun campomagńeticoduranteel crecimientode lasmuestrasy cam-
biandoel espesorde lascapasdeCoFe.Lasmedidasderesonanciaferromagńeticanos
permitieronconcluir quelas part́�culasen las aleacionesgranularessoncuasi-esf́ericas,
mientrasqueen las multicapassonelipsoidales.Tambíen sepudoobservar, con FMR,
un aumentodela anisotroṕ�a deformaconHdep indicandola tendenciaprogresivadela
formadelosagregadosasermáselipsoidales.

La dependenciade la resistividadeléctricacon la concentracíon de CoFeen ambos
tiposdemuestrasponeenevidencialasdiferenciastopológicasdelasmismas.Conx

<

0,10,el comportamientode la resistividadde lasaleacionesconcuerdacualitativamente
conel modelopropuestopor S. Zhangy P. Levy. Paraconcentracionesmenoresa 0,10,
los datosexperimentalesno seajustana estemodelo.En la literatura,seatribuye este
resultadoaefectosdetamãno.

En lasmulticapasestudiamosel transporteendosl�́mitesdiferentesdependiendodel
espesorde la capade Ag. En uno de ellos semodelala corrienteeléctricasiguiendoel
modelodeSondheimer. En el otro,proponemosquela mayorcontribucióna la resistivi-
dadvienedadapor la dispersíon electŕonicaen la interfazAg/CoFe.Paralos espesores
estudiadosde Ag, los datosexperimentalessecomportancualitativamentecomoen la
geometŕ�a CPP. Sólo paratAg = 100 	A, la curva muestraun comportamientocercanoal
modeloCIP.

Comparamosla MR de ambostipos de sistemastomandomuestrascon tamãnosde
part́�culassimilares.Encontramosquela GMR essisteḿaticamentemásgrandeen las
aleacionesgranulares.En lasmulticapasobservamosquela GMR decrecea medidaque
Hdep aumenta,indicandola existenciadeinteraccionesentreagregadosy/o coalescencia.
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Caṕ�tulo 5

Conductividad eléctrica en multicapas
CoAg/Ag

5.1. Intr oducción

Comohemosvisto enel caṕ�tulo 4, esposiblecrecerunaaleacíon granularmagńeti-
ca desordenadaen el planoperoordenadaen la direccíon de crecimiento,en particular
formandounamulticapacon un metalnobleactuandocomoespaciador(�gura 4.1(b)).
Tambíendiscutimosquedependiendodela técnicadecrecimiento,dela cantidaddema-
terial magńeticodepositadoy/o detratamientostérmicosposterioresesposiblecambiar
el tamãno y formade los agregadosmagńeticosdentrode la capadesordenada.De esta
forma sepuedelograr quelaspart́�culasalcancenla coalescenciatopológica,o seaque
comiencenaconectarseentreellas.

Delasmedicionesdelaspropiedadesmagńeticassepuedeobservarqueamedidaque
la distanciamediaentrelaspart́�culasvadisminuyendo,́estascomienzanainteractuarv�́a
intercambiodirectoy dejandecomportarsedeformasuperparamagnética.Al llegara la
coalescenciael tamãno mediode los agregadosaumentadebidoa la unión conotroslo
queconducea la formacíondedominiosy a uncomportamientoferromagńeticoclásico.
Porotro ladoel comportamientode la conductividadeléctricapresentacambioscuando
la coalescenciatienelugar. En la literaturapodemosencontrarestudiosexperimentales
sobreestatransicíon deunacapagranuladaa unacapacontinuaenmulticapasperofo-
calizadosen los efectossobrela GMR [51]. Hastael momentono hab́�a estudiosen la
literaturaenlosquesedeterminaracuálessonlosmecanismosmicrosćopicosqueentran
enjuegoenel umbraldecoalescencia.

Comovimosenel caṕ�tulo anterior, desdeunpuntodevistafenomenoĺogico,paraun
espesor�jo la conductividadva cambiandoa medidaquela capadealeacíon va coales-
ciendo.De lasmedicionespudimosobservar que,comomostramosen la �gura 5.11, la

1Estegrá�co esel mismoqueel 4.9peroaqú� mostramosla conductividaddesaturacíonenlugardela

79



5.1.Intr oduccíon

conductividadparalasmuestrascrecidasbajocamposde100Gauss,no esmuy distin-
ta de aquellascrecidasa 350Gauss.Por unaladoestomuestraqueaunquelos campos
de deposicíon seanmayoresa 100 Gauss,la dispersíon debidaa las interfacesde los
agregadosconla Ag no cambia.Porotro ladoestaconductividaddesaturacíon tieneun
valormuycercanoa la conductividadresidualdela Ag crecidaporsputtering, indicando
quela resistividadefectiva provenientede las interfacesesdespreciable,comoesespe-
rableen unamulticapamagńeticade 50 	A de espesorde Ag en la geometŕ�a CIP. Esto
lo podemosentendersi tenemosen cuentaqueen el l�́mite de percolación la cantidad
de super�cie interfacial Ag/CoFe caeabruptamentedebidoa la incipienteunión de los
agregados.Tambíenaparecencaminosdeconduccíon a travésdelaspart́�culasdeCoFe
queprovocanqueloselectrones�uyan sinatravesarlasinterfacesAg/CoFe.
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Figura 5.1: Conductividaddesaturacíon parala seriedemulticapasconespesordeCoFede7,5
	A (Caṕ�tulo 4).

Enestecaṕ�tulo focalizamosenel estudio,desdeunpuntodevistamicrosćopico,del
comportamientode estetipo de multicapas.Para lograr éstoutilizamosnuevamentela
ecuacíon semicĺasicadeBoltzmannenla aproximacíon detiempoderelajacíon.En este
estudiousamosestructurasdebandasrealesconel objetivo decuanti�car la contribución
delasbandaselectŕonicasatravésdela velocidadsemicĺasica.Porotro ladoproponemos
un tiempo de relajacíon que tieneen cuentatanto los efectosde percolación como la
dispersíondifusivadebidoa lascapasdealeacíonsobreloselectronesdeconduccíon.En
estecaṕ�tulo contribuimosa entenderqué pasaen estatransicíon. Paraéstomostramos
cómosecomportanla conductividadeléctricaalrededordel umbraldecoalescenciapara
unamulticapagranular(Co1

:

xAgx)3/Ag7. Analizamoscómo la estructurade bandasse
ve modi�cadadependiendodel tamãno delos agregadosdeCo y del gradodeconexión
entreellos. Tambíen, proponemosunaexpresíon parael tiempode relajacíon de estos
sistemasquedependede la densidaddeestadoslocalizadosde tipo d deCo enel nivel

resistividad.
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deFermi.
La contribucióndelasbandaselectŕonicasal transporteeléctricoestomadaencuenta

deformaexpl�́cita a travésdelasvelocidadessemicĺasicas.El tiempoderelajacíon, t , es
calculadosiguiendolo expuestoen1.2.1.2,endondeseproponequet esinversamente
proporcionala la densidaddeestadosparciald enel nivel deFermi.

A losefectosdehacerlos cálculos,los sistemasestudiadossonperiódicosenlastres
dimensiones,y cadaceldaunidadcontieneunagregadodeCo.Ladireccíondecrecimien-
to esla (100)dentrodeunaestructurabasetipo FCC.En la tabla5.1mostramosla celda
unidaddecuatrodeloscincosistemasestudiados.El quintoesla multicapaCo3/Ag7. En
todosestossistemaslasdireccionesx ey sonisotrópicas.Lossistemas(a)y (b) contienen
agregadosdeCo no coalescidos,en tanto,(c) y (d) tienenagregadosdel mismotamãno
que (b) peroest́an conectadosentreś�, simulandoel comienzode la coalescencia.En
particular, el sistema(d) simulaun mayorgradodeconexión entrelos agregadosqueel
sistema(c). En la �gura 5.2podemosveresquemasdelossistemasestudiados.

Figura 5.2: Vistasesqueḿaticasdelossistemasestudiados.A lossistemas(a)y (b) lospresenta-
mosenperspectivamientrasquede(c) y (d) mostramosunavistasuperiordelascapasdealeacíon
granular.
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Sistema xCo(at.) p
(a) (Co13Ag83)3/Ag7 0.14 -
(b) (Co33Ag63)3/Ag7 0.34 -
(c) (Co43Ag53)3/Ag7 0.45 0.20
(d) (Co59Ag37)3/Ag7 0.61 0.60

Tabla 5.1: Multicapasestudiadas.xCo(at.) esla concentracíon deátomosdeCo enla zonade la
aleacíon granular. p esel cocienteentrela seccíon delos Co queinterconectana los agregadosy
la máximaseccíon delosagregadosperpendiculara la direccíon decrecimiento.

5.2. MétododeCálculo

5.2.1. Estructura electrónica

Con el objetivo de obtenerla estructuraelectŕonicautilizamosun Hamiltonianode
enlacesfuertescon orbitaless, p y d paralos átomosde Co y paralos de Ag queson
primerosvecinosdelos cobaltos;parael restodelos átomosdeplatausamossólo orbi-
talesdetipo s. Chequeamosla validezdeestasimpli�cación enla cantidaddeorbitales
usados,comparandolosmomentosmagńeticosdelos átomosdeCodelasinterfacescon
los deun sistemasimilar peroquecontienetodoslos orbitales.Desdeel puntodevista
de la conductividadeléctricaesrazonablehaceréstoporquelos portadoresdecorriente
en Ag sonprincipalmentelos electronesde simetŕ�a s, de tal maneraqueno perdemos
validezen el cálculo al no considerarlas bandasp y d de la plata.El magnetismoes
obtenidoa travésdeun términotipo Hubbard enla aproximacíon deHartree-Fock. Los
paŕametrosdesitio y los desaltosonlos correspondientesa los elementosenvolumen.
Porotro lado,los paŕametrosdesaltoqueconectańatomosdedistintaespeciesontoma-
doscomola mediageoḿetricadelospaŕametrosdevolumendecadaunadelasespecies
[84]. Los paŕametrosutilizadossepresentanen el aṕendiceC.3. Parahacerlos cálcu-
los deautoconsistenciausamosun barridoal azarde20 puntosk enla primerazonade
Brillouin.

5.2.2. Conductividad eléctrica

La conductividad eléctricaesobtenidaa travésde la ecuacíon de Boltzmannen la
aproximacíondetiempoderelajacíon comovimosenla seccíon 1.1.2(ecuacíon (1.26)),
pero teniendoen cuentaqueel transporteest́a polarizadoen esṕ�n y que la super�cie
de Fermi esatravesadapor másde unabandaelectŕonica.Por lo tantoreescribimosla
ecuacíon (1.26)dela siguienteforma:
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5. Conductividad eléctrica en multicapasCoAg/Ag

dondes, n sonla proyeccíon del esṕ�n y el �́ndicedebandarespectivamente,k pertenece
aSF y t

�

k �

s esel tiempoderelajacíondependientedelesṕ�n y dek. Parael cálculodela
conductividadutilizamosunagrilla homoǵeneade20000puntosk enla primerazonade
Brillouin. Comonuestrosistemaestetragonalsimple,nosquedamosconla dieciseisava
partede la primerazonaquecorrespondea 1490puntosk. En estaseccíon usamosel
métododelos tetraedrospararealizarla integral.

Debidoa quelos distintossistemastienendiferentenúmerodeorbitales,la cantidad
deestadosenel niveldeFerminoesla mismaparatodosellos,por lo tantolascantidades
quepresentamossonvaloresnormalizadosobtenidostomandoencadacasoel cocientede
conductividadesentrelossistemasquecontienenagregadosdeCoy losmismossistemas
peroconlosCoreemplazadospor átomosdeAg. Deestaformacomparamoscantidades
quesonindependientesdela cantidaddeorbitalesdelossistemasenestudio.

5.2.2.1. Cálculo del tiempo derelajación

En el caṕ�tulo 3 utilizamosun tiempode relajacíon isotrópico, independientede k
y que sólo dependede la proyeccíon de esṕ�n ya que nuestroobjetivo era calcular la
GMR. La magnetorresistenciaesunaraźon deresistividades(o deconductividades)y es
razonableestudiarlatomandountiempoderelajacíonpromediosinperderpredictibilidad
en el resultado.Perosi focalizamosnuestroestudioen la conductividadde los metales
detransicíon propiamentedicha,esnecesariotambíenconsiderarcómodependedek el
tiempoderelajacíon.

Dentrode las multicapasestudiadasen estecaṕ�tulo podemosdistinguir dosregio-
nesbiendiferenciadas:lascapasdemetalnoble,ennuestrocasoAg, y laszonasdonde
seencuentranlos agregadosmagńeticosembebidosenAg. Debidoa estaestructuratan
particular, el transporteesaltamenteinhomoǵeneoya quela dispersíon deelectroneses
muy distintaenambaszonas.Esrazonablesuponerquela dispersíon sedaŕa solamente
enlascapasquecontienenlos agregadosya quela fuentemásimportantederesistencia
provienede la interfaz Ag/Co. La dispersíon seŕa totalmentedifusiva, debidoa que la
aleacíon granularest́a totalmentedesordenadaenla capa,o seaquelos electronesemer-
gende cadacolisión sin ningunadireccíon preferencial.Desdeel puntode vista de los
estadoselectŕonicos,estasuposicíon llevaaplantearquelosestadosposiblesdespúesde
la interaccíon puedensercualquierade los queseencuentranen la super�cie deFermi.
Por lo tanto las direccionesy velocidadescon las cualesemergen los electronesest́an
determinadaspor la topograf́�a dela super�ciedeFermi.

La super�ciedeFermiest́a formadaprincipalmentepor los estadosconductoress de
la platay por losestadosd delCoquesonmuy localizadosy responsablesdel magnetis-
mo enestemetal.Comovimosen la seccíon 1.2.1.2los electronesquesondispersados
aestosestadoslocalizadosno contribuyendeformaapreciablea la conduccíon.Porotro
lado la contribución d a la densidaddeestadosenel nivel deFermiesmayorquela s y
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5.2.MétododeCálculo

por endela probabilidaddequelos electronesdetipo s seandispersadosa estosestados
d esmayorquela dispersíonhaciaestadosdel tipo s.

La imagenqueuno sehaceesquea medidaquelos electrones�uyen dentrode la
muestrasevantopandoconlascapasdondeseencuentranlosagregadosy la probabilidad
dequeun electŕon seadispersadoy sufraunatransicíon aunodelosestadoslocalizados
est́adadapor la raźon

r �

Nd

N
� (5.2)

dondeNd y N sonla densidaddeestadosd delosCoy la densidadtotal,respectivamente,
ambasevaluadasenel nivel deFermi.Porotroladoloselectronesquenosondispersados
y losquesondispersadosaestadosconductoresseguiránsucaminohastaqueseencuen-
tren con otra capade aleacíon. De estaforma podemospensarque la distanciamedia
recorridaporun electŕonhastaqueesdispersadoaunestadolocalizadoest́adadapor

Š
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(5.3)

dondetAg esel espesorde lascapasconductoras.El numeradordeestaúltima ecuacíon
da cuentade la sumade probabilidadesde queun electŕon seadispersadoa un estado
localizadodespúesdehaberrecorridoi capasdela aleacíon.El denominadoresel factor
de normalizacíon. De estaecuacíon podemosver que

Š

es inversamenteproporcional
a r. Tambíen podemosanalizarlos l�́mites de estaecuacíon, dondevemosquesi r es
cercanoa 1, o seaunasuper�cie de Fermi prácticamentecompuestapor estadosd del
Co,

Š

tiendea tAg ya quelos electronessondispersadosmuy fuertementea los estados
localizadosal toparseconla primeracapadealeacíon.Porel contrariosi Nd espequẽna,
la dispersíonseŕadébil y el caminolibre mediotiendeain�nito, o mejordichotomaŕaun
valorasint́otico tendiendoal caminolibre mediodela Ag.

Una vez obtenidaestadistanciamediaque es la que recorrenlos electronesen la
direccíonperpendiculara lascapastantoenCPPcomoenCIP, el tiempoderelajacíonse
puedeobtenera travésdela velocidadsemicĺasicaenesadireccíondela siguienteforma

t ns �

k �

�

Š

vns
z

�

k �

� (5.4)

dondet ns �

k � esindependientedela geometŕ�a detransporte.
Esimportanterecalcarqueenestetiempoderelajacíonnoestamosteniendoencuenta

la dispersíonaotrosestadoss. Dependiendodela geometŕ�a demedicíon la contribución
a la resistividaddeestetérminoseŕamáso menosimportante.EnCIP, esperamosquesu
contribuciónseadespreciableyaqueloselectronessondispersadosenunángulopequẽno
debidoaquesusvelocidadessonprincipalmenteparalelasalascapas.EncambioenCPP,
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5. Conductividad eléctrica en multicapasCoAg/Ag

loselectrones�uyen perpendicularmentea lascapas,por lo tantoel ángulodedispersíon
esmuchomayor. Debidoa éstolos efectosde backscatteringsonimportantesy como
consecuenciaenestageometŕ�a la contribucións � sno esdespreciable.

Comodijimos conanterioridadnuestroobjetivo esestudiarcómola coalescenciain-
�uye enel comportamientodela conductividad.En losdiferentessistemaspropuestosse
ve quela hibridizacíon delasbandasdependedel númerodeátomosdeCo enlasinter-
facesy del entornodelos mismos.Estomodi�ca la formadelasbandasenla super�cie
de Fermi y la densidadde estados,ambosefectosest́an presentesen nuestroscálculos.
Seguramentetenerencuentala dispersíons � snosllevaŕ�aaunvalormáscercanoal real
parala conductividadperolastendenciasno cambiaŕ�an.

5.3. Resultados

5.3.1. Contribución de la estructura debandas.

En estasubseccíon analizamoscomo incide la contribución de las bandassobreel
transporteen los distintossistemasestudiadossuponiendoun tiempode relajacíon in-
dependientede k, s y n, o seaconsiderandoun valor de t queesel mismovalor para
todoslos sistemasestudiados.Estonospermiteestudiarla contribución dela estructura
debandasa la conductividadde los distintossistemasya queal tomarel cocienteentre
los sistemasconCo y los quesólo tienenAg, la expresíon nosquedaindependientedel
tiempoderelajacíon. Por lo tanto,la conductividadestaŕa dadatantopor la cantidadde
estadossobrela super�ciedeFermicomopor la velocidadsemicĺasicadelosmismos.

En la tabla5.2 mostramosel árearelativa desuper�cie deFermiy la conductividad
relativa por canaldeesṕ�n paracadaunodelos sistemasestudiados,normalizadosa los
sistemasenloscualeslosCosonreemplazadosporAg. Parael canalup enCIPpodemos
ver que los cocientes,S̃5

i
F W N, son mayoresque 1, salvo parael sistema(b). Lo mismo

sucedecon la conductividad paraestecanaly geometŕ�a. Esto muestraque aparecen
estadosde Co en el nivel de Fermi que,salvo en (b), presentanuna mayor velocidad
semicĺasicaquelosestadosdeAg indicandoquetienenunafuertesimetŕ�as. Sinembargo
(b), muestrauna velocidadsemicĺasicamenorindicandounamayor hibridizacíon con
estadosd del Co. Por otro lado el canaldown muestraunafuertehibridizacíon con la
bandasemillenad del Co, quesemani�esta,enmenorcontribución de la super�cie de
Fermi y en una baja velocidadsemicĺasica.En lo que respectaal transporteen CPP,
vemosquetieneun comportamientoparecidoal de CIP, peroen estageometŕ�a esmás
apreciablela hibridizacíon en el canaldown con los estadosd del cobalto,ya que los
cocientesde velocidadessemicĺasicassonmenoresqueparala geometŕ�a CIP. Estose
debea quelos agregadospresentanmayorsuper�ciesegún la direccíon z por lo tantola
hibridizacíondelosorbitalesseŕamayorenestageometŕ�a.

En la �gura 5.3podemosverqueparaambasgeometŕ�asdemedicíon(CIPy CPP)la
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5.3.Resultados

(a) (b) (c) (d)
S̃5

x
F W N 1,24 0,96 1,17 1,10

S̃6

x
F W N 0,98 0,81 0,75 0,67

S̃5

z
F W N 1,24 1,18 1,09 1,10

S̃6

z
F W N 0,78 0,66 0,68 0,47

s̃ 5

xx
N 1,45 0,73 1,44 1,35

s̃ 6

xx
N 0,78 0,27 0,20 0,28

s̃ 5

zz
N 1,49 1,03 1,37 1,18

s̃ 6

zz
N 0,50 0,16 0,08 0,20

Tabla 5.2: Enla primerapartedela tablamostramosel cocienteentrelasáreasdela super�ciede
Fermiproyectadasobrex ey delossistemasconCoy delosmismossistemasenloscualeslosCo
sonreemplazadosporAg paraambaspolarizacionesdeesṕ�n. En la segundapartemostramoslos
cocientesdeconductividadesparaambaspolarizacionesdeesṕ�n respecto,tambíen,a losmismos
sistemasconAg.

curvamuestraunvalorm�́nimoparael sistema(b).Porunlado,estopareceserrazonable
ya queestesistematieneagregadosmásgrandesque(a) y por lo tanto la cantidadde
estadoslocalizadosesmayor.

Porotro lado,en(b) losagregadosnoest́anconectadosentreelloscomoś� lo est́anen
(c) y (d) y ésto,comoobservamosexperimentalmenteenla seccíon 4, conducea esperar
quela conductividaden(b) seamenor. Enestesentido,seesperaqueestecomportamien-
to sólo seproduzcaparael transporteenla direccíondecoalescencia,sinembargo,vemos
queennuestroscálculosocurreenambasgeometŕ�as2. Tambíencomopudimoscorrobo-
rar experimentalmente(seccíon 4.3.3.2),lasconductividadesdelos sistemascoalescidos
presentanun valor aproximadamenteconstante.Es importantenotarestamanifestacíon
de la coalescenciaen ambasgeometŕ�as.El hechode queen el sistema(a) la conduc-
tividad seamayor queuno, tambíen muestraqueparapoderreproducirlos resultados
experimentalesnoessu�cientecontenerencuentasolamentela estructuradebandas.

En la próximaseccíon estudiamoscomola introduccíonexpl�́cita del tiempoderela-
jación enel cálculodela conductividadaportalo necesarioparadescribirla mediciones
másajustadamente.

2Esteefectoya lo hemosobservadoenel caṕ�tulo 3 paralasmulticapasFe/Cu.

86



5. Conductividad eléctrica en multicapasCoAg/Ag

(a) (b) (c) (d)
Sistema

0,50

0,75

1,00

1,25
s

N~

CIP
CPP

Figura 5.3: CocientedelasconductividadesdelossistemasconCo y delosmismossistemasen
loscualeslosCo sonreemplazadosporAg paraambaspolarizacionesdeesṕ�n.

5.3.2. Contribución del tiempo derelajación

Enestasubseccíonintroducimosexpl�́citamenteel tiempoderelajacíonenlaecuacíon
5.1.Ahora,t dependedek y dela polarizacíon deesṕ�n. En la tabla5.3 mostramoslos
valoresde

Š

calculadosapartirdela ecuacíon (5.3)enunidadesdelespesordela capade
Ag, tAg. Podemosver queentodoslos sistemas

Š

6 esmenorque
Š

5 , lo queindicaquela
distanciatransversalrecorridapor los electronesdown antesde dispersarsea un estado
localizadoesmenorquela deloselectronesup debidoaqueel nivel deFermidowntiene
unamayorcantidaddeestadoslocalizadosd disponibleshacialos cualeslos electrones
puedenserdispersados.

(a) (b) (c) (d)
Š

Ag 74,95 31,22 23,25 17,31
Š

5
13,55 6,674 5,879 4,370

Š

6
2,460 1,742 1,633 1,490

Tabla 5.3: Distanciasmediarecorridaspor loselectronesparaambaspolarizacionesy parael sis-
temaenel cuallosCo fueronreemplazadosporAg ( ‹ Ag). Lasdistanciasest́andadasenunidades
delespesordelascapasdeAg.
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5.3.Resultados

En la �gura 5.4 presentamosla raźon entrela conductividadde los sistemasconCo
estudiadosy los mismossistemasperocon Ag en lugar de Co. Vemosqueal introdu-
cir el tiempode relajacíon, calculadosegún la expresíon 5.4, los resultadosen ambas
geometŕ�asya no presentanel mismocomportamiento.En la geometŕ�a CIP la curva es
similar a la obtenidacontiempoderelajacíon constante,mientrasqueenCPPel cambio
escualitativo.

Enparticularenla geometŕ�a CIP, tenerencuentael tiempoderelajacíonsólo produ-
ceunareduccíonenlosvaloresrelativosdela conductividadhaciavaloresexperimental-
mente,comolos valoresquemedimosy mostramosenla seccíon 4, perolas tendencias
no semodi�can (ver grá�co 5.3). La disminucíon en el valor del cocientede conducti-
vidadestienesentidoya queestamosteniendoen cuentaexpl�́citamente,adeḿasde la
contribucióndela super�ciedeFermi,la dispersíonaestadoslocalizadosd del Co.

(a) (b) (c) (d)
Sistema

0

0,05

0,10

0,15

0,20

s
N

CIP
CPP

Figura 5.4: Raźon deconductividadesparalosdistintossistemas.Notarques N di�ere des̃N en
queahoraestamosteniendoencuentaun tiempoderelajacíon dependientedelesṕ�n y dek.

En CPP, vemosun cambionotabledecomportamientoya queno seobservael m�́ni-
moenel sistema(b) comoseobservabaenla raźondela subseccíonanterior(�gura 5.3).
Vemosqueenestageometŕ�a la raźon deconductividadesest́aacotadaentre0,13y 0,16.
Experimentalmentese esperaque en estageometŕ�a la conductividad seasisteḿatica-
mentemenorqueenCIPy quedisminuyaamedidaquela capadealeacíonadquiereuna
mayorproporcíondeátomosdeCo.Sinembargoestoscomportamientosno losobserva-
mos,y esrazonablequeaś� seayaqueenCPPloselectronesconductoressondispersados

88
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conángulosgrandesqueseŕantenidosencuentaentérminosdedispersíon tipo s � s que
lleva al backscatteringqueno hemostenidoencuentay queno esdespreciableenesta
geometŕ�a.

5.4. Conclusiones

Hemosestudiadocómo el transporteeléctricore�eja la coalescenciatopológicaen
multicapasgranularesAg/Co. Paraobtenerla conductividad eléctricahemostenidoen
cuentala estructuradebandaselectŕonicasa travésdelasvelocidadessemicĺasicasenel
marcodela ecuacíondeBoltzmanny enla aproximacíondetiempoderelajacíon.Hemos
calculadola conductividaddelasmulticapasCoAg/Agincluyendoatravésdel tiempode
relajacíon la dispersíon haciaestadoslocalizadosde los agregadosdeCo enel nivel de
Fermi.Losefectosdepercolacíon seponendemani�estoa travésdela consideracíonde
la estructuradebandas,o seade lasvelocidadessemicĺasicasenel nivel deFermiy de
la topoloǵ�a dedichasuper�cie.Enambasgeometŕ�asdemedicíon,CPPy CIP, aparecen
efectosdecoalescenciay éstonoesesperablef�́sicamente.

Paraquelos cálculosre�ejen la situacíon experimentalhemostenidoqueincorporar
un tiempoderelajacíon dependientedel esṕ�n y dek. Haciendoéstolos resultadospara
ambasgeometŕ�as presentancomportamientosdistintoslo cual est́a de acuerdocon lo
queseesperaexperimentalmente.En CIP sesigueobservandola percolación, debidoa
queenestageometŕ�a esen la cual los agregadosseconectanentreellos.Mientrasque
enCPPla raźondeconductividadobtenidasemantieneconstante,yaqueenla direccíon
z no tienenqueobservarseefectosdecoalescencia.

Resumiendo,hemosdadocuentade lo observadoexperimentalmente,en lo queres-
pectaal comportamientodel transporteeléctrico,de lo queocurreenel umbraldecoa-
lescenciatopológicaenmulticapasgranularesAg/Co.Másallá del esquemasemicĺasico
utilizado,propusimosunmodeloparael tiempoderelajacíonenestetipo denanoestruc-
turas.Éstesecomportade maneraadecuadaen la geometŕ�a CIP, mientrasqueenCPP
seŕ�a necesarioconsideraradeḿasla dispersíons � s quedalugaral backscattering.
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Conclusiones�nales

A lo largo deestatesishemosestudiadolaspropiedadesmagńeticasy esencialmente
de magnetotransportede dostipos de sistemasnanoestructuradosquepresentancarac-
teŕ�sticasparticulares.

En el casode sistemasmet́alicoscrecidosen multicapasnoshemosdetenidoen el
estudiodeun sistemaquepresentaun tipo demagnetorresistenciapocousual:magneto-
rresistenciainversa.Hemosmostradousandola aproximacíonsemicĺasicadela ecuacíon
deBoltzmannparala conductividadeléctricaquela contribución delasbandas,a través
de las cualesseponede mani�esto la hibridizacíon entrelos trescomponentesde las
multicapasdeFe/CuconCr, esimprescindibleparareproducirel comportamientoexpe-
rimentaldeestaśultimas.

En el casodealeacionesdegránulosdeCo embebidosenAg hemosmostradotanto
experimentalcomo teóricamenteque el comportamientode aleacionesgranularesho-
moǵeneasesdistinto al de aleacionesgranularescrecidasen multicapas.Paraponerde
mani�esto lasdiferenciasentreambostiposdealeacíon hemosrealizadomedicionesde
magnetizacíon, deresonanciaferromagńeticay de transporteeléctrico.Lascondiciones
dedeposicíon,enparticularla presenciadecampomagńetico,puedendarlugarafenóme-
nosdecoalescencia(percolación) de los agregadosdeCo queseponenenevidenciaen
las propiedadesde transportey magnetizacíon. Desdeel puntode vista teórico hemos
logradomodelizaradecuadamenteestossistemasusandoel mismomarcosemicĺasicode
aproximacíonqueenel casoanterior. El comportamientoexperimentaldelmagnetotrans-
porteenestecasonuevamentesehapodidoreproducirteniendoencuentalos efectosde
hibridizacíon (a travésde lasbandas,o seade lasvelocidadessemicĺasicas)y la depen-
denciadel tiempoderelajacíonconel esṕ�n. Estoúltimo sehizoproponiendounmodelo
parael tiempode relajacíon quesecomportaparticularmentebienparaunade lasgeo-
metŕ�asdemedicíondel tranporte(CIP).

Estetrabajoquehatenidounacomponenteexperimentaly otrateórica,haperseguido
comounodesusobjetivos lograrvincular la tareade investigacíon queenesteárea,de
intensodesarrolloactual,serealizaendistintosgruposdetrabajodel pá�s.
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ApéndiceA

RegladeMatthiessen

Se consideraque los procesosde dispersíon electŕonica no est́an correlacionados
cuandoentreéstosno hayinterferenciacuántica.En particular, enlascolisionesconim-
purezas,queéstasseanno correlacionadasdependeŕa de la concentracíon y disposicíon
espacialde lasmismas.Si la distanciamediaentreimpurezasesmayorquela longitud
decoherenciadeloselectrones,́estosperdeŕansumemoriadefaseentrecolisionesy sus
funcionesde ondano podŕan interferir. Otra fuentede pérdidade coherenciaesla dis-
posicíon al azarde los centrosdispersores.En estascondicionesel mar de conduccíon
inter�ere confasesaleatoriasyaquelasdistanciasentrelos centrosno est́adeterminada.

Generalizandoestaidea,lasprobabilidadesdetransicíon queprovengandeprocesos
f�́sicosque son distinguiblesse podŕan sumardirectamente.En los metalespodremos
sumarefectosdedispersíon debidoa impurezasy a interaccioneselectŕon-electŕon. En-
tonces,si tenemosN fuentesdedispersíondistinguibleslaprobabilidadtotaldetransicíon
seŕa

W �

N

å
i

Wi � (A.1)

Estoconducea queel tiempode relajacíon del sistemaserelacionecon los tiemposde
relajacíon delosdiferentesprocesosdedispersíondela siguienteforma

1
t

�

N

å
i

1
t i

� (A.2)

lo cual llevaa quela resistividadtotal seala sumadelasresistividadesefectivasdecada
procesode dispersíon, r � å r i . Estaúltima relacíon esconocidacomoregla de Matt-
hiessen.Desdeel puntodevistaformal el usodeestaley esrestringidoya queesválida
solamenteparasistemasdondet esindependientedek [85]. Peromásallá desuestricta
validezesútil paraestimarunacotainferior parala resistividaddeunsistemaconfuentes
dedispersíoncomplejo[21].
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Estateoŕ�a defuentesdistinguiblesdedispersíonsepuedegeneralizarunpocomása
sistemasdondelasimpurezasprovoquenuncambioconsiderableenlaestructuraelectŕoni-
cadesuentorno[86] y quetambíenpermitatratarimpurezascomplejasenel sentidode
quedentrodeellaspuedehabermúltiplesmecanismosdedispersíoncoherentes.

La aplicacíondeestareglaenestatesisesfundamentalparacomprenderla contribu-
ción a la resistenciaeléctricadela dispersíon enimpurezasdiluidas(caṕ�tulo 3) y enlas
super�ciesdeagregadosmagńeticos(caṕ�tulo 4).
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ApéndiceB

Autoconsistenciaenel códigoWIEN97

En la �gura B.1 mostramosel procesoautoconsistentequese lleva a caboen este
programaconel objetivo deencontrarla densidadelectŕonica.En estapodemosver que
separamosel procesoiterativo encuatrozonasquepasamosaenumerar:

Zona1 Éstaes la partedel código de inicialización. Solamenteingresandola estructura
cristalinay los tipos de átomosel programacalculala densidadelectŕonica ini-
cial queusaŕa paracomenzarel ciclo autoconsistente.Estadensidadelectŕonica
seŕa una simple superposicíon de las densidadesatómicasya que todav�́a no se
realiźo ningúncálculoqueinvolucreal sólido.

Tambíenseinicializanlos dosúnicospaŕametrosqueutiliza el código:el radiode
Muf�n tin (comovimosenel apartado2.1.1.2)y el Kmax queest́a relacionadacon
la cantidaddeondasplanasquetendŕa la baseenla cualexpandiremosla densidad
electŕonicaenlaszonasintersticiales.

Zona2 Aqú� segeneraelpotencialCoulombianoapartirdeladensidadelectŕonicaatravés
dela ecuacíon dePoissony dentrodela aproximacíon dedensidadlocal deesṕ�n
(LDA) secalculael potencialdeintercambioy correlacíon.

Zona3 Teniendoel potencialdelsistemapodemoscalcular, v�́a la ecuacíondeKohn-Sham
(subseccíon 2.1.1.1),la nuevadensidadelectŕonicadel sistema.Parahacerésto,el
cálculosedivide endos.Porun ladosecomputala densidadenel intersticiocon
un Hamiltonianocuyabaseest́aexpandidaenondasplanasy porotro, la densidad
dentrodel muf�n tin quesecalculaenbasea funcionesquesurgenderesolver el
problemaatómicodentrodelmuf�n tin.

Zona4 Enel �nal deciclo autoconsistente,sesumanlasdensidadeselectŕonicasdel inters-
ticio y del Muf�n tin y severi�ca si éstaesla mismaquela deentrada(dentrode
un errordeterminadoporel usuario).Si éstoesaś� hemosencontradola estructura
electŕonicadel sistema.Si no esaś�, el códigorealizaunanueva iteracíon a partir
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dela zona2 poniendocomodensidaddeentradaunaqueseŕapromediopesadode
densidadesobtenidaseniteracionesanteriores.

Cálculo atómico
H E=y ynl nl nl

Cálculo atómico
H E=y ynl nl nl

Simetría

Barrido

Superposición
de densidades

atómicas

Ñ pr2Vc=-8
Vxc( )r LDA

Poisson

V=V +Vc xc

V VMT

[- + ] =Ñ y y2 V Ek k k

r carozo EcarozoEk
y k

r yval k= | |S 2

r val

r vieja

r r Ä r rnueva vieja val carozo= ( + )

r nueva

Parar ¿Convirgió?Sí

No

1)

2)

3)

4)

Figura B.1: Diagramade�ujo delprocesoautoconsistentedel códigoWIEN97.
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ApéndiceC

Métododeenlacesfuertes

C.1. Determinación de los parámetros

En estemétodoti j , e0
i , Uiµn, Jiµn sonpaŕametrosqueseajustana partir de cálculos

de primerosprincipios.Los elementosde salto ti j son,comosugierenSlatery Koster
[87], unacombinacíon lineal de integralesde uno y doscentros.Para éstas,aś� como
paralas enerǵ�asde sitio, e0

i , seutilizó la parametrizacíon de Andersen[88] queajusta
dichospaŕametrosdeformatal quereproduzcanlasbandasdevolumenparamagńeticas
calculadaspor el métodode primerosprincipios LMTO-ASA [89]. En las interfases,
tomamosenprimeraaproximacíon la mediageoḿetricadelos valorescorrespondientes
a los materialespuros[84].

Los paŕametrosUiµn y Jiµn sondegranimportanciaen materialesmagńeticos,dado
queel primerodeterminala transferenciadecargaentresitiosy orbitales,y el segundola
magnetizacíon [90]. El paŕametroUidd consisteenunaintegral deCoulombapantallada
queen nuestrocaso,paralos distintosmetalesde transicíon, seobtienede un trabajo
deBandyopadhyayy Sarma[91]. Los restantesUiµn fueronelegidosdeformatal quese
cumplanrelacionesatómicasentreéstosy Uidd [92].

En los metalesde transicíon la magnetizacíon seorigina en bandasd, por lo tanto
el paŕametroJiµn relevanteesel Jidd. Parasistemasmagńeticosenvolumen,éstesede-
terminaexigiendoque la magnetizacíon calculadaparaestosmaterialesreproduzcala
experimental.

C.2. Procesoautoconsistente

Parala primeraiteracíonseproponenlasocupacionesy magnetizacionesiniciales,h0
i

y m0
i , porsitio y orbital.Sediagonalizala matrizdelHamiltonianoenla basedeuniones

fuertesparacadauno de los valoresk del barridoy seobtienenlas enerǵ�asparacada
banda.Deaqú� sehallanlasdensidadesdeestado,la enerǵ�a deFermi,lasocupacionesy
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magnetizacionesdesalida.Conestasmagnitudesdesaliday conlasdelaentradadelciclo
anteriorsecreaunanueva entrada,quedependedel esquemadeconvergenciautilizado.
El procesoautoconsistenteserepitenuevamentehastaquela ocupacíony magnetizacíon
desalidacoincidaconla deentradaconla precisíon exigida.Esteprogramaoriginal fue
desarrolladoporG. Fabricius[92].

C.3. Parámetrosutilizados enestatesis

Tabla C.1: PaŕametrosdeCoulomby deintercambioeneV.

Ag Co
Uss 2,00 1,00
Upd 2,40 1,20
Udd 3,29 2,63
Jdd 0 1,20

Tabla C.2: Enerǵ�asdesitio enmRy.

Ag Co
es -88,5501175 157,609
ep 202,995865 510,150

edT2g -482,973999 -186,714
edEg -490,585999 -196,483

Tabla C.3: Paŕametrosdesalto(integralesdedoscentros)enmRy.

Ag Co
sss -58,9638405 -78,3051
pps 95,5914993 137,412
ppp -11,9489374 -17,1765
dds -36,5200005 -46,3353
ddp 15,6200008 19,8181
ddd -1,43000007 -1,81433
sps 74,7809372 103,323
sds -44,6607895 -57,9721
pds -57,7818604 -78,0341
pdp 13,7575865 18,5796
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ApéndiceD

Métodosdecálculo de la conductividad

D.1. Métodode las áreasorientadas

Supongamosporsimplicidadquetenemosuncristalcuyaceldaunidadest́adescripta
por unaternadeejesperpendicularesentreś�, lo cualpermitequelos ejesprimitivosdel
espacioreć�proco seantambíen perpendicularesy coplanarescon los del espacioreal.
Si elegimosa z comodireccíon del transporteestaremosinteresadosen la componente
szz del tensordeconductividad.Entoncesla ecuacíon 2.21la escribimosdela siguiente
forma:

szz
�

� e2

4p3 t �2� dSF W z t
�

k � vz
�

k�

� (D.1)

La contribucióndelasbandaselectŕonicasest́adadaentoncespor la velocidadsemicĺasi-
caen la direccíon z, vz

�

k �

�

1Œ ¶e
¶kz

y por la proyeccíon de la super�cie deFermiperpen-
dicularakz, o seaenel planokxy.

Dadoquenuestroespacioreć�procoest́adiscretizadoatravésdelmalladohomoǵeneo,
evaluarla conductividadsigni�ca lo siguiente:paracadapunto(kx,ky), queperteneceal
planoperpendiculara kz, tenemosquedeterminarsi algunabandacruzao no el nivel de
Fermi,o seasi algunade las bandaselectŕonicastieneunaenerǵ�a igual a la de Fermi
paraesepunto(kx,ky). Paraéstoevaluamoslasenerǵ�asdelasdistintasbandasparapun-
tosquetienendiferenteskz peroundado(kx,ky). Dadosunpardepuntos:si la enerǵ�a de
unabandaesmenor(mayor)quela deFermiparaalgunodeellosy parael otroesmayor
(menor),signi�ca que el nivel de Fermi est́a entreesosdos puntos.El algoritmo im-
plementadoest́a esquematizadoenla �gura D.1. Unavezqueidenti�camosqué bandas
cruzanel nivel deFermicalculamosla velocidadsemicĺasicapordiferencias�nitas.
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Figura D.1: Esquemailustrativo delalgoritmoutilizadoenestemétodonumérico.

D.2. Métodode los tetraedros

Para saberqué tetraedrosson intersectadospor la super�cie de Fermi se procede
de la siguienteforma.Paraunadeterminadabandaelectŕonica,cadavérticeo puntok i
tieneunaenerǵ�a ei . Una forma cómodade etiquetarlos vérticesde cadatetraedroes
de forma crecienteen enerǵ�a, o seae0 † e1 † e2 † e3. En la �gura D.2 mostramos
esqueḿaticamentecomoseetiquetacadaunodelosvértices.Supongamosquela enerǵ�a
deFermi tieneun valor intermedioentree2 y e3, o seae2 =

eF =

e3, entoncespodemos
interpolarlinealmenteun valorparael k deFermi,kF W i, dela siguienteforma

kF W i
� k3 �

e3
� eF

e3
� ei

�

k i
� k3 � (D.2)

dondek i sonlascomponentesdekF sobrelasaristasde los tetraedros.Unavezencon-
tradoslos puntosparalos cualesla super�cie de Fermi intersectaa las aristasde los
tetraedros,podemosde�nir unasuper�ciedentrodecadaunodeellosqueseŕa la super�-
ciedeFermiinterpolada,o seala discretizacíondeldominiodeintegracíondela ecuacíon
(2.19)quedandodela siguienteforma

s i j
�

� e2

4p3 å
t

St t t vi W t v j W t
1

4

Ñke
4

� (D.3)

dondet etiquetaa los tetraedrosquesonatravesadospor la super�cie deFermi,St esla
super�cie interpoladaenel t-ésimotetraedro,los sub́�ndicest enel tiempoderelajacíon
comoenlasvelocidadestambíenindicanaquetetraedropertenecen.No soloobtenemos
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Figura D.2: Mododeetiquetarlosvérticesdelos tetraedros.

la forma de la super�cie de Fermi sino que tambíen podemosobtenerla velocidades
semicĺasicasy el factor

4

Ñke
4

yaqueéstevienedadopor la siguienteexpresíondentrode
esteesquemadeinterpolacíon lineal

Ñke �

3

å
i 3 1

�

ei
� e0 �

k j  kk

v
� (D.4)

dondev esel volumendecadatetraedro.Finalmenteel gradientedela enerǵ�a serelacio-
naconla velocidadsemicĺasicadela siguienteforma:

vi
� Ñke� n̂i � (D.5)
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ApéndiceE

Resonanciaferr omagńetica

E.1. Anisotrop�́a magnetocristalina

La estructuracristalinada lugar a direccionesprivilegiadasdentrodel cristal según
lascualestiendena alinearselos momentosmagńeticos.En general,existenejesen los
cualesalinearla magnetizacíonenalgunodeellosrequieremáso menoscampoaplicado.
O sea,existeunadireccíonenla cualsenecesitamenoscampoqueencualquierotra(eje
fácil) paraalinearaM y otradireccíondondesenecesitael mayorcampo(ejedif�́cil). En
los cristalescúbicos,lasdireccionesa tenerencuentaparade�nir la anisotroṕ�a magne-
tocristalinasonlas[100], [110] y [111].

Enla �gura E.1,gra�camosla frecuenciaderesonancia,n, enfuncióndeH parael Fe
BCC.Podemosobservarquela dependenciaconH esdiferentedependiendodela direc-
ciónenla cualqueremosalinearaM. Enesta�gura mostramosn parael ejefácil, medio
y dif�́cil paraunaredcúbicaBCC.Esinteresantenotarel comportamientodel ejedif�́cil
que,paracampospequẽnos,n disminuyehastaalcanzarun m�́nimo y luego muestraun
comportamientomonótonocrecientecomoenlasotrasdirecciones.Paracomprendereste
comportamientotenemosquenotarqueenla ecuacíon(2.22)la frecuenciaderesonancia
esproporcionala la magnetizacíon.A H = 0,M seencuentraensuposicíondeequilibrio,
enestecasoenla direccíon[100].Al aplicarlecampoenel ejedif�́cil, estecompiteconel
campodeanisotroṕ�a quetiendea alinearlasegún el ejefácil. Mientrasel campoaplica-
donosealo su�cientementeintenso,la componenteM perpendicular(la queimporta,ya
queenla ecuacíon (2.22)el productovectorialoriginael movimiento)al campoefectivo
seirá reduciendoy por lo tantotambíenla frecuenciaderesonancia.A un dadocampo,
lo su�cientementeintenso,M venceal potencialgeneradopor el campocristalino,y se
alineaconel campoexterno.El comportamientoessimilaral delasotrasdireccionesque
semuestranenla �gura.
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Figura E.1: Frecuenciaderesonanciaenfuncióndelcampoaplicadoparalasdirecciones[1,0,0],
[1,1,0]y [1,1,1]parael FeBCC.

E.2. Campodemagnetizante

Figura E.2: campo de-
magnetizante,Hd, de una
muestraesf́erica.

En las super�ciesde los materialesmagńeticos,aparecen
dipolosasociadoscon la falta de continuidaddel material.La
direccíon deestodipolosest́a asociadaa M.n̂. Estoindicaque
dentrodelmaterialapareceuncampomagńeticocreadoporlos
dipolos super�cialesque reduceel campototal aplicadoa la
muestracomomostramosesqueḿaticamenteen la �gura E.2.
A estecamposelo llama demagnetizantey esproporcionala
la magnetizacíondela muestra,o sea

Hd W i
� Nd W i Mi (E.1)

dondeHd esel campodemagnetizantey Nd esel factordemag-
netizantequedependéunicamentedela geometŕ�a dela mues-
tra.
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El casomássimpleparaanalizaresel deunamuestramagńeticaesf́erica,yaquecomo
no hayningunadireccíon privilegiadael campodemagnetizantesiempreesantiparalelo
al sentidodel vectorM. Por lo tantoel únicoefectoqueproduceesqueenpresenciade
un campoexterno,H, la part́�culasienteun campoefectivo, Hef = H � Nd M, dondeNd
esisotrópicoy tieneunvalorde4p / 3 enestecaso.
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Figura E.3: Frecuenciade resonanciaen función del campoaplicadoparaunapeĺ�cula delga-
da.Estascurvasest́ancalculadasparadiferentesdireccionesdel camporespectodel planode la
peĺ�cula,cuyanormalla indicamoscomon̂s. El casoH • n̂s denotaun ángulode45Ž respectoa la
normal.

Enlaspeĺ�culasdelgadasla situacíonesdistinta.Si la magnetizacíonesperpendicular
a las interfaces,el campodemagnetizantevale-4pM. Estaalineacíon antiparaleladeHd
provocaqueM est́eenunaposicíondeequilibrio inestable,o seaquetiendaarevertir su
sentido.Sepuedemostrarquela direccíondeequilibriodeM esparalelaa lasinterfaces,
yaqueenestadireccíonla muestranotienesuper�ciesinterfaciales(seconsiderain�nita)
y porendeHd = 0 (nohaydipolossuper�ciales).Enla �gura E.3mostramosla frecuencia
de resonanciaen función del campoaplicadoparaunapeĺ�cula delgada.Mostramosla
curvaparadiferentesdireccionesdelcamporespectodelplanodela peĺ�cula.
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[12] J. Barńas,A. Fuss,R.E. Camley, P. Grünberg, W. Zinn, Phys.Rev. B 42, 8110
(1990).

[13] P. Zahn,I. Mertig, M. Richter, andH. Eschrig,Phys.Rev. Lett. 75, 2996(1995).

[14] R. kubo,J.Phys.Soc.Jap.12570(1957).
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