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Capitulo 1

Introducao Geral

1.1 Introducao

O desenvolvimento da tecnologia de filmes finos criou novos campos e perspec-
tivas na area da ciéncia dos materiais. Desde que se tornou possivel depositar
filmes com espessuras de alguns A, toda uma nova classe de materiais surgiu
na forma de multicamadas. Estas consistem em finas camadas de metais difer-
entes, exibindo normalmente propriedades distintas das observadas em ligas dos
mesmos materiais. A origem destas propriedades esté relacionada com aspectos
caracteristicos das multicamadas (espessura das camadas, rugosidade nas in-
terfaces...). Nesta tese, iremos apenas abordar estruturas em multicamada for-
madas por camadas magnéticas metéalicas separadas por uma camada metalica
nao magnética (espagador).

A descoberta de novos fendémenos fisicos, como o acoplamento magnético
oscilatdrio e a magnetoresisténcia gigante (GMR - Giant Magnetoresistance
effect) em multicamadas magnéticas deu origem, desde 1989, a um elevadis-
simo nimero de trabalhos cientificos para uma melhor compreensao desses feno-
menos. Destaca-se o trabalho pioneiro desenvolvido por Griinberg et al. (1)
em 1986, com a descoberta do acoplamento magnético oscilatério antiferro
(AF) /ferromagnético (F) em tricamadas de Fe/Cr/Fe preparadas por MBE
(Molecular Beam Epitaxy). Em 1990, Parkin (2) observou uma forte dependén-
cia do acoplamento na espessura do espacador de Cr, constatando que este
acoplamento oscilava entre F e AF & medida que a espessura da camada nao
magnética aumentava. FEste acoplamento foi posteriormente descoberto num
vasto namero de sistemas multicamadas, por exemplo Co/Ru e Fe/Cu (Hein-
rich 1990 (3)), Co/Cu (Mosca 1991 (4)), Co/Re (Freitas 1992 (5)). Destaca-se
também o trabalho independente desenvolvido por Baibich et al. (6) em 1988 e
Binasch et al. (7) em 1989, com a descoberta do efeito da magnetoresisténcia gi-
gante em multicamadas de Fe/Cr. Eles verificaram que a resisténcia eléctrica da
multicamada de Fe/Cr, a temperatura de 4.2 K, variou cerca de 50% na presenga
de um campo magnético, em contraste com os pequenos efeitos magnetoresis-

11



12 CAPITULO 1. INTRODUCAO GERAL

tivos até entdo conhecidos, como a magnetoresisténcia anisotropica (AMR -
Anisotropic Magnetoresistance) de filmes magnéticos (Co, Fe, NiFe), da ordem
de 2-4%. Constatou-se que a resisténcia eléctrica destas multicamadas dependia
da orientacao da magnetizacao das camadas ferromagnéticas, observando-se que
um alinhamento antiparalelo origina uma resisténcia mais elevada do que um
alinhamento paralelo das magnetizagoes. Nestas multicamadas, a orientagao
antiparalela das magnetizagGes (a campo nulo) é causado por um acoplamento
de troca antiferromagnético entre as camadas de Fe. As magnetiza¢oes podem
ser colocadas em paralelo sobre a influéncia de um campo magnético suficiente-
mente intenso ( 800 kA m~! ou 10 kOe), capaz de vencer o forte acoplamento
antiferromagnético. Em geral, campos magnéticos elevados sao necessérios para
se observar o efeito GMR em sistemas de multicamada.

Apos a descoberta do efeito GMR, diversas combinacdes de camadas mag-
néticas com camadas nao magnéticas foram objecto de um intenso estudo, que
rapidamente conduziu a efeitos magnetoresistivos superiores a 50% a temper-
atura ambiente, reconhecendo-se a grande utilidade destes materiais em apli-
cagoes tecnoldgicas como sensores magnéticos, medidores de correntes eléctri-
cas, memorias magnéticas (MRAM - Magnetic Random Access Memory) ou
cabecas de leitura de alta densidade. Assim, a promissora aplicabilidade tec-
nologica manifestada por estes sistemas conduziu ao desenvolvimento de estru-
turas essencialmente desacopladas (Dieny et al. 1991 (8) e (9)), com campos
magnéticos de saturacdo da ordem de algumas centenas de Am~—!. Estas es-
truturas, designadas por vdlvulas de spin, permitem mudar o alinhamento das
magnetizacoes de total antiparalelismo para total paralelismo, com a aplicacao
de um campo magnético externo muito mais reduzido do que o observado em
multicamadas com acoplamento AF intrinseco. E precisamente no estudo com-
putacional deste tipo de estruturas que esta tese se ird centrar.

1.2 Magnetoresisténcia

A magnetoresisténcia é um conceito muito simples, traduzindo a alteracdo da
resisténcia de um material, a uma dada temperatura, quando este se encontra
sob ac¢do de um campo magnético externo. Contudo, existem vérias causas que
explicam a sua existéncia. Convém real¢ar que ndo é necessario possuir um ma-
terial magnético para se observar um efeito magnetoresistivo. Todos os metais
magnéticos e nao magnéticos exibem o efeito magnetoresistivo normal, que se
traduz por um aumento da resisténcia eléctrica em funcao da indugao magnética
interna B. Este efeito ¢ induzido pela forca de Lorentz ev' x é, que provoca um
movimento helicoidal na trajectoria dos electroes, em vez de uma trajectéria
rectilinea verificada quando B = 0. Este efeito s6 é significativo quando a forca
de Lorentz é suficientemente intensa para provocar uma apreciavel curvatura na
trajectoria dos electroes durante o livre percurso médio. Deste modo, espera-se
que este efeito seja expressivo em "amostras massivas puras"(com muito baixo
teor de impurezas), a baixas temperaturas, que estdo sujeitas a um campo mag-
nético elevado. Por exemplo, observou-se numa amostra policristalina de Cu a
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temperatura de 4 K e para um campo de 10 T um aumento da resisténcia por
um factor de 14 (10).

As estruturas investigadas nesta tese nao sdo materiais massivos puros, mas
sim um empilhamento de camadas metalicas muito finas magnéticas e nao mag-
néticas. A espessura destas camadas é tipicamente da ordem de algumas dezenas
ou centenas de A, o que reduz o livre percurso médio dos electrdes em relacio
ao observado em amostras massivas devido as colisbes nas interfaces. Outra
contribuicao importante para as colisdes em filmes finos é a difusao experimen-
tada pelos electroes na fronteira de grao. A diminuicdo do livre percurso médio
é provavelmente o factor mais importante que contribui para a nao observagao
do efeito magnetoresistivo normal no tipo de estruturas estudadas.

Um outro efeito magnetoresistivo igualmente importante e que se manifesta
unicamente em materiais magnéticos, ocorrendo sobretudo nos metais de tran-
sicao ferromagnéticos (Ni, Fe, Co...) e suas ligas (por exemplo Ni-Fe, permal-
loys), é a magnetoresisténcia anisotrépica (AMR - Anisotropic Magnetoresis-
tance). Nestes materiais a resisténcia ¢ fun¢ao do angulo entre a magnetizacio
e a direc¢do da corrente. A anisotropia manifesta-se pelo facto de em geral a
resisténcia ser minima quando a magnetizacao do material se encontra orien-
tada perpendicularmente a direccao da corrente, e maxima quando a magneti-
zaglo e a corrente estdo em paralelo. A origem fisica da anisotropia pode ser
explicada pela interaccao entre o spin do electrao e a rede através do acopla-
mento spin-drbita (11). Deste modo, a magnetoresisténcia anisotropica consiste
na diferenca da resistividade eléctrica consoante a corrente eléctrica tem uma
direccdo paralela (resistividade p,,) ou perpendicular (resistividade p, ) & mag-
netizagao, como foi verificado por William Thomson em 1857 (12). A diferenca
(p/) — pL)/pav Pode atingir valores superiores a 5% & temperatura ambiente
em ligas de Ni-Fe ou Ni-Co, e pode atingir valores da ordem de 30% a baixas
temperaturas (13). A resistividade média pq, ¢ definida como (p;,+p1)/2 para
filmes ferromagnéticos desmagnetizados e (p;; 4+ 2p.)/3 no caso de amostras
ferromagnéticas massivas desmagnetizadas. Como nos metais de transicao os
mecanismos de resistividade eléctrica derivam essencialmente das transi¢oes dos
electroes de conducdo da banda 4s (pequena massa efectiva) para a banda 3d
(massas efectivas elevadas), conclui-se que devido ao acoplamento spin-6rbita
as transicoes s-d possuem um caracter marcadamente anisotrépico, originando
uma dependéncia de p em relacao ao angulo entre I e M.

O efeito magnetoresistivo que é estudado neste relatério e que ocorre em
amostras constituidas por metais de transicdo, é a magnetoresisténcia gigante
(GMR - "Giant Magnetoresistance Effect"). Este efeito, que traduz uma impor-
tante variacdo da resisténcia eléctrica de filmes estruturados em multicamadas
(constituidos por camadas metalicas magnéticas nanométricas separadas por
finas (nm) camadas metélicas ndo magnéticas), estd intrinsicamente ligado a
variacao do angulo entre as magnetizacoes em camadas magnéticas adjacentes,
produzidas pelo aumento do campo magnético. Assim, a resistividade é max-
ima quando as camadas magnéticas possuem uma configuracio antiferromag-
nética das suas magnetizacoes e é minima quando a configurago é ferromag-
nética. O fendémeno que origina este efeito magnetoresistivo tem uma origem
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microscépica, sendo atribuido a colisoes electrénicas dependentes do spin dos
electrdes de condugado no interior da camada ferromagnética metéalica e nas suas
interfaces. Como nos metais de transi¢ao as colisdes estao essencialmente associ-
adas a transicoes s-d, é possivel concluir que além de uma provéavel anisotropia
nas transicoes existe também uma dependéncia ligada ao spin dos electroes
de conducdo. A descricdo e ilustracdo qualitativa deste mecanismo de difusdo
é realizada na proxima secgao, sendo a andlise quantitativa e mais detalhada
remetida para o capitulo 3.

1.3 A origem do efeito magnetoresistivo gigante
(GMR)

O efeito GMR pode ser explicado de acordo com o modelo dos dois canais de
condugao independentes proposto por Mott (14), no qual a condutividade total
pode ser expressa como a soma das condutividades devida aos electrées com
spin para cima (T) e com spin para baixo (]), ou seja o = ¢! + o!. Este efeito
surge quando as taxas de difusdo para os electroes com spin T e spin | sao difer-
entes nas camadas magnéticas ou nas interfaces (camada magnética/camada
nao magnética).

Nos metais de transi¢ao os electroes de condugao sao essencialmente do tipo
s, com uma estrutura de bandas que apresenta igual densidade de estados para
os electroes com spin T e spin |. Contudo, para os electroes de valéncia as sub-
bandas d (1)), abaixo da temperatura de Curie (T¢), estdo deslocadas uma em
relacdo & outra devido a elevada energia de troca, resultando dai uma diferenca
na densidade de estados com spin T e com spin |. A Fig.1.1 apresenta esque-
maticamente e numa forma simplificada as curvas das densidades de estados
para as bandas s e d do ferro (Fe). De referir que na realidade as bandas s e d
apresentam uma forma muito mais complexa do que a exibida na Fig.1.1. Como
se pode verificar, o Fe (T = 1043 K), por exemplo 4 temperatura ambiente (300
K), apresenta a sub-banda 3d (T) completamente cheia, enquanto a sub-banda
3d (|) estd apenas parcialmente preenchida. Assim, os electroes de condugio
(banda 4s) vao-se propagar de forma diferente na camada ferromagnética, con-
forme sofram ou nao colisbes associadas as transicoes electronicas entre a banda
4s e a banda 3d. A possibilidade de transi¢ao (colisdo) esta naturalmente depen-
dente da orientagdo dos spins (T ou |) dos electrdes de condugdo no interior da
camada ferromagnética metéalica. Atendendo a que a magnetizacdo na camada
ferromagnética pode ser determinada de forma aproximada pela relagao,

M = (Ny — Ny )pg (L.1)

onde Ny, N| representa o ntimero de electroes na banda 3d com spin T, | e
wp o magnetdo de Bohr, um electrdo podera sofrer uma colisdo (transicdo) se
o seu spin estiver antiparalelo & magnetizacdo da camada ferromagnética (ver
Fig.1.1). Assim, a corrente total pode ser vista como duas correntes paralelas
(2 canais de condugéo): uma devida aos electroes de condugdo com spin para
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Figura 1.1: Densidade de estados das sub-bandas d e s, para electroes com spin

Tel.

cima (1) e a outra devida aos electroes de condugdo com spin para baixo ().
Para ilustrar esta situacdo considere-se, por simplicidade, um sistema formado
por trés camadas (tricamada), sendo duas delas ferromagnéticas e a outra nio
magnética. Admite-se que as espessuras das camadas individuais sdo muito in-
feriores ao livre percurso médio dos electroes de conducao, no caso de a corrente
ser injectada paralelamente & multicamada (geometria CIP; Current-In-Plane),
ou muito inferiores ao comprimento de difusdo de spin dos electroes de con-
ducado, no caso de a corrente ser injectada perpendicularmente & multicamada
(geometria CPP; Current-Perpendicular-to-Plane). Voltaremos a este assunto
na préoxima seccao. Vai-se supor também que as camadas estdo inicialmente
(campo nulo) com alinhamento antiferromagnético.

Quando as magnetizacoes das camadas estao ferromagnéticamente alinhadas,
o electrdo com spin antiparalelo | (direcgio contraria & da magnetizagio) sofre
colisoes na primeira e segunda camada magnética, associadas as transicoes elec-
tronicas 4s (1) — 3d (]). O electrao com spin paralelo | atravessa a primeira
e segunda camada magnética sem nenhuma colisao s-d, por nao haver estados
1 livres na sub-banda 3d (7). Isso d4 origem a um canal de baixa resistividade
para os electroes com spin T. A Fig.1.2)(a) ilustra esta situacao.

Quando as magnetizagdes das camadas estdo alinhadas antiferromagnética-
mente, o electrao com spin T sofre colisdbes na primeira camada e atravessa a
segunda sem colisoes, pelas razoes ja mencionadas. O electrao com spin | atrav-
essa a primeira camada sem colisao mas na segunda camada vai sofrer colisoes.
A ocorréncia de colisoes nos dois canais d origem a uma resistividade superior
a do caso anterior. A Fig.1.2)(b) ilustra esta situagao.

Como os electroes com spin T e spin | se propagam independentemente em
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Figura 1.2: Representacao esqueméatica do mecanismo de colisdes electronicas
para a configuracio: (a) ferromagnética, (b) antiferromagnética.
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dois canais paralelos, tem-se sempre ¢ = o' + o}, ou seja, uma resistividade

dada por:

p1p
p= 1 (1.2)

prt+py

Para se obter uma expressao geral da magnetoresisténcia resultante da resistivi-
dade dos dois canais de spin, é normalmente usada a seguinte notacgéo: T ()
com o spin paralelo (antiparalelo) a um eixo de quantificagdo externo; +(—) com
o spin paralelo (antiparalelo) ao eixo local de quantificacdo, isto é, & direcgio
e sentido da magnetizagdo local (camada em causa). Para uma configuragio
ferromagnética, os eixos locais de quantificacdo sao paralelos ao eixo externo
logo p! = py e p; = p_, donde:

P+P-

=T 1.3
T o+ (13)

No caso de acoplamento antiferromagnético os electroes com spin T ou spin |
passam em média igual tempo em regides (+) e em regides (—), sendo entdo
pl = pt = (py +p_)/2. A resistividade resultante para esta configuracio é
portanto dada por:

plpt py o

= = 1.4
PAF pT n pl 4 ( )
Definindo analiticamente a magnetoresisténcia como,
AR A H)—p(H=0
AR _Ap _ p(H) — ) (1.5)

R p p(H =0)

e introduzindo um factor o = p_/py de assimetria das colisées dos electroes
de condugao, resulta a seguinte expressdo para a magnetoresisténcia (15):

Ap:p(F;H>HS)_p(AF;H:O):_|:1_a:|2 (1.6)

p p(AF; H =0) 1+a

Note-se que este resultado se refere a uma expressio geral para o valor maximo
da magnetoresisténcia gigante. Este resultado permite verificar que a magne-
toresisténcia gigante aumenta com a assimetria de spin dos electroes, tornando-
se muito elevada quando o > 1 ou a < 1 (Ap/p = -100% - dai a designacéo
de magnetoresisténcia gigante). O factor de assimetria, e portanto o seu valor
maximo, vai depender das espessuras das camadas usadas (ndo magnéticas e
magnéticas), dos respectivos materiais, da rugosidade interfacial, da temper-
atura de medida e das condicdes e técnicas de preparacdo das multicamadas.
A titulo ilustrativo, sdo apresentados nas Figs. 1.3 e 1.4 graficos que mostram
a dependéncia da magnetoresisténcia gigante na espessura das camadas nao
magnéticas (tyar) e ferromagnéticas (tr).

Em suma, o efeito GMR resulta da combinagio de trés factores: (i) Espes-
suras das camadas individuais (da ordem do nm) inferiores ao livre percurso
médio dos electroes, permitindo que estes atravessem a camada separadora nao
magnética, e deste modo, irem de uma camada magnética & outra magnética. Se
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Figura 1.3: Magnetoresisténcia & temperatura ambiente em funcio da espes-
sura (tyar) da camada ndo magnética, para a valvula de spin Si/Co(704)/NM
(tnar)/Py(50A) /FeMn(80A) com NM = Cu, Au e Py = NiggFeg. De Dieny et
al. (16).

um electrdo nao passar de uma camada magnética a outra, no seu livre percurso
médio, ndo poderad "sentir"as alteracoes relativas da orientacdo das magnetiza-
¢oes em camadas magnéticas vizinhas produzidas pela aplicacdo de um campo
magnético, e nao haverd correspondente efeito magnetoresistivo; (i) Colisdes
dos electroes no volume ou nas interfaces das camadas magnéticas, com uma
seccio eficaz que depende do spin (1 ou |) dos electrdes, sendo p!#pt; (iii) Ori-
entacao relativa da magnetizacao em camadas magnéticas sucessivas, que pode
ser modificada pelo campo magnético, quer por se encontrarem inicialmente
acopladas antiferromagnéticamente, quer por se encontrar uma delas com a sua
magnetizacao rigidamente fixada, de modo que o campo aplicado pode orientar
as outras (livres) em relagdo a essa (& o caso da valvula de spin com acoplamento
magnético de troca).

1.4 Efeito GMR, principais geometrias

A grande maioria das experiéncias sobre o efeito GMR sao realizadas com um
fluxo de corrente injectado paralelamente & multicamada, conhecida como ge-
ometria CIP (Current-In-Plane). De notar que embora neste caso ndo haja
em média transporte de carga na direccdo perpendicular as camadas, isto é,
a velocidade de arrastamento dos electroes de conducao nesta direccdo é zero,
o0s electroes conseguem transitar de uma camada magnética para outra mag-
nética através das camadas ndo magnéticas (condi¢do necessaria para se obser-



1.4. EFEITO GMR, PRINCIPAIS GEOMETRIAS 19

25

(a)

20 .

AR/R (%)
i
l,-"l
!/
W
//
]
!

)
-l
<] o .
s
| > .
1 Jf[ N‘Mx_o___h Nig Fe,, !
r e ————— Fe
0 = | ) ’
0 100 200 300 400 500

te (A)

Figura 1.4: (a) Magnetoresisténcia a temperatura ambiente em funcdo da
espessura das camadas ferromagnéticas (tr), para um filme multicamada
vidro/[Py(50A) /Cu(10A) /Py(tx)/Cu(10A)]30, com Py = NiggFeqy. De Sato
et al. (17); (b) Magnetoresisténcia a temperatura ambiente em funcio da es-
pessura (tz) de uma camada ferromagnética livre, para uma valvula de spin da
forma F(tr)/ Cu(254)/NigoFeao(50A) /FeMn(100A), com F = NiggFey, Co ou
Fe. De Dieny et al. (16).
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var o efeito GMR), devido & componente da velocidade de Fermi nessa direc¢ao.
Quando a espessura das camadas individuais é muito superior ao livre percurso
médio, ¢, os electroes serdo difundidos na camada ndo magnética - espagador, € o
efeito GMR anular-se-a. No caso de a corrente ser injectada perpendicularmente
a multicamada (geometria CPP; Current-Perpendicular-to-Plane) os electroes
sdo forcados a viajar através de todas as camadas magnéticas e ndo magnéticas.
Assim, dado que o efeito surge basicamente da contribuicdo dos electrdes que
viajam de uma camada magnética para outra magnética, com uma taxa de col-
isbes dependente da direccao da magnetizacao, é de esperar que o efeito GMR
seja superior nesta geometria do que na anterior (18; 19) e (20)]. Além disso,
devido & acumulacdo de spin nas interfaces que s6 ocorre nesta geometria, o livre
percurso médio ¢ dos electrbes quando comparado com a espessura das camadas
individuais deixa de ser decisivo na grandeza do efeito GMR, passando a ser rel-
evante o comprimento de difusio de spin lsy. Este comprimento corresponde
4 distancia média percorrida pelos electroes entre dois processos de difusao su-
cessivos, através do qual o spin dos electroes transita de um estado com spin |
para um com spin | ou vice-versa. A alteracdo do spin pode por exemplo ocor-
rer ap6s colisbes com impurezas, devido a interacgao spin-6rbita, ou colisoes
electrdo-magndo. Em geral, em sistemas de multicamadas reais ;5 é superior
a ¢ em uma ou mais ordens de grandeza, especialmente a baixas temperaturas.
Isto implica que o efeito GMR na geometria CPP persiste em multicamadas
formadas por camadas individuais mais espessas do que na geometria CIP.

Do ponto de vista das aplicacdes, a geometria CPP é vantajosa. As teo-
rias sobre o efeito GMR prevéem uma magnetoresisténcia consideravelmente
mais elevada para esta geometria do que para a geometria CIP. Isto resulta,
essencialmente, de um melhor aproveitamento da estrutura da multicamada, ja
que, como foi mencionado acima, os electrdes sdo "obrigados"a viajar através
de todas as camadas magnéticas e nao magnéticas. Contudo, experimental-
mente a medi¢do da magnetoresisténcia na geometria CPP é consideravelmente
mais dificil do que na geometria CIP. Isto deve-se essencialmente ao baixo valor
de resisténcia observada na multicamada ao longo da direccao perpendicular,
quando comparada com a resisténcia dos contactos. Uma forma de ultrapassar
este problema seria reduzir as dimensoes laterais da estrutura, o que provocaria
claramente uma subida da resisténcia. Contudo, verifica-se na pratica que esta
reducéo devera ser tao elevada (3-10 pum) que sao exigidas técnicas avancadas de
microfabricacdo, combinadas com uma estrutura de medida mais complicada.
As experiéncias descritas nesta tese foram realizadas com a geometria CIP.

1.5 Valvulas de spin (VS) com acoplamento de
troca
Em 1956 Meiklejohn and Bean (21) descobriram que quando um material ferro-

magnético se encontra em contacto com um material antiferromagnético surge
uma, anisotropia magnética de troca unidireccional no ferromagnete, manifes-
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Figura 1.5: Representacao esquematica de uma valvula de spin.

tada por um deslocamento da curva de magnetizacdo M(H) em relagio & origem.
Este efeito, observado inicialmente para particulas de Co com um revestimento
de CoO, é designado por acoplamento de troca. Em vdlvulas de spin com acopla-
mento de troca, temos duas camadas metélicas ferromagnéticas paralelas (F; e
F5) e muito finas (~ nm) separadas por uma camada de metal ndo magnética
(NM-o espagador), e uma camada metalica antiferromagnética (AF), ou seja,
uma estrutura com a forma geral F»/NM/Fy /AF. A Fig.1.5 ilustra esta estru-
tura.

A magnetizacdo da camada Fj esta rigidamente fixada na sua direcgéo e
sentido, por interaccao de troca, & magnetizacdo do ultimo plano atémico da
camada antiferromagnética subjacente. Este acoplamento é utilizado para criar
a transicao entre os alinhamentos paralelo e antiparalelo das magnetizacoes.
Apesar de existirem materiais ferromagnéticos com uma forte anisotropia mag-
netocristalina e elevada coercividade, utiliza-se normalmente um material anti-
ferromagnético em vez de um material ferromagnético, para evitar as interacgoes
de longo alcance devido & magnetizacdo macroscépica. Actualmente, é usada
uma grande variedade de materiais antiferromagnéticos, por exemplo FesoMnsg
(8;9), NiO (22) e Tb23Co077 (0 qual é um ferrimagnete) (23).

O separador ndo magnético NM é suficientemente espesso (~ 20 A) para
que a camada ferromagnética F, fique magneticamente livre (ou fracamente
acoplada) & camada fixa F;. Deste modo, designa-se a camada Fy por camada
livre da vélvula de spin. Além disso, o separador ndo magnético tem inten-
cionalmente uma resistividade eléctrica muito baixa, para que o livre percurso
meédio dos electroes no separador seja muito elevado, mesmo & temperatura am-
biente. O material utilizado é normalmente o cobre, que quando sob a forma de
filme fino (em condigdes de deposigdo optimizadas) pode ter uma resistividade
eléctrica p ~ 2.5uQcem. Isto significa um livre percurso médio dos electroes no
espacador da ordem de 250 A.

As camadas ferromagnéticas formadas por elementos de transicdo como o
cobalto (Co) e o ferro (Fe), possuem resistividades eléctricas muito superiores
4 do cobre, associadas naturalmente as colisoes s-d dependentes do spin, com
livres percursos médios electrénicos cerca de cinco vezes inferior, £ ~ 50 A.



22 CAPITULO 1. INTRODUCAO GERAL

Campo externo Hey

Camada de protecciio

Camada FM hivre (Fz)

Espacador
nio
magnético
Cu

Camada FM fixa (Fq)

Camada AF de fixacio

Camada “adaptadora”
(buffer layer)

Substracto
(Vidre, 8102, MgO, ...)

Figura 1.6: Esquema da constituicao de uma valvula de spin.

Assim, para detectar efeitos magnetoresistivos ndo hé interesse em usar camadas
magnéticas com espessuras acima de £. Além disso, as ligas de CoFe tém uma
forte polarizagdo dos electroes ao nivel de Fermi (responséveis pelo transporte),
quando comparado com os elementos individuais.

A camada antiferromagnética é normalmente depositada sobre uma camada
"adaptadora' (buffer layer na literatura inglesa), tal como num filme multica-
mada convencional, que por sua vez estd depositada sobre um substracto (vidro
ou Si, normalmente). Esta camada é para garantir um bom crescimento das
camadas subsequentes, assegurando a compatibilidade das redes cristalinas e
consequente reducio dos defeitos na interface. A seguir é depositada a camada
nao magnética (espagador), e s6 depois a camada ferromagnética livre. Sobre
esta udltima camada é muitas vezes depositada uma camada de proteccao da
nanoestrutura, contra oxidacdo e corrosdo (p. ex: Ta, 30 A) A Fig.1.6 ilustra
esquematicamente a constitui¢do de uma vélvula de spin (VS).

Uma caracteristica importante da VS, é a grande facilidade de alterar a
orientagao da magnetizacao na camada livre, em relacao & correspondente di-
reccao na camada FM fixa. Devido ao fraco acoplamento existente entre as ca-
madas ferromagnéticas (espessura do espacador ndo magnético suficientemente
elevada para garantir um fraco acoplamento), numa VS é muito facil mudar o
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alinhamento das magnetizagdes de total antiparalelismo (antiferromagnetismo)
para total paralelismo (ferromagnetismo), com a simples aplicagdo de um campo
magnético externo muito fraco. Assim, as VS sdo dispositivos muito sensiveis
aos campos magnéticos [(Ap/p)/AH; elevado], permitindo o desenvolvimento
de bons sensores magnetoresistivos baseados neste tipo de estrutura. Muito re-
centemente, surgiram as estruturas periddicas de VS ("arrays"), com alta densi-
dade (espagamento ~ pm) que permitem, por exemplo a imagiologia de campos
magnéticos, aplicagbes em microbiologia (identificacdo de moléculas com mar-
cadores magnéticos). As VS permitem fabricar isoladores de sinais galvanicos
que ja suplantam os isoladores optoelectrénicos em velocidade de resposta, baixa
poténcia de consumo e reduzido tamanho. Sao estas e outras caracteristicas que
explicam o facto de muitos estudos cientificos, orientados para as aplicacoes, se
focarem neste tipo de estrutura.

1.6 Aplicagoes das nanoestruturas magnéticas

As nanoestruturas magnéticas, como as VS, exibem enormes potencialidades na
area das aplicacOes tecnologicas. Dispositivos como cabegas de leitura (Read
Heads) (24; 25), memorias magnéticas (Magnetic Random Access Memories -
MRAMs) (26; 27; 28; 29), sensores de deformacdo (30), corrente, posicao e
velocidade (31), sdo desenvolvidos a partir destas nanoestruturas.

1.6.1 Memorias magnéticas de acesso aleatorio (MRAMs)

Nos dispositivos magnetoresistivos, como a VS, a magnetizacao da camada fer-
romagnética livre inverte facilmente a sua direccao com a aplicagdo de um pe-
queno campo magnético. Deste modo, é possivel obter dois estados resistivos
caracterizados pelo alinhamento antiferromagnético (estado de elevada resistén-
cia - ex: bit 0) ou ferromagnético (estado de baixa resisténcia - ex: bit 1)
entre as magnetizacoes das camadas livre e fixa. Deste modo, estes disposi-
tivos magnetoresistivos revelam-se apropriados para funcionar como memorias
magnéticas, com a particularidade de serem nao voléteis, ou seja, o estado da
memoéria ¢ mantido mesmo quando a sua alimentagao é retirada. Embora as VS
sejam nanoestruturas indicadas para o desenvolvimento de MRAMs ("Magnetic
Random Access Memories"), ndo sdo as melhores a nivel de desempenho, sendo
claramente vencidas pelas juncdes de efeito tinel. A razdo para este facto deve-
se & necessidade de utilizagdo de um ntimero (N) significativo de VS ligadas em
série, para se obter elevados niveis de densidade de memoéria. Como a Fig.1.7
ilustra, o sinal de leitura em cada VS (AR/N; N = 2) é reduzido pelo nimero
N de elementos (valvulas) presentes. Pelo contrario, as jungdes de efeito tunel
com a corrente perpendicular ao plano da juncéo (geometria CPP), permitem
obter sinais de leitura em cada juncdo de AR/1.

A estrutura de uma jungdo de efeito tinel é bastante semelhante & de uma VS
(seccdo 1.5), com o espagador metalico ndo magnético substituido por um iso-
lador. Assim, a estrutura simples associada & juncdo é AFM/FM/I/FM (AFM
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Figura 1.7: Tlustracio esquematica de 2 células MRAM ligadas em série. O sinal
de leitura em cada valvula de spin € AR/N, sendo N o ntmero de elementos
magnetoresistivos. Escolheu-se por questoes de simplicidade N = 2.

- antiferromagnete; FM - ferromagnete; T - isolador). Em geral, e tal como na
VS, além das camadas mencionadas outras camadas sao adicionadas & juncao,
nomeadamente camadas adaptadoras ("buffer layers") e de protecgio (secgio
1.5).

Uma célula MRAM desenvolvida a partir de uma juncao de efeito tunel, é
constituida pela juncdo, um transistor e duas linhas de corrente (Fig.1.8). A
linha digito nao esta ligada a juncao e é utilizada para crear um campo mag-
nético unidireccional na direccédo do eixo dificil (creada pela anisotropia de forma
magneética). A linha bit é usada como eléctrodo de topo e para criar um campo
magnético bidireccional ao longo do eixo facil (Fig.1.8b). Para escrever um bit
numa dada jungao de efeito tunel, a corrente circula através das corespondentes
linhas digito e bit, creando um campo magnético de suficiente magnitude para
inverter a magnetizacao da camada livre. O estado magnético da juncao é es-
crito como "0"ou "1", dependendo da direcgdo da corrente que circula através
da linha bit. A operacéo de leitura (Fig.1.8a) é realizada passando uma corrente
eléctrica através da jun¢éo, enquanto o transistor se encontra em funcionamento,
e medindo a correspondente diferenca de potencial.

Quando se considera uma rede de células MRAMs, dispostas numa arqui-
tectura cruzada (Fig.1.9), cada célula MRAM esta situada na interseccdo das
linhas bit e digito. Assim, se a corrente circular através de duas destas linhas,
s6 a jun¢do que se situa na correspondente intersec¢ao "sente"os campos mag-
néticos ao longo dos eixos facil e dificil. Todas as outras células estao sujeitas
a um campo magnético criado por uma Unica linha, sao os chamados bits semi-
seleccionados, ou por nenhum campo, e portanto as suas magnetizacoes estao
em principio nao programadas.

Uma comparacao entre varios tipos de memorias comercializadas e as MRAMs
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Figura 1.8: Célula MRAM desenvolvida a partir de uma junc¢io de efeito tinel.
a) Esquema para a célula de leitura; b) Esquema para a célula de escrita.

Figura 1.9: Rede de células MRAM, dispostas numa arquitectura cruzada.
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MRAM SRAM DRAM FLASH

Veloc. Leitura Moderada - Rapida Rapida Moderada Rapida
Veloc. Escrita Moderada - Rapida Rapida Moderada Lenta
Nao volatilidade Sim Nao Nao Sim
Durabilidade Ilimitada Ilimitada  Ilimitada Limitada
Tamanho da célula Pequena Grande Pequena  Pequena
Consumo Baixo Baixo Moderado Alto

Tabela 1.1: Comparacdo entre vérios tipos de memorias comercializadas.

(26; 27; 28; 29), é realizada na tabela 1.1. Verifica-se que cada memoria tem
as suas vantagens e desvantagens, tornando-as adequadas para diferentes apli-
cagbes. Contudo, as memorias MRAM exibem velocidades de leitura e gravacio
aceitéveis, nao volatilidade, durabilidade ilimitada, elevada densidade e baixo
consumo, fazendo delas memorias apropriadas para um vasto numero de apli-
cagoes. A memoria ndo volatil mais utilizada hoje em dia é o FLASH. Contudo,
quando comparada com as MRAMs, verifica-se uma baixa velocidade de escrita,
durabilidade limitada (~ 10°> — 10° ciclos antes de se danificar) e consumo mais
elevado, limitando desta forma o seu crescimento comercial. As outras duas
memorias apresentadas na tabela, SRAM ("Static Random Access Memory") e
DRAM ("Dynamic Random Access Memory"), sdo memoérias volateis, ou seja,
o estado da memoria nao é mantido quando a sua alimentacao é retirada.

1.6.2 Sensores de leitura magnetoresistivos

As VS com geometria CIP sdo actualmente utilizadas como sensores de leitura
magnetoresistivos ("read heads") (24; 25). Contudo, o seu desempenho parece
estar a atingir um limite, apesar do racio da magnetoresisténcia gigante (GMR)
ter vindo a ser continuamente aumentado ao longo destes dltimos anos. As
alternativas para a préxima geracao de sensores, inclui as VS com geometria
CPP (32) e as juncdes de efeito tunel (33).

A gravagdo magnética utiliza uma cabeca de leitura e escrita para gravar
e ler informagdo de um meio magnético (Fig.1.10). A informagao (bits) é ar-
mazenada em diferentes regides magnetizadas do meio magnético. A cabeca de
escrita consiste essencialmente num conjunto de espiras (bobina) enroladas em
torno de um material magnético de elevada permeabilidade (polos). Quando
se faz circular uma corrente eléctrica através das espiras, é gerado um campo
magnético no entre-ferro da cabega de escrita, planar ao meio de gravagao, per-
mitindo deste modo definir um estado magnético em cada regiao (bit). A cabega
de leitura é utilizada para detectar o fluxo magnético que surge nas regioes de
transicao entre dois estados de magnetizagao.

Nos discos duros o meio magnético pode atingir velocidades angulares de
15000 rotagdes por minuto (rpm) (34). A cabeca é suspensa logo acima da su-
perficie do disco e move-se ao longo deste por intermédio de um actuador. Os



1.6. APLICACOES DAS NANOESTRUTURAS MAGNETICAS 27

Corrente de escrita  Corrente de leitura

It '

Bobina Entre-ferro

Polos \

\ sensor
magnetoresistivo
Cam!:)c:_) 1l de leitura
magnetlc\

[—= || =|=F| «=| = |e ||| «=| Meio Magnético

Blindagem

Figura 1.10: Representacao esquemética das cabecas de leitura e escrita.

sinais de leitura e gravagao sao processados por um sistema electrénico com-
plexo.

1.6.3 Outras aplicagoes

Além das cabegas de leitura e gravacdo, os sensores magnetoresistivos podem ser
utilizados em qualquer aplicacdo onde possa ser gerado um campo magnético
para monitorizar alguma grandeza fisica, como por exemplo a corrente eléctrica,
a velocidade e a posigdo (31).

Uma configuracdo em ponte, com quatro elementos magnetoresistivos, é nor-
malmente utilizada em aplicagdes que envolvam sensores (35). Isto permite néo
s6 minimizar variacbes térmicas na resisténcia, como também ter um sinal de
saida nulo na auséncia de um campo magnético externo. Dois dos elementos
encontram-se normalmente blindados, enquanto os outros dois sdo incorpora-
dos em guias de fluxo para aumentar a sensibilidade. Além disso, o eixo facil
das camadas livre e fixa sao perpendiculares entre si, por forma a obter uma
variacao linear entre a resisténcia e 0 campo magnético aplicado.

O campo magnético gerado por uma corrente eléctrica elevada, pode ser
monitorizado por um sensor com configuragao em ponte, desde que esteja orien-
tado no plano do sensor. Assim, as alterages que surgirem na corrente eléctrica
serdo "sentidas"pelos elementos magnetoresistivos, através da alteracao da suas
resisténcias. Os sensores lineares de posi¢do, consistindo simplesmente num
sensor com a configuracao acima descrita e uma pequena ferrite fixa ao objecto
movivel, podem ser utilizados em aplicagoes robdticas.

Combinando a sensibilidade dos dispositivos magnetoresistivos as alteracoes
na orientagao relativa das magnetizagoes das camadas livre e fixa, com as pro-
priedades magneto-estrictivas dos materiais que constituem as camadas ferro-
magnéticas, é possivel o desenvolvimento de sensores de deformagdo de elevada
sensibilidade (30).
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1.7 Objectivo do trabalho

Inserido na area da electrénica de spin ("Spintronics"), este trabalho tem como
finalidade estudar o efeito magnetoresistivo gigante (GMR) em nanoestruturas
magnéticas, em particular nas valvulas de spin (VS). Este estudo revela-se im-
portante nos dias que correm, dada a variedade de aplicagdes tecnologicas dos
dispositivos magnetoresistivos.

Assim, um estudo computacional na area proposta, dos mecanismos fisi-
cos presentes nestas nanoestruturas, tendo em conta varias consideracoes rela-
cionadas com os processos de colisdo (livre percurso médio, reflexoes difusas e
especulares nas interfaces ...) dependentes do spin dos electrées de condugao,
contribui para uma melhor compreensao dos efeitos magnetoresistivos.

1.8 Sintese da tese

A tese é formada por 6 capitulos, sendo o primeiro uma introdugdo geral ao
tema. Neste 1° capitulo realca-se a importancia das nanoestruturas magnéti-
cas, com particular relevancia para as valvulas de spin, para a ciéncia, através
dos intiimeros e interessantes fendémenos fisicos exibidos por estas estruturas, mas
também para a sociedade moderna, através das suas intimeras aplicacoes. No
2° capitulo descrevem-se as técnicas experimentais utilizadas para depositar as
nanoestruturas estudadas e para as medidas de resistividade e magnetoresistén-
cia. Neste capitulo sao ainda apresentados resultados experimentais obtidos
para dois tipos de valvulas de spin, convencionais e especulares. No 3° capitulo
sdo descritos os aspectos mais importantes que ajudam a compreender o efeito
GMR em sistemas de multicamadas magnéticas. No 4° capitulo sao apresen-
tadas as principais interacgdes magnéticas em multicamadas, nomeadamente os
acoplamentos de troca directa e indirecta e o acoplamento magnético dipolar.
No 5° capitulo é apresentado um modelo microscépico para a valvula de spin
desenvolvido no &mbito da tese, assim como os principais resultados obtidos
com este modelo, nomeadamente o factor GMR. Por fim, o capitulo 6 inclui
um resumo ou conclusao final do trabalho efectuado e sugestoes para a continu-
acao e aperfeicoamento do modelo proposto. No final da tese é apresentado em
apéndice as linhas de cédigo elaboradas para o calculo computacional.
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Capitulo 2

Técnicas e resultados
experimentais

Neste capitulo descrevem-se as técnicas experimentais utilizadas para depositar
as nanoestruturas estudadas e para medir as diferentes propriedades de trans-
porte, referindo nomeadamente as técnicas de deposicao, assim como as técnicas
de medida da resistividade eléctrica e magnetoresisténcia. Além disso, sdo apre-
sentados resultados experimentais obtidos para as respectivas nanoestruturas.

2.1 Deposicao das valvulas de spin (INESC-MN)

Uma vez que as amostras que sdo estudadas na tese de mestrado, foram deposi-
tadas no Instituto de Engenharia de Sistemas e Computadores - Microsistemas
e Nanotecnologias (INESC-MN) por investigadores pertencentes a essa institu-
icao, é realizada, nesta seccao, uma breve descricao do método de deposicao
utilizado.

2.1.1 Deposicao por feixe iénico

O instituto INESC-MN possui uma maquina de deposi¢ao por feixe iénico (IBD
- "lon Beam Deposition") totalmente automatizada, sendo utilizada na de-
posicao de filmes (filmes metélicos, filmes de 6xidos, multicamadas granulares
...), plasma e oxidagao natural de filmes finos.

Este sistema IBD de deposicdo possui seis suportes para alvos arrefecidos a
agua, coplanares com duas fontes de radio frequéncia (RF) ionicas (canhdo de
deposicao e limpeza), numa configuragao em Z tipica (Fig.2.1). Apos o sistema
alcancar uma pressao de 7 x 10~® Torr através de uma bomba turbo molecular e
criogénica, € creado um plasma de argon (Ar) ou xenon (Xe) no interior do can-
hao de deposicao, a partir de uma discarga eléctrica emitida por esse canhao.
Com este método, é estabelecida uma baixa pressao (10~* Torr) na camara
durante a deposicao. Os i0es sao acelerados por um sistema de trés grelhas
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Figura 2.1: Esquema da maquina de deposi¢ao por feixe iénico (IBD) Nordiko
3000 instalada no INESC-MN. De Haohua (1).

auto-alinhadas, produzindo um feixe i6nico colimado e evitando contaminacdo
nas amostras durante a deposicdo. A tensdo de aceleracgdo tipica é de ~ 1450
V. Para evitar que haja deflexdo do feixe e arcos eléctricos, este é neutralizado
ap6s sair do canhao de deposicao . Taxas de deposicao da ordem de 0.1-0.5 A /s
podem ser atingidas, permitindo deste modo um controlo preciso na espessura
dos filmes depositados. O angulo entre o feixe incidente e o alvo pode ser con-
trolado, mas é normalmente fixo a 80°. O substrato onde ira ser depositado o
filme, roda a uma frequéncia de ~ 15 rpm para assegurar a maxima uniformi-
dade na espessura e resistividade do filme. Uma rede de magnetes permanentes,
montada em torno do substrato, permite definir eixos de anisotropia. O canhio
de limpeza encontra-se direccionado para o substrato, para processos de oxi-
dacao e desbaste. Uma descricao completa deste sistema pode ser encontrada
nas referéncias (1; 2; 3; 4).

2.2 Criogenia e técnicas de medida

2.2.1 Os sistemas criogénicos para as medidas de trans-
porte

As medidas de transporte, resistividade eléctrica e magnetoresisténcia, sao real-
izadas em sistemas de refrigeracdo de circulacdo fechada de hélio (tipo Gifford-
McMahon), podendo atingir nominalmente 10 K ou 3.7 K. O grupo de trans-
porte do IFIMUP/CFUP possui quatro criostatos desse tipo, trés dos quais
permitem atingir 10 K e o quarto 3.7 K. Na Fig.2.2 podemos visualizar um dos
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Figura 2.2: Fotografia de um dos criostatos de He, de ciclo fechado (10 - 300
K), utilizado na realizacdo das medidas de resistividade e magnetoresisténcia.

criostatos de 10 K.

Estes criostatos, robustos e de facil utilizacao, baseiam-se essencialmente em
ciclos de expansao/compressdo de hélio controlados por vélvulas que actuam
sincronizadamente. Na Fig.2.3, encontra-se representado um esquema concep-
tual bésico do sistema criogénico utilizado. Os criostatos deste tipo contém um
émbolo (displacer na literatura inglesa) que se movimenta no interior de uma cé-
mara cilindrica. Nesse movimento os volumes acima e abaixo do émbolo (V1, V)
variam, mantendo-se o volume total constante (V3 + V5 = const). Estes volumes
estao por sua vez acoplados através de um regenerador de calor de metal fina-
mente dividido e encontram-se ligados a um sistema de abastecimento de hélio
(compressor) por meio de valvulas de alta pressdo (entrada) e baixa pressdo
(saida). O movimento das valvulas estd acoplado com o movimento do émbolo.

Num ciclo, o gas & temperatura ambiente e a alta pressao, proveniente do
compressor de hélio quando a valvula de admissao se encontra aberta, vai-se diri-
gir para a regido do émbolo de volume V; (no inicio do ciclo o émbolo encontra-se
em baixo, sendo Vi méximo) e também para o regenerador. Quando a valvula
de admissao fecha, abre-se a valvula R, o que provoca um movimento ascen-
dente no émbolo. Como consequéncia, o gas passa entao de V; para Vs através
do regenerador, arrefecendo-o. Quando o émbolo atinge o topo (V2 méaximo),
abre-se a valvula de saida (baixa pressio), dando-se a expansdo do gas em V;
devido & diferenca de pressdao e consequentemente o arrefecimento da ponta
fria do criostato e do regenerador. Esta expansao do gas é acompanhada pelo
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Figura 2.3: Esquema conceptual do sistema criogénico utilizado nas experién-
cias.

movimento descendente do émbolo, expulsando deste modo o gas do volume V5.

2.2.2 O porta-amostras

Nas medidas de resistividade e magnetoresisténcia, as amostras sdo colocadas
sobre um bloco cilindrico de cobre (porta-amostras) que ¢ enroscado na ponta
fria do criostato. O porta-amostras apresenta assim uma face plana (base)
para a fixacdo da amostra e na outra face um parafuso que enrosca, como
mencionado, na ponta fria do criostato. A base contém as ligacoes necessarias
para os contactos eléctricos, normalmente dois fios para a tensao da amostra e
outros dois para a corrente na amostra. E utilizado, entre a amostra e a base
do porta-amostras, uma folha fina de papel de mortalha embebida num verniz,
permitindo o isolamento eléctrico (ndo térmico) entre a base e a amostra. O
verniz mencionado, é um verniz especial bom condutor de calor (GE-varnish),
que permite a fixacdo (colagem) do papel mortalha e da amostra & base do
porta-amostras. O porta-amostras contém também, soldada com indio, uma
das juncgoes do termopar. Esta juncao encontra-se & temperatura do porta-
amostras, que se assume como sendo também a temperatura a que se encontra
a amostra. Na Fig.2.4, é apresentada uma fotografia de um porta-amostras com
uma amostra montada, semelhante ao utilizado nas medidas de resistividade e
magnetoresisténcia. Nela podemos observar os fios da tensao, da corrente, o
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Figura 2.4: Fotografia de um porta-amostras com uma amostra montada, com
quatro contactos em linha, para medidas de resistividade eléctrica e magnetore-
sisténcia.

papel mortalha e a amostra.

2.2.3 Contactos eléctricos nas amostras

Uma vez que as amostras estudadas sdo bastantes finas, é necesséario ter um
certo cuidado na escolha do tipo de contactos a utilizar. Existem vérias técni-
cas para a realizacao de contactos eléctricos, das quais se destacam: contactos
por pressao; contactos por soldadura com indio; contactos através de tintas con-
dutoras de prata ou ouro; evaporacao de contactos eléctricos e soldadura por
pontos. De facto nao é conveniente a utilizagao de soldadura por pontos, uma
vez que ela provocaria uma alteracdo da estrutura cristalina na regiao dos con-
tactos, podendo destruir as amostras. Por outro lado, a utilizacao de soldagem
com indio é bastante dificil de realizar nas amostras utilizadas. Deste modo, nas
montagens de resistividade e magnetoresisténcia utiliza-se tinta de prata para
a realizacao dos contactos eléctricos nas amostras. Os contactos efectuados uti-
lizando esta tinta condutora revelam uma boa estabilidade mecénica, mesmo
ap0s varias ciclagens térmicas. Os fios da tensdo e da corrente, que fazem con-
tacto eléctrico com as amostras a estudar, sdo previamente fixados a base do
porta-amostras utilizando o verniz ja mencionado na sec¢iao 2.2.2. A colagem
dos fios de contacto no porta-amostras tem varios objectivos: fazer ancoragem
térmica; evitar que, estando soltos, fragilizem por vibragao mecanica os contac-
tos na amostra; evitar efeitos de inducdo de forcas electromotrizes nos fios em
medidas com campos magnéticos aplicados e na presenca de vibragoes. De facto,
quando se realizam medidas sob ac¢ao dum campo magnético devem-se tomar
muitas precaucgodes para reduzir as tensoes induzidas de origem magnética, por
variacao de fluxo, devido ao varrimento do campo, ou a vibracoes do sistema.
Para evitar o primeiro factor, a forca electromotriz devida & variacao temporal
da inducdo magnética B (eg = —SdB/dt), os fios de ligacdo da tensio e cor-
rente devem estar individualmente entrancados ao longo de todo o criostato e
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Figura 2.5: Electromagnete da GMW - Magnet Systems, modelo 3472-50.

até a amostra, reduzindo o fluxo do campo magnético que os atravessa. Este
processo de entrangar ou enrolar os fios ao longo do corpo do criostato (an-
coragem térmica) permite, além de minimizar as forgas electromotrizes, reduzir
efeitos termoeléctricos nas grandezas a medir, quando os fios passam pelas mes-
mas zonas do criostato e correspondentes temperaturas. Por outro lado, os
efeitos das vibragdes por variagdo temporal da area S (eg = —BdS/dt), que se
identificam pelo facto de aumentarem com o campo magnético, podem ser na
pratica virtualmente eliminados fixando solidamente ao criostato as porgoes do
circuito que nao estao entrancadas, em especial, de novo, junto & amostra, onde
as ligagoes se separam. Estas consideragdes assumem particular importancia nos
criostatos de ciclo fechado, devido as vibracoes transmitidas pelo movimento do
émbolo, com uma frequéncia de cerca de 1 Hz.

2.2.4 O electromagnete

Utiliza-se nas medidas experimentais um electromagnete da GMW - Magnet
Systems, modelo 3472-50, alimentado por uma fonte de corrente Danfysic, Mag-
net Power Supply 858 (System 8000). Este electromagnete possui pecas polares
(ntcleos de ferro) de faces planas de 100 mm de didmetro, sendo possivel variar
a distancia do entreferro por meio de dois elementos roscados solidarios com os
nucleos, que permitem o seu movimento relativo. O intervalo de variagdo do
entreferro é de 0-11.5 cm. O campo magnético criado é bastante homogéneo em
toda a regido do entreferro, sendo AB/B da ordem de 1073 & distancia axial
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de 3 cm do centro, para um entreferro de 5 cm. Na Fig.2.5 é apresentada uma
fotografia do respectivo electromagnete.

A fonte de corrente debita uma corrente DC que pode atingir 60 A sob uma
diferenca de potencial de 45 V, ou seja, tem uma poténcia méxima de 2.7 kW.
Isto produz uma indugdo méaxima de cerca de 1 T. Como as bobinas do elec-
tromagnete tém uma resisténcia da ordem de 0.6 Q2 quando arrefecidas a agua,
podemos transferir praticamente toda a poténcia da fonte para o electromag-
nete. A sua estabilidade é de 1 ppm (parte por milhdo) em 30 min ou 3 ppm em
8 horas. A fonte & controlavel por computador através de uma interface, sendo
a corrente fixada em percentagem do seu valor maximo com passos minimos de
10~%% . Esta fonte contém ainda um inversor automético de corrente que pode
ser também controlado pelo computador.

2.2.5 Técnica de medida da resistividade eléctrica e da
magnetoresisténcia

As medidas da resistividade eléctrica e magnetoresisténcia sdo realizadas pelo
método dos quatro contactos em linha (dois para a corrente e dois para a ten-
s80), que permite minimizar os erros devido as resisténcias de contacto e dos fios
de ligacao. Na Fig.2.6, encontra-se representado dois esquemas das montagens
usadas experimentalmente para as medidas de resistividade eléctrica e magne-
toresisténcia. De notar que apesar de nao estar explicito em ambos os esquemas,
o porta-amostras encontra-se num criostato de ciclo fechado, como mencionado
na sec¢ao 2.2.2, sob vacuo. Outro instrumento que ndo consta nos esquemas é
o controlador de temperatura, que se encontra ligado a um aquecedor colocado
na parte inferior do criostato préximo do porta-amostras.

Durante uma, experiéncia de resistividade a temperatura é variada contin-
uamente com o auxilio de um controlador de temperatura, sendo a tensdo da
amostra (Viamostra)) € & tensdo do termopar (V(zermopar)) lidas em intervalos de
tempo regulares. A tensdo do termopar é depois convertida em temperatura,
usando o respectivo polinémio de calibragao. Essa conversao é realizada com
o auxilio de um computador através de software apropriado. Posteriormente,
os valores da tensao medidos na amostra sao convertidos em resisténcia através
da relagdo R = V/I. Como as amostras estudadas tém uma forma aproxi-
madamente paralelepipédica, pode-se facilmente calcular as suas resistividades
através da relagdo p = RS/L. A taxa de variacao da temperatura no tempo
¢ intencionalmente baixa, de modo a realizar um quase equilibrio térmico na
amostra, a cada temperatura. Isto permite a aquisicdo de um nidmero razoavel
de pontos V — T e deste modo a obtencao precisa da derivada da resistividade
em ordem A temperatura. Essa variacao lenta permite também minimizar ten-
soes termoeléctricas parasitas e evitar grandes diferencas de temperatura entre
a temperatura real da amostra e o valor medido no termopar. Os valores nor-
malmente usados para as taxas de variacao da temperatura situam-se entre os
0.5 ¢ 1 K/min. As medidas da magnetoresisténcia realizam-se do modo que
passo a descrever. Inicialmente a temperatura da amostra é estabilizada num
valor pretendido por meio de um controlador de temperatura. Em seguida,
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Figura 2.6: Esquema das montagens utilizadas na medida da (a) resistividade
eléctrica e (b) magnetoresisténcia, em regime de corrente continua (DC).
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o campo magnético (H) é variado de modo a ser atingido o seu valor max-
imo (Hpaz), levando-se as amostras a saturagdo magnética, ou o mais proximo
possivel. A saturacdo da amostra destina-se a que esta perca a historia mag-
nética prévia, caso a possua. Uma vez atingido o campo méximo inicia-se entao
um varrimento do campo magnético desde H,,q, até —H, 4, € em seguida de
—H oo até Hypqq, realizando-se um ciclo histerético. O campo magnético é em
geral aplicado no plano da amostra. O electromagnete pode rodar nesse plano,
permitindo variar o angulo entre a corrente da amostra e o campo magnético
aplicado. As experiéncias, quer de resistividade quer de magnetoresisténcia, sao
controladas por intermédio de um computador com software apropriado que
permite ler os valores experimentais como a tensao na amostra, a temperatura,
ou o campo magnético, e permite por exemplo variar os valores da corrente da
fonte do campo magnético. Os programas utilizados permitem também efectuar
graficos em tempo real (V — T no programa resistividade e V — H no de magne-
toresisténcia), permitindo monitorizar em tempo real os resultados das medidas
efectuadas. Os resultados das medidas sao guardados em ficheiros e posterior-
mente tratados com o auxilio de software adequado. Este software consiste em
geral no programa Origin 7.0 e no programa Novc. Este tltimo para a realizacdo
de derivadas e o primeiro para a obtencao de graficos. Nas seccOes seguintes
procede-se & descricao de cada uma das grandezas envolvidas nas medidas de
resistividade e magnetoresisténcia.

Medida da temperatura

A temperatura da amostra é medida com um termopar de AuFe 0.07% - Cromel
em que uma das pontas se encontra fixa ao porta-amostras, como foi referido
anteriormente, e a outra se encontra mergulhada no interior de uma garrafa
"termos"contendo agua e gelo fundente (ver Fig.2.6). Este termopar encontra-
se por sua vez ligado a um multimetro Keithley 2001 (Fig.2.6). Este permite
medir a tensao no termopar com uma resolucao de 10 nV na escala mais sen-
sivel, 0 que equivale a uma resolu¢do na temperatura de 1 mK. A tensdo do
termopar lida no multimetro é enviada para o computador (Fig.2.6) que, uti-
lizando o polinémio de calibracdo do termopar, determina a temperatura a que
se encontra a amostra. A temperatura da amostra no criostato é ajustada com
o auxilio de um aquecedor colocado na parte inferior do criostato, proximo do
porta-amostras, e ligado a um controlador de temperatura, actuado manual-
mente ou por computador, permitindo fazer varrimentos de temperatura para
medidas de resistividade, ou manter uma temperatura estavel para medidas de
magnetoresisténcia. Normalmente utilizam-se os controladores de temperatura
IEEE-488 Status e Lakeshore DRC-93CA.

A corrente na amostra

A corrente de alimentacdo da amostra é fornecida por uma fonte de corrente
Time Electronics 9818, que permite fixar digitalmente correntes desde 1 A até
1 A com uma resolucdo de 15 ppm, quando debita a corrente maxima de 1 A.
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Durante as medidas de resistividade e magnetoresisténcia a corrente é mantida
fixa, e os valores utilizados dependem da resisténcia da amostra. A utilizacdo
de correntes elevadas possibilita a obtencao de tensoes elevadas na amostra,
permitindo maior resolucao na sua medida, mas a dissipacao de calor por efeito
joule (P = I?R = V?/R) pode ser proibitiva para a propria estabilidade das
amostras e, além disso, pode colocd-las a uma temperatura diferente da do
porta-amostras, onde se encontra o termopar de medida. Surgem assim erros
nao desejaveis associados a temperatura. Uma corrente pequena, por outro lado,
origina um pequeno sinal a medir, 0 que provoca um aumento significativo nos
erros associados & medida da tensao. Os valores de corrente que normalmente
se utilizam situam-se tipicamente na zona dos pA e mA.

Medida da tensao na amostra

A tensdo na amostra é em geral medida pelo voltimetro Keithley 182, que envia
essa informagio para o computador (ver Fig.2.6). Este nanovoltimetro, como
é vulgarmente designado, permite medir tensoes com resolucao de 10 pV na
escala maxima (30 V), tendo sido normalmente utilizado na escala dos 300 mV
com uma resolucao de 100 nV. Além disso, contém filtros internos que permitem
minimizar ruidos de fundo, embora aumentem o tempo de resposta para ~ 3
seg. Os valores tipicos das tensdes nas amostras situam-se na zona dos mV e V.

A medida do campo magnético

Como foi referido anteriormente, o campo magnético DC é gerado por um elec-
tromagnete (GMW - Magnet Systems da Danfysik), alimentado por uma fonte
de corrente (Magnet Power Supply 858 da Danfysik). O intervalo de campo
magnético disponivel para as medicoes é de -10000 a +10000 Oe com uma pre-
cisdo de ~ 1 Qe. Este é medido por intermédio de uma sonda de Hall transversa
(PT 70 da Applied Magnetics), instalada no entreferro perto da amostra (ver
Fig.2.6). Esta sonda é alimentada por uma corrente de 100 mA proveniente de
uma fonte de corrente estabilizada. Em geral utiliza-se a fonte de corrente 225
Current Source ou Model 505 Laser Diode Driver. A tensao da sonda de Hall é
medida por um voltimetro HP 34401A, que apresenta uma resolu¢ao da ordem
dos pV. A correspondente tensdo lida no voltimetro é enviada para o computa-
dor (Fig.2.6) que, utilizando o polinémio de calibracio da sonda, determina o
campo magnético que é aplicado.

2.3 Medidas de MR em valvulas de spin (VS)

Nesta seccao sao apresentados os resultados experimentais obtidos em valvulas
de spin (SV - "Spin Valve") comuns, de composigao Vidro/Ta/NiFe/Mnlr/CoFe/
Cu/CoFe/Ta, e a correspondente versao especular obtida por nano-oxidacéo
controlada das camadas de CoFe.
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Figura 2.7: Composicio real de uma valvula de spin comum.

2.3.1 Valvulas de spin comuns

A valvula de spin comum (convencional), de composicio Ta(67 A)/Nig;Feyo(42
A)/Mn831r17(90 A)/COgoFelo(?)O A)/CU(QZ A)/COQOF@10(4O A)/ Ta(30 A), foi
depositada sobre um substrato de vidro por feixe iénico. A amostra foi sujeita a
tratamento térmico, realizado em vacuo (10~® Torr) e & temperatura de 270°C
durante 10 min, e depois arrefecida na presenca de um campo magnético de
3 kOe. A Fig. 2.7 apresenta de forma esquematica a estrutura, composicao e
espessuras da valvula de spin comum.

As medidas experimentais de magnetoresisténcia em fun¢do do campo mag-
nético aplicado, M R(H), realizadas & temperatura ambiente (300 K), revelam
o comportamento habitual neste tipo de sistemas (Fig.2.8). Para campos mag-
néticos positivos, ambas as camadas livre e fixa apresentam alinhamento par-
alelo entre as magnetizagoes (=; baixa resisténcia Rp). Contudo, para um
pequeno campo magnético negativo a magnetizacdo da camada livre inverte
abruptamente a sua orientacdo (alinhamento antiparalelo (5)), conduzindo a
um estado de resisténcia mais elevado (Rap) que persiste durante um intervalo
AH finito. O alinhamento paralelo em sentido contrario ocorre quando o campo
magnético negativo é elevado o suficiente para vencer o campo de troca entre
a camada antiferromagnética (AFM) e a ferromagnética (FM) fixa, conduzindo
novamente a um estado paralelo de baixa resisténcia (Rp). Definindo o racio
da magnetoresisténcia gigante (GMR) como

Rap —Rp

GMR =
Rp

(2.1)
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Figura 2.8: Curva de magnetoresisténcia em funcao do campo magnético apli-
cado, MR(H), obtida & temperatura ambiente para a valvula de spin repre-
sentada na Fig. 2.7 (5). O grafico em inset ilustra as curvas de descida e
subida numa regiao a baixos campos, onde ocorre a inversao da magnetizagao
da camada livre.

obtemos para esta valvula de spin um GMR de 5.9%.

Foram também realizadas medidas de M R (H) abaixo da temperatura am-
biente. Os resultados obtidos sdo apresentados na Fig.2.9. Estas medidas e a
realizada & temperatura ambiente, foram sempre inicializadas com a amostra
saturada em campos positivos, onde ambas as camadas FM de CoFe (livre e
fixa) estdo com as magnetizagdes alinhadas (=), num estado de baixa resistén-
cia. De acordo com a Fig.2.9, observa-se o mesmo tipo de comportamento &
medida que a temperatura diminui, verificando-se uma subida abrupta no MR,
para um campo magnético negativo e de algumas dezenas de Oe, correspondente
a rapida inversdo da magnetizagdo da camada livre (alinhamento ). Segue-se
uma regido AH de méxima resisténcia, devido a persisténcia do alinhamento
antiparalelo das magnetizagoes. Por fim, uma diminui¢ao abrupta na resisténcia
é novamente observada, correspondente & inversao da magnetizacao da camada
FM fixa (alinhamento ).

A Fig.2.10 ilustra a dependéncia do valor maximo da magnetoresisténcia (ra-
cio GMR) na temperatura. Para a valvula de spin estudada, o maximo de MR
¢ de 5.9% a temperatura ambiente e cresce linearmente com a diminuicido da
temperatura, alcan¢ando um valor de 10% a 20 K. Um comportamento analogo
é observado noutras valvulas de spin convencionais (6) e atribuido a processos
de colisao ("electron-spin wave scattering") nas camadas FM (7). Se extrapo-
larmos a curva GM R(T') para temperaturas elevadas, obtemos um valor nulo a
temperatura Te ~ 675 K, a temperatura de Curie das camadas FM.
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Figura 2.9: Curvas de magnetoresisténcia em funcao do campo magnético apli-
cado, MR(H), para as temperaturas indicadas, obtidas na valvula de spin

ilustrada na Fig. 2.7 (5).
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Figura 2.10: Dependéncia do valor maximo da magnetoresisténcia (GMR) com
a temperatura, para a valvula de spin exibida na Fig. 2.7 (5).
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Figura 2.11: Composicao real de uma valvula de spin especular, que inclui duas
NOL‘s; acima e entre as camadas ferromagnéticas livre e fixa.

2.3.2 Valvulas de spin especulares

A vélvula de spin especular estudada experimentalmente nesta tese, apresenta a
mesma composicao, as mesmas espessuras e as mesmas condicoes de preparagao
que a valvula de spin convencional, mencionada na sec¢ao 2.3.1. Contudo, neste
tipo de valvulas as camadas FM sao oxidadas, o que conduz a presenca de duas
camadas de 6xido ("NOLs: Nano-oxide layers") na sua estrutura. A oxidagio
das camadas de CoFe foi realizada através do método de plasma remoto, du-
rante 3 min. A estrutura associada a estas valvulas, apresenta assim a com-
posigao Ta(67 A)/NigiFeio(42 A)/MngsIri7(90 A)/CogoFeio(15 A)/oxidagao
(NOL1)/CogoFe10(15 A)/Cu(22 A)/CogoFe19(40 A)/oxidagio (NOL2)/Ta(30
A). A Fig. 2.11 ilustra de forma esquemética esta valvula.

A curva MR(H) da NOL SV (Fig. 2.12) é bastante anéloga & obtida para
a SV comum, exibindo também os dois estados de resisténcia associados com
os alinhamentos paralelo e antiparalelo das magnetizagoes das camadas livre e
fixa. Contudo, a presenca das duas camadas nano-oxidadas, aumenta significa-
tivamente o racio GMR em relagdo ao observado na SV nao especular (comum),
verificando-se que este factor mais do que duplica (5.9% para 12.5%) a tem-
peratura ambiente. O aumento verificado no valor do GMR deve-se a reflexdes
especulares dos electroes nas interfaces NOL/FM.

As medidas de MR realizadas abaixo da temperatura ambiente para a SV
especular (Fig.2.13), revelam uma pequena regido AH de maxima resisténcia,
localizada em campos negativos préxima do campo nulo, e uma diminuicao lenta
de MR em direcgdo a zero para campos magnéticos negativos elevados. Estes
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Figura 2.12: Curva de magnetoresisténcia em funcao do campo magnético apli-
cado, M R(H), obtida & temperatura ambiente, para a valvula de spin especular
ilustrada na Fig. 2.11 (5). O grafico em inset ilustra as curvas de descida e
subida numa regiao a baixos campos, onde ocorre a inversao da magnetizagao
da camada livre.

comportamentos aparecem mais realcados & medida que a temperatura diminui,
verificando-se que abaixo de ~ 175 K surgem dois pequenos "ombros", um de
cada lado das curvas (para campos positivos e negativos) (5). O aparecimento
do ombro para campos magnéticos positivos deve-se a uma inversao incompleta
da magnetizagdo da camada fixa, relacionada com a presenca de um 6xido AFM
na NOL com Tg ~ 175 K (temperatura de block; temperatura & qual surge o
acoplamento de troca directo entre a camada AFM e a camada FM fixa), que
contribui para um aumento do "pinning". O aumento do campo magnético
desde valores de saturacio negativos (alinhamento =), inicia o processo de in-
versao da magnetizacdo da camada fixa, produzindo um aumento gradual na
MR. Quando o campo magnético atinge valores positivos, a magnetizacio da
camada livre inverte rapidamente o seu sentido, produzindo um salto descon-
tinuo na curva de MR (H) (Fig. 2.13). Uma vez que a MR nao atinge o valor
nulo (alinhamento =), conclui-se que o processo de inversao da magnetizacgao na
camada fixa nao esta completo e que continua para campos positivos, correspon-
dente & diminui¢do gradual da MR. O ombro observado para campos negativos
estd relacionado com os dois acoplamentos existentes entre a camada FM fixa
inferior e a camada AFM, e entre a camada FM fixa inferior e superior separadas
pela NOL. Uma vez que estes efeitos nao sao observados na SV nao especular
(Fig.2.9), atribui-se o seu aparecimento & presenca das camadas NOL “s. Estas
medidas e a anterior, foram sempre inicializadas com a amostra saturada em
campos positivos, onde ambas as camadas FM de CoFe (livre e fixa) estdo com
as magnetizacdes alinhadas (=), num estado de baixa resisténcia.
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Figura 2.13: Curvas de magnetoresisténcia em funcao do campo magnético apli-
cado, MR(H), para as temperaturas indicadas, obtidas na vélvula de spin es-
pecular representada na Fig. 2.11 (5).
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Figura 2.14: Dependéncia do valor maximo da magnetoresisténcia com a tem-
peratura, para a valvula de spin especular (NOL SV) apresentada na Fig. 2.11.
Para efeitos comparativos, apresenta-se a curva M R (T') para a valvula de spin
comum (SV) (5).
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Figura 2.15: Tlustracio da defini¢do dos campos Hg e H., retirados a partir da
curva de M R(H) para a valvula de spin nao especular.

A dependéncia do racio GMR em funcio da temperatura ¢ ilustrada na
Fig.2.14. Tal como para a valvula de spin convencional, é observada uma de-
pendéncia linear com a temperatura, crescendo de 12.5% & temperatura ambi-
ente para 21.1% a temperatura de 20 K. A extrapolacdo da recta para temper-
aturas elevadas, permite retirar um valor de T ~ 675 K, coincidente com o
valor encontrado para a SV nao especular.

2.3.3 Comparacao dos dois tipos de valvulas de spin

Os resultados apresentados nas seccoes 2.3.1 e 2.3.2, exibem diferencas entre as
SV comuns e especulares. A oxidagdo das duas camadas FM de CoFe aumenta
significativamente o valor do GMR, verificando-se mais do que uma duplica¢io
no seu valor & temperatura ambiente, para as nanoestruturas estudadas. Além
deste importante facto experimental, existem outros para 14 do objectivo prin-
cipal da presente tese, relacionados com grandezas fisicas como o campo de
troca (Hg) e o campo coercivo (H.), que se alteram, consoante se trate de uma
valvula de spin especular ou ndo. Estas grandezas podem ser extraidas directa-
mente das curvas M R(H). O campo Hg é retirado pelo desvio a meia altura da
curva de M R(H) em relagdo a origem (H = 0 Oe), e o campo H, de cada uma
das camadas (livre e fixa) é dado por metade da largura a meia altura entre os
ramos de subida e descida da curva M R(H) (Fig. 2.15). Uma anélise detalhada
aos resultados permite obter o comportamento ilustrado na Fig. 2.16, para os
campos de troca Hp e coercivos H. da camada fixa, em ambas as vélvulas de
spin.
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Figura 2.16: Dependéncia do campo de troca Hgr e do campo coercivo H. da
camada fixa com a temperatura, para ambas as valvulas de spin, especular (NOL
SV) e nao especular (SV). Note-se o aumento significativo de ambos 0s campos
abaixo de ~ 175 K para a NOL SV.

Comparando a dependéncia de Hg(T) para ambas as SV “s, observa-se que
Hpg é sempre maior na NOL SV, mas cresce com a diminui¢do da temperatura
a uma taxa mais baixa do que a SV até T' ~ 175 K, onde ambos os campos de
troca sdo quase iguais. Abaixo dos 175 K, o campo Hg cresce mais rapidamente.
O campo H. da NOL SV ¢é também mais elevado do que o observado na SV
para todo o intervalo de temperaturas, exibindo uma dependéncia mais forte na
temperatura abaixo dos 175 K, caracterizada por um rapido crescimento. Estes
factos estdo relacionados com a presenca de um 6xido AFM com T ~ 175 K
na camada fixa (5), que contribui para um aumento do "pinning" na NOL SV.
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Capitulo 3

Teoria do efeito GMR

Neste capitulo sao descritos os aspectos mais importantes que ajudam a com-
preender o efeito GMR em sistemas de multicamadas magnéticas. As pro-
priedades magnetoresistivas sdo explicadas com base no formalismo de Boltz-
mann que, como o proprio nome indica, se baseia na equagao semi-classica de
transporte de Boltzmann. A abordagem realizada restringir-se-a & geometria
CIP, de acordo com as experiéncias descritas nesta tese, fazendo-se uma indi-
cagao sucinta das principais diferencas com a geometria CPP na sec¢ao 3.1.5.
No final deste capitulo é realizada uma breve referéncia a dois outros modelos,
baseados nos formalismos de Kubo e Landauer-Biittiker.

3.1 Tratamento semi-classico da resistividade

3.1.1 Equacgao de Boltzmann

A descricdo das propriedades de transporte de um sistema metalico ao nivel
microscopico, pode ser realizada com base num formalismo semicldssico fun-
damentado na equagao de transporte de Boltzmann. Esta descricao explica a
origem microscopica dos coeficientes de transporte e é vélida desde que o livre
percurso médio seja elevado relativamente a constante de rede e pequeno em
relacdo & dimensao macroscépica do sistema.

_A teoria de Boltzmann assume a existéncia de uma funcao de distribuigao
f(k,7,t) que mede o namero de portadores no estado k na vizinhanca de 7 no
instante ¢, de tal modo que fdk,dk,dk.dxdydz representa a probabilidade de
encontrar um electrdo com vector de onda no interior do volume dk,dk,dk, em
torno de E, e no volume do espacgo real dxdydz em redor de 7, no instante t. A
variagio espacial corresponde a ideia basica de "Coarse scale" (1), isto ¢, grande
na escala das distancias interatémicas e pequena quando comparada com as
dimensées do metal. Esta funcido de distribuigdo altera-se ao longo do tempo
sob a influéncia de campos externos e devido a colisdes, dando origem a uma taxa
de variacio (0f/0t) que se anula no estado estacionério. Deste modo, quando
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o sistema, electrénico se encontra sob a ac¢ao de um campo eléctrico externo
E a fun(;ao de dlstrlbulgao varia ao longo do tempo devido as alteragoes de
momento hk e posi¢do 7. Seguindo o elemento de volume dikdr em funcao do
tempo a funcao de destribuicao é conservada, isto é:

of - 9f of \ o, _
df = —dk + Godi+ (gt =0 (3.1)
of _ _0fdk _0fdr.
BTk d  arar (3.2)
Oy = k= OF _dky, OF _dk: OF _ drOf dyOf dz0F =44
ot’B = "t ok, ~ dt Ok, dt Ok, dtdx dtoy dtoz

onde ¢ W ¢ dado simplesmente pela equacao de movimento semi-classica: % =

ﬁeE em que e representa a carga electrénica e h a constante de Planck reduzida.
De acordo com esta equacao, teriamos um aumento uniforme de k no tempo
conduzindo a um aumento continuo de corrente. Na realidade, os electroes
serdao desacelerados devido as colisoes, levando a uma situagao estacionaria.
Assim, a taxa de variacdo da funcao de distribuicdo devido a E & exactamente
contrabalancada pelas colisdes, de tal modo que:

af _ of of . _
E - (E)E —+ (E)col. =0, (34)
que é equivalente a:
df _ dk of B

A esta equacdo chama-se a equacdo de transporte de Boltzmann.

Uma aproximacao importante, a qual é realizada muitas vezes na literatura,
é a do tempo de relaracdo. Esta determina que quando o campo eléctrico é
removido, qualquer funcdo de distribui¢do f irad regressar exponencialmente &
distribuicfo de equilibrio fy com um tempo de relaxacio caracteristico 7, devido
as colisoes dos electroes de conducao. As condicoes de aproximacao do tempo de
relaxacdo serao discutidas na sec¢do 3.1.6. Assim, o termo (%)wg, na equagao
de Boltzmann pode ser escrito como:

of _ f=fo_ g
<8t> D (3.6)

onde f = fo + g, com a perturbacio g < fo.
A funcao de equilibrio fy refere-se & funcdo de distribuicdo de Fermi-Dirac
em equilibrio térmico que em termos de energia pode ser expressa como:

B 1
fo= CEmmmaT 1 1’

(3.7)
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Espessura d

Figura 3.1: Representacio esquematica de um filme fino paralelo ao plano x-y.
As dimensoes do filme sdo | X w X d, com d < [,w. Um campo eléctrico E é
aplicado na direccao x.

onde a energia cinética dos electroes na aproximacao mais simples de banda
parabélica (lei quadrética de dispersdo) ¢ E = im*v?, semelhante ao gés de
electroes livres mas com a massa efectiva m* definida pela estrutura da rede
cristalina (ver capitulo 5 seccdo ?7) e geralmente diferente da massa m. do

electrao livre.

3.1.2 Equacao de Boltzmann para um filme fino

Os principios da condutividade electrénica em filmes finos, baseados no for-
malismo de Boltzmann, foram pioneiramente desenvolvidos por Fuchs (1938)
(2) e mais tarde Sondheimer (1952) (3). Estes partiram da solucdo geral da
equacao de transporte de Boltzmann para determinar a condutividade de um
filme metalico fino. Os préximos paragrafos sao dedicados a este assunto.

Considere-se um filme fino homogéneo de dimensoes [ X w x d com espessura
d < l,w e paralelo ao plano x-y, como ilustrado na Fig.3.1. No entanto para
poder usar a aproximacao semi-cléssica é necessario considerar, em concordancia
com o que foi dito na seccdo 3.1.1, a espessura d muito superior & distincia
interatémica a, o que vai conduzir ao limite inferior de k (a/¢). De acordo com
a representacdo esquematica do filme fino, s6 a derivada parcial em ordem a
z (0f/0z) serd nao nula, porque apenas nesta direccao a superficie exterior do
filme pode influenciar f. Suponha-se também que um campo eléctrico é aplicado
ao longo do eixo z: E = (F,,0,0). Nesta situacdo a equacao 3.5 reduz-se a:

1 of 0 g

of _ Of dvey _ Of h x 4 : .
Uma vez que D = Dos dh = B, m> & €quacao 3.8 é equivalente a:

99 g _  eB; Of
0z + TU,  mu, Ovg (3.9)
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onde 86 o0s termos lineares sdo considerados e o termo de segunda ordem E,(9g/0v.,),
que conduz a desvios & lei de Ohm, é desprezado. A equacdo 3.9 conduz &
seguinte solucao geral:

eEz 8f0 = z
~ o, 1+ F(7) exp(—ﬂ)z) ) (3.10)

g(v,2) =

onde F(¥) ¢ uma funcio que depende apenas da velocidade, sendo determinada
a partir das condicOes fronteira nas superficies do filme. A suposicdo mais
simples para as condicoes fronteira é admitir que as colisdes nas superficies
exteriores sdo totalmente difusas. Assim, a funcdo de distribuicao dos electroes
que deixam cada uma destas superficies tem de ser independente da direccao
de U. A equagdo 3.10 mostra que esta condicdo s6 & satisfeita se escolhermos
F(7) de modo a que g(¥,z) = 0 nas fronteiras z = 0 e z = d, para todas as
velocidades (¥). Como os electrdes que deixam a superficie em z = 0 movem-se
na direccao oposta aos electroes que deixam a superficie em z = d, é conveniente
discriminar entre electrbes que se movem na direccao positiva do eixo dos zz
e electroes que se movem na direccao negativa do mesmo eixo. Existem assim
duas fungoes de distribuicdo para electroes com v, > 0 e v, < 0. Deste modo,
a solucdo da equagio 3.9, supondo colisoes nas superficies exteriores totalmente
difusas, é dada por:

TP __eByTmOfo [, K

sz = BT D),

o B el df d—z

g (U,2) = — m v, {1 exp( oy )}, (3.11)

onde gt (¥, 2) é a funcdo de distribui¢io para os electroes com v, > 0 e g~ (7, 2)
refere-se & funcao de distribuicao para electroes com v, < 0.

A densidade de corrente J pode agora ser calculada através do produto da
densidade total de carga pela velocidade média dos electroes. No caso do filme
fino paralelo ao plano xy, ilustrado na Fig.3.1, a densidade de corrente é apenas
funcdo de z devido as colisoes difusas nas superficies exteriores. Assim:

e

J() =5 [ ve f(k,2)d*k. (3.12)

Como no estado de equilibrio (funcdo de distribui¢do f) néo existe corrente, o
integral da equacao 3.12 pode ser expresso por:

e (m\3
Jzsz(f) /11 T, 2) + g (¥,2)) dv, 3.13
=1 (7)) [ e 67 @2) +97(@2) (313)
onde se efectuou a mudanca de coordenadas do espaco k para o espaco v.

Se nao existisse qualquer dependéncia em z na equacao 3.12, isto é, se a
espessura d do filme fosse elevada (d — oo; amostra massiva), a densidade de
corrente seria expressa pelo seguinte integral:

= % / —eEl.Tvx%dkwdkydkz, (3.14)
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onde o elemento de volume dk,dk,dk. pode ser expresso em termos de energia
pela relagdo: dkydk,dk, = (1/hv)dSde, em que S é uma superficie de energia
constante. A introdugdo da rela¢ido anterior na equacdo 3.14 conduz a seguinte

expressao:
J=13 ¢ eE // ( df°>d5d (3.15)

AT =0K, aderivada (—df, / de) comporta-se essencialmente como uma fungio
¢ de Dirac, de modo que apenas electrdoes na superficie de Fermi podem con-
tribuir para a condutividade. Assim a equacdo 3.15 reduz-se a:

2 2
e“F,T v
J=— ZdSF, 3.16
4m3h Jg, v E (3.16)
onde Sp é a superficie de Fermi. Supondo agora que os electroes num metal
se comportam como um gas de electroes livres com distribuicao de velocidade
isotropica, a densidade de corrente J resume-se a:

_ e?E,T
T 1273k

vpdSF, (3.17)
Sk

sendo vp a velocidade de Fermi dos electroes. Uma vez que mvp = hkp e
/. Sp dSr = 4mk?%, a densidade de corrente vem finalmente dada por:

62’7' hkp

= 1937 —Ank%E, = oE,. (3.18)

Dado que a densidade de estados electrénicos na esfera de Fermi, n, é dada por
%ﬂkzF/élﬂ'?’, obtém-se de acordo com a equacao 3.18, a seguinte expressao para
a condutividade eléctrica g de um metal:

(3.19)

Esta equagdo traduz a famosa relagdo de Drude (3) para a condutividade eléc-
trica (0¢) de um material metélico massivo, considerado como um "mar de
electroes'.

Regressando novamente a teoria de Fuchs-Sondheimer (colisdes completa-
mente difusas nas superficies do filme) e & equagao 3.13, que exprime a dis-
tribuicao de corrente através da espessura do filme, obtém-se apos alguns cal-
culos e mudanga de coordenadas a seguinte equacao para J(z) (3):

2,3

4re?m2ros, ER d d—2z
=———7TE, in’ 0 | 1—exp(— h de,
I(z) h3 /0 S < exp( 20 cosH)COS (% COSQ))
(3.20)
onde ¢/ = vpT € o livre percurso médio dos electroes na superficie de Fermi

para um gis de electroes livres e cosd = v,/v. Para obter a condutividade
efectiva do filme é necesséario determinar a média de J sobre todos os valores de
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z compreendidos entre 0 e d, ou seja, realizar a integracao sobre z nos limites
mencionados, de acordo com a relagio (3):

o= Eid /Od J(2)dz = oo F <j> , (3.21)

em que og é dado pela equacgao 3.19, e a funcgao

3 (2 k
Fk)y=1-— in® 0 cos H{1 — —— o] < 1, 3.22
(1) = 1= 57 [ " sin® 0cos{1 —exp(— )] < (3.22)
descreve a sua reducdo devida & espessura finita do filme, expressa através do
parametro k = d/f. Assim, a teoria de Fuchs-Sondheimer prevé para filmes es-
pessos (k> 1) e muito finos (k < 1) as seguintes expressoes para a resistividade

(p=1/0):

p 0o 3
L0142 k>, 3.23
o tag k>0 (3.23)
4
L% (k < 1), (3.24)

po o Sklog(%)
onde as expressoes encontram-se normalizadas relativamente a resistividade pg
de um metal massivo. No limite em que d/¢ — oo a equagdo 3.23 reduz-se
a p = po, como seria de esperar. Assim, torna-se agora claro que longe da
superficie obtém-se o valor "bulk"da condutividade. No entanto, numa regido
com comprimento caracteristico 7v, menor do que Tvg (o livre percurso médio),
o expoente na equacao 3.11 reduz a condutividade. Quando o filme é espesso
comparado com o livre percurso médio ¢, a densidade de corrente no meio do

filme (longe das superficies onde os electroes sofrem colisbes difusas) chega ao
valor "bulk".

3.1.3 A influéncia das superficies exteriores

Na seccao 3.1.2 assumiu-se que as colisdes nas superficies exteriores eram pu-
ramente difusas. Contudo, a teoria de Fuchs e Sondheimer considera também
o caso da existéncia de um coeficiente de reflexdo especular p, que representa a
probabilidade de um electrao ser especularmente reflectido nas superficies exte-
riores do filme. Assim, p varia entre p = 0, que representa colisbes puramente
difusas (com solucao dada pelas equagbes 3.11), e p = 1 para colisdes (reflexdes)
puramente especulares. Neste dltimo caso a velocidade na direc¢ao do campo
eléctrico nao é modificada pela reflexao nas superficies exteriores, pelo que a con-
ductividade eléctrica sera igual & condutividade de um metal massivo ("bulk").
O coeficiente p é suposto ser constante independente da direc¢do de propagagio
dos electroes.

As equacgoOes definidas em 3.11 podem agora ser escritas a custa de p da
seguinte forma:

7eE17% 1—p z

_ exp(—
m  Oug 1—p exp(fi p(

4+
( ) TV,

U,2) =

g )| (3.25)

TV,
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E,.t0 1— d—
_ BT Oy L exp(=)|. (3.26)
m  Ov, 1 —pexp(55-) TV,

A densidade de corrente é calculada através de 3.13 e as equagbes 3.23 e 3.24
sao agora dadas por:
p 0o 3

%:?:14—@(1—])) (k> 1); (3.27)

po_oo _Almp 1 g ), (3.28)
po o 31+pklog(y)

Esta descricao é talves a mais simples, vindo a presenca das superficies ex-
ternas e a sua influéncia na condutividade descritas pelo coeficiente de reflexao
p. De facto, o parametro especular devera depender do dngulo de incidéncia,
como reconhecido por Parrot (5) que, por analogia com a luz reflectida por uma
superficie, introduziu uma funcao "step"para o coeficiente de reflexao especular:

1 0.<0<7%
onde € = 0 corresponde a incidéncia normal. Abaixo do dngulo critico . todos
os electroes sofrem colisdes difusas e acima de 6. todos sofrem colisdes espec-
ulares. Ziman (6) considerou que as superficies sdo em geral rugosas, tendo
efectuado célculos relativos a reflexao de ondas planas em superficies com rugosi-
dade. A introducdo de rugosidade resultou também numa dependéncia angular
do coeficiente p. Em geral o comportamento da funcio ((z,y), onde ¢ repre-
senta o desvio na direccao z da superficie ideal, nao é conhecida. Uma aproxi-
macao comum é assumir algumas propriedades estatisticas para caracterizar a
rugosidade. Ziman considerou ¢ como uma varidvel aleatéria que segue uma
distribuicdo normal. Neste caso, os dois parametros importantes que descrevem
a rugosidade sdo a dispersdo média quadréatica, definida como n = /{{(x, y)?),
e o comprimento de correlagao lateral L. De acordo com Ziman, a probabilidade
de ocorrer reflexao especular para electroes com incidéncia normal & superficie
depende, para o caso de L < 167212, do quociente entre o comprimento de onda
de Fermi dos electroes (Ap = h/muv) e disperséo 7:

p(\) = exp (—47))?, A= L. (3.30)
AR
Finalmente, Ziman discute os efeitos de incidéncia razante e postula que o ex-
poente na equacio 3.30 deve ser ainda reduzido por um factor de cos?6.

No entanto, Soffer (7) refere que o resultado de Ziman nao satisfaz a con-
servacao de fluxo de electroes. Assim, estendeu-o de modo a incluir incidéncia
obliqua e modificou-o de modo a satisfazer a conservacao de fluxo. Para o caso
do comprimento de correlacdo lateral ser nulo (L = 0), encontramos para a
funcdo p uma dependéncia angular dada por:

(A, cost) = exp |:—(4>\7”7)26082(9:| . (3.31)
P



60 CAPITULO 3. TEORIA DO EFEITO GMR

Q

-

8

§ —— =04 . i
Q 08} ----- n=08A
® R i
] we1& - E i
S pal - -~ m=28 A < D
E 'l|n5|$| . . il
T o4} n=10A

o L )

o

@ 02} ;

c ¥

-d—, .I'J

JC I T o - ZLEbki Y. L A—

=

©

<)

(&S]

Angulo de incidéncia - 6 (°)

Figura 3.2: Coeficiente de reflexdo especular (eq.3.31) em func¢ao do angulo de
incidéncia, para diferentes valores de 7 e Ap = 5 A. De Soffer et al. (7).

Na Fig.3.2 ¢ ilustrado o coeficiente de reflexdo especular p em funcao do angulo
de incidéncia 6, para Ap = 5A e diferentes valores de 1.

Apesar de se saber que o coeficiente especular p depende do angulo de in-
cidéncia, isto é dificil de verificar do ponto de vista experimental em nanoestru-
turas que exibem GMR. Ainda para mais, a maior parte das experiéncias de
GMR ndo sdo especificamente concebidas para investigar a dependéncia angu-
lar em detalhe. Por isso, esta dependéncia é muitas vezes desprezada aquando
do ajuste de dados experimentais do efeito GMR.

3.1.4 Equacgao de Boltzmann para uma multicamada mag-
nética
Modelo semi-classico de Camley-Barnas

Em 1983 Carcia e Suna (8) calcularam pela primeira vez a resisténcia de uma
multicamada metélica nao magnética, utilizando a equacao de transporte de
Boltzmann. De seguida, em 1989, Camley e Barnas (9; 10) usaram uma exten-
sao da teoria de Fuchs-Sondheimer, onde a equacao de Boltzmann é utilizada
para calcular a condutividade de uma multicamada metélica magnética. Neste
modelo, solugdes como a da equacao 3.11 tém agora que ser encontradas para
cada camada separadamente. Uma complicagdo extra para a descricao da con-
dutividade de camadas magnéticas é a difusao nestas camadas ser dependente
do spin. Isto significa que electroes com spin para cima e spin para baixo pos-
suem diferentes tempos de relaxagio 7 e/ou livres percursos meédios ¢ = Tup.
Isto conduz a quatro solugoes em vez de duas (g?‘, 9; gj‘ eg, onde T indica
electrées com spin para cima e | electrées com spin para baixo). A separagio
entre spin para cima e spin para baixo (modelo dos dois canais de condugio



3.1. TRATAMENTO SEMI-CLASSICO DA RESISTIVIDADE 61

Figura 3.3: Representacao esquematica dos coeficientes T, R e D de acordo com
o modelo de Camley-Barnas.

independentes, Mott (11)) s6 é permitida na auséncia de colisdes que provocam
alteracdo no spin dos electrdes ("spin-flip"), por exemplo devidas & difuséo por
magnoes. No ultimo caso, esta aproximacao € correcta as baixas temperaturas.

Nas interfaces entre as varias camadas, as fungoes g estao relacionadas umas
com as outras através de coeficientes de reflexdo (R) e transmissio (T') depen-
dentes do spin. Assim, por exemplo, na interface entre a camada A e B (Fig.3.3)
temos:

95 (B) =T7g;(A) + R7g, (B), (3.32)

onde o diz respeito & orientacdo do spin (T ou |), T? a probabilidade de trans-
missao coerente e R? a probabilidade de reflexdo especular. A probabilidade
de ocorrerem colisdes difusas na interface serd dada por D7 = 1 —-T7 — R°.
Neste modelo T', R e D sdo parAmetros de ajuste puramente fenomenolédgicos,
independentes do angulo de incidéncia. Para além de serem func¢io do spin, os
coeficientes T', R e D dependerao também das caracteristicas da interface. Estes
coeficientes determinam F'(¥) na equagao 3.10. No modelo de Camley-Barnas
pressupoem-se normalmente colisoes totalmente difusas nas superficies exteri-
ores da multicamada e auséncia de reflexdes especulares (R? = 0) nas interfaces
interiores.

Para cada camada individual i entre z;—1 e z; (Fig.3.3b), a conduténcia G
pode ser calculada de acordo com:

G = Ei / Ji(2)dz, (3.33)

onde:

Ji(z) = i (%)3 / Z vagi(ﬁ,z)dgv (3.34)

ol,l +,—
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e a condutancia total da multicamada (Giotar) € simplesmente a soma das con-
duténcias de cada camada individual, ou seja:

Gtotal = ZG’L (335)

Para proceder ao célculo da magnetoresisténcia gigante (GMR), é necessario
determinar as condutancias para os casos de alinhamento paralelo (Gp) e anti-
paralelo (Gap) das magnetizagoes de camadas magnéticas sucessivas.

Como mencionado na introdugdo (secgdo 1.3), a condi¢do necessaria para se
observar o efeito GMR ¢ a existéncia de a probabilidade das colisoes depender
do spin, ou seja, um tipo de electroes (T ou |) experimenta maior resisténcia
(maior n° de colisbes) que os electrées com spin oposto. Estas colisbes podem
ocorrer no interior ("bulk") das camadas ferromagnéticas ou nas interfaces en-
tre as camadas magnéticas e ndo-magnéticas. No modelo de Camley-Barnas, as
colisbes no interior das camadas ferromagnéticas originam diferentes livres per—
cursos médios (¢! # ¢1), que figuram nas funcdes g (Eq.3.11) via 1y, = 01,
Por outro lado, a difusao nas interfaces entre as varias camadas aparece através
dos coeficientes T', R e D dependentes do spin (Eq.3.32).

Aproximacgoes analiticas no modelo de Camley-Barnas

Nesta subseccdo apresentam-se expressoes analiticas aproximadas para a densi-
dade de corrente J e a condutincia G, obtidas para o modelo de Camley-Barnas.

Considere-se a relacao dada pela equagao 3.34, onde a solucao geral para a
funcéo g é dividida em duas parcelas de acordo com o spin dos electrdes (T e |),
resultando na seguinte expressao:

o
Oe

Para resolver a equacao 3.36 utiliza-se coordenadas esféricas, com v, = vsin 3 cos ¢
e v, = vcosf, e realiza-se a seguinte mudanca de coordenadas:

Tz
7| v, |

1
gl! = —geBaTus 2 X [1+ F1Yexp( )] (3.36)

d3v = v?sin BdvdBdep, (3.37)

com dv = de/mv. Inserindo estas alteragbes na equagido 3.36, obtém-se a
seguinte expressao para a densidade de corrente:

Jo(z) = —e;ihT ///ZZ’U sin® 3 cos? ¢ X

+= 1l
)
8f0[ +F exp(%osﬁ)]dedﬂdgo. (3.38)

A solugdo é obtida realizando inicialmente a integracdo sobre a energia €. O
calculo deste integral é efectuado recorrendo a seguinte relagao:
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of
—/0 W(e)50de = Wer), (3.39)

que corresponde a uma aproximacao a T = 0 K. Assim, a equacdo 3.38 adquire
a seguinte forma:

e E,m*vl [T !
Jo(z) = ]73h3 / Zzﬁ x

070=0 +,- 1.1

x[1 4 FI' exp( )] sin® 3 cos? pdfdy; (3.40)

Tz
1 cos B

Jx(z)—eEﬂ;’;;’F /ﬁ DDA R exp(ﬁ)]sin%dﬁ, (3.41)

O +-1.1

onde se utilizou a seguinte definicdo para o livre percurso médio £1t = vprTi. A
expressao 3.41 é a ultima equagdo a ser resolvida pelo modelo de Camley-Barnas,
depois de calculado Fy a partir das condicOes fronteira.

Para simplificar o calculo é efectuada uma outra aproximacao, que consiste
em substituir o termo da exponencial em cos f na equagido 3.41 por um valor
médio constante v (0 < v < 1). Em termos fisicos, o termo £ cos 8 (ou v¥) traduz
a distancia em relacdo & interface na qual a densidade de corrente se desvia do
valor "bulk". Dado que o0s electroes se movem em varias direc¢oes, o valor médio
desta distancia serd menor do que o livre percurso médio ¢. Uma vez realizada
a aproximacao cos 3 = v na equagao 3.41, o integral em [ simplifica-se e origina
um factor de 2/3 na mesma equagio. Deste modo, obtém-se para a densidade
de corrente a seguinte expressao analitica aproximada:

_eEm v 11 Fz
Ja(2) = —5 53 ;;z 1+ F exp(% )] (3.42)

A equagdo 3.42 pode ser rescrita da seguinte forma:

2)=E,» > Gi(2), (3.43)

+= 1l

em que G} (2) ¢ definido como a conduténcia local para electrdes + e -, com
spin T e spin |, de acordo com a equacao:
2,2, 2
ey &M UF 1l i
Para materiais massivos, onde ndo existem fronteiras e a densidade de corrente
nao depende de z, ou filmes finos com reflexdo especular total (FjT[l =10), 0
termo exponencial desaparece e a equacao 3.42 reduz-se a:
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2,2 2
J(2) _ emivp

E, 67m2h3

que corresponde 3 expressao de Drude para a condutividade de uma amostra

massiva com dois canais de conducao independentes relacionados com as duas
componentes de spin.

(AN (3.45)

3.1.5 Geometria com a corrente perpendicular ao plano
(CPP)

Nesta seccao é apresentada uma descricao sumaria das principais diferencas en-
tre a geometria CIP (Current-In-Plane) e a geometria CPP (Current-Perpendicular-
to-Plane). Um estudo (experimental e tedrico) detalhado da magnetoresisténcia
na geometria CPP pode ser encontrado na referéncia (12). A principal difer-
enca entre estas duas geometrias é, claramente, o facto de na geometria CPP os
electroes terem que viajar através de todas as camadas e interfaces, enquanto
na geometria CIP ndo existe corrente eléctrica na direccdo perpendicular (z).
Como consequéncia ocorrem efeitos de acumulagio de spin nas interfaces, que
ndo se observam na geometria CIP. Este efeito pode ser explicado da seguinte
forma. Imagine-se uma interface entre duas camadas ferromagnéticas com di-
reccOes de magnetizacdo opostas, como ilustrado na Fig.3.4. Agora suponha-se
que electroes com spin paralelo & direcgao de magnetizacao local experimentam
menos resisténcia do que os electroes com spin antiparalelo. Se definirmos os
electroes com spin paralelo & direccao de magnetizacao da camada magnética
esquerda como electrdes (+), e os electrées com spin paralelo & direcgdo de
magnetizacdo da camada magnética da direita como electrées (—), entao longe
da interface a corrente ira resultar principalmente de electroes (+) na camada
magnética da esquerda e electroes (—) na camada magnética da direita. Isto
significa que o fluxo electrénico para electroes que se aproximam da interface
vindos da esquerda é maior para os electroes (+), enquanto que o fluxo de elec-
troes que deixam a interface no sentido da camada direita é maior para electroes
(—). Resulta assim uma acumulac¢ao de spin na interface para electroes (+).

A distancia a que este fenémeno se estende é designada por comprimento de
difusdo de spin £,¢, sendo definido analiticamente como:

07 =N+ ()2 (3.46)
com
A1)
1y, [ Tsf L Loy s
14 = ’UF\/ 3 (Tsf + TT(l)) = Vp 3 s (347)

onde 711 & o tempo de relaxacio associado as colisdes que conservam o spin dos
electroes (impurezas, defeitos), e 75 ¢ 0 tempo de relaxacio associado as colisdes
que ndo conservam o spin (magndes, acoplamento spin-6rbita e as impurezas
magnéticas). O tempo de relaxagdo total 7 para electrdes com spin T () é
dado por 1/7 = 1/745 + 1/711). Para materiais nio magnéticos lss é dado por:
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camada magnética camada magnética
da esquerda da direita

excesso de electroes (+)

— direccin-z

Figura 3.4: Quando a corrente passa através de uma interface entre duas ca-
madas magnéticas, existird uma acumulagido de electrdes na interface. A acumu-
lacao de spin dos electroes diminui exponencialmente com a distancia a interface,
com um comprimento caracteristico £s¢ (comprimento de difusdo de spin). De
Valet et al. (13).

lyp = vp(TsprTW/6)1/2. As baixas temperaturas, onde as colisdes electriio-
magnao sao desprezaveis e as colisoes de troca de spin ("spin-flip") devem-se ao
acoplamento spin-érbita, £sy pode tomar valores da ordem de alguns 1000A para
sistemas metalicos puros (12). Voegeli (14) relatou £s; > 600A para o Cu e
Ly > 200A para o Co, medido em multicamadas Co/CuaT =42K, e Piraux
(15) apresentou um f,¢ de 1400 = 150A para o Cu e 440A para o Co, medido
em multicamadas de Co/Cua T = 77 K.

De seguida sao apresentadas equagdes simples que descrevem a magnetore-
sisténcia na geometria CPP. Para tal sao definidos dois parametros de assimetria
de spin, 8 e 7. O parametro [ traduz a diferenca na resistividade entre os elec-
troes com spin | (p') e spin | (p!) no interior das camadas magnéticas, de
acordo com a relagao:

P14
pl 1-08
De forma anéloga, v representa a diferenca da resisténcia na interface (R, /nm)

entre as camadas magnética e nao magnética para electroes com spin T e spin
1, de acordo com a equagcao:

(3.48)

R,
R;n/nm _ ﬁ (349)

m/nm
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Note-se que no limite em que a espessura das camadas individuais é muito
menor do que {5, o modelo dos dois canais independentes proposto por Mott é
aplicavel a geometria CPP (16; 17).

3.1.6 Aproximacoes nos modelos semi-classicos

Nesta secgao sao apresentadas, de forma sumadria, as principais aproximagoes
realizadas nos modelos semi-classicos. A utilizagdo do termo cléssico significa
que considerdmos os electroes como particulas pontuais, enquanto que o termo
semi resulta do facto de se utilizar a estatistica de Fermi-Dirac para a funcao
de distribuigao.

Os modelos semi-classicos sdo assentes na equagdo de Boltzmann 3.5. Na
defini¢do desta equacdo desprezou-se o termo (T X E) associado ao campo mag-
nético, dado que os efeitos que dai advém sao muito pequenos. Considerou-se
também a aproximacao do tempo de relaxacao, onde se assume que a fungao
de distribuicao nao influencia a taxa de colisoes dos electroes, o que nem sem-
pre é verdade. Contudo, esta aproximagio é exacta (3) quando aplicada a um
metal isotropico com uma distribuicao homogénea de impurezas, onde as col-
isoes electrao-impureza sao elasticas e isotrépicas. Esta é a aproximacao que
geralmente é realizada na literatura para resolver a equacao de Boltzmann.

A teoria semi-cléssica trata muitas vezes os electroes de conducdo como um
gas de electroes livres. A velocidade de Fermi deste gas considera-se constante
através de toda a multicamada, ignorando-se diferencas de potencial entre ma-
teriais diferentes. Mesmo quando se considera diferentes potenciais nas varias
camadas que constituem a multicamada (modelo de Hood-Falicov, (18)), as su-
posicoes utilizadas para o seu célculo sao questionaveis. O livre percurso médio
é muitas vezes considerado como isotrépico e independente da espessura das
camadas.

Uma outra aproximagao normalmente utilizada nos modelos semi-classicos, é
supor que a direcgao de spin dos electroes é conservada nos processos de colisao.
Isto s6 é verdade as baixas temperaturas (comparando com a temperatura de
Curie, T, ~ 1000 K) onde o mecanismo de colisdo electriao-magnao, responsével
pela alteragdo da direccdo de spin dos electrdes ("spin-flip"), é desprezavel.
Contudo, mesmo as baixas temperaturas um processo residual de troca de spin
existe devido ao acoplamento spin-érbita.

Apesar de todas estas aproximacOes, modelos como o de Camley-Barnas
descrevem, pelos menos qualitativamente, bastante bem os resultados experi-
mentais, desde que nao se esteja a lidar com camadas extremamente finas, onde
¢é necessario um modelo totalmente quantico.

3.2 Modelos quanticos

Quando a espessura das camadas se torna suficientemente pequena, a descri¢do

semi-classica deixa de ser adequada e apenas um tratamento quantico é rig-
oroso (se for possivel). Assim, a utilizacio de um modelo quantico torna-se
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desejavel quando ndo é possivel ignorar a quantificagdo do momento electrénico
na direccao z, k., devido ao tamanho finito das camadas nessa direccao. Esta
quantificacdo torna-se importante se krpd ~ 1, onde kr é o vector de onda de
Fermi e d a espessura da camada. Também na situacao de elevadas colisoes,
quando kpf < 1, a descricdo quintica é necessaria e a visio cléssica do electrao
como uma particula pontual deixa de ser vilida. Nestas condicbes o material
j& ndo pode ser metalico (critério de Ioffe-Regel-Mott (19; 20; 21)), exibindo
caracteristicas isoladoras.

3.2.1 Formalismo de Kubo

Na década de 50 Kubo desenvolveu um método que avalia a resposta de um
sistema quéntico a um potencial externo; em particular a resposta da corrente
face a um campo eléctrico. Em primeira ordem, conhecida como resposta lin-
ear, as duas quantidades estao relacionadas pela condutividade o qual é dada
em termos das propriedades de equilibrio do sistema, isto é, em campo nulo.
Modelos quanticos baseados neste formalismo para descrever o comportamento
da resisténcia e magnetoresisténcia em multicamadas magnéticas e valvulas de
spin, foram desenvolvidos por Vedyayev (17; 22), Camblong e Levy (23; 24), e
Levy, Zhang e Fert (25; 26).

Considere-se o caso de uma multicamada magnética de espessuras Lys e Ly
para as camadas magnética e nao magnética, respectivamente. De acordo com
o modelo de Levy, Zhang e Fert (LZF), é definida uma condutividade local o
que depende da coordenada z perpendicular aos planos da multicamada. Uma
diferenca importante em relacao aos modelos semi-classicos, é a representacao do
electrdo por um trem de ondas ("wave packet"), com probabilidades de colisdo
dependentes do spin nas interfaces e no interior das camadas magnéticas. Um
potencial de colisdo da forma

‘/scat = Z ‘/L(U)(g(r - Ti) (350)

¢ introduzido no modelo, sendo r = (z,y, 2) as coordenadas dos centros de di-
fusdo (impurezas) e V(o) = v 4 jo - M, onde M ¢é o vector de magnetizagio
da impureza e o o operador de spin de Pauli. O somatdério estende-se apenas
as impurezas magnéticas. SupOe-se que as colisdes no interior das camadas
ocorrem ao longo de toda a multicamada devido a imperfeicbes e impurezas
situadas caoticamente no seu interior. Nao se entra em consideracdo com as
contribuicoes dos fondes e magnoes para os processos de colisao, limitando a
validade do modelo as baixas temperaturas. Supde-se também que as colisoes
nas interfaces sdo devidas a rugosidade nessas interfaces, isto é atomos magnéti-
cos situados numa vizinhanga ndo magnética e vice-versa. Ambas as colisbes sdao
dependentes do spin dos electrdes. Por questoes de simplicidade assume-se que
os processos de colisao sao locais, o que de acordo com a equacao 3.50 significa
que os potenciais de colisdo tém um alcance nulo. Assim, estes sdo definidos
como aleatérios no plano das camadas e descritos por uma funcao ¢ de Dirac
na direccdo z. A intensidade das colisbes é representada pelos potenciais v;,
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vfw , e va M para colisdes nas interfaces, no interior das camadas magnéticas, e

no interior das camadas ndo magnéticas. A dependéncia das colisbes no spin
dos electrdes é caracterizada pelos parametros p; e pM, em que p = j/v, para
colisdes nas interfaces e no interior das camadas magnéticas, respectivamente.
Note-se que as colisdes nas camadas nao magnéticas sao independentes do spin
dos electroes, ou seja pNM =0.

Inicialmente, Levy, Zhang e Fert utilizaram a formula de Kubo no espaco
dos momentos para descrever o efeito da magnetoresisténcia gigante na geome-
tria CIP. Nesta geometria, o campo eléctrico E paralelo ao plano das camadas
é constante e uniforme nesse plano, e a condutividade local o s6 depende da
coordenada z. A totalidade dos calculos pode ser encontrada na referéncia (26),
sendo os principais resultados apresentados nas préoximas equagoes. De notar
que estas equacoes s6 sao validas para as situacgoes de alinhamento paralelo e an-
tiparalelo das magnetizacbes das camadas magnéticas. Deste modo, o resultado
obtido por Levy, Zhang e Fert para a condutividade local é o seguinte:

ne? h

ocrp(z) = o Z Eo()’ (3.51)

com
E(2) _ ke {Z ReAY exp — Ly Z ReAf exp—2 7l (3.52)

m)\a l )
=L{> ReA] +> ReA7}™ ', (3.53)
i€L leL
e
1

ReA] = Y<U|(1 + pio - M;)?|o), (3.54)
ReA] = /\z {o](1+ pio - My)?[o). (3.55)

Nestas equacoes n representa a densidade de electroes livres, e a carga do elec-
trdo, m a massa electronica, kg o numero de onda de Fermie L = 2(La;+Lyag).
O somatorio realizado na equagao 3.51 engloba as duas direcgoes de spin dos
electrdes e z;, z; na equagao 3.52 indicam as posigoes das interfaces M/NM e dos
planos atémicos no interior das camadas, respectivamente. Os somatérios na
equagao 3.53 sao sobre as interfaces e os planos atémicos contidos no intervalo
[0, L]. As equacdes 3.54 e 3.55 contém os elementos da matriz de difusdo nas
interfaces M/NM e no interior das camadas. Os termos M; e M) designam as
magnetizacoes nas interfaces e nos planos atémicos que constituem as camadas;
p; e p; estao relacionados com os livres percursos médios de electroes com spin T
e spin | através da relacdo £1 /04 = (1+p)2/(1—p)2. As quantidades " e \; sdo
parametros de ajuste que determinam a grandeza dos comprimentos de difusdo
devido as colisdes nas interfaces e no interior das camadas. A quantidade ag
define a distancia entre os planos atémicos. Para calcular a magnetoresisténcia
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é necessirio fazer uma média da equacao 3.51 ao longo da coordenada z, para as
situagoes de alinhamento paralelo e antiparalelo das magnetizacoes das camadas
magnéticas.

A equagdo 3.53 mostra que ambas as colisdes (nas interfaces e no interior
das camadas) contribuem de igual forma para o livre percurso médio. Este
resultado é consideravelmente diferente do encontrado utilizando a aproximacao
semi-classica de Boltzmann. Além disso, esta teoria prevé uma condutividade
finita para um filme fino que ndo apresente colisdes no interior das camadas,
contrariamente ao resultado irreal previsto pela teoria de Fuchs-Sondheimer
(3.24), onde a condutividade tende para infinito.

3.2.2 Formalismo de Landauer-Biittiker

A teoria de conducdo de Landauer-Biittiker (27; 28; 29; 30; 31) descreve as
propriedades de transporte em sistemas mesoscépicos com grande comprimento
de coeréncia, em que o tamanho e configuragdo geométrica do sistema desem-
penha um papel importante na determinacdo das conduténcias. A aplicacdo
deste formalismo pressupoe a utilizacao de conjecturas acerca da configuragao
de medida, isto é, acerca dos fios condutores e contactos por onde a corrente
circula. Para uma estrutura de banda geral, a condutancia pode ser escrita da
seguinte forma:

G(n) = % 3 Tt (3.56)

’
kH’kH

onde k| ¢ a componente do vector de Bloch perpendicular & direccao de corrente
n. O calculo das probabilidades de transmissdo |T’€\| | |? do modo incidente
"

k) para o modo transmitido k:lll é na generalidade dificil. No regime balistico
(auséncia de centros difusores) este célculo é mais facil, pois os modos ndo séo
difundidos, vindo para a probabilidade de transmissao simplesmente a funcao
delta de Dirac, ou seja, 5’““7"’[\' Assim, a equacdo 3.56 vem agora expressa por:

2
(&
G(n) =+ > T (3.57)

kl\’ku

a qual é proporcional ao nimero de canais de condugao para o transporte na
direccio da corrente. A razdo 2e2/h é conhecida como quantum de condutancia
(1/12900 Q~1). Transformando a equacdo 3.57 para um gés de electrdes 3D, num
integral sobre a superficie de Fermi, obtém-se para G(n) a seguinte expressdo:

e2 A1

G0 =7 122

> 6(Ex — Ep)ln-vid, (3.58)
k

onde A é a érea de contacto, A/4n% ¢ a densidade de modos transversos e
n - vk é a componente da velocidade de Fermi na direccao da corrente. O
factor 1/2 surge na equagdo 3.58 uma vez que s6 os electrées que se movem
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na direccdo da corrente contribuem. A expressido (Eq.3.58) é conhecida como
condutancia de Sharvin ou balistica (32). A corrente eléctrica ao longo da
direccao de transporte n é assim dada por I = VG(n). A condutancia expressa
na equacao 3.58 descreve o transporte através de dois eléctrodos ligados por
uma regiao estreita. O diametro da regido é muito mais pequeno do que o
livre percurso médio e muito maior do que o comprimento de onda do electrao.
Deste modo, a condutancia é determinada pelo movimento balistico dos electroes
através da regido. Apesar de os electrdes nao serem difundidos, a condutincia
do sistema (eléctrodos + regido estreita) é finita devido ao ntimero finito dos
canais de sec¢io transversa A. Embora esta situacio nfo se verifique na grande
maioria das experiéncias envolvendo a medida do efeito GMR, o formalismo foi
aplicado e estudado por varios investigadores (33; 12) para esclarecer a origem
microscopica deste efeito.
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Capitulo 4

Interaccoes magnéticas em
multicamadas

Neste capitulo sao apresentadas as principais interac¢oes magnéticas presentes
em sistemas magnéticos formados por varias camadas (muticamadas) metalicas,
de que faz parte a valvula de spin.

4.1 Acoplamento de troca directa

Interaccao de troca entre as camadas AFM e FM fixa

Em dispositivos magnetoresistivos, como as valvulas de spin, é possivel obter
dois estados resistivos distintos através da aplicagao de um campo magnético
externo H. Isto é possivel uma vez que as duas camadas ferromagnéticas (FM)
que constituem o dispositivo, invertem a orientacao das suas magnetizagoes
para diferentes valores de H. Para que isto aconteca é necessario que ambas as
camadas FM possuam diferentes coercividades, ou como inicialmente sugerido
por Dieny et al. (1), depositar uma camada antiferromagnética (AFM) contigua
a uma das camadas FM (seccdo 1.5).

Quando um material AFM em contacto com um material FM é arrefecido
abaixo da temperatura de Néel (Tx), os spins (momentos magnéticos) da ca-
mada AFM alinham-se paralelamente ao eixo de anisotropia magnetocristalina.
Logo os spius da camada FM (desde que T < T¢; Te € a temperatura de Curie
da camada FM) contigua a AFM alinham-se paralelamente aos spins do tltimo
plano atémico da camada AFM (2; 3). Nos restantes planos atomicos da camada
AFM os spins tém um alinhamento antiferromagnético (Fig.4.1). Deste modo,
abaixo da temperatura T ¢ induzida uma interacgdo de troca (equivalente a
uma anisotropia unidireccional) entre as magnetizacoes das camadas AFM e
FM (Marm e Mgy, respectivamente). Para estabilizar a configuragdo obtida
aplica-se também um campo externo Hcoo) durante o arrefecimento. Assim,
durante um ciclo histerético descrito pela curva M(H) ilustrada na Fig.4.1,
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Figura 4.1: Acoplamento de troca directa entre a camada antiferromagnética
AF e a camada ferromagnética FM. Apos o arrefecimento sobre um campo mag-
nético externo (Heoo1), surge uma interacgao de troca na interface AFM/FM.
A curva M(H) da camada FM surge assim desviada em relagdo a origem (H =
0). A curva foi obtida por efeito Kerr (MOKE) & temperatura ambiente (7' =
300 K), para a bicamada de composicio MnPt(150 A)/CoFe(50 A). Para esta
estrutura observou-se um campo Hr = 340 Oe.

verifica-se que para campos magnéticos decrescentes os spins da camada FM
comecam a inverter a sua direccdo para campos magnéticos negativos, de tal
modo que Mgy = 0 para H = H~ (Fig.4.1). Por outro lado, a interacgio
de troca favorece o alinhamento ferromagnético entre os spins da camada FM
e os spins da interface da camada AFM. Por sua vez, os spins da interface da
camada AFM estao fortemente acoplados aos restantes spins da rede AFM, néo
sofrendo qualquer desalinhamento. O continuo aumento do campo magnético
conduz ao alinhamento de todos os spins da camada FM na direccao do campo
H. Para campos magnéticos crescentes, os spins da camada FM irao rodar no
sentido dos spins da interface da camada AFM, de tal forma que Mgy = 0
ocorre para H = H™' (Fig.4.1)). Este campo ¢ diferente de H~ devido a co-
ercividade e apresenta tal como este um valor negativo. Deste modo, o ciclo
histeréctico M (H) encontra-se deslocado relativamente & origem, num sentido
oposto ao campo Heool. A intensidade da interacgdo de troca é medida pelo
campo de acoplamento Hg, que é definido pela seguinte relacao:

_|HT+H |

Hg 5

(4.1)

Em dispositivos magnetoresistivos a camada FM em contacto com a camada
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AFM é designada por camada fixa, uma vez que esta se encontra rigidamente
fixada na sua direc¢do e sentido, por interac¢do de troca, & magnetizacdo do
dltimo plano atémico da camada antiferromagnética subjacente. A magnetiza-
¢ao da outra camada FM, designada por camada livre, responde facilmente e
de forma imediata & aplicacdo de um pequeno campo magnético. De entre os
materiais antiferromagnéticos estudados para as aplicagoes, destaca-se o FeMn
(4), NiO (5), Fe2O3 (6), Mnlr (7) e PtMn (8) (ver referéncia (9) para uma
andlise detalhada das ligas de Mn que exibem acoplamento de troca). Os cam-
pos de acoplamento de troca (Hg) dependem dos materiais utilizados, podendo
apresentar valores tao elevados como 850 Oe (10).

Foram desenvolvidas varias teorias que tentam explicar o efeito de troca,
mas nenhuma até ao presente momento é capaz de explicar totalmente a diver-
sidade de fenomenos associdados, tal como a existéncia de uma temperatura de
"block", os efeitos de "training"e de memoria, acoplamento de troca positivo
e aumento da coercividade (11; 12). O modelo mais simples (11; 12) assume
rotagdo coerente das magnetizagdes das camadas FM e AFM. A energia por
unidade de area pode ser aproximada pela seguinte equacao:

E = 7M0H]M'FMtFMCOS(9*6)+

+Kapmtapa sin® a — JEM/AFM cos(B — a), (4.2)

em que o é a permeabilidade magnética do vacuo, Mpy (Mapn) € a mag-
netizacdo de saturacdo e tpy (tapn) a espessura da camada FM (AFM). A
anisotropia da camada AFM é representada pela constante K4pps € 0 acopla-
mento de troca na interface das camadas AFM e FM ¢ definido pela constante
Jarm/rm. O angulo 6 é o angulo entre o campo magnético aplicado e o eixo
de anisotropia da camada FM, 8 o angulo entre a magnetizacido e o eixo de
anisotropia da camada FM e a o angulo entre a magnetizacao e o eixo de
anisotropia da camada AFM. Minimizando a energia em relacdo a a e [ para
cada valor de 6 e H, obtém-se o valor do desvio do ciclo histeréctico em relagao
& origem, ou seja Hg (11; 12):

JEM/AFM

Hy = —EM/ARM
poa®Mpart e

(4.3)
em que a é o parametro de rede. Os valores tedricos estimados pela equagao 4.3,
dao valores para Hg muito mais elevados dos que os obtidos experimentalmente.
Malozemoft (13) considerou um modelo de campo aleatorio que resulta de aspec-
tos como a rugosidade e defeitos. Tal modelo foi capaz de prever correctamente
a ordem de grandeza de Hg.

Interacgao de troca entre as camadas FM fixa e livre - "pinhole"ou
"orange-péel coupling”

QOutro mecanismo de acoplamento de troca directa é o "pinhole coupling", tam-
bém conhecido por "orange-péel coupling", causado por uma discontinuidade
no espagador ndo magnético (14; 15; 16; 17). O ou os canais de ligagdo entre as
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Figura 4.2: Representacao esquemética do "pinhole coupling"resultante da de-
scontinuidade do espagador nao magnético.

duas camadas FM sfo ilustrados de forma esquematica na Fig.4.2. A energia de
acoplamento de troca directa associada & presenca destes canais, favorece o alin-
hamento ferromagnético entre as magnetizacoes das camadas FM. Desta forma,
a camada "livre"torna-se parcialmente fixa devido a este tipo de acoplamento,
contribuindo para a diminui¢do do efeito GMR.

A presenca destes canais de ligagdo surge com mais frequéncia & medida que
diminuimos a espessura do espacador nao magnético. Assim, a obtencio de na-
noestruturas (ex: valvula de spin) que néo apresentem este tipo de acoplamento,
exige que o espacador seja depositado sobre superficies muito lisas, ou seja, de
muito baixa rugosidade.

4.2 Acoplamento de troca indirecta

Viérias interaccoes de troca, ambas de efeito directo, como a anisotropia de
troca discutida na secc¢do 4.1, e de efeito indirecto, como o acoplamento RKKY
(Rudermman-Kittel-Kasuya-Y osida), podem contribuir simultaneamente para
propriedades magnéticas como o campo de troca Hg e a coercividade H. em
multicamadas magnéticas com efeito GMR.

Na seccao 4.1 afirmou-se que a magnetizacao da camada FM livre responde
facilmente e de forma imediata & aplicacdo de um pequeno campo magnético
externo. Contudo isto ndo é totalmente correcto, pois é necessario considerar a
existéncia de um pequeno acoplamento magnético entre as camadas FM fixa e
livre. Este acoplamento é desejavel pois conduz a importantes consequéncias que
tém profundas implicagdes nas aplicagoes tecnologicas (18). Este acoplamento
é responsavel por um pequeno desvio da curva M(H) da camada FM livre
(Fig.4.3), que pode ser em termos fenomenologicos descrito por:

E = —Jacopt cos(6), (4.4)

onde E é a energia de acoplamento, Jucopr € @ constante de acoplamento e 6 é o
angulo entre as magnetizagoes das duas camadas FM. O campo de acoplamento
Hcopr € obtido a partir da minimizacido da energia de acoplamento em ordem
a 6, obtendo-se dessa forma a seguinte relacdo:

Jaco l
Haco . = L y 4.5
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Figura 4.3: O acoplamento entre a camada FM fixa e a camada FM livre,
origina um desvio da curva M(H) da camada FM livre em relagdo & origem
(H = 0). A curva M(H) foi obtida por efeito Kerr (MOKE) & temperatura
ambiente (T = 300 K), para a camada livre da valvula de spin Ta(67 A) /Py (42
A)/Mn831r17(90 A)/0090F610(30 A)/Cu(22 A)/0090F610(40 A)/Ta(?)O A), com
Py — NiglFelg.

em que My e ty é a magnetizacao de saturacdo e a espessura da camada livre,
respectivamente.

O acoplamento entre as camadas FM fixa e livre possui trés origens fisi-
cas: acoplamento de troca oscilatério (interaccdo RKKY) (19), acoplamento
magnetostatico (Néel) (20; 21), e o "pinhole coupling" discutido na secgio 4.1.

Um dos mecanismos acima indicados é o acoplamento RKKY observado em
sistemas como a valvula de spin.

Acoplamento RKKY

Outro mecanismo de acoplamento observado em sistemas de multicamada metali-
cas (ex: valvulas de spin) é o acoplamento de troca oscilatorio RKKY, observado
inicialmente em multicamadas de Co/Ru e Fe/Cr (22; 23). O acoplamento os-
cila em fungao da espessura do espacador ndo magnético (ainda com oscilagoes
mais fracas em funcéo da espessura das camadas magnéticas), com um periodo
que depende da superficie de Fermi (24).

Os electroes de condugdo de uma camada FM interagem com os momentos
magnéticos da sua rede, induzindo-se uma polarizacao nos spins dos electroes
de conducdo. Esta polarizacao é memorizada pelos electroes de condugao que
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Figura 4.4: Curvas numéricas que ilustram os acoplamentos de Néel e RKKY
em funcdo da espessura do espacador, utilizando h = 0.04 A, A = 100 A, Mp =
M; =1T,Jo =00l mJ/m? A=10A ep = 1.4r. De Kools et al. (28).

passam através do espagador, e interage com os outros momentos magnéticos
existentes na camada FM adjacente. Isto d4 origem a uma interaccao de troca
efectiva entre as duas camadas FM, separadas pela camada nao magnética.

A interaccdo microscopica entre os electroes de conducdo, com spin s e
posicao r, e os spins S; localizados na camada FM é descrita aproximadamente
por um potencial de contacto de Fermi dado por (25):

Vi=Ad(r — Ry)s - S, (4.6)

onde A é um parametro que reflecte a hibridizacao s - d dependente do spin
entre a banda de conducgido 4s do espagador metalico e a banda 3d do metal
ferromagnético.

O hamiltoniano de interaccdo RKKY entre os spins localizados nas camadas
ferromagnéticas (FM1 e FM2), S; e S;, é dado por (25):

B 9r A2

Hij = Si - Sj frr Ky (2kF Rij), (4.7)

EF
sendo a funcdo frrry (2krpR;;) dada por:

sinz — zcos z

frK Ky (2kFRij) = — (4.8)

onde Rjj representa a distancia entre os dtomos da rede metalica posicionados
nos pontos i, j. A energia de acoplamento magnético entre as camadas é obtida
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A

Figura 4.5: Rugosidade correlacionada nas interfaces camada fixa/espagador e
espacador/camada livre, que origina o acoplamento de Néel.

somando para todos os pares ij, em que i e j variam em FM1 e FM2 respecti-
vamente, o hamiltoniano H;;. Deste modo, o resultado obtido para a energia
de acoplamento é analogo ao ilustrado na equacao 4.4. O parametro de acopla-
mento J,sci; entre as duas camadas FM oscila com a espessura do espacador ¢,
sendo dado aproximadamente por (26):

Joscil = % Sin(% + 90)’ (49)
onde Jy é a amplitude de acoplamento e A e ¢ o periodo e fase da oscilacao (27).
Na Fig.4.4 sao apresentadas curvas numéricas que ilustram a variagao de J,sci
e Jneer com a espessura do espacador nao magnético. Nas valvulas de spin,
o acoplamento RKKY é muitas vezes mascarado pela rugosidade presente nas
interfaces (acoplamento de Néel; ver secgio 4.3), sendo claramente observado
em valvulas de spin de elevada qualidade (baixa rugosidade) (29).

4.3 Acoplamento magnético dipolar

Acoplamento Néel

O acoplamento de Néel tem uma origem dipolar (magnetostatica) que é induzida
por rugosidade correlacionada nas interfaces. A interacc¢ao dipolar entre as in-
terfaces completamente lisas torna-se nula, e s6 a rugosidade pode dar origem
a acoplamento finito magnetostatico. Neste modelo sao consideradas duas ca-
madas FM separadas por uma camada nao magnética (NM) - espagador nao
magnético. Se nas interfaces camada fixa/espagador e espagador/camada livre
existe rugosidade correlacionada (Fig.4.5), descrita aqui por uma ondulacéo si-
nusoidal bidimensional de amplitude h e periodo espacial A\ (que pode estar
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associado com o tamanho médio dos gréos), o parametro de acoplamento Jyee;
¢ dado por (20; 21):

w2 h2 21/ 2t
JNeel = ET(HOJ\/[PMJC) exp(— b\ ), (410)

onde se assume que as camadas FM tém uma espessura infinita com magnetiza-
¢oes de saturacdo Mp (camada fixa - "pinned layer"na literatura inglesa) e My
(camada livre - "free layer") e um espacador NM de espessura t. Neste modelo,
o acoplamento de Néel é sempre positivo, ou seja, favorece o alinhamento ferro-
magnético, e decresce exponencialmente com a espessura do espacador (Fig.4.4).

Este modelo pode ser facilmente estendido ao caso de camadas FM de es-
pessura finita (21) e rugosidade nao correlacionada (30).



Bibliografia

[1] B. Dieny, V. S. Speriosu, S. S. P. Parkin, B. A. Gurney, D. R. Wilhoit, and
D. Mauri, Phys. Rev. B 43, 1297 (1991).

[2] W. H. Meiklejohn and C. P. Bean, Phys. Rev. 102, 1413 (1956).
[3] J. Nogués and I. K. Schuller, J. Magn. Magn. Mater. 192, 203 (1999).

[4] T. G. S. M. Rijks, R. Coehoorn, J. T. F. Daemen, and W. J. M. de Jonge,
J. Appl. Phys. 76, 1092 (1994).

[5] B. A. Everitt, D. Wang, and J. M Daughton, IEEE Trans. Magn. 32, 4657
(1996).

[6] N. Hasegawa, A. Makino, F. Koike, and K. Ikarashi, IEEE Trans. Magn.
32, 4618 (1996).

[7] V. Gehanno, P. P. Freitas, A. Veloso, J. Ferreira, B. Almeida, J. B. Sousa,
A. Kling, J. C. Soares, and M. F. da Silva, IEEE Trans. Magn. 35, 4361
(1999).

[8] J. R. Childress, M. M. Schwickert, R. E. Fontana, M. K. Ho, P. M. Rice,
and B. A. Gurney, J. Appl. Phys. 89, 7353 (2001).

[9] A. E. Berkowitz and K. Takano, J. Magn. Magn. Mater. 200, 552 (1999).

[10] W. J. Gallagher, S. S. P. Parkin, Y. Lu, X. P. Bian, A. Marley, K. P. Roche,
R. A. Altman, S. A. Rishton, C. Jahnes, T. M. Shaw, and G. Xiao, J. Appl.
Phys. 81, 3741 (1997).

[11] M. Kiwi, "Exchange bias theory: a review", cond-mat/0107097 (2001).
[12] W. H. Meiklejohn and C. P. Bean, Phys. Rev. 105, 904 (1957).
[13] A. P. Malozemoff, Phys. Rev. B. 35, 3679 (1987).

[14] J. C. Bruyere, O. Massanet, R. Montmory and L. Néel, IEEE Trans. Magn.
MAG-1, 10 (1965).

[15] J. C. Bruyere, O. Massanet, R. Montmory and L. Néel, C. R. Acad. Sci.
Ser. A 258, 841 (1964).

81



82 BIBLIOGRAFIA

[16] L. A. Pearey, C. S. Comstock and A. V. Pohm, IEEE Trans. Magn. 23,
3716 (1987).

[17] D. B. Fulghum and R. E. Camley, Phys. Rev. B. 52, 13436 (1995).

[18] C. Tsang, R. E. Fontana, T. Lin, D. E. Heim, V. S. Speriosu, B. A. Gurney,
and M. L. Williams, IEEE Trans. Magn. 30, 3801 (1994).

[19] M. D. Stiles, J. Magn. Magn. Mater. 200, 322 (1999).
[20] L. Néel and Comptes, Rendus 255, 1676 (1962).

[21] J. C. S. Kools, W. Kula, D. Mauri, and T. Lin, J. Appl. Phys. 85, 4466
(1999).

[22] P. Griinberg, R. Schreiber, Y. Pang, M. B. Brodsky and H. Sowers, Phys.
Rev. Lett. 57, 2442 (1986).

[23] S. S. P. Parkin, N. More, and K. P. Roche, Phys. Rev. Lett. 64, 2304
(1990).

[24] P. Bruno, Phys. Rev. B 52, 411 (1995).

[25] M. A. Ruderman and C. Kittel, Phys. Rev. 96, 99 (1954).

[26] J. L. Leal and M. H. Kryder, IEEE Trans. Magn. 32, 4642 (1996).
[27] R. Coehoorn, Phys. Rev. B. 44, 9331 (1991).

[28] J. C. S. Kools, Th. G. S. M. W. Rijks, A. E. M. De Veirman and R.
Coehoorn, IEEE Trans. Magn. 31, 3918 (1995).

[29] V. S. Speriosu, B. Dieny, P. Humbert, B. A. Gurney, and H. Lefakis, Phys.
Rev. B. 44, 5358 (1991).

[30] J. Zhang and R. M. White, IEEE Trans. Magn. 32, 4630 (1996).



Capitulo 5

Modelo microscopico para
uma valvula de spin

Neste capitulo pretendemos apresentar um modelo teérico que descreva o efeito
GMR em valvulas de spin especulares, através de uma modifica¢do apropriada
da equagdo de Boltzmann, de acordo com o modelo do electrao fortemente ligado
("tight-binding model").

5.1 Introducao

Como mencionado no capitulo 1 (sec¢io 1.5), uma vélvula de spin é uma na-
noestrutura magnética formada por duas camadas ferromagnéticas (FM) sep-
aradas por um espagador ndo magnético (NM). A magnetizacio de uma das
camadas FM (designada por camada fixa - "pinned layer") é fixa por um an-
tiferromagnete (AFM) subjacente, enquanto a magnetizagdo da outra camada
FM (camada livre - "free layer") altera facilmente a sua orientacdo quando um
pequeno campo magnético é aplicado. Assim, valores elevados de magnetore-
sisténcia (MR) podem ser alcancados, mas a continua procura pelo aumento
da densidade de informagao (bits) leva & procura de valores ainda mais eleva-
dos. Uma das formas de se conseguir esse aumento, é através da introducao de
nanocamadas de 6xido (NOL’s), posicionadas acima da camada livre e no inte-
rior da camada fixa (1; 2), como exemplificado no capitulo 2, sec¢do 2.3.2. Estas
valvulas permitem aumentar o rdcio GMR, em mais do dobro. Acredita-se que
este efeito resulte de reflexdes especulares dos electrdes nas interfaces FM/NOL.

Para estudar teoricamente os processos de transporte dependentes do spin
nestas condicoes, desenvolve-se abaixo um tratamento quantico, comecgando pela
construcdo dos estados quénticos relevantes.
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Figura 5.1: Potencial periédico para uma estrutura cristalina.

5.2 O teorema de Bloch

O tratamento de um sistema com muitas particulas, por exemplo um sélido,
requere a realizacao de aproximacoes de simplificacao, para que uma descricao
matematica concisa seja possivel. O Hamiltoniano completo para um soélido
contém as interaccoes nicleo-electrao e electrao-electrao. Na aprorimacdo do
electrao independente, as interaccoes electrao-electrao sao ignoradas e as inter-
acgdes niucleo-electrao sdo representadas por um potencial efectivo V(r). Se
o solido apresentar uma estrutura cristalina (ex: metais), isto é, uma estru-
tura periddica regular de atomos, o potencial V(r) deve ser perioddico, ou seja,
V(r+R)=V(r) (Fig. 5.1).
Electroes independentes, cada um obdecendo & equagdo de Schrodinger

H () = (5 ¥+ V() 00 = B0 (1), G.)

sob acgao do potencial periodico V (r), sdo conhecidos por electroes de Bloch,
em contraste com os electrées livres onde o potencial é nulo. Como resultado
da periodicidade do potencial, associado naturalmente & estrutura periédica
regular do so6lido, a funcdo de onda electronica 1y (r) deve satisfazer a seguinte
relagao

e (r + R) = ™Ry (r), (5.2)

onde R é um vector de translaccido da rede cristalina. A equagdo 5.2 traduz o
chamado teorema de Bloch.

5.3 Modelo do electrao fortemente ligado - Tight
binding model

No modelo do electrao quase-livre supoe-se que a energia cinética dos electroes
é elevada em comparacao com o potencial peridédico do cristal. Nesta condicao
as funcbes de onda dos electrées sao ondas planas com perturbacoes devido ao
potencial da rede cristalina, e as bandas de energia permitidas sao largas em
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Figura 5.2: Funcoes de onda electrénicas para o dtomo de sédio numa rede
cristalina de constante 3.7 A(4).

comparacao com as bandas proibidas. No modelo do electrao fortemente ligado
("tight binding model") esta situacdo é oposta a anterior, ou seja, a energia
cinética dos electroes é pequena em comparacao com o potencial periédico da
rede. Nesta situacao os electroes estao "mais ligados"aos nicleos atémicos.
Neste caso, é de esperar que as fungoes de onda dos electroes tenham uma forma
parecida as orbitais atomicas. Assim, a aproximacdo do electrao fortemente
ligado, também conhecida por combinaco linear de orbitais atémicas (LCAO
- "Linear Combination of Atomic Orbitals"), é apropriada nas situagdes onde
a sobreposicao das orbitais atémicas entre dtomos vizinhos é muito pequena.
Esta seccao segue de perto o capitulo 10 de (3).

No modelo do electrdo fortemente ligado o Hamiltoniano do cristal, H, é
aproximado pelo Hamiltoniano atémico, Hgtom, na vizinhanca proxima de cada
atomo (i40). Os niveis atomicos associados ao Hamiltoniano atémico encontram-
se bem localizados, de tal modo que a funcéo de onda electronica ¥, (r) é muito
pequena quando r é da ordem da constante de rede. As energias (E,,) associadas
aos estados atoémicos sdo determinadas pela equacao de Schrédinger

Hatom¥n (I‘) = B, (I‘) . (53)

Como exemplo, considere-se os resultados obtidos para as fungoes de onda elec-
trénicas do atomo de sédio numa rede cristalina de constante 3.7 A, ilustrados
na Fig. 5.2. Neste caso, verifica-se que as orbitais atomicas do tipo 1s (n = 1)
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encontram-se extremamente localizadas entorno de cada dtomo (ido), anulando-
se para distancias superiores a 1 A, nio existindo assim qualquer sobreposicio
entre os primeiros vizinhos. Por outro lado, para orbitais com maior energia (2s,
2p e 3s), mais afastadas do nicleo, as funcoes de onda sao mais espraiadas e
consequentemente a sobreposicdo entre os primeiros vizinhos ndo é nula. As or-
bitais 3s sobrepoem-se consideravelmente enquanto que as 2s e 2p sobrepoem-se
pouco.

Embora neste modelo se considere que os electroes mais externos se encon-
tram fortemente ligados aos nicleos atémicos, sao admitidas sobreposicoes entre
as suas fungoes de onda para 4tomos (iGes) vizinhos. Esta sobreposigio, ainda
que pequena, torna o modelo mais préximo da situacio real. Assim, tendo em
conta essa sobreposicao e o facto de estarmos a lidar com uma estrutura per-
i6dica de &tomos, o Hamiltoniano do cristal apresenta uma pequena correcao
em relacdo ao Hamiltoniano atémico, definido para um &tomo isolado. Deste
modo, o Hamiltoniano perturbado por ser escrito como

h2
H = —%VQ + Vatom (r —R) + AV (r — R)
= Hutom + AV (r —R), (5.4)

em que AV (r—R) = V(r) — Vatom (r —R) indica o desvio entre a energia
potencial periédica e o potencial atémico. Como os electroes estdo fortemente
ligados ("tightly bound"), o desvio é pequeno. Se v, (r) satisfaz a equagio 5.3,
entao também ira satisfazer a equacao 5.4

H, (I‘) = Enty (I‘) ) (55)

desde que AV (r — R) seja nulo quando 9, (r) ndo o é e vice-versa. Mas uma
suposicdo mais realista & supor que v, (r) torna-se pequena, mas nao nula,
quando a diferenca AV (r — R) aumenta, e vice-versa. Assim, se o produto
AV (r — R) ¢, (r), embora ndo nulo, é extremamente pequeno, é de esperar
que a funcao de onda que descreve o comportamento dos electroes de Bloch no
solido cristalino seja construida a partir de fun¢oes de onda atémicas, por outras
palavras

Y ()= e*FY by (r—R), (5.6)
R n

onde o somatério em R se estende para todas as posicoes da rede atémica e o
somatorio em n traduz a combinacao linear de orbitais atémicas.
Multiplicando a equacdo de Schrédinger do cristal

Hi (r) = (Hatom + AV (r —=R)) ¢ (r) = E (k) ¥ (r), (5.7)

pela fungdo de onda atémica v}, (r) e integrando sobre todo o r, obtém-se a

seguinte equagao

J¥n (@) AV (r —R) ¢ (r) dr
Jon@omd

E (k) =B, + (58)
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onde F (k) representa a energia de bloch dos electrées e F,,, a energia associada
aos estados atémicos. Introduzindo a equacao 5.6 na equacao 5.8 e utilizando a
propriedade de ortogonalidade das fun¢oes de onda atémicas,

[ i @) (e = 3, (5.9)

obtém-se uma equagao de valores proprios que determina os coeficientes b, (k)
e as energias de Bloch FE (k):

(B - En)bn = — (B0 -E)Y [0 / ¥, (1) X

n R#0

Xy (r—R) ™ Rdr) b, + ) (/ Pk (r) x

X AV (r—R)ty, (r)dr)b, + Y Z/w:n(r)x

n R#0
x AV (r—R)¢, (r — R)e*Rdr) b,. (5.10)

O primeiro termo & direita da equagdo 5.10 contém integrais da forma

/w; (r) ¢, (r —R)dr, (5.11)

que sao pequenos comparados com a unidade, dado que os niveis atémicos estao
bem localizados. Estes integrais sao conhecidos por integrais de sobreposigao.
O terceiro termo a direita da equacao 5.10 também é pequeno ja que contém, tal
como o primeiro termo, o produto de duas funcbes de onda atémicas centradas
em diferentes posicoes atémicas. Finalmente, o segundo termo & direita da
equacao 5.10 é pequeno pois, de acordo com este modelo, as func¢des de onda
atémicas tornam-se pequenas a distancias onde o potencial peridédico se desvia
apreciavelmente do potencial atémico.

Consequentemente, o lado direito da equagao 5.10 é sempre pequeno e como
tal (E (k) — E,;) by, também o é, o que s6 é possivel se (E (k) — E,,,) € pequeno
quando b,, ndo o é (e vice-versa). Isto significa que a energia F (k) deve ser
proxima da de um nivel atémico, e que os coeficientes b, sdao pequenos excepto
aqueles agsociados ao nivel atémico correspondente ou a niveis degenerados ou
muito proximos em termos energéticos desse nivel atémico, ou seja, F (k) = Ey
e by, ~ 0 (a ndo ser que E,, = Ep), sendo Ey a energia de um dado nivel
atomico.

Assim, o0 somatorio em n no lado direito da equagao 5.10 percorre unicamente
os niveis com energias degeneradas ou muito préximas da energia de um dado
nivel atémico. Por exemplo se o nivel atémico é nao degenerado, isto é, uma
orbital do tipo s (I = 0), a equacfo 5.10 reduz-se a uma unica equacdo que da
explicitamente uma expressio para a energia F (k) da banda resultante do nivel
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atémico s. Se estivermos interessados em bandas resultantes de niveis atémicos
degenerados, por exemplo orbitais do tipo p e d (ordem de degenerescéncia 3
e b respectivamente), a equacdo 5.10 da origem a um sistema de trés equagoes
homogéneas no primeiro caso e 5 no segundo, cujos os valores préprios determi-
nam as energias F (k) para as trés bandas-p no primeiro caso, e para as cinco
bandas-d no segundo caso. As solugoes obtidas para b, ddo a combinacio linear
adequada de orbitais atomicas.

Uma vez que as fun¢bes de onda atémicas encontram-se extremamente lo-
calizadas, o somatoério em R no lado direito da equacgao 5.10 estende-se apenas
aos primeiros atomos (ides) vizinhos.

Em suma, de acordo com este modelo, devido ao forte potencial atractivo dos
atomos (i6es), se um electrdo num dado nivel estiver préximo de um atomo (ido)
particular, ele orbita periodos consideraveis de tempo em torno desse &tomo
(if0), como se estivesse no respectivo estado atémico. Contudo, esta fungio
de onda espraia-se no espaco para fora do nicleo, nao sendo exactamente nula
nas regides dos i0es vizinhos, o que significa uma probabilidade finita do elec-
trdo passar para os dtomos vizinhos por efeito tunel, com um integral de salto
("hopping integral™) ¢ dado por

t= /(,b* (r) AV (r—R)¢(r —R)dr. (5.12)

Quando isto acontece o electrdo assemelha-se a um electrao "livre". A funcao
de onda ¢ (r) tem assim um duplo cardcter: por um lado de fung¢ao atémica
localizada, 1, (r — R), e por outro de onda livre, e 'R,

5.4 Meétodo de 2 quantificacao

Nesta seccao é apresentado um método mateméatico que é central no ambito
desta tese, designado por método de 2% quantificacdo. Este método matemaético
é uma das ferramentas mais importantes na fisica quantica, sendo o modo mais
elegante e universal de tratamento de sistemas de varias particulas, como &tomos
(dezenas de electroes), nicleos (dezenas de nucledes), moléculas (dezenas ou
centenas de &tomos), solidos ou liquidos (~ 10?3 atomos), etc.

Foi inicialmente proposto por P.A.M. Dirac (1927) para bosdes e logo esten-
dida por E. Wigner e P. Tordan (1928) para fermioes. Nesta seccio estaremos
apenas interessados em particulas fermionicas (electroes).

Considere-se a fun¢io de onda ¢ representada no espago de Hilbert por |¢)),
de um sistema de muitas particulas idénticas e independentes. A ocupacdo de
cada estado quantico pode ser representada através da func¢io |¢) na seguinte
forma

|1/}> = ""vn'yflan’yvn’wrlwn% (5.13)

onde n. representa o nimero de particulas no estado . No caso dos fermioes,
o nimero de particulas em cada estado ndo pode exceder a unidade, isto &, dois
fermides ndo podem ocupar o mesmo estado quantico (contando tanto variaveis
espaciais como de spin), de acordo com o principio de exclusao de Pauli.
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Neste método sao introduzidos dois operadores, a- e dL, que tém o seguinte
efeito sobre [¢))

Q| ooy My 15 Mgy My 15 o) = /Ty ooy My 1, My — 1, M1, o), (5.14)

d“...,nv_l,nn,,ny_,_l, vy =Ny + 1]y, ey + 1,0, ). (5.15)

Assim, o operador G, diminui o némero de particulas, n., no estado v de
uma unidade, correspondente & aniquilagao da particula no estado 7, e por
isso chamado de operador de aniquilagdo. Analogamente, &I/ aumenta o nimero
de particulas no estado v de uma unidade, correspondente & criacao da particula
nesse estado, e por isso chamado de operador de criagdo. A partir destes dois op-
eradores é possivel a construcao de um outro operador, designado por operador
de mimero de ocupacgao do estado v,

Ny =a

G, (5.16)
que esta a "contar"o ntimero de particulas no estado 7y, de acordo com a relagao
alL/EL,Y|...,nﬂ,_1,n,y,n,Y+1, ) = Ny |y My 1, Ty, My 1, o) (5.17)

O numero total de particulas presentes no sistema pode assim ser avaliado
através do operador de nimero total, n = Zw fiy, cuja a construgdo € imediata.

Para caracterizar totalmente os operadores é necessério especificar as suas
relacoes de comutacgdo. No caso dos fermides estas relagcoes sao:

anal, +al,a, = 0y, (5.18)
al,af +atal, = o, (5.19)
Gy Gy + iy = O, (5.20)

Além dos dois operadores - e &JLY definidos acima, neste método sdo ainda

introduzidos dois outros operadores, (r)e ot (r) designados por operadores de
campo. Analiticamente estes operadores sdo definidos da seguinte forma

7/; (r) Z aydy (1), (5.21)

By = Sater ), (5.22)

onde ¢, (r) é a fungdo de onda de uma particula no estado y na posigéo r. Deste
modo, ¢ (r) aniquila uma particula na posicio r e ¥' (r) cria uma particula na
posicao r. Estes operadores satisfazem a seguinte relacao de comutacao

G ()t (r) = DT () (1) =D ¢y (1) 65 () =6 (r —1'). (5.23)

Os operadores de campo podem ser utilizados para definir operadores com-
postos. Um exemplo disso é o operador Hamiltoniano, que pode ser escrito
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em termos dos operadores de campo. Por exemplo, o Hamiltoniano para uma
particula, H, é dado por

- /W (r) (—;;W LV (r)) b (x) dr. (5.24)

Um outro exemplo é o operador de niamero total de particulas n, definido a
partir dos operadores de campo do seguinte modo

7= / O (1) § (x) dr, (5.25)

permitindo chamar 9" (r)4) (r) o operador de densidade das particulas.

Nos paragrafos seguintes, é definido o Hamiltoniano para o modelo do elec-
trao fortemente ligado (equacio 5.4) a partir dos operadores de 2% quantificacdo.

O Hamiltoniano definido na equacao 5.4 pode ser expresso 4 custa dos oper-
adores de 22 quantificacao. Este Hamiltoniano é em tudo semelhante ao Hamil-
toniano definido na equagio 5.24, com V (r) a indicar o potencial periodico da
rede cristalina. Substituindo no Hamiltoniano as relacdes para 1 (r) e Pt (r),
expressas nas equagoes 5.21 e 5.22, obtemos a seguinte equacao para H

a= zk:/am (r) <2}iv2 +V (r)) ax. (r) dr, (5.26)

onde o parametro « foi substituido por k, correspondente ao vector de onda
da particula. Se ¢ (r) é solucio da equacdo de Schrodinger independente do
tempo,

hQ
<—2mv2 +V (r)) b (r) = Epéy (r), (5.27)
entao a substituicao desta relagdo na equacao 5.26 conduz & seguinte expressao

H =" BErafa, (5.28)
k

onde se supde que a funcdo de onda ¢y, (r) se encontra normalizada. A equagio
5.28 ainda pode ser mais simplificada, se introduzirmos o operador de ntimero
de ocupagéo do estado |k) (eq.5.16), fig, vindo para H a seguinte defini¢do

H =Y Egy. (5.29)
k

Claramente, o operador 7 simplesmente conta o ntimero de particulas no estado
|k), e portanto a energia de um sistema de n particulas idénticas e independentes
é dado pelo produto da energia de um dado estado pelo ntimero de particulas
nesse estado, somado sobre todos os estados.
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Os operadores de criagdo e aniquilacido definidos acima operam no espaco
reciproco (espaco k), sendo possivel defini-los no espaco real através da trans-
formada de Fourier inversa (TFI),

ar = Y e*Mia (TF) (5.30)

af = Y e ™ Rual (5.31)

~ 1 —ik-R; 2

a; = Nzkje 4, (TFI) (5.32)

. 1 .

al = Nzelk'f‘i al, (5.33)
k

em que a,@ aniquila (cria) uma particula numa orbital centrada na posicao i de

uma rede cristalina formada por N atomos (ides), e como tal com N posicoes.
Substituindo as transformadas de Fourier (TF), definidas em 5.30 e 5.31, na
equagao 5.28, obtemos para H a seguinte relacao

H =Y t;ala;, (5.34)
0,J

onde o integral de salto t;; é simplesmente a transformada de Fourier inversa
da energia Ey, isto é

1 )
tij = > Bre ' ®Ra) - (TFI) (5.35)
k

Assim, I é a TF de t;5, ou seja

By =) tie iR (TF) (5.36)

J

Se considerarmos uma rede cubica simples e um integral de salto que se estende
apenas aos primeiros atomos (ides) vizinhos ("tight binding"), a energia Ej vem
finalmente dada por

Ey = e + 2t (cos (kza) + cos (kya) + cos (k,a)), (5.37)

em que tog = € e tg1 = tgo = ... = tgg = t, considerando-se apenas os seis &tomos
(ides) vizinhos de uma estrutura ctbica simples, localizados a distancia +a em
cada uma das direc¢oes Z, § e 2. A equacdo 5.37 reduz-se a uma equagdo do
tipo

Ey = ¢ + 2t (cos (kya) + cos (kya)), (5.38)

para uma rede cristalina ctibica bidimensional. Esta sera a relacdo escolhida
para o modelo desenvolvido, com ¢ = —4t.
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Figura 5.3: Representacao esquemadtica de uma camada metalica formada por
n planos atémicos, em que ¢ representa o integral de salto.

5.5 Quantificagao espacial em sistemas nanoestru-
turados

A fabricacdo de sistemas nanoestruturados, como as valvulas de spin, com ca-
madas magnéticas de espessuras de alguns nm, controladas com uma precisao
de 1 A, conduzem a dimensées transversais d, em relacao ao plano da nanoestru-
tura, menores que o livre percurso médio ¢ (MFP - "Mean Free Path"). Isto orig-
ina uma quantificagdo espacial na estrutura das bandas de energia dos electroes
que participam na conducido (5; 6), e também uma altera¢do nas propriedades
de transporte dependente do spin, comparado com a situacao habitual de d > £.
Em particular, os estados Fermi relevantes para cada polarizagio (magnetiza-
¢do) deverdo ser dramaticamente reestruturados se a polarizagdo mutua das
camadas magnéticas é alterada.

Considere-se uma camada ferromagnética (FM) metalica, formada por n
planos atémicos de uma rede cibica simples, com um integral de salto ("hop-
ping") ¢ entre os vizinhos imediatos, como ilustrado na Fig. 5.3. O espectro
electrénico associado a esta camada, para electroes com spin o =T, |, consiste
em n sub-bandas da forma (Fig. 5.4)

Ea,k,o = Fx + AO’ + 5@3 (539>
onde Fy = —2t (2 — cos ak, — cosaky) ¢ a lei de dispersao 2D para uma mono-
camada, A, a energia de Stoner com valores £A para spins minoritarios e
majoritarios respectivamente, e §, para a = 1,...,n, sdo os valores préprios da
equagao secular n X n

t 0
t é 4 0
cie eee eee oo | =0 (5.40)
o ... t & 't
o ... 0 t ¢

Deste modo, a quantificacio espacial surge através das separagbes d, (o =

1,...,n) nas sub-bandas (Fig. 5.4). A fung¢do de onda para o estado «, k, o,

P
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Banda minoritaria

Banda majoritaria

k k

Figura 5.4: Esquema das sub-bandas electrénicas ao nivel de Fermi, com quan-
tificagdo espacial a e deslocacdo 2A. De notar, a diferenca de velocidades para
os modos de Fermi relevantes no transporte em cada plano atémico.

na posi¢ao planar r e no plano atémico s-th, é dada pela equacgao
Yoo (r,8) = Ay (@) Ty, (5.41)

onde A; () é o vector proprio relacionado com d, € Y, € a fungio de spin.

5.6 Estrutura das bandas e estados quanticos elec-
trénicos na valvula de spin

Para formar a estrutura de uma valvula de spin, ha necessidade de introduzir
uma camada ndo magnética (NM) entre duas camadas FM, o que de acordo com
o modelo desenvolvido nesta tese conduz & defini¢do de um integral de salto ¢’
entre os planos atémicos vizinhos das camadas FM e NM, como representado
na Fig. 5.5. Este integral de salto leva & hibridizagado das sub-bandas EY

ak,o

da camada livre (formada por n; planos atomicos), ngip) (com A = 0) do

espagador (nesp planos atomicos) e EY)

o.k.o da camada fixa (ny planos atémicos).

O efeito especular neste modelo consiste em considerar um acoplamento nulo
(t' = 0) entre as camadas FM e as camadas externas vizinhas, situadas acima e
abaixo das camadas livre e fixa, respectivamente.

O modelo desenvolvido é aplicado a valvulas de spin constituidas por ca-
madas metéalicas ultra-finas, com as camadas FM livre e fixa formadas por 3
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Figura 5.5: Representacao esquemaética das camadas FM livre e fixa e do es-
pacador NM, formadas por n, ny € nesp planos atémicos, respectivamente.

planos atémicos e o espacador NM formado por 4 planos atémicos. Na auséncia
de acoplamento entre as camadas (¢ = 0), a estrutura das bandas de energia
¢ determinada simplesmente pela soma dos hamiltonianos associados a cada
camada, ou seja

Hr = ]:Il—‘y-]:fmp—‘,—]-ff7 (542)

Ho o= ) E} krlih 1o lakos (5.43)
a,k,o

Hesp = D Eifal olako (5.44)
a,k,o

Hf = Z Ei,k,a&;k,ada’k70> (545)
ak,o

onde Hj, Hcg, e Hy representam os hamiltonianos de cada uma das camadas,
livre, espacador e fixa, respectivamente. De notar, que a lei de dispersao na
equacao 5.44 nao depende do spin o, uma vez que se trata do espacador que é
um metal ndo magnético e como tal a energia de Stoner (A,) é neste caso nula.
A energia d,, relacionada com a quantificacio espacial de cada camada ¢é deter-
minada resolvendo a equagao secular 5.40, com n = 3 no caso das camadas FM
livre e fixa, e n = 4 para o espacador. As solugoes foram obtidas numericamente
utilizando o software "Mathematica 5.0"(ver apéndice). Para as camadas FM
livre e fixa obteve-se os seguintes resultados:

& = —V2t, (5.46)
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1 1 1
A1) = 3 Ay(1) = 7 As(1) = > (5.47)
do = 0, (5.48)
1 1
AR = -~ AR=0 AR)= (5.49)
55 = V2t (5.50)
MG = 3 ME) = 4O = (5.51)
Para o espacador as solucgoes obtidas foram:
0 = —(r+1)t, (5.52)
1
A(1) = \/ﬁ’ As(1) = (r+1) A (1),
A3(1) = (r+1)A(1); A1) = Ai(D), (5.53)
52 = 7T‘t, (554)
1
A12 = —— A22 :’I"A12,
N e e
A3(2) = —rA(2); Au(2) = —Ai(2), (5.55)
03 = rt, (5.56)
Ai1(3) = —Ai(2); A(3) =714A1(2),
A3(3) = rA1(2); Au(3) = —A1(2), (5.57)
0y = (r+1)t, (5.58)
Ai(4) = —A(1); Ax(4) = (r+1) A1),
As(4) = —(r+D) A1) Asd) = A1), (5.59)

O parametro r corresponde & secgio de ouro (Au) e vale r = (v/5 — 1) /2. Vamos
supor que a composicao das camadas FM é CoggFe1g e que o espacador é de Cu.
Assim, atribuiu-se para a energia de Stoner (A,) o valor de 0.9 eV (1.44x10~1J)
e para o integral de salto t o valor de 0.2 eV (3.2 x 1072]) (7; 8). Para o Cu
definiu-se um valor ¢ de 0.4 eV (6.4 x 10720J) (9). A partir destes valores foram
efectuados célculos numeéricos para a estrutura de bandas associada a valvula de
spin, supondo, tal como mencionado acima, a auséncia de acoplamento entre as
camadas (t' = 0). O software utilizado para esse fim foi o Labview, tratando-se
de uma linguagem de programacao gréfica ("linguagem G", como é conhecida).
O programa desenvolvido calcula as bandas de energia de cada uma das camadas
no espago k tridimensional e ao longo da diagonal k, = k,, com 0 < k, < 7w/a
e 0 < ky, < m/a, correspondente ao 1° quadrante. A forma obtida para as
bandas de energia, de acordo com o modelo desenvolvido, sao ilustradas na Fig.
5.6. As bandas de energia encontram-se referenciadas relativamente ao zero de
energia através da chamada fungio trabalho ("Work function"), correspondente
& energia necessaria para remover um electrao de um metal. Na Fig. 5.6d é
ilustrada a estrutura das bandas ao longo da diagonal (k, = k,) para a valvula
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Figura 5.6: Estrutura das bandas de energia para a valvula de spin, na auséncia
de acoplamento t' entre as camadas. (a) Bandas de energia associadas aos
electroes com spin majoritario e minoritario, para as camadas FM livre e fixa.
(b) Bandas de energia para os electroes no espagador. (c) Sobreposicio das
bandas de energia associadas as trés camadas. (d) Bandas de energia ao longo
da diagonal, k, = k,, para as trés camadas da valvula de spin.



5.6. ESTRUTURA DAS BANDAS E ESTADOS QUANTICOS NA VS 97

de spin, onde se definiu de forma aproximada a energia de Fermi do sistema
como uma semi-soma pesada das energias de Fermi associadas as camadas de
CoFe e Cu, de acordo com a relagao

_ 6 x EF(0090F610) +4 % EF(CU)
B 10 ’
onde o0s pesos 6 e 4 correspondem ao numero de planos atémicos considera-
dos em cada camada. Por aproximagao, considerou-se para Epr(CogoFeig) €
Er(Cu) os valores correspondentes a amostras massivas ("bulk") (7; 8; 9), em
que a energia de Fermi do CoFe foi estimada a partir dos valores "bulk"do Co
e do Fe, considerando a estequiometria presente, 90% de Co e 10% de Fe. Os
resultados evidenciam que apenas os electroes com spin minoritario devem par-
ticipar na conducao, ji que as bandas de energia para os electroes com spin
majoritario encontram-se totalmente "submersas"(abaixo do nivel de Fermi),
como observado para o Co massivo (7). As bandas de energia associadas ao
espacador encontram-se ainda mais abaixo do nivel de Fermi, e por conseguinte,
os electroes que ocupam estados quanticos com esses valores de energia nao sao
relevantes para o transporte. Todos os calculos numéricos para determinar o
coeficiente GMR, tiveram em conta apenas os electroes com vectores de onda k
definidos ao longo da diagonal (k; = k), correspondente & regido das bandas
de energia de maior curvatura.

Chegou agora o momento de considerar o acoplamento t' entre os planos
atémicos vizinhos das camadas FM e o espacador NM. Este parametro foi esti-

mado pela relagao
t' = Vtcoretcu, (5.61)

tendo-se obtido o valor de 0.283 eV. Dado que o acoplamento se estende apenas
aos primeiros vizinhos (modelo "tight-binding"), apenas os modos A, (a) junto
a interface FM/NM véo estar acoplados. Esse acoplamento foi descrito em ter-
mos de matrizes (ver apéndice) definidas a partir desses modos. Na construgio
dessas matrizes, teve-se em conta a numeracao dos planos atémicos ilustrada na
Fig. 5.7. Os calculos necessarios foram realizados no Mathematica. Cada um
dos modos Ag («) associados a um dado valor de energia d,, foram identifica-
dos como elementos de matriz Fj;, Si; e P;; correspondentes as camadas livre
("free"), espacador ("spacer") e fixa ("pinned"), com o indice 7 equivalente ao
o (energia) e o indice j equivalente ao s (plano atémico). Os elementos das
matrizes de acoplamento vao ser uteis na construcao das matrizes energéticas
globais do sistema (ver apéndice), associadas aos electroes que contribuem de
forma decisiva para a conducao. Esses electroes sao, como mencionado acima, os
que se situam junto & superficie de Fermi, por essas razdes vulgarmente conheci-
dos por electroes de Fermi. Na definicdo dessas matrizes considerou-se que o0s
electroes de Fermi apenas podem sofrer transicdes/colisGes "verticais"que con-
servam o seu spin, isto é, transi¢oes que envolvam a conservacao do vector de
onda k e do spin o, como ilustrado na Fig. 5.8 pelas linhas verticais a tracejado.
Nesta figura é claramente destinguido os dois tipos de alinhamento, paralelo e
antiparalelo. Na construcao das matrizes teve-se em conta a numeragao apresen-
tada na Fig. 5.8 para as bandas de energia. Identificou-se cada um dos electroes

Ef (5.60)
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Figura 5.7: Numeragao dos planos atémicos associados & valvula de spin.

de Fermi por 1F, 2F e 3F correspondentes as bandas 1f, 2f e 3f, respectivamente.
De acordo com o modelo desenvolvido nesta tese, o tipo de alinhamento entre
as magnetizacOes das camadas livre e fixa condiciona os processos de transicio,
verificando-se que na situacao de alinhamento paralelo existe a possibilidade de
os electroes minoritarios transitarem através do espacador de uma das camadas
FM para a outra, dado existirem estados disponiveis com o mesmo k e ¢ na
vizinhanca da superficie de Fermi. Por outro lado, quando as magnetizagoes
estao antiparalelas, os electroes minoritarios encontram na outra camada FM
e na vizinhanca da superficie de Fermi, estados com o mesmo k mas diferente
o, o que de acordo com o principio de exclusao de Pauli, corresponde a estados
electronicos inacessiveis. Assim, para a configuracdo antiparalela e de acordo
com o modelo desenvolvido, os electrées minoritarios que participam no trans-
porte estao impossibilitados de transitarem através do espacador para estados
quanticos electrénicos presentes na outra camada FM. Isto ird corresponder,
como veremos na seccao 5.7, a um aumento da resisténcia quando passamos de
um estado TT a um estado T|. Deste modo, a estrutura de bandas da valvula
de spin depende essencialmente do seu estado magnético.

Os estados globais da valvula de spin sao definidos a partir dos valores e
vectores proprios das matrizes energéticas globais da multicamada. O calculo
numeérico desses estados foi realizado uma vez mais pelo Mathematica. Apenas
os estados com a energia mais elevada e na vizinhanga da superficie de Fermi, sdo
relevantes para o transporte. Por analogia com os estados de uma tnica camada
(equagdo 5.41), a fungdo de onda que caracteriza os estados da multicamada
(valvula de spin) é definida como

Yoo (r,5) = M; () e xs, (5.62)

onde j percorre todos os planos atémicos n(= 10) e « = 1,...,n. O vector
proprio M; («) representa a amplitude de cada modo da fungdo de onda elec-
trénica global. Estas amplitudes foram determinadas através da combinacao
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Figura 5.8: Representacao da estrutura de bandas associada a valvula de spin
para (a) alinhamento paralelo e (b) alinhamento antiparalelo, com —n/a < k <
m/a. Nesta figura, sdo representadas por linhas verticais a tracejado algumas
das transi¢ées possiveis com conservacao de impulso (k) e spin (o). As setas |
e | indicam o spin electrénico associado as bandas de energia.
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linear dos modos As(a) associados as camadas individuais, representados na
base dos 10 planos atémicos, com 0s pesos caracteristicos da sua participagao
na multicamada. Esses pesos sdo as componentes dos vectores proprios associa-
dos as matrizes energéticas globais da valvula de spin (ver apéndice). De facto,
para acoplamento fraco entre as camadas, os modos relevantes da multicamada
podem ser aproximados em formas factorizadas:

ua Fy (a)v JEf,
M; (o) =< > WaarS; (), j€s, (5.63)
Uan (a) ) JED,
com os coeficientes de peso | uq |, | Vo || Waa |, Sujeitos & seguinte condigao
de normalizacao:
2 2 2
(Jua )™+ (Jva )™+ Z (| waar )= 1. (5.64)
Ot/

A equagio 5.63 traduz analiticamente o que foi mencionado acima, com os pesos
identificados por Uy, Waa' € Vo, correspondentes as camadas livre (f - "free"),
espacador (s - "spacer") e fixa (p - "pinned"), respectivamente. Por razoes de
clareza, identificou-se os modos A,(a) por Fj (), Sj (&) e Pj (o). Os resultados
obtidos para as amplitudes das funcoes de onda dos electroes de Fermi, nos dois
tipos de alinhamento (paralelo/antiparalelo), sio ilustrados na Fig. 5.9. No
caso de alinhamento paralelo, as Figs. 5.9a, 5.9¢c e 5.9e mostram que as fun¢oes
de onda para os estados de Fermi tém amplitudes nao nulas nas camadas livre
e fixa, mas quase se anulam no espacador. Os pesos u, € v, sdo0 iguais e de
valor 0.71 para a = 1f, 2f e 3f (ou 1P, 2P e 3P). Na situagiio de alinhamento
antiparalelo, os resultados evidenciam que as fungoes de onda possuem ampli-
tudes ndo nulas apenas numa das camadas FM (livre ou fixa) e, tal como na
configuracao paralela, quase se anulam no espagador. Neste caso 0s pesos Uy S30
muito maiores do que v, Ou 0 cONtrario (Ug > Vo V U K Uy ), cOM Uy ~ 0.999
e vy ~ 0, ou vice-versa. Assim, o ponto crucial para o transporte dependente do
spin é a razdo r = |My/M,| das amplitudes nas duas camadas FM ser 11 ~ 1

para magnetizagoes paralelas, enquanto 71| ~ (#)%/(A | EY) E((XSL ) <1

ak,o
(ou o inverso) para alinhamento antiparalelo. Deste modo, dado que a resistén-
cia da valvula de spin pode ser estimada como sendo o< 1 — 2/ (r + 7“_1)2, isso
significa que a resisténcia praticamente dobra quando passamos de um estado
177 a um estado T/, definindo assim o valor maximo de magnetoresisténcia no
regime coerente (especular).

Na proéxima seccao, iremos analisar a dindmica da estrutura a partir da
equacao de Boltzmann e determinar o valor do GMR, a partir das suas solucoes.
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Figura 5.9: Amplitudes das fun¢des de onda para os electrdes de Fermi na con-
figuracao paralela (a-c-e) e antiparalela (b-d-f). As linhas a azul e vermelho
representam as amplitudes de cada modo da funcao de onda electrénica global,
que correspondem a estados quanticos equivalentes. Para efeitos comparativos,
sao ilustradas as amplitudes de cada modo da funcao de onda electrénica asso-
ciadas as camadas individuais livre e fixa, indicadas pela linha verde.
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5.7 Equacao de Boltzmann e o efeito GMR

A cinética da VS ¢ descrita pela fungao de distribuicéo fo k.o = fO o, + Ja ko
associada aos electroes de condugao, onde

o _ 1
f("’k"’ "~ e(Bax,e—Er)/ksT | 1’ (5.65)
¢ a funcdo de distribui¢do de Fermi-Dirac em equilibrio e go ks € a parte de
nao equilibrio devida ao campo eléctrico externo E. A densidade de corrente j
¢ dada pelo somatoério

. e dk
J= % ;ﬂ/@ﬂ_)gvl{,agogk,aa (566)

sendo e a carga electrénica, n o nimero de planos atémicos, a o parametro de
rede e vk, a velocidade. Dado que neste caso apenas os electroes minoritarios
participam na conducao, a dependéncia em ¢ na equacao 5.66 desaparece, vindo
apenas o somatoério em relacao ao nimero de bandas que efectivamente partici-
pam na conducdo. As fungdes gq k sdo determinadas a partir de um sistema de
equacoes de Boltzmann,

-(0)
cE 8fa7k g()é,k 2 dk o K
h 0k Tak _a%:aa /(27.(.)2wa,k Yo' K’ (5.67)

O parametro 7, x traduz o tempo de relaxacdo associado as transi¢des verticais

na sub-banda a-th, enquanto wg/l’ck/ define a taxa de transicdo devido as col-
isbes de um estado «a, k para um estado o/, k' (com conservagio de spin). Para
processos de colisao elasticos em centros difusores (impurezas) do tipo pontual,
localizadas aleatériamente em posigoes atémicas da rede cristalina com concen-
tracao ¢ < 1, as taxas de transicao wz:{(kl sao definidas de acordo com a regra
de ouro de Fermi como: wg/l’{k/ =Q, 0 (Eyk — Ew x), onde o factor Qg €
dado por: , '

oo = V2SN ()0 () (5.68)
o, h n = j j s .
em que V representa o potencial associado & impureza. O sistema de equagoes
(5.66-5.68) foi tratado numéricamente no Mathematica (ver apéndice), tendo-se
chegado aos seguintes valores de j para a configuracdo paralela (jp) e antipar-
alela (jap),

: A

jp = 1.31464 x 10° (—3), (5.69)
. A
jap = 6.3246 x 10° (W)’ (5.70)

quando a valvula de spin estd sujeita a uma diferenca de potencial AV de 1
mV. A partir destes valores foi possivel determinar as resisténcias da valvula de
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spin nas configuragoes paralela (Rp) e antiparalela (Rap), de acordo com as
relagoes

AV
r jpA (5.71)

AV
R = - . 5.72
o= 2 (572

Os resultados obtidos foram:

Rp = 331 (), (5.73)
Rap = 6.87 (Q) (5.74)

Os valores encontrados indicam praticamente uma duplica¢do no valor da re-
sisténcia quando passamos de um estado 1T para um estado 7], conduzindo
assim ao seguinte valor de magnetoresisténcia maxima (GMR),

Rap — Rp

MR =
GMR T

= 108%. (5.75)

Os calculos numeéricos realizados para a obtencao do valor de GMR tiveram
em conta algumas consideragoes. A equacio de Boltzmann 5.67 resume-se a
uma equagao do tipo

(0)
eE afoz k 9o’ K’ 9o,k
o _TxX ok JER .
h 8k + Z Taa! Taa ’ (5 76)
/¢Oé
em que Taa! € Taa S0 dados pelas expressoes
1 aQQa,a/ma
Teo - 27Th2 ) (577)
1 a*Qy aMa
Toa 2wh? (5.78)

onde m, € a massa electronica efectiva associada & banda «. Estas relagoes
sdo determinadas a partir do célculo do integral definido na equagao 5.67, sub-
stituindo as taxas de transicao wg/l’ck/ definidas pela regra de ouro de Fermi no
respectivo integral. Uma vez queyapenas os electroes de Fermi sao relevantes
para o transporte, utilizou-se na funcao f((x(?l)( a seguinte aproximacao linear em
k para Eq , '
hkp
(03
As solucdes gq kx da equagdo de Boltzmann sdo ultilizadas no calculo da densi-
dade de corrente j. Uma vez que apenas os electroes de Fermi participam na
conducio, a equacio 5.66 pode ser simplificada por:

e
= — S var [ dkga 5.80
! na(27r)2 F./ Joulk ( )

e}

Eor~Ep+

(k— kp). (5.79)
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Figura 5.10: Curva de velocidade para os electrées minoritarios. Na figura séo
indicadas as velocidades para os electroes de Fermi.

As velocidades de Fermi foram determinadas realizando a derivada da energia
das bandas em ordem a k, de acordo com a relacao:

1 /dE
VaF — ﬁ (dk)k_kap . (581)

Os vectores de onda de Fermi (k,r) foram determinados igualando a energia
das bandas & energia de Fermi. Os resultados sao ilustrados na Fig. 5.10.

Do céalculo das densidades de corrente para os estados 1T e T| determina-se,
através das relacoes 5.71, 5.72 e 5.73, as respectivas resisténcias e deste modo o
valor de GMR.
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Capitulo 6

Conclusoes e sugestoes para
trabalho futuro

A anélise das caracteristicas tecnolégicas e das bases fisicas de funcionamento
dos dispositivos magnetoresistivos descritos na tese, permitem escolher os regimes
Optimos para o seu desempenho de alta velocidade e baixo nivel de ruido nos
esquemas de processamento e armazenamento dos dados. Em conjunto com
as necessidades de aumento da densidade/volume de memoria disponivel (ao
nivel de 100 Gb/in? ou mais), somos conduzidos & miniaturiza¢io dos elementos
sensores as escalas nanoscépicas, chegando aos limites quinticos dos processos
electronicos relevantes.

Assim, a necessidade de passar de uma abordagem classica ou semi-cléssica
do efeito magnetoresistivo gigante, como o modelo de Camley-Barnas, para uma
abordagem quéantica do fenémeno, de acordo com modelos como o de Kubo
ou Landauer-Biittiker. Varias consideracoes relacionadas com os processos de
colisdo (livre percurso médio, reflexdes difusas e especulares ...) dependentes do
spin dos electroes de conducdo em filmes finos e multicamadas magnéticas (de
que faz parte a valvula de spin), foram, ainda que parcialmente, discutidos ao
longo do capitulo 3.

Com base nestas consideragdes, foi proposto um modelo microscopico tedrico
que descreve o efeito GMR em valvulas de spin especulares a baixas temper-
aturas (T ~ 4.2 K), através de uma modificagdo apropriada da equacgdo de
Boltzmann, de acordo com o modelo do electrdo fortemente ligado ("tight-
binding model"). Este modelo prevé praticamente uma duplicagdo no valor
da resisténcia quando transitamos de um estado 77T para um estado T| (GMR
~ 100%), definindo assim o valor méaximo possivel de magnetoresisténcia. E
de destacar que este valor tao alto obteve-se no regime quase coerente de con-
dutéancia, quando a partilha de electroes com duas polarizagdes entre duas ca-
madas magnéticas é devida em grande parte & estrutura quintica das fungoes
de onda de Fermi e ndo aos processos de espalhamento das ondas de Bloch en-
tre estas camadas (necessarios para mecanismo semi-classico). Na realidade, os

107
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valores de GMR em véilvulas de spin especulares sdo claramente inferiores, como
os resultados experimentais apresentados o evidenciam. Esta diferenca resulta
de factores importantes que nao foram considerados no modelo desenvolvido,
nomeadamente o efeito da temperatura, da rugosidade nas interfaces entre as
camadas magnética e nao magnética, a presenca de defeitos tais como fronteiras
de grao, deslocagoes e distor¢des na rede cristalina. Alguns destes aspectos per-
mitem explicar a diferenca observada a baixas temperaturas, entre o valor de
GMR previsto pelo modelo e o experimental (~ 22% para a valvula de spin
estudada).

Assim, surgem varias tarefas importantes para a continuacio directa dos
estudos tedricos desenvolvidos, nomeadamente a inclusao de um acoplamento '
entre a camada livre e a camada superior, e entre a camada fixa e a camada
inferior, o que de acordo com o modelo apresentado corresponde num factor de
especularidade p < 1. Qutras sugestoes a ter em conta para trabalho futuro seria
a inclusdo do efeito da temperatura (fondes e magndes) no modelo proposto, o
estudo dos efeitos da rugosidade nas interfaces entre as camadas magnética e
ndo magnética, e por exemplo a dependéncia do GMR na espessura das camadas
ferromagnéticas e do espacador.



Apéndice A

Linhas de c6digo para o
calculo computacional
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Free_pinned layer.nb 1

= Determinacédo das energias de quantificacédo das bandas
(resolucédo da equacgédo secular nxn, n = ndmero de camadas) para
uma camada formada por 3 planos atémicos (Free and pinned layer) *

* Matriz associada ao hamiltoniano
Q={{6,t,0}, {t, s, 1}, {0, €, 6}};

MatrixForm[Q]

5 t 0
t 6t
0 t o

d = Det[Q]
21?25+ 6°
Simplify[Solve[d =0, &6]]
((6-0), {5> 2 1}, [5-VZ 1]
Eigenvectors[Q]
{{-1,0,1}, {1, -v2, 1}, {1, /2, 1}}
= Normal izagado dos vectores proprios
Normal = Sqre[{1, Sqrt[2], 1}.{{1}, {Sart[2]}, {1}}]

{2}

%= Vector proprionormalizado associado ao valor proprio s = -V2 t,
Al = PlouF1+«

Norma2 = Sqrt[{- 1, 0, 1}.{{- 1}, {0}, {1}}]

*= Vector proprionormalizado associado ao valor prépriosé =0, A2 = P2ouF2x

1 1
A2 ={-——

7z » 0, ﬁ
Norma3 = SqQrt[{1, -Sqrt[2], 1}.{{1}, {-Sqrt[2]}, {1}}]
{2}
%= Vector proprionormalizado associado ao valor préprioé = V2 t,
A3 = P30uF3%*
1 1 1
w3z -—=" 5

=



Spacer layer.nb

*» Determinacéo das energias de quantificacéo das bandas
(resolucédo da equacéo secular nxn, n = numero de camadas)
para uma camada formada por 4 planos atémicos (Spacer layer) *

Q={{6,t,0,0}, {t,s,t,0}, {O, ¢, 5, t}, {0,0, t, 6}}
MatrixForm[Q]

{{6,t,0,0}, {t,5,t,0}, {0,¢,5,t}, {0,0, ¢, 5}}

5 t 00

t o to

0Ot ot

00 t s
d = Det [Q]

t-3126%+64
Simplify[Solve[d == 0, 6]]

* Valores
proprios por ordem crescente de energia (61 -» 62 » 63 » 64) *

{{5%_% (1++/5) t], {5%% (t-+/5 1)1, {5%% (-1+5) t}, {65 = (1++/5) t}}

* Vectores proprios
por ordem decrescente da energia (S4 - S3 » S2 » S1) *

Eigenvectors[Q]
(-1 -3 ((1-V5), -5 (1+5), 1), (1. -5 (1+5], ~5 [-1+75), 1,
(-3 (1e35). 3 (1-V5). 1), {1 5 (1-V5), —5 (-1-35). 1))

* Normal izacdo dos vectores proprios
Normal = Sqrt|

{1, -% (-1-+5), -; (-1-v5), 1}-{¢1}, {—% (-1-+5)}. {-% (-1-v5)}. (13}]

(f2+ % aevs)?)

* Vector
1
préprionormalizado associado ao valor proprioé = ) (1 + \/g) tx
S1 =

{1/\/2+% (1+5)", —% (—1—*/5)/\/2+% (1+v5)".
_% (_1_«/5)/\/2+% (1+«/§)2, 1/\/2+% (1+«/'5_)2}

{ 1 ) -1-+/5 B -1-+/5 1 |
\/2+%(1+\/—5_)2 2\/2+%<1+\/§>2 2\/2+%(1+\/—5_)2 \/2+%<1+\/§)2




Spacer layer.nb

Simplify[S1]

{ 1 1++/5 1++/5 1 )
Js5+5 2\/5+ﬁ ’ 2J5+V§ , \/5+ﬁ

Norma2 = Sqrt|

(-1, -3 (-1+V5). -5 (1-5). 1}.{t-13. {-5 (-1+V5)}. {-5 (1-V5)}. 3}]

1 2 1 2
{\/2+4 (1—\/5) T (71+\/§) }
* Vector
1
préprionormalizado associado ao valor préprio s = 0 (1-«/?) Tx

S2 =

{-1/\/2+% (1-«/3)2+% (—1+«/§)2,
vg)/\/z+i (1-v5) + = (-1+75)",

__1«/_/\/2+_1«/_) _1_ -1++5 1/\/2+—1«/_ +—(1+V_)}

4
{- 1 L -1++/5
J2+%(1¢§)2+%(1+¢§)2 2J2+%(1¢§)2+%(1+¢§)2
. 1-5 ’ 1 }
2204 1817 (1008)7 2k (18] (108

Simplify[S2]
(- 1 ~1+4/5 1
\/S—x/g 2\/5 2%5 \/5 J5
Norma3 = Sqrt|

{1. ; (-1++5), % (-1++/5), 1}.{(1}, {—% (-1+V5)}, {-% (-1+V5)} (1}

* Vector

1
proprio normalizado associado ao valor proprio s = 0 (-1+ \/E) T+



Spacer layer.nb

S3 =

{1/\/2+_ 1- «/_ -= (-1++5 /\/2+_ 1- «/_
ﬁ)/Ja;(1-@)2,1/J2+5<1—v5)2}

1 ~1++/5 B -1++/5 1 )

{J2+%(1_V§)2, 2\/2+%(1_v§)2’ 2\/2+%(1_\/'5‘)2 \/2+%(1—J§)2

Simplify[S3]
{ 1 1-+/5 1-+/5 1 )
Js-v5 2+/5-y5  2:5-y5 /5.5

Norma4 = Sqrt|

(-1, -3 (-1-V5). -3 (1+¥5). 1}.{¢-1),

(-3 ((1-VB)}. {-5 (1+V5)}. )]

{\/2+% (_1_£)2+% (1++5)7}
* Vector
1
= — (1+‘\/§) T

préprionormalizado associado ao valor préprios = 5

S4 =

{-1/\/2+% (-1-«/3)2+% (1+\/§)2,

__;.(-1—w/§)/\/2+—%—(-1—\/5)2+—%-(1+\/€)2.
/\/2+_ -1-v5)° +_ (1++5
-1-+/5

{- . - :
Ju% (-1-45)%+ 1 (1++5)° 2J2+% (-1-45)%+ 1 (1++5)°

B 1++/5 ’ 1 |
2J2+% (-1-45)%+ 1 (1++5)° \/2+% (-1-45)%+ 1 (1++5)

1/\/2+— -1-+/5) +_(1+«/_)}

Simplify[S4]
1++/5 ~1-+/5 1

1
5.5 2+/5:45 2J5+\E ’ Jsﬂﬁ




F_Sand P matrices.nb

= Definicdodas matrizesF, Se P, associadasas camadas livre, espacador e fixa *
*» Camada livre *
F = {{F11, F12, F13}, {F21, F22, F23}, {F31, F32, F33}};

MatrixForm[F]

F11 F12 Fi13
F21 F22 F23
F31 F32 F33

F:{pg,:%;,

MatrixForm[F]

N[ %\’H N

-1
V2
* Espacador *

S = {{S11, Ss12, S13, Si4},

{S21, S22, S23, S243}, {S31, S32, S33, S34}, {S41, S42, S43, S44}};

MatrixForm[S]

S11 S12 S13 Si14
S21 S22 S23 S24
S31 S32 S33 S34
S41 S42 S43 S44

s - 1 , 1+4/5 , 1+4/5 ’ 1 |
V5445 245445 2\/5+«/€ \/5+«/§
(- 1 1-4/5 -1+4/5 1 |
5.5 2V5—v€’ ZVS—VE’ V5-+5 ’
{ 1 ’ 1-+/5 ’ 1-+5 ’ 1 ;.
5-v5 245-v5 245-v5 5.5
(- 1 1+4/5 -1-+5 1 B

5+4/5 ’ 2\/5+«/€ , 2\/5+«/§ , \/5+«/€



F_Sand P matrices.nb

MatrixForm[S]
1 1:+/5 1++/5 1
V58 2458 24545 5B
_ 1 1-/5 -1+/5 1
V55 24548 24545 \[5.4E
1 1-+/5 1-+/5 1
545 2545 24548  +[5-vB
B 1 1++/5 -1-/5 1
V58 24/50vB  24/5:48 /5B

* Camada fixa =

P = {{P11, P12, P13}, {P21, P22, P23}, {P31, P32, P33}};

MatrixForm[P]

P11 P12 P13
P21 P22 P23
P31 P32 P33

1 1 1 1 1 1 1 1 i
P={{2,7§—, —2-},{—75—,0, V—E—},{E,—E, —2-}},
MatrixForm[P]



Energetic coupled matrices.nb

= Definicado das matrizes energéticas de acoplamento parao
sistema acoplado formado pelas camadas fixa, espacadore livre x

* Aps - matriz de acoplamento entre os modos da camada fixa e os modos do espacador =

Aps = {{P13}, {P23}, {P33}} . {{S11, S21, S31, S41}}

{{P13S11, P13S21, P13S31, P13S41},
{P23 S11, P23 S21, P23 S31, P23 S41}, {P33S11, P33S21, P33S31, P33541}}

MatrixForm[Aps]

P13S11 P13S21 P13S31 P13S41
P23 S11 P23S21 P23S31 P23S541
P33S11 P33S21 P33S31 P33S41

Aps =
1 1 1 1 1 1 1
{{2}-{\/5}-{2}}-{{\/&\/g V=Rl V5+V§}}
1 1 1 1
{2d5+v§ " 2Js5-v5  25-v5 ’72d5+v§}’
1 1 1 1
s s eE T s

{ 1 B 1 1 B 1
2J5+V§ ’ 2J57v§’ 2J57V§ , 2J5+d§

}}

MatrixForm[Aps]

1 o 1 !
2+/5:5 2+/5-v5 2+/5-/5 2+/5:4/5
1 _ 1 1 _ 1
V2 (5+5) V2 (5-v5) 2 (5-V5) V2 (5+v5)
1 o 1 o
2+/5:5 2+/5-v5 2+/5-/5 2+/5:4/5

* Asp - matriz de acoplamento entre os modos do espacador e os modos da camada Fixa =

Asp = {{S11}, {S21}, {S31}, {S41}} . {{P13, P23, P33}}

{{P13S11, P23 S11, P33S11}, {P13S21, P23S21, P33S21},
{P13S31, P23 S31, P33S31}, {P13S41, P23 S41, P33 541} }

MatrixForm[Asp]

P13S11 P23S11 P33S11
P13S21 P23S21 P33S21
P13S31 P23S31 P33S31
P13S41 P23 S41 P33S41



Energetic coupled matrices.nb

Asp =
— Uz == 3]
¢5+— ¢— T v5+— V2
1
2J5 V5 2 (5 " 245+ v—} t 2%&% ’ JZ(S—E) T2 57V€}
1 1 1 1 1 1

G

{2J5-v§ " V2(5-5) " 24/5-v5 }’{72\/545 " 2(5+5) " 2454

MatrixForm[Asp]

1 1 1
R ERET 2

1 _ 1 1
2545 J2 (5-v5) 2545

1 1 1
2+/5-5 V2 (5-5) 2+/5-45

1 _ 1 1
2+/5:4/5 2 (545 2+/5:4/5

* As¢ - matriz de acoplamento entre os modos do espagador e os modos da camada livre

Ase = {{S14}, {S24}, {S34}, {S44}} . {{Fl11, F21, F31}}

{{F11S14, F21S14, F31S14}, {F11S24, F21S24, F31S24},
{F11S34, F21S34, F31S34}, {F11S44, F21S44, F31544}}

MatrixForm[Asf]

F11S14 F21S14 F31S14
F11S24 F21S24 F31S24
F11S34 F21S34 F31S34
F11S44 F21S44 F31S44

Asf =

1 1 1
JT ﬁ e ) e

1 1 1
2J5 N \/2 5+ v— ’ zm} {2J57V€ ’_JZ(S—E) " 245
{ 1 ) 1 1 1 1 . 1 1 |
2\5-v5  J2(5-45) 2.5-45  2:[5.45  +[2(5:45) 2.[5.

MatrixForm[Asf]

o R e
2Jsl—v§ e <514§) 2Jsl—v§
o RE i
2J51+\/§ e (51+\/§) 2J51+\/'5‘

* Afs - matriz de acoplamento entre os modos da camada livre e os modos do espacgador =



Energetic coupled matrices.nb

Afs = {{F11}, {F21}, {F313}} . {{S14, S24, S34, S44}}

{{F11S14, F11S24, F11S34, F11S44},
{F21S14, F21S24, F21S34, F21S44}, {F31S14, F31S24, F31S34, F31544}}

MatrixForm[Ass]

F11S14 F11S24 F11S34 F11S44
F21S14 F21S24 F21S34 F21S44
F31S14 F31S24 F31S34 F31S44

AfS—
1 1 1
{3 S } {3 1 - {{\/5+ = s v 45+v€}}
1 1 1
2J5 2\/5_\5 ’ 2J5_\E ’ 2\/5“@
1 1 1
Jz 5 2 ’Vz 5% 2[5.v5)

1
{2J5+V§’2\/5-\/_ 2J5 V5 2+/54+5

MatrixForm[Ass]

1 1 1 1
2+/5:4/5 2+/5-45 2+/5-45 245445
1 —_ —_ —_

1
CV2(sE)  2(5vE) J2(5V5) 2 (58]

1 1 1 1
245445 24545 2+/5-45 245445
+t - Hoppingenergy =
*Matrizes energéticas de acoplamento : Eps =t Aps;

Esp =t Asp; Esf =1t Ase; Efs = € Ags *

Ers = {{ t ) t t ) t )
2454++5 2\/5-«/3 2\/5-«/3 2V5+4/5

t t t

-
{\/2(5+«/€)’ \2 (5-+5) \/25 V5) «/2(5+«/§) A
et )
2V5+45 245-45 2\/5- V5 2\/5+




Energetic coupled matrices.nb

MatrixForm[Eps]
t B t t B t
2+/5:5 2+/5-4/5 2+/5-4/5 2+/5:+/5
t B t t B t
V2 (5+5) V2 (5-vB)  2(5-5) V2 (5+5)
t _ t t _ t
2+/5:4/5 2+/5-4/5 2+/5-45 2+/5:+/5
t t t
Esp = {{ }s
2V5+V— VZ 5+ 5) 2V5+
V V V -5 2V5—V§
t t t 1
V2 (5- 2V5 2\/5+vr VZ 5+5 2V5++/5

t t

MatrixForm[Esp]
t t t
2545  J2(5-5) 2545
B t _ t B t
2/5-5 J2 (5-45) 2+/5-/5
t t t
255 \2(5V5) 255
B t _ t B t
2505 25 255
e
Ese = {{ ,
245445

e Ve

— .t ,
245-+5 \2 (5-+5)

t
}s
245-+5

.
245-+5

. t t 1o t ) t t 1
V2(5-V5) 2v5-v5  2Vs5.v5  V2(5+V5) 25.:+5
MatrixForm[Es¢]
2J5t+’\/§ 2 (5tt\/§) 2J5tt\/§
2k EET i
zJ;ﬁ 'Jz<5tjv€> zJ;ﬁ
2J5t+\/§ 2 (5t+V§) 2J5t+\/'5‘
I S S S— e
245+V§ 2V5-VE 2%5-VE 2V5+V§
(- t ) t ) t ) t )
V2 (5+¥8)  W2(5-V5) 2(5-v5) 2(5+75)
(—= : ’ :

t
2V5+V§’ 2%5-

t t
, , 1}
V5 2J5-VE 2454+4/5



Energetic coupled matrices.nb

MatrixForm[Ess]

t t t t
2+/5:4/5 2+/5-45 2+/5-45 245445

B t B t B t B t
J2(58) 2505 \2(58)]  \2(s:45)

t t t t
2+/5:+/5 2+/5-/5 2+/5-5 2+/5:5



Global energetic matrix.nb

= Definicdo damatriz energéticaglobal do sistema acoplado formado pelas camadas fixa,
espacador e livre x

= Configuracao paralela -
As magnetizacgdes das camadas Fixae livre estdo paralelas

x*Electrdaode Fermi 3F (Ezgp= -4.798eV ; kg = 1.885; vz = )

k3|: = kxa = kya

3Ff 1S 2S 3S 4S5 3P

3f Est T F31 814 t'F31 524 T"F31 834 T F31Sus 0
1S 1t7SiuFs3 Eis 0 0 0 t7S11 P33
2S  t'Sy;Fa; 0 Ezs 0 0 t7S,1 Pas
3S t'SzFa 0 0

Ess 0 t7S31 P33
4S  t°SysFaz; 0 0

0 Esas 17 S41 P33
3P 0 T'P33Siy t'P33S; t'P33Sz P33 Sa Esp *

Hsg = {{-4.933+«/§t+2 (-2 + Cos[kxa] +Cos [kya]) t+0.9,
tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha

, . , , 0}, {———.,
2V5+v5  245-45 ZVS-VE 245+V§ 2V5+4/5
1 tlinha
21t (-2 + Cosfkxa] + Cos[kya]) - — (1+V5)t-4.6-2.383,0,0,0, ——},
2V5+4/5
tlinha 1
{———=—.0. 2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + 5 (1-+5)t - 4.6-2.383,
2V5-+5
tlinha tlinha
0,0, - b { . 0,0,
2V5-4/5 25-5
1 tlinha
21t (-2 + Cosfkxa] + Cos[kya]) + — (-1+V5)t -4.6-2.383, 0, ———},
2V5-+5
tlinha 1
{————=.0.,0,0,2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + — (1++/5)t - 4.6-2.383,
2
24/54+4/5
tlinha tlinha tlinha tlinha

0,
2

e —— | , - , ,
25445 \5+5 2v5-45 24/5-+5
tlinha

-—————, 2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + 0.9 + V2 t - 4.933}};

2v5+4/5



Global energetic matrix.nb 2

MatrixForm[Hsg]
~4.033++/2 t+21t (-2 +Cos[kxa] + Cos[kya]) ~thinha
24\ 5+\/?‘._)—
tlinha -6.983- F (1++/5) t+2t (-2+Cos[kxa] + Cc
2+/5-+/5
tlinha 0
2+/5-4/5
tlinha 0
2+/5-+/5
tlinha 0
2+/5+/5
tlinha
O 2\/—5+\/§

xElectraode Fermi 2F (Ecp= -4.798¢eV ; kop = 1.527; Vo = )

k2|: = kxa = kya

2f 1S 2S 3S 4S 2P

2f Exf t F21 S1a t F21 Soa T F21 Sz t"F21 Sas 0
1S t°Si4Fo Eis 0 0 0 t7S11 Po3
2S 17 SouFoq 0 Ess 0 0 t7 S5 Pos
3S t7SzFpq 0 0

Ess 0 T S31 P23
4S  t SuFpyq 0 0

0 Eas t7S41 P23

2P 0 t P23 S11 t P23 So1 t" P23 S31 t7 P23 Sa1 E2p *



Global energetic matrix.nb

tlinha
Hzr = {{2t (-2 + Cos[kxa] +Cos[kya]) + 0.9 + 0 - 4.933, - ,
N2 (5+v5)
tlinha tlinha tlinha O} { tlinha
N2 (5-v5) A2 (5-+5) 2 (5++5) 2 (5++5)
2t (-2 +Cos[kxa] + Cos[kya]) - -;- (1+v5)t - 4.6 -2.383,0,0,0, ﬂ-},
2 (5+5)
{-&, 0, 2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + ; (1-+5)t - 4.6-2.383,
2 (5-+5)
tlinha tlinha
0,0, -——}, {-——=.0.0
2 (5-45) 2 (5-+5)
2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + -;- (-1++5)t-4.6-2.383, 0, ﬂ},
2 (5-+5)
tlinha 1
{-—————.0.0,0, 2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + 5 (1+v5) t - 4.6-2.383,
2 (5+v5)
tlinha } {0 tlinha tlinha tlinha
\2 (5++5) V2 (5+v5) 2(5-4B) /2(5-+5)
tlinha

-————, 2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + 0.9 + O - 4.933}};

2 (5++5)



Global energetic matrix.nb 4

MatrixForm[Hz k]
-4.033+2t (-2 +Cos[kxa] +Cos[kya]) 7%’%—
linh
—ﬁ -6.983- J (1++/5) t+2t (-2+Cos[kxa] + Cos[kya
_ tlinha 0
\J2 (5-v/5)
_ tlinha 0
\/2 (5-V5)
_ __ tlinha 0
2 (5+1/5)
tlinha
0 2 (5445 )

xElectraode Fermi 1 F (Eyjp = -4.798¢eV; Kip = 1.162; Vi = )

ki r = kxa = kya

1f 1S 2S 3S 4S 1P

1f Eif t F11 S14 t F11 S24 t F11 S34 t F11 Sas 0
1S t°Si4F11 Eis 0 0 0 t7S11 P13
2S t7°So4 F1q 0 Ess 0 0 t° S, P13
3S  t Sz Fip 0 0

E3g 0 t,S31P13
4S  t7Sus Fiq 0 0

0] Ess t7S41 P13

1P 0 t P13 S11 t P13 S2; t P13 S3; t P13 S41 Eip =



Global energetic matrix.nb

Hip = {{2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + 0.9 - V2 t - 4.933,

tlinha tlinha tlinha tlinha O} { tlinha
2V5+45  245-+5 2V5-v3 2V5+V§ 2454++/5
1 tlinha
21t (-2 + Cosfkxa] + Cos[kya]) - = (1+v5)t-4.6-2.383,0,0,0, ———},
2V5+4/5
tlinha 1
{—————.0,2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + = (1-+/5)t - 4.6-2.383,
2
245-+5
tlinha tlinha
0,0, - }s { . 0,0,
2V5-+5 25-5
1 tlinha
2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + 5 (-1+V5)t-4.6-2.383,0, ———},
2V5-+5
tlinha 1
{————=.0,0,0, 2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + = (1++/5)t - 4.6-2.383,
2
2V5++5
tlinha tlinha tlinha tlinha

{o

- -1, {0, , - , ,
25445 25++5 245-45 24/5-45
tlinha

-——————, 2t (-2 + Cos[kxa] +Cos[kya]) + 0.9 - V2 t - 4.933}};

2v5+4/5



Global energetic matrix.nb 6

MatrixForm[Hif]
~4.033-+/2 t+21t (-2 +Cos[kxa] + Cos[kya]) ~thinha
2\ 5+\/E_)—
% -6.983- F (1++/5) t+2t (-2+Cos[kxa] + Cc
tlinha 0
2ﬁ7\/§
tlinha 0
2+/5-+/5
tlinha 0
2+/5+/5
0 tlinha
2\/—5+\/§

* Configuracao antiparalela-
As magnetizacgdes das camadas Fixae livre estdo antiparalelas

x Electrdes de Fermi : 3F (Esp= -4.798¢eV ; k3 = 1.885)
2F (Exp= -4.798¢eV ; kyr = 1.527)
1F(E1|:= -4.798¢V ; k1|: = 1-162)
1Ff 2f 3f 1S 2S 3S 4S
1f Eif 0 0

t F11 S14 t F11 S24 t F11 S34 t F11 Sas

2F 0 Es ¢ 0
t F21 Sis t F21 S24 t F21 S3s t F21 Sus

3f 0] 0 Esf t F31 S1a t Fa1 So4 t"F31 Sas t F31 Sas
1S t°S14 F1q Tt S14 Fpq Tt S14 F3; Eis 0 0 0
2S  t'SyuFn t7 S Fo1 t7 Sy
Fs1 0 Ess 0 0
3S  t'S3Fn T7S34 Fo1 t7S34 Faz 0
0 Ess 0
4S  t7Su F1q t7S44 Foq 1t S44 Fa; 0 0 0 Ess *



Global energetic matrix.nb 7

H1 rorar =
tlinha tlinha

2\/5+«/§ ' 2\/5-

{{2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + 0.9 - V2 t - 4.933, 0, 0,

tlinha tlinha
, }» {0, 2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + 0.9 + O - 4.933,
2V5-v5  2454+45
0 tlinha tlinha tlinha tlinha }
N2 (5+v5) AJ2(5-45) /2 (5-+/5) 2 (5++5)
tlinh
{0, 0, -4.933++/2 t+2 (-2 +Cos[kxa] +Cos[kya]) t+0.9, e
2v5+4/5
tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha

, }s { , .
245-+5 2\/5-«/3 2V54++/5 2\/5+«/_ \/2 5+/5 2V5+4/5

1
21t (-2 + Cosfkxa] + Cos[kya]) - = (1+«/§) t-4.6-2.383,0,0, o},

tlinha tlinha tlinha

e Z5vE)  avs-

1
2€ (-2 + Cosfkxa] + Cos[kya]) + = (1-V5) t - 4.6-2.383, 0, 0},

tlinha tlinha tlinha

2\/5 = \/2(5-‘/'5) 245

1
21t (-2 + Cosfkxa] + Cos[kya]) + — (-1++/5) t - 4.6-2.383, 0},

0,0,

tlinha tlinha tlinha

Vs VoG adarvE

2t (-2 + Cos[kxa] + Cos[kya]) + -;- (1++v5) t - 4.6-2.383}};

.0,0,0,

MatrixForm[H; rorse]
-4.033-+/2 t+2t (-2+Cos[kxa] +Cos[kya]) 0
0 -4.033+2t (-2 +Cos[kxa] +Cos[kya])
0 0] -4.C
tlinha _ tlinha
2+/5+/5 2 (5+\/§)
tlinha _ tlinha
2155 2 (5-45)
tlinha _ tlinha
24/5-4/5 2 (5-4/5)
tlinha _ tlinha
2+/5+/5 \J2 (5+4/5)




Eigen states and values of the global energetic matrix.nb

= Determinacédo dos estados e das energias proépriasdo
sistema acoplado formado pelas camadas fixa, espacadore livre *

= Materiais que constituemo
sistema : Camadas fixae livre - Cogg Feigp (Cobalto90% e Ferro 10 %)

Espacador - Cu (Cobre) *

x Definicdo daEnergiade trocaousalto ("Hopping Energy”) tet ,
parao sistema

Teore =0.2€V  toy=0.4eV  t = (teore tew) 2~ 0.283eV

teore = 0.25
teu = 0-4;
tlinha = 0.283;

xa = 2.23 A - distancia interatémicax
* Configuracao paralela -

As magnetizacdes das camadas fixa e livre estédo paralelas

= Electraode Fermi 3
F (Eap= -4.798eV ; kar = 1.885; var = 2.57+10°ms™1)
k3F = kxa = kya »
k3[:=1-885;

Har = {{-4.933 + V2 teore + 2 (-2 + Cos[kar] + CoS[Kar]) teore + 0.9,

tlinha tlinha tlinha tlinha 0}
245445 245-+5 2V5-VE 2J5+V§

tlinha 1
{—————=. 2tc (-2 + Cos[ksf] + Cos[ksr]) - = (1+V5) te, - 4.6-2.383,

2
245+4/5
tlinha tlinha
0,0, 0, b { . 0,
2V54+45 24/5-45
1 tlinha
2tCU(-2+(:os[k3F]+COS[k3F])+-E(1-«/§)tCU -4.6-2.383,0,0, -———},
2V5-45

tlinha 1
{————=.0.,0, 2o (-2 + Cos[ksr] + Cos[kzf]) + 5 (-1++/5) tey - 4.6-2.383,
2V5-+5

tlinha tlinha

0, }.{ ,0,0,0,

245-+5 25++5

1 tlinha
21toy (-2 +Cos[Ksr] +Coswgﬂ)+-E(1+V§)ta.—4.6—2383,————L———},
2vY5+4/5

tlinha tlinha tlinha tlinha
{0
2vs5:v5  245-v5 24s5-+v5 2+/5:+3

2 teore (-2 + Cos[ksp] + Cos[ksr]) + 0.9 + V2 teore - 4.933}};




Eigen states and values of the global energetic matrix.nb

MatrixForm[Hz ]

-4.7974 0.0526023 0.0851124 0.0851124 0.0526023 0
0.0526023 -9.72471 0] 0] 0] 0.0526023
0.0851124 0] -9.32471 0] 0] -0.0851124
0.0851124 0] 0] -8.83028 0] 0.0851124
0.0526023 0 0 0] -8.43028 -0.0526023

0 0.0526023 -0.0851124 0.0851124 -0.0526023 -4.7974
Eigensystem[Hs¢]

{{-9.72583, -9.32791, -8.83386, -8.4318, -4.79269, -4.79269},

{{-0.0107071, 0.999883, -2.95093x 10716, 0.00203519, 3.88578x107%®, -0.0107071},
{0.0188054, -2.53337x1071, ~0.999644, -4.03852x10°°, ~0.00220405, -0.0188054} ,
{-0.0210441, -0.00248522, -4.01158x 101>, 0.999554, 3.9968x 107 1%, ~0.0210441},
{-0.0144061, -3.63777x1071%, ~0.00274638, -3.91126x 101°, 0.999789, 0.0144061} ,
{0.706712, 0.0150749, -4.83876x 10713, 0.029795, -3.72587 x10713, 0.706712},
{0.70671, 2.74788x 10713, 0.0265443, 5.43086 x 10713, 0.0204391, -0.70671}}}

* Energias propriase
estados proprios do sistemaacoplado paraoelectraoEzr »

E;, = -9.72583;
G1 = {{-0.0107071}, {0.999883}, {0}, {0.00203519}, {0}, {-0.0107071}};

MatrixForm[G1]

-0.0107071
0.999883
0
0.00203519
0
-0.0107071

Ep = -9.32791;
G2 = {{0.0188054}, {0}, {-0.999644}, {0}, {-0.00220405}, {-0.0188054}};

MatrixForm[G2]

0.0188054
0
-0.999644
0
-0.00220405
-0.0188054

Ez = -8.83386;

G3 = {{-0.0210441}, {-0.00248522}, {0}, {0.999554}, {0}, {-0.0210441}};



Eigen states and values of the global energetic matrix.nb

MatrixForm[G3]

-0.0210441
-0.00248522
0
0.999554
0
-0.0210441

E; = -8.4318;
G4 = {{-0.0144061}, {0}, {-0.00274638},

MatrixForm[G4]

-0.0144061
0
-0.00274638
0
0.999789
0.0144061

Es = -4.79269;

{0}, {0.999789},

G5 = {{0.706712}, {0.0150749}, {0}, {0.029795}, {0},

MatrixForm[G5]

0.706712
0.0150749
0
0.029795
0
0.706712

Es = -4.79269;

G6 = {{0.70671}, {0}, {0.0265443}, {0},

{0.0204391},

{0.706712}};

{-0.70671}};

{0.0144061}};
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MatrixForm[G6]

0.70671
0
0.0265443
0
0.0204391
-0.70671

xElectréode Fermi 2
F (E2|:= -4.798¢V ; k2|: = 1.527; Vo = 2.70*105 mS_l)

kor = kxa = kya =
k2|: = 1.527;

Hop = {{21bm% (-2 + Cos[kzr] +Cos[kzr]) + 0.9 + 0 - 4.933,

tlinha tlinha tlinha tlinha O}
N2(5+v5) A2(5-v5) A2(5-45) /2 (5+5)
{-&, 21tcy (-2 +Cos[Kag] + Cos[Kag]) - % (1++5) tou- 4.6 - 2.383,
2 (5++5)
tlinha tlinha
0, 0,0,

_— YV {— 0,
«/2(5+«/€)} V2 (5-+5)
1

2tcy (-2 + Cos[kap] + Cos[Kag]) + 5 (1-+5) tey - 4.6-2.383, 0, 0,

tlinha tlinha
-———}. {-————"-.0.,0, 2t (-2 + Cos[kzr] + Cos[kz¢]) +
2 (5-+5) 2 (5-+5)
% (-1++5) tey - 4.6-2.383, 0, tiinha }. {- i o, 0,0,
\2 (5-+/5) 2 (5++5)
1 tlinha
2%y (-2 + Cos[kzp] + Coskze]) + = (1+V5) toy - 4.6-2.383, - ————1},
2 (5++5)
tlinha tlinha tlinha tlinha

0, s - . s -
O e B Nib e NEE ) NEGevE)

2 teore (-2 + COS[kZF] + COS[kZF]) + 0.9 +0 - 4-933}};

MatrixForm[Hsg]

-4.79797 -0.074391 -0.120367 -0.120367 -0.074391 0

-0.074391 -9.16016 0 0 0 0.074391
-0.120367 0 -8.76016 0 0 -0.120367
-0.120367 0 0 -8.26573 0 0.120367
-0.074391 0 0 0 -7.86573 -0.074391

0 0.074391 -0.120367 0.120367 -0.074391 -4.79797



Eigen states and values of the global energetic matrix.nb

Eigensystem[H2k]

{{-9.16272, -8.76748, -8.27404, -7.8693, -4.78711, -4.78709},

{{0.0171654, 0.999695, -1.29007 x 10716, 0.0046069, -1.11022x10716, -0.0171654},
{-0.0303885, -3.25084x 10716, ~0.999064, -1.13733x107%®, -0.00501387, -0.0303885},
{-0.0344618, 0.00578622, 4.19884x 10716, -0.998795, -6.66134x 10716, 0.0344618},
{0.023953, 2.41587x 10716, —0.00647274, -6.92534x107%®, 0.999405, 0.023953},
{-0.706058, 0.0240218, -1.03651x 10713, 0.048862, -8.26769x10°**, 0.706058} ,
{0.706047, -5.82087x 1014, -0.0427804, -1.18367x 1013, -0.0341212, 0.706047}}}

* Energias propriase
estados proprios do sistemaacoplado paraoelectraoEs g »

E; =-9.16272;
Gl = {{0.0171654}, {0.999695}, {0}, {0.0046069}, {0}, {-0.0171654}};

MatrixForm[G1]

0.0171654
0.999695
0
0.0046069
0
-0.0171654

E, = -8.76748;

G2 = {{-0.0303885}, {0}, {-0.999064}, {0}, {-0.00501387}, {-0.0303885}};

MatrixForm[G2]

-0.0303885
0
-0.999064
0
-0.00501387
-0.0303885

Ez = -8.27404;

G3 = {{-0.0344618}, {0.00578622}, {0}, {-0.998795}, {0}, {0.0344618}};

MatrixForm[G3]

-0.0344618
0.00578622
0
-0.998795
0
0.0344618

Es = -7.8693;

G4 = {{0.023953}, {0}, {-0.00647274}, {0}, {0.999405}, {0.023953}};
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MatrixForm[G4]

0.023953
0
-0.00647274
0
0.999405

0.023953

Es = -4.78711;

G5 = {{-0.706058}, {0.0240218}, {0}, {0.048862}, {0}, {0.706058}};

MatrixForm[G5]

-0.706058
0.0240218
0
0.048862
0
0.706058

Es = -4.78709

G6 = {{0.706047}, {0}, {-0.0427804}, {0}, {-0.0341212}, {0.706047}};
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MatrixForm[G6]

0.706047
0
-0.0427804
0
-0.0341212
0.706047

x Electraode Fermi
1F (Exp= -4.798eV ; ki = 1.162; vip =2.49%10° ms™1)

k1|: = kxa = kya*

k1|: = 1.162;
Hie = {{2 tecore (-2 + Cos[kir] + Cos[kir]) + 0.9 - V2 teore - 4.933,
tlinha tlinha tlinha tlinha O}
2\5+vE 2vs5-v8 2vVs-v5 245.+3
tlinha 2t 2 + Cos[k Cos[k - 1+45) t 4.6 - 2.383
[———. 2t (-2 + [kip] + [kiel) - = (1+V5) tey - 4.6 - 2.383,
24/54+4/5
tlinha tlinha
0,0, 0, b { . 0,
2V54+45 245-+5
1 tlinha
21tcy (-2 + Cos[kip] + Cos[Kig]) + 5 (1-+V5) tey - 4.6-2.383,0,0, -————1},
245-4/5
tlinha 1
{[————=.0,0, 2%, (-2 + Cos[kir] + Cos[kif]) + 5 (-1++/5) tou - 4.6-2.383,
245-4/5
tlinha tlinha
0. }o { .0,0,0,
245-45 245+45
1 tlinha
2%y (-2 + Cos[kif] + Coslkir]) + = (1+V5) tey - 4.6-2.383, - ————1},
2 5+'\/g
tlinha tlinha tlinha tlinha

{0, - . . - .
245+4/5 2\/5-«/3 2\/5-«/3 2V5+45

2 teore (-2 + Cos[Kip] +Cos[kir]) + 0.9 - V2 teore - 4.933}};

MatrixForm[H g]

-4.79784 0.0526023 0.0851124 0.0851124 0.0526023 0

0.0526023 -8.59421 0 0 0 0.0526023
0.0851124 0] -8.19421 0 0 -0.0851124
0.0851124 0] 0] -7.69978 0 0.0851124
0.0526023 0] 0] 0] -7.29978 -0.0526023

0 0.0526023 -0.0851124 0.0851124 -0.0526023 -4.79784



Eigen states and values of the global energetic matrix.nb

Eigensystem[Hi k]

{{-8.59567, -8.19847, -7.70475, -7.30197, -4.7914, -4.79137},

{{0.0139071, -0.999803, -2.83049x 1015, -0.00264244, 9.4369x 106, 0.0139071},
{0.0250579, 2.81921x10%°, -0.999368, 6.53267 x 10715, ~0.00293338, -0.0250579},
{0.0291917, 0.0034528, -6.26905x 10715, -0.999142, 1.66533x107'°, 0.0291917},
{-0.0208616, 9.16964 x 1076, ~0.00398009, 1.55887 x 10715, 0.999557, 0.0208616} ,
{0.706367, 0.0195417, -2.71044x 10713, 0.0413431, -2.27242x 1072, 0.706367},
{0.706355, 1.49918x 1013, 0.035335, 3.17188x 10713, 0.0296251, -0.706355} }}

* Energias propriase
estados proprios do sistemaacoplado paraoelectrdoE; ¢ »

E; = -8.59567;
G1 = {{0.0139071}, {-0.999803}, {0}, {-0.00264244}, {0}, {0.0139071}};

MatrixForm[G1]

0.0139071
-0.999803
0
-0.00264244
0
0.0139071

E, = -8.19847;
G2 = {{0.0250579}, {0}, {-0.999368}, {0}, {-0.00293338}, {-0.0250579}};

MatrixForm[G2]

0.0250579
0
-0.999368
0
-0.00293338
-0.0250579

Es = -7.70475;
G3 = {{0.0291917}, {0.0034528}, {0}, {-0.999142}, {0}, {0.0291917}};

MatrixForm[G3]

0.0291917
0.0034528
0
-0.999142
0
0.0291917

Es = -7.30197;

G4 = {{-0.0208616}, {0}, {-0.00398009}, {0}, {0.999557}, {0.0208616}};



Eigen states and values of the global energetic matrix.nb

MatrixForm[G4]

-0.0208616
0
-0.00398009
0
0.999557
0.0208616

Es = -4.7914;

G5 = {{0.706367}, {0.0195417}, {0},

MatrixForm[G5]

0.706367
0.0195417
0
0.0413431
0
0.706367

Ee = -4.79137;

G6 = {{0.706355}, {0}, {0.035335}, {0},

{0.0413431},

{0.0296251},

{0},

{0.706367}};

{-0.706355}};
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MatrixForm[G6]

0.706355
0
0.035335
0
0.0296251
-0.706355

* Configuracado antiparalela-
As magnetizacgOes das camadas fixa e livre estdo antiparalelas =

xElectraode
Fermi : 3F (E3p= -4.798eV ; kg = 1.885; var =2.57%10°ms™! ) »

Har = {{2 toore (-2 + Cos[ksr] + Cos[ksr]) + 0.9 - V2 toore - 4.933,
tlinha tlinha tlinha tlinha }

’ 2V5+4/5 ’ 24V5-4/5 ’ 2\/5-«/3 ’ 2\/5+«/€

{0, 2 teore (-2 + COS[ng] + COS[k3|:]) +0.9+0-4.933, 0,
tlinha tlinha tlinha tlinha

255 N2(-VE)  N2(5-vB) 2 (5+5)
tlinha

{0, 0, -4.933+ V2 toore + 2 (-2 + Cos[Ksr] + CoS[Ksr]) toore + 0.9, ——n—o,

2V5+45
tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha

. }. { . .
245-v5 245-45 2\/5+ 2\/5+«/_ \/2 5+45 24V5+4/5

1
2%tcu (-2 + Cos[ksr] + Cosfkar]) - - (1++5) tey - 4.6 - 2.383, 0, 0, 0},

}s

tlinha tlinha tlinha

2\/5 «/E \/2 (5-+/5) ’ 25

1
2tcy (-2 + Cos[ksr] + Cos[Ksr]) + 5 (1-+5) tey - 4.6-2.383, 0, 0},

tlinha tlinha tlinha

2\/5 Vs \/2(5-‘/3) 245

1
2tcy (-2 + Cos[ksp] + Cos[ksg]) + 5 (-1++5) tey - 4.6-2.383, 0},

, 0,0,

tlinha tlinha tlinha

Vsve NeGvE) avsiv

1
2%tcu (-2 + Cos[ksr] + Cosfkar]) + > (1++5) tey - 4.6-2.383}};

»0,0,0,
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MatrixForm[Hsg]

-5.36309 0] 0 0.0526023 0.0851124 0.0851124 0.0526023
0] -5.08025 0 -0.074391 -0.120367 -0.120367 -0.074391
0] 0] -4.7974 0.0526023 0.0851124 0.0851124 0.0526023
0.0526023 -0.074391 0.0526023 -9.72471 0] 0] 0]
0.0851124 -0.120367 0.0851124 0] -9.32471 0 0
0.0851124 -0.120367 0.0851124 0 0 -8.83028 0
0.0526023 -0.074391 0.0526023 0] 0 0 -8.43028
Eigensystem[Hs¢]

{{-9.72715, -9.33161, -8.83792, -8.43348, -5.3579, -5.07017, -4.79249},

{{0.01235, -0.0164025, 0.0109328, -0.99967, -0.00982984, -0.00441085, -0.00188525},

(0]

0

0

-0.998928, -0.0264195, 0.00925417,

0.0114715, -0.0204329, -0.0233423, -0.0163045},
0

= Energias prépriase
estados proéprios do sistemaacoplado paraoelectréoEzr =

Ei = -9.72715;

Gl = {{0.01235}, {-0.0164025}, {0.0109328},
{-0.99967}, {-0.00982984}, {-0.00441085}, {-0.00188525}};

MatrixForm[G1]

0.01235
-0.0164025
0.0109328
-0.99967
-0.00982984
-0.00441085
-0.00188525

E, = -9.33161;

G2 = {{-0.0216396}, {0.028567}, {-0.0189399},
{-0.0108362}, {0.999014}, {0.0137482}, {0.00472604}};

MatrixForm[G2]

-0.0216396
0.028567
-0.0189399
-0.0108362
0.999014
0.0137482
0.00472604

Es = -8.83792;

G3 = {{-0.0241748}, {0.031615}, {-0.0207903},
{-0.00531937}, {-0.0156794}, {0.998787}, {0.0115718}};

.0216396, 0.028567, -0.0189399, -0.0108362, 0.999014, 0.0137482, 0.00472604},
.0241748, 0.031615, -0.0207903, -0.00531937, -0.0156794, 0.998787, 0.0115718},
.0165569, 0.02144, -0.013981, -0.00247928, -0.00581203, -0.0130541, 0.99943},

-0242899, 0.998086, 0.0260855, -0.0159316, -0.0282014, -0.0319096, -0.0220689} ,
{0.00860696, -0.0241362, 0.999064, 0.0111109, 0.0195645, 0.0219601, 0.0150645} } }
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MatrixForm[G3]

-0.0241748
0.031615
-0.0207903
-0.00531937
-0.0156794
0.998787
0.0115718

E, = -8.43348;

G4 = {{-0.0165569}, {0.02144}, {-0.013981},
{-0.00247928}, {-0.00581203}, {-0.0130541}, {0.99943%}%;

MatrixForm[G4]

-0.0165569
0.02144
-0.013981
-0.00247928
-0.00581203
-0.0130541
0.99943

Es = -5.3579;

G5 = {{-0.998928}, {-0.0264195}, {0.00925417}%,
{-0.0114715}, {-0.0204329}, {-0.0233423}, {-0.0163045}};

MatrixForm[G5]

-0.998928
-0.0264195
0.00925417
-0.0114715
-0.0204329
-0.0233423
-0.0163045

Ee = - 4.79249;

G6 = {{-0.0242899}, {0.998086}, {0.0260855},
{-0.0159316}, {-0.0282014}, {-0.0319096}, {-0.0220689}};

MatrixForm[G6]

-0.0242899
0.998086
0.0260855
-0.0159316
-0.0282014
-0.0319096
-0.0220689

Ez = - 4.79249;

G7 = {{0.00860696}, {-0.0241362}, {0.999064},
{0.0111109}, {0.0195645}, {0.0219601}, {0.0150645}};
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MatrixForm[G7]

0.00860696
-0.0241362
0.999064
0.0111109
0.0195645
0.0219601
0.0150645

x Electraode
Fermi : 2F (Esp= -4.798€eV ; kop = 1.527; Vor =2.70%10°ms™) «

Har = {{2 teore (-2 + Cos[kzr] + Cos[Kze]) + 0.9 - V2 teore - 4.933,
tlinha tlinha tlinha tlinha }

2\5+v5 2Vs5-v5 2v5-45 245.+5
{0, 2 teore (-2 + Cos[kop] + Cos[kzg]) + 0.9 + 0 - 4.933, 0,
tlinha tlinha tlinha tlinha

N2(5ev5)  2(5-v5)  N2(5-¥5) 2(5:5
tlinha

{0, 0, -4.933+ V2 toore + 2 (-2 + Cos[Kzr] + CoS[Kar]) toore + 0.9, ——o—,

2V5+4/5

tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha

. }o { .
2V5-45  2v5-45 2\/5+ \5 2\/5+«/_ \/2 5+V5) 245445

1
21tcy (-2 + Cos[kap] + Cos[Kafr]) - 5 (1++5) tey - 4.6 - 2.383, 0, 0, 0},

tlinha tlinha tlinha

2 5- «/E \/2(5—\/3) ’ 2+5-

1
2tcy (-2 + Cos[kag] + Cos[kag]) + 5 (1-+5) tey - 4.6-2.383, 0, 0},

tlinha tlinha tlinha

2 s v5  NZ(-v8) 255

1
2%tcu (-2 + Cos[kaf] + Coskerl) + = (-1++5) tey - 4.6-2.383, 0},

. 0,0,

tlinha tlinha tlinha

s (5+V5) 2v5.v5

1
2%y (-2 + Cos[kzf] + Coslkzel) + = (1+V5) teu - 4.6-2.383}};

»0,0,0,

MatrixForm[Hs ]

-5.08082 0] 0 0.0526023 0.0851124 0.0851124 0.0526023
0 -4.79797 0 -0.074391 -0.120367 -0.120367 -0.074391
0 0 -4.51513 0.0526023 0.0851124 0.0851124 0.0526023
0.0526023 -0.074391 0.0526023 -9.16016 0 0 0
0.0851124 -0.120367 0.0851124 0 -8.76016 0 0
0.0851124 -0.120367 0.0851124 0 0 -8.26573 0

0.0526023 -0.074391 0.0526023 0 0 0 -7.86573
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Eigensystem[H2k]

{{-9.16277, -8.76756, -8.27399, -7.86922, -5.07521, -4.78712, -4.50985},

{{0.0132242, -0.01749, 0.0116146, -0.999624, -0.0104799, -0.00470361, -0.00201049},
{-0.0233061, 0.0306113, -0.0202058, -0.0116301, 0.998866, 0.0147223, 0.00506311},
-0.0262756, 0.0341356, -0.0223213, -0.00575024, -0.0169591, 0.998584, 0.0124816},
-0.0181734, 0.0233342, -0.0151084,

-0.00270079, -0.00633193, -0.0142275, 0.999323},

-0.998747, -0.0285678, 0.00999911, -0.012212, -0.0219042, -0.0252987, -0.0178767},
-0.0260847, 0.997777, 0.0281675, -0.0169484, -0.030184, -0.0344741, -0.0240744},
0.00924574, -0.0259111, 0.998918, 0.0118184, 0.0209222, 0.0236764, 0.016377}}}

L N B

= Energias propriase
estados proprios do sistemaacoplado paraoelectraoE;r =

Ei = -9.16277;

Gl = {{0.0132242}, {-0.01749}, {0.0116146},
{-0.999624}, {-0.0104799}, {-0.00470361}, {-0.00201049}};

MatrixForm[G1]

0.0132242
-0.01749
0.0116146
-0.999624
-0.0104799
-0.00470361
-0.00201049

E, = -8.76756;

G2 = {{-0.0233061}, {0.0306113}, {-0.0202058},
{-0.0116301}, {0.998866}, {0.0147223}, {0.00506311}};

MatrixForm[G2]

-0.0233061
0.0306113
-0.0202058
-0.0116301
0.998866
0.0147223
0.00506311

Ez = -8.27399;

G3 = {{-0.0262756}, {0.0341356}, {-0.0223213},
{-0.00575024}, {-0.0169591}, {0.998584}, {0.0124816}};
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MatrixForm[G3]

-0.0262756
0.0341356
-0.0223213
-0.00575024
-0.0169591
0.998584
0.0124816

Es = -7.86922;

G4 = {{-0.0181734}, {0.0233342}, {-0.0151084},

{-0.00270079}, {-0.00633193}, {-0.0142275}, {0.999323}};

MatrixForm[G4]

-0.0181734
0.0233342
-0.0151084
-0.00270079
-0.00633193
-0.0142275
0.999323

Es = -5.07521;

G5 = {{-0.998747}, {-0.0285678}, {0.00999911},

{-0.012212}, {-0.0219042}, {-0.0252987}, {-0.0178767}};

MatrixForm[G5]

-0.998747
-0.0285678
0.00999911

-0.012212
-0.0219042
-0.0252987
-0.0178767

Ee = -4.78712;

G6 = {{-0.0260847}, {0.997777}, {0.0281675},

{-0.0169484}, {-0.030184}, {-0.0344741}, {-0.0240744}};

MatrixForm[G6]

-0.0260847
0.997777
0.0281675
-0.0169484
-0.030184
-0.0344741
-0.0240744

Ez = -4.50985;

G7 = {{0.00924574}, {-0.0259111}, {0.998918},

{0.0118184}, {0.0209222}, {0.0236764}, {0.016377}};
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MatrixForm[G7]

0.00924574
-0.0259111
0.998918
0.0118184
0.0209222
0.0236764
0.016377

* Electraode
Fermi : 1F (E1p= -4.798¢eV ; kir = 1.162; vip = 2.49%10°ms™1)

*

Hir = {{2 teore (-2 + Cos[kifp] + Cos[kie]) + 0.9 - V2 teore - 4.933,
tlinha tlinha tlinha tlinha }

2\5+v5 2Vs5-v5 2v5-45 245.+5
{0, 2 teore (-2 + Cos[kig] + Cos[kig]) + 0.9 + 0 - 4.933, 0,
tlinha tlinha tlinha tlinha

N2(5ev5)  2(5-v5)  N2(5-¥5) 2(5:5

tlinha
{0, 0, -4.933 + V2 toore + 2 (-2 + Cos[Kyr] + Cos[Kir]) toore + 0.9, ——n0 ,
2V5+4/5
tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha tlinha

. }o { .
2V5-45  2v5-45 2\/5+ \5 2\/5+«/_ \/2 5+V5) 245445

1
2tcy (-2 + Cos[kir] + Cos[Kif]) - 5 (1++5) tey - 4.6 - 2.383, 0, 0, 0},

tlinha tlinha tlinha
2 5- «/E \/2(5—\/3) 2+5-

1
2tcy (-2 + Cos[kig] + Cos[kig]) + 5 (1-+5) tey - 4.6-2.383, 0, 0},
tlinha tlinha tlinha

2 s v5  NZ(-v8) 255

1
2%tcy (-2 + Cos[kif] + Coskir]) + > (-1++5) tey - 4.6-2.383, 0},

. 0,0,

tlinha tlinha tlinha

s (5+V5) 2v5.v5

1
2%y (-2 + Cos[kif] + Coskir]) + = (1+V5) teu - 4.6-2.383}};

»0,0,0,

MatrixForm[H;g]

-4.79784 0] 0 0.0526023 0.0851124 0.0851124 0.0526023
0 -4.515 0 -0.074391 -0.120367 -0.120367 -0.074391
0 0 -4.23215 0.0526023 0.0851124 0.0851124 0.0526023
0.0526023 -0.074391 0.0526023 -8.59421 0 0 0
0.0851124 -0.120367 0.0851124 0 -8.19421 0 0
0.0851124 -0.120367 0.0851124 0 0 -7.69978 0

0.0526023 -0.074391 0.0526023 0 0 0 -7.29978
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Eigensystem[Hi k]

{{-8.597, -8.20218, -7.70876, -7.30361, -4.79174, -4.50323, -4.22644},

{{0.014234, -0.0187351, 0.0123892, -0.999568, -0.0112242, -0.00503894, -0.00215396} ,
{-0.0252547, 0.0329759, -0.0216562, -0.012552, 0.998683, 0.0158478, 0.00545294},
-0.0287817, 0.0370987, -0.0240986, -0.00625835, -0.0184701, 0.998324, 0.0135494},
-0.0201456, 0.0256005, -0.0164353,

-0.00296661, -0.00695597, -0.0156372, 0.999183},

-0.998515, -0.0311082, 0.0108786, -0.0130541, -0.0236052, -0.0276185, -0.0197915},
-0.0281732, 0.997386, 0.0306195, -0.0181052, -0.0324695, -0.0374917, -0.0264854},
0.00998974, -0.0279754, 0.998735, 0.0126248, 0.0224868, 0.0256877, 0.0179422}}}

L s N

= Energias propriase
estados proéprios do sistemaacoplado paraoelectradoE; =

E; = -8.597;

Gl = {{0.014234}, {-0.0187351}, {0.0123892},
{-0.999568}, {-0.0112242}, {-0.00503894}, {-0.00215396}};

MatrixForm[G1]

0.014234
-0.0187351
0.0123892
-0.999568
-0.0112242
-0.00503894
-0.00215396

E, = -8.20218;

G2 = {{-0.0252547}, {0.0329759}, {-0.0216562},

{-0.012552}, {0.998683}, {0.0158478}, {0.00545294}};

MatrixForm[G2]

-0.0252547
0.0329759
-0.0216562
-0.012552
0.998683
0.0158478
0.00545294

Ez = -7.70876;

G3 = {{-0.0287817}, {0.0370987}, {-0.0240986},
{-0.00625835}, {-0.0184701}, {0.998324}, {0.0135494}};
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MatrixForm[G3]

-0.0287817
0.0370987
-0.0240986
-0.00625835
-0.0184701
0.998324
0.0135494

Es = -7.30361;

G4 = {{-0.0201456}, {0.0256005}, {-0.0164353},
{-0.00296661}, {-0.00695597}, {-0.0156372}, {0.999183}};

MatrixForm[G4]

-0.0201456
0.0256005
-0.0164353
-0.00296661
-0.00695597
-0.0156372
0.999183

Es = -4.79174;

G5 = {{-0.998515}, {-0.0311082}, {0.0108786},

{-0.0130541}, {-0.0236052}, {-0.0276185},

MatrixForm[G5]

-0.998515
-0.0311082
0.0108786
-0.0130541
-0.0236052
-0.0276185
-0.0197915

Es = -4.50323;

G6 = {{-0.0281732}, {0.997386}, {0.0306195},

{-0.0181052}, {-0.0324695}, {-0.0374917},

MatrixForm[G6]

-0.0281732
0.997386
0.0306195
-0.0181052
-0.0324695
-0.0374917
-0.0264854

Ez = -4.22644;

G7 = {{0.00998974}, {-0.0279754}, {0.998735},

{0.0126248}, {0.0224868}, {0.0256877},

{0.0179422}3%;

{-0.0197915}};

{-0.0264854}};
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MatrixForm[G7]

0.00998974
-0.0279754
0.998735
0.0126248
0.0224868
0.0256877
0.0179422
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*x Definicéo das funcgdes de onda parao sistemaglobal acoplado =
= Configuracao paralela*

= Electrdode Fermi 3 F
(Ezp= -4.798€eV ; kag = 1.885; var = 2.57%10°ms™?) «

*Y3F = MgpelRerTy

*M3p = 0.70671 A3r[3P] + OA3p[1S] +
0.0265443 A3r[2S] + OA3r[3S] + 0.0204391 A3 [4S] -0.70671 A3 [3 ] =

Azp[3P] =

1 1 1
{3} {_E}’ {5} (03, (0}, (0}, (0}, (0}, (0}, (O}};

Azr[18] = {{0}, {0}, {0},

(——1. 1 1+V5 b 1++5 b, {———1}. (0}, (0}, {03}
V5+'\/§ 2V5+'\/€ 2'\/5+'\/§ \[5+'\/§
1
Asr[2S] = {{0}, {0}, {0}, {-———},
Vs-v5

(o ey
24/5-4/5 245-45 \/5-«/3
Azr[38] = {{0}, {0}, {0},

1 1-4/5 1-4/5

}. 103, {0}, {0}};

{ 1o 1o b [—2 ), (0}, (01, (03}
\5-+5 245-+5 2\/5-«/3 5-4/5
Asr[4S] = {{0}, {0}, {0}, {—;},
5445
+V5 -1-+/5 1
(— b { } { }. {0}, {0}, {0}};
24/54+4/5 245+45 \/5+«/€

Azr[3T] =

1 1 1
{103, (03, (03, 0}, {0}, {0}, 0}, {3} {_E}’ {zh:

Msg = 0.70671Asr[3P] + OAgr[1S] +
0.0265443 A3r[2S] + OA3r[3S] + 0.0204391 Azr[4S] - 0.70671 Az [3 F];
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MatrixForm[Msg]

0.353355
-0.499719
0.353355
-0.0235646
0.00242635
-0.00242635
0.0235646
-0.353355
0.499719
-0.353355

xElectréode Fermi 2 F
(Eocp = -4.798¢eV ; ko = 1.527; Vo = 2.70%10° ms‘l) *

*UoF = MppeiRerTy

*Mop = 0.706047 A2r[2P] + OA2F[1S] -
0.0427804 A2r[2S] + OA2E[3S] -0.0349212 A2[4S] + 0.706047 A2 [2 F] *

A2r[2P] =
1 1
{{-—1, 10y, {—1}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {O}};

A2r[1S] = {{0}, {0}, {0},

(1 ey ). ©);

1
{\/5+«/€}' 2454++5 2\/5+«/§ \/5+

A2r[28] = {{0}, {0}, {0},

V5 3 { 1S L} 01, 03, (0}

\/— \/_— 2\/5— m

A2r[38] = {{0}, {0}, {0},
1- 1-

AL b Ve . {0}, {0}};
\/ \/ 2\/5 «/_ \/ -V5

A2r[4S] = {{0}, {0}, {0},

1 } 1+'\/€ { -1- '\/__ {O}}'

\V5+5 2V5+4/5 2V54+45 \/5+

Axp[2T] =

{{03, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, { 1}{0}{1}}-
- {01, 103, (0. {0}, 10}, (0. {-—=}. (O}, {—=1}};

Mog = 0.706047 A2 [2P] + OAF[1S] -
0.0427804 A2£[2S] + OAsr[3S] - 0.0349212 Ay £ [4S] + 0.706047 Apr[2 ] ;
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MatrixForm[Mzg]

-0.499251
0
0.499251
0.0387143
-0.00510161
0.00510161
-0.0387143
-0.499251
0
0.499251

xElectréodeFermi 1F
(E1p = -4.798¢eV ; kig = 1.162; vif =2.49%10° ms‘l) *

*Y1p = MipetRarty

#Mir = 0.706355A1F[1P] + OALr[1S] +
0.035335A;r[2S] + OA1£[3S] +0.0296251 A1 £[4S] - 0.706355A ¢ [1 F] *

A1r[1P] =

1 1 1
{3} {E}’ {3} (03, (0}, (0}, (0}, (0}, (0}, (O3}

Ar[1S] = {{0}, {0}, {0},

1+'\/§ { 1+'\/§ } {0}}

1
{ }o A
\V5++5 2454++5 2\/5+«/§ \/5+
Air[2S] = {{0}, {0}, {0},

V5 3 { 1S L} 01, 03, (0}

q— 4_— ZJS— m
A1r[3S] = {{0}, {0}, {0},

1-4/5 1-4/5

- 2\/5 \/_ — . {0}, {0}};
A1r[4S]1 = {{0}, {0}, {0},
) 1 b 1+4/5 b -1-+/5 01, (03}:
\V5+5 2454+4/5 2V5+5 \/5+
Arr[1F] =

1 1 1
{10}, (03, (0}, (0}, (0}, {0}, (0}, {3} {ﬁ}’ {z}:

Mg = 0.706355A1[1P] + OA1F[1S] +
0.035335A;¢[2S] + OALr[3S] +0.0296251 A [4S] - 0.706355 Ay ¢ [1F] ;
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MatrixForm[M;g]

0.353178
0.499468
0.353178
-0.0322671
0.00468381
-0.00468381
0.0322671
-0.353178
-0.499468
-0.353178

= Electré&o de Fermi 3P
(Esp = Ezap= -4.798eV ; kap = kag = 1.885; v3p = V3 = 2.57%10° ms‘l) *

*Yzp = Mgp et Rer-Ty

#Msp = 0.706712 A3p[3P] + 0.0150749 A3p[1S] +
0A3p[2S] + 0.029795A3p[3S] + OA3p[4S] +0.706712 Azp[3 F] *

Asp[3P] =

1 1 1
{3} {_E}’ {3} (03, (0}, (0}, (0}, (0}, (0}, {O}};

Asp[1S] = {{0}, {0}, {0},

1+'\/§ { 1+'\/§ } {0}}

1
{ }o A
\V5++5 2454++5 2\/5+«/§ \/5+
Asp[2S] = {{0}, {0}, {0},

V5 3 { 1S L} 01, 03, (0}

q— 4_— ZJS— m
Asp[3S] = {{0}, {0}, {0},

1-4/5 1-4/5

. {0}, {0}};
\/ \/ - 2\/5 «/_ \/ -V5
Asp[4S] = {{0}, {0}, {0},
_ 1 } 1++/5 { -1-+/5 0}, {O}}'
V5+45 25+4/5 2V5++5 \/5+
Azp[3T] =

1 1 1
{10}, (0}, (0}, (0}, (0}, (0}, (0}, {3} {_E}’ {zh:

Msp = 0.706712 Azp[3P] + 0.0150749 Agp[1S] +
0Asp[2S] + 0.029795A3p[3S] + OAsp[4S] +0.706712 Asp[3F];
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MatrixForm[Msp]

0.353356
-0.499721
0.353356
0.0235258
-0.00200867
-0.00200867
0.0235258
0.353356
-0.499721
0.353356

x»Electréode Fermi 2P
(Eop = Exp= -4.798eV ; kop = Ko = 1.527; Vop = Vog = 2.70%10° ms‘l) *

*Uop = MapeiRer-Ty

#Map = -0.706058 App[2 P] + 0.0240218 A,p[1S] +
0Azp[2S] + 0.048862A2p[3S] + 0Asp[4S] + 0.706058 App[2 F] *

A2p[2P] =

1 1
{{-—2}, {03, {—2}, {03, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}};

A2p[1S] = {{0}, {0}, {0},

1+'\/§ { 1+'\/§ } {0}}

1
{ }o A
\V5++5 2454++5 2\/5+«/§ \/5+
A2p[2S] = {{0}, {0}, {0},

V5 3 { 1S L} 01, 03, (0}

\/— \/_— 2\/5— m

A2p[3S] = {{0}, {0}, {0},

1-4/5 1-4/5

- 2\/5 \/_ — . {0}, {0}};
A2p[4S]1 = {{0}, {0}, {0},
) 1 b 1+4/5 b -1-+/5 01, (03}:
\V5+5 2454+4/5 2V5+5 \/5+
Azp[2F] =

{{03, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, { 1}{0}{1}}-
- {01, 103, (0. {0}, 10}, (0. {-—=}. (O}, {—=1}}5

Myp = -0.706058 App[F] + 0.0240218 App[1S] +
0A2p[2S] + 0.048862Asp[3S] + 0Arp[4S] + 0.706058 Azp[P];
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MatrixForm[Mzp]

0.499258
0
-0.499258
0.0383206
-0.00371522
-0.00371522
0.0383206
-0.499258
0
0.499258

xElectréode Fermi 1P
(E1p = E1p= -4.798eV ; Kip = K1 = 1.162; Vip = Vi = 2.49 %10° ms‘l) *

xy1p = Mipetfarty

#Mip = 0.706367 A1p[1P] + 0.0195417 A;p[1S] +
OA1p[2S] + 0.0413431A;p[3S] + OA1p[4S] + 0.706367 Ayp[1F] *

Ai1p[1P] =

1 1 1
{3} {E}’ {3} 10}, (0}, (0}, (0}, (0}, (0}, (O3}

A1p[1S] = {{0}, {0}, {0},

1+'\/§ { 1+'\/§ } {0}}

1
{ }o A
\V5++5 2454++5 2\/5+«/§ \/5+
Aip[2S] = {{0}, {0}, {0},

V5 3 { 1S L} 01, 03, (0}

q— 4_— ZJS— m
A1p[3S] = {{0}, {0}, {0},

1-4/5 1-4/5

- 2\/5 \/_ — . {0}, {0}};
A1p[4S]1 = {{0}, {0}, {0},
) 1 b 1+4/5 b -1-+/5 01, (03}:
\V5+5 2454+4/5 2V5+5 \/5+
Aip[1F] =

1 1 1
{10}, (03, (0}, (0}, (0}, 0}, (0}, {3} {ﬁ}’ (=}

Mip = 0.706367 A1p[1P] + 0.0195417 A;p[1S] +
OA1p[2S] + 0.0413431A;p[3S] + OA1p[4S] + 0.706367 Arp[1F];
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MatrixForm[M;p]

0.353184
0.499477
0.353184
0.0321325
-0.00361486
-0.00361486
0.0321325
0.353184
0.499477
0.353184

= Configuracao Antiparalelax

= Electraode Fermi 3F
(Ezp= -4.798¢eV ; ksgp = 1.885; var = 2.57%10° ms™1) «

*¥3F = MapelRerTy

*M3r =
0.00860696 Asr [1F] - 0.0241362 Az [2 F] + 0.999064 Asr [3 F] +
0.0111109A3F[1S] + 0.0195645A3r[2S] + 0.021980 A3r[3S] + 0.0150645 A3r[4 S] *

Azr[1T] =
1 1 1 ]
{{z} {«/_E_}' {1} 103 {03, {0}, {0}, {0}, {0}, {O3};

Azr[2T] =
1 1
{{-—=1, 10y, {—1}. {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {O}};

Azp[3T] =
1 1 1 _
{zh 1 (5} @ @, ©. ©. ©. ©. O}

Azr[1S] = {{0}, {0}, {0},
at 3 L5 b { . {0}
v J— 2545 Js+—
Azr[2S] = {{0}, {0}, {0},
«/_ sl 1 . {0}, {0}};
"= v* e A
FI3S1 = {{0}, {0}, {0},
Lﬁ I L }. {0}, {01};
v v—s 2s- r v.—s
Asr[4S]1 = {{0}, {0}, {0},
1S }, {0}};

(= },{1*Vg
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Msg = 0.00860696 Agr[1F] - 0.0241362 Azr[2 F] + 0.999064 Azr[3 F] +
0.0111109 A3r[1S] + 0.0195645A3[2S] + 0.021980 A3 [3S] + 0.0150645 Azr[4S];
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MatrixForm[Msg]

0.520902
-0.700359
0.486769
-0.0000168175
0.000300442
-0.00327605
0.0347197
0
0
0

xElectréode Fermi 2 F
(Eocp = -4.798¢eV ; ko = 1.527; Vo = 2.70%10° ms‘l) *

*UoF = MppeiRerTy

*Mop = -0.0242899 Ao [1 ] + 0.998086 Ao [2 F] + 0.0260855 A2 [3 F] -
0.0159316 A2r[1S] - 0.0282014 A2[2S] - 0.0319096 A2 [3S] - 0.0220689 A2 [4 S] *

A2p[1T] =
1 1 1
{3} {==1- {3} (@1, (0}, (O}, (0. {0}, (O}, (O3};

Axp[2F] =
1 1
{{-—=1, 10y, {—1}. {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {O}};

A2p[3T] =
1 1 1 )
{{z} {_«/_E_}’ {Z}. {01, {0}, {0}, {0}, (O}, (O}, {O}};

A2r[18] = {{0}, {0}, {0},
L] }. { 1+ V5 b [—2 ), (0}, (01, (03}
\/ \/ 2\/5+«/€ V5+4/5
A2r[2S] = {{0}, {0}, {0},
V_ 3 o R L }. {03}
FI3S1 = {{0}, {0}, {0},
Lﬁ I L }s { }. {0}, {01};
\/ \/ 5 2\/5 5 \/ -4/5
A2r[4S] = {{0}, {0}, {0},
1++/5 -1-+/5 ) (1)
\/ 2V5+ 5 2\]5+ \/5+

Mo = -0.0242899 Ao [1F] + 0.998086 Ao [2 F] + 0.0260855 A [3 F] -
0.0159316 A2 [1S] - 0.0282014 A,¢[2S] - 0.0319096 A2 r[3 S] - 0.0220689 A2 [4 ST ;
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MatrixForm[Mzg]

-0.704856
-0.0356208
0.706651
0.0000510434
-0.000511191
0.00507011
-0.0502834
0
0
0

xElectréodeFermi 1F
(E1p = -4.798¢eV ; kig = 1.162; vif =2.49%10° ms‘l) *

*Y1p = MipetRarty
*Mig =
-0.998928 A1 r[1 F] - 0.0264195A;[2 F] + 0.00925417 A1 ¢[3 T] -
0.0114715A;£[1S] - 0.0204329 A1 r[2S] - 0.0233423A;[3S] - 0.0163045 A1 [4 S] *
Alp[1f] =
1 ! 1 0 0 0 0 0 0 0} t;
{{5}, {E}’ {5}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {O}};

Ap[2F] =
1 1
{{-—1, 03, {—2-}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}, {0}};

A1p[3T] =
1 1 1 )
{{z} {-—2—}, {Z}: 103, {03, {0}, {0}, {0}, {0}, {O3};

A1r[1S]

{103, {03, {0},

1+4/5 }’{_1___},{0},{0}’{0}};

2J5+V§ V5+45

{10y, {0}, {0},

-1 5 1
1. { + VS }. {03, (0}, (0}}:

245-4/5 Vs-vg
{103, {0}, {0},

1—V§ b 1-+/5

V V5 2J5 v_ V -5

{10}, {0}, {0},
+\ﬁ§ } -1- Nf_

1 1 1
V5+V§},{2V5+VE 2V5++5 V5+VE}

b o

Tajﬂﬁ

—
w
w

—

n

. {0}};

>
Z
-
N
A
n

0}, {0}, {0}};
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11

Mig =
-0.998928 A;r[1F] - 0.0264195 A, [2 F] + 0.00925417 A, £ [3 F] -
0.0114715A;([1S] - 0.0204329 A;r[2S] - 0.0233423 A1 [3 S] - 0.0163045 A, ¢ [4S];

MatrixForm[M; ]

-0.508047
-0.731574
-0.508047
0.0000466514
-0.000433946
0.00398862
-0.0366565
0
0]
0]




Diffusion rates and relaxation times.nb

oL 3 . N 2n cV2 & _ S
» Definicdoe calculodas taxasde difusdo: Qu o = - T E (Mo [3] Mo [31)° %
Jj=1

* C - Concentracaode impurezas por célulaunitaria;
V - Potencial da impurezaem joules (J); n -Numerode planos atémicos;
A - Constante de planck reduzidaemunidades de joule segundo (J.S) *

n = 10;

V = 8.0%10%9;
c=0.01;

A = 1.05457168 % 10734;

*» Configuracéao paralela*

MatrixForm[Mig]

0.353178
0.499468
0.353178
-0.0322671
0.00468381
-0.00468381
0.0322671
-0.353178
-0.499468
-0.353178

Mig[1] = 0.353178;
Mig[2] = 0.499468;
Mig[3] = 0.353178;
Mi1p[4] = -0.0322671;
Mir[5] = 0.00468381;
My [6] = -0.00468381;

Mig[7] = 0.0322671;
Mi¢[8] = -0.353178;
M1 [9] = -0.499468;

M1 [10] = -0.353178;



Diffusion rates and relaxation times.nb

MatrixForm[Mzg]

-0.499251
0
0.499251
0.0387143
-0.00510161
0.00510161
-0.0387143
-0.499251
0
0.499251

Mpr[1] = -0.499251;
M2r[2] = O;

Myr[3] = 0.499251;
Mar[4] = 0.0387143;
Mar[5] = -0.00510161;
M ¢ [6] = 0.00510161:
My [7] = -0.0387143;
Mor[8] = -0.499251;
M2r[9] = O;

My ¢ [10] = 0.499251;

MatrixForm[Msg]

0.353355
-0.499719
0.353355
-0.0235646
0.00242635
-0.00242635
0.0235646
-0.353355
0.499719
-0.353355

M3r[1l] = 0.353355;
M3p[2] = -0.499719;
M3 [3] = 0.353355;
M3zp[4] = -0.0235646;
Mar[5] = 0.00242635;
Mzp[6] = -0.00242635;
M3p[7] = 0.0235646;
M3 [8] = -0.353355;
M3p[9] = 0.499719;
M3r[10] = -0.353355;

2nx cVvZ &

QF,1F = —
h n

i1

7.11938x 108

2x cVvZ &

QiF,2F = —
h n

j-1

4.7422x10°8

E: (Me[J] Mie[d1)?

D, (Melil Mzelil)?
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2nx cVvZ &

QlF,3F=—ﬁ‘ - Z(MlF[j]M3F[j])2
jo1

7.12649x 108

2x cVvZ &

92F,2F=T - Z(MZF[j]MZF[j])Z
i1

9.47605x 1078

2x cVvZ &

Q = Mor[J1 Mse[d1)?
2F,3F h = jZl( 2r[J]1 M3e[11)
4.7469x10°®

o 2x cVvZ & y S M .
3F.3F = —— — jZl( 3E[J] M3e[D1)

7.13363x10°8

= Configuracao antiparalelax

MatrixForm[M;g]

-0.508047
-0.731574
-0.508047
0.0000466514
-0.000433946
0.00398862
-0.0366565
0
0
0

Mig[1] = -0.508047;
Mir[2] = -0.731574;
M1e[3] = -0.508047;
M1g[4] = 0.0000466514;
Mig[5] = -0.000433946;
M1 [6] = 0.00398862;
Mi1g[7] = -0.0366565;
M1r[8] = O;

Mir[9] =03

M1r[10] = O;
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M2r[1]
M2k [2]
M2r[3]
Mz [4]
M2 r[5]
Mg [6]
M2 [7]
M2 F[8]
M2 F[9]

-0.704856
-0.0356208
0.706651
0.0000510434
-0.000511191
0.00507011
-0.0502834

0
0
0

= -0.704856;

= -0.0356208;
=0.706651;

= 0.0000510434;
= -0.000511191;
= 0.00507011;

= -0.0502834;
=0;

=0;

M2r[10] = O;

0.520902
-0.
0.486769

700359

-0.0000168175
0.000300442
-0.00327605

M3r[1]
M3r[2]
M3r[3]
M3r[4]
M3r [5]
M3r[6]
M3r([7]
M3r [8]
M3 r[9]

0.0347197

0
0
0

=0.520902;
= -0.700359;
= 0.486769;

MatrixForm[Mzg]

MatrixForm[Msg]

= -0.0000168175;

=0.000300442;
= -0.00327605;
=0.0347197;
=0;

=0;

M3r[10] = O;

QF,1F = —

2nx cVvZ &

A0 4

1.60032x 1077

QiF,2F = —

2x cVvZ &

a n 4

9.83059x 1078

E: (Me[J] Mie[d1)?

D, (Melil Mzelil)?
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2nx cVvZ &

QlF,3F=—ﬁ‘ - Z(MlF[j]M3F[j])2
jo1

1.50129x 107

2x cVvZ &

QZF.2F=T - Z(MZFU]MZFU])Z
i1

1.89207x 1077

2x cVvZ &

Q = — Moe[J1 Mseli])?
D F,3F h = jZl( 2r[J] M3r[J])
9.67594x 108

2x cVvZ &

D (Mae (i1 Msr§1)?

i-1

Q3F,3F = —
h n

1.41224x 1077

*» Definicdoe calculodos temposde relaxacdo : taqo =
2 7 h?

———— emunidades de segundo (S) *
a2 Qy.q" My

* a - distancia interatémicaemunidades de metro (m) ;
m, - massaelectronicaefectivaemunidades de kilograma (Kg) *

a = 2.23x107;
= Configuracéo paralela*

xElectrdaode Fermi 1 F

9 -1 5 na-1 hkyiF
(E]_':: -4.798¢V ; k1|: = 5.21%10°m™; vig =2.49%10°ms™; M = v )*
1F
M= 2.21%107%;
2w h?
TIF1IF= —5)———
a2 QiF,1FMiF
8.93075x 10 %2
2 A2
TIF2F = —G———————
asQir,2Fr MF
1.34076x 107!
2 7w
T1F3F = —5 0T
a2 QiF,3FMiF
8.92184 x 10712
xElectrdaode Fermi 2 F
ak
(E2F= -4.798eV ; kyp = 6.85%10°mL; vor = 2.70%10° ms™; myp = VZF)*
2F

Mg = 2.68%10730;
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2 7w

T2F2F = ————————
acs Qr,2FM2F

5.53299 x 1012

2w h?
T2F1F = S5 —————
as Qi1f,2F M2F

1.10562x 10712

2 7w

T2F3F = ——————
ac Qr,3FM2F

1.10453x 101t

xElectraode Fermi 3F

9 -1 5 ne-1 hksF
(E3|:= -4.798¢V ; k3|: = 8.45%10°m™*; vz = 2.57%10°ms™; m3g = )*
V3F
magp = 3.47%10°%0;
2 A2
T3F3F = 5 —————
as Q3fF,3F M3F
5.67652 x 1012
2 A2
T3F2F = —5—————
ac Qr,3FM3F
8.53067 x 10712
2 A2
T3F1F = —
a2 Qi 3F M3F
5.68221 x 10 %2
= Configuracao antiparalelax
xElectrdaode Fermi 1 F
ak
(E1F= ~4.798eV; Kir = 5.21410°m1; vip =2.49%10° ms~1; myr = v”)*
1F

Mg = 2.21%10°%0;

2 7t

TIFIF = 50—
acQir,aFMF

3.97304 x 10712

2 nth?

TIF2F = S5 —————
as Qi1f,2FrM1F

6.46771x 10712
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2 7w

TIF3F = ——————
as Qir,3FM1F

4.23513x 10712

x*Electrdaode Fermi 2 F

9 -1 5 na-1 hkar
(E2F= - 4.798eV; ker = 6.85%10° M5 Vop = 2.70410°ms: mpp = — )*
2F
MoE = 2.68*10_30;
2 k2
T2F2F = —H—————
a2z QyF 2F MaF
2.77109x 1012
2 B2
T2FIF = S —————
as Qi1f,2Fr M2F
5.33345x 10712
2 k2
T2F3F = o ——————
as QfF,3F M2
5.41869x 10712
x»Electraode Fermi 3F
nk
(Eg.:: ~4.798eV: ksr = 8.45%10°m1: var = 2.57%10°ms-1: map = V3F)*
3F

MaF = 3.47 x10730;

2 7

T3F3F = —5——————
ac Qzf,3F M3F

2.86737x 10712

2w h?
T3F2F = ————————
a2 Q2F,3F M3F

4.18504 x 10712

2 7w h?

T3FLF = ——————
ac Q1r,3F M3F

2.6973x10712



Boltzmann equation.nb

* Resolucao da equacéo de Boltzmann

1

1 of, k
—eE ~ o kT — ak=0
.= % +aZ,a —— Ga =T Gak = O
V,
*E= (B, 0,0)5 Ex= —;
f ! : . LIy
a,k —m, B_KB_T’ €a,k = EaF + Mo (K=KqF) *

*Vyx - Diferencade potencial aplicadaavalvulade spin;
L - Comprimentodavalvulade spin; f, x - Funcédo de distribuicéode Fermi Dirac
Kg - Constante de Boltzmann;
T - Temperatura; e - Cargado electréao emunidades de coulomb (C) %

1.05457168 » 10734;

=)
n

e = 1.60%10719;

= Configuracéo paralela*

xElectrdode Fermi 1 F (ElF = 0.482eV = 7.712%1020 7,

= 9 -1 5 na-1 hkir
relativamenteao topodabanda; ki = 5.21%10°m™; vig =2.49%10°ms™"; Mg = " )*
1F
Eip= 7.712+107%0;
Mip= 2.21%107%;
Vig =2.49%10°;
2Ky
€1,k = E1p+ (k-KiF);
mifF
Zif=B (e1f,k - E1F);
Tip1r = 8.93075# 10712;
T1p2F = 1.34076 %1071 ;
T1p3F = 8.92184%1071?;
f - ;
Tk Eplzie] + 1
Exp[z1f]
6F1 e,k = - > BhViF;
(Exp[z1f] +1)
1 Vy 1 1 1
Zip = —e—&6Ff+ 02 f,kor + U3 F, ks — O1F,ker s
h L T1F2F T1F3F TIF1F
xElectrdode Fermi 2F (EZF = 0.765eV = 1.224x1071° ],
: 9 -1 5 me-1 hkar
relativamenteao topodabanda; ko = 6.85%10°m~; Vvor = 2.70%10°ms™; maf = " )*
2F

Esp = 1.224%10719;



Boltzmann equation.nb 2

Mg = 2.68%107%0;

Vop = 2.70%10°;

2 Ko

e2f,k = Eap+ (k-KkzF);

M2 F
Zyf=B (e2¢,k - E2F);
Top2r = 5.53299 % 10712;
Top1r = 1.10562 % 1071 ;

TorsF = 1.10453 %1071 ;

1
forp=—
21k Exp[zo¢] +1
Exp[z2¢]
6Fof k= - > BRAV2F;
(Exp[zz2¢] +1)
1 A\ 1 1
Zop= —e —6Ff K+ O1f.kir + O3 F,ksr — 02 f,kor >
h L T2F1F T2F3F T2F2F

xElectrdode Fermi 3F (E3F = 1.048eV = 1.6768%1071° J,

hkSF)
*

relativamente ao topodabanda; ksr = 8.45+10°m™; vzr = 2.57+10°ms™1; maf = v
3F

Ezrp= 1.6768%10719;
Mg = 3.47 %10730;

V3 = 2.57%10%;

(k-KksF);

€3f,k = Earp+ p
3 F

Zzf =B (e3f,k - E3F);
T3p3F = 5.67652%1071?;
T3F2F = 8.53067*10_12;

5.68221 % 10712;

T3F1F

1

i = —
3Tk Exp[zzf] +1

Exp[z
6F3¢ k= - PlZsr] BhV3r;

(Exp[zaf] +1)?

1 Vi
Z3f = Y € T 6Fae i +

O1F, ke + 92 f,kaF — 93 f,ksr >

T3F1F T3F2F T3F3F

* Determinacéo das
solugdes da equacédo de Boltzmann para a configuracédo paralela



Boltzmann equation.nb

Solve[{Z1F ==0, ZoF == 0, Z3r == 0}, {O1f.ker» 92F.kor» U3 F.ksr}]

1.77898 x 10725 B (0-+5.03222x107%° (k-1. ke) k) 3 \/,
{{gf-kF - 5 L +

(1. +ebB (0.+5.03222x10-39 (k-kg) kf) )
2.38816 x 10725 &8 (0.+4.14971x10°39 (k-1. kof) ka2 F) B Vy
+

(1. + @B (0.+4.14971x10% (k-kzF) kzF) )2 L

2.33649 % 10725 &8 (0.+3.20496x10°39 (k-1. k3f) k3F) B Vy
(1. + @B (0.+3.20496x10 % (k-kaF) kaF) )2 L

2.67081 x 10725 B (0-+5.08222x10°% (k-1 ke) ke) g/,
+
(1. + @B (0-+5.03222:x10°% (k-k) ke) )2 L

92 f, ko =

6.6294 x 10731 F (0-+4.14971x10°% (k-1. koF) kar) gV,
+

(1. + @b (0-+4.14971x10°% (k-kzF) kzF) )2 L

1.7539 x 10725 @B (0-+3.20496x10°39 (k-1. k3r) kar) g/,

(1. + @B (0-+3.20496:x10° (k-ksf) ksr) )2 |

3.55442 x 10725 @B (0-+5.03222x10°%9 (k-1. kf) k) B Vy
+
(1. + @B (0-+5.03222:10°% (k-ke) ke) )2 |_

2.38578x 10 %5 f (0-+4.14971:10°% (k-1. ko) koF) gV,
+
(1. + @B (0.+4.14971x10°® (k-kzF) kaF) )2 L

93 f,ksr =

1.16706 x 1025 B (0.+3.20496x10-3° (k-1. k) K3F) B Vy
(1. + B (0-+3.20496x10°3 (k-kaF) kap) )2 L }}

= Configuracao antiparalelax

«Electraode Fermi 1 F (Elp - 0.482¢eV = 7.712%10°20J,

relativamente ao topodabanda; kig = 5.21%10°m™; vig =2.49%10%ms™t; myf =

ﬁk1F)
*
ViF

Eip= 7.712%107%9;
mE= 2.21%10730;
Vig =2.49%10°;
Vi =2.49%10°%;

2

k
= (K-KkiF);

€1f,k = E1rp+ p
1F

TiF1r = 3.97304 % 10712;
T1F2F = 6.46771%10712;

Tirar = 4.23513107%2;

1
f = —_—
1K Exp[zif] +1
Exp[z1¢]
6fiek = - > BAViF;
(Exp[z1f] +1)
1 Vy 1 1
Zip = —e —&Fr i+ 02, ko + O3, ks - O1F. ki3
h L TiF2F T1F3F T1FLF



Boltzmann equation.nb 4

xElectrdode Fermi 2 F (EZF = 0.765eV = 1.224%1019 7,

= 9 -1 5 me-1 hkaF
relativamente ao topodabanda; ko = 6.85%10° m™; Vo = 2.70%x10°ms™"; myf = " )*
2F
Eorp= 1.2241071°;
mop = 2.68%10730;
Vop = 2.70%10°%;
2 KaE
e2f,k = Eap+ (k-KkzF);
mz F
Zof =B (e2¢,k - E2F);
Topop = 2.77109 % 107%2;
Top1r = 5.33345 % 10712;
T2E3F = 5.41869*10_12;
f —-1 :
2rk = Exp[zof] +1°
Exp[z2]
6fof k= - > BRV2F;
(Exp[z2¢] +1)
1 Vx 1 1
Zop=—e — 6Fhf i+ O1f,kir + O3 F.,ksr — 02 F.kor -
h L T2F1F T2F3F T2F2F
xElectrdode Fermi 3F (E3F = 1.048eV = 1.6768%1071° ],
: 9 -1 5 me-1 hksF
relativamente ao topodabanda; ksg = 8.45%10° m™; vz = 2.57%10°ms™"; mgg = " )*
3F

Ezrp = 1.6768%10719;
Mm3g = 3.47 %10730;
V3 = 2.57%10%;

n? kzr

m3r

e3f,k = Ezr+ (K-KsF);

Z3f =B (e3f,k - E3F);
T3rarp = 2.86737%1071?;
T3r2F = 4.18504 % 1071?;

2.6973%10712;

T3F1F

1

i = —
3Tk Exp[zzf] +1

Exp[z
6f3¢k = - Plzsr] > BAV3F;
(Exp[zs3f] +1)

1 Vyx
Z3F = Y e T T3¢k +

g1, ke + 92 F,kor —

O3 f,k3F »
T3F1F T3F2F T3F3F



Boltzmann equation.nb

*= Determinacgao das
solucdes da equacéo de Boltzmann para a configuracao antiparalelax

Solve[{Z1F ==0, ZoF ==0, Z3r == 0}, {O1f.kir» 92F,kor» U3F.ksr}]

{{9 - 7.70394 x 1026 @B (0.+5.03222x10%° (k-1. ke) ke) 53 Vy .
f.ke (1. + @B (0.+5.03222x10% (k-ke) ke) )2 L

1.12744 x 10725 @B (0-+4.14971x10739 (k-1. kzF) k2F) B Vy
n
(1. + @B (0.+4.14971x10°% (k-kzF) kzF) )2 L

1.10622 x 10725 B (0-+3.20496x10-3% (k-1. k3F) k3F) B Vy
(1. + @B (0.+3.20496x10 % (k-kaF) kar) )2 L

1.26088 x 10725 @B (0-+5.08222x10°% (k-1. ke) ke) g/,
¥
(1. + @B (0-+5.03222:x10°% (kk) ke) ) 2 |

2.45283 x 10728 B (0-+4.14971x10°%9 (k-1. kaF) ko F) B Vy
4
(1. + @B (0.+4.14971x10°%® (k-kzF) kzF) )2 L

92 f, ko —

8.82331 x 10 20 f (0-+3.20496:10% (k-1. ks ksF) gV,
(1. + @B (0.+3.20496x10 % (k-kaF) kaF) )2 L

1.68286 x 10725 @B (0-+5.03222x10°% (k-1. ke) ke) 3\,
+
(1. + @B (0-+5.03222:x10°% (k-k) ke) )2 |

O3 f,ksg =

1.20021 x 10725 ¢f (0-+4.14971x10°3 (k-1 kar) kor) 5V,
+
(1. + @B (0-+4.14971x10°% (k-kzF) kzF) )2 L

6.01438 x 10726 B (0-+3.20496x10739 (k-1. k3F) k3F) B Vy }}
(1. + @b (0.+3.20496x10% (k-k3F) k3F) )2 L



Magnetoresistance_ MR ratio.nb 1

* Definicaoe calculoda
magnetoresisténcia (MR) paraavalvulade spin abaixas temperaturas =

Rap - R V. v
#MR = 2" - Rp= —X; Rp= -2
P Iap Ip
o = Adiars Ip= Adios J — oV Idkg
AP = aps lp = p; J = —m——— aF ok *
na(2n)? 4

*Rap - Resisténciadavalvulade spinnaconfiguracaoantiparalela;
Rp - Resisténciadavalvulade spinnaconfiguracéoparalela;
Iap -
Intensidade de corrente na configuracado antiparalelaemunidades de Ampere (A) ;
Ip - Intensidade de corrente na configuracéo paralelaemunidades de Ampere (A) ;

J -
A
Densidade volumicade corrente em unidades de Ampere por metro quadrado (FZ-) ;

A - Seccéo transversal da valvulade spinemunidades de metro quadrado (m?) ;
W - Larguradavalvulade spinemunidades de metro (m); n - Nimero de planos atémicos;
a - Distancia interatémicaemunidades de metro (m) =

A = 1.05457168 % 10734;
e = 1.60%1071°;
T =4.2;

Kg = 1.380662 % 1023;

1
B = KBT;
n = 10;

L = 1+1073;
W= 1%1073;

a=2.3%x10"10;
A= W=xa;

kip = 5.21+10°%;
kor = 6.85%10°;

kar = 8.45%10°;

Vir = 2.49%10°;
Vop = 2.70%10°;
Vag = 2.57 %10°;
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= Configuracao paralela*
* Solucgbes da equacédo de Boltzmann %

1.77898 x 1025 EXp[B (5.03222%1073% » (k- kif) kig) 1 B Vx
(1.0 + EXp[B (5.03222 %1073 (k - ki) ki) 1)°L
2.38816 % 10725 EXp[B (4.14971 %1073 » (k- kog) ko)1 B Vx
(1.0 +EXP[B (4.14971 %1073 « (k - ko) kap)1)° L '
2.33649 %102 EXp[B (3-20496 % 10739 % (k - K3f) K3r) ] B Vx

O1f,kir =

(1.0 + EXP[B (3.20496 % 1073 & (k - k3r) kar)1)° L

2.67081 % 10"2° EXp[B (5-.03222 % 10732 % (k - kig) ki) 1 B Vx

(1.0 + EXp[B (5.03222 %107 & (k - kif) kiF)1)° L

6.6294 % 1031 EXp[B (4.14971 %1073 % (k- kar) kag) 1 B Vx
(1.0 + EXP[B (4.14971 %107 « (k - kof) kor)1)° L '

1.7539 % 102 Exp[B (3-20496 % 1073 & (k - k3F) K3r)1 B Vx
(1.0 + EXp[B (3.20496 % 103 « (K - kar) ksr)1)° L

92 f,koF =

3.55442 +10"25 Exp[B (5.03222 % 10739 « (k - ki) kir) 1 B Vx
(1.0 + EXp[B (5.03222 %1073 & (k - kif) kiF)1)° L
2.38578 % 10"25 EXp[B (4-14971 % 1073% % (k- kog) ko) 1 B Vx
(1.0 +EXP[B (4.14971% 1073 & (k- kor) kop)1)° L
1.16706 * 1072 EXp[B (3-20496 % 1073 & (k - k3f) Kar)1 B Vx _
(1.0 +EXP[B (320496 %10 « (k - ksg) ksr)1)° L |

93 f,ksr =

* Calculo da densidade de corrente jp *
It
——— x (Vip*ky g » Integrate[1, {6, 0, 2x}] * Integrate[g: f,k,-> {k, O, Infinity}] +
na (2n)?

Vor * Ko Integrate[l, {6, 0, 2x}] * Integrate[gz2f,k,r»>» {K, O, Infinity}] +
v3g * Kz » Integrate[l, {6, 0, 2x}] » Integrate[gsf, ks> {K, O, Infinity}])

1.31464 x 1012 v,

x Calculoda corrente Ip %
Ip = Axjp

0.302368 Vi

x* CalculodaresisténciaRp
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Vx
e

3.30723

Rp =

= Configuracéo antiparalelax
x Solucdes da equacao de Boltzmann =

7.70394 x 10726 Exp[B (5.03222 % 10732 % (k - k1g) kig) 1 B Vx
(1.0 + EXp[B (5.03222 %1073 (k - kif) ki) 1)°L '
1.12744 x 10" EXp[B (4.14971 %1072 & (k - kog) K2g) ] B Vy
(1.0 +EXP[B (4.14971 %1073 & (k - kof) kor)1)° L '
1.10622 % 1072 EXp[B (3-20496 % 1073 & (k - kaf) kar)1 B Vx _
(1.0 +EXP[B (3.20496 %103 « (K - k3r) kar)1)2 L ’

O1f,kif =

1.26088 x 1072° Exp[B (5.03222 %1073 & (k - kif) Kig)] B Vx
(1.0 + EXp[B (5.03222 %1073 & (k - kif) kiF)1)° L
2.45283 % 10" Exp[B (4.14971 % 1073% & (k - ko) kag) 1 B Vx
(1.0 +EXP[B (4.14971% 1073 « (k- kor) kop)1)° L '
8.82331 %1072 EXp[B (3.20496 * 10739 % (k - k3r) kar) ] B Vx _
(1.0 + EXp[B (3.20496 % 1073 & (K - kar) kar)1)° L ’

92 f,kor =

1.68286 % 1072° Exp[B (5.03222 %1073 & (k- ki¢) Kig) ] B Vx
(1.0 + EXp[B (5.03222 %107 « (k - kif) kiF)1)° L
1.20021 % 1025 Exp[B (4.14971 %1073 & (k- ka2g) kaF) ] B Vx
(1.0 +EXpP[B (4.14971 % 107%% % (k - ko F) k2|:)])2L !
6.01438 % 1072 EXp[B (3.20496 * 10739 % (k - kar) kag) ] B Vx _
(1.0 + EXp[B (320496 % 10-%° & (K - ksr) kzg) 1) 2L |

93 f,kar =

Jap =
e
na (2n)?2
Vo * Kop » Integrate[l, {6, 0, 2x}] » Integrate[gzf,k,:>» {K, O, Infinity}] +
V3r *K3r * Integrate[l, {6, 0, 2x}] » Integrate[gzf,k,:> {k, O, Infinity}])

* (Vig*Kip+ Integrate[l, {6, 0, 2x}] » Integrate[g: ¢,k .. {K, O, InFinity}] +

6.3246 x 101 Vy
x Calculodacorrente I *
Iap = Ax Jap
0.145466 Vi
xCalculodaresisténciaRpp *

Vx

Iap

Rap =
6.87447

x Calculo damagnetoresisténcia (MR) a T = 4.2K«
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Rap - R
MR = — "™ 4100
Rp

107.862



	Capa
	Agradecimentos
	Conteúdo
	Lista de figuras
	Lista de tabelas
	1. Introdução geral
	2. Técnicas e resultados experimentais
	3. Teoria do efeito GMR
	4. Interacções magnéticas em multicamadas
	5. Modelo microscópico para uma válvula de spin
	6. Conclusões e sugestões para trabalho futuro
	Apêndice A - Linhas de código para o cálculo computacional



