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El hamiltoniano de Heisenberg

O
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Interaccion de Intercambio
- Hamiltoniano de Heisenberg:

W = _Z J. § , g _ S; Yy §;son operadores de espin
gi T
i,]

J,; es la constante de intercambio entre dos espines

- En el caso de interaccion de dos electrones:

I, =@, ()@, (5)V (1), (F)e, (7)d rd’r,
con

2 2
H=H,+H:+V, =—%Vf—%V§+V(r]z)

- Si los 2 electrones estan en el mismo atomo, J,, es usualmente positiva

estabiliza el estado triplete => estado antisimétrico espacial (minimiza la repulsion
de Coulomb entre los 2 electrones por mantenerlos separados). Esto es consistente
con la 12 regla de Hund.
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Cuando los 2 electrones estan en atomos vecinos, el estado sera una combi-
nacion de un estado centrado en un atomo y un estado centrado en el otro.

Hay una aumento en la energia cinética asociada con la
comprension en una caja pequefia

Los electrones puede ahorrar £, mediante la forma-
cion de enlaces (les permite vagar por ambos atomos
en lugar de s6lo uno i.e. pasear en una "caja grande")

=> Los estados correctos no son orbitales atdmicos sino orbitales moleculares

anti-enlace
(antibonding)

r espacialmente antisimétrica

? % (%ﬂllﬁﬁ;) %-r espacialmente simétrica

Esto favorece estados singletes (antisimétricos) y la integral de intercambio
es probablemente negativo.
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Intercambio directo

- Si los electrones en atomos vecinos interactlian a través de una
interaccion de intercambio.

(Il oI Dpe

- Este no es un mecanismo efectivo en el control de las propiedades magnéticas:
hay un insuficiente traslape directo entre los orbitales magnéticos vecinos.

En tierras raras los electrones 4f estan fuertemente localizados y estan
muy cerca del nlcleo, con una baja probabilidad que se extienda
significativamente mas alla de unas décimas del espacio interatémico.

Aun en metales de transicion, donde los orbitales 3d se extienden lejos
del nucleo, es muy dificil justificar por qué el intercambio directo debe as
conducir a propiedades magnéticas observadas

El rol de los electrones de conduccidén no deberian ser despreciables y
se necesitaria tomar en cuenta el caracter de banda y localizado de los
electrones
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Exchange indirecto en solidos ionicos: superexchang

- Solidos idnicos como el MnO y el MnF,, son AF, y su
ordenamiento magnético es debido a un intercambio
indirecto mediado por un ion no magnético.

- Esto surge debido a una disminucion en energia
cinética por la deslocalizacion de los electrones

Antiferromagnético Ferromagneético
( OM ()CQ: ) ( OM ()cQ: )

Estado Estado
fundamental fundamental

Estado

excitado 1 ‘ Prohibido (principio de
exclusion de Pauli)

Estado

excitado 1 ‘ Prohibido (principio de
exclusion de Pauli)

- Es importante que los electrones del atomo de oxigeno se encuentra dentro del mismo
orbital, es decir, el atomo debe conectar los dos atomos de Mn.
JML - Magnetismo en Materia Condensada - 2012




Exchange indirecto en metales

- En metales, la interaccion de intercambio entre iones magnéticos puede ser

mediada por los electrones de conduccion.
(a)

itinerant
electron

> "
s
local spin T : T
> -

itinerant
electron

local spin T l

(b)

- Un momento magnético localizado polariza los electrones de conduccion la
cual acopla a su vez a un momento magnético localizado a una distancia r.

- Este efecto se conoce como la interaccion RKKY (Ruderman, Kittel, Kasuya
y Yosida) o también como intercambio itinerante, y esta dada por

SIN X — XCOS X

I gy (1) o< F(2kpr) F(x)= 1
X
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L]

SIN X — XCOS X 7
F(x)=

4

. 4
— (sin X - X cos X)/x

_ 3
-COS X /X

1000*F(x)

0 5 10 15 20 25

para r grande (asumiendo una superficie de Fermi esférica de radio k).

Fx)~— cos(x)

3
X

La interaccion es de largo alcance y tiene una dependencia oscilatoria con
la distancia entre los momentos magnéticos con longitud de onda m/k. .

=> Dependiendo de la separacion entre los momentos magnéticos, esta
puede ser FM o AF.
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Intercambio doble

- En algunos oxidos, puede haber una interaccién de intercambio FM debido
a que el idn magnético puede existir en uno o mas estados de oxidacion.

Ejemplo, compuestos que contienen Mn (oxidacion 3 y 4: Mn3+y Mn#+).

X son Mn#*
1-x son Mn3+

Sr divalente (Sr2+)

La,. Sr,MnO;:
1x20xMH3 La trivalente (La3+)

- Para x=0y x=1 tenemos aisladores AF como se esperaria para interacciones

de iones magnéticos mediados por el oxigeno (super-intercambio).

- Cuando se dopa con Sr hasta el nivel x = 0.175, el sistema se vuelve
ferromagnético con una temperatura de Curie cercana a la temperatura
ambiente, bajo la cual el material se vuelve Metalico.

- El mecanismo se puede entender de la siguiente manera:
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Intercambio anisotropico

- Es posible para la interaccion spin-orbita jugar un papel similar a la del
atomo de oxigeno en super-intercambio

- Aqui, el estado excitado no esta conectado con el oxigeno sino que se pro-
duce por la interaccion spin-orbita en uno de los iones magnéticos

- Existe entonces una interaccion de intercambio entre el estado excitado de
un ion y el estado fundamental del otro ion. Esto se conoce como la
interaccion de intercambio anisotropico, o también como la interaccion
Dzyaloshinsky-Moriya.

—

H py =D S, xS,

- El vector D desaparece cuando el campo cristalino tiene una simetria de
inversion con respecto al centro entre los dos iones magnéticos.

- En general D no desaparece y es paralela o perpendicular a la linea que
conecta los dos espines, dependiendo de la simetria.

- Esta interaccion trata de forzar a S S, a anqgulo recto en un plano
1 2
perpendicular a D en una orientacion que garantice E < 0
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Ondas de espin

- Un sdlido es ordenado a T = 0 (las fluctuaciones FEre
. . - ’ ’ g R
de punto de cero significan que aun asi los atomos ,‘,.;:-x:f&.f;--c‘.‘.‘.;;g;ﬁ;fs}--.,,....‘._A
no son estaticos). * Gl “*gt&
R 2ty
S g

- AT # 0 el orden es perturbado por las vibraciones de la red
excitados térmicamente, que son cuantizados como fonones.

- El comportamiento de los fonones es caracterizado
wm/2K/u

por una relacion de dispersion, i.e., una relacion en- \
tre la frecuencia angular w y el vector de onda q. 2K m,

Un fondn acustico puede ser generado térmicamente (para
T # 0), porgue no hay un gap de energia para ir desde el
estado fundamental del sistema (¢ =0, w=0) hasta el nivel 0 a4
de fonon acustico mas bajo.

- Un material FM esta perfectamente ordenado a 7=0, pero no a T # 0. El
orden es interrumpido por ondas de espin, cuantizadas como magnones.
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Magnones

- Para una cadena unidimencional: a
H = _2]z§i '§i+1 ‘ * ‘ é ‘ ?

- El campo magnético efectivo seria

Ej:—ﬂz_zj J __ Y55, __ 2 (98 ¢ g 9
a'uj gluBaSj i Sy ™ .

0.5  +S0

iji+l iJi+lj ) T

Mg gHg

2J - s 2J .
ek ( )— S +§

- Y la evolucién temporal de S, seria

4, gt 5 25 (L c
dt h g h
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- Derivacion mas cuantica: H=-2JY 5.5,

d<SJ>:_£<[§j,}[]> :zﬂ<[§j, ...+§j_l-§j+qj.§j+1+...]>

dt h L
e
:%<[S] S J‘]+[SJ 5) Sj+1]>
pero
(57 5,5 )=[87. 57,87 #5787 +50.87] =S [5. 575057 8]
=570} =S}.iS] =i(S;,%3)).
.e.

1S, 5.5, ]=i(S,,x5;) yanalogamente 1S, 5,-8,, |=i(S,.%S))

J Tl J
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- Descomponiendo en el sistema cartesiano: %=27J*,.x(§j_l—§j+l)
d;;“ _ ZhJ 5782, +85,) =i (s2,+52, )]
d;; _ ZhJ [ (s0, 480, )-8 (52, + 85, )]
djti _ 2hJ [S2(S2,+87,) =83 (85, +5%)

- Estado fundamental -> todos los espines alineados en una direccion:

5e5 50 $beed

- Un estado excitado puede ser caracterizada por una desviacion pequefa:

S =S ST=¢g'S S’=¢€S con € <<l y & <<l

J J J
as; 2JS ds” 2
i _ Y _ oy y : JS v .
dr  # [281 € 81+1] dtj :_7[2 i ~ & gj+1]
ds; _
dt
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- Usando ondas planas como soluciones:

8; = Aei(qia—a)t) 8;7 — Bei(qja—a)t)
ag; _2JS 2JS | |
L - 2e)-¢gl,—¢l, | = -iwA= 7(2 BB Be™)

= —ia)A=2J$(2—2cosqa) = —ihwA=4JSB(1-cosqa)

y dgy 2JS X X X '
dt] == [2e/-¢),-¢€), | = -—iohB=4JSA(1-cosqa)

Jj+l

- La solucion no trivial es

A=iB => Las oscilaciones en las direcciones x e y exhiben
un desplazamiento de fase de 90 -

- Entonces, la dispersion de las ondas de espin es

hw=4JS(1-cosqa)

JML - Magnetismo en Materia Condensada - 2012




Como ningun gap aparece a hw = 0, ya las ener-
gias de excitaciones mas pequeifas pueden crear
ondas de spin

8JS/h

X \‘ X I i ioo e
e fJ/f7T

10 T T

2T FTTFPFPPFFTY i
CSuole s Saninleele

- Para pequenos g:

Aw, in meV

ho = 4JS(1 — COS qa) = 2]Sa2q2 — qu O 00 0Doi 0m6 0008 0010

k2 in A

- Por dispersion de neutrones Shirane et al. encontraron, los valores A = 281,
500 y 364 meVA2 a 295 K en el Fe, Co y Ni, respectivamente.
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- La cuantizacion de las ondas de espin es similar a la de fotones y fonones, y
la particula asociada se llama magnon.

- La energia de un modo de frecuencia ®, CON n, Magnones esta dada por
— 1
E,= (nq + 2)ha)q,

- Cabe senalar que los magnones son bosones porque cada magnon repre-

senta un espin invertido deslocalizado. 0 0 00 ﬁ 0 ()

Excitacion térmica de los magones Caso espin 1/2

- En equilibrio térmico el valor medio del numero de magnones excitados en
el modo ¢ esta dado por la distribucion de Bose-Einstein:

1
()=
exp(hw, [k,T)—1
- El niUmero total de magnones excitados a una temperatura T es

Y1, = [ doD(@)(n(w))
q



- La densidad de magnones D(w) esta dado por ho =2JSa*q

D(e) = 1 _[ as, 1 j g’ sin’ 0dOd¢
2r) Y dw/dg Qr)' Y 4JSa’q/n
| dzg’h  nhq hg  hho/2JSd

T Qn) 4JSd%q  8miSa’  8miSa’  8mJSd

1 Y
= | D(w) = )
(@) 47:2(21&12)

- Entonces el numero total de magnones es
1 o\ s w"”
zq“nq = JdWD(w)<n(w)> — 472 (ZJSaz j jo dw pro _q

1 ( kT Y? =, x7 2
- 2( b 2) [Max2— = 12( kBsz 0.0587(47%)
-\ 2JSa 0 e =1 4x-\2JSa
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- El ndmero N de atomos por unidad de volumen es b/a® donde b =1, 2, 4 para
las redes sc, bcc, y fcc.

- (X,n,)/Ns esigual a la variacion relativa de la magnetizacion, entonces

k,T Y
AM 0.0587( k,T\"’ 2, —(maz) 00387
——=(Y\n,)/NS =
M(0) Sb \2JS
AM
— o< T”  Leyde Bloch 7%
M(0)

SrRuO; film
[Moran et al. Sol. State Sci. 11. 1187 2009]
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- Medidas de los magnones por scattering inelastico de neutrones

|
e [111]

2 0.03F [110] }
8 « [100]
= 0.02
5
8
£ 0.01F Co9.92Fep.08 -
& . .
= Sinclair and

o - BlrockhouEe 1960
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Estructura Perovskita

@ o@ CaTiO,
@ 9
g Ca redsc
® D - O centro de las caras
O\Q Q Ti centro del cuerpo
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