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Magnetismo en Metales

Spin density and magnetic moments on Fe(001) surface

Layer-projected density of states (1/eV)
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Modelo de electron libre
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- Se aproxima el potencial real en un cristal
por un pozo de potencial.

- El potencial infinito en los bordes previene el escape de electrones (experimen-
talmente, corresponde a la funcion de trabajo de los electrones.

- Llamaremos gas de electrones libres de Fermi a un gas que obedece la estadis-
tica de Fermi y el principio de exclusidon de Pauli.

- En mecanica cuantica debemos resolver la ec. de Schrondinger.
- Para una particula en un pozo de potencial se tiene:
h
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- Las funciones de onda tienen la forma: k
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- Condiciones periodicas:
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@ incremento de volumen dV (k)

- De acuerdo al Principio de exclusion de Pauli, cada
punto puede tener solamente 2 electrones

o B ] i ® ® Energia de Fermi
- Definimos la energia de Fermi ¢, como la energia ol e ‘
del nivel ocupado mas alto /- o @ |} Nelectrones
e, =—Fk? > o
2m & &
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Ep =%k§

- El nUmero total de orbitales es:

Amkp/3 v 3
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\_, Spin up y down

) 1/3 2/3
3n°N K’ (37N
RS TV 2 ey
m

- La Densidad de estados se puede calcular como:
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- En el modelo del electrdn libre se ignora el potencial periddico debido a la red.

- Incluyéndole como perturbacion (modelo de electrén casi ¥

libre) => muy poco efecto excepto cuando k del electron
esta cerca de un vector de la red reciproca (aparecen
brechas de energia en la relacion de dispersion)

—

¢Qué sucede a T>0?

- Probabilidad que un orbital con energia ¢ esté ocupado a T

1 1.2 T ‘
f(&)= SRS
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u = potencial quimico

- A temperatura cero:
P U=Eg

- En el caso de electrones libres

N
s
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U=E 1_71-_2 l +0| — > : A L \‘l\
d 12 TF T _ | e/hy, in units of llo' K |
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Paramagnetismo de Pauli

- En un metal, los electrones libres tienen espin y pueden alinearse en un campo.

B=0 B>0
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M=y =n)=ti| [ ete+uBrde-[" se—umde]

=t [ g@rde= [ gerde | =t [T glerde

UgB

- Si B->0, por el teorema fundamental del calculo:

M=%tu,[Qu,B)ge)] = 1™ = uu,8(er)

susceptibilidad de Paulia T=0
- AT>O0:

n =1 slextu,B)f(€)de =4[ 1g(e)+1,Bg (©)lf (e)de

M =u§Bj:g’(g)f(8)dg I: ,uéBD g (e)d£+—(k T) ”(8F):|

Expansion de
Sommerfeld

2
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M = p {g(ﬂ)Jr—(k T) ”(SF)}



PO g(e) = g(e,)+(e—£,)g'(€,)+O(e—¢,)

2
/ 72’- V{4
= M= ,Lt,iB{g({;‘F)+(u—8F)g (gF)-I_?(kBT)zg (gF):|
El potencial quimico lo obtenemos a partir de: " =4[ [g(e) B (&) (€)de

//= iy tn, = J:g(e)f (e)de = j:g(e)de + %(kBT ) 8'(€x)

2
EF H T . ;
— &)de + e)de + kTY o'(e El namero de particu-
J.o 8(€) LFg( ) 6 ( B )8 F) las no depende de T

% (1=£)g(E,)+O(H—) + =, T g'(e,)

2

= u~e, +%(kBT)2 8 (&)

g(€)

Entonces,

M = u,B {g(ep) + ﬂ—(kBT )? (g (&) + g"(SF)ﬂ
6 g(€)

JML - Magnetismo en Materia Condensada - 2012



) 77'._2 2 g,z(gF) ”
Por lo tanto: M —uBB[g(eFH o (ksT) (—g ) ¢ (gF)H

: 7 Ll(ge)) g
T)=ulz8(e )y 1+—(k;,T —
X(T) = Hopz8(€r) 6( ) (g(eF)j o)

_ —

- En el caso de electrones libres

1 1
g(g) = Agl/Z, gl(g) — EAE—I/Z, g”(g) _ _ZA8_3/2

) 2 ) c2 2 _gY2
_ F _ T€CF
= Z(T)—#oﬂ38(€F)< 1+?(kBT) (28%2) 4811!2 (

\ — - J

. 20T 2
— Pauli T — 2 € 1+ T
X (T) ILLOILth( F) _12 (_TF]

practicamente independiente de la temperatura (T << Tp)
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Ferromagnetismo de Pauli

- El momento magnético por atomo de hierro en las can-
tidades de estado sdlidoa 2.2 4B £,

=> una descripcion con momentos magnéticos
localizados falla

- FM itinerante: se caracteriza por una magnetizacion
debido a un desdoblamiento espontaneo del espin
de la banda de valencia

2(e) 2(€)

- El aumento en la energia cinética debido al desplazamiento de las bandas es

Ag,, =1g(e.)0¢ O

Ndmero de electrones que se movieron<J _I_—> Ganancia de energia por cada electron

pEero
1 Ep+0€ . Ep—0€
ny—n =% g(e)de—1[ " g(e)de = g(e, )0
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g(e)0e=n,—n =ng con ¢= (magnetizacion reducida)

n

Entonces

Ag,,, =1g(e. )¢ 6 = (n)
2g(&r)

¢Cuanto es la ganancia debido a la interaccion de la magnetizacion con el campo
molecular?
- En la aproximacion de campo medio:

B, =AM =u,(n,—n)) = Ag,=—iM-B,=—+Au(n,—n,)

Definimos
U = /lﬂz (parametro de Stoner-Hubbard que es una
? medida de la energia de Coulomb)

— 1 2 .2
= Ag, =—5Un’g
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- Luego, el cambio en la energia total sera

2
Ae=Ag,, + A€, = Ane)” _ lUn%c’
2g(&r)
nZ
= Ae=——’[1-Ug(e,)
2g(€;) [ ) ]

- Por lo tanto, un desdoblamiento espontaneo del espin se da para Ae <0, i.e

‘ 1-Ug(e,)<0 |
que se conoce como criterio Stoner para el ferromagnetismo
U
1.2 e
\ .
108 \o ;s T \f
W 3 °
sl | 5% /
0.6 \°/.\ T f\. .
6F Pt V. % 0
) :‘\/. \‘ Uy o o \.’
04 \,, ° \ o' 0_.‘./|-/| .r/.\oll .p'l
0.2 1 I I 1 0 10 20 30 40 50
0 10 20 _30 40 50 7

*Ni (o)
Fe/‘/\
* ferro
ﬂ ]Co
\/%/ qe{ \ /\I \%ﬂ
10 20 30 50

Z

JML - Magnetismo en Materia Condensada - 2012



- Para Ug(ep) <1, Megponanea = 0, PErO la susceptibilidad magnética es diferente
de yPauli por la interaccion Coulombiana:

- El cambio en la energia en presencia de un campo magnético es

n’ M?

Ae=—¢*|1-Ug(e,)|-MB = 1-Ug(e,.)|- MB
2g(g,) | ] 2u§g(8F)[ ]
- El minimo es alcanzado cuando
2
0= 928 _ M yge,)]-B = M= Hy8(Er) p
oM 118(€,) 1-Ug(e,)

Pauli

Holsg(er) _ X
1-Ug(e,) 1-Ug(ey)

Z:

Pauli

L.e. X>X debido a la interaccion Coulombiana.

Us(e,)
— N
I
o
L.%—O
z
e

- Ejem. en el Paladio (%6Pd) el criterio Stoner no se cumple, pero Ug(e,) es Sig-
nificativamente mayor que cero => exhibe una mayor susceptibilidad de Pauli . o,diqji“ o ;1
=> Pd es "casi" ferromagnético. N "
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12 7
!
5 0 | T ° =
2 | Fe &
< 1 5 &
wn L - . - e .
s .5 DOS calculada sin polarizacion (i.e, para el caso
> - —
z o & paramagnetico). Un valor grande del DOS se
w - < . V4 . .
= B produce directamente en la energia Fermi, es decir
w gy - o . . .
g i 41 2z el FM parece probable debido al criterio de Stoner
z °r 4 1 ¢
o0 0
<10 -8 -6 -4 -2 0 2
ENERGY RELATIVE TO FERMI ENERGY (EV)
12 4
10 =

El DOS del Pd también presenta una valor grande
en la E, el cual apunta a un comportamiento "casi"
magnético.

INTEGRATED DENSITY OF STATES (...)
>
Ll
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DENSITY OF STATES (STATES/EV) (-]
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INTEGRATED DENSITY OF STATES (.. )
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Una situacion muy diferente esta presente para los
metales nobles como el Cu. El bajo valor del DOS
en la E; indica un elemento no magnético.

~ Tomando en cuenta la polarizacién, el DOS se
comporta de manera diferente para los
electrones mayoritarios y minoritarios.
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Density of states of fcc aluminium
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La banda casi parabdlica es obvia y es ti-
pico de los electrones de valencia (s y p)
de metales simples (sin electrones d), que
muestran un comportamiento de electrdn
libre.

Las "ondas" alrededor de la energia de Fermi son causadas por la estructura de ban-
das y se denominan "singularidades de Van Hove”.

—
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Metal Aislador Metal Semimetal
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FIG. 1. The electronic hand structure of diamond, i
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Expansion de Sommerfeld

1 n
Si f(€)=e(g_ﬂ)/kﬂ+1 , H@E — 0 y H(E) < €

E—>00

entonces
o H - 2n d2n—1
He)f(e)de=| H(E)de+ ) a, kT —H(e)|
con
2n
o =[2-—_|[ 2> Z_p
" 270D (2n)! "
Donde B, son conocidos como numeros de Bernoulli:
1 1 1 1 5
B=—, B=—, B,=—, B,=—, B.=—
6T 7 300 7 427 Y 307 7 66
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