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Au cours de ce@minaire nous f@senterons des calculs de struclextronique permettant d’'integter des
experiences&centes effectes au SPEC de mesure de conduégiéctronique travers des contacts atomiques
par la technique de la jonctiol cassure. Ces e&pences montrent que la conductvélectronique dans les
contacts atomiques deataux de transition ma@tiques 3d (Fe,Co,Ni) psente des prof@ies de forte maggto-
résistance anisotrope. C'éstlire que la conductivétdepend du champ magtique appliqé et de son orientation.

La mocklisation de ce pdnonene physique s’effectue en plusiew@tapes : tout d’abord une description
réaliste de la configuration atomique au niveau du contact, ensuitecterenihation de la structuidectronique
et magtique du systme forné de dewélectrodes “semi-infinies” connexs par une jonction atomique, enfin
le calcul de la conductance balistigai¢ravers la jonction.

Nous montrerons que le couplage spin-orbitegeldprigine de la magatoesistance anisotrope mais les ef-
fets de polarisation orbitale induits par les interactiélestroniques anisotropes au niveau de la jonction jouent
également undle essentiel notamment lorsque le contact atomique se fait par l'iatkaime d’un fil monoato-
mique. En fait seule la prise en compietaillee des interactions coulombiennes permet de reproduire correcte
ment le comportement eggmental, en particulier la forme eréereau de certaines courbes de n@g@sistance.
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