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Introduction

Expérience de transport électronique dans des

Motivation  ="F% A i :
jonctions a cassures magnétiques (Fe,Co,Ni).
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Courbe conductance=0(d)

Plateaux de conduction
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Introduction
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Introduction

Quelques principes de base du transport
électronique dans un matériau magnetique

C@J asymetrie entre

_ spin up et spin down
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« Splitting » d’échange

Modéle de Mott

Le courant est d( aux électrons s
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Introduction

Les bases de I'électronique de spin « classique »

Configuration P Configuration AP
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Introduction

I'électronique de spin balistique et atomique

(
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Modélisation: démarche

1.
Dynamique
oléculaire

2.
Calcul liaisons fortes
autocohérent
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Modélisation atomique
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Structure électronique: liaisons fortes
Ho =2 [IA)(iA|H]iu){ix]

I I I- I I I I I
A=
i—atome Intégrale de saut
A=orbitale ,B”” _<
iAIH|ju)

A

B(R)

R

Niveau électronique de l'orbitale A
=(iA[H]iA)

- parametres a determiner (ajustement sur calculs ab-initio)
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Structure électronique: magnétisme
H=H.+H. H. Interaction €lectron-électron
0 nt M intra-atomique
» Hartree-Fock (HF)« complet »
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» Modele de Stoner
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Probleme auto-cohérent

n — H(Ioln) - H|(,U>:E|(ﬂ> = LPout T
Eur. Phys. J B 55, 23 (2007).

Phys. Rev. B 76, 024412 (2007). N, =F (0 Oout)
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Structure électronique: magneéetisme (parametres)

Les parametres d’interaction

=9 « Hartree-Fock U, ., =Fonction lineaire(A,B,C)

A B,C :paramétres de Racah mmm=p> U,J,B

B/J~0.14
+ .
e Stoner | = J 56‘] | . parametre de Ston
,-E-OUZ' | | T T
%2.-752— | Fer
S 250F I - i
e | ~leV > Moment de spin
; z.oog | U~J~0.7eV
E | B~0.leV > Moment orbital
g relelonl bl do [£ - 60meV ]

RWS (a.u.)
J. Phys.: Condens. Matter 18 (2006) 6785-6813.
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Structure électronique: couplage spin-orbite

HSO = Z El I‘i 'Si
i 7 9
Implications du couplage spin-orbite
X
i i Anisotropie de la _
AnISOt,erle pd band Moment orbital
magnétique structure de bandes
33E I d=429 3 2 D y 5 7 3
L / S+ /f// 5!
%2; 2z G-:Nf i oy ’ ML - Ol/’lB (V0|ume)
2 | s - M, ~0.5-1y, (fil)
e 4 Gt [l G 1 St ? R
m = ' (selon le modéle)
SHot 6=0 a1 ot 0=n/2 M—-s
k k 1

J. Phys.: Condens. Matter 18 (2006) 6785-6813.

Effets amplifies par le modele HF en basse dimension (polarisation orbitale)
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Transport electronique (intro)

diffusion cohérente

CH} I‘(E)e ik(E)z '8 A t(E)e'k(E)Z
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=2 J(HE - i) ~f(E - )T (E)dE T(E) =t(E)Y=
2
Uy = =€V oy =S T(E N
V petit h

2
e
- Quantum de conductance F
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Transport electronique (intro)

Fil infini idéal: transmission parfaite

Ce:] Q..Q{%...QQQ...Q

A E 4
= 28 S ol |
plusieurs bandes:
\\-/ K 1 nombre de bandes coupant
v _-_21&‘ _____ T(E) le niveau de Fermi (k>0)

Fil avec un défaut
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Fil infini - n=3 y:,B [rOle important]
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Transport electronique (paroi magnéetique)

227A
M=3,2 Mg

SR VY'Y Y V.

Structure de bandes

Transmission | ko
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Transport electronique (paroi magnéetique)

« Défaut magnétique

=11 606000 —

Transmission du fil sans défaut E

Transmission

SR R
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Transport electronique (paroi magnéetique)

« Defaut magnétique

11 - 000009 —

Transmission

3 1 1 I
-6 -4 2 a

Ehergie
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Transport electronique (paroi magnéetique)

« Défaut magnétique

o1 006090 —

Transmission

P 1 1 I
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Transport electronique (paroi magnéetique)

« Défaut magnétique

w11 0eaee (| —

Transmission
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Transport electronique (paroi magnéetique)

« Défaut magnétique
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Transport electronique (paroi magnéetique)

« Defaut magnétique
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Transport electronique (paroi magnéetique)

« Defaut magnétique
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Transport electronique (paroi magnéetique)

e Conclusion: Faible magnéto-résistance de paroi

1

Impossibilité de construire des « devices » sur ce principe

SAUF SI

Paroi tres étroite

(dans une constriction)
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Transport electronique (modélisation du systeme reel)
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Transport electronique (modélisation du systeme reel)

C

et

T(E)=Tr (I G.IN:Gc)
G.=(E-H.-%, -5.)"

r|_/R = I(ZL/R _ZL/R)
— 1\ /t i .
ZL/R _VL/RC (E —HL/R) VL/RC Self-energy des électrodes

Fonction de Green du contact

S
9 . (E) —— — Fonction de Green de surface
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Transport electronique (modélisation du systeme reel)

C

o B

G. :(E—HC)_1 G. :(E—HC—ZL—ZR)_1
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E "E
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Transport electronique (modélisation du systeme reel)

C

T(E)=Tr(I G.I G

TE)=Tr)=>|r,|” ; o0o<|[ <1
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Retour a notre probleme

Magnétorésistance anisotrope dans les jonctions a cassure magnétiques

conductance
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Interprétation s

7 0

eduisante
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Interprétation séduisante

19 Fil infini
Modéele HF
C:ajl | o R ' ol 2
X 4__0 =0 | Ll_lj @ =r/2
S 2
:}ﬁ A 1:'
3 2 = — |
" 4F 53 J;j
| | | | | | | | | |
B X0 l: -»-lz 6 8- X0 2 4 6 8
k Transmission k Transmission
T(Ef) A
7 b----
6 . i
0 @ 12 6

DSM/DRECAM/SPCSI SPEC Oct. 2007 30



Interprétation séduisante mais simpliste
*Existence de nanofils tres peu probable

Seuls Au, Pt et Ir forment des fils

P [T ] [FR¥] T TR amru
@ RN I : I I I

H. Ohnishi, Y. Kondo and K. Takayanagi, Nature 295, 780 (1998)

*Ordre de grandeur de la conductance
e’ e’
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Transport electronique d’une jonction realiste

Modele de Stoner et Modele HF

Champ magnétique B=2T

Configurations non colinéaires
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Transport electronique d’une jonction realiste

Calcul de structure electronique
sur le « nanocontact » C

Détails techniques

Résolution de I'equation de Schrédinger
sur le systeme fini: C

N, ~150
Nspin—orb = 2 X 9

Conditions aux limites périodiques

N =N_ xN =2700

at spin—orb

Critere de convergence stricte

on =|n,,, —n,|<107°(e)

-E,|<107°(eV)

out

JE =|E

out

(HC )i/la,j,ua'
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Transport electronique d’une jonction realiste

— = Calcul de la conductance

Détails techniques
Raccordement avec les électrodes
(réepétition d’'une bicouche de volume)

Calcul des fonctions de Green de Surface:
méthode itérative

Y V V
 Ho ---- Hy H, H,

0
V

Vv
HO
0 V* H,
.. 0 0 V' H,
g°>(E)=(E-H,-Vg(ENV")™

| | T(E)=Tr(I' G.I' ;G)
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0

Stoner

HF

Transport electronique d’une jonction realiste

T(E)

T(E)

E-E, (eV)
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Transport electronique d’une jonction realiste

Courbe de magnéto-résistance

T T | T T

5ol Stoner . HF ($2)-|22
2 — 2

> F i i

= 18K — —1.8
1.6 - _(S1) ] —1.6
Lar | | I I IR IR B

0 20 40 60 8 O 20 40 60 80
B[deg] B[deg]

2
La conductance n’est pas multiple de eA

Bon signe de la MR
MR~10%
Courbe continue

DSM/DRECAM/SPCSI

Bon signe de la MR
MR~30%
Discontinuité de la courbe de MR
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Transport electronique d’une jonction realiste

2 solutions magnétiques

PR

2 plateaux de conduction - -
B 7| 250 M, -0~ 1.3,
o I _ . ”

Hystérésis

o | | L 14

O[deg] 45 0 45 ap 135 180 295
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Conclusions et Perspectives

/
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Role essentiel de la géométrie locale

Role « exacerbé » des interactions electroniques
au niveau du contact

L’anisotropie des interactions électroniques est renforcé pour des
systemes de basse dimension de faible symétrie
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Conclusions et Perspectives

Etudier et proposer de nouveaux materiaux

(&) Fort couplage spin-orbite du Pt
Pt, CoPt, FePt Obtention de fil atomique

Magnétisme de Fe, Co et (presque) magnétisme de Pt

Simulation de dynamique moléculaire

* potentiel empirique: pas de fil!

£ e lilaisons-fortes?

P,
T7aRNN
yy MRS
gLl

Influence de la différence de potentiel

H M
My
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