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Resumen

En este trabajo se presenta un estudio de algunas propiedades de magneto-
transporte de bicapas de manganitas ferromagnéticas/antiferromagnéticas
(FM/AF) de Lay;3Ca;,3MnO3/ Lay/3Cas,3MnO3. Este estudio se llevo
acabo empleando el método de Monte Carlo, combinado con el modelo de
Drude y Kronig-Penney. Para realizar estas simulaciones se desarrollaron
interfaces graficas que permitieron una interaccién amigable con el usua-
rio y ademas, observar el proceso de las simulaciones en tiempo real. Se
obtuvieron resultados de resistividad y magnetorresistencia en funciéon de
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la temperatura y del campo magnético externo aplicado. Las curvas de re-
sistividad en funcién de la temperatura presentaron un minimo alrededor
de la temperatura de canteo y un maximo alrededor de la temperatura de
Curie, T¢. Se observd una disminucién en la resistividad y un aumento en
la magnetorresistencia con el aumento del campo magnético externo. Por
otro lado, las curvas de resistividad en funcién de la temperatura mostra-
ron una simetria para valores positivos y negativos de campos magnéticos.
Ademés, a bajas temperaturas, por debajo de T¢, la resistividad presento
un desdoblamiento produciéndose dos maximos y formado ciclos de histé-
resis.

Palabras clave: resistividad; magnetorresistencia; Monte Carlo; manga-
nitas; puntos criticos.

Graphic Interface Implementation for Studying Mag-
netotransport Properties in Bilayers of Manganites
Type Perovskite

Abstract

In this work, a study of some magnetotransport properties of manganite
bilayers of ferromagnetic/Antiferromagnetic (FM/AF) Lay,3Ca;3sMnO3/
La, /3Cas/3MnO3 is presented. This study was carries out using the Monte
Carlo method combined with Drude and Kronig-Penney models. For do-
ing the simulations, graphic interfaces for allowing a suitable user interac-
tion were developed. These interfaces also allow observing the simulation
processes in real time. Results of resistivity and magnetoresistance as a
function on the temperature and the external magnetic field were obtained.
The resistivity depending on the temperature presented a minimum around
the canted temperature and a maximum around the Curie temperature,
Tc. A decrease in the resistivity and an increase in the magnetoresistance
as the external magnetic field increases were observed. On the other hand,
resistivity as a function on the temperature showed symmetry for positive
and negative values of the external magnetic field. Moreover, at low tem-
peratures, below T¢, the resistivity presented a splitting, producing two
maxima and forming hysteresis loops.

Key words: resistivity; magnetoresistance; monte carlo; manganites;
critical points.

1 Introduccion
Posterior al descubrimiento de la magnetorresistencia colosal (por sus siglas

en inglés Colossal Magnetoresistnace CMR), las manganitas tipo perosv-
kitas descritas como RE;_;AE,MnO3 (RE y AE son elementos trivalentes
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de tierras raras divalentes de metales alcalinos respectivamente) han si-
do ampliamente estudiadas [1],[2]. La propiedad mas fundamental de estos
materiales es la fuerte correlaciéon entre la estructura y las propiedades
magnéticas y de transporte. El fenémeno de magnetorresistencia consiste
en una gran disminucién en la resistencia eléctrica debido a la aplicacion
de un campo magnético externo [3],[4]. El sistema La;_,Ca,MnO3 ofrece
un rico comportamiento magnético dependiendo de la estequiometria con
potenciales aplicaciones tales como sensores de campos magnéticos, mag-
netometros, discos duros y cabezas lectoras [5]. En aplicaciones modernas,
la clave para modificar y controlar las propiedades magnéticas se basa en el
diseno de estructuras magnéticas gobernadas por la estequiometria [6],[7].
En la literatura se pueden encotrar diversos trabajos que presentan simu-
laciones de propiedades magnéticas del sistema Laj_,Ca,MnO3 como el
realizado por Restrepo-Parra y sus colaboradores [5]. En este articulo se
llevaron a cabo simulaciones empleando el método Monte Carlo de esta
manganita con diversas estequiometrias con el fin de reproducir las tempe-
raturas criticas y construir el diagrama de fase magnético de este material.
En este trabajo se pudieron determinar algunas constantes de intercambio
entre iones de manganeso, que posteriormente permitieron llevar a cabo
otros estudios de propiedades magnéticas y magnetotransporte. La litera-
tura presenta una gran variedad de trabajos de simulaciéon de manganitas
de esta misma familia como el llevado a cabo por Naji y sus colaboradores
[8]. Ellos realizaron un estudo de propeidades magnéticas del compuesto
LaMnO3 empleando los métodos ab initio y Monte Carlo. En este trabajo
se obtuvieron temperaturas y exponentes criticos de este compuesto. De-
bido a sus numerosas aplicaciones, las propiedades de transporte eléctrico
de estos materiales han sido ampliamente estudiadas en forma experimen-
tal. Por ejemplo, Chen y sus colaboradores [9] investigaron el efecto de
magnetorresistencia colosal en peliculas delgadas de Lay/3Ca;/3MnOg cre-
cidas epitaxialmente sobre sustratos de SrTiO3 (001) por deposicion por
laser pulsado. Similarmente, A. De Santis y sus colaboradores [6] inves-
tigaron las propiedades estructurales y eléctricas de peliculas delgadas de
Lag 7Cag3MnOs3 crecidas por sputtering DC. Estas peliculas mostraron alta
CMR a campos magnéticos bajos. Sin embargo, no existen muchos trabajos
tedricos y simulaciones en la literatura que se dediquen al estudio de pro-
piedades magnéticas y de magnetotrasporte. Un trabajo publicado por N.
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Vandewalle y sus colaboradores [10] llevaron a cabo un modelo del compor-
tamiento de peliculas delgadas de Lag/3Ca;/3MnO3s empleando el modelo
de Ising aplicado a una red bidimensional. Ellos obtuvieron la resistividad
y la magnetorresistencia como una funcién de la temperatura. Sin embargo,
no se encuentran en la literatura muchos estudios de la dependencia de la
resistividad con el campo magnético externo aplicado. Ademas, se requie-
re la aplicaciéon de métodos mas realistas como le modelo tridimensional
de Heisenberg. Este modelo fue empleado recientemente por E. Restrepo
y sus colaboradores [11] para simular propiedades de magnetotransporte
en manganitas de LCMO. Los autores presentan el estudio de propiedades
magnéticas y de magnetotransporte de las manganitas Laj_,Ca,MnO3 y
La;_,Ca,MnOj3 por separado, al contrario del presente trabajo, obsrvando
su comportamiento metalico y aislante respectivamente.

En este trabajo se presentan resultados de propiedades de magneto-
transporte dependiendo de la temperatura y del campo magnético externo
en bicapas FM/AF de Lay/3Ca; 3MnO3/La; ;3Cag/3MnO3. En estas simu-
laciones se empled el método de Monte Carlo y el modelo de Heisenberg
combinado con el modelo de Kronig-Penney y la formula de Drude.

2 Implementaciéon del modelo

En las simulaciones llevadas a cabo en este trabajo se emple6 el modelo
de Heisenberg que representa la interacciéon de los iones magnéticos Mn3+
y Mnd+, mientras que el oxigeno, lantano y calcio son considerados no
magnéticos y no se tienen en cuenta en el Hamiltoniano, el cual se describe
por [12, 13]

H=-Y J;Si.S5— K> (Si.a)” =) S.H (1)
i#j i i

El primer término corresponde a la interaccién entre los vecinos mas

cercanos, donde ‘572 y ‘SE‘ toman valores de 2 para Mn?** y 3/2 para

Mn?*, de acuerdo con las configuraciones electronicas. Ji; es el parametro

de intercambio que depende del tipo de las interacciones iénicas Mn*+d3-
! !

Mn?+e9 Mn?+43_Mn3+¢9" y Mn3+e9-Mn3+¢9". Los los valores empleados en

este estudio se tomaron de estudios previos realizados por los autores [14].
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La distribucién de los iones de manganeso y el ordenamiento orbital se lle-
v6 a cabo de acuerdo a lo reportado en la literatura por Wollan y Koehler
[15] y E. Dagotto [16]. Los espines tienden a orientarse en la misma di-
reccién a temperaturas por debajo de T y a desordenarse para T > T¢
esta interaccion se representa con J;; > 0. El Segundo término se refiere a
la anisotropia magnetocristalina con K, como el valor constante de aniso-
tropia del material en bloque [17]. El vector unitario a indica la direccion
del eje facil que fue tomado en la direccion cristalografica [100] [17]. El
tercer término corresponde al efecto Zeeman, interaccion debido al campo
magnético externo aplicado H.

Para la simulaciéon de las propiedades de transporte eléctrico se combi-
naron tres elementos en una forma mas realista, con el fin de enfatizar el
papel de los grados de libertad magnéticos de acuerdo al modelo de Hei-
senberg para espines, la formula de Drude para la conductividad eléctrica
y el salto o la dispersion de los electrones. Usando estos elementos basicos
se tiene en cuenta el efecto de clusters sobre las fluctuaciones [10].

En este modelo se deben tener en cuenta diversas consideraciones. Pri-
mero, el nimero de portadores es independiente del campo y de la tempe-
ratura. Segundo, la distorsiéon de la red debida a la temperatura es despre-
ciable. Tercero, en vista de los enlaces de tipo covalente-metéalico parciales
en el plano, se supone que los portadores cuasi-localizados (electrones) no
tienen espin teniendo un movimiento de salto lineal a lo largo del campo
eléctrico impuesto a través de la red. La fuerza de Lorentz es despreciable
debido a la corta trayectoria libre media [11].

En la simulacién, los electrones se mueven desde la parte inferior hacia
la parte superior de la muestra. Por otro lado, la temperatura juega un
papel importante en la configuraciéon de espines. Si T' >> T, los espines
se orientan aleatoriamente y la conduccion electrénica es dificil, aumentan-
do la resistividad. Por otro lado, si T' << T, los espines tienden a ser
orientados en la direccién de campo magnético, mejorando la conducciéon
electronica. La siguiente expresion representa la probabilidad p de que un
electron sea transmitido a través de la muestra [10]:

P = exp(—v9) (2)
Consecuentemente, la probabilidad de que un electrén sea bloqueado es
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1 —p. El factor v es un parametro adimensional que juega un papel de una
barrera de potencial y § corresponde al tamano del cluster. No existen re-
tenciones electrénicas en el sitio. No se han tenido en cuenta ademas otros
tipos de dispersion como los debidos a los fonones. En cada paso de tiempo
se recalcula la estructura magnética de acuerdo al procedimiento estdndar
Metropolis-Monte Carlo. Se cuenta el niimero de veces que los portadores
son dispersados antes que alcancen la parte superior de la muestra. Es-
te pardmetro se denomina vs,¢. De esta forma, la resistividad se obtiene
directamente a partir de la formula de Drude [10]:

P X vtot/d (3)

donde d es el espesor de la muestra. Aqui el tiempo de relajacién no se
tiene en cuenta; sin embargo, el nimero de veces que el electrén colisione
antes de pasar a través de la pared magnética, dando un incremento a la
frecuencia de colision v = vy /d es considerado. Esta es una consideracion
puramente geométrica y no una consideraciéon de fluctuaciones térmicas.
Para determinar la frecuencia de colisiones que sufre un electrén antes de
cruzar la muestra, se emplea la siguiente expresion [11]:

d X
Vot = d + > [L—exp(—9)] (4)

=1

Siendo (1 — exp(—~9)) la probabilidad de que un electron permanezca
bloqueado ¢ sucesivas veces por una pared magnética antes de ser transmi-
tido al siguiente sitio. La resistividad se define como [16]:

p= (5)

ne3r

siendo m,=9.1x1073! kg la masa del portador (electrén), e=1.602x10~1°
C y n es la densidad de portadores que toma valores de 1.144x10%® m—3
para Lag/3Ca; 3MnOgz (FM) y La; ;3Cag/3MnO3 (AF). Estos valores se cal-
cularon empelando conceptos béasicos. Ahora supongamos que v = 1/7, se
tiene entonces:

(6)
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La expresion final para la resistividad d.c. estda dada por:

TMeVtot

De acuerdo a la literatura, el tiempo de colision es del orden de 1x10~1°
s [18], y entonces el nimero de colisiones por segundo es del orden de 1x10'?
Hz. La expresion final es:

3,54210% vy
— DTy ot 8
p 7 (8)

Reemplazando la densidad de portadores en la Ecuacion (8), para las
capas FM y AF respectivamente se obtiene:

3,1v
drm
52,80
PAF = tot (10)
dar

Para Lag /3Ca; ;3MnOs y La; ;3Cag/3MnOs3, dpas y dar son los espesores
de las capas FM y AF respectivamente. Las unidades de la resistividad
son Ohm-cm si el espesor estd dado en cm. Obteniendo la resistividad para
campo cero p(0) y campo diferente de cero p(h), la magnetizacion esta dada
por [9, 19].

MR:pmgaww (11)

Las simulaciones numeéricas se desarrollaron empleando el método Mon-
te Carlo en cada temperatura, combinado con el algoritmo Metropolis ba-
sado en la obtencion de numeros aleatorios [20]. Se obtuvieron resultados
en enfriamiento, partiendo desde una temperatura alta en el estado para-
magnético hasta llegar a temperaturas bajas en el estado ferromagnético.
Para cada valor de temperatura, se emplearon 5x10* pasos de Monte Carlo
(MCS) descartando los primeros 2x10* MCS para obtener las propiedades
de equilibrio. Se establecen las siguientes dimensiones para el sistema: L=12
cmu (celdas magnéticas unitarias). dppr=9 cmu y d4p=6 cmu son los espe-
sores de las capas ferromagnéticas y antiferromagnéticas respectivamente.
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Con el fin de mantener la estequiometria, las dimensiones empeladas son
miltiplos de tres, ya que existen tres tipos de iones en las muestras. L se es-
cogi6é como 12 cmu, debido a que para valores de este orden las dimensiones
no afectan el resultado. Las dimensiones de las muestras simuladas fueron
L x Lx (dpar+dar). Los espines se consideran con condiciones periodicas
a lo largo de las direcciones del plano (zy) y condiciones de frontera libre a
lo largo de la direccién z para preservar la geometria de pelicula delgada, L
debe ser mayor que el espesor para mantener la estructura cuasi bidimen-
sional. Este método es comtnmente empleado en otros trabajos reportados
en la literatura para la simulaciéon de peliculas delgadas |21, 22]

3 Resultados y analisis

En las Figuras 1 y 2 se presentan la interfaces grafica para el célculo de la
resistividad en bicapas FM/AF, construidas para calcular la resistividad
en funcién de la temperatura y en funciéon de campo magnético externo
respectivamente. En estas figuras, en los paneles superiores, se presentan
esquemas de las muestras simuladas con los tres tipos de iones magnéticos
que componen el material. En los paneles inferiores izquierdo e inferior cen-
tral se incluyen las ventanas empleadas para el ingreso de los parametros,
mientras que en los paneles centrales se presentan las graficas producidas
durante las simulaciones. En la parte superior de las interfaces gréficas se
presentan los botones utilizados para realizar los procesos computacionales
necesarios para la simulacién, como son captura, almacenamiento y grafica
de datos entre otros. Por medio de estas interfaces se obtienen las diferentes
curvas de resistividad como las presentadas en las Figuras 4, 3 y 5.

En la Figura 4 se presentan graficas de resistividad en funcién de la tem-
peratura a diferentes campos para bicapas de LCMO(FM)/LCMO(AF).
Las curvas presentan dos caracteristicas especiales: un méximo alrededor
de la temperatura de transiciéon o temperatura de Curie, TC, y un minimo
alrededor de 150 K, cerca de la temperatura de canteo de los espines. Esta
temperatura es el resultado de la mezcla de capas F'M y AF en la inter-
face [23]. Lin y Millis [24] reportaron un resultado similar para sistemas
FM/AF de manganitas de este tipo. Ellos reportaron temperaturas de can-
teo alrededor de 140 K y momentos magnéticos pequenos. Analizando las
curvas, se observa una tendencia decreciente con una pendiente negativa a
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bajas temperaturas, correspondiente al comportamiento aislante de la capa
AF, que es dominante en esta region. Posterior a la transicién de canteo,
la resistividad tiene tendencia creciente, con pendiente positiva, correspon-
diente a la contribucién de la capa FM, hasta llegar a la temperatura T
que depende del campo magnético. Finalmente a temperaturas superio-
res a T, ambas capas se encuentran en la fase paramagnética (PM) con
comportamiento aislante, presentado nuevamente tendencia decreciente y
pendiente negativa.

Por otro lado, la influencia del campo es evidente en las curvas de re-
sistividad en funcién de la temperatura de la Figura 4. Se pueden observar
dos caracteristicas relevantes. La primera, es la tendencia a disminuir de
la resistividad a medida que se incrementa el campo magnético. Esto se
debe a que los espines tienden a alinearse en la direccién del campo mag-
nético externo, fortaleciendo el efecto de doble intercambio entre iones y
facilitando la movilidad de los electrones, que pueden saltar mas facilmente
entre iones que tiene espines con la misma orientacién; ademaés, el campo
magnético externo favorece la presencia de la fase FM [18]. Para el caso de
bicapas FM/AF, es necesario tener en cuenta que la capa FM es fuerte-
mente influenciada por campos magnéticos externos, mientras que la capa
AF es practicamente insensible a este agente externo. [25].

Otra caracteristica observable es el corrimiento del méximo, (el valor de
la temperatura critica) a valores méas altos, a medida que se incrementa el
campo magnético. En un sistema magnético existe una competencia entre
el efecto de la temperatura que tiene a desordenar el sistema y el campo
magnético externo aplicado que tiende a ordenar los dominios magnéticos
en su direccion. Al incrementar el campo magnético externo, el sistema
magnético requiere una mayor temperatura para desordenarse y realizar
una transicion a la fase paramagnética [26].

La Figura 3 presenta curvas de magnetorresistencia en funciéon de la
temperatura para bicapas de LCMO(FM)/LCMO(AF) a diferentes campos
magnéticos externos. La magnetorresistencia presenta un maximo alrede-
dor de la temperatura de transicién, en done el sistema presenta la mayor
eficiencia. Por otro lado, se observa un fuerte incremento de la MR con el
campo; es decir, el material se vuelve mejor conductor. Nuevamente esto se
debe a la alineacién de los dominios en la direccién de campo, facilitando
el salto electrénico entre iones magnéticos.
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La Figura 5 presenta curvas de resistividad en funcion del campo a di-
ferentes temperaturas (T'=300, 260, 200 y 100 K). Existen grandes cambios
tanto en los valores como en la forma de las curvas. En todas las curvas,
la resistencia tiende a disminuir a medida que el campo aumenta en ambas
direcciones (positiva y negativa). Esto se debe a que los espines tienden
a orientarse en la direccién de campo, facilitando la movilidad electrénica
como se habia mencionado antes. Finalmente, cuando la temperatura es
superior a T¢, la bicapa pasa a un estado paramagnético-aislante y por lo
tanto la resistividad es alta. A partir de la Figura 5 se observa la evolucion
del méximo con el incremento de la temperatura. A altas temperatura, por
encima de T, la resistividad exibe un tinico maximo a H = 0. Sin embargo,
para temperaturas por debajo de T, se presentan dos maximos en las cur-
vas de resitividad. Este comportamiento se considera como un fenémeno de
histéresis en la resistividad. Mientras que para T > T¢ las trayectorias de
aumento y disminucién de la resistividad son practicamente iguales, para
T < T¢ estas dos trayectorias son diferentes. Ademas, los méximos en la
resistividad ocurren a Ho #0. En la literatura se encuentran trabajos que
reportan una estrecha dependencia entre la resistividad y la magnetizacion
M(T, H)|27|

p(H,T) = pole”MUTTI/Mo] (12)

Donde pg es la resistividad maxima con H=0 y Mj es la magnetizacion de
saturacion.
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Figura 1: Interfaz grafica empleada para obtener propiedades de magnetotrans-
porte en funcion de la temperatura en bicapas de LCMO(FM)/LCMO(AF).
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Figura 2: Interfaz gréafica empleada para obtener propiedades de magne-
totransporte en funciéon del campo magnético externo en bicapas de LC-
MO(FM)/LCMO(AF).
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Figura 3: Magnetorresistencia en funciéon de la temperatura para bicapas de
LCMO(FM)/LCMO(AF) a diferentes campos magnéticos.
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Figura 4: Resistividad en funciéon de la temperatura para bicapas de LC-
MO(FM)/LCMO(AF) a diferentes campos magnéticos.
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Figura 5: Resistividad en funcién del campo magnético externo para bicapas de
LCMO(FM)/LCMO(AF) a diferentes temperaturas.

4 Conclusiones

Se llevaron a cabo simulaciones de resistividad y magnetorresistencia de bi-
capas de manganitas del tipo perovskita Lay 3Ca; ;3sMnO3/La; ;3Cag/3MnO3
dependiendo de la temperatura y el campo magnético externo aplicado,
empleando el método de Monte Carlo y las aproximaciones de Drude y
Kronig Penney. Los resultados fueron obtenidos empleando interfaces gra-
ficas amigables con el usuario. La resistividad presenté un comportamiento
producto de la combinacién de las fases ferromagnéticas y antiferromagné-
ticas en las bicapas, mostrando temperaturas de canteo ¢ criticas propias
de estos sistemas. Los valores de los puntos criticos y las intensidades de
las curvas son fuertemente afectados por el campo magnético externo y la
temperatura. El campo externo tiende a favorecer el salto electronico entre
iones, disminuyendo la resistividad y a aumentar la magnetorresistencia,
mientras que un aumento en la temperatura incrementa el desorden de los
espines produciendo un incremento en la resistividad.
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