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Por meio de cálculos de primeiros princípios, nós investigamos a natureza do 
acoplamento de troca no Fe bcc em nível microscópico. A análise da estrutura 
eletrônica básica revela uma diferença drástica entre os orbitais 3d das simetrias Eg e 
T2g. Estes últimos definem a forma da superfície de Fermi, enquanto os primeiros 
formam níveis de impureza que interagem fracamente. Demonstramos que, como 
resultado disso, em Fe os orbitais T2g participam de interações de troca, os quais são 
apenas fracamente dependentes da configuração dos momentos de spin e, portanto, 
podem ser classificados como semelhantes a Heisenberg. Esses acoplamentos são 
mostrados para serem acionados pelo assentamento de superfície Fermi. Em contraste, 
para os estados Eg, a imagem de Heisenberg se quebra, pois a contribuição 
correspondente às interações de troca é mostrada como fortemente dependente do 
estado de referência do qual são extraídos. Nossa análise do acoplamento de vizinho 
mais próximo indica que as interações entre estados Eg são principalmente 
proporcionais à integral de hopping correspondente e, portanto, podem ser atribuídas a 
uma origem de troca dupla. Ao fazer uma comparação com outros metais de transição 
magnética, colocamos os resultados do Fe bcc em contexto e argumentamos que o 
ferro tem um comportamento único quando se trata de interações de troca magnética. 


