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O estudo das interacdes magnéticas em sistemas bulk e nanoestruturas permite o
acesso a origem microscopica de algumas propriedades desses materiais, e também a
predicdo de propriedades tais como temperatura critica, susceptibilidade magnética,
existéncia de magnetismo ndo colinear etc. Neste trabalho, utilizamos célculos de
primeiros principios através do método Real Space Linear Muffin-Tin Orbitals Atomic
Sphere Approximation (RS-LMTO-ASA), o qual é baseado na Teoria do Funcional da
Densidade (DFT), a fim de investigar e quantificar as diferentes contribuicées para as
interacbes de troca de Heisenberg (Jij) e de Dzyaloshinskii-Moriya (DM), bem como
para com o magnetismo induzido pela superficie de W(001) em dimeros de Cr, Mn e Fe
adsorvidos na superficie de W(001). Adicionalmente, estudamos propriedades
magnéticas estéaticas de sistemas bulk de Fe e Co através de calculos de dinamica de
spin atomistica. Primeiramente, apresentamos os resultados obtidos para os momentos
magnéticos orbitais e de spin, bem como os valores dos parametros de acoplamento
simétrico (Jij) e antissimétrico (DM) entre os dimeros no estado fundamental.
Discutimos brevemente o papel da hibridizacdo dos orbitais d dos nanosistemas com 0s
elétrons do substrato e a relevancia da interagdo spin-orbita. Nos sistemas bulk de Fe e
Co, analisamos a variagdo da magnetizagédo total em fungcdo da temperatura e sua
dependéncia em relacdo ao tamanho do sistema, com o objetivo de determinar a
temperatura de Curie e a suscetibilidade magnética desses metais.
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