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La observacion de ferromagnetismo en el ZnO puro sugiere que el ferromagnetismo en este sistema
esta correlacionado inequivocamente con los defectos estructurales y constituye una evidencia
contundente del caracter intrinseco de dicho fenémeno. Este ferromagnetismo emergente en éxidos no
dopados suele denominarse "ferromagnetismo d°" [1] o Magnetismo Inducido por Defectos (DIM). Se
cree que los defectos son los responsables de iniciar la hibridacion en el nivel de Fermi y establecer un
ferromagnetismo de largo alcance [2]. Una pista importante para entender el origen de dicha
manifestacién es que el ferromagnetismo se observa principalmente en peliculas delgadas o
nanoparticulas y no en muestras volumétricas. Este hecho sugiere que se trata de un fenémeno
fuertemente relacionado con las superficies.

Previamente y de manera experimental hemos estudiado el fenémeno de ferromagnetismo d° en
polvos submicrométricos de ZnO hidrogenados. Demostramos que para este sistema la respuesta
ferromagnética a temperatura ambiente puede activarse y desactivarse respectivamente mediante
recocido térmico en atmdsferas de H, y aire. Las caracterizaciones estructurales y espectroscopicas
evidenciaron claras distorsiones en los entornos quimicos de los atomos de Zn y pudimos asociarlas a
la formacion de defectos. A partir del analisis de espectros XANES y de XMCD vimos que el hidrégeno
se incorpor¢ a la estructura ZnO actuando como un donante poco profundo que transferia electrones a
la banda de conduccion (4s-Zn) [3].

Mediante célculos de energia total por métodos de primeros principios investigamos la adsorcion del
hidrégeno atémico sobre la superficie polar Zn-ZnO (0001) para diferentes grados de recubrimiento
superficial. Calculamos la configuracidn mas estable en funcién de la separacion entre el H y la
superficie. Ademas, hemos simulado los modos de vibracion Raman dependiendo de la ubicacién del
hidrogeno dentro de la estructura y sobre la superficie Zn-ZnO (0001). Los presentes resultados
muestran que el ferromagnetismo manifestado depende integramente de interacciones netamente
superficiales que implican la transferencia de carga desde el nivel 1s-H a los niveles 4s-Zn y 4p-Zn.
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