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Az eldadas vazlata

Motivacio: magneses adattarolas, magneses nanoszerkezetek

Elméleti és szamitastechnikai hattér
» Relativisztikus spin-polarizalt elektronszerkezet szamitas
* Ab initio spin-dinamika
e TObbszinth spin-dinamika
Klasszikus spinmodel
A relativisztikus ,nyomaték” modszer

Alkalmazasok, jelenségek
» Magneses anizotropia tombi antiferromagnesekben: IrMn,
» Magneses nanorészecskek

(i) Co lanc magneses orientacidja platina fellleten
(i) Hémérsekleti spin-reorientacio: Co/Au(111)

» Dzsalosinszkij-Moriya kdlcsdnhatas ultravékony filmekben
(i) Magneses mintazatképzddés: Mn/W(110), Mn/W(001)
(i) Spin-hullam spektrum aszimmetriaja: Fe/W(110)

* Rashba felhasadas fémek feltleten: Au(111), Au(110), BiAg(111)



Motivacid  NagysUrliségli magneses adattarolas
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Motivacid  NagysUrliségli magneses adattarolas
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Motivacido  Mer6leges magneses adattarolas

Co and Fe nanorészecskék magneses anizotropiaja
Laboratory of Nanostructures at Surfaces, Lausanne (H. Brune, S. Rusponi)
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Motivacid A méagneses nanostruktirak vizsgalati eszkdzeinek ro  bbanésszer (i fejl 6dése

Spin-polarizalt pasztazo alagutmikroszkép (SP-STM)
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Motivacio

Fe/lr(111)

ARTICLES

PUBLISHED OMLINE: 31 JULY 207 | DOJ: 10.1038/NPHYS52 045

Spontaneous atomic-scale magnetic skyrmion
lattice in two dimensions

Stefan Heinze'* T, Kirsten von Bergmann®* T, Matthias Menzel®?, Jens Brede?, André Kubetzka?,
Roland Wiesendanger?, Gustav Bihlmayer®" and Stefan Bliige F
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a Nano-skyrmion racs
b Atomi felbontasu STM kép
c SP-STM kép

d Az SP-STM képek szimulacioi



Motivacio

Jelenségek
— Oszcillalo kicserélédési réteg-réteg kolcsonhatas
— Orias magneses ellenallas (P. Griinberg, A. Fert, Nobel dij 2007)
— Anizotrop magneses ellenallas
— Aram éltal indukalt magneses kapcsolas
— Meréleges magneses anizotropia
— Fellleti magneses domének, mintazatképzédés
— Spin-reorientacio
— Kicserélédesi hatarfeliileti csatolas (exchange bias)

Spin-palya kdlcs6nhatas
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Szamitogéepes modellezés alapelvekbdl

Sariseégfunkcional elmélet  (Walter Kohn, Nobel dij 1998)
Realisztikus, anyagspecifikus szamitasok

Relativisztikus elmélet (Dirac egyenlet)
Spin-palya kdlcsdnhatas, magneses anizotropia

Green fuggvény (arnyékolt Korringa-Kohn-Rostoker , S KKR) maddszer
A fellleti rendszer geometrigjat egzaktan kezeli
Nagy rendszer (sok réteg) szamolasat teszi lehetévé

Beagyazasos technika véges méret U atomcsoportokra
Az atomfirt és kdrnyezetének kolcsonhatasat egzaktan veszi figyelembe

Ab initio spin-dinamika
Nem-kollinearis magneses rendszerek



Spin-dinamika

1. Az elektronok gyors és a spin(irany) lassi mozgasanak adiabatikus szétcsatolasa:
@ Thopping (10_15 S) << Tspin—flip (10_13 S)

Az elektrondllapotok leirasara hasznalhaté a stacionarius lokalis sriiségfunkcional
modszer (LSDA)

2. Atomi spin kozelités M;=M;¢, = > Spin-konfiguracio {?5

3. A spin-konfiguracio idéfejlédese:

Landau-Lifshitz-Gilbert egyenlet
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LSDA + kényszer — Ab initio spin-dinamika
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Tobbszintl spin-dinamika

1. Klasszikus spin-model

17]
lokélis (on-site) Kicserél édési
anizotropia kolcsbnhatas
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relativisztikus (spin-palya) effektus



Tobbszintl spin-dinamika

2. Parametrizalas: A relativisztikus ,nyomatek” modszer

L. Udvardi et al., Phys. Rev. B 68 104436 (2003)

Nagykanonikus potencial Q{e})=E({e}) - ;z._-’f{{?}] -TS :’{?}}

(merev potencial kdzelités,
nem dnkonzisztens)
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Tobbszintl spin-dinamika

3. Megoldas statisztikus fizikai modszerekkel

Spin-model

1. Atlagtér kozelités

2. Monte-Carlo szimulaciok

3. Landau-Lifshitz-Gilbert egyenlet (Langevin dinamika)

4

Alapallapoti magneses struktura

Curie/Néel hémérséklet

Magneses anizotropia hdmérsékletfiiggése

Reorientacios fazisatalakulasok




Alkalmazasok

Antiferromagneses tombi IrMn 6tvozetek magneses anizotropiaja

» Legelterjedtebben hasznalt ipari antiferromagnes (exchange bias)

Lo IrMns

o Lt Mn
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e Frusztralt AFM — T1 spin-allapot az (111) sikban 3 1

 Magneses anizotropia — forgatas az (111) tengely koril  E(p) = E(0) + Keg 3in? 0



Li> IrMns  (folyt.)

12

T ab initio szamolas

> Ket = 10.42 meV (1)

(még nanorészecskekben is ritkan
van ekkora MAE)
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Kiléphet-e a frusztralt T1 spin-allapot az (111) si  kbdl?

— forgatas az (110) tengely korul —? E (112) sik

K.q i , -
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MAE stabilizalja az (111) sikban

L. Szunyogh et al., Phys. Rev. B 79, 020403(R) (2009)



Atomflrtok, nanorészecskek

Pt(111) feltlet Iépcséélei mentén 6nszervez6dd Co-lancok magneses orientacoja

o Kisérlet: P. Gambardella et al., Nature 416, 301-304 (2002)
— pasztazo alagutmikroszképos kép
— alépcséel iranyaba d6l6 magneses momentum

Coaloms pt terrace m L b konnyd irany
nehéz irany e

» Alacsony szimmetria — nem-trivialis magneses orientacio

» Meghatarozhat6-e ab initio spin-dinamika szamitassal ez a magneses allapot?




A nem-trivialis magneses orientacio oka a lanc altal indukalt redukalt szimmetria
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Spin-dinamika szimulacio B. Ujfalussy et al., Phys. Rev. B 70, 100404(R) (2004)

« Eredmény: kozelit 6leg ferromagneses allapot
@=42° és @p=90°



Hémeérsékleti spin-reorientacio

Planaris Cogss klaszter Au(111) felileten
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Dzsalosinszkij-Moriya kolcsdnhatas 1. E. Dzyaloshinskii, Sov. Phys. JETP 5, 12591262 (1957)
T. Moriya, Phys. Rev. 120, 91-98 (1960)

— 1 N
. A — v I o _ Oy
EDMZ Ei‘]zj EJZDU'[EI' X €;) ahol D;J' —Ecnjv Jg_j
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A. Fertand P. Levy, Phys. Rev. Lett. 44, 1538 (1980) — kozvetett kicserelédeés
(Deék Andras, BME Fizikus BSc szakdolgozat, 2009) 1 5

DM kh. a magneses momentumok nem-kollinearis rendez6dését preferalja:
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Dzsalosinszkij-Moriya kolcsonhatas

Cr trimer Au(111) feltleten

Kiralitas
9

F=—s (07 X .G;)
.“’:-\.,-"E:J:Z '

(27)

3v3
Epy = 5 D. k.

DM vektorok

A. Antal et al., Phys. Rev. B 77, 174429 (2008)



Magneses mintazatképzédés ultravékony filmekben

Mn monoréteg W(110) fellleten M. Bode et al., Nature 447, 193 (2007)

Konstans aramu SP-STM kep
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Lateral displacement inm)

nagy hullamhosszu (12 nm) modulacié az antiferromagneses strukturan
un. ciklois tipusu spin-spirdl — a magneses momentumok a (001) tengely kéril fordulnak el



Spin-spiral képzédés Mn/W(110) és Mn/W(001)

L. Udvardi et al., Physica B 403, 402-404 (2008)

monorétegekben
Dzsalosinszkij-Moriya vektorok
Mn/W(110) Mn/W(001)
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Mindkét eredmény kvantitativ egyezésben van a kisérlettel !




Spin-spiral képzédés Mn/W(100) monorétegben

Paramagneses spin-szuszteptibilitas X (?) = (3kgT1—J (?))_1

A J(q) matrix legnagyobb sajatértékei
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Ultravékony magneses filmek magnon spektruma

Fe/W(110) magnon spektruma adiabatikus kozelitésben U.L. & Sz.L., PRL 102, 207204 (2009)
(figyelmen kivil hagyja a Stoner kontinuumot, de a diszperzios gorbe g<1 A1 esetén j0)
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A magnon spektrum kiralis aszimmetriaja: egyszerl magyarazat
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A magnon spektrum kiralis aszimmetriaja: egyszerl magyarazat
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Fe/W(110) magnon spektrumok aszimmetrigja
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Rashba-effektus arany feliiletén

(Spintronika: elektromosan kontrollalt spin-precesszio, Datta-Das SFET)

L-gap a Fermi fellleten Feluleti allapot (2D BZ) Rashba felhasadas
Au AT (111) /\ ;{%ﬂﬁmt {c)
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A felhasadas oka: inverzié szimmetria sértl a felilleten - a spin-palya kh. feloldja a Bloch allapotok
Kramers degeneranciajat
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Anizotrop Rashba-felhnasadas Au(110) felileten
E. Simon et al., Phys. Rev. B 81, 085414 (2010)
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Anizotrop Rashba-felhnasadas Au(110) felileten
E. Simon et al., Phys. Rev. B 81, 085414 (2010)
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anizotrop Rashba felhasadas
Au (110) feltleten

Kbzel 6tsz6ros aszimmetria a Rashba paraméterben

Magyarazat: a fellleti allapottal hibridizalé
bulk allapotok szimmetridja (k40 perturbacioszamitas)



Magasabb rend( anizotrop Rashba-felhasadas
Vajna Szabolcs, BME Fizikus BSc szakdolgozat, 2010

Spin-péalya kdlcsbnhatasban elsérend degeneralt perturbaciészamitas

A Rashba Hamiltoni altalanos alakja:

Hgp(k)=al(k) - o

o; id6tukrozésre elbjelet valt
U

a;(k) a k komponenseinek péaratlan hatvanyu polinomja

g pontcsoport miveletekre nézve k polarvektor, o axialvektor

U
o (gk) =det(g) ga (k)

Példa C;, pontcsoportra (harmadrendd kozelités):

Hg (k) = W (koo — kyou)+a® (k3 + kok?) 0y — (K2ky + K3) 02)+a(®) (k3 — 3k.k2) 0.

?

| J | J
1 1

elsérendd izotrop tag harmadrend( anizotrop tagok (két figgetlen paraméter)




Rashba-felhasadas BiAg(111) fellleti 6tvozetben
C. Ast et al., PRL 98, 186807 (2007)
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Anizotrop Rashba felhasadas: Bi/Ag(111)
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Osszefoglalas

A spin-palya kodlcs6nhatas valtozatos formakban jelenik meg a magneses
nanostruktuarak fizikajaban:

Magneses anizotropia

Spin-spiral képzédés vekonyretegekben
Spin-hullam spektrum aszimmetriaja
Rashba effektus

A relativisztikus ab-initio szamitasokon alapulo spin-modellek a komplex
magneses nanostrukturak szeleskord elméleti tanulmanyozasat teszik lehetévé



KoszonOm a figyelmet !



