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1. fejezet

El6zmények, célkitiizés

A szilardtest feliiletek, hatarrétegek ill. vékonyrétegek kutatésa az elmult
két évtizedben szinte paratlan fejlédésen ment keresztiil. Szerepet jatszott
ebben az a tény, hogy egyre kifinomultabb kisérleti modszerekkel, mindsé-
gében és Osszetételében egyre tisztabban karakterizdlhaté mintékat sikeriilt
elsallitani és ezaltal a haromdimenziés tomb allapotti anyagban lejatszodo
jelenségek vizsgalatarol a figyelem mindjobban a kétdimenziés struktarak fe-
l1é¢ iranyult. Nyilvanvalé igény alapozta meg ezt a fejlédést, hiszen pl. a
kiilonb6z6 anyagok kdlesonhatésa, a katalitikus és adszorbcios folyamatok, a
vezetési jelenségek tilnyomo tobbsége az anyag feliileti szerkezetének behato
ismerete nélkiil csak részlegesen értheté meg. Ugyanakkor a fenti technologi-
ai fejlédés merGben 1j, a tomb allapotu viselkedéstdl eltérd fizikai jelenségek
felfedezéséhez is vezetett. Az egyik leglatvanyosabban fejléds, a technolo-
gai alkalmazas szempontjabol igen fontos és az alapkutatas szdmara Gjszert
eredményeket hozo teriilet a feliileti, hatarréteg ill. vékonyréteg mégnesség
témakore volt.

Az, hogy a dimenzionalitdsnak alapvets szerepe van a kiterjedt rendszerek
mégnességében, elméletileg mar régota ismert tény volt. Curie Gttérs hipoté-
zise (Curie 1895) és Weiss kvantitativ atlagtérelmeélete (Weiss 1907) nyoman
vildgossa valt, hogy a kondenzalt anyagok ferromagnessége az atomi magne-
ses momentumok kozotti kolesonhatéas kovetkezménye valamint, hogy a para-
mégneses és ferromagneses allapotok hasonlé fizikai model alapjan irhatok le.
A kvantummechanika alapvets formalizmusa (Heisenberg 1925, Schrédinger
1926) és a Pauli-féle kizarasi elv (Pauli 1925) ismeretében hamarosan valaszt
kaptunk arra, hogy ez a kolcsonhatas az elektronok Coulomb taszitasdnak
kovetkezménye, az tn. kicserél6dési kolcsonhatés. Megsziiletett a magneses

anyagok leirasara azota is leggyakrabban hasznalt Heisenberg model (Hei-
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senberg 1928), melynek klasszikus formaja
1 - —
= =52 WSS (1.1)

ahol H a mégneses rendszer energiaja, i és j az atomok (racspontok) indexei,
S, az i-ik atom magneses momentumdanak irdnydba mutato egységvektor, J;;
pedig a kicserélddési kdlesonhatés, melynek hatotavolsaga véges: sok esetben
elégséges csak a legkozelebbi szomszédok figyelembevétele. A szumma mellett
allo vessz6 azt jelzi, hogy az azonos indexeket (i—7) kizarjuk az 6sszegzésbdl,
az 1/2 szorz6 pedig a parok ismétlését korrigalja. Ez a model a statisztikus
fizika kiilonb6z6 modszereivel kezelhetd, bizonyos esetekben egzaktul is me-
goldhat6. Aszerint, hogy a racs hany dimenzidoban (D) végtelen kiterjedést
ill. hogy a spin mozgéasa hany dimenziéban megengedett (d—1 Ising, d—2
XY, d=3 Heisenberg), a fenti model kiil6nb6z6 univerzalitasi osztalyokba so-
rolhat6. Ezek szerint az Ising model egydimenzios racson (1D) véges hmér-
sékleten nem mutat hossziatavi rendezédést (Ising 1925), mig kétdimenzios
(2D) réacson Onsager (1944) egzakt megoldésa, valamint magasabb dimen-
zioji racsokon magas hémérsékletii sorfejtések megmutattak, hogy létezik
ferromagneses rendezdédés (1. Wilson, Kogut 1974). Folytonos spinvaltozdkra
(d > 2) Mermin és Wagner tétele kimondta, hogy D < 2 esetén és rovid hato-
tavolsagn kolcsonhatéast feltételezve nem alakulhat ki hosszitéava rendezédés
véges hémérsékleten (Mermin, Wagner 1966). Mivel a tomballapoti (bulk)
ferromagnesek magnesezettségének ill. magneses szuszceptibilitasanak (pl. a
kritikus exponensek) vizsgalata ezen anyagokat a 3D Heisenberg univerzali-
tési osztalyba sorolta, kézenfekvs volt feltételezni, hogy ugyanezen anyagok
vékonyrétegei 2D Heisenberg tipusiak. A Mermin- Wagner tétel értelmében
azonban a vékonyrétegek nem mutathatndnak mdgneses rendezddést.

A 80-as évek kozepétdl fogva viszont kisérletileg teljesen bizonyossa valt,
hogy nem-mégneses szubsztraton névesztett vékony Fe, Co és Ni filmek mag-
neses tulajdonsagokkal rendelkeznek és a film vastagsdganak fiiggvényében
atmenet valésul meg a 3D Heisenberg ill. a 2D Ising tipusa viselkedés ko-
z6tt (Gradmann és mtsi. 1986; Farle, Baberschke 1987; Liu, Bader 1990; Li,
Baberschke 1992). A kérdés tehat atfogalmazodott: Milyen 1ij, a témb dlla-
potban nem, vagy legaldbbis csokkentett mértékben jelenlévd effektus okozza
igen sok vékonyfilmben a spinek mozgdsi szabadsdgdnak befagydsdt? A valaszt
az elmélet mar joval korabban megadta: ez a jelenség a bulk mégneseknél
mar jol ismert mdgneses anizotrdpia, mely hatidsara a magnesezettség a kris-

taly valamely tengelyének iranyaba all (konnyt tengely), mig més irdnyok
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magasabb energiat képviselnek (nehéz tengelyek). Van Vleck (1937) mu-
tatott ra elGszor, hogy e jelenség alapveté oka a relativisztikus spin-pdlya
kélesonhatds (spin-orbit coupling, SOC), mely az elektron spinjének moz-
gasat Osszekapcsolja a palyamozgéssal és ezaltal a kristaly geometriajaval
is. Megmutathaté viszont, hogy kébos rendszerekben a szabad energianak
a magnesezettség iranya szerinti Landau-Lifshitz féle fenomenol6gikus sor-
fejtésében a legalacsonyabb el nem tiing nem-trivialis tag negyedrendi. Igy
érthetd, hogy a kobos szerkezetii tomb ferromagnesek a mégneses anizotropia
energidja (MAE) igen kicsi, tipikusan 0.1 gRyd/elemi cella nagysagrendd.

Neél (1954) vetette fel el6szor azt a gondolatot, hogy feliiletek kozelében
a rendszer szimmetridjinak csékkenése miatt a szabad energia sorfejtésében
mésodrend( tag is megjelenhet, ami tobb nagysidgrenddel nagyobb méagneses
anizotropia energiat jelenthet. Amennyiben a konnyt irdny a feliiletre merd-
leges iranyba mutat, ez az energia elegendd lehet ahhoz, hogy a méagneses
momentumokat (spineket) viszonylag magas hémérsékleten is ebbe az irany-
ba kényszeritse és ezaltal a vékonyrétegek kisérletileg megfigyelt 2D Ising
tipust méagnesként vald viselkedését megmagyarazza.

A spin-pélya kolcsonhatas kovetkezményeként folléps magneses anizotro-
pia mellett a magneses momentumok egymassal valé kozvetlen kolcsénha-
tasa, a mégneses dipol-dipdl kolcsonhatés is meghatarozd szerepet jatszik
a vékonyrétegek mégneses orientaciojanak alakitasdban. A relativisztikus
aram-aram kolcsonhatéas multipol sorfejtésének magasabb rendd tagjai alta-
ldban elhanyagolhatok a méagneses anizotropia szempontjabol. Igen kénnyen
belathato, hogy egy véges vastagsagu rétegben ez a kolcsonhatas a magneses
giajarulék a rétegvastagsaggal lényegében linedrisan né. Igy egy merdleges
feliileti magneses anizotropiaval rendelkezé vékonyréteg vastagsdganak nove-
lésével egy kritikus vastagsdgnal a magneses momentumoknak a meréleges
iranybol a sikkal parhuzamos irdnyba valé atfordulasa varhaté. Ezt a jelen-
séget spin-reorientdcionak hivjuk. A reorientacios atmenet szdmos esetben a
hémérséklet novelésével is elérhetd, melynek alapvets indoka a spinrendszer
entropiajanak novekedése. Osszefoglalva megallapithatjuk, hogy a vékonyré-

tegek magnességének leirdsdhoz sziikséges minimadlis spin-model

H = 5 Eij JijS@'Sj - Ez )\@'<S@') 5 Eij <R§j -3 R?j
(1.2)

alak, ahol a mésodik tag a spin-palya kolcsonhatésbol ered6 anizotropiat
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veszi figyelembe, a harmadik tag pedig a méagneses dip6l-dipél kolecsonhatasi
energia. F model alapéllapoti diagramjara végeztiink atfogd vizsgalatot a
\; anizotropia allandok és az w dipolerésség fiiggvényében (Udvardi és mtsi.
1998), valamint atlagtér kozelitésben tanulméanyoztuk a reorientécios ill. fer-
romégnes-paramagnes fazisatalakulasokat (Szunyogh, Udvardi 1998; Udvardi
és mtsi. 2000), azonban ezen munkak nem képezik a jelen dolgozat targyat.

A vékonyrétegek és multiréteg szekvenciak meréleges magneses anizotro-
piadjanak vizsgéilata a 80-as évek végétdl kezdve vildgmeéretekben igen intenziv
kutatési teriiletté valt és még napjainkban is toretlen lendiilettel folyik. A
kutatasok f6 motorja az a technolégiai lehetGség, mely a nagy siriségi mdg-
neses ill. magneto-optikai adattdroldsban, és ezaltal a szamitdégépes hardwa-
hogy a feliiletre meréleges fel- ill. lefelé mutato spinbeallas alkalmas a binaris
kodolasra ill. a kisméretii felilleti domének (bitek) koncentralt adattarolast
tesznek lehetévé. A termikus hibdk cstkkentése végett viszonylag magas
reorientacios hémérsékletw, azaz nagy mer6leges anizotropiaval rendelkezé
anyagok hasznalata kivanatos. A feliileti magneses anizotropia (FMA) igen
sok, kisérletileg tobbé—kevésbé szabélyozhatod tényezé fiiggvénye: nyilvanva-
l6an fiigg a vékonyréteg és a hordozoanyag fajtajatol, az alkalmazott réteg-
vastagsagoktol, a feliileteken ill. hatarfeliileteken 1étrejott elektronszerkezeti
valtozasoktol, a novesztés iranyatol, sebességétsl, hémérsékletétsl stb. A
fent emlitett tényez6k FMA-ra gyakorolt hatdsanak vizsgalataban a kisérle-
tek stratégidja a kiilonboz6 rendszerek szisztematikus, 6sszehasonlité tanul-
manyozasa volt.

Mivel a magneses anizotropia a rendszer alapallapoti tulajdonsaga, atme-
neti fémes rendszerekben szamitasara a strtiségfunktional elmélet ill. azon
beliil a lokalis stirtiség kozelités (Hohenberg, Kohn 1964; Kohn, Sham 1965)
jol alkalmazhato. A savszerkezet szamold modszerek fejlédése, mely lehe-
tové tette a komplex rendszerek vizsgéalatat, a 80-as évek kdzepétsl utat
nyitott a mégneses anizotropia energia elsg elvekbdl torténd (first princip-
les) szamitasara kiillonboz6 vékonyrétegekben ill. multirétegekben. Az els
ilyen szamitast Gay és Richter (1986, 1987) végezték Fe, Ni és V mono-
rétegekre egy Onkonzisztens lokélis palya modszerrel valamint az Gn. force
theorem kozelitésben (1. a 2.5. alfejezetben). Dalderoop és mtsi. (1990,
1992) az elektronszerkezet és magneses anizotropia kozotti néhany alapve-
t6 Osszefiiggésre mutattak ré bulk ferromagnesekben valamint nem-magneses

szubsztratban elhelyezett ferromagneses monorétegekben a linearizalt muffin-
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tin palya modszer felhasznélasaval atomi gomb kozelitésben (LMTO-ASA).
Hasonloan igényes szamitasokat végeztek Wang és mtsi. (1993, 1994) a teljes-
potencial linearizalt kiterjesztett sikhullam modszerrel (FP-FLAPW), mely-
ben tobbek kozott a racsrelaxdcioknak a MAE-ra gyakorolt hatasara hivtak
fol a figyelmet.

A fent emlitett szamitasok kozos vonasa, hogy a nem-relativisztikus 6n-
konzisztens elektronszerkezetbdl kiindulva a spin-palya kolcsonhatast per-
turbativ modon kezelték. E kozelitést a legszemléletesebben Bruno (1989)
dolgozta ki, aki egy Slater-Koster tight-binding modelben irta f6l a spin-pélya
kolcsonhatasban masodrendid energiakorrekciot és ramutatott a MAE vala-
mint a palyamomentum anizotropidja kozotti kapcsolatra. Ezen Osszefiiggés

nagymértékben leegyszerisitett formajat

£
AE = ———Amgy , 1.
dup b ( 3)

ahol AFE az anizotropia energia, Am,,, a palya magneses momentum ani-
zotropidja, € a spin-palya kdlesonhatés erGssége, up pedig a Bohr-magneton,
azoOta is gyakran hasznaljak a kisérleti eredmények interpretalasara. A fen-
ti Osszefliggés érvényességének kritikai vizsgélatara a 3.1 alfejezetben térek
vissza.

Az elektron relativisztikus elmélete, azaz a Dirac-egyenlet (Dirac 1928)
alapjan Guo és mtsi. (1991, 1992) végeztek elszor szamitasokat Fe vékony-
hogy az elektronok spin-polarizaciojat és a relativisztikus effektusokat az el-
mélet azonos szintjén kezeljék. Mivel azonban Guo és mtsi. az LMTO maod-
szert szupercella kozelitésben alkalmaztak, szamitasaik csak olyan rendszerre
vonatkozhattak, mely az Fe és Ag vékonyrétegek igen nagy szamu (elvben
végtelen) ismétlgdésebdl all.

A fent emlitett reprezentativ elméleti munkak ismeretében a 90-es évek
elejére megfogalmazodott az igény egy olyan tjabb modszer kidolgozaséra,

mely
e nagy pontossigi, first principles, anyagspecifikus szamitasra képes a
relativisztikus elektronelmélet alapjan

e a korabbi szamitasokra jellemz6 néhany monoréteges vastagsagon tul-

lépve képes vastagabb rétegek kezelésére tigy, hogy

e mind a szubsztrat mind a vikuum ’félvégtelen’ geometriajat figyelembe

veszi és
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e a kiilonb6z6 anyagok hataran létrejove keveredés ill. 6tvozodés hatasat

is modellezni tudja.

Az elmult évtizedekben az tn. Korringa—Kohn—Rostoker (Korringa 1947,
Kohn és Rostoker 1954), roviditve KKR, eljaras vagy més néven Green—fiigg-
vényes technika, jelentds sikereket ért el a tomb allapott fémes rendszerek
elektronszerkezet szamitasaban. A KKR moddszer természetes modon kiter-
jeszthetd a Dirac egyenlet megoldéasara mégneses (effektiv kicserélddési) tér
jelenlétében. Ugyanakkor, mivel a modszer a rendszer Green—fiiggvényének
szamitasan alapul, kivadloan kombinalhaté a véletlen keveredésti otvozetek
atlagtér leirasaval, az tn. koherens-potencial kozelitéssel (CPA) (Soven 1970,
Gyorffy 1972).

Feladatul ttiztem ki tehat a KKR eljaras olyan tovabbfejlesztését, mely
megdrizve a modszer eleganciajat és pontossagat, numerikus szempontbol
egyszertien kivitelezhetd modon teljesiti a fent megfogalmazott kritériumo-
kat. A kifejlesztett modszer spin-polarizalt relativisztikus valtozatéval szisz-
tematikus szamitassorozatokat végeztem kiilonb6zé vékonyréteg rendszerek
magneses anizotropia energidjara. Ezen elméleti vizsgalatokbodl egyrészt a
feliileti magneses anizotropiat meghatarozé altalanos jelenségekre probaltam
fényt deriteni, méasrészt pedig megkiséreltem az egyes rendszerek sajatossa-

gait minél pontosabb, anyagspecifikus szamitésokkal megmagyarazni.

1.1. Az értekezés szerkezete és témaja

Az értekezés f6bb tartalmi részeit Fejezetekbe osztottam, melyeket tovabbi
alfejezetekre tagoltam. Az egyes alfejezetek fejlécén kiilon feltiintettem azon
publikici6im hivatkozésat, mely anyagéara az adott alfejezet tamaszkodik. Az

egyes fejezetek témai a kovetkezok:

2 Az alkalmazott modszereket irom le. A szamitasok alapjaul szolgalo
spin-polarizélt relativisztikus Korringa-Kohn-Rostoker modszer révid
bemutatésa utén az altalunk kifejlesztett arnyékolt (screened) KKR el-
jarast ill. annak réteges rendszerekre val6 alkalmazasi technikajat mu-
tatom be. Ebben a kontextusban kiilon kitérek a koherens-potencial
kozelitésre és végiill a MAE szdmitasanak néhany aspektuséval foglal-
kozom.

3 Néhany egyszertibb rendszer — Au(001)/Fe, Au(111)/Co;/Au és
Cu(001)/Coy/M; (M atmeneti fém) — példajan keresztiil elsGsorban
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a feliileti méagneses anizotropia kialakitasaban szerepet jatszé alapve-
t6 elektronszerkezeti hatasokat tanulmanyozom. Itt a f6 hangsilyt a
mégneses /nem-méagneses hatarréteg menti hibridizacio vizsgalata kap-
ja, melyet a magneses réteg folé helyezett fedéréteg vastagsagaval ill.

anyagi mingségével szabalyozhatunk.

4 A Cu(001)/Fe rendszert vizsgalom, mely mind geometriai strukturéjat,
mindpedig méagneses szerkezetét tekintve méltan tekinthets az egyik
legkiilénlegesebb méagneses vékonyréteg rendszernek. Kiilon alfejezet-
ben foglalkozom a ferroméagneses ill. anti-ferromagneses fazis mégneses
anizotropia tulajdonsidgaival. A ferromagneses fazis vizsgalata kiting
lehetGséget nyujt az FMA-t kontrollaloé olyan fontos hatasok, mint a
hatarréteg hibridizacio, a szubsztrat spin-palya kolcsonhatasa és az in-
terdiffuzio, bemutatésara. Az antiferromagneses fazis vizsgalata pedig
az atomi rétegek kozotti kicserélddési csatoléas jelentGségére hivija fel a
figyelmet. Megmutatom, hogy a vas kobalttal vald 6tvozése antiferro-
magneses-ferroméagneses fazisatalakulast indukal, drasztikus valtozast

okozva a rendszer MAE-jaban.

5 A Cu(001)/Ni rendszerrel foglalkozom, melyben 7 atomi réteg vastag-
sag koriil inverz reorientécio, azaz a magnesezettségnek a feliilettel par-
huzamos iranybol a meré6leges iranyba valé fordulasa tapasztalhato.
First principles szdmitésokkal igazolom, hogy az inverz reorientaci6 oka
a Ni atomi rétegek tetragonélis kontrakcidja miatt felléps meréleges
anizotropia. A vastagabb Ni filmek normal reorientaciojat egy "épits-
kocka" model keretében vizsgélom, mely a magneses anizotropia jaru-
lékok térbeli csoportosithatosagan alapul. Szamitasaink azt josoljak,
hogy a normal reorientéci6 kritikus vastagsaganal alig vastagabb Ni ré-
tegre helyezett ultravékony Co feddréteg ismételt inverz reorientaciot

okozhat.

6 Néhany tovabbi érdekes alkalmazas keriil targyalasra. Ezek kozott sze-
kintettel a feliilettsl valo tavolsag szerinti aszimptotikus viselkedésre.
Ez a tanulméany elvezet a méagneses anizotropia energia oszcillalo visel-
kedéséhez vékonyrétegekben, melyet a Cu/Co/Cu rendszeren tanulmé-
nyozok. Végezetiil pedig a ferromégneses anyagok Bloch-faldnak first
principles elektron elméletét targyalom, a bce Fe 90°-os Bloch-falara

végzett konkrét vizsgalaton keresztiil.

7 Osszefoglalom tudoményos eredményeimet és kovetkeztetéseimet.



2. fejezet

Az alkalmazott modszerek

2.1. A spin-polarizalt relativisztikus Korringa—
Kohn—Rostoker eljaras

Ebben az alfejezeteben roviden bemutatom a Korringa-Kohn-Rostoker mod-
szer Green fiiggvényes formalizmusat, kiemelt tekintettel a spin-polarizalt
relativisztikus targyalasra. Osszuk fel az altalunk vizsgalt () tértartomanyt
diszjunkt 2, (n € I C N) halmazokra (celldkra),

Q=)o . (2.1)

nel
melyek mindegyike egy geometriai récs valamely R, helyvektori pontja
(atommag) koré centralt. Ekkor a lokalis spin-stirtiség funkcional kozelités
(LSDA) altal definialt effektiv VT (7) potencial és B (7) kicserélédési tér is

egyértemten felbonthato

VEF) =D V) () =0 ha TEQ,) (2.2)
nel
ill.
B =Y " BM()  (B(7) =0 ha 7¢Q,) (2.3)
nel

alakban, ahol 7, = 7— R,. Valamely 2z komplex energidra legyenek az n-
ik cellara vonatkozé Kohn-Sham-Dirac egyenlet fiiggetlen megoldésai a cella
hataran megfeleléen normalt Z3(z;7) ill. Jj(2;7) négy-komponensi hullam-

fliggvények, melyek rendre reguléarisak ill. szingularisak az origbban

(cap+ (5 = Lyme? + LV () + BEB(7) — =1.) { ?Qf? } =0,
Q\~»
(2.4)

10
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ahol ¢ a fénysebesség, m az elektron nyugalmi tomege,

. (0 & . (70 (L 0
O“(& 0)’2_(0 &)’5_(0 —12>’

o; (i = 1,2,3) a Pauli matrixok, I,, az n—dimenzids egységmatrix és a () dssze-
vont index a (k, u) relativisztikus kvantumszamokat jeloli (Rose 1961). Béar
a tobbszOros szoraselmélet érvényes a potencial tetszoleges alakjara (Gonis
1992), a kovetkezdkben az Gn. atomi gomb kozelitésre (ASA) szoritkozom,
melyben Ve (7) és B (7) csak a radiélis koordinatéatol (r = |7)|) fiiggenek ill.
a cellat egy azonos térfogati gombbel helyettesitjiik. Ebben a kozelitésben
az atomi gombon beliili effektiv térhez egy meghatéarozott iranyt rendeliink,
melyet a lokalis koordinatarendszer Z iranyaval azonositunk. A (2.4) egyenlet
ekkor standard prediktor-korrektor technikéval megoldhato és a cella impul-
zusmomentum térbeli £"(z) = {tf(2)} szorasmétrixa (single-site -matrix)
kénnyen kiszamolhato (Feder, Rosicky 1984; Strange és mtsi. 1985). Ugya-
nakkor az effektiv tér globalis koordinatarendszerhez viszonyitott irdnyat a t—
métrix impulzusmomentum térbeli transzformaciojaval lehet figyelembe ven-
ni,

£() = D(R) tie() D(R)* | (2.5)
ahol R az adott térbeli forgatids, D(R) az R irreducibilis abrazolasa, mig
t.o(2) a lokalis koordinatarendszerben felirt ¢-matrix.

A KKR moédszerben a cellédk térbeli elrendezédésére vonatkozo informaci-
6t a szabad (potencidlmentes) Green-fiiggvény kétcentrumu kifejtésébsl ado-
do Gy (2) = {G(],QQ/<Z; ﬁn—ﬁm)} un. struktarakonstansok hordozzak, me-
lyek relativisztikus megfelelgjét a nem-relativisztikus kifejtési matrixelemek
Clebsh-Gordon egyiitthatok altali transzformacioja szolgaltatja (1. pl. Wein-
berger 1990). A t8bbszords szoras folyamatat a 7557, (2) szorasi Gthossz ope-
rator (scattering path operator - SPO) reprezentalja (Gyorfly, Stott 1972).
Definialva az alabbi cella és impulzusmomentum indexszel rendelkezé matri-
xokat (Weinberger 1990)

t(2) = {t"(2) Oum}, Go(z) = {G"(2)}, 7(2) ={z""(2)} ,
az SPO a kdvetkez6képpen adhatoé meg

T(2) = t(2) + t(2)Go(2)t(2) + t(2)Go(2)t(2)Go(2)t(2) + . .. (2.6)

T(2) = (t(2) 71 = Go(2)) . (2.7)
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Viszonylag hosszadalmas levezetés eredményeképpen (Faulkner, Stocks

1980; Gonis 1992) a G(z;7,7") egy-elektron Green-fiiggvény felirhaté mint

Gz 7)) = Z Zo(270) Too (2) Zgi (2 el (2.8)
QQ’

—Oum > _ TSz 70) 25 (25 7)1 O(rn —10,) + 23 (2:7) I (23 7%) 1O —10) }
Q

ahol 7 € Q,, 7 € Q,, és ©(z) a Heavyside-féle lépcsofiiggvény. Ezek utan
konnyedén szarmaztathaté az elektronrendszer allapotstiriisége (density of
states - DOS)

1
n(e) = ——]m(lgin% d*r Tr (G (e +15; 7, 7)) (2.9)
s —
a toltésstirtiség
1
o(F) = ——Im/dz Tr(G(z:7.7) | (2.10)
T c
a spinmomentum siirtiség
- 5 UB = 5
Mispin () = —glm/dz Tr (ﬁ by Q(z;r,?)) , (2.11)
c
valamint a palyamomentum str{iség
Ton(7) = ~"21m [ @270 (5L G(71)) | (2.12)
T c

ahol L a palyamomentum operatora. A fenti képletekben C egy olyan kon-
turt jelol a felsé komplex félsikon, mely a valds tengelyen a valenciasév alatt
indul (ep) és végpontja a Fermi-energianal (ex) van ill. Tr egy 4 x4-es matrix
nyomét jeloli. Nyilvanvalo, hogy a Poisson-egyenlet megoldaséval valamint
az LSDA funkcionalok felhasznélasaval az effektiv potencial (2.2) és kicseré-
16dési tér (2.3) a fent vazolt eljaras iterativ ismétlésén keresztiil onkonzisztens
modon meghatarozhatok, mely eredményeképpen a magnesezettség adott ira-
nya mellett megkaphato6 a rendszer teljes energija, a cellikra vonatkoztatott
toltések, spin- valamint palyamomentumok. Elvben lehet&ség van a magne-
sezettség iranyanak onkonzisztens meghatarozéasara is, mely a spin-stirtiség
funkcional elmélet koncepcionalis tovabbfejlesztését igényli (Stocks és mitsi.

1998; Niu és mtsi. 1999).
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2.2. Az arnyékolt Korringa—Kohn—Rostoker
moddszer (SKKR)

Zeller R., Dederichs P.H., Ujfalussy B., Szunyogh L., Weinberger P.,
Phys. Rev. B 52, 8307-8812 (1995)

Weinberger P., Turek 1., Szunyogh L., Int. J. Quant. Chem. 63, 165188
(1997)

Figyelembevéve a (harom-dimenzios) szabad Green-fiiggvény alakjat,

= =
6zp|1ur |

An|F—7|

Gz 7—7) = (=2 Im(z) > 0),
nyilvanvalo, hogy a Gi™(z) szabad struktirakonstans vezets rendben 1/|R,—
ﬁm| lecsengésti, azaz hosszi hatotdvolsdgu. Emiatt redukalt szimmetriaja —
feliiletek, vékonyrétegek esetében legfeljebb 2D transzlacié invarianciaval ren-
delkezd — rendszerekre a (2.7) egyenletben szereplé matrixinvertéléas egzaktul
nem végezhets el. Ismeretes volt, hogy az LMTO moddszernek létezik egy
tight-binding véltozata, melyben egy kanonikus transzformaciot alkalmazva
az (energiafiiggetlen) struktirakonstansok hatotavolsaga térben lokalizalhato
(Andersen, Jepsen 1984; Lambrecht, Andersen 1986; Wenzien és mtsi. 1989).
Az LMTO és KKR modszerek analdgidjara alapozva valamint felhasznalva
a Kollar Janos és Ujfalussy Balazs altal kidolgozott numerikus eljarast (Kol-
lar, Ujfalussy 1992) elészor numerikus titon parametrizaltuk az energiafiiggd
KKR struktirakonstansokat lokalizal6é transzforméaciot és kidolgoztunk egy
feliileti szamitasokra alkalmas KKR technikat. Roviddel ezutan egy olyan
konzisztens elmélet keretébe foglaltuk az 1j eljarast, mely az addig viszony-
lag ad-hoc jellegtinek t{inG transzforméaciot atgondolt fizikai alapra helyezte
és egyuttal foloslegessé tette a koriilményes parametrizalast.

Az elmélet alapjat az képezi, hogy a 7(z) SPO ill. alternativan a G(z)

un. struktiralis Green—fiiggvény matrix

G(2) = Go(2) + Go(2)t(2)Go(2) + Go(2)t(2)Go(2)t(2)Go(2) + ... (2.13)
= Go(2) (I—t(2)Go(2)) ™" = Go(2) + Go(2)7(2)Go(2) , (2.14)
folirhato tetszéleges referencia rendszert hasznélva. Jeloljiik az Gj referencia

rendszert r indexszel, melynek struktiralis Green-fiiggvény métrixa, az tn.

arnyékolt struktira-konstans

G, (2) = Go(2) (I~ t,(2)Go(2)) ", (2.15)
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ahol t,(z) az r rendszer t-méatrixa. A (2.15) egyenletbdl kifejezve Go(z)-t,
majd behelyettesitve (2.14)-be nyerjiik

G(2) = G,(2) (I - At(2)G,(2)) ", (2.16)
ahol az drnyékolt t-mdtriz
At(z) =t(2)—t,.(2) . (2.17)
A (2.7) egyenlettel analog modon definiadlhatjuk az drnyékolt SPO-t
Ta(z) = (At(2) ' = G.(2)) ", (2.18)
melybdl a fizikai SPO (2.7) kénnyedén megkaphato
7(z) = t(2) (At(2) 'ra()At(2) "+ t(2) 7 — At(2) ) t(2) . (2.19)

A G,(z) matrix magatol értet6dGen az 1j referencia rendszer Green-fiiggvé-
nyének kétcentrumi kifejtési egyiitthatoit tartalmazza. Ha ezen rendszert
egy olyan V, = konst. potencial irja le, mely az altalunk vizsgélt rendszer
valenciasavja folott van, akkor ebben az energiatartoményban G, (z) ex-
ponenciélisan lecsengd viselkedést mutat, azaz révid hatotdvolsdgi lesz és a

(2.18) egyenlet savméatrix technikakkal kezelhetd.

2.3. Két-dimenzidés transzlacié invarianciaval
rendelkezé rendszerek

Szunyogh L. , Ujfalussy B., Weinberger P., Kollar J., Phys. Rev. B 49,
2721-2729 (1994)

Ujfalussy B., Szunyogh L., Weinberger P., Kollar J., NATO ASI Series
E: Applied Sciences 256, 301-311 (1994)

Szunyogh L., Ujfalussy B., Weinberger P., Kollar J., J. Phys.: Condens.
Matter 6, 3301-3306 (1994)

Uiberacker C., Szunyogh L., Ujfalussy B., Weinberger P., Ernst A., De-
derichs P.H., Phil. Mag. B 78, 423-427 (1998)

Ebben az alfejezetben az SKKR moddszer réteges rendszerekre vald alkal-
mazasanak elemeit vazolom. Kétdimenzios transzlacié invariancia esetén a

racsvektorokat a kovetkez6 modon jellemezhetjiik
R,=C,+T,, (2.20)

ahol C’; az p-ik réteg (sik) generalo vektora, mellyel a kiilonb6z6 rétegek racs-

pontjait egymassal fedésbe hozhatjuk és T; egy 2D transzlacié vektor. Egy
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rétegen (p) beliil a cellak identikusak, tehéat egy meghatéarozott tP(z) t-matrix-

szal jellemezhetGek és definidlhatok az alabbi 2D racs Fourier transzforméaltak

GPi(z; k) = Ze%’?uﬁgo(z; C,+1T:,C,), (2.21)
T
ill.
™(z; Ell) - Z eItz (z; 6p +T;, C'ﬂq) 1 (2.22)

I

ahol E” a 2D Brillouin-zéna egy vektora. Bevezetve az atomi rétegindexek

szerinti méatrixjelolést
t(2) = {t(2) dpg}» Gol(zky) = {GG" (2 )} 5 7 (2 ky) = {=" (= Ry}
a (2.7) egyenlet faktorizalhat6 a l;” vektorok szerint
. . N
(2 k) = (t(Z) — Go(z; /fu)) : (2.23)

Az arnyékolt 2D struktirakonstansok szédmitésara kétféle stratégiat hasznél-
tunk: (7) ha a racspontok egy 3D transzlaci6 invarians racson helyezkednek
el (a sikokra merdleges iranyt transzlacié szimmetriat a feliilet jelenléte tori
meg), a (2.15) arnyékolési transzforméciot a 3D Fourier-térben végezhetjiik
el, majd a 3D Brillouin-zénaban meréleges irdnyban integralhatunk; (i7) ha a
ép vektorok nem konzisztensek egy 3D transzlacio invarians raccsal (pl. racs-
relaxacio esetén), akkor GH?(z; E”) Ewald 6sszegzéssel kiszamithato (Kambe
1967a,1967b,1968) és a (2.15) egyenlet 2D racs-Fourier transzformalt valto-
zatat,

G (2; k) = Gz ) [T = 6(2)Go (23 k)], (2.24)

oldjuk meg.
Mivel a GP(z; EH) matrix | p—q | gyorsan lecsengé fiiggvénye, valamely
alkalmas n-re a

GY(zk)=0 ha |p—q|>n (2.25)

kozelités alkalmazhat6. Tesztszamitasaink alapjan az fcc(100), (110), (111)
ill. bece(100) és (110) felilletekre az n=3 érték elegendének bizonyult. Igy
bevezethetd az tn. alapréteg (principal layer) (Wenzien és mtsi. 1989), mely
n egymast koveté atomi réteget foglal magaban. Belathato, hogy az alap-
rétegek szerint indexelt struktiirakonstans méatrixok blokk-tridiagonalis ala-
kuak, és ezért a (2.23) egyenlet megoldasahoz a lineéris algebra egyszert

eszkozei hasznalhatoak (Godfrin 1991). Nagy el6nye a modszernek az, hogy
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//////

méretével (a rétegek szamdval) linedrisan skdldzodik.

Szamitasainkban a rendszert harom részre osztottuk:

L abaloldali fél-végtelen rész, mely identikus témbi szubsztrat atomokbol

épiil fel,

1 a kozéps6 véges vagtagsagi rész, mely tartalmazza a vékonyréteget va-

lamint a szubsztrat ill. vaAkuum néhany rétegét (puffer) és

R a jobboldali fél-végtelen rész, mely ugyancsak identikus vakuum (kon-

stans potencialt iires gdmb) vagy tombi szubsztrat rétegekbdl all.

A (2.23) egyenletben definialt szoréasi uthossz operatornak csak a 77/(z, EH)’
I alrendszerre vett projekciojat szamitjuk ki, mig az L és R tartoményok
a szorési folyamatok hatarfeltételeit biztositjak. A részletek mellGzésével a
fent leirt technika lehet6vé teszi egy Un. feliileti szordsi tithossz operdtor de-
finidlasat, mely a 77;7(z, EH) szamitasakor egzaktul leifrja az Gsszes tobbszoros
szorasi folyamatot a L ill. R tartomanyban. Ez természetesen azt implikalja,
hogy csak az [ tartomanyban kezeljiik a potencidlokat 6nkonzisztens médon.
A (2.23) matrix-inverzi6 elvégzése utan az SPO valos térbeli reprezenta-
cidjat a
1

BZ

TPiaj (2) —

/ d2]€H €_ZE”(ﬁ_fj)Ipq(Z, EH) , (2.26)
BZ

Brillouin-zéna integraléssal kapjuk, ahol 25, a 2D Brillouin-zoéna térfogata.
A rendszer pontcsoport szimmetriajat kihasznalva az 6nkonzisztens szamita-
sokhoz szilikséges réteg-diagonélis blokkok esetében ez az integral atirhaté

a

0,p0 _ 1 + 1 2 (. T.
) = S DO g [ e D) e

Q
sea 1BZ

alakra, ahol IBZ a Brillouin-zéna egy irreducibilis szegmensét jeloli, G az
adott pontcsoport, |G| a csoport rendje, D(S) az S transzformaci6 abréazolasa
és 7' (2, EII) a (2.22)-ben definialt SPO az S-sel transzformalt t-méatrixokkal
(1. (2.5)). Ebbdl azonnal latszik, hogy (i) a (2.21) struktira konstansokat
csak egy IBZ-ben kell kiszamitani ill. (i7) ha valamely S és R pontcsoport
operéciokra az Osszes t-matrix ugyanigy transzformalodik, akkor a (2.27)-ben
szerepld integralt nem kell Gijra elvégezni. A méagnesezettség néhany speciélis
(pl. a sikokra meréleges) irdnya esetén ez utobbi tulajdonsag nagymértékben

csokkenti a szédmolasi id6t.
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Az 6nkonzisztens szamitasok tovabbi numerikus részleteit az egyes cikkek
tartalmazzak, ezért ezekre az értekezésben nem térek ki részletesen. Vége-
zetiil azonban megjegyzem, hogy a muffin-tin kozelitésen beliil 0] eljarast
dolgoztunk ki a Poisson egyenlet réteges rendszerekben valé megoldéaséra kii-

16n0s tekintettel a vakuum hatarfeltételre.

2.4. A koherens potencial kozelités réteges
rendszerekben

Weinberger P., Levy P.M., Banhart J., Szunyogh L., Ujfalussy B., J.
Phys.: Condens. Matter 8, 7679-7690 (1996)

A rendezetlen helyettesitéses 6tvozetek atlagtér elmélete, a koherens poten-
cial kozelités (CPA) egyszertien implementélhaté a KKR modszer keretein
beliil (Gyorfty 1972; Faulkner, Stocks 1980). Mig azonban témb allapo-
tu rendszerekben a kiilonb6z6, rendezetlen eloszldsit komponensek atlagos
szorésat egy 3D transzlacio invarians effektiv (koherens) médium hatéséaval
irjuk le, réteges rendszerekre ez az effektiv potencial 2D transzlacié invari-
ans és rétegenként valtozhat. Ugyanis egy homogén 6tvozet vékonyrétegében
vagy feliiletén, ahol minden rétegben ugyanazon komponensek, ugyanazon
koncentracioval keverednek, a feliilet ill. hatarréteg jelenléte miatt a réte-
genkénti valodi és effektiv potencialok sziikségszertien kiilonboznek. Még
nyilvinvalobb a helyzet interdiffiizio6 vagy inhomogén 6tvozet esetében, mi-

kor a koncentraciok rétegenként is valtozhatnak. Ezért tekintsiink altalaban

N atomi réteget, melyek mindegyikét n, szdma komponens (p = 1,..., N)
véletlenszerd eloszlasa jellemez, rendre ¢ (o =1,...,n,) koncentracioval
p
> =1
a=1

Az egyes komponensek t-matrixai legyenek t7*(z), a megfelel koherens t-
matrix pedig t2(z). Mivel a koherens médium 2D transzlaci6é invarians, a
vonatkozo SPO (2.23) és (2.26) alapjan meghatarozhato

To(z k) = (tc(z)_l — Go(z; ]Z))l : (2.28)

ill.

TP (7) = 0 ) 2k e RN (T=Ty) ppa ki) - (2.29)
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A (single-site) koherens potencial kozelités keretein beliil az SPO feltételes

konfiguracios atlagai a kovetkezd eredményre vezetnek (1. még Butler 1985)
(TP ()i = (TP (2))pa = D ()2 (2) = 227(2) D7 (2) . (2.30)

ill.

ivq o igi (N T8
(TP"9(2)) piavgjp = DV (2)12"% (2) D

(z)  ((pi) # (q4) ) , (2.31)

ahol a (pi, ) feltétel azt jelenti, hogy a (pi) pozicién egy « tipust atomot

rogzitiink, valamint
Qpa(z> _ (l o zpa(z)—lz;g(],pﬁ(z))—l ’ (232)

és
~ par

D™ (2) = (L — 27 (2)t"(2)7")

-1

(2.33)

A koherens potencial kozelités réteges rendszerekre az alabbi médon fogal-
mazhatd meg
p

C; <Ip07p0(z)>2?0,a = IICJOVPO(Z) (p =1,..., N) ) (234)

=1

Q

melybdl (2.30) alapjan

zp: eD*(z) =1 (p=1,...,N) (2.35)

kovetkezik. Nyilvanvalo, hogy a fenti N szamu egyenletet kell a (2.28), (2.29)
és (2.32) egyenletek felhasznalasaval szimultdn modon iteraltatni, hogy a
kivant tP(z) matrixokat megkapjuk. Ezutan a (2.30) egyenlet altal definialt
SPO-bol a (2.8)-(2.12) egyenletek alapjan szamolhatjuk ki a megfelels, atomi

rétegekre és komponensekre felbontott, fizikai mennyiségeket.

2.5. A magneses anizotropia energia (MAE)
szamitasa

Szunyogh L., Ujfalussy B., Weinberger P., Phys. Rev. B 51, 9552-9559
(1995)

Mint azt a bevezetében méar emlitettem, mégneses anizotropia energianak
nevezziik a rendszer teljes energidjanak megvaltozasat a magnesezettség (glo-

balis) irdnydnak megvéltozasa kovetkeztében. A feliileti merdleges méagneses
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anizotropia esetén a feliilettel parhuzamos (||) ill. az arra merdleges (L)

irdnyt hasonlitjuk Ossze,
AE = E(|) - B(L) , (2.36)

altalaban feltételezve, hogy uniaxialis rendszerekben a kitiintetett (2) iranyra
merdleges sikban a mégneses anizotropia elhanyagolhatoan kicsiny. A rend-
szer teljes energidjahoz képest azonban a MAE kb. tiz nagysagrenddel ki-
sebb, igy AF direkt szamitasa komoly numerikus nehézségbe iitkozik. Ezért
mi az Un. force theorem kozelitést alkalmaztuk, mely a stirtiség funkcionél
modszer variacios tulajdonsagan alapul (Weinert és mtsi. 1985). Eljarasunk

alapveten két 1épésbdl All:

1. Onkonzisztens szamitdst végziink a mégnesezettség merdSleges
irAnyitottsaga mellett, mivel a szamitési id6 szempontjabol ez a

leggyorsabb (1. a 2.3. alfejezet végén).

2. Az igy kapott 6nkonzisztens potencidlokat és effektiv tereket véltozat-
lanul hagyva csak az egyrészecske energia (savenergia, Fj) valtozasat

szamitjuk ki:

AE™SPA ~ AEy = Ey(||) — Ey(L) . (2.37)
N Np

AB, =Y > AEL (2.38)
p=1 a=1

AE? = / Ank (e)(e—ep) de (2.39)

ahol An? (¢) az allapotstiriiség megvaltozéasa a két iranyra vonatkozoan.
Fontos megjegyezni, hogy a 2. 1épésben nem koveteljiik meg a toltés-
megmaradast, ezért a (2.39)-es képletben a nagykanonikus potencial

valtozéasat kell szamolnunk zérus hémeérsékleten.

T2z

A savenergia anizotropiajanak (2.38)-as felbontésa igen szemléletes ré-
tegenkénti és komponensenkénti vizsgalatot tesz lehetévé. A (2.39)-es kép-
letben szerepls energiaintegral (2.10)-(2.12)-h6z hasonléan konttr integralla
alakithato és kiilonosebb numerikus nehézség nélkiil elvégezhets. A szamitas
legkényesebb része a (2.27)-es Brillouin-zona integralas, melyet igen nagy
precizitassal kell elvégezni és minden rendszerre kiilon-kiilon kell tesztelni.
Példaként bemutatom az Au(001) feliiletre helyezett Fe monoréteg savener-
(2.1 4bra). Lathato, hogy AE, hozzavetsleg 0.57+0.02 meV, tehat megbizha-

téan 5%-os hibahataron beliil tudtunk szamolni. Szamos esetben azonban
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legalabb 1000 EH—pontot kellett venniink, hogy hasonl6 pontossagot érjiink

el.
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AE, [meV]

c sz

reducibilis szegmensében vett kj-pontok szama fliggvényében Au(001)/Fe,
monorétegre.

Az LSDA nem tartalmazza a relativisztikus dram-aram kolcsonhatést,
igy azt a (2.37)-es tag mellett kiilon figyelembe kell venniink. Ehhez &l-
taldban elegendd a klasszikus méagneses dip6l-dip6l kolesonhatés, melyet 2D
transzlacio invariancia esetén a kovetkezd egyszert alakban irhatunk 61 (Ryd
egységben)

N
mpMeg —~
Eu= Y o M q, (2.40)

pq=1
ahol m,, és n, a p-ik atomi réteg magneses momentuma (up egységekben) és
annak iranya, valamint M ZZ az un. dipol-dipél Madelung konstans matrix,
melynek explicit kifejezését adtam meg Ewald Osszegzéssel. Megmutattam,
hogy kobos racsok (100) és (111) feliileteire az

_1 0 0
2
dd __ 3 sdd 1
]\/[pq = Mpq . 0 —3 0 , (2.41)
0 0 1

kifejezés érvényes, és ezéltal a magneses dipol-dipdl energia szogfiiggése
Edd(@) = Edd(J_) + AEdd sin2(9) y (242)
ahol 6 a magnesezettség iranyanak a feliilet normélisdval bezart szoge és

AEy = Egg(|]) — Eaa(L) . (2.43)
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Osszefoglalva tehat a MAE két tagbol all:
AE = AEy,+ AEy, , (2.44)

ahol AFE, tartalmazza a spin—palya kolcsonhatasbol eredé elektronszerkeze-
ti jarulékot, mely lehet pozitiv és negativ elGjeli is, mig a AFE;; magneses
dip6l-dipo6l jarulék mindig negativ (a sikbeli orientéciot preferalja) és a ré-
tegvastagsaggal lényegében linearisan né. E két jarulék versengése alakitja

ki az adott rendszer alapallapoti magnesezettségének iranyat.



3. fejezet

A maAagneses anizotropia
tanulmanyozasa egyszeriibb
rendszerekben

Ebben a fejezetben néhény olyan rendszerrel foglalkozom, melyben egy ul-
travékony magneses (Fe vagy Co) vékonyréteg talalhato valamely nemesfém
(Au vagy Cu) feiiletén ill. a magneses vékonyréteget egy ujabb (&ltalaban
nem-mégneses) feddréteg zarja le. Ezek a rendszerek tehat csak egy vagy
két hatarfeliilettel rendelkeznek, igy a feliileti magneses anizotropiat befolya-
solo tényezok, kiilonos tekintettel a feliileten és a hatarfeliilet(ek)en torténd

elektronszerkezeti médosulésokra, viszonylag tisztdn tanulmanyozhatok.

3.1. Au(001)/Fe

Szunyogh L., Ujfalussy B., Weinberger P., Phys. Rev. B 51, 9552-9559
(1995)

Az el6z6 fejezetben leirt modszert el6szor a lapon centralt kobos (fec) Au
szubsztrat (001) Miller indext feliiletére felvitt vékony Fe filmek méagne-
ses anizotropia energiajanak meghatarozasara alkalmaztuk. Tekintettel arra,
hogy az fcc Au racsallandéja (7.68 a.u.) jo kozelitéssel v/2-szordse a bee
Fe racsallanddjanak (5.42 a.u.), a bee(001) Fe ultravékony réteg igen jo epi-
taxialis névekedést mutat fcc(001) Au feliileten. Mivel azonban a vas jol
oldoédik aranyban, valamint alacsonyabb feliileti energidja miatt az Au a fe-
lileten szegregalodik, kisérletileg elég nehéz tiszta Fe réteget elGallitani Au
szubsztraton, ill. a vékonyréteg termaélis stabilitdsa igen csekély. Feliileti
magneto-optikai Kerr effektus (SMOKE) méréssel Liu és Bader (1990) 100

K-en novesztett ultravékony Fe filmeknél 2.8 atomi réteg alatt a feliiletre

22
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merdleges, annal nagyobb rétegvastagsag esetén pedig sikbeli magnesezettsé-
get talalt. Szamitasunkban a Fe réteg vastagsagat 1 és 6 atomi réteg kozott
vatoztattuk, mikozben megtartottuk az fcc Au geometriajat. Természetesen
igy a kisérlettel csak trendjében Osszehasonlithatoé eredményeket varhattunk.

A MAE-ra vonatkoz6 eredményeinket a 3.1 abra szemlélteti.
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n, Fe réteg vastagsaga

3.1. abra. MaAgneses anizotropia energia (haromszogek), savenergia ani-
zotropia (korok) és magneses dipol-dipol energia jarulék (négyszogek) az
Au(001)/Fe,, vékonyrétegekben.

Mivel a AFE), savenergia anizotropia pozitiv, megallapithatjuk, hogy a
spin—palya kolcsonhatasbol eredd magneses anizotropia a rendszer meréleges
magnesezettségét preferdlja. AFE, erGsen valtozik n < 4 esetén, majd n=>5
folott 0.6 meV koriil szaturalodik. A magneses dipol-dipoél jarulék kovetkez-
tében n=3 és 4 kozott a magneses tér iranya atfordul a sikba. Kz megle-
pden jo egyezés a kisérletileg tapasztalt atfordulasi vastagsaggal (n. ~ 2.8).
Ismereteim szerint a 3.1 dbra az irodalomban taldlhato elsd first principles
szimuldcio valamely madgneses vékonyréteg reorientdcios dtmenetére.

A savenergia anizotropia és a palyamomentum anizotropia rétegfelbon-

tasat a 3.1 ill. 3.2 tablazatok foglaljak Ossze. A rétegek szerinti analizis azt
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3.1. tablazat. AF), atomi rétegenkénti jarulékai meV egységekben az
Au(001)/Fe,, rendszerben. Fe(1) jeloli a feliileti vas réteget (dolt karakte-
rek), Fe(n) (kovér karakterek) és Au(1) a két hatarfeliileti réteget, mig Au(2)
a hatéarfeliilet alatti arany réteget.

Au(2) Au(1) Fe(n) ... Fe(2) Fe(1)
-0.002 0.160 0.454

0.015 0.027 0.522 0.034

0.025 0.078 0.585 -0.117 0.168

0.028 0.087 0.514 -0.129 -0.088 0.141

0.021 0.092 0.544 -0.123 -0.003 -0.086 0.20/

0.021 0.085 0.543 -0.088 -0.033 -0.014 -0.031 0.178

O UL W N3

3.2. tablazat. Szamolt palyamomentum anizotropidk, Ames = me(]]) —
morp( L), 1073 up egységekben az Au(001)/Fe, rendszerben. A rétegek jeld-
lései a 3.1 tablazattal megegyezdek.

n Au(2) Au(1) Fe(n) ... Fe(2) Fe(1)
1 1.3 29  -29.1
2 1.2 6.3 -37.3 5.1
3 0.9 29 -30.2 -79 83
4 1.2 1.7 -23.3 -1.3 0.3 7.8
) 1.1 25 -25.2 21 -5.7 0.2 4.8
6107 24 -26.3 -0.3 3.7 -2.2 0.5 3.6

mutatja, hogy a nagy pozitiv sivenergia anizotrépia ttilnyomorészt az arany
szubsztrattal kozvetleniil szomszédos vas réteg, Fe(n), jaruléka, és csak ki-
sebb részben jon az Fe(1) feliileti vas réteghdl. A koztes vas rétegek jaruléka
ezekhez képest joval kisebb. Az Fe(n) hatarréteg palyamomentum anizotropi-
aja (Amyp) a perturbacioszamitas predikciojanak megfeleléen (1. az (1.3)-as
képletet) AEj,-vel ellentétes elGjeli, azaz negativ. Ez szemléletesen azt jelen-
ti, hogy a magnesezettség preferalt irdnyaban a palyamomentum nagyobb,
mint az arra merdleges iranyban. A feliileti rétegen viszont éppen ennek
ellenkezgjét tapasztaljuk: a pozitiv savenergia anizotropiat ugyanolyan el6-
jeld palyamomentum anizotrépia kiséri. Ez tehdt ramutat arra a tényre, hogy
tobb atomi rétegbdl dllo filmekben a perturbdcid szdmitdsbdl levezetett (1.3)-as

osszefiiggés lokdlisan, azaz rétegfelbontdsban, csak részlegesen teljestil.
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3.2. Au(111)/Co/Au

Ujfalussy B., Szunyogh L., Bruno P., Weinberger P., Phys. Rev. Lett.
77, 1805-1808 (1996)

Szunyogh L., Ujfalussy B., Bruno P., Weinberger P., J. Magn. Magn.
Mater. 165, 254-257 (1997)

Mar az el6z6 eredmények is arra utaltak, hogy a mégneses film és a nem—
mégneses szubsztrat kozotti kolcsonhatés jelentds szerepet jatszhat a MAE
alakitasaban. A 90-es évek kozepén igen nagy érdeklédés mutatkozott kisér-
leti oldalrél az in. anomdlis merdleges mdagneses anizotropia vizsgalatara ill.
értelmezésére (Engel és mtsi. 1993; Wiedmann és mtsi. 1993; Ould-Mah-
fould és mtsi. 1993; Beauvillain és mtsi. 1994). A jelenség lényege abban 4ll,
hogy ha egy méagneses ultravékony filmre tovidbbi nem—magneses fedéréteget
visziink f6l, akkor a rendszer mégneses anizotropia energidja a fedéréteg vas-
tagsagaval meredeken nd és egy-két atomi rétegnél maximumot mutat. Az

Au(111)/Co; /Au, rendszerre végeztiink MAE szamitasokat n fiiggvényében.

1.5
4 elmélet
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S 05- - o ®
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3.2. dbra. Magneses anizotropia energia az Au(111)/Co;/Au, rendszerben.
Héaromszogek: szamolt értékek, korok: kisérleti eredmények (Beauvillain és
mtsi. 1994).

Mint az a 3.2 dbran lathato, a szamitasok igazoltdk a MAE kisérletben

tapasztalt, karakterisztikus viselkedését. A kvantitativ eltérések, elsGsorban
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az n > 1 fedettségek esetén kapott nagyobb MAE értékek, azzal magya-
razhatok, hogy szamitdsainkban nem vettiik figyelembe a Co és Au atomok
hatéarfeliileti keveredését: a rendezetlenség csokkenti a sévszerkezet elfajulé-
sainak a spin-palya kolcsonhatas altal okozott felhasadasat, mely az FMA
egyik meghataroz6 elektronszerkezeti eredete.

A maésodrendi perturbacioszamitas kvalitativ eredményeire tamaszkodva
(Stohr, Konig 1995) megmutattuk, hogy a jelenség hatterében olyan elekt-
ronszerkezeti valtozasok allnak, melyben a donté tényezd a kobalt és arany
atomok elektronallapotai kozotti hibridizacié. Ezen valtozasok kivaltd oka
pedig egyszertien megfogalmazva az a tény, hogy a fedéréteg vastagsdganak
fiiggvényében a Co spin kisebbségi (minority) 3d savjanak és a vele hibridi-

zalo szomszédos Au réteg sp savjanak relativ energetikai pozicidja valtozik.
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3.3. abra. A Co monoréteg és a folotte elhelyezkeds Au atomi réteg Madelung
potencidljanak kiildnbsége, VA% -V "az Au(111)/Co; /Au, rendszerben az
n fliggvényében.

A savok eltolodasat kvantitativen jol leirhatjuk az egyes rétegek Made-
lung potencidljanak véltozasaval. A Madelung potencial egy egyszerd kris-
taly belsejében konstans, de a feliilet felé kozeledve egy6sen fluktual. A 3.3
abrara a Co monoréteg és a f6lotte 16vé Au atomi sik Madelung potencialja
kozotti kiilonbséget rajzoltuk fel az Au feddréteg vastagsaga fiiggvényében.
Legnagyobb a kiilonbség n=1 koriil, ahol legnagyobb a magneses anizotropia
energia is. Ebben az esetben helyezkednek ugyanis energetikailag legmaga-

sabban a Co folotti els§ Au monoréteg d ill. sp savjai és ezaltal az Co minority



3.2. Au(111)/Co/Au 27

d-savjaval legnagyobb az atfedés ill. hibridizacio. Novelve n-et, ez az Au mo-
noréteg mélyebbre keriil a feliilet ala és a Madelung potencialja lecsokken,
ami a Co-tal valo hibridizaciot ismét csokkenti. Levonhatjuk a kévetkeztetést,
hogy az anomdlis merdleges anizotropidt a hatdrréteg hibridizdacion keresztiil

végsdsoron a feliileti téltés— és elektrosztatikai viszonyok szabdlyozzdk.
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3.4. abra. A Co monoréteg d.2, d,... és a folotte elhelyezked6 Au atomi
réteg p, karaktert kisebbségi spin allapotstirtiségei a Fermi szint kozelében
az Au(111)/Coy /Au, rendszerben. Folytonos vonal: n = 0, szaggatott vonal:
n = 1, pontozott vonal: n = 2.

Az elektronszerkezeti valtozasok illusztralasara a 3.4 abran bemutatom
a Co kisebbségi spin allapotstiriiségének azon palyakomponenseit, melyek az
MAE szempontjabol lényeges szerepet jatszanak: n=0 esetben a Fermi szint

koriil dominalé d,» tipust allapotok a d., ., allapotokkal hatnak kolcson a
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spin-palya csatolas kovetkeztében, mely a a sikkal parhuzamos spin-beallast
eredményez; n—1 esetében a d,» karakterd DOS lecsokken a Fermi szint koriil,
a d, karakter er6sodik, mely a d., allapotokkal kélcsénhatva a spin z irdnyt
bealldsat okozza; mig n=2-re ez a tendencia a d,, sav kismértéki eltolodésa
miatt némileg cskken. Az dbrabol vildgosan leolvashato, hogy a Co d,,, DOS
valtozasa az Au fedéréteg p, DOS valtozasaval korrelal (n = 1), ami a fent

emlitett sp-d hibiridizaci6é kdvetkezménye.
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3.5. abra. A Co monoréteg palyamomentum anizotropidja az
Au(111)/Coy /Au, rendszerben az n fiiggvényében.

Erdemes még megvizsgalni a MAE és a palyamomentum anizotropia ko-
zOtti kapcsolatot. A 3.5 dbran a Co monoréteg palyamomentum anizotropia-
jat (ill. annak ellentettjét) abrazoltuk. Osszehasonlitva a 3.2 abraval, kivalo
korrelacio figyelheté meg a MAE valtozasaval az n fiiggvényében. Ez nem &ll
ellentétben az el6z6 alfejezetben az Au(001)/Fe rendszer kapcsan tett allitas-
sal, hiszen itt a MAE egyetlen atomi réteg (Co) jaruléka. Mindazonéaltal az
(1.3) képlet szigortian véve itt sem alkalmazhato, hiszen Am,,, végig negativ,
mig a MAE elGjelet valt. Amennyiben mindkét mennyiséget pl. az n=0-néal
felvett (feddréteg nélkiili) értékiikhoz viszonyitanank, az (1.3)-as Osszefliggés
jo kozelitéssel fennallna, ami nem meglepd, hiszen first principles szdmitasa-
ink eredményeit valoban kivaléan tudtuk szemléltetni a perturbacié szamitas

segitségével.
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3.3. Cu(001)/Co/M

Szunyogh L., Ujfalussy B., Pustogowa U., Weinberger P., Phys. Rev. B
57, 8838-8841 (1998)

Az anomaélis FMA-t kisérletileg f6ként Co vékonyrétegekben tanulmé-
nyoztak valamely nemesfém valamint Pd és Pt fedéréteg alkalmazésaval.
Ezekben a rendszerekben az effektus az elektronszerkezet finom részletei-
nek eléz6 alfejezetben targyalt valtozasaival magyardzhato ill. Pd és Pt
esetében a feddréteg spin-polarizacidja is szerepet jatszhat. Kérdés, hogy
mas fed6rétegek is hasonlo effektust valtanak-e ki, azaz hasznalhatok-e az
FMA novelésére vékonyrétegekben? Ennek megvalaszolésara szisztematikus
vizsgalatot végeztiink az Osszes 3d, 4d ill. 5d atmeneti fém (M) feddréteg-
re Cu(001)/Co; monorétegen. Mivel nem vizsgaltuk az egyes rendszerek
energetikai stabilitdsat (pl. az optimalis geometriai szerkezet ill. mégneses
rendez6dés szempontjabol), az altalunk vizsgalt rendszerek sok esetben hi-
potetikusak. Mindazonaltal az alapvetd elektronszerkezeti valtozésok és az

azokbol kovetkezd trendek mérvadonak tekinthetsk.
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3.6. abra. A Co monoréteg és az M feddéréteg magneses momentuma a
Cu(001)/Co;/M; rendszerben.

Az 3.6 dbra az 6nkonzisztensen szamitott mégneses momentumokat mu-
tatja be. Lathato, hogy a a Co magneses momentuma a fedéréteg szerinti
sorokban lefelé haladva egy kiiszob elérése utan (3d: Mn, 4d: Rh, 5d: Pt)
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3.7. abra. A Co monoréteg (folytonos vonal) és a fedéréteg (szaggatott vonal)
paramégneses allapotsiiriisége Cu(001)/Co;M; rendszerben M =3d (baloldali
panel) és M=5d (jobboldali panel) atmeneti fémekre.

fokozatosan csokken és, jollehet ezutan még egy lokélis maximumon halad
at, a sorok aljan elttinik. A fedéréteg magneses momentuma minden sorban
karakterisztikus maximumot, melynek pozicidja megegyezik a Co magneses
momentumaban megfigyelt kiiszobbel.

Megmutattuk, hogy ezek a robusztus valtozasok a rendszer mégneses vi-
selkedésében konzisztensek az itinerdns ferromagnesség egyszert Stoner-mo-

deljével. Eszerint ugyanis a ferroméagnesség létrejottének feltétele
In(ep) > 1

ahol I az un. Stoner-paraméter és n(ep) a paramagneses fazisban a Fermi
szinten vett allapotsiirtiség. A paramagneses allapotban szamolt allapotsii-
riiségeket az M=3d és 5d esetekre a 3.7 abra szemlélteti. Innen leolvashato,
hogy n(er) valtozasai a fedéréteg fiiggvényében osszekapcsolhatok a méagneses
momentumok 3.6 Abran mutatott karakterisztikus véltozasaival. Kiilénosen
jol megfigyelhet6 az 5d sorozatban n(er) minimuma Os-nal ill. utana a lokalis

maximum W-nal ill. Ta-nal, ami teljes mértékben korreldl a Co monoréteg
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magneses momentumanak viselkedésével. A 3.7 &dbrabol az is nyilvanvalo,
hogy egy adott sorban felfelé haladva, a fed6réteg d savjanak névekvs betol-
t6dése miatt a d sav fokozatosan lefelé tolodik el és emiatt a Co d savjaval

valo atfedése ill. hibridizacidja megvaltozik.
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3.8. abra. Méagneses anizotropia energidk a Cu(001)/Coy/M; rendszerben. A
fels6 és kozépst panelek rendre a Co monoréteg és a fed6réteg sdvenergia ani-

c sz

zotropidjat abrazoljak, mig az alsé panel a teljes MAE-t mutatja a magneses
dip6l-dipdl jarulékkal egyiitt.

A 3.8 4brabol lathato, hogy a MAE valtozasa a feddréteg fiiggvényében
sokkal bonyolultabb, mint a méagneses momentumok valtozasa. Ez varhato
is volt, hiszen az elektronszerkezet kis valtozasai érzékenyen befolyasolhatjak

a MAE-t. Figyelembe véve, hogy fedéréteg nélkiili Co monoréteg esetében
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AFE,=-0.38 meV adodott, a legtobb fedéréteg noveli a MAE-t. Egy adott sor-
ra jellemz6, hogy a MAE tobbszor is elGjelet valt. A 3d és 4d sorban fentrdl
(Cu és Ag) lefelelé haladva, kb. a sor kozepéig (Fe ill. Ru) a Co savenergia
anizotropia jaruléka egy nagy pozitiv értékrsl fokozatosan lecsokken, majd
alternalni kezd. Meglepd a Co monoréteg negativ jaruléka Au és féként Pt
fedéréteg esetén. A feddréteg AFE, jaruléka altalaban kicsiny, egyediil a Rh
ad szignifikdns negativ jarulékot a MAE-hoz.

AEb (meV)
o

AEb (meV)
o

2
S 1
(]
E o
o
q4
-2
1 1 1 1 1 1
1 0 1 -1 0 1
€ —er (V) € —er (eV)

3.9. abra. Savenergia anizotropidk a legmagasabb betoltott energia fiigg-
vényében a Cu(001)/Co; (balra fent) és a Cu(001)/Co;/M; rendszerben
(M=Cu, Ag, Au, Rh, Pt). Folytonos vonal: AE}, szaggatott vonal: AEC°,
pontozott vonal: AEM.

Vilagos, hogy AF, fent megfigyelt valtozasaiban a Co ill. az M fedéréteg

d sévjainak betoltottsége jatssza a {6 szerepet. Ezért célszerd a legmagasabb
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betoltott energiaszint valtoztatasaval analizalni A Ep-t:

AEy(e) = /6 de' An(€') (€ —e) . (3.1)

€p

A Fermi szint koriil, lényegében a Co kisebbségi spin (minority) d sav tar-
toményaban, ezt a fliggvényt abrazoltam a Cu(001)/Co; monorétegre és né-
hany szelektalt fedéréteg esetére a 3.9 abran, ahol a Co monoréteg ill. a
fedoéréteg jarulékat is kiilon feltiintettem. Fedetlen Co monoréteg esetében
AFEy(e) egy 1.5 meV-os maximumot ér el a Fermi szinthez viszonyitva -0.9
eV-nal, majd meredeken csokken és negativ értékeket vesz {6l egészen a Fer-
mi szint f6lotti energidkig. AFEy(e) ezen viselkedése hasonléan értelmezhetd,
mint az Au(111)/Co; esetben (1. a 3.4 abrat): a d,, . allapotoknak minimu-
muk van kozvetleniil a Fermi szint alatt, mig a d.» allapotstirtiség maximalis
e koril.

A Cu és Ag feddrétegek esetén AEj(€) ep alatti maximuma kiszélesedik és
feljebb tolodik, ezaltal AFE,(er) viszonylag nagy pozitiv értéket vesz f6l. Ez
az effektus teljes mértékben szinonim a Au(111)/Co;/Au; rendszerben talalt
létrejott Co dy. . és d,2 allapotstiriség valtozasokkal magyarazhat6. Mint a
3.9 abrarol lathato, Au feddréteg esetén a AFEy(e) gorbe igen hasonlé a fedet-
len Co monoréteg gérbéjéhez, ami az Au és Co kozotti gyenge hibridizaciot
jelzi ebben az esetben.

A Rh és Pt fedéréteg A E), jaruléka megkozelitGen azonos a Co monoréteg
jarulékaval lényegében a teljes vizsgalt energiatartomanyban. Ez elsGsorban a
Rh és Pt spin-polarizéaciojaval magyarazhato (1. a 3.6 abrat). Kiilonosen a Pt
esetében figyelemre mélto, hogy AFE,(¢€) esetenként majd egy nagységrenddel
nagyobb értékeket vesz fel a nemesfém fedéréteg rendszerekhez képest. Jol-
lehet aktuélisan AFj(er) negativ, nem megleps, hogy mas rendszerekben,
pl. a Co/Pt multirétegekben, a merdleges mégneses anizotropia erételjes
tendenciajat tapasztaltak (Lin és mtsi. 1991), melyet szamitasokkal is iga-
zoltunk (Pustogowa U., Zabloudil J., Uiberacker C., Blaas C., Weinberger
P., Szunyogh L., Sommers C., Phys. Rev. B 60, 414-421 (1999)).

Osszefoglalva megdllapithatjuk, hogy a kilonbéz6 dtmeneti fém monoréte-
gekkel fedett Co monoréteg mdagneses momentuma €s anizotropia energidja
kézott nincsen szoros kapcsolat. Az anomdlis merdleges anizotrdpia, a kisér-
leti tapasztalatoknak megfelelden, olyan rendszerekre jellemzd, ahol a feddré-
teget a periodusos rendszer dtmeneti fém sorainak végén lévd elemek alkot-

jdk.



4. fejezet
A Cu(001)/Fe rendszer

A réz szubsztraton novesztett vas filmek ill. multirétegek talan a legkiter-
jedtebben vizsgalt magneses vékonyrétegek rendszerek. A kitiintetett érdek-
16dést elsGsorban az indokolja, hogy ezek a vas filmek a majdnem tokéletes
racsallando egyezés miatt megdrzik a lapcentralt kobos (fec) struktarat (v-
Fe), mely a vas tomb &llapotaban alacsony hémérsékleten instabil. Elméleti
szamitasok (Andersen és mtsi. 1977; Kiibler 1981; Wang és mtsi. 1985;
Pinski és mtsi. 1986) kimutattak, hogy a réz racsilland6jan a tombi vas
alapallapota antiferromagneses, de energetikailag kozel van a ferromagneses
allapothoz. Igy nem meglepd, hogy elsésorban a vas film novesztési hé-
mérsékletétsl fiiggden a kisérletek gazdag mégneses struktirat mutattak ki
(Pescia és mtsi. 1987; Stampanoni és mtsi. 1988; Allenspach, Bischof 1992;
Cheng és mtsi. 1993; Allenspach 1994; Detzel és mtsi. 1995; Baudelet 1995).
A hékezeléssel novesztett (HN) filmek két tipusat kiilonboztetjiik meg: ala-
csony hémérsékleten (90 K) noévesztett majd 300 K-re hevitett (AH) filmek
(Allenspach, Bischof 1992), ill. szobah&mérsékleten (300 K) novesztett (SH)
filmek (Thomassen és mtsi. 1992). Ezeket a filmeket alapjaban véve harom

csoportba sorolhatjuk (Giergiel és mtsi. 1995) :

1. 2-5 atomi réteg vastagsagu filmek: kb. +4 %-os tetragonalis disztorzio-
ju (fet) filmek, ferromagneses rendezidéssel és a film sikjara merdleges
méagnesezettséggel. MeglehetGsen nagy (tobb atomi rétegre kiterjedd)
feliileti durvasag mutathato ki. Alacsonyabb feliileti szabad energia-
ja miatt a réz feliileti szegregélodasa és Cu/Fe/Cu szendvics strukti-
ra képzddése valoszinisithets (Detzel, Memmel 1994; Giergel és mtsi.
1995). Az SH filmekben 4-5 atomi réteg vastagsagnal kismértéki fcc-

bee struktaralis atrendezédés indul meg.

2. 5-10 atomi réteg vastagsagu filmek: az AH filmek tovabbra is fct struk-

34
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tarajaak és ferromagneses rendezddésiek; az SH filmekben majdnem
perfekt fce struktiira mellett antiferromagneses rendezédés jelenik meg,
viszont a feliilet kozeli két atomi réteg ferromagnesesen csatolt és a film-
re merdleges iranyban tetragonélisan nytjtott. Az AH filmek 5-6 atomi
réteg vastagsagnal reorientéciot mutatnak (Allenspach, Bischof 1992),
mig az SH filmek az egész tartoményban megérzik meréleges magnese-

zettségiiket.

3. 10 atomi réteg feletti vastagsagu filmek: Az SH filmeknél 10-12 atomi
réteg vastagsagnal fec-bee atalakulas torténik, melyet | —|| reorien-

tacio kisér.

A hokezeléses novesztés (HN) mellett Jenniches és mtsi. (1999) sikerrel al-
kalmaztak a pulzusos lézer novesztéses (PLN) modszert. Ezeknél a filmeknél
kivalo réteges novekedést mutattak ki és a feliileti durvasig szinte elenyészé
volt. 2 és 5 atomi réteg vastagsag kozott sikbeli magnesezettséget észleltek,
mely 5 és 7 atomi réteg vastagsag kozott merdleges irdnyba fordult és lega-
l4bb 10 atomi réteg vastagsagig fennmaradt. Ef6lott itt is fce-bee atalakulés
jatszodott le L —|| reorientacioval.

A bonyolult és sokszor ellentmondasos kisérleti tapasztalatok konzisztens
elméleti magyarazata nyilvanval6an nehéz feladat. Munkainkban a ferromég-
neses valamint az antiferromagneses fazisokat kiilon-kiilon tanulméanyoztuk,
mikdzben a réz szubsztrat fcc geometriai struktiarajat kovetd perfekt réteges
novekedést feltételeztiink. Mindamellett, hogy tobb kisérleti vonatkozassal jo
egyezést tapasztaltunk, els6dlegesnek tekintettiik azon effektusok tanulmé-
nyozaséat, melyek a a magneses anizotropiat alapvet&en befolyasoljak ezekben
a filmekben. Mint kideriil, a Cu(001)/Fe rendszer kivalo lehet&séget nytjt a
hatarréteg hibridizacio, a szubsztrat spin-palya kélcsonhatésa és a hatarréteg
menti keveredés (interdiffuzio) vizsgalatara a MAE szempontjabol. Kiemelt

jelentséget tulajdonitunk a mégneses rendezédés (konfiguracio) szerepének

a MAE alakitasaban.
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4.1. A ferromagneses fazis

Ujfalussy B., Szunyogh L., Weinberger P., Phys. Rev. B 54, 9883-9889
(1996)

Ujfalussy B., Szunyogh L., Weinberger P., Properties of Complex Inor-
ganic Solids (ed. A. Gonis et al., Plenum Press, New York, 1997), pp.
181-185

A ferromégneses Cu(001)/Fe, /Cu,, rendszerek méagneses anizotropia tulaj-
donséagait vizsgaltuk n = 1,...,6 valamint m = 0, 1 és oo esetekre. Azm =0
eset nyilvanvaldan a szabad (vikuum) feliilettel rendelkezs vasréteget jelenti,
melyre tovabbi réz atomi réteget helyeztiink (m = 1), mig az m = oo eset egy
bal és jobb oldalrél félvégtelen réz matrixba szimmetrikusan beagyazott vas
filmet jel6l. A szamolt magneses anizotropia energiakat a 4.1 abra mutatja.
Valojaban az m = 2 esetre is elvégeztiik a szamitasokat, mely kvalitative

kevéssé kiilonbozott az m = 1 esettdl.

AE (meV)

-1.0 1

| | | | | |
1 2 3 4 5 6

n, Fe réteg vastagsaga

4.1. abra. Magneses anizotropia energidk a Cu(001)/Fe,, /Cu,, vékonyrétegek-
ben. Korok: AFE, savenergia jarulék, négyszogek: A Eyzq magneses dipol-dipol
energia jarulék, haromszogek: MAE, AE = AE,+AE,,. Ures szimbolumok:
m = 0, satirozott szimboélumok: m = 1, teli szimbélumok: m = oo.
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Hasonloan az Au(001)/Fe rendszerhez, a savenergia, azaz a spin—palya
kolcsonhatéasbol eredd, jarulék mindig pozitiv, tehat a magnesezettség me-
réleges beallasat preferalja. Szabad feliilet esetén (m = 0) ez azonban még
n=1-re (Fe monoréteg) sem elegends ahhoz, hogy a negativ magneses dipol—
dipol energia jarulékot kompenzalja. Igy ebben az esetben az alapéllapoti
méagnesezettség a vas film vastagsagatol (n) fiiggetleniil a rétegekkel parhu-
zamos iranytnak adodik. Cu fedéréteg jelenlétében (m =1 és oo) azn < 4
atomi réteg vastagsagi Fe filmek sdvenergia anizotropiaja jelentékenyen meg-
nd, minek kovetkeztében ezen filmek magneses anizotropia energidja pozitiv
lesz és csak 4 atomi réteg vastagsag folott kovetkezik be a reorientacios at-
menet. Figyelemre mélto, hogy n=4-nél AE}, éles maximummal rendelkezik.

A savenergia anizotropia rétegenkénti felbontéasat az m = 0 és 1 esetekben
a 4.2 és 4.3 dbrak mutatjak. Ezeken az dbrakon kiilon feltiintettem a minority
(kisebbségi) és majority (tobbségi) savok jarulékait. Ez a felbontas a meg-
felel nem-relativisztikus (¢, m, o) bazison ugyan formalisan megtehets, de —
mivel a spin-palya kolcsonhatéas a kétféle spinallapotot Gsszekapcesolja — csak
kozelitd jellegti szemléltetést tesz lehetévé. A szabad feliilettel rendelkezd Fe
legnagyobb mértékben. Ez a jarulék a feliilet felé haladva fokozatosan csok-
ken és a feliileti rétegen lényegében eltiinik. A majority sav jaruléka viszont
érdekes modon majdnem szimmetrikus térbeli eloszlast: a feliileten némileg
nagyobb mint a hatarrétegen, a ketté kozott pedig egyértelmien lecsdkken.
Ezt Ggy magyarazhatjuk, hogy a film szélén fellépé toltésveszteség a majority
savokat a Fermi szint irAnyaba tolja el, igy azok — a masodrendi perturba-
ci6 szamitas értelmében — hangstlyozottabban jarulnak hozza a magneses
anizotropidhoz. A hatéarréteg minority savjanak erételjes jarulakat pedig a

szomszédos réz atomokkal valoé hibridizacié okozza.

4.1.1. A hatarréteg hibridizacié hatasa

Ez utobbi effektus egészen nyilvanvalova valik a 4.3 dbran (m=1). Itt ugya-
nis a Cu feddréteg melletti Fe atomi réteg minority savja még a hatarré-
tegnél is nagyobb jarulékot ad. A jelenség analdg az Au(111)/Coq/Au, és
Cu(001)/Coy/M; rendszereknél targyalt anomadlis merdSleges magneses ani-
zotropiaval, amit a 4.4 dbrén ismételten a relevins allapotstirtiségek Fermi
szint koriili valtozéasaival interpretalunk egy 6 atomi réteg vastagségu Fe film-
ben. Itt jol megfigyelhets a Cu fedéréteg p-tipusi allapotainak és a mellette

1évé Fe réteg d-tipusa allapotainak hibridizacidja a minority savban a Fermi
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4.2. abra. A savenergia anizotropia atomi rétegfelbontasa Cu(001)/Fe,, vé-
konyrétegekben. Ures négyszogek: minority sav jaruléka, teli kérok: majority
sav jaruléka. A vas atomi rétegeket a feliilettsl a réz szubsztratig névekvs
sorrendben szdmoztuk.
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4.3. abra. A savenergia anizotropia atomi rétegfelbontésa Cu(001)/Fe,,/Cuy
vékonyrétegekben. Ures négyszogek: minority sav jaruléka, teli korok: majo-
rity sav jaruléka. A vas atomi rétegeket a Cu fedérétegtdl (Cu) a szubsztratig
novekvs sorrendben szamoztuk.
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feliilet kozelében. Tovabbi analizis kimutatta, hogy a hibridizalt Fe allapotok
talnyomorészt d,._,. palyakarakteriek, ami a meréleges anizotropiat erdsiti
(1. 3.2 alfejezet).

DOS (1/eV atom spin)

e —ep (€V)

4.4. abra. Parciélis minority-spin allapotstriiségek a Cu(001)/Fes/Cu; vé-
konyrétegben. Folytonos vonalak: Cu és Fe hatarrétegek, szaggatott vonalak:
Cu fedéréteg és szomszédos Fe réteg.

A 4.3 abrabol az is kitlinik, hogy n > 5 rétegvastagsignal a fedett fil-
mek (m > 1) kézepén elhelyezkedd Fe atomi rétegek elhanyagolhaté mér-
tékben adnak anizotropia jarulékot, ugrasszertien csokkentve a film teljes
mégneses anizotropia energiajat (1. 4.1), és vastagabb filmekre a savenergia
anizotropia lényegében csak a két hatarrétegbdl szarmazik. Szabad feliile-
tld vastagabb filmek esetén viszont a belsé Fe atomi rétegek jaruléka joval
lassabban csokken a vékonyréteg vastagsidgaval, igy a MAE nagyobb lehet
mint a fedett vékonyrétegekben. Altalanosan megallapithatjuk tehat, hogy
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a magneses/nem-mdgneses hatdrfeliiletek kialakitdsa elsésorban igen vékony,
néhdny atomi réteg vastagsdagu mdgneses filmek esetén néovelheti a mdgneses

anizotropidt.

0.6
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4.5. abra. A savenergia anizotropia atomi rétegfelbontasa a Cu(001)/Feg/Cu
vékonyrétegben. Csak a vas atomi rétegeket szamoztuk. A baloldali réz
szubsztrat legfelss, nyillal jelolt rétegét kiilonb6z6 koncentracioban arannyal
otvoztiik.

4.1.2. A szubsztrat spin-palya kolcsonhatasanak sze-
repe

Az a tény, hogy az igen hasonlé elektronszerkezetii Cu és Au szubsztraton
novesztett vas filmek méagneses anizotropia energidjaban jelentés kiilonbség
tapasztalhato (v.6. a 3.1 abrat és a 3.7 dbra m—0 értékhez tartozd gorbé-
it), arra utal, hogy a hatarréteg hibridizacié mellett a szubsztrat spin-pé-
lya kolcsonhatésa is erésen befolyasolja a MAE-t. Annak érdekében, hogy
ezt a hatast kozvetleniil kimutassuk, egy 6 atomi réteg vastag szimmetrikus
vas film, Cu(001)/Feg/Cus, baloldali szubsztratjanak hatarrétegében a rezet
arannyal 6tvoztiik tgy, hogy ezen réteg atomi térfogatit nem valtoztattuk.

A Cu;_.Au, kompozici6ju rétegben a 2.4 alfejezetben leirt CPA eljarast al-
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kalmaztuk azzal a modelfeltevéssel, hogy az igy nyert effektiv médium a c
koncentracié névekedésével egyre erésebb spin-palya kolcsonhatassal rendel-
kezik, viszont a vas film elektronszerkezete alapvetGen nem valtozik.

A 4.5 abra fényesen igazolja elézetes elvarasainkat. Az 6tvozott szubszt-
ratréteg melletti Fe atomi réteg anizotropia jaruléka markansan emelkedik
az Au mennyiségének novelésével. Fontos megfigyelés, hogy ez a névekedés
jo kozelitéssel négyzetesen aranyos az Au koncentracidjaval. A masodren-
di perturbécié szamitéas alapjan ez azt jelenti, hogy ezen Fe atomi rétegen a
spin-palya kolcsonhatés az Au koncentracigjaval egyenes aranyban né. Az Fe
magneses anizotropia jarulékan keresztiil tehat indirekt moédon lathato, hogy
az Au atomok spin-pdlya kélcsénhatdsa az sp-d hibridizdcio kévetkeztében az
Fe atomokra indukdlodik. Ez az indukalt hatas kb. 4 atomi réteg tavolsdgban
a vas film belsejében is megfigyelhets, de a jobboldali hatarrétegig mar nem

ér el.

4.1.3. A hatarréteg keveredés hatasa

Jollehet alacsony hémérsékleten a Fe és Cu keveredése a hatérréteg mentén
elkertilhets (Detzel, Memmel 1994), elméleti szempontbél ill. més vékony-
réteg rendszerekre vonatkoztathatd tanulsdgai miatt érdemes megvizsgalni
az interdiffazi6 hatasat a MAE-ra. Mint arra mar a 3.2 alfejezetben utal-
tam, a magneses anizotropia egyik alapveté mikroszkopikus magyarazata a
nem-relativisztikusan elfajult sdvok felhasadésa a spin-péalya koélesonhatéas ko-
vetkeztében, melyet a rendszerben fellépé statisztikus rendezetlenségek nyil-
vanvaldan csokkentenek. Ezért az interdiffizié altalanos hatéasaként a MAE
csOkkenése varhato.

Vizsgéalatunkat ugyancsak a Cu(001)/Feg/Cus szendvics rendszeren vé-
geztiik az el6zbekhez hasonlo stratégiat alkalmazva: a baloldali Cu hatéarré-
tegbe egy bizonyos koncentracioval Fe atomokat, mig ugyanezen koncentra-
cioval a mellette levé Fe atomi rétegbe Cu atomokat kevertiink. Igy tehat a
Cu ill. Fe mennyisége a rendszerben nem valtozott, azok bizonyos mennyi-
sége csupéan helyet cserélt a két (baloldali) hatarrétegben. Formaélisan ez
azt jelenti, hogy ezen rétegek Osszetétele rendre (Cu;_.Fe.) ill. (Cu.Fe;_.),
ahol c az interdiffizié6 mértékét leird koncentraci6. Szamitdsainkhoz, random
keveredést feltételezve, most is a CPA eljarast hasznaltuk.

A 4.6 4bra jol mutatja, hogy a nem-mdgneses szubsztrdat és az Fe vékonyré-
teg interdiffiizioja valdban drasztikusan csokkenti az Fe hatdrréteg savenergia

anizotropia jarulékdt. A csokkenés ugrasszeri a keveredés mértékének (c)
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4.6. 4bra. A savenergia anizotropia atomi rétegfelbontasa a Cu(001)/Feg/Cu
vékonyrétegben. Csak a vas atomi rétegeket szamoztuk. A baloldali, kettds
nyillal jelolt Cu és Fe hatarrétegek 0, 15 és 30 %-ban keverednek.

novekedésével, tehdt nem magyarazhat6é csupan az Fe komponens mennyisé-
gének csokkenésével ebben az atomi rétegben (1. a (2.38) egyenletet). Az,
hogy a rendezetlenségnek egyértelmiien destrukciés szerepe van, onnan is
nyilvanvalo, hogy a szubsztrat hatarréteg, mely ¢ koncentraciéban Fe kom-
ponenst tartalmaz, tovabbra sem ad jarulékot a MAE-hoz. Erdekes megje-
gyezni, hogy a film belsejében 1é6v6 Fe rétegek jaruléka némileg novekszik a
keveredés kovetkeztében. Ennek lehetséges okai a belsé Fe atomi rétegek és
a térben kozelebb keriil6 Cu atomok kozotti hibridizacié ill. a Cu atomok
altal indukalt spin-palya kolcsonhatas (1. 4.1.1 és 4.1.2 szakaszokat).

4.2. Az antiferromagneses fazis

Szunyogh L., Ujfalussy B., Weinberger P., Phys. Rev. B 55, 14392
14396 (1997)

Az fce tomb allapoti y-Fe-ra tortént szamitasok nyomaban, melyek antiferro-

magneses rendezddést josoltak, tobb elméleti munka sziiletett abbdl a célbol,
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hogy Cu szubsztraton epitaxialisan névesztett Fe vékonyrétegek alapallapo-
tat meghatéarozzak (Fu, Freemann 1987; Kraft és mtsi. 1994; Lorenz, Hafner
1996). Ezen szamitasok mindegyike arra az eredményre vezetett, hogy kb. 3
atomi réteg vastagsag folott a Fe film réteges antiferromagneses szerkezeti.
A ferromégneses allapothoz képest nagymértéki elektronszerkezeti valtozés
valoszintivé tette, hogy a Fe film magneses anizotropidja is jelentGsen meg-
valtozik.

Koréabbi szamitasainkat kiterjesztettiik oly modon, hogy megtartva az
atomi rétegeken beliili ferromagneses csatolast, a rétegek kozotti antiparallel
csatolas lehet&ségét is figyelembe vettiik. Mivel a magneses csatolast alap-
vetGen a kicserélddési kolesonhatéas hatarozza meg és nem véarhato, hogy azt
a spin-palya csatolas befolyasolja, az alapallapoti magneses konfiguraciokat
a SOC eliminalasaval nyert Gn. skalar-relativisztikus modszerrel hatéaroz-
tuk meg, mely lényegesebben gyorsabb szamitéist tesz lehet6vé. Ebben a
kozelitésben a méagnesezettség abszolit iranya energetikailag irrelevéns, és a
rendszer energiajat csak a rétegenkénti magneses momentumok relativ irdnya
szabja meg. A rendszer szimmetrigjat is figyelembe véve a skalar-relativiszti-
kus kozelitésben csak olyan allapotok képzelhetdk el, melyekben a magneses
momentumok 0 ill. 180°-os szbget zarnak be. A spin-pélya csatolas be-
kapcsolasaval ugyan lehetséges nem-kollinearis rendezédés (Udvardi és mtsi.
1998), de ennek valoszintisége meglehetésen korlatozott. Igy a rendszer mag-
genkénti magneses momentumok relativ iranyitottsagara utalnak. Trivialis,
hogy egy szabad hatarfeltételekkel rendelkezd n rétegii rendszernek Gsszesen
271 szami nem-ekvivalens méagneses konfiguracidja van. Ezen lehetséges
konfiguraciokra 6nkonzisztens szamitasokat végeztiink és a legmélyebb teljes
energiaju konfiguraciot azonositottuk az alapallapottal.

A Cu(001)/Fe, és a Cu(001)/Fe,,/Cuy (n<T7) rendszereket vizsgaltuk. A
kor&bbi elméleti munkakhoz hasonléan n > 3 esetben valamely antiferromég-
neses konfiguraciot kaptuk alapallapotnak. A Cu(001)/Fes rendszerre kiilon
megvizsgaltuk az atomi térfogat valtoztatasdnak hatasat az alapéllapotra.
E célbdl olyan model szamitast végeztiink, ahol szubsztratként a Cu;_.Au,
otvozetet alkalmaztuk, melynek egyensulyi racséllanddja a 0 < ¢ < 0.15 tar-
toméanyban jol koveti a Vegard-szabalyt (Weinberger és mtsi. 1994), azaz
linearisan né az Au koncentraciojaval. A harom kiilonb6z6é antiferromag-
neses konfiguracio teljes energidjat a ferromagneses allapothoz viszonyitva

a 4.7 abra abrazolja az Au koncentracioja fliggvényében. Lathato, hogy a
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4.7. dbra. Teljes energia kiilonbségek a Cu;_.Au.(001)/Fe; rendszer lehet-

séges antiferromagneses allapotai és a ferromagneses allapot kézott a ¢ kon-
centréci6 fiiggvényében.

11T és a TT] konfiguraciok energiaja mindig nagyobb, mint a T]| és a 177
(ferroméagneses) konfiguraciok energidja valamint, hogy ¢ < 0.1 esetén — igy
tiszta Cu szubsztratra is — a T|] antiferromagneses konfiguracié az alapal-
lapot. Mivel ez a fordulépont mindossze 3.6 %-os novekedést jelent a Cu
racsallanddjahoz képest, nyilvanvalo, hogy ilyen mértékd feliileti racsrelaxa-
ci6 stabilizalni tudja a ferromégneses allapotot. Ezzel egybehangzoéan, vé-
kony Fe filmekre (n < 4) kisérletileg is ferromégneses allapotot talaltak az
atomi rétegek kozotti tavolsagok mintegy 5 %-os névekedése mellett (Miiller
és mtsi. 1995; Zharnikov és mtsi. 1996).

A 4.7 abra masik tanulsiga, ami az Osszes vizsgalt vékonyrétegre igaz-
nak bizonyult, hogy a feliilet melletti két Fe atomi réteg ferromégnesesen
csatolodik. Ez korabban mind kisérletileg (Li és mtsi. 1994), mindpedig el-
meéletileg (Fu, Freemann 1987; Kraft és mtsi. 1994; Lorenz, Hafner 1996)
kimutatott tény volt. A jelenség kovetkezik abbol az éltaldnos ténybdl, hogy
a koordinacioszam csokkenése miatt a feliileti rétegen a Fermi szinten vett
allapotstiriiség altalaban megnd, ami a Stoner-model értelmében erésiti a fer-
romégnességre valé hajlamot ill. a feliileti rétegen a mégneses momentum
novekedéséhez vezet. Jollehet a réz szubsztrattal vald hibridizacié csokkenti

ezt a tendenciat, az n=3 esetet kivéve a szendvics rétegekre is igaznak talal-
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4.8. abra. Baloldalt: rétegenkénti magneses momentumok a Cu(001)/Fes/Cu
(fent) és Cu(001)/Feg/Cu (lent) kiilonboz méagneses konfiguracidira. Jobb-
oldalt: A baloldali abraknak megfelel§ konfiguraciok teljes energiaja a ferro-
magneses allapothoz viszonyitva.
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tuk a fenti tulajdonsagot.

A 4.8 4bra illusztracioként mutatja az 6t és hat atomi réteges szendvics
rendszerben a mégneses momentumok eloszlésat és a kiilonb6z6 konfigura-
ciok energetikai viszonyait. A hat atomi réteges rendszernél két energetikailag
magasan fekvs konfiguraciot nem abrézoltam. Megallapithato, hogy min-
den konfiguracioban a feliileti ill. a ferromagneses kornyezetben elhelyezkedd
(T|117) rétegek rendelkeznek a legnagyobb méagneses momentummal (~ 2.3-
2.5 up), mig az antiferromagneses kornyezetben elhelyezkeds | | rétegek
mégneses momentuma joval kisebb (~ 1.5-1.6 up). Szisztematikus moédon
al | kornyezeti rétegek mégneses momentuma a két tartomany kozott
talalhato (~ 2.0-2.2 up). Ez arra utal, hogy egy adott atomi réteg méagneses
momentuméanak nagysagat f6ként a réteg lokalis kornyezete hatarozza meg.
Figyelemre mélto, hogy az antiferromégneses allapotok kozott 1évs energia-
kiilénbség tobb esetben csak néhany szazad eV, ami a réteg ndvesztésének

koriilményeitsl fliggben metastabil allapotok kialakuldsdhoz vezethet.
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4.9. abra. Magneses anizotropia energidk a Cu(001)/Fe,, (iires szimbolumok)
és a Cu(001)/Fe,,/Cu (teli szimb6lumok) vékonyrétegekben. Korok: A,
négyszogek: AFEyq, haromszogek: MAE, AFE = AE, + AFEy,.
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Az alapéallapoti konfiguraciokra szamolt mégneses anizotrépia energidkat
a 4.9 abra mutatja. Osszehasonlitva a 4.1 abraval feltding, hogy a savener-
gia anizotropia jarulék az antiferromagneses konfiguraciokban joval nagyobb
mint a ferroméagnesesben. Ezenkiviil nem tapasztalhatoé lényeges valtozas
a szabad feliilettel rendelkezd és a szendvics szerkezetii rendszerek kozott.
A magneses momentumok csokkenése miatt f6ként vastagabb rétegekre a
magneses dipol-dipoél jarulék kisebb mint a ferromagneses esetben. Kovet-
kezésképpen az antiferromégneses alapallapotd filmekre n = 7 atomi réteg
vastagsagig nem tapasztaltunk reorientéciés atmenetet a filmre meréleges ira-
nyabol a filmmel parhuzamos iranyba. FEz 6sszhangban van Detzel és mtsi.
(1994) kisérleti eredményeivel, akik legalabb 10 atomi réteg vastagsagig me-
réleges mégnesezettséget tapasztaltak és az e f6l6tt bekdvetkezs reorientacios
atmenetet a vas film fce-bee tipusa strukturalis fazisatalakulasanak tulajdo-
nitottak.
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4.10. 4bra. A sévenergia anizotropia atomi rétegfelbontasa a TT7]/]T1TT mag-
neses konfiguraciojiu Cu(001)/Feg/Cu vékonyrétegben. A vas atomi rétegeket
1 ... 9 szamokkal jeloltiik.

A savenergia anizotropia jarulék rétegenkénti analizise azt mutatta, hogy
az antiferromagneses allapotban elsGsorban a film belsejében elhelyezkedd
atomi rétegek jaruléka né meg szignifikansan a ferroméagneses allapothoz ké-
pest. Egy tanulsagos példaként a 4.10 Abran bemutatom a 1T/} TTT konfi-

Tz

guracioja kilenc atomi réteges szendvics Fe film savenergia anizotropiajanak
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4.11. abra. A savenergia anizotropia atomi rétegfelbontasa a
Cu(001)/Fegs/Cu rendszerben alternaléo antiferromégneses (korok) és
ferromagneses (haromszogek) konfiguracio esetén.

atomi rétegfelbontasat. Jol latszik, hogy azok film belsejében 1évé rétegek,
melyek valamely szomszédos réteghez antiparallel csatolodnak, a hatarré-
tegekéhez hasonlé nagysagi savenergia anizotropia jarulékkal rendelkeznek,
mig a ferromagneses kérnyezet rétegek kontribucioja a MAE-hez ennél joval
kisebb. Levonhatjuk azt a konzekvenciat, hogy a belsé atomi rétegek anizot-
ropia jaruléka a szomszédos rétegekkel valo mdgneses csatolds fiigguvénye.

A fenti allitast megfogalmazhatjuk az atomi rétegek lokdlis szimmetrid-
jdra alapozva is. A lokalis sz6 alatt most azt értjiik, hogy egy atom legko-
zelebbi szomszédait vessziik csak figyelembe, ugyanis a viszonylag lokalizalt
3d elektronallapotokat tilnyomorészt ez a sziitk kdrnyezet hatirozza meg.
Ha egy belsé réteg ferromagnesesen csatoléodik a szomszédos rétegekhez, ak-
kor ezen réteg atomjai jo kozelitéssel kobos lokalis szimmetriat tapasztalnak,
mig az antiferromagneses kornyezet uniaxialis lokalis szimmetriat indukal. A
MAE és szimmetria kapcsolata alapjan (1. az 1. Fejezetben) jol értelmezhetd
a 4.10 grafikon. Hogy érvelésemet teljessé tegyem, a 4.11 dbran egy 26 atomi
réteg vastagsagi szendvics film savenergia anizotropia jarulékait abrazoltam
alternalé antiferroméagneses ill. ferromégneses konfiguraciokra. Nyilvanvalo,
hogy az ilyen vastag film belsejében 1év6 rétegek mar jo kozelitéssel tombsze-

riinek tekinthetSk, és a modelszamitas eredménye jol extrapolalhato a valodi
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tomb &allapotra. Egyediil a hosszt haté tavolsagu, kis amplitidoja Friedel-
oszcillaciok (1. kés6bb) jelzik a hatarfeliiletek jelenlétét. Az abra szemlélete-
sen mutatja, hogy a réteges antiferromdgneses filmben az dsszes (tombszerd)
atomi réteg kozel azonos mértékben jarul hozzd a MAE-hoz (~ 0.2 meV),

mig a ferromdgneses esetben ezen rétegek jaruléka lényegében zérus.

4.3. Cu(001)/(Fe,Co;_,)

Zabloudil J., Szunyogh L., Pustogowa U., Uiberacker C., Weinberger P.,
Phys. Rev. B 58, 63166320 (1998)

Zabloudil J., Uiberacker C., Pustogowa U., Weinberger P., Szunyogh L.,
Phil. Mag. B 78, 597-602 (1998)

A tiszta vas filmeken tal Dittschar és mtsi. (Dittschar és mtsi. 1998) vas-
kobalt 6tvozet vékonyrétegeit is vizsgaltak, elsGsorban annak a kérdésnek az
tatdsa mennyiben befolyéasolja a MAE-t ill. a spin-reorientécié kritikus vas-
tagsagat. Vizsgéilataikat 2-4 atomi réteg vastagsagu filmekre végezték, ahol
az fct szerkezetd, ferromagneses tiszta vas filmek a film sikjara meréleges
magneses orienticiot mutatnak. A kobalttal valo 6tvozés soran strukturalis
valtozast nem észleltek és a mért atlagos méagneses momentum a vas kon-
linearisan csokkent (mpg, ~ 2.5 up, me, >~ 1.6 pp). A reorientacios dtmenetet
vizsgalva azt tapasztaltdk, hogy a 2-4 atomi réteg vastagsagu filmek 80 és 90
% Fe koncentracio kozott L —|| spin-atfordulast szenvednek. A kritikus Fe
koncentracio a rétegvastagsig novelésével 1ényegében linearisan nétt: 2 atomi
rétegnél ~ 80 at. Fe %, 3.5 atomi rétegnél ~ 90 at. Fe %. Dittschar és mtsi.
ezt a trendet az 6tvozés soran bekovetkezd elektronszerkezeti valtozasokkal,
elsGsorban az Fe d-sav betoltottségének valtozasaval, magyaraztak.
Tekintettel arra, hogy ilyen vastagsagu tiszta vas filmekre a ferromégneses
fazisban a merdleges magnesezettséget nem sikeriilt elméletileg reprodukal-
nunk (1. 4.1. alfejezet), a fenti kisérlet magyarazatat az ab-inito szamitasok
szintjén csak részlegesen, a koncentrécié valtozésaval bekdvetkezs trendeken
keresztiil kisérelhettilk megadni. Vizsgalatainkat kiterjesztettiik az antifer-
romagneses fazisra, melyek 3 atomi réteg vastagsag folott alapallapotnak
adodtak. Ezaltal valojaban a vastagabb (5-10 atomi réteg) vas-kobalt 6t-
vozet rétegek spin-reorientaciés mechanizmuséara adtunk elméleti predikciot.

szt z

Szamitasainkat 2-7 atomi vastagsagu filmekre végeztiik a vas koncentraciojat
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50 és 100 % kozott valtoztatva. A magneses film minden atomi rétegét ho-

mogén Fe,Co;_, kompozicidjinak feltételeztiik és a rendezetlenséget a 2.4.
alfejezetben leirt CPA modszerrel vettiik figyelembe.
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4.12. dbra. Az antiferromégneses (AF) és ferromagneses (F) allapotok kozot-
ti teljes energia kiilonbség Cu(001)/(Fe,Co;_,), vékonyrétegekben az n=2,
3, 6 és 7 esetekre az Fe koncentracio fiiggvényében.

Az alapallapoti energidkra vonatkozé eredményeinket a 4.12 abra koz-
li. Meg kell azonban jegyeznem, hogy csak két konfiguracié teljes energia-
jat hasonlitottuk Ossze: a ferromagneses allapotét és azon antiferromagneses
konfiguraciojét, mely a tiszta vas film esetén az adott rétegvastagsagnal ala-
pallapotnak adodott (kivéve az n=2 esetet). Ujabb szamitasok azt mutatjak

(Uiberacker 1999), hogy vastagabb rétegekre (pl. n = 5), ahol a tiszta Fe

abran), a vas koncentracié csokkenésével az antiferromagneses konfiguracio

valtozhat az alapallapotban. A 4.12 abrabol vilagos, hogy a két atomi ré-
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teg vastagsagu minta a koncentraciotol fliggetleniil mindig ferroméagneses, a
vastagabb mintak pedig a valamely vas koncentraci6 alatt ferromagnesessé
valnak. Ez a kritikus koncentracio 75 és 90 % kozé esik és a rétegvastagsaggal
tipikusan csokken. A magneses momentumok és a kicserélédési kolesonhata-
sok (Szunyogh, Udvardi 1998) vizsgéalatabol a kovetkez6 magyarazat adhato
a 4.12 dbran megfigyelt tendenciara: a Co-Co és az Fe-Co kicserélédési kol-
csOnhatasok ferromagnesesek, és kiilonosen a Co-Co kolcsonhatas abszolit
értékben joval nagyobb, mint a Fe-Fe kdlcsonhatas, melyet az antiferromag-
neses jelleg dominal. Igy relativ kevés kobalt mennyiség elegends ahhoz, hogy
a filmben ferromégneses rendez6dést indukaljon.

A rétegvastagsag és koncentracio fliggvényében kapott alapallapotokra
ezek utan MAE szamitast végeztiink. Az eredmények a 4.13 abrén latha-
tok. n—2 esetben a MAE, valamint a sdvenergia és magneses dip6l-dip6l
jarulék folytonosan valtozik a koncentraci6 fliggvényében, ami nem meglepd,
hiszen a film végig ferromagneses fazisban van. Mint azt a 3.3. alfejezetben
emlitettem, a Co monoréteg réz szubsztraton sikbeli magnesezettségl, tehat
AEP° < 0. Ezért tehat varhato, hogy névekvs kobalt tartalom csokkenti
AFEy-t. Az atlagos magneses momentum csokkenése miatt AFy; ugyan ab-
szolut értékben valamelyest csokken, de a MAE igy is hatarozottan csokken
az Fe koncentrécio csokkenésével. A MAE ezen folytonos valtozéasa arra utalt
és AE, komponensek szerinti felbontasa is ténylegesen igazolta, hogy a Fe
és Co komponensek AF, jarulékai nem valtoznak lényegesen a koncentra-
ci6 fiiggvényében. A Fe,Co,_, vékonyrétegek elektronszerkezete a ferromdg-
neses fazisban kovetkezésképpen jol leirhaté az in. merev sdv (rigid band)
kézelitéssel. Ugyan az n=2 esetben a MAE a teljes koncentréacié tartomany-
ban negativ, tehéit spin-reorientaciérol nem beszélhetiink, ez a kép felel meg a
2<n<4 rétegvastagsagokra végzett kisérletek (Dittschar és mtsi. 1998) elmé-
is figyelembe vessziik, tgy két atomi réteg tiszta vasra merdleges magnese-
zettséget, 10 % kobalt koncentracional pedig reorientacios atmenetet kapunk
(Uiberacker 1999).

Vastagabb rétegekre (n > 3) kvalitativan mas kép olvashato le a 4.13 ab-
rarol. Ezeken a grafikonokon a MAE és mindkét Osszetevijének gorbéjét éles
szakadés jellemzi az antiferromagnes-ferromagnes atmenetnél. A maéagneses
dip6l-dipdl energia jarulék abszolit értékben megnd, mivel a ferromagneses
fazisban a vas (atlagos) méagneses momemtuma (~ 2.5 pp) lényegesen na-

gyobb mint az antiferromégneses fazisban (~ 1.5-2 up). A Fe koncentracio
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4.13. abra. Magneses anizotropia energidk a Cu(001)/(Fe,Co;_,), vékony-
rétegekben. Korok: AFE, savenergia jarulék, haromszogek: AFE;; magneses
dip6l-dipél energia jarulék, négyszogek: MAE, AF = AE, + AFEy. Te-
li szimboélumok: ferromégneses alapallapot, iires szimbolumok: a nyiflakkal
abrazolt antiferromagneses alapéallapot.
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tovabbi csokkenésével A Eyy nagysaga természetesen lassan csokken tigy mint
az n = 2 esetben. A sdvenergia anizotropia ugrasszertien csokken a fazisata-
lakulasnal. Ennek magyarazata a Fe komponens jarulékanak valtozasara ve-
zethetd vissza: az antiferroméagneses allapotban A FEj, szignifikinsan nagyobb
mint a ferromégneses fazisban (1. 4.1 és 4.2 alfejezeteket). Az n = 6 ré-
tegvastagsagi mintatol eltekintve ezeket a vékonyrétegeket tehat az jellemzi,
hogy az atomi rétegek kiézotti mdagneses csatolds vdltozdsa, melyet a novekvd
kobalt tartalom idéz el, indukdlja a reorientdcids dtmenetet. Erdekes, hogy
az n = 6 esetben a kobalt tartalom novekedése az antiferromégneses fazisban
a savenergia anizotropia olyan mértékd csokkenését okozza, hogy a reorien-
taci6o mar az antiferromagnes-ferromagnes atalakulas el6tt megtorténik. Ez
annak a ténynek tulajdonithatd, hogy ebben az esetben az alapéllapoti an-
tiferromégneses konfiguracié tipusa eltér a tobbi rétegvastagsagnal kapott —
a két feliileti réteg ferromagneses csatolésatol eltekintve — alternald réteges
antiferromagneses csatolastol.

Eredményeinket a magnesezettség konnyt irdnyénak alapallapoti fazisdi-
agramjan foglalhatjuk Ossze a rétegvastagsag és Fe koncentracio fiiggvényé-
ben (4.14 &bra). Dittschar és mtsi. (1998) kisérleti fazisdiagramjaval ez a
diagram annyiban rokon, hogy a sikra meréleges konnyt irdny csak kb. 75 %
Fe koncentrécio folott talalhatd. Nyilvanvalo kiilonbség viszont, hogy mig a
kisérletet jellemzé ferroméagneses fazisban névekvs rétegvastagsaggal a MAE
csOkken, ezért egyre kisebb kobalt koncentracié elég a reorientacidhoz, addig
a szamitasokban (n > 3 és n # 6) az antiferromégneses-ferromagneses ata-
lakulés kritikus Co koncentracidja szabja meg a konnyt irdny valtasat és ez
a 3 < n <5 tartomanyban a rétegvastagsaggal fokozatosan noévekszik, majd
lényegében 75 % Fe koncentracionél szaturalodik.

Két tényez6t emlithetiink még meg, amit a kisérleti és elméleti reorientéa-
cios fazisdiagrammok 6sszehasonlitasanal feltétleniil figyelembe kell venniink.
A méréseket atlagosan 200 K-on végezték, mig szamitasaink 0 K hémérsék-
letre vonatkoznak. A hémérséklet csokkentése a spin mozgasabol szarmazéd
entropia csokkenése révén a feliiletre merdsleges mégnesezettség tendenciajat
noveli, igy adott kompozici6 (vas-kobalt arany) mellett 0 K felé kozeledve
a reorientéaci6 kritikus vastagsdga né, azaz a kisérleti L-|| fazishatér felfelé
tolodasa varhato, ami névelné az egyezést az elméleti fazisvonallal. Méasrészt
pedig ezen szamitisainkban nem vettiik figyelembe a 2-4 atomi réteg vas-
tagsagu filmekre jellemzd kb. +4 %-os meréleges racsrelaxaciot. Uiberacker

(1999) kés6bbi szamitéasai tetragonalisan relaxélt filmekre valoban némileg a
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4.14. abra. A sikbeli (]|) és merdleges (L) méagnesezettség alapallapoti fa-
zisdiagramja a Cu(001)/(Fe,Co;_,), rendszerben az x Fe koncentracio és n
rétegvastagsag fiiggvényében. Ures és teli korok jelolik azokat (x,n) ponto-
kat, melyekre a szamitasok || ill. L méagnesezettségi iranyt eredményeztek.
A 1 tartomanyt satirozas indikélja.

fazishatar lefelelé tolodasat és ezaltal a kisérlettel vald jobb egyezést mutat-
tak. Mindazonéaltal az elmélet igazolasa szempontjabol érdekes lenne hasonld
kisérletsorozatot végezni n>5 vastagsdgi mintékra, ahol tiszta vas esetén az

alapallapot antiferromagneses.



5. fejezet
A Cu(001)/Ni rendszer

Az eddig tanulményozott vékonyréteg rendszerekben olyan tipust spin-re-
orientacioval talalkoztunk, mikor a film méagneses momentumainak irédnya
egy kritikus vastagsagnél a feliiletre meréleges iranybol a feliilet sikjaba for-
dulnak. Ezt a jelenséget, mely tipikusnak mondhat6 a legtobb ultravékony
méagneses filmre nézve, a (hatar)felilleti merdleges anizotrépia energia és a
rétegvastagsaggal linearisan novekvd nagysagi, de ellentétes elGjeld méag-
neses dipol-dipol energiajarulék kolesonosen alakitjak ki. A réz (001) (és
(111)) feliiletén novesztett Ni filmeknél ettsl eltérs viselkedést tapasztaltak.
Cu(001)/Ni, filmekben n—6 alatt sikbeli magnesezettséget figyeltek meg,
mely n~6.7-nél a filmre merdleges iranyba fordult (Huang és mtsi. 1994;
O’Brien, Tonner 1994; Schulz, Baberschke 1994; O’Brien és mtsi. 1996;
Farle és mtsi. 1997a, 1997b, 1999). Ezt nevezziik inverz reorientdcionak. A
magnesezettség merdgeses irdnya melepd modon igen nagy, kozel 40 atomi
réteg vastagsagig fennmaradt (O’Brien és mtsi. 1996, Farle és mtsi. 1997a),
majd ismét a feliilettel parhuzamos iranyba fordult.

Mivel a Ni film K* feliileti magneses anizotropia energidja a kis vastag-
sagnél talalt sikbeli magnesezettség miatt értelemszertien negativ, fel kellett
tételezni, hogy a vastagabb Ni filmekben létezik egy, az n rétegvastagsag-
gal linearisan aranyos térfogati anizotropia, K" - n, mely pozitiv, tehat a
merdleges orientaciot preferalja. Fenomenologikusan a mégneses dipo6l-dipol
energiat egy —2wM? - n taggal vehetjiik figyelembe, ahol M az 4tlagos mag-

neses momentum. Igy a vékonyréteg anizotropia energiaja a
AE(n) =K+ K" -n—2tM*-n (5.1)

képlettel adhaté meg. Amennyiben KV > 2nM?, n < —K*/(K" — 2nM?)
esetben AF negativ (sikbeli irany), az n > —K* /(K" — 27 M?) esetben pedig

AFE porzitiv (merSleges irdny) és az inverz reorientécié magyarazhato. Schulz

o6
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és Baberschke (1994) feltételezte elszor, hogy a réz szubsztraton novesz-
tett Ni réteg tetragonélis kontrakcidja lehet a mikroszkopikus oka térfogati
anizotropiatag megjelenésének. LEED kisérletek valoban mintegy -5.5 %-os
merdleges kontrakciot mutattak ki a Ni rétegben (Miiller és mtsi. 1996, Pla-
tow és mtsi. 1999). Hjortstam és mtsi. (1997) ab initio szamitasokat végeztek
tetragonalisan 6sszenyomott bulk Ni-re és valéban azt talaltak, hogy az fct
szerkezet Ni-ben a konnyt tengely a kontrakci6 irAnyaba (c tengely) mutat.
Nyilvanval6 azonban, hogy a Ni vékonyrétegekben a MAE aktualis értéke bo-
nyolultabb struktiralis és elektronszerkezeti tényezsktdl fiigg (hatéarfeliilet és
feliilet jelenléte, véges rétegvastagsag stb.), ezért nyitott kérdés maradt, hogy
az adott vékonyréteg rendszerre végzett first principles szamitasok igazolni

tudjak-e az inverz reorientacié fenti elméletét.

5.1. Az inverz reorientacid

Uiberacker C., Zabloudil J., Weinberger P., Szunyogh L., Sommers C.,
Phys. Rev. Lett. 82, 1289-1292 (1999)

Mint azt a 2.3 alfejezetben emlitettem, modszeriink lehetGséget nytjt arra,
hogy a rétegek (merdleges) racsrelaxaciojat figyelembe vegyiik. Ehhez csupan
az kell, hogy az arnyékolt strukturakonstansokat a (2.24) egyenlet alapjan
szamitsuk ki. A Cu(001)/Ni, rendszerre (0<n<15) ezt az eljarast alkalmaz-
tuk a tetragonalis kontrakcio 0 %, -2.5 % és -5.5 %-os mértékére. Ugyan a
kisérletileg mért ¢/a=0.945 hanyados (Miiller és mtsi. 1996, Platow és mtsi.
1999) az utobbi értéknek felel meg, a tobbi, 6sszehasonlitod szamitas elvégzé-
sével az volt a célunk, hogy a racsrelaxacié trendjét szemléletesebbé tegytik.
Minden rétegre ugyanolyan mértékt, uniform relaxaciot tételeztiink fol.

A mégneses anizotrépia energidkat az 5.1 dbra mutatja. Mindharom vizs-
galt esetben a MAE gorbék jellezetessége kis rétegvastagsdgnal a tobbszoros
eljelvaltas: monorétegre negativ, két atomi rétegre pozitiv, majd 3 ill. 4
atomi réteg vastagsagnal ismét negativ. Mivel a Ni kis mégneses momen-
tuma (0.7-0.8 pp) miatt AFEy, is kicsi — valdjaban csak vastagabb rétegek
esetében lesz szamottevs szerepe —, ezt a viselkedést a sdvenergia anizotro-
pidja hatarozza meg. A AFE), ilyen nagy valtozasai ultravékony rétegekben
nem meglepd a (hatér)feliilet indukalta elektronszerkezeti valtozasok miatt
(L. pl. a 3.2 alfejezetet). n=6-nal a MAE minimumot ér el, majd kb. n=12-ig
novekszik. Tetragonélis kontrakcié nélkiil ez azonban nem elegendé ahhoz,

hogy a mégnesezettség iranyat a sikbol merdleges irdnyba forditsa. -2.5 %-os
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5.1. 4bra. Maégneses anizotopia energidk (AFE), savenergia anizotropidk
(AE}) és méagneses dipol-dipol energia jarulék (AFEyq) a Cu(001)/Ni,, vékony-
rétegekben az n rétegvastagsag fliiggvényében. A haromszogekkel, négyzetek-
kel ill. korokkel jelzett gorbék rendre a Ni film 0, -2.5 ill. 5 %-os tetragonalis
kontrakci6jara vonatkoznak.
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relaxacié esetén azonban n=10-re AFE mar pozitiv értéket vesz fol, azonban a
novekvé magneses dip6l-dip6l energiajarulék miatt n=14-nél ismét negativva
valik. -5.5 %-os kontrakci6 esetén AFE, minimuma n—6-nal mindossze -0.4
meV, amit igen er6teljes novekedés kovet n=12-ig. Ennek kévetkeztében n=7
rétegvastagsagnal inverz reorientéciét kapunk és az 5.1 abrabdl leolvashato,
hogy a mer6leges méagnesezettség még vastagabb rétegekre is fennéll. Meg-
dllapithatjuk tehdt, hogy az inverz reorientdcid valoban a tetragondlis kont-
rakcid kovetkezménye és a kisérleti -5.5 %-os kontrakcid alkalmazdsdval a
reorientdcio kritikus vastagsdgdt (n—=6.7) kivdléan reprodukdltuk.

A tovabbiakban azt vizsgaljuk meg, hogy a bevezetében emlitett kvalita-
tiv modelt (1. az (5.1) egyenletet) mennyire tamasztjak ala a first principles
szamitédsok. Az 5.1 abra alapjan els6 pillantasra elvethetnénk a fenomenlo-
gikus modelt, hiszen AFEj, messzemendkig nem linearis (mégesak nem is mo-
noton) fiiggvénye n-nek. Mindazonaltal a relaxalt mintdknal a 6 < n < 12
tartomanyban, tehat ott ahol a reorientacié torténik, AFE, monoton, meg-
kozelitGen linearis viselkedését latjuk. Ez arra utal, hogy a fenomenologikus
model bizonyos kozelitésben és megfelel§ finomitassal a first principles sza-
mitasokhoz igazithato.

A mélyebb megértés kedvéért az 5.2 dbran AFE, atomi rétegfelbontéasat
abrazoltuk az n=6, 9 és 12 esetekre kiilonb6z6 relaxaciok mellett. Itt egyrészt
jol megfigyelhets a Cu/Ni hatarfeliileti, de f6képpen a feliileti Ni atomi réteg
negativ anizotrépia jaruléka. Ugyanakkor a hatéarfeliilet ill. a feliilet alatti
atomi rétegek pozitiv jarulékot adnak a MAE-hoz. Ezenkivil az egyes AE}
jarulékok erésen fiiggnek a rétegvastagsagtol. Valojaban az n=12 vastagsagu
mintanél kiiloniil el jol lathatéan egy bels6, 4 atomi réteg széles tartomény,
ahol az atomi rétegek jaruléka megegyezik: 0 % relaxacio esetén lényegében
zérus (v.6. a 4.11 abran a ferromagneses Fe filmmel), -2.5 % relaxécionél ~
0.04 meV /atomi réteg és -5.5 % relaxacional pedig ~ 0.09 meV /atomi réteg.

A kvantitativ analizis elvégzése céljabol az n > 9 vastagsagi filmekre
tehat definidlhatjuk a

4 n
K*=K"+K”, K"=Y AE}, K%= > AE}, (5.2)
p=1 p=n—3
1 n—4
K'=— S AE?, (5.3)
(n —8) pz; b

mennyiségeket, melyekkel a savenergia anizotropidja a kovetkezSképpen fe-
jezhet6 ki,
AE,=K°*+ (n—8)K". (5.4)
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5.2. abra. A AEFE, savenergia anizotropia atomi rétegfelbontasa 6 (fent), 9
(kozépen) és 12 (lent) Ni atomi rétegre Cu(001) szubsztraton 0 % (harom-
szogek), -2.5 % (négyzetek) és -5 % (korok) tetragonalis kontrakcio mellett.
(A bal- és jobboldali harom-harom atomi réteg az onkonzisztensen kezelt
puffer Cu ill. vikuum tartoméany.)
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K*' a hatéarfeliileti, K*°? pedig a feliileti anizotropiat foglalja ossze, mig K" a
bels6 tombszerd atomi rétegek atlagos jaruléka. Jollehet az 5.1 abra alapjan
AE, viselkedése n > 9 esetén sem tekinthetd linearisnak (mind a feliileti,
mind a koztes atomi rétegek jarulékai fluktualnak n fiiggvényében), a fenti
model vastagabb rétegekre jo leirast ad. Az (5.2)-(5.3) egyenletek alapjan
szamitott paramétereink: KV = 80 + 20 peV /atomi réteg, K5 = —100 + 20
peV. Figyelembe véve az 5.1 4brabol leolvashato, méagneses dipol-dipol ener-
giabdl szarmazo anizotropia jarulékot (~ -14 peV /atomi réteg), a reorientécio
kritikus vastagsdgara n. = 10 £ 1 érték adoédik. Ez jelentSsen kiilonbozik a
first principles szamitasokbol kapott kritikus vastagsagtol (n.~6.7), ami nem
meglepd, hiszen az (5.4) egyenlet érvényességi tartomanya eleve ezen érték
folott van. Az irodalomban taldlhato kisérleti anizotropia paraméterek érté-
kei igen nagy szorast mutatnak: KY = 20-40 peV/atomi réteg, K° = -60 —
-160 peV (1. Kuch és mtsi. 2000 és az ott talalhato referencidkat). Amennyi-
ben a Ni bulk magneses momentumét és atomi térfogatat vessziik figyelembe
2rM? = 11.6 peV/atom adodik. Példaként tekintsiik a Jungblut és mtsi.
(1994) altal meghatarozott paramétereket: K¥ — 38 peV/atomi réteg és K°
= -163 peV. Ekkor az (5.1) képlet alapjan n, = 6.2 adodik, ami igen kozel
van a kisérletileg mért értékhez. Nyilvanvalé azonban, hogy ez az egyezés
mas paraméter kombinaciokkal is konnyen reprodukalhaté. A fenomenologi-
kus model és first principles szamitas 0sszevetésének fenti példaja leginkabb
abbdl a szempontbdél tanulsdgos, hogy a fenomenoldgikus anizotropia para-
méterek definidldsdt és interpretdldasat megfeleld koriltekintéssel kell végezni.
Kétségtelen, hogy az inverz reorientdcio alapvetd fizikai magyardzata, misze-
rint hogy azt a tetragondlis kontrakcio okozza, helyes volt, de first principles
szamitdsaink arra utalnak, hogy az (5.1.) egyenletben megfogalmazott egysze-

ri fenomenologikus model nem alkalmas a kvantitativ kiértékelésre.
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5.2. Cu(001)/Ni/Co: a normal reorientacio

Uiberacker C., Zabloudil J., Weinberger P., Szunyogh L., Sommers C.,
Phys. Rev. B 62, 5305-5308 (2000)

Mint azt a fejezet elején emlitettem, a Cu(001)/Ni,, rendszerben 40 atomi ré-
teg vastagsag koriil L — || (normal) reorientaciot észleltek (O’Brien és mtsi.
1996, Farle és mtsi. 1997a). Az (5.1) (vagy (5.4)) model alapjan ez nem le-
hetséges, hiszen a AF/(n) fiiggvénynek csak egy zérushelye van. A kisérletek
viszont ramutattak arra, hogy a Ni atomi rétegek tetragonalis kontrakcio-
ja csak kb. n=13 rétegvastagsagig terjed, ennél vastagabb rétegekben az
Cu/Ni hatarfeliilettsl szamitott hozzavetSleg 13. atomi rétegnél a feliilet-
tel parhuzamos irdnyu kontrakcié indul meg (strain relaxaci6) és a Ni film
fcc szerkezetben né tovabb. Ebbél az kovetkezik, hogy az fcc kornyezett
Ni atomi rétegek nem adnak tovabbi térfogati anizotropia jarulékot (1. 4.2
alfejezetet) és a rétegvastagsaggal linedrisan névekvs mégneses dipol-dipol
energia miatt a magnesezettség iranya egy kritikus rétegvastagsagnal a felii-
lettel parhuzamos irdnyba fordul.

Kisérletileg intenziven tanulmanyoztak, hogy a Ni filmre tett ultravékony
Co film hogyan befolyasolja ezt a méasodik reorientéciés atmenetet. Mivel
az fcc Co vékonyrétegekben a konnyd magneses irany altalaban a feliilettel
parhuzamos, a Co fedérétegtdl a kritikus Ni rétegvastagsag csokkenését var-
tak. Vékony (0<n<18) Ni filmek esetében 2 atomi réteg Co felvitele mindig
sikbeli magneses iranyt eredményezett (O’Brien és mtsi. 1996). Ezzel szem-
ben Kuch és mtsi. (2000) Cu(001)/Ni,,/Co,, vékonyrétegekben (11 < n < 14
és 1.4 < m < 2.6) a reorientacios rétegvastagsagokra az m. = 0.116 n. +0.62
Osszefiiggést kaptak Ez utobbi szerzék a két megfigyelés ellentmondasat a Co
fedéréteg feliiletén lejatszodo maradék gaz abszorpcié hatéséval magyaraz-
tak. Vastagabb Ni filmekre is végeztek hasonlé kisérleteket. Diirr és mtsi.
(1997) azt tapasztaltak, hogy a Cu(001)/Nisz film kénnyt magneses tengelye
3 atomi Co réteg felvitelekor a meréleges iranybol a sikba fordul. Lényegé-
ben hasonl6 megfigyelést tettek Lee és mtsi. (1997), akik 60 A (~ 34 atomi
réteg) Ni filmre 6 + 1.5 A (3.4 + 0.8 atomi réteg) Co feddréteg vastagsagnal
mutattak ki reorientécidés atmenetet. Meg kell jegyezni azonban, hogy az
utobbi kisérletben a Co feddrétegre még 30 A (~ 17 atomi réteg) Cu réte-
get is felvittek, mely a tiszta Co feliilethez képest valdszintileg a meréleges
méagneses anizotropiat erdsitette (1. a 3.3 alfejezetet).

Szamitasokat végeztiink a Cu(001)/Ni,/Co,, rendszer (n > 20, m=0,
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1,...,5) magneses anizotropia energidjara abbol a célbol, hogy meghatéaroz-
zuk a reorientacios dtmenet kritikus vastagsidgainak (n.—m.) Osszefliggését.
Mivel szamitasi modszeriink kizarolag két-dimenzioés transzlacié invarians
rendszerekre alkalmazhato (1. a 2.3 alfejezetben), a Ni réteg strain rela-
xacidjat nem tudtuk egzaktul kezelni, hiszen a megfelels rétegtartomanyban
a sikbeli racsalland6 atomi rétegenként kiilonboz6. Mivel azonban az fct Ni
— fce Ni dtmeneti tartomany feltehetSleg nem szélesebb mint néhany ato-
mi réteg és a racsallando véltozasa sem tul drasztikus (2.56 A — 2.49 A),
a valésdgos rendszer kiilonboz6 tartoményait kiilonb6z6 modelrendszereken
keresztiil probaltuk meg leirni és a MAE-t ezen tartomanyok jaruldkainak
osszegébdl elGallitani ("épitGkocka" model). Arra a feltevésre alapoztuk ezt
az eljarast, hogy a kiilonb6z6 modelrendszerek kozos, atfeds tartoméanyai-
ban a fizikai mennyiségek (t6ltések, méagneses momentumok és sévenergia
anizotropia jarulékok) jo kozelitéssel megegyeznek egymassal, tehat a valo-
sagos rendszer folytonosan 6sszeill6 komponenseken keresztiil modellezhetd.

Modelrendszereink a kévetkezSk voltak:

A: Cu(001)/Ni(-5.5 %)15/Ni(0 %)12

B: Cu(001)/Ni(-5.5 %)21

C: Ni(001)/Ni(0 %)1s

D: Ni(001)/Ni(0 %)12/Co(0 %) (m=1,...,5)
melyek az altalunk vizsgalt rendszer

E: Cu(001)/Ni(-5.5 %), /Ni(0 %)n,/Co(0 %),

egy-egy karakterisztikus tartomanyénak leirasara szolgaltak. Az A-D rend-
szerekben, melyekre szamitasokat végeztiik, az adott szubsztrat feliilet két-
dimenzids racsallandojat hasznéltuk és a zardjelekben 1év6 szazalékok a tet-
ragonalis relaxéacio mértékét jelolik. Az E rendszer MAE-jat valéjaban az A
és D rendszerek Osszeillesztésébdl nyertiik, mig a B és C' rendszereket arra
hasznaltuk, hogy az A rendszerben a Ni rétegek fct—fcc Atmeneti tartomé-
nyat illusztraljuk. Ez lathat6 az 5.3 abran, ahol AFEj, savenergia anizotropia

atomi rétegfelbontasat tiintettiik fel az A, B és C rendszerekre.
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5.3. dbra. A sévenergia anizotropia rétegenkénti jarulékainak 6sszehasonlita-
sa kiilonb6z6 modelrendszerekben.  Teli négyzetek:  Cu(001)/Niys(-
5.5%)/Nii5(0%) (A rendszer), iires négyzetek fent: Cu(001)/Nig (-5.5%) (B
rendszer), iires négyzetek lent: Ni(001)/Ni;g(0%) (C rendszer). Az A rend-
szerben az utolsé relaxélt atomi réteget karikaval jeloltiik meg. A nyilak arra
utalnak, hogy a B rendszert balrél, a C' rendszert pedig jobbrol illesztettiik
az A rendszerhez, és a jo kozelitéssel atfed6 tartomanyok hatarat fiiggsleges
vonal indikélja.
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Valojaban mar az A rendszer grafikonja alapjén jol definialhaté a Ni ato-
mi rétegek AE} jarulékainak kovetkezs csoportositasa:

Cu/Ni hatdrfelilet kozeli tartomdny — az els6 kb. 8 atomi réteg a Cu/Ni
hatéarfeliilet utan,

relaxdlt kozbensd Ni tartomdny — a kovetkezd 5 Ni atomi réteg, melyet kb.
0.09 meV /atomi réteg konstans jarulék jellemez,

fet—fec atmeneti tartomdny — a 14.-16. Ni atomi rétegek (az utolso relaxalt
atomi réteg a 15.), ahol AE? megkozelitéen nullara csékken, és a

feliilet kézeli tartomdny — az utols6 11 Ni atomi réteg, tipikus negativ jaru-
lékkal a feliileten.

A B rendszerrel valo Osszehasonlitds szemléletesen igazolja eredeti fel-
tevésiinket, miszerint a két rendszer kozos tartoményaban, azaz a Cu/Ni
hatarfeliilet kozeli tartomanyban és a relaxalt kozbens6 Ni tartoményban a
AE} jarulékok igen jo kozelitéssel atfedik egymast. Ugyanez mondhato el az
A és C rendszer Osszehasonlitasanal is, ugyanis itt a feliilet kozeli tartoméany
AEY? jarulékai mutatnak kielégitd egyezést. Ezaltal az fct—fce atmeneti tar-
tomény levalasztisa egyértelmiinek tekinthets. Meg kell azonban jegyeznem,
hogy strukturalisan ezt a tartomanyt csak egy atomi réteg szélességgel vet-
tiik figyelembe. AE] sima viselkedéséb6l arra kovetkeztettiink, hogy ezen
tartoméany kiszélesedése sordn a savenergia anizotropidhoz val6d Gsszjaruléka
szignifikAnsan nem valtozik.

A relaxélt rétegek n; szamanak csokkentésével el6szor a kdzbensd tarto-
mény jaruléka csokken, méghozza kb. 0.09 meV /atomi réteg mértékben. Igy
a 10 < n; < 15 tartomanyban egy egyszert lineéris becslést adhatunk AFy-
re. Ha viszont a relaxélatlan rétegek ny szamét noveljiik, akkor az tjabb Ni
atomi rétegek lényegében fcc tombi kornyezetbe keriilnek, és az C' rendszer
AE} grafikonja alapjan nem adnak tovabbi jarulékot AE,-hez. A méagneses
momentumokra ugyancsak fennéll, hogy értékiik a relaxalt kézbensé atomi
rétegekben ill. a relaxalatlan kozbensé rétegekben konstans, s6t valojaban —
eltekintve a hatérfeliileti ill. feliileti atomi rétegektsl — az egész filmben kons-
tansnak tekinthets (~ 0.75 ug). Ezéltal a Cu(001)/Ni(-5.5 %), /Ni(0 %),
rendszer MAE-ja jo kozelitéssel megbecsiilhets a 10 < n; < 15 és ny > 10 ér-
tékekre. Miel6tt azonban ezekre az eredményekre ratérnénk, a Co fedéréteg
hatéasaval foglalkozunk.

Az 5.4 abra a Ni(001) /Ni(0 %)12/Co,,, azaz a D modelrendszerben mutat-
ja AEj atomi rétegfelbontasat. Egy Co monoréteg felvitele a legfelss Ni réteg

anizotropia jarulékit drasztikusan megvaltoztatja: a nagy negativ jarulék he-
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5.4. Aabra. A savenergia anizotropia atomi rétegfelbontésa a

Ni(001) /Nijo(0%) /Con (m

0,...

,b) rendszerben.

A teli ill. dires

négyzetek rendre Ni ill. Co atomi rétegeket jelolnek.
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lyébe egy elhanyagolhatoan kicsiny savenergia anizotropia lép. Tovabbi Co
atomi rétegek felvitelével a Ni feliileti anizotropia jaruléka, bar kisebb amp-
litudoja oszcillaciok fellépnek, mar nem sokat valtozik. A Co atomi réteg
jarulékdnak valtozasa szembetinébb: m=1 esetben negativ, m=2-nél mind-
ketté Co atomi réteg pozitiv jarulékot ad, mig m>3 esetekben egy alternalo
viselkedés dominél. Amint az varhato, kb. 8 atomi réteggel a Ni/Co hatarfe-
lillet alatt a Ni jarulékok m-tél fiiggetleniil megkozelitGen zérus anizotropia
jarulékot adnak, azaz lényegében a relaxalatlan tombi Ni tartomény kezd&dik

el.
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5.5. abra. AFE} savenergia jarulék (korok), AFEy; magneses dipol-dipol ener-
gia jarulék (négyszogek) és AE = AE, + AE; MAE (haromszogek) a
Cu(001)/Niy3(-5.5%) /Nii7(0%)/Co,, vékonyrétegekben a Co feddréteg vas-
tagsaga fliggvényében.

A fentiekben leirt eljarassal (a C rendszer helyébe a D rendszert helyet-
tesitve) az n relaxalt és no relaxalatlan Ni atomi réteggel, valamint m Co
atomi feddéréteggel rendelkezé E rendszer MAE-ja konnyen approximéalhato.
Példaként az 5.5 dbran az n;=13 és ny=17 esetben a MAE-t és komponen-
seit dbrazoltam m fliggvényében. Mint az az 5.4 abra alapjan varhato volt,
AE, m=2-ig n6, majd csokken. Erdekes viszont, hogy AE, még m=5-nél
is magasabb, mint Co feddéréteg nélkiili esetben (m=0). A nagy Co méag-
neses momentum (~ 1.8 pp) miatt AFEy,; abszolut értéke viszont m=0-rdl

m=>b-re kozel kétszeresére novekszik. A kisérleti erdményekkel 6sszhangban
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m=0 esetben a MAE pozitiv, tehat a magnesezettség merdleges iranyta. Egy
ill. két Co atomi fedéréteg noveli a MAE-t, de a fed6réteg vastagsdganak to-
vabbi novelésével a MAE meredeken csokken és ugyancsak a megfigyelésekkel

konzisztens modon m=4-nél reorientacios atmenet kovetkezik be.
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5.6. 4bra. A 1 —|| reorientacios dtmenet kritikus Ni réteg vastagsaga (ng +
ns) a Co feddréteg vastagsaganak (m) fiiggvényében. Egy adott gorbe folotti
tartoméanyban a méagnesezettség meréleges a feliiletre, alatta pedig a feliilettel
parhuzamos iranyt.

Az 5.5 abra alapjan konnyt elképzelni, hogy a relaxalt és relaxalatlan Ni
rétegek ny és ny szamanak fiiggvényében (10<n;<15, ny>10) kiszdmithato
a Co feddéréteg azon m vastagsaga, ahol a reorientacios atmenet lejatszodik,
azaz AE=0. Az 5.6 abrén ezt gy abrézoltam, hogy a vizszintes tengelyen
m, a fiiggdleges tengelyen pedig a Ni réteg teljes vastagsaga (n—n;+ny) sze-

repel és a kiilonb6z6 goérbék kiilonb6z6 ny értékekhez tartoznak. A gorbék
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konnyebb értelmezése végett megjegyzem, hogy egy adott gorbe feletti ill.
alatti tartomanyban a film magnesezettsége a feliilettel parhuzamos ill. ar-
ra merdleges iranyti. Mivel AF), radikalisan emelkedik ni-gyel, egy relaxélt
Ni atomi réteg jarulékat atlagban 4-5 relaxalatlan Ni atomi réteg dipol-di-
pol jaruléka tudja kompenzalni. Az 5.6 abran ezért n; novelésével a gorbék
hozzavetsleg a fenti értékkel felfelé tolodnak el. Amennyiben ni-et fixal-
juk, n (azaz valojaban ny) erésen nem-linearis fiiggését kapjuk m-t6l. Mivel
a MAE linearisan fiigg no-t6l, az egyes gorbék lényegében a MAE 5.5 &b-
ran lathaté alakjat kovetik m fliggvényében. A koercitiv eré mérése alapjan
valészintisitett n;—13 értéket figyelembe véve az m—0-ra kapott n—37 kriti-
kus Ni réteg vastagsag kitiing egyezést mutat a kisérlettel (O’Brien és mtsi.
1996). Ugyanezen n; érték és n—33 Ni réteg vastagsag mellett kb. 3.5 Co
atomi fedéréteg vastagsagnal kapunk reorientacios atmenetet, ami ugyancsak
jo egyezés a kisérletekkel (Diirr és mtsi. 1997, Lee és mtsi. 1997). Igen érde-
kes azonban, hogy olyan Ni rétegvastagsagoknal, ahol Co fedéréteg nélkiil a
reorientécié mar megtortént, egy vékony Co feddréteg (m<2) inverz (|| — L)
reorientdciot okozhat, majd a Co fedéréteg vastagsaganak tovabbi novelése
forditja a magnesezettséget a feliilettel paArhuzamos iranyba. Ez az 5.6 abran
a gorbék nem-monoton viselkedésébdl nyilvanvalo (1. az 5.5 abrat is). A Co
fedéréteg altal okozott inverz reorientaciot, mely a first principles szamitasok
igen szemléletes igazolasa lenne, eddig még kisérletileg nem mutattak ki. Meg
kell viszont emlitenem, hogy szamitasaink elsérendi &tmenetre vonatkoznak,
mig a kisérletek masodrendd reorientacios fazisdtalakulast mutattak széles

atmeneti tartomannyal (O’Brien és mtsi. 1996).
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Tovabbi vizsgalatok

6.1. A feliillet kozeli szennyez6dés magneses
anizotropiaja

Szunyogh L., Gyorffy B.L., Phys. Rev. Lett. 78, 3765-3768 (1997)
Szunyogh L., Gyorfty B.L., Mat. Res. Soc. Symp. Proc. 475, 457-462
(1997)

A 90-es évek elején intenziven tanulmanyoztik a Kondo ellenallds minimum
fiiggését a minta méretétdl és alakjatol (Chen, Giordano 1991; DiTusa 1992;
Blachly, Giordano 1994). A megfigyelések szerint a Tx Kondo hémérséklet
nem mutat méreteffektust, viszont a Kondo ellenéllas, Ap = —BIn(T) (T
> Tk), B egyiitthatoja dramaian lecsokken az alkalmazott minta vastagsa-
ganak csokkentésével. Ujsaghy és mtsi. mutattak ra elgszor, hogy vékony
filmben a magneses szennyezddés spinjének mozgasa a feliilet altal indukalt
magneses anizotropia miatt befagyhat, ami kielégité magyarazatot szolgél-
tat a kisérletileg észlelt anomalis Kondo effektusra (Ujsaghy és mtsi. 1996;
Ujsaghy, Zawadowski 1998a, 1998b). Szamitasaikban Ujsaghy és mtsi. egy
effektiv Kondo-Hamilton modelt hasznaltak, kiegészitve a host anyag veze-
tési elektronjai és d-elektronjai kozotti hibridizacioval, valamint a d-elektro-
nok spin-palya csatolasaval. A feliiletet igy modellezték, hogy a spin-pélya
kolecsonhatéast a tér egyik félvégtelen részében nem vették figyelembe. A
szamitasok arra az eredményre vezettek, hogy szennyez6dés sajatenergiijé-

nak anizotrop része leirhato egy
H,(d) = K(d) (57) (6.1)

effektiv Hamilton operéatorral, ahol d a szennyez6dés tavolsaga a feliilettsl,

K(d) a magneses anizotropia konstans és S? a szennyezd spin-operatoranak

70
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z komponense. Ezenkiviil kideriilt, hogy
K(d)>0 é K(d)~1/d (krpd>0), (6.2)

azaz a szennyezd spinje a feliilettel parhuzamos iranyt preferalja és az effek-
tus kielégitGen lasst lecsengést a d tavolsag fliggvényében. A K anizotrépia
konstansra viszont csak elég tag hatarokon beliil tudtak becslést mondani.
Tovabbi kérdés, hogy a feliiletet realisztikusabb figyelembe vétele mennyiben
valtoztatja meg az eredményeket.

Annak édekében, hogy az effektus nagysidgarél pontosabb informaéci-
6t nyerjiink, anyagspecifikus first principles szamitast végeztiink egy vas
szennyez6 atomra az Au(001) felillet kbzelében. A Fe potencialt az Au bulk-
ban szamoltuk ki, mig a potencial feliilet kozeli onkonzisztens valtozasait
elhanyagoltuk. A vas atomot az Au(001) feliilet kiilonb6z6 atomi rétegeire

Tz 2

melyet a K (d) anizotropia konstanssal azonositottunk:
K = BP(L) - BI(]) . (6.3)

Ujsaghy és mtsi. altal alkalmazott modellel valo dsszehasonlitas kedvéért a
szamitasokat megismételtiik gy, hogy az Au bulk egyik felében a spin-pélya
kolesonhatéast zérusra skalaztuk (Ebert és mtsi. 1996). Ezekre a szamitésokra
a kovetkezGkben SOC-felilet szamitasokként hivatkozom.

A K anizotrépia konstansra vonatkozd szamitasi eredményeinket a 6.1
abra mutatja. Fiiggetleniil attol, hogy realisztikus vagy a SOC altal indukalt
feliiletrsl van szo, a feliilet kozvetlen kozelében a vas szennyezé viszonylag
erés mégneses anizotropianak van kitéve. A MAE elGjele viszont méar kiilon-
bozik a két esetben, s6t a feliilett6l mért tavolsag fiiggvényében is valtozik,
ami az elektronszerkezet feliilet altal indukalt valtozasait tekintetbe véve nem
meglepd. A d tavolsag novekedésével a SOC-feliiletbe dgyazott szennyez6dés
MAE-ja hirtelen lecsokken, mig a realisztikus feliiletbe agyazott szennyezénél
ez a csOkkenés joval lassabb. Ez arra utal, hogy a feliilettél tavoli vasatom
joval kevésbé érzi a SOC-feliilet szimmetria téré hatasat, mint a valésagos
potencialszorast végzd feliilet esetében. Amint az a 6.1 &dbra alsé paneljén
megfigyelhetd, a feliilettsl tavolabb K (d) szabalyosnak ting, lecsengd oszcil-
1416 viselkedést mutat. Az amplitiido csokkenése gyorsabbnak tiinik, mint
1/d. K(d) ezen viselkedése nyilvanvaloan ellentmond a (6.2) tulajdonagok-
nak, melyet Ujsaghy és mtsi. allapitottak meg.



6.1. SZENNYEZODES ANIZOTROPIAJA 72

/
0.2 5

0.1 —

K (meV)

-0.1 —

-0.2 e rrprrrrproror

15

-10 | | | |
10 15 20 25 30 35 40

d (A)

6.1. abra. Fe szennyezs magneses anizotropia konstansa (K) az Au(001) fe-
lillett6l mért d tavolsag fiiggvényében. Teli hdromszogek: realisztikus feliilet,
iires haromszogek: SOC-feliilet.
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Els6dleges feladatunk az volt, hogy sajat szamitasi eredményeinkre ma-
gyarazatot talaljunk. A toltésstrtiségnek a feliilet altal reprezentalt potenci-
alszoras miatt felleps hosszutavi oszcillalo viselkedése (Friedel-oszcillaciok)
mér régota ismeretes volt (Lang, Kohn 1970, 1971, 1973). Az elmélet szerint
az oszcillaciok periddusat a Fermi vektor nagysédga hatarozza meg. A 6.2
abran a vas szennyez$ atom toltésének valtozasat mutatjuk be az Au(001)
feliiletdl valo tavolsag fiiggvényében a tombi aranyba agyazott vasatom tolté-
séhez viszonyitva (AQ). Ezen az abran AQ oszcillacioi jol lathatok, valamint
az is, hogy ezek az oszcillaciok hasonlo periodicitast mutatnak, mint K (d)
oszcillacioi. Valoszintsithetd tehat, hogy K(d) oszcillalo viselkedése a Frie-

del-oszcillaciok kévetkezménye.
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6.2. abra. Extra toltés az Fe szennyez6n az Au(001) felillett6l mért d tavolsag
fliggvényében.

Azért, hogy a fenti allitast bizonyitsuk ill. pontosabban megfogalmazzuk,
milyen tényezoktdl fiigg K (d) oszcillalo viselkedése, elvégeztiik a pontszerd
szemnyezddés és felilet kolcsonhatdsdanak aszimptotikus analizisét. Az On-
konzisztens hatésok kizérasaval a rendszer energidjat az {2 nagykanonikus
potencial adja meg, melyet a tobbszoros szoéraselmélet keretein beliil az in-

tegralt allapotstriiségre vonatkozé Lloyd formula segitségével (Lloyd 1967)
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a kovetkezGképpen fejezhetiink ki véges hémérsékleten,

Q= —%]m /ds fle) Trin(r(e)) , (6.4)

ahol f(¢) a Fermi-Dirac eloszlas és 7(¢) a rendszer szorasi uthossz operatora
(1. a (2.6) és (2.7) egyenleteket). Analizisiinkben egy olyan rendszerrel fog-
lalkoztunk, ahol a tombi hordozé anyag egyik félvégtelen részét vikuummal
(pl. iires gobmb potencialokkal), a maradék féltér egy cellajat pedig a szennye-
z6 potencialjaval cseréltiik le. Néhany atrendezés utéan a (6.4) egyenletbol
levalaszthato a tombi hordozoba dgyazott szennyezs és a feliilet jarulékai, me-
lyek mindegyike értelemszertien fliggetlen a pontszennyezé és a feliilet relativ

helyzetét6l. A fennmaradé jarulék,

Qs = %Im /ds fe)Trin[I— A(e)Ty(e)As(e)Th(e)]

12

—%Im / de £(2) Tr [As(2)my(2) As(e)m(e)] | (6.5)

azonosithato a pontszennyezG—feliilet kolecsonhatéssal. Itt 7,(¢) a tombanyag
szorési uthossz operatora és A;(e) valamint Ag(e) a szennyezd ill. a feliilet
an. interaktorai, melyek a tombi anyagba agyazott perturbéld kézegen vald
szorodast irjak le. A bulk 3D és a feliilet 2D transzlacié invarianciajat ki-
hasznalva a (6.5) egyenlet Brillouin-zéna integral forméajaba irhato at, ahol

—id(k=—k2) faktor, ahol d a pontszennyezd

az integrandusban megjelenik egy e
és a feliilet tavolsaga, k. és k. pedig az adott feliiletre mer6leges irdnyban
az 1D Brillouin-zéna (tehat egy véges tartomany) elemei. Nyilvanvalo, hogy
d—o0 esetben ez a faktor igen gyorsan oszcillal. Igy a k)-integrélas a stacio-
narius fazis (vagy nyeregpont) modszer segitségével elvégezhets és az energia
szerinti integralasban Lighthill tételét (Lighthill 1962) alkalmazhatjuk. A
levezetés részleteinek kozlése nélkiil a pontszennyezé és feliilet kolesonhata-

sénak aszimptotikus alakjara az alabbi kifejezést nyerjiik
Qis(d) ~ Y I, sin(g,d + ¢,)/d* | (6.6)

ahol v a Fermi-feliilletnek az adott geometriai feliiletre meréleges tn. extre-
malis vektorait indexeli, ¢, ezen extremalis vektorok hossza, ¢, € {—g, 0, %}
és I, egy viszonylag bonyolult kifejezés, mely a kdlcsénhatéstol és a Fermi
feliilet alakjatol fiigg. Példaként a 6.3 &dbra egy tipikus nemesfém Fermi-fe-
liletének (100) irdnyt extremalis vektorait abrazolja.

A (6.6) egyenlet tehat azt implikalja, hogy a pont-feliilet kolesonhatés osz-

cillacioi 1/d? szerint csengenek le. A 6.4 dbran a 6.1 dbra adatait abrazoltuk
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6.3. dbra. Egy tipikus nemesfém Fermi feliiletének (100) irdnyt két extremé-
lis vektora.

d*-tel beszorozva. Az &bran jol lathatd, hogy ezekre a pontokra kivaléan il-
leszthetd az I* sin(27wd/d*+7/2) gorbe az [*—-2.8 meV A% és d* =5 A ~ 2.54,
paraméterekkel, ahol dy az Au(001) feliilet atomi réteg-réteg tavolsaga. A
d* periodus valoban a bulk arany Fermi feliiletének (001) iranyt hosszabb
extremalis vektoranak (¢o a 6.3 dbran) felel meg (Halse 1969).

Fontos megjegyeznem, hogy a feliilet-feliilet kolcsonhatés aszimptotikus
analizise a (6.6) egyenlethez formailag hasonlé eredményre vezet (Bruno,
Chappert 1991; Bruno, Gyorffy 1993; Ujfalussy és mtsi. 1998). FEzenki-
viil formailag az sem lényeges, hogy milyen tipusi kdlcsonhatésrél van szo,
hiszen ez az informacié az I, mennyiségben van elrejtve. Igy nem meglepd,
hogy két, Au(001) spacerrel elvalasztott, Fe film oszcilldlé mdgneses (vagy
kicserélodési) hatdrfelileti csatoldsdban ugyanaz a periddus jelenik meg (Un-
guris és mtsi. 1994; Szunyogh L., Ujfalussy B., Weinberger P., Sommers C.,
Phys. Rev. B 54, 6430-6436 (1996)), mint a Fe szennyezédés és az Au(001)
feliilet kolcsonhatasanal.

A (6.6) képlettel megadott aszimptotikus alak viszont alapvetGen kiilon-
bézik K(d) Ujsaghy és mtsi. altal levezetett (6.2)-es viselkedésétsl. A két
eredmény kozotti kiilonbség oka valdsziniileg abban &ll, hogy az &altalunk
hasznalt lokalis strdségfunkcional kozelités nem ad szdmot a vezetési elekt-

ronoknak a szennyez&dés spinjén torténd dinamikus szérasarol. Viszont a re-
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6.4. dbra. Négyszogek: K(d)d* a 6.1 abra alapjan, folytonos vonal: -2.8
sin(27d/5.0 + 7/2).

alisztikus feliiletre ill. a SOC-feliiletre vonatkozo6 szamitasok dsszehasonlitasa
(1. 6.1 abran) azt mutatja, hogy a jelenség kvantitativ vizsgalatahoz sziikség
van egy anyagspecifikus first principles modelre, tehét feltehetéleg csak a két

modszer kombinalasa vezethet kielégité eredményre.

6.2. A MAE oszcillalo viselkedése vékonyré-
tegekben

Szunyogh L., Ujfalussy B., Blaas C., Pustogowa U., Sommers C., Wein-
berger P., Phys. Rev. B 56, 14036-14044 (1997)

Az el6z6 alfejezet eredményei alapjan felmeriil az a kérdés, hogy hasonld
oszcillaciok a vékonyrétegek magneses anizotropia energiajaban is megfigyel-
hetéek-e. Mar korabbi eredeményeinkben is tapasztaltuk a MAE kis amp-
litudoju oszcillacoit a vékonyréteg vastagséga fiiggvényében ill. a savener-
gia anizotropia rétegfelbontasaban (1. pl. a 4.11 és 5.4 abrakon), melyek
eredete valoszintileg a Friedel-oszcillaciokra vezethetd vissza. A mégneses
kicserélédési hatarréteg csatolas mintajara két, Cu(001) matrixba agyazott
Co monoréteg példajan tanulmanyoztuk a MAE oszcillacioit. Legyen a Co

monorétegek kozotti Cu (spacer) atomi rétegek szama m. Nyilvanvald, hogy
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m novelésével a két Co réteg kozotti kdlesonhatés lecsokken és hataresetben

a sdvenergia anizotropia a Co monoréteg jarulékanak a kétszerese,
AEy(m — 00) =2 AEy(Cu/Coy/Cu) ~ 1.05 meV .
Mi AE,(m) relativ valtozasat vizsgaljuk ehhez az értékhez képest:
IEy(m) = AEy(m) — AE(00) ,

amit m fiiggvényében a 6.5 dbra mutat. Az oszcillalo viselkedés jol kivehetd,

de valdsziniileg tobb periodus szuperpozicigjarol van szo.

0041 4 ®
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m, Cu réteg vastagsaga

6.5. abra. Relativ savenergia anizotropia, 0E,(m) = AE,(m) — AEy(c0),
Cu(001)/Coy/Cu,,/Coy /Cu vékonyrétegekben.

Ennek vizsgalatara célszert képezni 0 Ey(m) diszkrét Fourier transzfor-
maltjat,
1 M
— igmd
0F(q) = U —m E e'm w(m) §Ey(m) , (6.7)

0 m=mo+1
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ahol az aszimptotikus tartomanyon kiviil esG, mg-nal kisebb Cu rétegvastag-
sdgi mintakat kihagytuk az dsszegzésbél és a lecsengésre vonatkozo 1/m?-es
elvarasainknak megfeleléen az w(m) = m? prefaktorral beszoroztuk az ésszeg
tagjait. Trivialis, hogy d F'(q) periodikus fliggvény 27 /dy periodussal, ahol dj
az atomi rétegek tavolsaga. Azonkiviil, amennyiben w(m) - Ey(m) valamely
valos periodikus fliggvényt tartalmaz gy periddussal, akkor a 6 F'(q) fliggvény-
ben gy és 27 /dy—qo helyeken szimmetrikus csticsokat kell latnunk. Természe-
tesen az analizis annél megbizhatébb, minél magasabb M-ig tudunk elmenni

a fenti Osszegzésben.

0,004
>
n
> 0,003+
o0
Q
N
192]
©
= 0,002
—
o
&
o 0,001
0,000 -
I DU S ST BT

oo 02 04 06 08 10
27
a (3
6.6. dbra. A JEy(n) (6.5 abra) diszkrét Fourier transzformaltja.

A 6.6 abran 0F(q) abszolut értékét abrazoltam my—10 és M =35 para-
méterek mellett. Az dbran két karakterisztikus csticsot lehet latni: ¢; = 0.18
21 /dy és g = 0.40 -27/dy értékeknél. Ezek 5.56 ill. 2.5 atomi réteg hul-
lamhossza oszcillacioknak felelnek meg, ami a Fourier-transzformacié adott
pontossaga mellett kivalo egyezés a Co/Cu/Co rendszer kicserélédési hatarré-
teg csatolasanal kapott elméleti és kisérleti értékekkel (Weber és mtsi. 1995;
Bruno, Chappert 1991; Ujfalussy és mtsi. 1998). A fenti szdmitds az iro-
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dalomban elséként bizonyitotta, hogy a hatdrréteq csatolds a vékonyrétegek
mdgneses anizotropidjaban is kimutathato és ugyanazon elmélet keretén beliil

tdrgyalhato, mint az oszcilldlo kicserélddési hatdrréteg csatolds.
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6.7. abra. Savenergia anizotropia, AE,, a Cu(001)/Co, /Cu vékonyrétegek-
ben az n rétegvastagsag fiiggvényében. A bels§ adbra a gorbe folytatasat
mutatja 15 < n < 39 esetre.

A mdgneses vékonyréteq vastagsdgdanak fiigguényében is karakterisztikus
oszcillaciok figyelhet6k meg. Ezt a Cu(001)/Co,/Cu szendvics rendszeren
tanulmanyoztuk. Amint az a 6.7 abran lathato, kb. n>15 esetén AFE) lénye-
gében csillapitatlan amplitadéval, két atomi réteg periodicitéssal oszcillal.
Meglepd, hogy igen nagy rétegvastagsagokra sem allapithaté meg egyértel-
miien A Fj, hatarértéke, mivel paros atomi rétegszamra zérushoz kozeli, parat-
lan atomi rétegszamra pedig -0.1 —-0.15 meV kozotti értékeket kaptunk. AF),
atomi rétegfelbontasabol kideriil, hogy a belss atomi rétegek (3 < p < n—3)
jaruléka szinte szabalyos, két atomi réteges periodicitast mutat, tehéit va-

loszintileg a magneses film sajat, a feliilettsl fliggetlen tulajdonsagarol van
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sz0. A (6.7) egyenlethez hasonlo Fourier-analizis is pontosan g=m/dy hullam-
szamnal mutatott kiugré maximumot. Meggy6z6 modon, a Cu(001)/Co,, és
a Cu(001)/Au;/Co,/Au;/Cu(001) rendszerekre is ugyanilyen aszimptotikus
viselkedést (két atomi réteges oszcillaciot) talaltunk.

Aristov (1997) nemrégiben a mégneses szuszceptibilitds analitikus vizs-
galatabol kimutatta, hogy méagneses rétegekben az RKKY kolcsonhatasnak
a feliiletre meréleges iranyban létezik egy pontosan két atomi réteges pe-
riodusi modulacioja. A MAE két atomi réteg periddusu oszcillacioja a
Cu(001)/Co, /Cu rendszerben feltehetéleg hasonlé modon értelmezhetd. Er-
dekes viszont, hogy a vastagabb Fe ill. Ni filmekben nem tapasztaltuk a MAE
két monoréteges oszcillacioit. A 4.11 és 5.3 abrakon inkabb AE! Friedel-
oszcillacidi ismerheték fel. Valoszind, hogy a két monoréteges RKKY-tipust
ill. a hatéarfeliilet jelenléte miatt fellépd Friedel-oszcillaciok egyiittesen van-
nak jelen, de amplitadojuk a kiilonb6z6 vékonyréteg rendszerekben valtozo
lehet.

6.3. Ferromagnesek Bloch-falanak elektron el-
mélete

Schwitalla J., Gyorfty B.L., Szunyogh L., Phys. Rev. B kozlésre elkiildve
(2000)

A kiilonféle nano- és mezoszkopikus magneses rendszerek tanulméanyozasa
technologiai és elméleti szempontbol fontos kutatési teriilet. Ebbe a téma-
korbe tartozik a ferromagneses anyagok kiilonb6z6 magneses iranyitottsagi
doménjeinek vizsgalata. A kutatas itt valojaban tobb méretskalat olel fel: a
doménfalak vastagsaga kb. 10-1000 nm, az egyes domének mérete kb. 1-1000
pm, mig a domének altal alkotott magneses texttirak mar a mm tartomany-
ban lehetnek. Méar a doménfalak vastagsiga is 1-3 nagysagrenddel nagyobb
az atomi méretskalanal, ezért el6szor a doménfal vizsgalatat tiiztiik ki célul
magunk elé a relativisztikus elektron elmélet alapjan. A tébb domént tar-
talmazé magasabb méretskalan feltehetdSleg a first principles eredményekre
alapoz6 mikromagnetikai szamitasi modszerek alkalmazésara lesz sziikség.
A fenomenologikus mikromagnetika (Brown 1963) szamitési modszerei a

szabad energia Ginzburg-Landau sorfejtésébdl indulnak ki,

3 3
=1 1,7=1 17kl

(6.8)
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ahol 4, j, k és | Descartes-koordinatakat jelolnek, M (7, t) a mégnesezettsé-
get leiro vektortér, az A, B;; és B egylitthatok pedig a hémérséklettsl és
nyoméstol fiiggs anyagspecifikus paraméterek. Konnyen beldthato, hogy a
(6.8) egyenlet jobb oldalan szerepls elsé tag a kicserélédési kolesonhatast, a
tovabbi tagok pedig a mésod- és negyedrendi mégneses anizotropiat irjék le.
Az egyensilyi magnesezettséget a (6.8) egyenlet minimalizalasabol nyerjiik.
A doménfal fenomenologikus elméletében feltételezziik, hogy a magnesezett-
ség nagysaga térben allando, igy célszert attérni az M (7, t) vektortér gdmbi

koordinatakkal valo leirasara,
My = Mycos¢sin®, M, = Mysin¢sin®, M, = M, cos 6 (6.9)

ahol M, a szaturacios méagnesezettség. Kobos rendszerben (B;;=0 és By =
B d;j 0ri) a (6.8) egyenlet az

f«%@:i/{a<@w@w2+aﬁ0@xﬁ¢@wﬂ+- (6.10)

B (sin® 6(7) cos® O(F) + sin” O(F) sin® ¢(7) cos® ¢(7)) } dr
alakra hozhato. Itt bevezettiik az o = AMZ ill. 3 = BM; konstansokat.

A tovabbiakban fixaljuk a doménfal sikjara merdlegest iranyt a z tengely
irdnyanak. Bloch-falr6l akkor beszéliink, ha a méagnesezettség a fal sikja-
ban fordul, azaz 6 = 7. Igy a Bloch-falat egyértelmiien leirhatjuk egy ¢(z)
fiiggvénnyel és a (6.10) egyenlet a

(@)= [ (a(o7 + gsin? o) cos o)) o (611)

alakra redukalodik. A racshiba nélkiili kobos rendszerben a (001) iranyban
90°-0s Bloch-fal képzédik. Belathato, hogy a ¢(—00)=0 és ¢(oo)=7 hatar-
feltételek mellett a

¢(z) = arctan eVas (6.12)

fiiggvény (1. a 6.8 abrat) minimalizalja a (6.11) funkcionalt. A Bloch-fal
szélességét a z—0-ban hiizott érint6 egyenes ¢—=0-nél és ¢—75-nél vett 2 met-
szeteinek tavolsdgaként definialjuk, melyre (gp = W\/W adodik. A spin-
hullam spektrum alacsony frekvencias tartomanyanak vizsgalatabol kidertil,
hogy az « és (3 paraméterek rendre a D spin-hullam stiffness konstanssal ill.

a K negyedrendi anizotropia paraméterrel aranyosak,

2 3
p=""B0 O (6.13)
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0led

w2

atomi rétegek

6.8. abra. Folytonos vonal: szoliton megoldas, (6.12); szaggatott vonal: line-
aris magnesezettségi profil.

ahol pp a Bohr-magneton és a a kdbos racsallando.

A first principles szamitasok szemszogébdl két megjegyzést kell tenniink:
(1) az aktualis szamitasokban csak egy véges Bloch-fal szélességet (L) tu-
dunk kezelni, att6l balra és jobbra idealis bulkot feltételeziink, rendre ¢=0
ill. ¢=7 paraméterekkel. (i7) ugyan modszeriink megfelel6 tovabbfejleszté-
sével a mégnesezettség irdnyara vonatkozodan is onkonzisztens szamitésokat
tudunk végezni, jelenleg egy bizonyos ¢o(z/L) profilt fixadlunk le. Ekkor a

szabad-energia egységnyi feliiletre es6 stirtisége felirhaté mint
1
ahol
I = / ohE)de s I = / sin? do(€) cos” do(€)de . (6.15)

A (6.14) egyenlet L szerinti minimalizalasabol

fal
Lmin = ‘gBF - % ) (616)
2

adodik. Megnyugtato tény, hogy az egzakt szoliton megoldésra (I;/Iy ~ 72)
a fenti képlet visszaadja a korabban definialt Bloch-fal szélességet.
A fenti meggondolésok a Bloch-fal szélességének first principles meghaté-

rozasdhoz a kovetkez6 stratégiat sugalljak:
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1) Vélassz egy alkalmas ¢o(7) profilt,

2) Adott L-re szamitsd ki az F(L) szabad energiat (termodinamikai poten-
cialt),

3) Keresd meg F(L) minimumét!

A legegyszertibb valasztés a linearis profil (1. a 6.8 abréan),

0 £E<0
¢o(§) =q &m/2 0<E<1 (6.17)
/2 £>1

2

melyre [, =7, 12:% és a (6.16) egyenlet alapjan EBF:\/@T\/% adodik. Ez az
értek v/2-szerese az egzakt szoliton megoldasra kapott Bloch-fal szélességnek.

Szamitésainkat a bcc szerkezeti vas (001) iranya 90°-os Bloch-falara vé-
geztiik. A szamolt energiaértékek egy kétdimenzios elemi cella feliiletére (a?)
norméaltak, igy a fenomenoldgikus modellel valé konnyebb 6sszehasonlitas
érdekében célszerti bevezetni az

am’a D Myn?

R B K
= = =— = — 6.18
“ 4 8 up a? b 8 4 (6.18)
paramétereket, melyekkel az a? feliiletre es6 szabadenergia a
1 N
F(L) = f(L)a* = a— + 8L (6.19)

L

alakban adhat6é meg, ahol most L-et a egységekben mérjiik, ami az atomi
rétegszam kétszeresét jelenti. Mivel a vas Bloch-falanak szélessége igen nagy
(tobbszaz atomi réteg), a magnesezettség irdanyanak lassi véaltozasa miatt a
toltések ill. magneses momentumok igen kis valtozasa varhatoé a Bloch-falon
keresztiil. Ezért az Gn. frozen potential kozelitést alkalmaztuk: a bulk Fe
potencialjat és effektiv terét hasznaltuk az Gsszes atomi rétegben és csupéan
a magnesezettség iranyat valtoztattuk az el6irt ¢o(7) fliggvény szerint (1. a
(6.17) egyenletet).

A (2.38)-(2.39) egyenletekhez hasonloan, a Bloch-fal és a ferromagneses
allapot kozotti nagykanonikus potencial valtozast szamoltuk és azonositottuk
a Bloch-fal képzidési energidjaval (AEpr). Tekintettel arra, hogy a Bloch-
falban a mégnesezettség iranya folytonosan véltozik, a (2.27)-es egyenlettel
kapcsolatos eljaras nem alkalmazhaté a Brillouin-zéna integralasban. A 90°-
os Bloch-fal speciélis szimmetridja (egyiittes inverzi6 és 90°-os forgatéas) miatt
a BZ-integralas mégis a felére csokkenthets. A bec vas racsallanddjanak az
elméleti 2.753 A értéket vettiik (Korhonen és mtsi. 2000), melyre 2.02 sz
témbi magneses momentumot kaptunk. Megjegyzésiil, a kisérleti 2.866 A

racséllanddval 2.18 pp mégneses momentum adodik.
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A fenomenologikus modelbdl is kdnnyen lathatd, hogy az egy atomi ré-
tegre normélt Bloch-fal képz6dési energia a kobos anizotrépia energia, azaz
0.1 pRyd, nagysagrendjébe esik. Ennek szamitasa, f6leg a Brillouin-zéna
integralas miatt, igen nehéz feladat. Ezért a (2.39) energia szerinti integ-
ralast a Fermi-eloszlassal 'simitottuk’, majd azt a Fermi-fiiggvény polusait
(21 = ep+i(2k+1)7kpT, k € Z) figyelembe véve konttrintegralla alakitjuk.
Belathato, hogy An(z) elég gyorsan konvergél zérushoz, ha a felsg komplex
félsikon végtelenhez tartunk, igy az integralbol elegendd csupan néhany, tipi-
kusan 20-40 Matsubara polus jarulékat megtartani. A modszer nagy elénye,
hogy a Brillouin-zéna integralas jol kontrollalhat6, mivel a konvergencidhoz
sziikséges k|-pontok szdma z imaginarius részének novelésével drasztikusan
csOkken. Fontos megjegyeznem, hogy ez az eljaras nem jelenti a nagykano-
nikus potencial véges hdmérsékletd szamitasat, mert az entropia tagot nem
vettiik figyelembe. Mi T=300 K és 150 K paraméterekkel szamoltunk és — a
Sommerfeld-sorfejtésnek megfeleléen — kvadratikusan interpolaltunk T-0-ra.

Szamitéasi eredményeinket a 6.9 abra mutatja. A Bloch-fal vastagsaganak
novelésével AEgrp el6szor meredeken csokken, majd egy igen lapos mini-
mummal rendelkezé gérbébe megy at. A minimum helyének kozvetlen meg-
keresése nehéz numerikus feladat. Ezért inkabb a szamolt AEgr adatokra a
(6.19) fiiggvényt fitteltiik a legkisebb négyzetek modszerével. Az abrardl is
nyilvanvalo, hogy a fittelt gorbék szinte tokéletesen illeszkednek a szamitott
pontokra. A numerikus eljards megbizhatdsdgét bizonyitja, hogy mar az elsé
hédrom-négy szamitott pont elegendd volt az & és B paraméterek igen pon-
tos meghatarozasahoz, és a tovabbi pontok figyelembe vétele nem névelte
a fittelt paraméterek szoérédsat. A T=300 K ill. T=150 K hémérsékletekre
fittelt paramétereket a 6.3 tablazat foglalja 6ssze. Innen mér pontosan ki-
szamolhato az adott gérbék minimuma (\/%): 424 o (T=300 K) és 401 a
(T=150 K). Mivel T=300 K esetben 440 a (880 atomi réteg), tehat a mini-
mum folotti vastagségra is szamoltunk, a first principles szamitdsok szintjén
meguvaldsitottuk a nano- ill. mezoszkopikus tartomdnyok kozotti méretskd-
la ugrdast. A 6.9 abra gorbéi a Bloch-fal fenomenologikus elméletének elsd,
alapelveken nyugvo igazolasdnak tekinthetSk. (Kéziratunk elkiildése utan
értestiltem arrél, hogy V.P. Antropov és mtsi. (Ames Lab., USA) is végeztek
hasonlé tanulméanyokat a ferromégneses CoPt Bloch-falara.)

A T=0-ra interpolalt & és B paraméterekbdl a Bloch-fal vastagsagara 394
a, azaz 788 atomi réteg adodott. Mivel ez v/2-sz6rdse az azonos paraméterek-

kel jellemzett szoliton megoldasnak, a bee Fe 90° Bloch-falanak vastagsagara
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6.9. abra. A bcc Fe 90°-os Bloch-falanak energidja az L szélesség fliggvé-
nyében. A négyszogek ill. keresztek az energiaintegraldsban alkalmazott
Fermi-eloszlas kiilonboz6 paramétereihez (T=150 K ill. T=300 K) tartoz-
nak. A folytonos vonalak pedig az (6.19) egyenlet alapjan fittelt fiiggvények
a 6.3 tablazatban megadott paraméterekkel. A fiigg6leges nyil a numerikusan
kapott energiaminimum helyét jelzi T=300 K esetben.

az 560 atomi réteg elméleti becslést kapjuk. Ez az érték legalabb kétszere-
se a kisérletileg becsiilt értéknek (Lilley 1950). Az eltérés elsGsorban arra
vezethet§ vissza, hogy az LSDA szamitasok jelentGsen aldbecsiilik a kobos
anizotropia allandot.

A (6.18) képletek alapjan a D spin-hullam stiffness allandot és a K ani-
zotropia allandét is ki tudjuk szamitani: D—262 meV-A? és K—0.16 pRyd.
A stiffness allando kb. 10-15 %-kal alacsonyabb a kisérletileg mért értékek-
nél, melyek 300 meV-A? koriil szornak (Stringfellow 1968, Collins és mtsi.
1969). Elméleti szamitasok is hasonlo értékeket eredményeztek (Lichtens-
tein és mtsi. 1987; Kohler és mtsi. 1991). Ezek a szamitasok viszont a
spin-palya kolcsonhatas nélkiili, skalar-relativisztikus modszerrel torténtek.
Ugyanebben a kozelitésben, a ’spin-flip technika’ és ugyancsak az SKKR-

kéd felhasznalasaval Udvardi Laszlo kozvetleniil ki tudta szdmolni a stiffness
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T[K] | &[mRyd | B [pRyd|
300 6.41 0.0356
150 6.32 0.0392

0 6.29 0.0404

6.1. tablazat. A 6.9 abra adatai alapjan az (6.19) egyenlet legkisebb négyze-
tek modszerével illesztett paraméterei T = 300 K és 150 értékek mellett. Az
utols6 sorban a kvadratikusan T=0-ra interpolalt értékek taldlhatok.

allandot, melyre 300 meV-A? adédott. Ezen érték és a Bloch-fal energiajé-
ra valo illesztésbdl kapott érték kozotti kiilonbségbdl arra kovetkeztettiink,
hogy a spin-palya csatolas kis mértékben befolyasolja (gyengiti) a D allan-
doval parametrizalt spin-spin kolcsonhatést.

A fittelt és T=0-ra interpolalt 3 értékbsl K=0.16 #Ryd anizotrépia kons-
tans szamithat6. A MAE kozvetlen szamitasabol K=0.158 uRyd anizotro-
pia allandét kaptunk. A két érték kivalo egyezése megnyugtatdéan bizonyitja
modszeriink belss konzisztenciajat ill. azt, hogy igen nagy kiterjedésii (me-
zoszkopikus) rendszerekre azonos numerikus pontossaggal hasznalhato, mint
kisebb (nano-) méretd problémékra. Mas LSDA szamitasok is kozel hasonlo
eredményre vezettek (Razee és mtsi. 1997). Mint fentebb emlitettem, az
LSDA szamitasok nyert anizotrépia allandé kb. 2-3-szor kisebb a kisérleti-
leg mért értéknél (~ 0.31 pRyd). A lokalis siirtiség funkcional kozelitésbol
hidnyz6 palya-palya korrelaciot a Brooks-féle palyapolarizacios taggal figye-
lembe véve (Brooks 1985) jo egyezés kaphato a kisérleti értékkel (Trygg és
mtsi. 1995, Lazarovits 2000).

A fenti eredmények a Bloch-fal fenomenologikus medeljének meggy6z6
bizonyitékat adtak a mikroszkopikus elektronelmélet oldalérol. Modszertink
onkonzisztens vatozatéaval azonban sok olyan informéciokhoz lehet jutni, me-
lyek messze tullépik a fenomenologikus model hatéarait. Meghatarozhaté az
elektronszerkezet és a magneses momentumok valtozasa a Bloch-falon keresz-
tiil valamint ezzel szimultan moédon a magneses orientécié profilja, mely kii-
16nbozhet a (6.12) megoldastol. Kiilonosen fontos a Bloch-fal szerkezetének
vizsgalata valamilyen racsdeformécié vagy szennyez6dés jelenlétében. Ezek
ugyanis nagymértékben befolyédsoljak a Bloch-falak mozgaséat, mely végsGso-
ron a magnesezettségi (hiszterézis) gorbe alakjat meghatéarozza. Egy masik,
technolodgiai szempontboél fontos jelenség, melyre a Bloch-fal szerkezete ha-
tassal van, a magneses (spin-fiiggd) transzport. Ennek tanulmanyozasat is

tervezem a jévében.



7. fejezet

Osszefoglalas

c s,

Ertekezésemben a vékonyrétegek magneses anizotropiajara vonatkozo elmé-
leti vizsgalataimat targyaltam. A témakor kutatasat alapvetéen a modern
szamitogépes anyagtudomany eszkoztaraval céloztam meg, ami azt jelen-
ti, hogy a relativisztikus striiségfunkcional elméletre épiils (first princip-
les), nagy szamitastechnikai igényi modszert alkalmaztam. Ez lehet6vé tet-
te, hogy kiilonbo6z§ vékonyréteg rendszerekre szisztematikus, anyagspecifikus
vizsgalatokat végezzek. Mivel a kisérleti szituaciot leird, realisztikus rendsze-
rekre probaltam meg szamitasaimat elvégezni, ezek a vizsgalatok elsGsorban
a valosagban megfigyelt jelenségek pontos, mikroszkoépikus megértését volt
hivatott elGsegiteni. Masrészt viszont a szamitdégépes modellezés alkalmat
nyujtott kisérletileg (még) nem vizsgalt rendszerek vagy jelenségek tanulmé-
nyozasara, melyek érdekes és fontos predikcidkat jelenthetnek a kisérletek ill.
technologiai alkalmazésok szaméra.

A kutatés kezdeti stadiuméban tehat a megfelels, hatékony szamitasi
modszer ill. komputerprogram kidolgozasa volt a feladat. Redukalt szimmet-
riaja rendszerek kezelése céljabol bevezettiik az arnyékolt Korringa-Kohn-
Rostoker (SKKR) eljarast és kidolgoztunk egy programcsomagot, mely a
két-dimenzios transzlacié invaridns rendszer ’fél-végtelen’ geometriajat eg-
zaktul képes figyelembe venni. A programot Kkiterjesztettiik a relativiszti-
kus spin-polarizalt esetre és ezaltal a vékonyrétegek méagneses anizotropiajat
megbizhatd precizitassal tudtuk szamolni. Rendezetlen 6tvozetek ill. az in-
terdiffazio vizsgélata céljabol a moédszert kombinaltuk az inhomogén kohe-
rens-potencial kozelitéssel (CPA).

Mivel a szamitasi id6 a rétegvastagsaggal linearisan skalazodik, az SKKR
modszer egyik legfontosabb tjdonsaga az volt, hogy a korabbiakban alkalma-
zott modszerekkel 6sszehasonlitva lényegesebben nagyobb rétegvastagsagok-

ra lehetett first principles szamitasokat végezni, igy elGszor valt elérhetévé a
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magnesezettség filmre merdleges ill. parhuzamos iranya kozotti reorientdcios
dtmenet tanulmanyozasa szinte tetszéleges rétegvastagsag (n) esetén. Mivel
a kritikus reorientacios rétegvastagsag (n.) jol mérhets mennyiség, annak a
szamitott értékkel vald Osszehasonlitdsa modszeriink elsGdleges tesztje volt.
Az Au(001)/Fe rendszerre kapott n.~3, a Cu(001)/Ni rendszer n.~7 inverz
és n.~37 normél reorienticios vastagsaga a kisérletekkel valo kivalod egyezést
jelentett.

Mig a mégneses dipol-dipdl energia a rétegvastagsiggal linearisan no-
vekvé, negativ anizotrépia jarulékot eredményez, melynek szamitasa viszony-
lag egyszeri feladat, a spin-pdlya kélcsonhatdsbol eredd savenergia jarulék
(AE}), mely pozitiv és negativ értéket is felvehet, igen sok tényezs egyiittes
fliggvénye. Fzen hatasok vizsgélata volt az értekezés vezérfonala.

Azon meggondolas alapjan, hogy a vékonyrétegek anizotropia energiaja
a feliilet szimmetria tord hatdsdnak kovetkezménye, a kisérletek fenomenolo-
anizotropia jarulékot tételeznek fol. Szamitasaink nem tamasztottak ala ezt
az elképzelést! Még az Au(001)/Fe filmek esetében is, ahol mind a feliileti,
mind a hatérfeliileti anizotropia lényegében egy-egy atomi rétegre koncentra-
lodik, AFE, észrevehetGen valtozik kb. n=4 rétegvastagsagig. AF, erds fiig-
gése a rétegvastagsagtol leginkabb a szabad feliilettel rendelkezé Cu(001)/Fe
és Cu(001)/Ni vékonyrétegekre jellemzs, ahol AE, atomi réteg felbontasa
megmutatta, hogy a felilet hatdsa tobb atomi rétegre terjed ki. A nem-
mégneses szubsztrattal kozos hatdarfeliiletnél AE, mdr lokalizdltabb jelleget
mutat: a rézbe adgyazott szélesebb (n>5) ferromégneses vas réteg savenergia
anizotropidja kizarolag hatéarfeliileti atomi rétegek jaruléka és a kozbensé ato-
mi rétegek lényegében zérus jarulékot adtak. A Cu(001)/Ni filmeknél viszont
csak n>9 esetben lehetett elkiiloniteni egy kb. 4-4 atomi réteg vastagsagu
hatéarfeliileti ill. feliileti tartoményt.

A nem-mdgneses szubsztrdttal hatdros atomi réteg a legtobb esetben meg-
hataroz6 szerepet jatszik a vékonyrétegek mégneses anizotropidjanak alaki-
tasaban. Az Au(001)/Fe és Cu(001)/Fe rendszer pozitiv savenergia anizot-
ropidjahoz ez a réteg lényegesebben nagyobb jarulékot ad, mint a feliileti
réteg. A Cu(001)/Ni rendszerben pedig a Cu/Ni hatérfeliilet kozeli tarto-
many mértékében joval kisebb negativ anizotropia jarulékot ad mint a feliileti
tartomany. Ebbdl kovetkezGen a méagneses vékonyrétegre helyezett ultraveé-
kony nem-mdgneses feddréteg dltalaban a meré6leges anizotropia tendencidjat

vonja maga utdn. A hatarrétegek elektronéllapotai k6zotti hibridizacio ekla-
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tans kovetkezménye az anomdlis merdleges mdgneses anizotropia, melyet az
Au(111)/Coy/Au, és a Cu(001)/Fe, /Cu,, (n<4) rendszerek példajan az iro-
dalomban az els6k kozott magyardztunk first principles szamitasok alapjan.
A Cu(001)/Feg/Cu vékonyrétegen megmutattam, hogy a szubsztrdt spin-pd-
lya kolcsonhatdsa is jelentGsen novelheti a merdleges méagneses anizotropiat.
Ugyanezen a rendszeren tanulményoztam a hatdrrétegek kézétti interdiffi-
zi0t, mely viszont drasztikusan csokkenti a MAE-t.

A fenti hatasok tanulmanyozasaban ill. értelmezésében nagy segitséget
jelentett a mégneses anizotropia perturbacié szémitédson alapulé elmélete,
mely a Fermi szint korili elektrondllapotok finomszerkezetének modulacioi-
val magyarazza a MAE valtozéasait. Kiilonosen sikeres volt ez a szemléltetés
az anomalis mer&leges magneses anizotropia jelenségénél. Tapasztalataink
azonban azt mutatjak, hogy a a MAE és a palyamomentum anizotrépia ko-
zOtti egyszeri Osszefiiggés csak korlatozott esetekben és tobbnyire csupéan
tendencidjat tekintve alkalmazhaté (1. az Au(001)/Fe film hatarfeliileti réte-
ge vagy Au(111)/Co;y/Au,), de pl. az Au(001)/Fe film feliileti rétegénél még
az elGjelre nézve sem talaltunk egyezést.

Az antiferromégneses Cu(001)/Fe filmek vizsgélata az atomi rétegek ko-
z0tti mdgneses (kicserélédési) csatolds jelentségét emeli ki. A kisérleti
tényekkel konzisztens modon, a vas atomi rétegek kozotti antiferromégne-
ses csatolas drasztikusan noveli a MAE-t. A korabban tanulményozott
ferromégneses mintaktol eltérden itt a film belsejében 1évé atomi rétegek
is szignifikdns savenergia anizotropia jarulékot adtak, amit a lokdlis szim-
metria toréssel magyaraztunk. A Cu(001)/Fe,Co;_, homogén Gtvozeti fil-
mekben a reorientaciés dtmenet 1j mechanizmusara hivtuk fel a figyelmet,
mely n>5 rétegvastagsagoknal lehet jellemz6: a vas kobalttal valo 6tvozése
antiferromdgneses-ferromdgneses fazisdtalakuldst indukal és a MAE ugrés-
szerl csokkenését vonja maga utan.

First principles szamitasokkal az irodalomban el6szor igazoltuk, hogy a
Cu(001)/Ni rendszerben észlelt inverz reorientdcid oka a Ni atomi rétegek
tetragondlis kontrakcidja miatt fellép6 merGleges anizotropia. Az antiferro-
méagneses Cu(001)/Fe filmekhez hasonloan itt is a bels§ atomi rétegek pozitiv
sdvenergia anizotropia jaruléka okozza a MAE novekedését. Mivel modsze-
riinkkel a feliilettel parhuzamos (strain) relaxaciot nem lehet kezelni, a vasta-
gabb Ni filmek normdl reorientdcidgjdt tobb modelrendszer egyiittes vizsgalata
("épitckocka" model) alapjan szimuldltuk. Az eljaras a mégneses anizotro-

pia jarulékok térbeli csoportosithatosagan alapult. A Co fed6réteg hatésat
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vizsgalva az elérhetd kisérletekkel 0sszeegyeztethetd eredményekre jutottunk.
Ezen feliil viszont egy 1j elméleti predikciét is adtam arra vonatkozoan, hogy
a normal reorientécio kritikus vastagsaganal alig vastagabb Ni rétegre helye-
zett ultravékony Co fedéréteg ismételt inverz reorientaciot okozhat.

Megmutattam, hogy a nem-mdgneses szubsztrdt feliiletének kézelében el-
helyezett mdgneses szennyezddés is magneses anizotropiaval rendelkezik. A
feliilettsl mért d tavolsag szerinti aszimptotikus analizis arra az eredményre
vezetett, hogy a szennyez6dés MAE-ja d oszcillalo fiiggvénye, melynek peri-
6dusat a szubsztrat Fermi feliiletének extremalis vektorai hatarozzak meg,
amplittidoja pedig 1/d* szerint csokken. A vékonyrétegek magneses anizot-
ropia energiajaban is kimutattunk hasonlé oszcilldlo viselkedést, melyet a
Cu(001) /Co;/Cu,,/Co;/Cu rendszeren tanulményoztam. Kideriilt, hogy a
kicserélddési hatarfeliileti oszcillaciok és a MAE oszcillaciéi egységes elméleti
keretben targyalhatok, mivel mindketts eredete a Friedel-oszcillacidokra ve-
zethetd vissza. A Cu(001)/Co,,/Cu rendszerben egy tipikusan két monoréteg
periddust oszcillaciot talaltam a savenergia anizotropia n szerinti fliggésében,
mely valdszintileg a réteges rendszerek RKKY kolcsonhatasdban kimutatott,
ugyancsak két monoréteg periodust oszcillacioval kapcsolatos.

Végezetiil pedig a ferromdgneses anyagok Bloch-faldnak first principles
elektron elméletét irtam le és alkalmaztam a bce Fe 90°-os Bloch-faldra. A
Bloch-fal energidja a fenomenologikus Ginzburg-Landau elmélet altal josolt
modon valtozott a Bloch-fal vastagsagénak fiiggvényében. A Bloch-fal ener-
gidjahoz fittelt spin-hullam stiffness konstans és kobos anizotropia allandé
kivalo egyezést mutatott a direkt szamitdsokbol nyert értékekkel. Ez a sza-
mitas tobbek kozott azt is bizonyitotta, hogy az SKKR mddszer alkalmazhatd

mezoszkopikus mdgneses rendszerek vizsgalatara.
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Koszonetnyilvanitas

Az értekezésemben foglalt tudomanyos munka nagy részében meghatarozo
szerepe volt annak a gyiimélesozé egyiittmikodésnek, melyet Ujfalussy Ba-
lazs kollégdmmal egyiitt évek hosszi soran at folytattunk. Ezért elsé helyen
neki kell kdszonetet mondanom.

Ugyanilyen meleg koszonet illeti Peter Weinberger professzort is, aki a
kutatdsnak megbizhaté hétteret teremtett a Bécsi Miszaki Egyetemen és
egy tehetséges, segit6kész kollektivat (Christoph Uiberacker, Jan Zabloudil,
Claudia Blaas) nevelt ki.

Munkahelyem, a BME Fizikai Intézet Elméleti Fizika Tanszéke alkotd
légkore nagymértékben hozzajarult kutatéi munkam sikeréhez. Kiilon ki sze-
retném emelni Zawadowski Alfréd és Kertész Janos professzorok folyamatos
tamogatéasat, mellyel munkamat segitették és az Udvardi Laszloval folytatott
hasznos egyiittmiikodést.

Gyorfty Balazs professzor (Bristoli Egyetem) itmutato tanacsai, melyek-
kel 1j és érdekes kutatésok folytatasara 6sztonzott, meghatarozok voltak tu-
domanyos tevékenységem soran.

Vernes Andrasnak a dolgozathoz fiizott észrevételeiért és értékes megjegy-

zéseiért mondok koszonetet.

Végiil, de nem utolsésorban feleségemnek, Juditnak és egész csaladomnak
tartozom halaval azért, hogy onzetleniil és teljes odaadassal segitették kutatoi
munkamat.
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