Simulation von gekoppelten
magnetischen Systemen anhand
von 3D-Gitterrechnungen

Dissertation zur Erlangung des Doktorgrades
der Fakultét fiir Physik der
Universitit Bielefeld

vorgelegt von
Konstantinos Diplas
aus Herford

06.08.2003



Erklirung

Hiermit erklare ich an Eides statt, dal ich die vorliegende Arbeit selbststindig
verfafit und keine anderen als die angegebenen Hilfsmittel verwendet habe.

Bielefeld, 06.08.2003

Konstantinos Diplas

Datum des Einreichens der Arbeit: 06.08.2003
Gutachter:

Prof. Dr. G. Reiss
Prof. Dr. G. Sagerer



Inhaltsverzeichnis

1 Einleitung 3
2 Theoretische Grundlagen 5
2.1 Ferromagnetische Wechselwirkung . . . . . . . ... ... .. 5
2.2 Zwischenschichtkopplung, linearer Term . . . . . . . . . ... .. ... ... 7
2.3 Zwischenschichtkopplung, quadratischer Term
(90°-Kopplung) . . . . . . . 9
24 Pinholes . . . . . L 10
2.5  Volumenanisotropie . . . . . . . . . . ... 10
2.5.1 Komponentenzerlegung des Anisotropiefeldes . . . . . . . . ... .. 11
2.6 Berechnung des Dipolfeldes . . . . . ... ... ... 0. 14
2.6.1 Verfahren I: Streufeld einer Punktladung . . . . . .. ... ... .. 15

2.6.2 Verfahren II: Streufeldberechnung durch Integration iiber die Quellzelle 16
2.6.3 Verfahren III: Streufeldberechnung durch zusétzliche

Integration iiber die Zielzelle . . . . . . .. .. .. ... 18

2.6.4 Vergleich der unterschiedlichen Berechnungsverfahren . . . . . . .. 21

2.7 Tterationsverfahren . . . . . . . . . ... Lo 25

2.8 Allgemeine Eigenschaften des Modells . . . . . . . .. .. ... ... .. 26

3 Beschleunigungsverfahren 27

3.1 Der Relaxationsfaktor . . . . . .. . ... o000 27

3.2 Adaptive Verfahren zur Bestimmung von w . . . . . . ... ... 29

3.2.1 Das Verfahren nach Bunse-Gerstner . . . . . . .. .. .. ... ... 30

3.2.2 Adaptives Verfahren nach Hagemann und Young . .. .. ... .. 30

3.2.3 Chebycheff Beschleunigung . . . . . . . .. ... ... ... ..... 31

3.3 Fouriertransformation. . . . . . . ... o000 35

4 Simulationsergebnisse 38
4.1 Vergleich der Gitterrechnung

mit dem analytischen Model . . . . . . . ... ..o o000, 38

4.2 Temperaturabhingigkeit . . . . . .. .. ..o L. 40

4.3 EinfluB von Pinholes . . . . . . . . . .. oo 45

4.4 af-Kopplung, quadratischer Term . . . . . . . .. ... ... ... ..... 56



INHALTSVERZEICHNIS

4.5 Unterschiedliche Schichtdicken . . . . . . . .. .. ... ... 0.
4.5.1 af-Kopplung, linearer Term . . . . . . .. .. .. ... ... ....
4.5.2 af-Kopplung, quadratischer Term . . . . . .. .. ... ... ....
4.5.3 Einflul von Pinholes . . . . . ... ... ... o 0oL,

4.6 Anisotropie . . . . . . ... e
4.6.1 af-Kopplung, linearer Term . . . . . . .. ... ... ... .....
4.6.2 af-Kopplung, quadratischer Term . . . . . .. .. ... ... ... ..
4.6.3 EinfluB von Pinholes . . . . . . . .. ... ... ... .. ...
4.6.4 Schichten mit unterschiedlichen Anisotropiefeldern. . . . . .. . ..
4.6.5 Temperaturabhéngigkeit . . . . . . . ... ... L0,

4.7 Dipolkopplung . . . . . . . L
4.7.1 Theroretischer Vergleich der Dipolrechnungen . . . .. ... .. ..
4.7.2 Einflu} der Formanisotropie . . . . . . .. . ... ... .. .. ...
4.7.3 Einfluf} der Dipolkopplung auf ein Array von Schichten . . . . . ..
4.7.4 af-gekoppelte Schichten . . . . . . . . ... Lo
4.7.5 af-gekoppelte Schichten mit Anisotropie . . . .. .. .. ... ...

5 Zusammenfassung und Ausblick

5.1 Zusammenfassung . . . . ... L Lo
5.2 Ausblick . . . ..o

6 Liste der Formelzeichen

60
60
62
63
64
64
69
70
71
72
7
7
85
94
99
102

105
105
108

109



Kapitel 1

Einleitung

Im Zuge der technischen Entwicklung und Miniaturisierung gewinnen magnetische Schicht-
systeme immer mehr an Bedeutung. Einsatzbereiche von magnetischen af-gekoppelten
Schichtsystemen sind z. B. Lesekdpfe von Festplatten [1] oder auch zukiinftig geplante Spei-
chersysteme (MRAM [2], [3]). Die Vorteile, die diese Schichtsyteme bieten, sind die geringe
Leistungsaufnahme, die Skalierungsinvarianz des Signals und die hohe Integrationsdichte.
Bei diesen miniaturisierten magnetischen Schichtsystemen wird es immer schwieriger, die
unterschiedlichen Einfliisse zu untersuchen, die sich auf die Magnetisierung einer Schicht
oder eines Schichtsystems auswirken kénnen. Denkbare Einfliisse auf ein solches Schichtsy-
stem sind z. B. die Form-, Kristallanisotropie, Streufelder von benachbarten magnetischen
Elementen, antiferromagnetische Kopplung zwischen zwei magnetischen Schichten, Pinho-
les und Temperatur. Durch das Entwickeln eines entsprechenden Gittermodells, welches die
oben genannten Einfliisse einbezieht, ist es moglich die Eigenschaften eines magnetischen
Elementes theoretisch zu untersuchen. Bei diesen Rechnungen handelt es sich nicht um ein
”physikalisches” Kristallgitter, sondern um ein numerisches, so daf} jeder Gitterpunkt ein
Ensemble von Atomen reprisentiert. Diese grobe Darstellung hat zur Folge, daf} die Ergeb-
nisse, je nach Diskretisierung des Modells, von der Realitit abweichen kénnen. Durch eine
Verfeinerung des Gitters lassen sich diese Abweichungen reduzieren, was aber auf Kosten
der Rechenzeit und des Arbeitsspeichers geht. Ein weiterer Nachteil bei Gitterrechnungen
ist, dafl man aus numerischer Sicht sehr instabile Konfigurationen erhalten kann, die zu Os-
zillationen um einen Konvergenzpunkt fiihren kénnen oder, dafl das Program nicht in das
richtige Energieminimum konvergiert, sondern in Nebenminima gerdt und dadurch falsche
Ergebnisse berechnet werden.

Im nachfolgenden Verlauf wird der Inhalt der einzelnen Kapitel kurz beschrieben:

e Kapitel 2: Es werden die fiir die Gitterrechnung benétigten Feldkomponenten iiber
die entsprechenden Energieterme hergeleitet. Angefangen wird mit der ferromagneti-
schen Austauschkopplung. Es folgt die antiferromagnetische (af) Kopplung, die aus
einem linearen und quadratischen Anteil besteht. Im weiteren werden die Pinholes
und ihre Auswirkung auf ein af-gekoppeltes Schichtsystem beschrieben.
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Bei dem Anisotropiefeld werden zwei unterschiedliche Verfahren zur Herleitung der
Feldkomponenten vorgestellt und die Ergebnisse miteinander verglichen.

Auch bei der Ermittlung der Dipolfelder werden drei unterschiedliche Verfahren ge-
zeigt, die ebenfalls miteinander verglichen werden.

Am Ende dieses Kapitels erfolgt eine Beschreibung des Iterationsverfahrens, welches
in den nachfolgenden Gitterrechnungen benutzt wird. Da dieses Verfahren auf ei-
nem sehr einfachen Modell von Fulghum [4] basiert, werden die Eigenschaften dieses
Modells ebenfalls erwahnt.

e Kapitel 3: In diesem Kapitel werden zwei unterschiedliche Beschleunigungsverfahren
vorgestellt. Das erste Verfahren beschreibt den Einsatz eines Relaxationsfaktors w,
der fiir die schnellere Konvergenz der Gitterrechnung benutzt wird. Es werden die
Eigenschaften des Relaxationsfaktors, aber auch die adaptiven Moglichkeiten zur
Bestimmung von w untersucht.

Das zweite Verfahren behandelt den Einsatz der Fast Fouriertransformation (FFT),
die zur Ermittlung der Streufelder benutzt wird. Durch diesen Einsatz ist es moglich,
den Zeitaufwand, der bei der Streufeldberechnung entsteht, enorm zu reduzieren.
Ein Fludiagramm, das den allgemeinen Programmablauf mit dem Einsatz der FFT
und des Relaxationsfaktors beschreibt, wird am Ende dieses Kapitels dargestellt.

e Kapitel 4: Es werden Fulghums Ergebnisse [4] nachvollzogen und in einfachen Fillen
mit den entsprechenden Ergebnissen der Energieminimierung verglichen. Desweite-
ren werden unterschiedliche physikalische Situationen, die sich auf den Verlauf des
magnetischen Momentes auswirken konnen, simuliert und untersucht. Solche Situa-
tionen sind z. B. die unterschiedlichen Schichtdicken in af-gekoppelten Schichten, die
Temperaturstabilitidt, das Zusammenwirken des linearen und quadratischen Anteils
der af-Kopplung oder der Einflu der Anisotropie bzw. das Verhéltnifl von Aniso-
tropie zur af-Kopplung. Bei den Gitterrechnungen werden sowohl einfache Schichten
als auch af-gekoppelte Schichten simuliert. Zur Verifikation wird immer wieder auf
einfache, analytisch zugingliche, Energiemodelle zuriickgegriffen, um die Richtigkeit
der Gitterrechnungen zu iiberpriifen.

e Kapitel 5: Hier findet eine Zusammenfassung iiber die gesamten Kapitel und ein
Ausblick statt.

e Kapitel 6: In diesem Kapitel werden in tabellarischer Form alle Formelzeichen, die
in dieser Arbeit benutzt wurden, aufgelistet und erklért.



Kapitel 2

Theoretische Grundlagen

Die nachfolgenden Gittersimulationen basieren auf einem sehr einfachen Modell, das aus der
Literatur [4], [5] bekannt ist. Das Modell beschreibt das Verhalten von zwei ferromagneti-
schen Schichten, die iiber eine Zwischenschicht antiferromagnetisch miteinander gekoppelt
sind (Abb. 2.0.1). Die Ergebnisse von [4] werden zunichst nachvollzogen, um Erfahrung
mit dem Gittermodell zu gewinnen und spéter werden sie mit den Ergebnissen des ent-
sprechenden Stoner-Wohlfarth-Modells' verglichen, um die Richtigkeit zu iiberpriifen. Im
Nachfolgenden wird das Gittermodell um weitere Komponenten erweitert, so dal komple-
xere Magnetisierungsvorgéinge beschrieben werden kénnen.

ferromagnetische Schicht

Zwischenschicht
(af-Kopplung)

.
i

‘ Pinhole

Abbildung 2.0.1 Seitenansicht eines af-gekoppelten Schichtsystems. Die magnetischen
Schichten sind tiber ein Pinhole miteinander ferromangetisch gekoppelt, wihrend an den
Grenzflichen zu der Zwischenschicht die Kopplung antiferromagnetisch ist.

2.1 Ferromagnetische Wechselwirkung

Im Simulationsmodell wird ein magnetisches Schichtsystem in diskrete Volumenelemente
unterteilt, wobei jedem Volumenelement ein Spin zugeordnet wird. Der Spin eines Vo-
lumenelementes ist dabei als die Gesamtsumme iiber alle Spins, die in diesem Volumen
enthalten sind, zu verstehen:
S=Y3
3

'Tn den nachfolgenden Kapiteln wird das Stoner-Wohlfarth-Modell auch als analytisches Modell, bzw.
analytische Losung bezeichnet.
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Die ferromagnetische Austauschenergiedichte zwischen zwei Spins wird dargestellt durch
[6], [7], [8]:
eijk = —AV2S; ) = —A(V2SE, , + VS, + V2SE,,) - (2.1)

ir:k
Dabei ist A die Steifigkeitskonstante, die sich theoretisch iiber die Beziehung [9]

kBTC
a

A=

(2.2)

bestimmen 1&8t, wobei a der physikalische Gitterabstand ist und S7,,, S

Richtungskosinusse von S sind. Die Indizes i ,J ,k geben die Position des diskretisierten
Volumenelementes auf der Gitterebene an (Abb. 2.1.1).

Bei den nachfolgenden Simulationen sind nur Winkel&nderungen der Spins in der XZ-Ebene
(Abb. 2.1.1) von Interesse, so dal der Term V>SY; , in Gleichung 2.1 entfillt .

; )
ik Oigk die

Abbildung 2.1.1 Diskretisierte Darstellung einer magnetischen Schicht.

Der Nabla-Operator V2 wird in Gleichung 2.1 iiber zwei Gitterpunkte approximiert
[10], [11]:
= — — 2
82Si,j,k ~ (Siil,j,k - Si,j,k)
on: = h? '

Der Index 7+ 1 bezieht sich auf den rechts- bzw. linksseitigen Nachbarn (Abb. 2.1.1). Wird
hierbei die Eigenschaft:

V2§i,j,k(hi) =

— — 2 — — — —
2 2
(Sicrgn = Sign) = Shirgn + Sty = 28w guSisns Stip = S gn =1

benutzt, erhilt man aus Gleichung 2.1 (unter Beriicksichtigung von sechs néchsten Nach-
barn) in der diskretisierten Form [8], [10], [11]:

S+ STk Sitar TSt S T Stk
ik = QAS;TZ ( i+1,7, kh2 i—1,7,k + 2,541, kh2 1,j— 1,k + 2,5,k+1 h2 1,5,k 1) (23)
? J

111
ENENERAR
i YRR j

~
=const

wobei h;, hj, hy die Gitterabsténde sind.
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Um Feldstérken zu erhalten, die diesen Kopplungsenergien entsprechen, ist Gleichung 2.3
nach den Richtungskomponenten abzuleiten:

Hfjk = SZYZTM = 24 Z % (2-4)
~ B4,k po M G151, k1 hy;

= O 2L 5 Sk 25)
" isgk HoMs oy 7 g hi; k.

Dabei ist h; ; x = (hi, hj, hi). Der Vektor des Austauschfeldes ist somit:

X
Heze = ( Hij )
Z’]’ Z .
Hijn

2.2 Zwischenschichtkopplung, linearer Term

In einem magnetischen Schichtsystem mit parallel magnetisierten Schichten (Abb. 2.2.1)
sind Elektronen mit entgegengesetzter Spinrichtung in der Zwischenschicht gefangen und
bilden stehende Wellen senkrecht zu den magnetisierten Schichten. Diese Wellen erzeugen
aufgrund ihrer Spinpolarisation die af-Kopplung. Andererseits kénnen sich Elektronen mit
paralleler Spinrichtung frei durch die Schichten bewegen. Zur Beschreibug der Kopplungs-
energie [12] wird folgender phinomenologischer Ansatz benutzt:

E = —JiFS5,S, = —J,F cos(Ag) . (2.6)

Dabei ist A¢ der Winkel zwischen S; = (cos(¢y),sin(¢1)) und S, = (cos(¢s), sin(¢,)), F
die Fliche der Schicht und J; die lineare Kopplungskonstante. Je nach Vorzeichen ist die
Kopplung zwischen den magnetisierten Schichten:

e ferromagnetisch fiir J; > 0,

e antiferromagnetisch fiir J; < 0.

Abbildung 2.2.1 Vereinfachte Darstellung der Ursache der af-Kopplung. Elektronen mit
antiparalleler Spinrichtung sind in der Zunschenschicht gefangen und bilden stehende Wel-
len (Zeichnung entnommen aus [12]).
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Die af-Kopplung sorgt bei Abwesenheit einer dufleren Feldstirke H, dafiir, daf} sich die
magnetischen Momente Si, S, antiparallel einstellen. Die Berechnung des Séattigungsfel-
des eines solchen Schichtsystems mit vernachlissigbarer Anisotropie kann analytisch er-
folgen. Betrachtet man den allgemeinen Fall, in dem ein Schichtsystem aus unterschied-
lichen Schichtdicken t;, t; und Materialien besteht, so ist die Summe aus Zeeman- und
af-Kopplungsenergie gegeben durch:

Eges = —MlFtll,LoHe COS(gﬁl) — MQFtQMOHe COS((bQ) + JlF COS(¢1 — ¢2) . (27)

Wobei M, 5 die Sdttigungsmagnetisierung ist, ¢, o der Winkel des magnetischen Momentes
zur dufleren Feldstirke H,, J; der lineare af-Kopplungsterm und F die Fliche des Schicht-
systems. Im Gleichgewicht gilt die Bedingung:

Egs, . :
825 = Mltl/,toHe sm(q51) — Jl s1n(gz§1 - ¢2) =0 (28)
1
Eg, : .
8?25 = MatougH,sin(ds) + Jysin(¢p; — ¢p2) =0 . (2.9)
2
Aus Gleichungen 2.8 und 2.9 folgt schlieflich:
B | Bt _
0pr  0¢o
Mltl/j,oHe Sin(¢1) + Mztg/j,oHe sin(¢2) = 0. (210)

Bei groflen Feldstdrken in der Nihe des Séttigungsbereiches sind die Winkel sehr klein
(¢ << 1), so daBB man den sin-Term durch eine Entwicklung [13] bis zum ersten Glied
darstellen kann: sin(¢) = ¢. Angewendet auf Gleichung 2.10 erhilt man:

MitipoHepr + MotopgHepy = 0

_ Mstago
¢1=— :

Mltl
Werden Gleichungen 2.8 und 2.9 unter der Bedingung, daf} bei grofien Feldstirken sin(¢) ~ ¢
gilt, miteinander in Beziehung gesetzt, erhdlt man als Ergebnis:

MitypoHepr — Ji(d1 — ¢2) = MatopoHedo + Ji(¢1 — b2) -
Wird in der obigen Gleichung ¢; durch Gleichung 2.11 ersetzt, erhilt man:

Mstogo _J _ Matago Maytops _
Mltl ! M1t1 Mltl 2 .

(2.11)

—MitipoH,

= ¢>2> = MotopoHepo + J, (—

Wird die Gleichung nach H, aufgelost, bekommt man schlielich [14]:

1 1
H,r =H,=J + . 2.12
/ : <M0M1t1 M0M2t2> ( )
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Dabei ist H,; die Feldstérke, die von auflen aufgebracht werden muf}, um das System in
den Sittigungsbereich zu bringen. Die Feldkomponenten des linearen Termes (ﬁl) der af-
Kopplung erhilt man, indem man die Gleichung 2.6 nach den magnetischen Momenten
ableitet. Fiir S; gilt:

. . 7 -
H = -V P55 = ——! ( zlons((ﬂqizj) > | (2.13)

2.3 Zwischenschichtkopplung, quadratischer Term
(90°-Kopplung)

Aufgrund von nichtidealen Grenzflichen (Oberflichenrauhigkeit) entsteht neben dem linea-
ren Term der Zwischenschichtkopplung die quadratische Kopplung. Jede lokale Anderung
der Zwischenschicht um eine Atomlage erzeugt eine zur Umgebung nicht identische Kopp-
lung, so dal Bereiche mit ferro- und antiferromagnetischer Kopplung nahe beieinander
liegen. Diese Situation fiihrt zu einem Zustand einer 90°-Kopplung [12], [15], [16], [17], so
dafl die Spins der Schichten senkrecht zueinander stehen. Der phdnomenologische Ansatz
zur Beschreibung dieser Kopplung wird durch folgende Gleichung wiedergegeben:

E,= ~J,F (5.%) = ~J,F cos’(Ag) . (2.14)
Hierbei ist A¢ der Winkel zwischen Sy = (cos(¢),sin(¢1)) und S, = (cos(¢s), sin(¢y)), F

die Fliche der Schicht und J, die quadratische Kopplungskonstante. Wird in Gleichung 2.7
zusétzlich der quadratische Term hinzugefiigt, so erhélt man folgende Beziehung [14]:

1 1
H,r=H,=(2J,+ J + . 2.15
/ 273+ ) <M0M1t1 M0M2t2> (2.15)

Die Feldkomponenten fiir den quadratischen Beitrag (ﬁq) erhilt man, indem man die
Gleichung 2.14 nach den magnetischen Momenten ableitet. Fiir S; gilt:

3 ol za\2_  2d sin(¢2) cos(pr — ¢2)
A= Vs (35) = - S (i@t = o) g

wobei: Vg = MOA}[M (3—%, 63—5:51). Der Feldvektor der af-Kopplung ist somit: ﬁaf = H, +ﬁq.
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2.4 Pinholes

Pinholes [4], [18], [19] sind Risse oder kleine Locher in der Zwischenschicht, die z. B.
wihrend der Préparation verursacht werden kénnen. An solchen Stellen wird das antifer-
romagnetische Verhalten gestort und die magnetischen Schichten sind iiber das Pinhole
ferromagnetisch miteinander gekoppelt (Abb. 2.0.1, S. 5). Fiir magnetische Bauteile, wie z.
B. Sensoren [1], hitte dies eine Qualitdtsminderung zur Folge. Je nach Grofle der Pinholes
oder Dicke der Zwischenschicht kann der Einflufl unterschiedliche Auimafie annehmen, wie
es ebenfalls mit den nachfolgenden Simulationen gezeigt werden kann.

2.5 Volumenanisotropie

Die Gitterrechnungen basieren auf einem einfach-kubischen Gitter. Dabei ist dieses Gitter
nicht als physikalisches Kristallgitter zu betrachten, so dafl hier die uniaxiale Anisotropie
benutzt werden kann. Die Energie der uniaxialen Anisotropie 148t sich in erster Ndherung
[20], [21] darstellen als:

B, = K,(51,)? = K,V cos®(a4) (2.17)

Hier ist K, die Anisotropiekonstante, V das Volumen, S das magnetische Moment, n, der
Einheitsvektor entlang der Z-Achse und a4 der Anisotropiewinkel (Abb. 2.5.1(a)). Um die
Spins von der leichten Achse irreversibel hinwegzubewegen, mufl das von auflen angelegte
Feld das Anisotropiefeld iiberwinden. Fiir uniaxiale Anistropien wird das Anisotropiefeld
durch die folgende Gleichung wiedergegeben [20], [21]:

9K,
Hy =

= (2.18)

Abbildung 2.5.1 In Abwesenheit eines duferen Feldes (a) liegt der Spin S entlang der
leichten Richtung oca. Wird ein dufleres Feld (b) angelegt, dreht sich der Spin S in Feld-
richtung und es entsteht dabei ein Winkel 8 mit der leichten Richtung (rot).
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2.5.1 Komponentenzerlegung des Anisotropiefeldes

Wird ein dufleres Feld angelegt, dann wird der Spin von der leichten Richtung wegbewegt
und er stellt sich in einem Winkel § zur leichten Richtung ein (Abb. 2.5.1(b)). Man erhélt
die Feldkomponenten des Anistropiefeldes H 4, welches der duieren Feldstéirke entgegen-
wirkt, indem man die Gleichung 2.17 unter Beriicksichtigung des Winkels 5 komponenten-
weise nach S ableitet:

1 OFE K
= Ny —P)si 2.1
A oMV 0S8, 110 M, cos(aa — f) sin(aa) (2.19)
i= e = enr cos(ea— B)cos(aa) (2.20)

Eine andere Variante, um die Komponenten des Anisotropiefeldes zu erhalten, gelingt durch
vektorielle Addition der entsprechenden Feldterme zum lokalen Feld [22]. Wird ein #ufleres
Feld angelegt, stellt sich ein Gleichgewicht zwischen dem Anisotropie- und &ufleren Feld
ein. Der lokale Feldvektor H, (Abb. 2.5.2), der auf S wirkt, setzt sich aus dem #dufleren
Feld und dem Anisotropiefeld zusammen: ﬁlok:ﬁe + H,.

X

Abbildung 2.5.2 Vereinfachte Darstellung der lokalen Feldstdirke.

Betrachtet man die Energie des Systems, das in der Abbildung 2.5.1(b) beschrieben wurde,
so erhdlt man folgende Gleichung:

Eyes = —poM,V H, cos(8) + K,V cos*(aa — f3) . (2.21)

Der Winkel 3, der in der lokalen Feldstiarke vorkommt (Abb. 2.5.2), mufl mit dem Winkel
B iibereinstimmen, der aus der Energieminimierung von Gleichung 2.21 folgt:

dE s ) )
ﬁ = poM;VH,sin(B) — K,V sin(2(as — 8)) =0 = (2.22)
K
H, sin = Csin2(as—B)); C=——. 2.23
5) (Gos-B): €=t (223)
Die Richtung des lokalen Feldes in Abbildung 2.5.2 ist gegeben durch:
sin(8) H
cos(8)  H;+H,

H.sin(8) = HZjcos(B) — Hisin(p) . (2.24)
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Wird Gleichung 2.24 in 2.23 eigesetzt, erhdlt man die Beziehung:
HY cos(B) — Hisin(B) = Csin(2(as — B)) - (2.25)
Wird in Gleichung 2.25 v = 2a4 — 8 eingesetzt, erhilt man:

H% cos(B) — Hisin(f) = Csin(y—f8) &
HY cos(B) — Hisin(B8) = Csin(y)cos(8) — C cos(y)sin(B) . (2.26)

Durch Koeffizientenvergleich der linken und rechten Seite von Gleichung 2.26 erhilt man
als Losung:

Hj = Csin(y) = Csin(2a4 — ) (2.27)
H% = Ccos(y) =Ccos(2a4 — ) - (2.28)

Vergleich der Komponenten des Anisotropiefeldes:

Obwohl die Gleichungen 2.19, 2.20 und 2.27, 2.28 zur Beschreibung der Komponenten des
Anisotropiefeldes sehr unterschiedlich sind, ist die Ubereinstimmung mit der analytischen
Losung von Gleichung 2.22 sehr gut. In den Diagrammen 2.5.1 (Gleichungen 2.19 und 2.20)
und 2.5.2 (Gleichungen 2.27 und 2.28) ist bei unterschiedlichen leichten Richtungen a4 und
einer Anisotropiekonstante von K, = 48% (Eisen) ein Vergleich der Gitterrechnung und
analytischen Losung dargestellt (Stoner-Wohlfarth-Modell gelost mit dem Newtonverfah-
ren [23]). Es sind keine relevanten Abweichungen zu beobachten.

:\\\\\\\\\\\\\\\\\\\\\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\\\\\:
Mn e

0.8

0.6

0.4f

0.2

OF --------momonoeo & B L LR EERE e =

—0.2? Gitterrechnung
0.4F e analytisch -

060

08

_1i - : -
Eoovvw b b b b v by b by i 003

-0.1 -008 -0.06 -0.04 -002 0 0.02 004 0.06 0.08 0.1

H()H e [T]

Diagramm 2.5.1 Vergleich der Gitterrechnung (Gleichungen 2.19 und 2.20) mit der ana-
lytischen Lisung (Gln. 2.22).
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Mn C
0.8

0.6

04F

0.2

-0.2? Gitterrechnung

-0.4; e analytisch é
-0.61~

0.8

HOH e [T]

Diagramm 2.5.2 Vergleich der Gitterrechnung (Gleichungen 2.27 und 2.28) mit der ana-
Iytischen Lisung (Gin. 2.22).

Ein weiterer Vergleich der Gleichungen 2.19, 2.20 und 2.27, 2.28 liegt in der Anzahl der
Iterationen k(e), die fiir die Konvergenz benotigt werden. Als Konvergenzkriterium wurde
eine Schranke fiir die mittlere Winkeléinderung gew#hlt: [@e, —0a¢| < €, mit e = 1075 und

nin;ng i g

Hierbei sind n;, n;, ny die Anzahl der Gitterzellen in den drei Raumrichtungen und o ;x
der Winkel des Spins S in der Position (4,7, k) mit der Z-Achse. Ein Vergleich ist in Dia-
gramm 2.5.3 dargestellt. Mit Typ I werden die Gleichungen 2.19 und 2.20 bezeichnet und
mit Typ II die Gleichungen 2.27 und 2.28. Auch hier ist kein bemerkenswerter Unterschied
festzustellen.
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8000,
6000

4000

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25

IJOH e [T]

Diagramm 2.5.3 Vergleich der Iterationsanzahl k(e) mit ¢ = 107%. Hierbei ist ay der
Anisotropiewinkel. Es wurde ein K, = 48% gewdhlt.

2.6 Berechnung des Dipolfeldes

Das Dipolfeld, welches von einer Quelle ausgeht und sich auf einen anderen Dipol (Ziel)
im Raum auswirkt, 148t sich durch drei unterschiedliche Berechnungsverfahren ermitteln:

e Verfahren I: Beide Dipole werden punktférmig im Zentrum der entsprechenden
Gitterzellen angenommen.

e Verfahren II: Die Quelle des Feldes besitzt ein endliches Volumen. Das Feld, welches
iiber die Integration der Dipoldichte des Volumens ermittelt wird, wirkt sich im
Zentrum der Zielzelle aus.

e Verfahren III: Quelle und Ziel besitzen ein endliches Volumen. Es wird sowohl
iiber das Volumen der Quelle als auch iiber das Volumen des Zieles integriert und
zusétzlich durch das Zielvolumen dividiert, so dal man eine gemittelte Feldstéirke
iiber das gesamte Volumen der Zielzelle erhélt.
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2.6.1 Verfahren I: Streufeld einer Punktladung

Hierbei wird das Feld im Mittelpunkt der Zielzelle berechnet, das vom Dipolmoment im
Mittelpunkt der Quellzelle [24], [25] ausgeht (Abb.2.6.1). Die Feldstérke am Ort Z ist somit:

Hy=-V,,0;,=-V,, (M Z) = -V,., <M (r) COS(O‘)> . cos(a) = z/r . (2.30)

47 73 A7 r2

Wobei M(r) das magnetische Moment des Dipols, r = /22 4+ y2 + 22, der Abstand zum
Mittelpunkt Z und z =, —z,, Yy =y, — Yo, 2 =2, — 2, ist.

X

Abbildung 2.6.1 Dipolfeld im Mittelpunkt Z der Zielzelle. Der Dipol Q liegt ebenfalls im
Mittelpunkt der Quellzelle und ist entlang der Z-Achse ausgerichtet.

Die Feldkomponenten in der X- und Z-Richtung sind somit:

= Aﬁg) (360527(_2‘) — 1) (2.31)
HE = _aa% - —Aif:) _:’fz . cos(a) = z/r, m = rsin(a), cos(8) = z/m
_ Mir)3snie)cnta) o) .

Diese Gleichung ist nur dann giiltig, wenn der Abstand zum zweiten Dipol am Ort Z im
Vergleich zur Ausdehnung des Dipols grof§ ist, so dafl der Dipol selber als punktférmig
betrachtet werden kann.
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2.6.2 Verfahren II: Streufeldberechnung durch Integration iiber
die Quellzelle

In diesem Falle wird das Feld im Mittelpunkt der Zielzelle berechnet. Unter der Annahme,
dafl die Quellzelle homogen magnetisiert ist, wird iiber das Volumen der Quelle integriert
[26]. Die errechnete Feldstérke am Ort Z (Abb. 2.6.2) gilt dann fiir das gesamte Zielvolumen.

z
Y
oz
0 X 0 Ziel
V(r)
S Lt
0 Quelle
V(r)

Abbildung 2.6.2 Dipolfeld eines Volumenelementes V(r), welches auf dem Mittelpunkt
Z der Zielzelle wirkt.

Mit Hilfe des Gauss’schen Satzes [24], [27] und unter der Annahme, dafi das Volumen-
element homogen magnetisiert ist, 148t sich das Volumenintegral in ein Flichenintegral
iiberfiihren. Das Potential am Ort Z ist somit:

_ M(r) 1 .
o, = /V WY dv (r)

A7 "I =
M(r) 1
= das . 2.33
47 /S(r) I’ —r (2:33)

Hierbei ist dS = ndS und n die Normalkomponente zur Oberfliche. Die Feldstirke am Ort
VA

Hy, = —-V,0;,=-V,(— [ ———ds]|M( 2.34
’ o= (g5 Lo ) 10 (234

= —N@ —r)M(r) . (2.35)
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Im allgemeinen Fall bei n Volumenelementen gilt:
=Y N(ry —r)M(r;) . (2.36)

Der Tensor N in Gleichung 2.36 ist im Allgemeinen eine 3x3 Matrix, wenn man die Feld-
komponenten in allen drei Raumrichtungen betrachtet. Im Simulationsmodell werden hin-
gegen Winkeldnderungen nur in der XZ-Ebene briicksichtigt, so daf§ der Tensor N nur eine

2x2 Matrix darstellt:
NZCCE NZEZ
N ( N N, ) '

Komponente Nyy:

Nyo(z,y, 2, Az, Ay, Az) = f(Azx —z,Ay +y,Az — 2)
flAz 4+ z, Ay +y, Az — 2)
flAx —z,Ay —y, Az — 2)
flAz + 2, Ay —y, Az — 2)

+ f(Az —z, Ay +y, Az + 2)+
+ f(Az 4z, Ay +y, Az + 2)+
+ f(Az —z, Ay —y, Az + 2)+
+ f(Az + 2, Ay —y, Az + 2)

Komponente N,,:

Npo(zyy, 2, Az, Ay, Az) = g(Azx —z,Ay —y,Az — 2) — g(Ax — 2, Ay —y, Az + 2)—
9 Az —z, Ay +y,Az — 2) + g(Az — z, Ay + y, Az + z)—
Az + 2, Ay —y, Az — 2) + g1(Ax + 2, Ay — y, Az + 2)+
Az +z, Ay —y, Az —2) — g1 (Ax + 2z, Ay —y, Az + 2) .

wobei Az, Ay, Az die Kantenldngen sind und

1 Ty
flz,y,2) = Earctan (Z\/m) (2.37)

1
g(x,y,2) = o In(z + /2% + y? + 2?) (2.38)
T
1
gi(@,y,2) = In(=z+/2? +y* +22) . (2.39)
Die Komponenten N,, und NV,, erhdlt man durch Permutation von N,, und N,,:

N,.(X,Y,Z Ax, Ay, Az) = N, (Z,Y, X, Az Ay, Azx)
N..(X,Y, Z, Az, Ay, Az) N,.(Z,Y, X, Az, Ay, Ax) .
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2.6.3 Verfahren III: Streufeldberechnung durch zusétzliche
Integration iiber die Zielzelle

Hierbei wird gegeniiber Abschnitt 2.6.2 zusétzlich iiber die Zielzelle integriert und durch
deren Volumen dividiert, um ein gemitteltes Feld iiber das gesamte Zielvolumen (Abb.
2.6.3) zu erhalten. Das magnetische skalare Potential, welches vom Volumenelement V (r)
auf ein anderes V (r') erzeugt wird, ist [28], [29], [30]:

; 1 / - 1
® =7,/ av / V()Y ————dV (r) . 2.40
(r) A7V (r") Jvi) (r) V(r) (r) Ir" — 7| (r) (2.40)
Z
Y
7
0 X 0 Ziel
V(r)
=T
0 Quelle
V(r)

Abbildung 2.6.3 Dipolfeld eines Volumenelementes V(r), welches auf ein anderes Volu-
menelement V(r ) wirkt.

Die Feldstirke H', welche durch V(r) erzeugt wird und auf das Volumenelement V (r')
wirkt, ist demnach:

=/

H = -V, 0@)=-N(" —r)M(r) (2.41)
N —7) = V, (ﬁ(r) /V AV /V . vrﬁdvv)) L (242)

Die Volumenintegrale in Gleichung 2.42 lassen sich mit Hilfe des Gauss’schen Satzes
[24], [27], [28] in ein Flidchenintegral iiberfiihren:

N(r' =r) = V. (ﬁ(r') /V(r')/v-(r)v”ﬁdv(r)dv(rl)>

1 , 1
= /S 1) /S o TS (2.43)

Wobei dS(r) = 7dS(r), dS(r') = 7dS(r') und 7 die Normalkomponente zur Oberfliiche
sind.
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Im allgemeinen Fall, wenn n Volumenelemente vorhanden sind, nimmt Gleichung 2.42

folgende Form an:

Z i — 1) M(r;) . (2.44)
Komponenten des Tensors

Der Feldtensor N ist im Simulationsmodell wieder eine 2x2 Matrix:

NZCZC N.’EZ
N'(Nm sz> '

Da es sich bei der Integration iiber die Flichen jeweils um 4-fache Integrale handelt, wird
die Losung in kleinere Funktionen [28] zerlegt:

Komponente N,,:

NW(X,Y,Z) = C[2F(X,Y,Z) - F(X + Az,Y,Z) — F(X — Ax,Y, Z)]

FX,)Y,Z) = Fi(X,)Y+Ay, Z+Az)—F(X,Y,Z+ Az)— F{(X,)Y + Ay, Z) +
Fi(X,Y,2)

F(X,Y,Z) = B(X,Y,2) - FB(X,Y - Ay, Z) — B(X,Y, Z — Az) +
F(X,)Y — Ay, Z — Az)

B(X,Y,2) = f(X,Y,2)— [(X,0,2) ~ [(X,Y,0) + F(X,0,0)

[c _ 4W1 Gy V=V = Amym]
f(x,y,2):
foans) = B —e (L) 50— (i) -

Yz 1 2 2 2
Yz arctan (E) + 6 (2:6 -y -z )R .

Hierbei ist ®(z) = In(z + v1 + 2?) und R = /22 + y? + 22
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Komponente N,,:

N, (XY, Z) = CIG(X,Y,Z)-G(X - Ax,Y,Z) - G(X,Y + Ay, Z)+
G(X — Az, Y + Ay, Z)]

GX,Y,Z) = Gi(X,Y,2) - Gi(X,)Y — Ay, Z) — G1(X,Y, Z — Az) +
G1(X,Y — Ay, Z — Az)

Gi(X,)Y,Z) = Go(X+An,Y,Z+Az) — Go(X +Ax,Y,Z) — Go(X,Y, Z + Az) +
G2(X,Y, Z)

G2(X,Y,Z) = ¢(X,Y,Z)—g(X,Y,0)

!

lc - 47rv1 g V)=V = Aa:AyAz] .

Schliellich g(z,y, 2):

. Z Yia.2 2 z
9(x,y,2) = zyz® <\/aﬁj+y2> + 6(32 —y°)® (W) +
3

T a2 2 Y z Ty
d 2 —2 ) — = 29
6 (32" —a7) ( x? + z2> 6 arctan (zR)

2y? Tz 2x? ( Yz ) ryR
—arctan| — | — —arctan | — | — —— .
2 yR 2 TR 3

Die restlichen Komponenten N,, und N,, besitzen die gleiche Integralform wie die bereits
errechneten Komponenten N, und N,,. Die Losung der iibriggebliebenen Komponenten
erhilt man durch Permutation der Variablen X, Y, Z von N,, und N,,:

N(X, Y, Z, Ax, Ay, Az) = N, (Z,Y,X, Az, Ay, Azx)
N,.(X,Y,Z, Az, Ay,Az) = N (Z,Y,X, Az, Ay, Azx).
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2.6.4 Vergleich der unterschiedlichen Berechnungsverfahren

In diesem Abschnitt werden die Streufelder, die in den Verfahren I, II, III hergeleitet
wurden, auf ihre Ubereinstimmung untersucht. Fiir die Untersuchung wurde ein Volu-
menelement mit einer Kantenlinge von 10nm und einer S#ttigungsmagnetisierung von
My = 1700% (Eisen) angenommen. Bei der Simulation wurden Quelle und Ziel in ei-
ner Anfangsdistanz von d=60nm gesetzt und im Nachfolgenden wurde das Ziel in einer
Schrittweite von 1nm der Quelle angenihert. Die dabei ermittelten H,-Komponenten der
Verfahren I-III sind in Diagramm 2.6.1 aufgetragen. Das Verfahren I, die punktférmige
Betrachtung der Dipole, ist nur fiir grofle Distanzen geeignet, wihrend fiir kleine Distan-
zen H, gegen unendlich geht. Die Verfahren II und III liefern dagegen bei d=0nm endliche
Werte. Der Unterschied liegt hierbei in dem Ubergang vom AuBenbereich in den Innen-
bereich, und dafl beim Verfahren II das Ziel punktférmig angenommen wird und sich im
Mittelpunkt des Zielvolumens befindet, wihrend beim Verfahren IIT das Ziel ein endliches
Volumen besitzt. Hierbei wurde Diagramm 2.6.1 in die Bereiche A und B unterteilt. Eine
graphische Veranschaulichung des Bereiches A ist in Abbildung 2.6.4 dargestellt:
In Verfahren III beriihren sich ab einer Distanz von d=10nm die beiden Volumenelemente,
was als Wendepunkt in Diagramm 2.6.1 zu sehen ist. Bei d<10nm tritt eine kontinuierliche
Richtungsédnderung der H,-Komponente auf.
In Verfahren II wurde die Distanzmessung vom Mittelpunkt des Wiirfels angenommen. Bei
der Distanz von d=10nm ist der Punkt 5nm vom Rand der Quelle entfernt, was im Bereich
A des Diagrammes 2.6.1 als Anstieg der Feldstirke zu sehen ist. Beriihrt das punktférmige
Ziel den Rand (d=5nm), ist eine sprungartige Anderung der Feldstirke zu beobachten.
Dieses Verhalten ist auf die arctan-Funktion (Gln. 2.37) zuriickzufiihren, die in der N#he
des Randbereiches singuldr wird.
Die Unterschiede der Verfahren I-III fiir Distanzen von d<10nm sind aus dem Bereich A
des Diagrammes 2.6.1 deutlich zu entnehmen. Der Bereich B in Diagramm 2.6.1 hingegen
bezieht sich auf die benachbarten Spins oder Schichten. Die Unterschiede der verschiedenen
Berechnungsverfahren sind aus diesem Bereich nicht deutlich zu entnehmen. Es wird des-
halb die prozentuale Abweichung €,(%) der Verfahren I und II zu Verfahren III berechnet.
Die Begriindung, dafl das Verfahren III als Referenz zu den Verfahren I und II benutzt wird,
liegt darin, dal im Simulationsmodell Quelle und Ziel ein endliches Volumen bezitzen und
somit der physikalischen Beschreibung einer Struktur ndher kommt. Dies gilt besonders
fiir den Streufeldeinflul der nédchsten Nachbarn. Die Gleichung, nach der die Abweichung
berechnet wurde, ist: . ]

€& = Hiu — Hin - ity 199 (2.45)

Hipp

Hierbei deuten die Indizes I, II, III auf die Verfahren I-III an. Es ist leicht in Diagramm
2.6.2 zu erkennen, dafl die punktformige Betrachtung der Dipole erst ab einer Distanz von
d>30 nm in den Rechnungen anwendbar ist, wihrend Verfahren II auch fiir die Streufeld-
berechnung der néchsten Nachbarn anwendbar ist. Die maximale Abweichung bei diesem
Berechnungsverfahren liegt bei ca. 3%. Ein einfacher Feldlinienverlauf eines einzelnen Di-
pols, welcher mit Gleichung 2.44 berechnet wurde, ist in Abbildung 2.6.5 dargestellt.
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Kz [T]

d [nm]

Diagramm 2.6.1 Vergleich der H,-Komponenten aus den Gleichungen 2.31, 2.36 und
2.42. Die romischen Ziffern I, II, III entsprechen den Verfahren I-III. Fine graphische
Veranschaulichung des Bereiches A ist in Abbildung 2.6.4 dargestellt. Es wurde die Sdtti-
gungsmagnetisierung von My = 1700% (Eisen) und ein Volumen von (10x10x10)nm?
gewdhlt. Der Sprung in Verfahren II, in dem Ubergang vom Aufenbereich in den Innenbe-
reich, betrdagt: poMs ~ 2.13T.

d=10nm
Verfahren Il
Verfahren Il @ O @
Verfahren | @ @ @ @ @

Abbildung 2.6.4 Geometrische Veranschaulichung des Bereiches A aus Diagramm 2.6.1.
Beim Verfahren III beriihren sich beide Volumenelmente bei einer Distanz von d=10nm,
was beim Diagramm als Richtungsinderung in der Feldstirke zu sehen ist. Beim Verfahren
11 wird hingegen die Distanzmessung vom Mittelpunkt des Wiirfels angenommen. Erst ab
einer Distanz von d=5nm wird der Rand des Wiirfels berihrt, was sich als Sprung bemerk-
bar macht. Beim Verfahren I ist der Anstieq der Feldstirke kontinuierlich und geht fiir
(lji_r)% H,(d) gegen unendlich (Gln. 2.31).
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Diagramm 2.6.2 Prozentuale Fehlerabweichung der Verfahren I (Gin. 2.81) und 11
(Gin. 2.86) im Vergleich zu Verfahren III (Gin. 2.42).

—~~\\\tt//
——=~\\\t/t/
——~x\\N 1S
/S S S s =N\ z
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Abbildung 2.6.5 Feldlinienverlauf eines einzelnen Dipols.
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Hauptproblem bei der Ermittlung der Dipolfelder ist der enorme Zeitaufwand, der fiir de-
ren Berechnung notwendig ist. Bei einer Gittergrofie N x N betréigt der Aufwand N? fiir die
Aufsummierung iiber alle Punkte und 6N fiir die Multiplikationen und Additionen. Somit
ist die Ordung des Aufwandes: O(N) = N? + 6N ~ N? (fiir hinreichend groBe N). Eine
enorme Zeitreduktion bei der Berechnung der Dipolfelder wird unter Benutzung der Fast
Fouriertransformation (FFT) und des Faltungtheorems ermdglicht, so da8 der Aufwand
auf O(N) = log, N + 6N reduziert wird.

Eine genauere Beschreibung des Verfahrens und die Anwendung auf die Dipolfelder fin-
det sich in Abschnitt 2.3. Obwohl die Dipolkopplung in Vergleich zur ferromagetischen
Kopplung sehr klein ist, ist sie fiir die Doménenbildung (Abb. 2.6.6) innerhalb einer Probe
verantwortlich. In af-gekoppelten Schichten hingegen, wie es in den Simulationsergebnissen
(ab S. 99) gezeigt wird, verstiirkt die Dipolkopplung die af-Kopplung, so daf§ bei kleineren
Strukturgroflen ein verzogertes Schalten in den Sattigungsbereich und ein friiheres Riick-
schalten in den antiparallelen Zustand hervorgerufen wird.

Abbildung 2.6.6 Eine maogliche Domdnenstruktur in einem magnetischen Element, die
aufgrund der Dipolkopplung (Entmagentisierungsfeld) erzeugt wird (entnommen aus [31]).
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2.7 TIterationsverfahren

Nachdem die Feldkomponenten in den vorhergegangenen Abschnitten iiber die entspre-
chenden Energieterme hergeleitet wurden, wird im weiteren Verlauf der Aufbau des Git-
termodells erldutert. Die Spins erhalten je nach Problemstellung zunéchst zuféllige oder
festgelegte Richtungen. Desweiteren wird festgelegt, ob die Randbedingungen periodisch
oder offen sind (n#ichster Nachbar fehlt). Durch eine iterative Prozedur wird danach ein
Energieminimum des Spinsystems erreicht. Das iterative Verfahren benutzt die Methode
des lokalen Feldes, um das Minimum zu erreichen. Das bedeutet, daf} sich ein Spin S am Ort
(1,7, k) in die Richtung des lokalen Feldes dreht, welches an diesem Ort erzeugt wird. Bei
dieser Methode setzt sich das lokale Feld H'* (Gln. 2.46) aus dem fuBeren Feld Heé, der

2,5,k

Summe der sechs néchsten Nachbarn H{ ., 1, dem Anisotropiefeld am Ort Hf, , dem

z ,3,k?
Dipol- oder Streufeld H S ;- der an diesem Ort von den benachbarten Schichten und Spins
erzeugt wird. Fiir den Fall daf es sich um ein af-gekoppeltes Schichtsystem handelt (Abb.

2.8.1, S. 26), wird der lineare (I:_le]k) und wahlweise auch der quadratische (HZ,,) Term

2,5,k
der af-Kopplung miteinbezogen, wenn der Spin S am Ort (1, 7, k) mit der Zwischenschicht
angrenzt. Falls ein Pinhole vorhanden ist, wird der benachbarte Spin ferromagnetisch be-
handelt. Wird die Temperatur miteinbezogen, mufl zusétzlich mit der Spinamplitude Sg
multipliziert werden, die sich iiber die Brillouinfunktion in Gleichung 2.47 ermitteln 1&8t.

ok - 57
Hi,oj,k = HBZ + Z SBi+a,j+b,k+ch—f2,]+b k+c + SBi+a,j+b,k+cHZ+a,]+b k+c

a,b,c==%1

2 -
+SBi,j,kSBi+a,j+b,k+cHiq+a,j+b,k+c + SBm kH ik T H i,k (2'46)
Dabei ist Z der Einheitsvektor entlang der Z-Achse,
_ YpopisS |H! k\
Sp = SB(x b,

kg ist die Boltzmannkonstante, pg die magnetische Permeabilitédtskonstante, yp das Bohr’sche
Magneton und B(x) die Brillouinfunktion [4], [32]:

Bl) = 2 L coth (W) —scoth (=) . (2.47)

Der Abbruch erfolgt, wenn die durchschnittliche Winkelinderung @ iiber die gesamten
Schichten |@pey — @as| < € ist. Wobei 107 < ¢ < 107® und

ng Tj ng
> Z Zaw k|, ijx=arctan(H;9%) sind.

%

nmjn;C
Das normierte magnetische Moment ist gegeben durch:

(i%icos (O7% N ) y

i

M,

n,nj N

wobei n;, n;, ng die Anzahl der Gitterzellen in der ¢—, j—, k—Richtung sind.
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2.8 Allgemeine Eigenschaften des Modells

Das entwickelte iterative Verfahren basiert auf dem einfachen Modell von Fulghum [4].
In den Simulationsergebnissen in Kapitel 4 wurden anfinglich, um einen Einblick in das
iterative Verfahren zu erhalten, einige Ergebnisse aus [4] nachvollzogen und mit den Er-
gebnissen, die aus der Energieminimierung erhalten wurden, verglichen. Aus diesem Grund
werden hier die Eigenschaften des Gittermodells aus [4] stichpunkthartig wiedergegeben:

einfach kubisches Gitter (16 x 16).

zweil ferromagnetische Schichten a vier Ebenen getrennt durch eine Zwischenschicht
a drei Ebenen.

die Spins des Pinholes werden als ferromagnetisch gekoppelte Spins betrachtet.

Fiir die Austauschkopplung gilt J; = 3.67%'J, ermittelt aus der Curie-Temperatur
Tc [32] fiir Eisen bei z = 6 néchsten Nachbarn und Spin S=1:

_ 2J5(S+1)

T
¢ 3kp

(2.48)

lineare af-Kopplung: J,y = —0.01J;.
af-Kopplung nur an den Randflichen, die mit der Zwischenschicht angrenzen.

das Austauschfeld ist durch pgH,,. = It~ 194T fiir den ferromagnetischen Fall

guB
und poH, s = ;—;g ~ 1.94T fiir den antiferromagnetischen gegeben.

im Falle von Pinholes ferromagnetische Kopplung (Abb. 2.8.1).

periodische Randbedingungen in der XZ-Ebene.

ferromagnetische Schicht

L I e

Pinhole

Abbildung 2.8.1 Seitenansicht eines af-gekoppelten Schichtsystems. Die magnetischen
Schichten sind tiber ein Pinhole miteinander ferromagnetisch gekoppelt, wihrend an den
Grenzflichen zu der Zwischenschicht die Kopplung antiferromagnetisch ist.



Kapitel 3

Beschleunigungsverfahren

3.1 Der Relaxationsfaktor

Gitterrechnungen beanspruchen im Allgemeinen einen hohen Rechenaufwand. In Fulghums
[4] Gittermodell (S. 26) werden ca. 70.000-80.000 Iterationen fiir die Konvergenz der Ma-
gnetisierungsverteilung bei einem Feldwert benotigt. Durch Hinzunahme eines Relaxa-
tionsfaktors ist es moglich, den Rechenaufwand enorm zu reduzieren. Der Relaxationsfaktor
w wird in den Gitterrechnungen fiir die Berechnung der Spinrichtungen «; eingesetzt. Die
Berechnung eines neuen Winkels o“*, der die Richtung des Spins 5’; angibt, erfolgt nach
der Vorschrift [33]:

o = o 4 w(al — o), wobei: 0 < w < 2. (3.1)

Der Definitionsbereich von w, 0 < w < 2 148t sich unterteilen in:
e Unterrelaxation, 0 < w < 1.
e Uberrelaxation, 1 < w < 2. Dabei ist w = 2 die Stabilititsgrenze [33], [34], [35].

Anfinglich wurde der Relaxationsfaktor in Fulghums [4] Gittermodell eingesetzt. Dabei
wurde die Iterationszahl in Abhéngigkeit von w bei einer konstant gehaltenen &ufleren
Feldstirke untersucht. Der Einflufl von w auf die Iterationsanzahl, die fiir die Konvergenz
der Magnetisierungsverteilung bei einem Feldwert benotigt wird, 148t sich aus den Tabellen
3.1.1 und 3.1.2 entnehmen. In diesen Tabellen sind fiir bestimmte w-Werte fett gedruckte
Iterationszahlen in den Spalten enthalten. Diese Zahlen sind die geringsten Iterationswerte
fiir einen bestimmten dufleren Feldwert H,. Fiir eine duflere Feldstirke von pugH, = 0.67 in
Tabelle 3.1.1 werden mit w = 1.95 173 Iterationen fiir die Konvergenz benétigt, wihrend
fiir alle anderen w-Werte groflere Iterationszahlen zu sehen sind. Als Konvergenzkriterium
wurde eine Schranke fiir die mittlere Winkelinderung gewé&hlt, wie sie bereits in Gleichung
3.4 (S. 13) vorgestellt wurde: [@pey —0ait| < € mit € = 1076,

Wird fiir jeden Feldwert ein passendes w aus Tabelle 3.1.1 gewihlt, so ist es moglich, daf fiir
eine Neukurve mit Fulghums Modeldaten nur 3198 Iterationen bis zur Séttigung bendétigt
werden.

27
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Iterationen k
poHeT)] | w=195[w=196[w=197 [w=198[w =199 [w=1991 [ w=1.992 [ w = 1.993
0 2 2 2 2 1 1 2 2
0.1 2281 2241 2076 1735 1036 888 854 996
0.2 1007 889 740 523 619 726 833 905
0.3 527 452 346 379 633 744 856 893
0.4 321 262 245 356 659 696 736 965
0.5 209 143 221 376 616 658 819 981
0.6 173 205 241 322 667 713 756 845
0.7 152 185 222 259 552 652 752 851
0.8 157 171 209 255 608 607 786 845
0.9 415 287 241 287 533 533 704 705
1 1499 1258 985 631 491 468 420 363
[ > | 6743 [ 6095 [ 5528 | 5125 [ 6415 | 6686 | 7518 | 8351 |

Tabelle 3.1.1 Anzahl der Iterationen

fiir Fulghums [4] Modell bei T=0K.

in einem 16x 16 Gitter bestehend aus vier Lagen,

Iterationen k
poH[T] | w=195 | w=196 | w=197 | w=198 | w=199 | w=1991 | w=1.992 | w=1.993
0 2 2 2 2 1 2 2 2
0.1 1652 1554 1382 1101 624 699 775 968
0.2 645 558 445 329 684 762 802 921
0.3 323 263 273 309 643 683 727 853
0.4 181 217 256 294 663 663 711 992
0.5 105 148 193 354 680 734 845 901
0.6 366 214 213 354 580 659 739 741
0.7 1157 955 728 416 374 341 309 280
0.8 87 73 59 46 6 5 4 38
0.9 12 7 6 5 5 4 3 36
1 7 6 5 5 4 4 3 24

Tabelle 3.1.2 Anzahl der Iterationen
fiir Fulghums [4] Modell bei T=600K.

in einem 16x 16 Gitter bestehend aus vier Lagen,

Eine andere Moglichkeit besteht darin, den passenden w-Wert iiber einen Gesamtdurch-
lauf zu betrachten und somit die Gesamtsumme ), der Iterationen bis zur Sattigung. Aus
Tabelle 3.1.1 und Diagramm 3.2.3 ist ersichtlich, daf fiir w = 1.98 der geringste Aufwand
benétigt wird. Die w-Werte in den Tabellen 3.1.1 und 3.1.2 sind nicht allgemein giiltig, son-
dern nur fiir ein einfaches af-gekoppeltes Schichtsystem, wie es in Fulghums Arbeit benutzt
wurde. Durch die Hinzunahme von weiteren Komponenten, wie Anisotropie, quadratischen
Kopplungsterm, Gleichverteilung der leichten Richtungen a4 oder Streufelder, miissen die
w-Werte neu angepaflt werden, da es sonst zu falschen Ergebnissen oder zu Oszillationen
um einen Konvergenzpunkt oder zu einem erhéhten Aufwand kommen kann.
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Eine Methode, fehlerhafte Ergebnisse oder das ” Ausprobieren” von w zu vermeiden, ist
den Relaxationsfaktor in Abhéngigkeit von der Fehlergrenze mit festgelegten Werten zu
belegen. Eine mogliche Belegung von w wére z. B.:

‘aalt - aneu‘ > 1074 setze w =1
10_5 S |aalt - aneu| < 10_4 setze w = 1.5

‘aalt - aneu‘ < 1076 setze w = 1.8.

oder die Benutzung von adaptiven Verfahren wie sie im nachfolgenden Abschnitt dargestellt
werden.

3.2 Adaptive Verfahren zur Bestimmung von w

Es existieren ebenfalls adaptive Verfahren zur Bestimmung des Relaxationsfaktors, welche
in dem iterativen Verfahren eingesetzt wurden. Es wurde iiberpriift, ob diese Verfahren
dhnliche Ergebisse liefern, wie sie in der Tabelle 3.1.1, die durch Testen herausgefunden
wurden. Es wurden drei adaptive Verfahren eingesetzt und iiberpriift:

1. Adaptives Verfahren nach Bunse-Gerstner [34].
2. Adaptives Verfahren nach Hagemann-Young [35].
3. Chebycheff Beschleunigung [34], [35], [36].

Diese Verfahren benutzen zur Bestimmung des optimalen w-Wertes die Eigenwerte (Def.
3.2.1) und den Spektralradius (Def. 3.2.2) einer Matrix. Verfahren (1) und (2) sind sehr &hn-
lich, wobei das Verfahren von Bunse-Gerstner eine stark vereinfachte Form des Hagemann-
Young Verfahrens darstellt.

Definition 3.2.1 Sei A eine quadratische Matriz, so ist A ein Figenwert zu A, wenn die
Gleichung AX = AX, mit A # 0 erfillt wird.

Definition 3.2.2 Sei A eine quadratische Matriz mit den Eigenwerten A, ..., A\, dann
wird mit p(A) = maz{|\|,...,| |} der Spektralradius zur Matriz A bezeichnet.

Die Eigenwerte lassen sich iiber das charakteristische Polynom P(\) = det(A — A\I) be-
stimmen, wobei I die Identitdtsmatrix. Da die Bestimmung der Eigenwerte iiber das cha-
rakteristische Polynom ein aufwendiges Verfahren ist, kann man den Spektralradius durch
folgende Methode approximieren [34]:

o — o]

oF —aF 1| Viel...n, (3.2)
2 2

p = max
wobei k den k-ten Iterationschritt, i den Index und « in unserem Fall den Winkel des Spins
zur Z-Achse bildet. Damit die adaptiven Verfahren geeignete w-Werte liefern mufl p < 1
sein. Sollte im Laufe der Rechnung p > 1 sein, wird w auf eins zuriickgesetzt.
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3.2.1 Das Verfahren nach Bunse-Gerstner

Der Algorithmus dieses Verfahrens 148t sich in fiinf Schritten darstellen:

Schritt 1: Wihle eine natiirliche Zahl p>0 fiir die Haufigkeit, mit der w neu berechnet
werden soll. Setze den Startvektor &, w=1, p=1, k=1.

Schritt 2: Berechne fiir o, Vi =1,...,n of ™ =af +w(af*' —af) .

Schritt 3: Berechne den Spektralradius p nach:

ot — of] :
= max YViel...n.
g aF —af 1]

Wenn p > 1 fahre fort mit Schritt 5, sonst setze

2
= max(p,War — 1) , Wneu = . 3.3
p = max(ps 1) e = e (33

2
WaitP

Schritt 4: Abbruchkriterium: wenn |[@1 — @| < € .
Schritt 5: Setze k=k+1, fahre fort mit Schritt 2.

Das Verfahren liefert fiir Fulghum’s [4] Modell zu grofie w-Werte (1.999 < w < 2), weil sich
die benachbarten Winkelwerte o; nur minimal &ndern und der errechnete Spektralradius
aus Gleichung 3.2 gegen eins konvergiert. Dies fiihrt dazu, dafl der errechnete w-Wert aus
Gleichung 3.3 gegen zwei konvergiert, was zu Oszillationen um den Konvergenzpunkt in
der Gitterrechnung fiihrt.

Auch die Mittelwertbildung (Gleichungen 3.4 und 3.5), sowie die Neuberechnung von w
nach 50 oder 100 Iterationsschritten, liefert ebenfalls zu-grofie Werte.

1 n
n:4
_ |1 — Q|
= T R 3.5
p @ — 3 (3.5)

3.2.2 Adaptives Verfahren nach Hagemann und Young

Dieses adaptive Verfahren dhnelt dem bereits vorgestellten Verfahren von Bunse-Gerstner.
Zusatzlich kommt hier hinzu, daf} sich der ermittelte Relaxationsparameter innerhalb fest-
gelegter Grenzen (Wi, - - - , Wmaz] bewegt, d. h. es wird innerhalb dieses Bereiches interpo-
liert. Eine zusétzliche Schitzungsfunktion ermittelt, wann der Parameter verdndert werden
soll. Eine fehlerhafte Wahl von [wyin, - - - , Wimas] kann zu hohen Iterationszahlen fiithren oder
zu den bereits erwidhnten Oszillationen um einen Konvergenzpunkt. Dieses Verfahren wird
daher ebenfalls ausgeschlossen.
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3.2.3 Chebycheff Beschleunigung

Die Chebyscheff Beschleunigung ist ein sehr einfaches und robustes Verfahren zur Ermitt-
lung vom w, welches in drei Schritten dargestellt werden kann:

Schritt 1: Ermittle den durchschnittlichen Eigenwert nach den Gleichungen 3.4 und 3.5.

Schritt 2: Bestimme w durch folgendes Iterationsverfahren:

w® =1
e I
1 —0.5p
1
WD =

1—0.2502® ’
wobei k=0, ...,00 den k-ten Iterationsschritt bildet.

Schritt 3: Abbruchkriterium: wenn |a; 1 — @| < €.

Der Vorteil dieses Iterationsverfahrens ist, dal bei k— oo der optimale Relaxationsfaktor
errechnet wird: w(® — w?. Im Simulationsverfahren wird w®"* nach 100 Iterationsschritten
erreicht. Wird dieses Verfahren in Fulghums Modell eingesetzt, so werden 5848 Iterationen
benétigt. Dabei wurde w nach jedem Iterationsschritt neu berechnet. Erfolgt die Berech-
nung des Relaxationsfaktors nach groleren Schrittweiten, steigt die Anzahl der Iterationen
bis zur Séttigung. Die errechneten w-Werte des adaptiven Verfahrens fiir ygH, = 0.17
sind in Diagramm 3.2.1 und ein Vergleich der Iterationsanzahl zwischen dem Chebyscheff
Verfahren und den Daten aus Tabelle 3.1.1 ist in Diagramm 3.2.2 dargestellt.

o ]

16 N

1.4 —

7\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\
10 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500 550 600

Iterationen k

Diagramm 3.2.1 Ermittelte w-Werte nach jedem zehnten Iterationsschritt mit dem Che-
bycheff Verfahren bei einer dufleren Feldstirke von pugH, = 0.1T.
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k 1400
1200
1000
800

Chebycheff Verfahren

600

400

200

Tabellendaten

O Il Il ‘ Il Il ‘ Il Il ‘ Il Il ‘ Il
0 0.2 0.4 0.6 0.8

g

Ho He[T]

Diagramm 3.2.2 Vergleich der Iterationswerte aus Tabelle 3.1.1 und des Chebycheff Ver-
fahrens.

2k
25000

20000

15000

10000

5000
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Diagramm 3.2.3 Gesamtsumme Y, der Iterationen in Abhdngigkeit von w.
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Fiir die Gitterrechnungen wurde eine Kombination aus dem Chebycheff Verfahren und
den individuell festgelegten w-Werten in Abhéngigkeit von der Fehlergrenze oder der Ite-
rationsanzahl k benutzt. Der Grund fiir die Kombination liegt darin, dal bei bestimmten
Konfigurationen Oszillationen um einen Konvergenzpunkt enstehen konnen. Um solche
kritischen Situationen abzufangen, ist es sinvoll, ab einer festgelegten Fehlergrenze das
adaptive Verfahren erst einzuschalten und eventuell ab einer maximalen Iterationsanzahl
das Verfahren wieder auszuschalten und w = 1 zu setzen. Es gibt allerdings auch Kon-
figurationen, wie sie in Diagramm 4.7.2 (S. 82) zu sehen sind, wo es angebracht ist mit
Unterrelaxation zu arbeiten. Ein Unterprogramm, welches zur Bestimmung von w benutzt
wurde, wird Stichpunkthaltig beschrieben:

Schritt 1: Setze eine Fehlergrenze ¢,, ab der das adaptive Verfahren benutzt werden soll,
w = 1 als Startwert, die Iterationsgrenze 7;, ab der wieder w = 1 gesetzt wird,
Wmin > 0 fiir den kleinsten Wert der Unterrelaxation, die Schrittweite [, und die
Iterationsgrenzen i, ...%,, ab denen w in der Unterrelaxation verdndert wird, den
Iterationszahler £ = 0 und @, = 0.

Schritt 2: Berechne @, = m ik Qi setze k =k + 1. Ist [Cart — Cneu| < €4t
AL J 3

e Ja, gehe zu Schritt 3.

e Nein, setze w = 1, @y = Qpey und bleibe bei Schritt 2.
Schritt 3: Setze k£ = k£ + 1 und starte mit Chebycheff Verfahren.

e Ist k£ < iy, bleibe bei Schritt 3.
e Ist k£ > iy, gehe zu Schritt 4.

Schritt 4: Setze k = k+ 1 und w = 1.

e Ist k < iy, bleibe bei Schritt 4.
e Ist k > iy, gehe zu Schritt 5.

Schritt 5: (Unterrelaxation) Setze k =k + 1 und w = w — 1.

e Ist k < ig4, a € [3,...m], bleibt w unveréndert, k = k + 1.
e Ist k > i,, bleibe bei Schritt 5.

o Ist w < wWpin, dann setze w = Wy, bis zur Konvergenz und k£ = k + 1.
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Der Iterationszéhler £ wird unabhiingig von der Schrittebene (1-5) des Unterprogrammes
standig erhoht. Das bedeudet, daf} sich die festgelegten Iterationsgrenzen 17 .. .4, auf die
Gesamtanzahl der Iterationen von k beziehen. Fiir das Diagramm 4.7.2 (S. 82) wurden
folgende Daten eingesetzt:

e ¢, = 107 fiir den Start des adaptiven Verfahrens.

® Wnin = 0.8 als unterster Grenzwert fiir die Unterrelaxation und eine Schrittweite von
l, = 0.05.

e m =5 fiir die Unterteilung der Iterationsgrenzen (iy,...,1s).

Der Einsatz der festgelegten Iterationsgrenzen, die ab Schritt 3 benutzt werden, wird in
Tabelle 3.2.1 dargestellt.

Schritt | Iterationsgrenzen ;.. .15 | [terationszdhler & w
3 11 = 4000 k<1 adaptiv
4 19 = 6000 i <k <ig 1
5 13 = 6500 19 < k < i3 0.95 (Unterrelaxation)
5 14 = 7000 i3 <k <iy 0.9
5 15 = 7500 iy < k <is 0.85
5 i5s < k 0.8 (Winin)

Tabelle 3.2.1 Die festgelegten Iterationsgrenzen zu der Simulation in Diagramm 4.7.2
(S. 82). Uberschreitet k den Grenzwert von 15, Wird W = W, gesetzt. Der Wert w = wmin
bleibt so lange erhalten, bis die Rechnung fiir den vorgegebenen Parameter (Temperatur oder
duflere Feldstirke) konvergiert. Wird die Konvergenz erreicht, wird das Unterprogramm zur
Bestimmung von w erneut von Schritt 1 gestartet. Sowohl der Wert wy,in als auch die Werte
VoM i1, .. .1, konnen individuell festgelegt werden.
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3.3 Fouriertransformation

Durch die Benutzung der Fast Fouriertransformation (FFT) und des Faltungstheorems ist
es moglich, die Berechnung der Dipolfelder enorm zu beschleunigen. Arbeiten iiber dieses
Berechnungsverfahren sind bereits in [37], [38], [39], [40], [41], [29] vorgestellt worden.
Im Nachfolgenden wird die Grundidee der Anwendung der FFT zur Streufeldberechnung
vorgestellt. Da es sich beim Simulationsmodell um ein diskretisiertes Gitter handelt, wird
deshalb auch die diskretisierte Fouriertransformation (FT) benutzt:

N-1
Fe= Y f;x iy, (3.6)
§=0

wobei e2™*F/N = cos (%) +1sin (%)

Die FF'T basiert auf der F'T in Gleichung 3.6. Genauere algorithmische Beschreibungen
der FFT in pseudo-Code sind in [42], [43], [44], [45] zu finden. Eine weitere Eigenschaft der
FT ist, daf} eine Faltung im Realraum (Gln. 3.7) einer komponentenweisen komplexen Mul-
tiplikation der transformierten Funktionen (Gln. 3.8) im Fourierraum [36], [46] entspricht.
Gleichung 2.44 (S. 19), die zur Berechnung der Dipolfelder bendtigt wird, beschreibt eben-
falls eine Faltung, so daf3 hier die Eigenschaft aus Gleichung 3.8 der FT angewendet werden
kann.

(gxh) = 3 gU)hll— ) (3.7)

j=m

gxh = FT(g9)FT(h) (3.8)

Fiir eine genaue Beweisfiihrung der Eigenschaft aus Gleichung 3.8 wird auf [46] verwiesen.
Gleichung 3.7 verlangt, dafl die Datenfolge periodisch sein muf. Fiir die Dipolgleichung 2.44
(S. 19) bedeutet dies, daf die Gitterpunkte periodisch dargestellt werden miissen, bevor sie
in den Fourierraum transformiert werden. Besteht ein Gitter aus M x N Gitterpunkten,
so sind fiir die periodische Darstellung (2M — 1) x (2N — 1) Gitterpunkte notwendig (Abb.
3.3.1).

8 7 6 7 8
P2, 2 P2,71 P2,o P2,1 P2,2

6 7 8 5 4 3 4 5
P23,0 P24,1 P25,2 P12,—2 P11,—1 P10,0 P11,1 P12,2
P10,0 P11,1 P12,2 P0572 P(fol P%,o ngl Po5,2
Po,o PO,l P0,2 P, P24 Pf1,0 Pf1,1 Pf1,2

Abbildung 3.3.1 Periodische Darstellung eines 3 x 3 Gitters durch ein 5 x 5 Gitter. Der
obere Index bezeichnet den Gitterpunkt und der untere die Position auf der Gitterebene.
Jeder Gitterpunkt enthdlt dabei eine H,- und H,-Komponente.
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Der Gesamtaufwand O(N), der durch die Transformationen und Multiplikationen ensteht,
ist somit:

Hintransformation: %N logy, N
Riicktransformation: 5N log, N
Komplexe Multiplikationen: 6N

Gesamt: Nlogy, N + 6N

Die Tensorelemente in der Dipolgleichung 2.44 hingen nur von der Geometrie ab und
miissen im Gegensatz zu den magnetischen Ladungen nur einmal transformiert werden.
In Diagramm 3.3.1 ist der algorithmische Ablauf des Berechnungsverfahrens dargestellt,
wiahrend Tabelle 3.3.1 ein Vergleich des Zeitaufwandes zwischen der FF'T und der gewhn-
lichen Berechnungsmethode gezeigt wird. Der Geschwindigkeitsvorteil der FFT beginnt ab
einer 8 x 8 Feldgrofe. Die Zeitmessung erfolgte auf einem LINUX-Betriebssystem' ohne
graphischer Oberfliche mit einem AMDT™ Athlon XP1500+ Prozessor? und einem Haupt-
speicher von 512 MB-RAM. Der Quellcode fiir die 3D-FFT sowie fiir die Faltung wurde
aus [36] bezogen.

Zeitaufwand (s)
Gittergroe N x N | ohne FFT | mit FFT
3x3 1.666 % 107° | 2.5 10~*
4x4 6.666 * 107> | 2.5 % 10~*
5XH 1.333 %107 | 0.001333
6x6 0.000333 0.001333
X7 0.0005 0.001333
8x8 0.002 0.001333
16x16 0.03 0.006
32%32 0.43 0.02
64 x64 9 0.24
128 %128 171 1
256 %256 3543 7

Tabelle 3.3.1 Zeitvergleich des Aufwandes mit und ohne FFT. Man erkennt in der Tabel-
le, daf8 bei der FFT-Methode die Gittergrafien (5x5) bis zu (8 x8) gleiche Zeiten bendtigen.
Dies beruht darauf, daff die FFT mit der Zweier-Potenz arbeitet und die ndchste Potenz
liegt bei acht. Das bedeutet, dafl bei den Feldgrofien (5x5), (6x6), (7x7) immer ein (8 X8)
Feld berechnet wird. Die verbleibenden Feldelemente werden dabei mit Nullen aufgefiillt.

!Kernelversion 2.4.8
2Die interne Taktung des Prozessors liegt bei 1343Mhz
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Grofle des Schichtsystems: (i,j,k)
Diskretisieren in ein n; x n; X ny Gitter

Ermittle +;,y;, v¢ € N mit
IMi—1 < 20, 2n;—1 < 2% Inp—1 < 20

Reserviere Speicher fiir Realraum: n;njny

Reserviere Speicher fiir Fourierraum: 27:27% 27k

Initialisiere den Speicher

Y

Berechne Tensorkomponenten Setze Anfangswerte Setze a4, T, He, agiy =0
Erzeuge periodisches Gitter a?jjﬁc und a?fﬁk = Bestimme Hy., Ha, Hyp=H, + H;
Streufeldberechnung 3

FFT-Transformation

FFT-Tranformation

; — Berechne Hfojkk nach Gleichung 2.46
Komplexe Multiplikation ok
o = arctan (H-O- k)
(Faltung) l 0.5 l
neu _ ,alt alt
aifh = oy +wla—ajy)
— _ 1 neu
QAney = ninjng Z”k @i gk
. . *
Riicktransformation
Qlgit = Olpey,

ja

Cor =0, M, = ——2 cos(alet )

nin;Nng 2,5,k 1,5,k

Veridndere Parameter (T, H,)

Diagramm 3.3.1 Schematischer Ablauf, der die Benutzung der FFT bei der Streufeldbe-
rechnung zeigt. Nach dem Block (*) liegen die Streufelder im Ortsraum vor.



Kapitel 4

Simulationsergebnisse

4.1 Vergleich der Gitterrechnung
mit dem analytischen Model

Ein af-gekoppeltes Schichtsystem stellt sich in Anwesenheit eines dufleren Feldes auf einen
Winkel o zwischen den beiden Magnetisierungsrichtungen ein, der die Gesamtenergie des
Systems in ein lokales Minimum bringt. Da beide Schichten das gleiche magnetische Mo-

ment haben und nur die af-Kopplung wirkt, sind die Winkel der magnetisierten Schichten
beziiglich der Achse des dufieren Feldes (Z-Achse) symmetrisch (Abb. 4.1.1(b)).

z YA ?He

- o

ol

(ol
ol
(ol

(a) (b)

Abbildung 4.1.1 Vereinfachte Darstellung eines Schichtsystems mit zwei magnetischen
Momenten 5’1, 52, die miteinander antiferromagnetisch gekoppelt sind. Bild 4.1.1(a) zeigt
die Position in Abwesenheit eines duferen Feldes und 4.1.1(b) in Anwesenheit. Beide
Schichten erzeugen mit der Z-Achse einen Winkel o

Das analytische Modell fiir Fulghums [4] System, welches aus zwei magnetischen Schichten
aus je vier Lagen besteht (Abb. 4.1.2), die miteinander antiferromagnetisch gekoppelt sind,
148t sich durch folgende Energiegleichung beschreiben:

4
Ejes = —gpopupHe Z S; + J;S4S5 = —4guopsH,S cos(a) + J;S% cos(2a) . (4.1)
i—1

38
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Das Energieminimum von Gleichung 4.1 erhélt man, indem nach « abgeleitet wird:

dk, ges
da

2 H
= 4guopupH,S sin(a) — 25%J; sin(a) cos(a) = cos(a) = % : (4.2)
I

+a

AWNPR

o~NO O
|
Q

Abbildung 4.1.2 Darstellung eines Schichtsystems mit je vier Lagen pro Schicht. In An-
wesenheit eines dufleren Feldes stellen sich die Schichten auf einen Winkel o ein.

In Abbildung 4.1.3 sind Magnetisierungsmuster in Anwesenheit und Abwesenheit von des
duferen Feldes H, dargestellt. Die Muster zeigen, wie schon in der analytischen Darstellung

vorgestellt wurde (Abb. 4.1.1 und 4.1.2), ein symmetrisches Verhalten.

Z
Lage 5 (-@) Lage 4 (+01) X
Z
AN NN NN N N N
AN NN NN N NN AT
AN NN NN NN N TSI
AN NN NN N AT
AN NN NN N NN AT
NN N NN NN N TS TS
AN NN NN NN N AT
NN NN AT
AN NN NN NN N TS
AN NN NN NN N AT
Lage 5 (-0) Lage 4 (+0) X

He

HoHe=0T

He

HoHe=0.6T

Abbildung 4.1.3 Darstellung der Spinrichtungen in den Lagen vier und finf (siche Abb.
4.1.2) in Abwesenheit und Anwesenheit des dufleren Feldes H..
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Neben dem symmetrischen Verhalten des iterativen Modells, welches aus der gezeigten Ab-
bildung 4.1.3 zu erkennen ist, ist eine gute Ubereinstimmung zwischen der Gitterrechnung
und der analystischen Losung (Gln. 4.2) in Diagramm 4.1.1 zu beobachten. Nur in der
Nihe des Sattigungsbereiches ist eine geringe Abweichung erkennbar.

T T T T T T T T ‘ T T T T ‘ T T T T T T T T ‘ T T T T T T T ]
Mn 1 ; ;
0.8l Hs ]
0.6~ —
0.4f- ]
r analytisch
i —— Gitterrechnung i
0.2 —
0 L | | | | ‘ | | | | ‘ | | | | ‘ | | | | ‘ | | | | ‘ | | | | ‘ | | | | ]
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2
HOHE[T]

Diagramm 4.1.1 Vergleich der Gitterrechnung mit der analytischen Lésung. Der theore-
tisch ermittelte Verlauf aus Gleichung 4.2 sowie das aus Gleichung 2.12 berechnete Sitti-
gungsfeld zeigen eine sehr gute Ubereinstimmung mit der Gitterrechnung. In Gleichung
2.12 wurden die Daten von Fulghums Modell (S. 26) benutzt:

Mty = Moty = Agup, Joy = 3.6 %10 22J, die ein poH,s ~ 0.97T liefern.

4.2 Temperaturabhingigkeit

Bei af-gekoppelten Schichten, die als magnetische Sensoren dienen sollen, ist die Tempera-
turabhéingigkeit des magnetischen Momentes von Bedeutung, weil die Signalqualitit mit
steigender Temperatur reduziert wird. In Diagramm 4.2.1 sind unterschiedliche Verldufe des
magnetischen Gesamtmomentes eines af-gekoppelten Fe/../Fe Schichtsytstems® in Abhéingig-
keit von der Temperatur aufgetragen. Bei Temperaturen um die Zimmertemperatur (7 =
300K) ist die Abweichung von der Kurve fiir den absoluten Nullpunkt sehr gering; es wird
fast My(T = 300K) ~ M(T = 0K) erreicht. Andererseits werden bei 7' = 600K nur noch
ca. 80% und bei T = 900K schlieBlich nur ca. 40% von M (T = 0K) erreicht.

! Anisotropie wird nicht miteinbezogen
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Weiterhin ist bei hoheren Temperaturen ein stérkerer Anstieg und das Erreichen der S&tti-
gung bei kleineren Feldstérken zu beobachten. Die Erkldrung liegt darin, dafl die hohen
Temperaturen den Einflufl der af-Kopplung reduzieren und die Spins dadurch leichter in
Feldrichtung drehen.

Die Richtigkeit der Ergebnisse 1d8t sich ebenfalls analytisch ermitteln, indem die Ener-
giegleichung 4.1 um den thermischen Beitrag Sp = SB(z) erweitert wird, wobei B(x)
die Brillouinfunktion ist (S. 25). Die Schwierigkeit in der Erweiterung besteht darin, daf§
das Argument der Brillouinfunktion von der lokalen Feldstirke abhéingt, die aber nicht in
Gleichung 4.1 eingeht. Dies kann iiber einen hybriden Ansatz umgangen werden:

e Die Magnetisierung wird iiber den Winkel «, M,, = cos(«) bestimmt. Der Winkel «
wird aus Gleichung 4.2 unter Benutzung des Newtonverfahrens [23] ermittelt.

e Die Spinamplitude Sg = |S|B(z) erhélt man iiber eine Fixpunktiteration [23].

T T T T ‘ T T T T ‘ T T T T T T T T T T T T ‘ T T T T ‘ T ]
Mn 1 [ T=0K N
0.8; —
0.6/ 4
041 T=900K

0.2l 4
C . 1 1 1 1 ‘ 1 1 1 1 ‘ 1 1 1 1 ‘ 1 1 1 1 ‘ 1 1 1 1 ‘ 1 1 1 1 ‘ 1 \7

0 0.2 0.4 06 0.8 1 12

HOHE[T]

Diagramm 4.2.1 Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes eines af-gekoppelten Fe/../Fe
Schichtsystems bet unterschiedlichen Temperaturen. Es wurden hierbei Fulghums Daten
(S. 26) benutzt.

Betrachtet man in Abbildung 4.1.2 (S. 39) die vier oberen Lagen, erkennt man, daf§ die
Gitterpunkte in der ersten und vierten Lage nur fiinf nichste Nachbarn haben, wohinge-
gen die zweite und dritte Lage von sechs néchsten Nachbarn umgeben sind. Sei Sp, , die
Spinamplitude der ersten und vierten Lage und Sp,, die Spinamplitude der zweiten und
dritten Lage, so 148t sich fiir die obere Schicht folgender Iterationsansatz machen:
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. J
Schritt 1: Setze Sp,, =1 ,58,5, =1, Heae = 30— .

Schritt 2: Berechne « aus Gleichung 4.2 mit dem Newtonverfahren [23]:

f _ (SB1,4 + SBz,s

= 5 ) AgpoppHe sin(a) — 251291,4Jl sin(a) cos(a) .

Fiir das Newtonverfahren gilt:

f’da:—f%da:—i,%a:a—l-da,

f
hierbei wird f durch numerische Differentiation [23], [42] ermittelt.

Schritt 3: In der ersten und vierten Lage hat jeder Gitterpunkt vier nichste Nachbarn
Sp,, und einen Sp, ,:

H, = (48B,,+ SBys)Hegccos(a) + H,
Hcc (4531’4 -+ SB2,3)Heccc SiIl(CE)

Hl%f = \/H?+H?.

Schritt 4: In der zweiten und dritten Lage hat jeder Gitterpunkt fiinf nichste Nachbarn
Sp,, und einen mit Sp, ,:

H, = (58B,;+ SB,4)Hewccos(a) + H,
H, = (58B,,+ SBy4)Hegesin(a)
HYS = \[H?+HZ?.

Schritt 5: Setze z = g“ozjfgok, i =2,3 bzw. i = 1,4 . Berechne S§* = |S|B(z).

Schritt 6: Ist Sy — S’ <e, 1070 <e<107%7?

531,4+532,3

5 cos(a), erhohe dufere Feldstéirke und

e Ja, setze Magnetisierung M, =
gehe zu Schritt 1.

e Nein, fahre fort mit Schritt 3.



KAPITEL 4. SIMULATIONSERGEBNISSE 43

Die Ubereinstimmung der Ergebnisse des hybriden Ansatzes mit der Gitterrechnung 1i8t
sich aus dem Diagramm 4.2.2 entnehmen. Durch diesen Ansatz ist ebenfalls gesichert, daf
das iterative Verfahren die richtigen Ergebnisse liefert.

Bei der Untersuchung der Temperaturabhéngigkeit wurden die Verldufe der magnetischen
Momente eines af-gekoppelten Fe/../Fe Schichtsystems (ohne Anisotropie) mit steigen-
der Feldstirke und konstanter Temperatur betrachtet. Eine weitere Moglichkeit ist, das
Verhalten des magnetischen Momentes bei konstanter Feldstirke und steigender Tempe-
ratur zu untersuchen, wie es in Diagramm 4.2.3 dargestellt wird. Auffallend ist, dal mit
steigender Temperatur ein leichter Anstieg des Nettomomentes der beiden magnetischen
Schichten zu beobachten ist. Dieses Verhalten wird durch das analytische Modell in Dia-
gramm 4.2.4 ebenfalls bestéitigt. Offenbar nehmen die Spins (numerische) kurzzeitig bei
hohen Temperaturen eine Vorzugsrichtung entlang der Z-Achse an, so daf} dieser leichte
Anstieg zu beobachten ist. Der leichte Anstieg ist dadurch zu begriinden, dal der Ein-
flul der af-Kopplung aufgrund der Temperaturabhéingigkeit des magnetischen Momentes
zuriickgeht, so daf fiir eine kurze Temperaturspanne die duflere Feldstirke einen stéirkeren
Einflufl gewinnt.

1 T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T H
Mn o [ ]
08l T=600K |
0.6 —
04 T=000K |
02 B Gitterrechnung i
—— hybrider Ansatz h
0 V Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il \7
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 12
uoHe[T]

Diagramm 4.2.2 Vergleich des magnetischen Momentes aus der Gitterrechnung mit dem
hybriden Ansatz. Es wurden hierbei Fulghums Daten (S. 26) benutzt.
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Diagramm 4.2.3 Abhdngigkeit des magnetischen Momentes bei einer konstanten dufleren
Feldstirke und steigender Temperatur.

1 T T T T N T T T T N T T T T N T T T T N T T T T N T L
Mn L ]
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0.4+ —
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3 Gitterrechnung 1
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0 200 400 600 800 1000
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Diagramm 4.2.4 Vergleich der Gitterrechnung mit der Losung des hybriden Ansa}zes,
fiir die Feldstirken pugH,=0.3T und poH.=0.9T. Im Allgemeinen ist eine sehr gute Uber-
einstimmung zu beobachten. Die mazimale Abweichung tritt bei puoH,.=0.9T auf und betrdgt
ca. 1.45% .
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4.3 Einflufl von Pinholes

Pinholes verursachen am Ort ihres Auftretens eine ferromagnetische Kopplung der von-
einander getrennten magnetischen Schichten. Die Grofie des Einflusses der Pinholes auf ein
af-gekoppeltes magnetisches Schichtsystem héngt hauptsichlich von drei Bedingungen ab:

1. Geometrie des Pinholes: Die Griofie der ferromagnetischen Kopplung héngt von
der Fliche, aber auch vom Rand/Fliche-Verhiltnis eines Pinholes ab. In Diagramm
4.3.1 sind Magnetisierungsverliufe eines af-gekoppelten Fe/../Fe Schichtsystems mit
unterschiedlichen Fléchen, bzw. mit unterschiedlichen Rand/Fléche-Verhiltnissen,
aufgetragen. Ein 2x2 Pinhole hat zwar die gleiche Fliche wie vier 1x1 Pinholes,
doch die Randkopplung iibt einen weitaus gréfleren Einflufl auf den Gesamtverlauf
des magnetischen Momentes aus.

7\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\\\‘\\
0O 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2

HOH elT]

Diagramm 4.3.1 Magnetisches Moment in Abhdngigkeit von der Pinholegeometrie.
Fiir die Simulation wurden Fulghums Modelldaten (S. 26) benutzt.

Der Einflul eines Pinholes ist nicht lokal am Auflagepunkt beschriankt, sondern er-
streckt sich iiber die gesamten Lagen einer Schicht. In Abbildung 4.3.1 ist ein Schicht-
system mit je vier Lagen pro Schicht, die iiber ein Pinhole ferromagnetisch gekoppelt
sind, dargestellt. In den Abbildungen 4.3.2(a) und 4.3.2(b) wird der Einflu8} eines
3x3 Pinholes in der ersten und vierten Lage in Abwesenheit der dufleren Feldstéirke
gezeigt. Als Vergleich dienen die entsprechenden Muster in den Abbildungen 4.3.3(a)
und 4.3.3(b) ohne Pinholeeinfluf.
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Abbildung 4.3.1 Seitenansicht eines magnetischen Schichtsystems. Die magneti-
schen Schichten in 4.3.1(a) sind iiber ein Pinhole ferromagnetisch gekoppelt, wihrend
in 4.8.1(b) nur die af-Kopplung vorhanden ist.

z z
VA A ST TS S SS
IS ST TS TS uHe0T SIS TS uHe 0T
VA SIS TSI
VA VA
ST ST ST VA A
SIS S ST ST TS
VP Ve
VA SIS S
AT VAV A A
ST TS AT ST
VA VA
VA VA
ST ST TS VAV
VA v VAV AV
V4 VAV
VA VA A A

. X X
(a) vierte Lage (b) erste Lage

Abbildung 4.3.2 Die Magnetisierungsmuster beziehen sich auf das Modell in Ab-
bildung 4.3.1(a). In dieser Ansicht kann man erkennen, daf$ die Spins in der vierten
Lage, die sich oberhalb des 3x 3 Pinholes befinden, eine Drehung in Richtung der
Z-Achse zeigen und dabei einen mittleren Winkel von ca. 28.3° bilden, wihrend die
benachbarten Spins aufgrund des Finflusses der af-Kopplung sich von der Z-Achse
wegdrehen und somit einen Winkel von ca. 45.6° bilden. Da die af-Kopplung eine
Abhdngigkeit von der Dicke einer Schicht aufweist, ist ihr Finflufl auf die erste Lage
geringer, so dafl die Spins hier nur einen Winkel von ca. 40.3° zur Z-Achse bilden.
Der Aufpunkt des Pinholes besitzt in diesem Fall ca. 3.51% der Schichifliche.
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In Abbildung 4.3.3 ist das Magnetisierungsmuster ohne Pinholeeinflufl dargestellt.
Die Spins stehen senkrecht zur Z-Achse und das Anfangsmoment verschwindet.

(a) vierte Lage (b) erste Lage

Abbildung 4.3.3 In Abwesenheit von Pinholes verschwindet das Nettomoment und
die Spins stehen in allen Lagen senkrecht zur Z-Achse.

2. Verhiltnis der Pinholefliche zur Schichtfliche: Je nach Flachenverhéltnis ist
der Einflul von Pinholes auf die magnetischen Schichten unterschiedlich gro$. In Dia-
gramm 4.3.2 sind Verldufe des magnetischen Gesamtmomentes bei konstanter Pin-
holefliche (2x2) und unterschiedlicher Schichtfliche aufgetragen. Der relative Anteil
der Pinholefliche sinkt bei grofleren Schichtflichen und der antiferromagnetische Bei-
trag steigt.

3. Dicke der Zwischenschicht: Der Einflul des Pinholes nimmt mit steigender Dicke
der Zwischenschicht ab (Diagr. 4.3.3). Dieser Effekt 148t sich am Beispiel einer Fe-
der [4] erkldren: Wird die Feder kurz gehalten, ist die Kraftwirkung an den Enden
grofl. Wird aber die Feder immer mehr gestreckt, so wird an ihren Enden die Riick-
stellkraft reduziert. Ahnliches gilt hier fiir die Pinholes. Ein Pinhole versucht, die
Spins der beiden magnetischen Schichten, in Konkurenz zur af-Kopplung, parallel zu
stellen. Ist die Dicke der Zwischenschicht klein, so ist die Riickstellkraft des Pinho-
les gro. Wird aber hingegen die Anzahl der Lagen der Zwischenschicht erhdht, so
verliert das Pinhole an Riickstellkraft und die af-Kopplung iiberwiegt, was an dem
Verlauf des magnetischen Momentes in Diagramm 4.3.3 ebenfalls zu erkennen ist.

H=0 H=0
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Diagramm 4.3.2 FEinfluff eines 2x 2 Pinholes auf das magnetische Moment in Ab-
hingigkeit vom Fldchenverhdltnis. In einem 16X 16 Gitter ist der Anteil der Pinho-
lefliche ca. 1.56%, wihrend in einem 24x 24 Gitter der Anteil des Pinholes auf ca.
0.69% sinkt. Es wurden Fulghums Modelldaten (S. 26) benutzt.

3 Lagen
6 Lagen
9 Lagen

ohne Pinhole —
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Diagramm 4.3.3 Der Finfluff des Pinholes (2x2) sinkt mit zunehmender Anzahl
der Lagen in der Zwischenschicht. Der Verlauf des magnetischen Momentes kommdt

somit den af-gekoppelten Fall (schwarz) immer niher. Es wurden Fulghums Modell-
daten (S. 26) benutzt.
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Eine weitere Grofle, die den Einflufl von Pinholes bestimmt, ist die Temperatur. Sie ist aber
eine Nebengrofie, denn bei af-gekoppelten Schichten mochte man den Einflul von Pinholes
reduzieren. Der Einflufl von Pinholes ist leider iiber grofie Temperaturbereiche sichtbar,
wie es in Diagramm 4.3.4 gezeigt wird.

Mn

0.8— T
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| pHe=0.3T, 2x2 Pinhole N

0.6

I HgHe=0.1T, 2x2 Pinhole

0.4
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0.2
| pHe=0.1T, ohne Pinhole

r |
| | ‘ | | ‘ | | | | ‘ |
00 200 400 600 800 1000

TK]

Diagramm 4.3.4 Es sind zwei 16X 16 magnetische Schichten mit einem 2x2 Pinhole
tiber eine drei Lagen dicke Zwischenschicht verbunden. Der Einfluf8 des Pinholes ist bis zu
einer Temperatur von T=500K sehr stabil. Es wurden die Simulationsdaten von [4] (S. 26)
benutzt.

Fiir einfache Pinholegeometrien, wie z. B. fiir 1x1 oder 2x2 Pinholes, ist es mdéglich, ein
einfaches Energiemodell [47] zu entwickeln, um die Ergebnisse der Gitterrechnungen zu
verifizieren. Zur Herleitung der Energiegleichungen wird Abbildung 4.3.4 benutzt: Jede
Schicht besteht aus vier magnetischen Lagen mit nxn Gitterpunkten und einer Zwischen-
schicht aus drei Lagen und mxm Gitterpunkten. Es wird angenommen, dafl alle Spins in
beiden Schichten die gleiche Ausrichtung «; (blau) aufweisen. Am Aufpunkt des Pinholes
mit der magnetischen Schicht werden die Spins in der magnetischen Schicht um einen Win-
kel cp (griin) in Richtung Z-Achse verdreht (Abb. 4.3.1(a)). Im Pinhole weisen die Spins
einen Winkel a3 und in der sechsten Lage a, = 0 auf. Hat eine Zwischenschicht eine unge-
rade Anzahl von Lagen, liegen die Spins in der Mitte aufgrund von Symmetriebedingungen
entlang der Z-Achse (d. h. a = 0).
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Abbildung 4.3.4 FEinfaches Modell zur Beschreibung des Einflusses von Pinholes in An-
wesenheit einer dufleren Feldstirke H,. Innerhalb der magnetischen Schichten und des Pin-
holes wirkt nur die ferromagnetische Kopplung J;. In den Lagen vier und acht hingegen
wird zusdtzlich noch der Beitrag der af-Kopplung J,¢ auferhalb des Pinholes miteinbezogen.

Die Energiegleichung® zur Abbildung 4.3.4 besteht aus folgenden Termen:

Eps = —(8n” —2m?)S1vH, cos(ay) —2m?>SyyH, cos(ag) —2m>S3yH, cos(az) — 2m?>SyvH,
—2mJ 5, Sy cos(aq — ag) —2m?J;S5S5 cos(ag — az) —2m*J S35, cos(a)
+2J,55%(n* — m?) cos(2a;) (4.3)
(v = gpopin) -

Hierbei ist J; die ferromagnetische Kopplung, J,; die af-Kopplung, H, die dufere Feldstarke,
S(=1) der Spin, n die Anzahl der diskretisierten Elemente der ferromagnetischen Schicht
und m die Anzahl der diskretisierten Elemente des Pinholes. Die Terme in der ersten Zeile
aus Gleichung 4.3 beschreiben die Zeemanenergie und die Terme in der zweiten Zeile die
ferromagnetischen Kopplungsterme. Der erste Term in der zweiten Zeile beschreibt den
Aufpunkt des Pinholes an die ferromagnetische Schicht. Je nach Pinholegeometrie kann
man an der Stelle des Aufpunktes eine andere Form der Diskretisierung wéhlen. Bei klei-
nen Pinholes, wie es bei einem 2x2 Pinhole der Fall ist, kann m als Mittelwert aus der
Summe der diskretisierten Elemente (m?) und aus der Summe der Réinder dieser Elemente
(4m) betrachtet werden: m = £ (m?+4m). Diese Flichen-Randbetrachtung?® liefert fiir ein-
fache Pinholegeometrien wie 1x1, 2x2, 3x3 und 4x2 Pinholes eine gute Ubereinstimmung
mit den Ergebnissen der Gitterrechnung, wie es im nachfolgenden Verlauf gezeigt wird. Der
Term in der dritten Zeile aus Gleichung 4.3 beschreibt den Beitrag der af-Kopplung.

Fiir die Spinamplituden S;, i = 1,2, 3, 4 gilt die Bedingung:

1 T=0K .
SBi—{ SIBx) T > 0K Vi=1,234.

2Es werden Fulghums [4] Daten angenommen, Seite 26.
3Fiir ein 1x 1 Pinhole kann auch nur der Rand (m = 4m) gewihlt werden. Das Ergebnis zeigt allerdings
keine Abweichung von der Flachen-Randbetrachtung.
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Fiir den Fall T=0K, wird Gleichung 4.3 mit dem mehrdimensionalen Newtonverfahren [23]
gelost:

e Es werden die partiellen Ableitungen berechnet:

% =0 =fi= (8n® —2m?)yH,S;sin(ay) + 2mJ;S;Sosin(a; — )
—2J,151(n® — m?) sin(2a)
% =0 = fo= 2m’yH,S;sin(az) — 2m.J;S1 S, sin(a; — o)
+2m® J;S555 sin(cg — a3)
% =0 = fs= 2m’yH,S3sin(az) — 2m>J;S2Sssin(ay — az) + 2m*J; S35, sin(az)

e Im néchsten Schritt wird die Jacobimatrix F; ermittelt:

oh oh Oh f

I I I . “

— 92 g2 92 — ~N —

Fi=| 5ov 500 oo , f=1r5], a=1
ok ok ok fs s

da1  Oas Oas

e Die gesuchten Winkel werden nach folgender Rechenvorschrift ermittelt:

-

F;Ad = —f, Ad=-F;'f, at=a"4+Aa.

Vorteilhaft beim Newtonverfahren ist seine quadratische Konvergenz, nachteilig jedoch ist
die Empfindlichkeit bei der Wahl der Anfangswerte.

Fiir den Fall, dafl man die Temperaturabhingigkeit miteinbeziehen mochte, miissen die
Spinamplituden iiber ein iteratives Verfahren bestimmt werden, welches bereits auf Seite
42 vorgestellt wurde. Die Abhéngigkeiten der Spinamplituden fiir ein 2x2 Pinhole (Abb.
4.3.4) sind durch folgende Beziehungen gegeben:

So in Ebenen (1,11) hat vier Nachbarn mit Sy und einen mit 5.

S in Ebenen (2,3,9,10) hat fiinf Nachbarn mit S; und einen mit Sp.

Sy in Ebenen (8,4) hat zwei Nachbarn Sy, einen mit Sy, zwei mit Sy und
einen mit Sj3.

S3 in Ebenen (5,7) hat einen Nachbarn Sy, zwei mit S3 und einen mit Sj.

S, in Ebene 6 hat zwei Nachbarn S; und zwei mit S;.
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Die Ubereinstimmung zwischen dem hybriden Ansatz und der Gitterrechnung fiir ein 2x2
Pinhole ist in den Diagrammen 4.3.5 und 4.3.6 zu sehen. Die Ubereinstimmungen sind
im Allgemeinen sehr zufriedenstellend. In Diagramm 4.3.6 ist fiir eine Feldstirke von
poHe, = 0.1T bei hohen Temperaturen (ab 650K), eine Abweichung im hybriden Ver-
fahren zu beobachten. Offenbar gelangt die Fixpunktiteration fiir ygH, = 0.17 zu einem
falschen Ergebnis, wihrend fiir grofere Feldstirken die Abweichung minimal wird. Fiir den
Aufpunkt zwischen Pinhole und magnetischer Schicht wurde fiir m in Gleichung 4.3 die

bereits erwéhnte Mittelwertbetrachtung benutzt (m =1(m? + 4m)). Fiir ein 2x2 Pinhole

(m = 2) erhilt man fiir die Anzahl der Flichenelemente m? = 4 und als Anzahl der Rand-
elemente 4m = 8. Somit erhéilt man ein m = 43 = 6.

In den Diagrammen 4.3.7 und 4.3.8 sind Verldufe des magnetischen Gesamtmomentes fiir
ein 1x1 Pinhole dargestellt. Der Faktor m ist wie beim 2x2 Pinhole m = 6. Fiir die Tem-
peraturen T=0K und T=900K (Diagr. 4.3.7) ist die Ubereinstimung sehr gut, wihrend fiir
T=600K (Diagr. 4.3.8) enorme Abweichungen auftreten.

T ‘ T
T=0K |
T=600K
T=900K
P Gitterrechnung
0.2 _
r —— hybrider Ansatz
0 Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 12
HOHe[T]

Diagramm 4.3.5 Verlauf des magnetischen Momentes mit einem 2x2 Pinhole bei kon-
stanter Temperatur. Es zeigt sich eine qute Ubereinstimmung zwischen den beiden Model-
len. Bei T=600K ist fir pnoH, = 0T und poH, = 0.1T eine Anfangsabweichung von ca.
12.8% zu beobachten, die im Verlauf reduziert wird.
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Diagramm 4.3.6 Verlauf des magnetischen Momentes mit einem 2x2 Pinhole bei kon-
stanter Feldstdirke. Die Fizpunktiteration im analytischen Modell zeigt starke Abweichungen
bei Temperaturen von T=650K bis T=900K. Die grifite Abweichung ist bei T=700K und
T=T750K zu beobachten.

Mo [ N
T=0K 1
L 0 i
08l ca.2% ]
0.6 _
0.4 -
3 T=900K g
0.2 B —— hybrider Ansatz ]
» Gitterrechnung i
o Ll Ll Ll Ll Ll A
0 0.2 04 0.6 0.8 1 12
HOHe[T]

Diagramm 4.3.7 Magnetische Momente bei konstanter Temperatur mit einem 1x1 Pin-
hole. Die mazimale Abweichung ist fiir T=0K ca. 2%.
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Diagramm 4.3.8 Magnetische Momente bei konstanter Temperatur mit einem 1x1 Pin-
hole. Fiir T=600K liefert die Fizpunktiteration unbrauchbare Ergebnisse.

Die Flichen-Randbetrachtung am Aufpunkt des Pinholes mit der magnetischen Schicht
ist auch fiir groflere Pinholegeometrien wie z. B. fiir 3x3 oder 4x2 Pinholes eine gute
Ann#herung. Fiir ein 3x3 Pinhole erhilt man einen Mittelwert von m = 10.5 (Rand=12
und Fliche=9) und fiir das 4x2 Pinhole einen Mittelwert von m = 10 (Rand=12 und
Fliche=8). Fiir den Vergleich mit den Gitterrechnungen muf§ der Faktor m durch Aus-
probieren angepafit werden, um eine gute Ubereinstimmung zu erhalten. In Tabelle 4.3.1
ist ein Vergleich zwischen den getesteten und den theoretischen Werten von m dargestellt.
Die Unterschiede in den Ergebnissen liegen in der Nihe des Sattigungsbereiches, der bei
dem theoretischen m etwas friiher einsetzt. Die Ergebnisse sind in den Diagrammen 4.3.9
(theoretisch) und 4.3.10 (getestet) zu sehen.

m-Faktor
Pinhole | theoretisch | getestet
3x3 10.5 9.9
4x2 10 9.6

Tabelle 4.3.1 Vergleich der theoretischen m-Werte mit den getesteten. Die theoretischen
Werte zeigen eine gute Ubereinstimmung mit den getesteten.

Es zeigt sich daB das analytische Modell fiir T=0K gute Ubereinstimmungen mit den
Gitterrechnungen liefert. Die Abweichungen fiir T# 0K sind dadurch zu erkliren, daf} sich
die Fixpunktiteration bei bestimmten Werten (Temperatur, dufiere Feldstéirke) zu falschen
Werten hinbewegt, was auf die sehr vereinfachten Annahmen, hinsichtlich der nichsten
Nachbarn (Abb. 4.3.4, S. 50 und S. 51), zuriickzufiihren ist.
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Diagramm 4.3.9 Vergleich der Gitterrechnung mit der analytischen Losung. Es wurde
ein Fe/../Fe Schichtsystem ohne Anisotropie mit den Daten aus Seite 26 simuliert. In
diesem Vergleich wurden die theoretischen m-Werte benutzt (Tab. 4.3.1).
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Diagramm 4.3.10 Vergleich der Gitterrechnung mit der analytischen Liosung. Es gelten
die Daten aus Diagramm 4.3.9. In diesem Vergleich wurden die getesteten m-Werte benutzt
(Tab. 4.3.1).
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4.4 af-Kopplung, quadratischer Term

Die af-Kopplung wurde bei der Modellbeschreibung (S. 26) auf J,; = 0.01.J; gesetzt. Dieser
Term wird in zwei Anteile zerlegt: In einem linearen (J;) und in einem quadratischen (J,)
Anteil, mit der Beziehung, daf8: J,; = J; + 2J,.

Der Einflul des quadratischen Beitrages auf das Magnetisierungsverhalten ist in Diagramm
4.4.1 zu beobachten. Ist 2J, > J;, ist ein remanentes magnetisches Moment zu beobachten.

17 B
Mn [
0.8 —
0.6 —
L 2320, ) = i
sl 3=0,)= ]
r 2},=0.3¢ ,,J=0.4J b
23=0.5¢ ,J=0.8J
0.2 24=0.7¢ ,J=0.3J —
0 Y Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il \7
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 12
HOHe[T]

Diagramm 4.4.1 Abhdngigkeit der magnetischen Momente von den J; und J, Parame-
tern. Ist J,=0 bzw. 2J,< J;, so geht die Magnetisierungskurve durch den Nullpunkt. Fiir
2J,=1J,, st eine geringe Remanenz fiir zu beobachten, wihrend fir 2J, > J; das Anfangs-
moment einen hohen Wert annimmdt.

Der quadratische Kopplungsterm behilt seinen Einflufl auch bei hohen Temperaturen, wie
es in Diagramm 4.4.2 zu erkennen ist. Auch bei Pinholes macht sich der J, Einfluf} be-
merkbar. Der ferromagnetische Beitrag des Pinholes wird durch den quadratischen Kopp-
lungterm verstiarkt. Die verstirkende Eigenschaft ist sowohl in der Magnetisierungskurve
des Diagrammes 4.4.3 als auch in den Magnetisierungsmustern der Abbildung 4.4.1 zu
beobachten.
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Diagramm 4.4.2 Vergleich der Verliufe der magnetischen Momente bei unterschiedli-
chen Temperaturen in Abhdngigkeit von den J; und J, Parametern.
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Diagramm 4.4.3 Einfluf$ des J, Parameters auf das magnetische Moment. Der Einfluf$

des Pinholes wird durch den quadratischen Beitrag verstirkt.
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Abbildung 4.4.1 Vergleich der Magnetisierungsmuster in Abhdngigkeit vom J, Parame-
ter. Die magnetischen Schichten sind tiber ein 3x 3 Pinhole miteinander verbunden. Die
Dicke der Zwischenschicht besteht aus drei Lagen. Die Spins ohne den quadratischen Bei-
trag bilden zur Z-Achse einen mittleren Winkel von ca. 45.6°, wihrend im rechten Magne-
tisierungsmuster die Spins einen mittleren Winkel von ca. 37.06° zur Z-Achse bilden.

In Diagramm 4.4.4 ist ein Vergleich der magnetischen Momente bei konstanter Feldstarke
(oH, = 0.17) mit und ohne Pinholes in Abhéngigkeit von den J, und J;, Parametern
bei steigender Temperatur dargestellt. Es ist deutlich zu erkennen, dafl das magnetische
Moment durch den quadratischen Term, auch bei hohen Temperaturen, wesentlich héhere
Werte aufweist.

Die Energiegleichung 4.3 (S. 50) wird um den quadratischen Term erweitert und mit den
iterativen Ergebnissen verglichen. In Diagramm 4.4.5 werden die magnetischen Momen-
te bei unterschiedlicher Feldstirke und einem 2x2 Pinhole dargestellt. Es ist eine gute
Ubereinstimmung zu beobachten, auch bei poH, = 0.17.
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Diagramm 4.4.4 Vergleich der Temperaturabhdngigkeiten mit und ohne Pinholes bei un-

terschiedlichen J, und J, Werten.
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Diagramm 4.4.5 In Diagramm 4.3.6 (S. 53) war noch eine Abweichung von ca. 20%
bei T=T700K und T=750K zu beobachten. Die Finbeziehung des quadratischen Terms sta-
bilisiert die Fixpunktiteration. Die mazimale Abweichung bei pugH.=0.1T betrdgt bei den
Temperaturen T=750K und T=800K nur noch ca. 9.8 %.
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4.5 Unterschiedliche Schichtdicken

4.5.1 af-Kopplung, linearer Term

Af-gekoppelte Schichtsysteme mit unterschiedlichen Dicken der ferromagnetischen Lagen
(Abb. 4.5.1) weisen ein magnetisches Moment bei pgH, = 07 auf. Durch Variation der
Schichtdicken ist es moglich die Steigung, die Remanenz sowie das Sattigungsfeld zu &ndern.
Eine weitere Eigenschaft von ungleichen Schichtdicken ist die Enstehung eines Plateaus,
wie es in Diagramm 4.5.1 zu sehen ist. Die af-Kopplung widersteht der dufleren Feldstérke
H, bis bis zu einem kritischen Wert H,, ab dem sich die Spins in Feldrichtung zu dre-
hen anfangen. Ist H, < H,, iiberwiegt der Einfluf} der af-Kopplung und das magnetische
Moment bleibt unverindert. Die Eigenschaften, die durch die Variation der Schichtdicken
entstehen, sind in Diagramm 4.5.1 sehr deutlich zu erkennen. Es wurde ein af-gekoppeltes
Fe/../Fe Schichtsystem mit M; = M, = 1700%4 und J, = J,; = 0.8 simuliert. Die
Anisotropie wurde in dieser Rechnung nicht miteinbezogen.

—a

AWN PR

5
6 +B
7

Abbildung 4.5.1 Af-gekoppeltes Fe/../Fe Schichtsystem (ohne Anisotropie) mit unter-
schiedlichen Dicken. Jede Lage entspricht hierbei einer Dicke von Inm.

Die Remanenz sowie die Plateaubreite konnen durch ein einfaches Modell ermittelt werden
[49]. Die Bestimmung des Sattigungsfeldes erfolgt mit der bereits vorgestellten Gleichung
2.12 (S. 8). Fiir ein Schichtsystem, welches aus jeweils ¢t; = 4nm und t; = 2nm dicken
magnetischen Schichten (Diagr. 4.5.1) besteht, werden folgende analytische Ergebnisse er-
mittelt:

e Das normierte Anfangsmoment betrégt [49]:

ottt
t +to

(4.4)

n

Fiir ¢t; = 4nm, t, = 2nm erhilt man M, = 0.333. Aus der S_imulation erhélt man
den Wert M, = 0.333319. Dieser Wert liefert eine sehr gute Ubereinstimmung mit
der theoretischen Vorhersage.
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e Das Plateau bleibt bis zu einer kritischen Feldstdrke H), erhalten. Die Breite des
Plateaus wird ermittelt durch [49]:

1 1

Hy == 20 <M0M2t2 M0M1t1> ' (45)
Wird hier fiir M; = M, = 170052 und J, = J,; = 0.8 (J, = 0) eingesetzt,
erhélt man als Ergebnis poH, ~ 0.11767. Die Rechnung liefert einen Wert von
uoH, = 0.12T. Die Abweichung betrigt ca. 0.98%, die aber auf die Schrittweite
der Felderhthung zuriickzufiihren ist. Kleinere Schrittweiten wiirden dem analytisch
ermittelten Wert ndher kommen und die Abweichung reduzieren.

e Das Sittigungsfeld H; wird aus Gleichung 2.12 (S. 8) ermittelt. Es gilt ebenfalls
M, =M, = 1700% und J; = Jy5 = 0.8'72—‘2]. Die Gleichung liefert als Ergebnis pgHs ~
0.35297'. Durch die Gitterrechnung bekommt man als Ergebnis pugH, = 0.3557". Die
Abweichung liegt auch hier bei ca. 0.57%, die ebenfalls auf die Schrittweite zuriick-
zufiihren ist.

17

Mn

0.6~

Schichtdicken i
5nm-4nm —
3nm-4nm
3nm-5nm
4nm-2nm

[ v e b b e b b e b Ly
0
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35

IJ.OH e[T]

Diagramm 4.5.1 Verldiufe der magnetischen Momente in Abhdngigkeit von den Schicht-
dicken. Es wurde ein Fe/../Fe Schichtsystem ohne Anisotropie simuliert.
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4.5.2 af-Kopplung, quadratischer Term

Wird der quadratische Term in Gleichung 4.5 hinzugefiigt (J, > 0), geht je nach Grofie des
quadratischen Beitrages das Plateau, welches bei kleinen Feldstdrken zu beobachten war,
zuriick. Fiir 2J;, > J; und H, > 0 wird H, < 0 (Abwesenheit des Plateaus), was durch die
Rechnungen in Diagramm 4.5.2 (blaue Kurve) bestétigt wird. Auch in diesem Falle stimmt
die theoretische Vorhersage des Plateaus, unter Beriicksichtigung des quadratischen Kop-
plungsbeitrages, mit den Ergebnissen der Gitterrechnung iiberein. Die Plateaubreite fiir
Ji = 0.7J45,2Jy = 0.3J,¢ liegt bei uoH, ~ 0.047057". Die Gitterrechnung liefert ein Ergeb-
nis von ugH, = 0.045T. Die Abweichung betréigt in diesem Falle ca. 4.5%, die ebenfalls
auf Schrittweite der Felderh6hung zuriickzufiihren ist. Das normierte magnetische Moment
sowie die Sattigungsfeldstirke bleiben durch die Einfithrung des quadratischen Kopplungs-
termes unverdndert und lassen sich mit den bereits erwédhnten Gleichungen 4.4 und 2.12
(S. 8) ermitteln.
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i o 1034 , 20 =03
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Diagramm 4.5.2 Verliufe der magnetischen Momente eines Fe/../Fe Schichtsystems
(ohne Anisotropie) in Abhingigkeit von den J; und J, Beitrdgen.
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4.5.3 Einflu3 von Pinholes

Wurde in einem af-gekoppelten Schichtsystem ein Pinhole miteinbezogen, so war ein An-
fangmagsmoment zu beobachten (Diagr. 4.3.1, S. 45). Bei einer Schichtkonfiguration mit
unterschiedlichen Dicken hingegen, wie es z. B. mit £, = 4nm und ¢, = 2nm der Fall
ist, reicht ein 2x2 Pinhole aus, welches sich iiber drei Lagen erstreckt, um das Plateau
vollstindig aufzuheben (Diagr. 4.5.3) und die Sittigungsfeldstirke zu kleineren Werten
hin zu verschieben.

T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T L
Mo o[
2x2 Pinhole

0.6 —
= ohne Pinhole E
0.4 —
0.2 —
0 i Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il Il Il Il ‘ Il ]

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35

HOH e [T]

Diagramm 4.5.3 Finfluff des Pinholes auf das magnetische Moment eines Fe/.. /Fe Schicht-
systems. Die Schichtdicken in dieser Simulation sind t1 = 4nm und to, = 2nm. Die
Sdttigungsmagnetisierung betrigt M, = 1700%. Das Pinhole wirkt auf ein 16x16 Git-
ter und macht ca. 1.56% der Fliche aus.
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4.6 Anisotropie

4.6.1 af-Kopplung, linearer Term

Wirkt auf ein Schichtsystem nur die Anisotropie, so hingt die Hysteresiskurve nur von dem
Anisotropiefeld H4 und dem Anisotropiewinkel a4 ab (Diagr. 4.6.1).
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Diagramm 4.6.1 Verlauf des magnetischen Momentes in Abhdngigkeit vom Anisotropie-
feld Hy und der leichten Richtung as. Die Breite der Kurve wird durch den Wert des
Anisotropiefeldes und die Remanenz von der leichten Richtung gegeben. In diesem Dia-
gram handelt es sich nur um eine Schicht, in der nur die Anisotropie wirkt.

Wird neben der Anisotropie die af-Kopplung miteinbezogen, so dndert sich der Verlauf
des magnetischen Gesamtmomentes in Abhéngigkeit vom Verh#ltnis der Anisotropie- und
af-Kopplungsgréflen. Wahlt man bei der Gitterrechnung eine leichte Richtung von ay =
90°, ist es moglich das Ergebnis analytisch zu bestimmen. Fiir ein einfach af-gekoppeltes
Schichtsystem gleicher Schichtdicke und uniaxialer Anisotropie gilt:

Eges = — oM,V H, cos() + K,V cos®(m/2 —a) + JiF cos(2a) . (4.6)
o
Im Gleichgewichtsfall gilt:

dE, ges

e po MV H, sin(a) — 2K,V sin(a) cos(a) — 2J;F sin(«) cos()

= pogMtH,sin(a) — 2K, tsin(a) cos(a) — 2J; sin(«) cos(a)
(V = Ft) .
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Hierbei ist V das Volumen, F die Fliche und t die Dicke. Nach cos(«) aufgelost, erhélt

man die Magnetisierung:
,U'OMstHe
=—. 4.7
cos(a) 2(K t+ J)) (47)
Wird Gleichung 4.7 nach H, aufgelést, unter der Bedingung, daf cos(a) = 1 (Sdttigung)
ist, erhdlt man:
2(Kyut+ J))
,UfOMst .

H, ist somit die Feldstéirke, die aufgebracht werden muf}, um das System in den Séttigungs-
bereich zu bringen. Fiir ay # 90° kann Gleichung 4.6 mit dem bereits erwdhnten Newton-
verfahren [23] gel6st werden. In Diagramm 4.6.2 sind Magnetisierungsverldufe fiir a4 = 90°
mit unterschiedlichen Schichtdicken aufgetragen. Die Ergebnisse der Gitterrechnung zeigen
eine gute Ubereinstimmung mit der analytischen Herleitung.

H,=H, = (4.8)
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Diagramm 4.6.2 Fir die Simulation wurde jeweils ein magnetisches Schichtsystem aus
FEisen mit t=2nm und t=4nm gewdihlt. Die errechneten Sdttigungsfelder aus Gleichung 4.8
stimmen mit den Ergebnissen der Gitterrechnung sehr gut dberein: poH:"™ ~ 0.2917,
poH?™ =~ 0.527T. Die Anisotropickonstante von Eisen: K, = 48%, Sdattigungsmagneti-
sterung: My = 1700%, af-Kopplung: J, = Jo5 = 0.82—‘2’.

Durch Variation des Verhiltnisses* von Anisotropie zur af-Kopplung (%) kann der Ver-

lauf des magnetischen Momentes eines Schichtsystems beeinflufit werden. Ist das Verhéltnis

g—z > 1, wie es in Diagramm 4.6.3 gezeigt wird, dominiert das Anisotropiefeld und es ist

eine Remanenz zu beobachten.

“Das Anisotropiefeld H4 wird {iber die Gleichung 2.18 (S. 10) bestimmt und das af-Kopplungsfeld H,
tiber die Gleichung 2.15 (S. 9). Fiir die af-Kopplung gilt: Hyy = H; + 2H,.
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Bei Verhiltnissen von % < 1, wie sie in den Diagrammen 4.6.4 und 4.6.5 zu sehen sind,
dominiert die af-Kopplung, so daf§ ein linearer Verlauf ohne Remanenz zu beobachten ist.
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e b b e e b b e by Ly
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Diagramm 4.6.3 Verliufe der magnetischen Momente bei einer leichten Richtung von
ay = 60° und unterschiedlichen Verhdltnissen von Anisotropie zu af-Kopplung (%)

Simulationsdaten: Element: Fisen, My = 1700%, K, = 48% — uoH 4 =~ 0.055T,
H, = H,, 2H, =0.

In den Diagrammen 4.6.3 und 4.6.4 wurde der Anisotropiewinkel a4 konstant gehalten.
Bei den realen Schichten allerdings ist eine Winkelverteilung der Anisotropierichtung von
+Aay vorhanden. In Diagramm 4.6.6 ist ein Vergleich der Veldufe der magnetischen Mo-
mente zwischen einer konstanten a4 = 60° und einer Winkelverteilung von Aoy = £60°
dargestellt. Obwohl beide Kurven das gleiche Verhiltnis von ISI—GA = 1 besitzen, fillt de-
ren Verlauf unterschiedlich aus. Wird eine Gleichverteilung der leichten Richtungen mit
ay € [0%...,360° angenommen, ist fiir Verhéltnisse von 5—3 > 1 in Diagramm 4.6.7 nur
eine verschwindend kleine Remanenz zu beobachten. Dieses Verhalten ist dadurch zu er-
kldren, dal bei einer Gleichverteilung von ay € [0°...,360°) ein mittlerer Winkel von
@4 ~ 180° in beiden Schichten einstellt. Die af-Kopplung hingegen versucht die magne-
tischen Momente antiparallel einzustellen, um die Energie des Systems zu minimieren.
Betrachtet man nun die mittlere leichte Richtung von @4 ~ 180°, so nehmen die Spins
aufgrund der af-Kopplung in der einen Schicht einen mittleren Winkel von ca. & ~ 90°
und in der anderen einen mittleren Winkel von ca. @ &~ —90° ein. Der Verlauf des magne-
tischen Momentes in Diagramm 4.6.7 #hnelt somit einem linearen Verlauf, der bereits in

Diagramm 4.6.2 gezeigt wurde.
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Diagramm 4.6.4 Magnetische Momente bei einer leichten Richtung von as = 60°.
Simulationsdaten: Element: Eisen, My = 1700%, K, = 48% — uoH 4 =~ 0.0557,
Hy=H,, 2H,=0.
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Diagramm 4.6.5 Magnetische Momente bei einer leichten Richtung von ay = 60° und
unterschiedlichen Verhdltnissen von (5—‘}) Stmulationsdaten: Element: Fisen, My = 1700%,

K, = 48%% — 1yH 4 ~ 0.055T, H; = Hoy, 2H, = 0.
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Diagramm 4.6.6 Vergleich der magnetischen Momente mit einem konstanten oy und ei-
ner Verteilung von Aoy mit Hy = Hyp. Anisotropiewinkel der roten Kurve: as = 60°,
Anisotropiewinkel der schwarzen Kurve: Winkelverteilung von Aoy = £60°. Simulations-
daten: Element: Eisen, My = 1700%, K, = 48% — poHa ~ 0.0557, Hy = H,y, 2H, = 0.
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Diagramm 4.6.7 Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes bei einer Gleichverteilung
der leichten Richtungen von ay = [0°,...,360°]. Simulationsdaten: Element: Eisen,
M, =1700%2 | K, = 485 — ;,H, ~ 0.055T, H, = H,y, 2H, = 0.
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4.6.2 af-Kopplung, quadratischer Term

Auf Seite 56 (Diagr. 4.4.1) wurde der Einflufl des quadratischen Anteils der af-Kopplung
behandelt. Es zeigte® sich, dal bei pgH, = 07T ein resultierendes Anfangsmoment zu be-
obachten ist, wenn 2J, > J; = 0.5J,5. Ein solcher Sprung ist in Diagramm 4.6.8 nicht zu
erkennen. Die Spins nehmen aufgrund der af-Kopplung ihre giinstigste Position bei aa=a4
und bei = —y ein. Der quadratische Anteil der af-Kopplung ist nicht stark genug das
Anisotropiefeld zu {iberwinden und eine Remanenz zu erzeugen, wie es z. B. beim Pinhole
der Fall ist. Vielmehr ist die Gréfle des quadratischen Beitrages fiir das Entstehen einer
Hysteresis verantwortlich, wie es aus Diagramm 4.6.8 zu entnehmen ist. Als Vergleich ist
eine Referenzkurve (schwarz) ohne den quadratischen Term mitaufgetragen.

FT T[T T T T[T T T T[T T T T[T T T T[T T T T[T T T T [T TTT [T TTT] [T TTH

1=

Mn TE
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-o.a% H,=0.7Hy, 2H =0.3k} f
08f H=0.5Hy, 21 =0.58 =
-1;7‘“““‘\\\\‘\\\\““‘;‘““““““““““‘é
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HoHelT]

Diagramm 4.6.8 FEinfluff des quadratischen Terms in einem af-gekoppelten Schichtsystem
mit Anisotropie, bei einer leichten Richtung von as = 60° und einem Verhdltnis von

15[2‘ = 0.8. Simulationsdaten: Element: Fisen, Sdttigungsmagnetisierung: M, = 1700%,
Anisotropiefeld: ugH 4 = 0.055T, Schichtdicke: 4nm.

°Es gilt die Bedingung: Hoy = H; + 2H,, bzw. J,p = J; + 2J,.
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4.6.3 Einfluf3 von Pinholes

Ist das Verhéltnis von Anisotropie zu af-Kopplung gering, so ist keine Hysteresis mehr
zu erkennen (Diagr. 4.6.4) Wird aber ein Pinhole miteingebaut, sinkt der Einflufl der
af-Kopplung und die Anisotropie tritt stidrker hervor. Der Einflul von Pinholes ist im
Diagramm 4.6.9 sehr gut zu erkennen. Ohne Pinhole ist beim Verhiltnis von g—:t = 0.5 keine
Remanenz zu erkennen und die Kurve geht durch den Nullpunkt. Bei Pinholes hingegen
ist eine Remanenz bei pugH, =0T zu beobachten und das Auftreten einer Hysteresis wird

begiinstigt, selbst wenn das Verhéltnis Anisotropie zu af-Kopplung minimal ist.
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0 e R =
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0.4 2x2 Pinhole E
E Zwischenschicht: 3 Lagen
06F 0,260 H=0.5H,q E
-0.8F 2x2 Pinhole 3
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1 -
E 1111 ‘ 1111 ‘ L1l ‘ 1111 ‘ 1111 ‘ L1 11 ‘ 1111 ‘ 1111 ‘ 1111 ‘ 1111 ]

-0.15 -0.12 -0.09 -0.06 -0.03 0 0.03 0.06 0.09 012 0.15
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Diagramm 4.6.9 FEinflufi von Pinholes bei af-gekoppelten Schichtsystem mit Anisotropie
bei einer leichten Richtung von ays = 60° und einem Verhdltnis von g—: = 0.5. In diesem
Schichtsystem wirkt nur die lineare Kopplung: H; = Hys. Das Schichtsystem besteht aus
zwet Schichten mit je vier Lagen pro Schicht. Das Pinhole erstreckt sich jeweils iiber eine
drei Lagen dicke (rot) und eine sechs Lagen dicke (blau) Zwischenschicht und macht ca.
1.56% der Fliche aus. Simulationsdaten: Element: Eisen, Sdttigungsmagnetisierung:

M, = 1700%, Anisotropiefeld: ugH 4 = 0.055T, Schichtdicke: 4nm.

Der Einflufl des Pinholes zeigt eine Abhéngigkeit von der Dicke der Zwischenschicht. Es ist
somit zu erwarten, dafl bei einer grofleren Anzahl von Lagen in der Zwischenschicht der Ein-
flufl des Pinholes sinkt und sich die af-Kopplung stiarker auf den Verlauf des magnetischen
Gesamtmomentes auswirkt. Diese Eigenschaft ist ebenfalls in Diagramm 4.6.9 zu erken-
nen. Bei einer drei Lagen dicken Zwischenschicht ist noch eine breite Hysteresis bemerkbar.
Wird die Anzahl der Lagen auf sechs erhéht, bleibt zwar die Remanenz noch erhalten, aber
die Hysteresis wird schmaler und kommt dem pinholefreien Zustand immer naher. Aller-
dings sinkt in realen Schichtsystemen mit wachsender Dicke der Zwischenschicht auch die
af-Kopplung stark ab.
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4.6.4 Schichten mit unterschiedlichen Anisotropiefeldern

Eine weitere Methode, den Verlauf des magnetischen Momentes eines Schichtsystems zu
beeinflussen, wird dadurch ermdoglicht, wenn die einzelnen Schichten mit unterschiedlichen
Anisotropiefeldern (Abb. 4.6.1) belegt werden. In diesem System besteht die obere Schicht
aus Eisen mit einem Anisotropiefeld von o H%® ~ 0.0557 und die untere Schicht aus Cobalt
mit einem Anisotropiefeld von uyHS® ~ 0.567. Die Kopplungsenergie der af-Kopplung
wurde auf J; = Jo5 = 0.374’;—‘2] gesetzt.

Fe

_B H(AZO

Abbildung 4.6.1 Daten des Gittermodells: Dicke der magnetischen Schichten: 4nm,
Anisotropiewinkel: ay = 60°, Sittigungsmagnetisierungen: ME° = 1300%, MFe = 1700%,
af-Kopplungskonstante: J; = Jo5 = 0.374’72—‘;

Die Auswirkung der unterschiedlichen Anisotropiefelder, die in Diagramm 4.6.10 zu se-
hen ist, besteht aus zwei Schleifen, die am Nullpunkt miteinander verbunden sind. Dieses
Verhalten 148t sich iiber die Gleichung 2.12 erkliren, die auf Seite 8 hergeleitet wurde:

1 1
H,r=H, = J + .
/ : <,U0M1t1 M0M2t2>

Werden mit dieser Gleichung die Séttigungsfelder der magnetischen Schichten separat aus-
gerechnet (M; = My), so wirkt demnach auf die Eisenschicht die af-Kopplung mit einer
Stérke von poH, ¢ = 0.11T und auf der Cobaltschicht mit poH P ~ 0.1438T. Werden nun

die Verhiltnisse von Anisotropie/af-Kopplung betrachet, erhélt man fiir Eisen: L 0.5
HCo

HFe
und fir Cobalt:
af

of
67) gezeigt wurde, ist bei Verhéltnissen von

~ 3.89. Wie bereits in den Diagrammen 4.6.3 und 4.6.5 (Seiten 66 und

ﬁ > 1 ein Hysteresisverhalten zu beobach-

ten, wiahrend fiir Verhéaltnisse von g—‘} < 1 die af-Kopplung dominiert, so dafl ein lineares
Verhalten (2H, = 0) zu beobachten ist.
Der Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes eines Fe/../Fe Schichtsystemes zeigt ein

lineares Verhalten, weil HFe < 1 ist. Der Verlauf eines Co/../Co Schichtsystemes erzeugt
Haf

eine Hysteresis wegen > 1. Die Schleifen, die in Diagramm 4.6.10 zu sehen sind, ent-

HCo

af
stehen somit durch eine ”Kompromifisituation”, die auf die unterschiedlichen Materialien
zuriickzufiihren ist.



KAPITEL 4. SIMULATIONSERGEBNISSE 72

Wird in dem Schichtsystem aus Abbildung 4.6.1 zusétzlich noch ein 2x2 Pinhole miteinge-
baut, geht der Einflu} der af-Kopplung zuriick, und es entsteht eine Hysteresis mit einem
Anfangsmoment, welche ebenfalls in Diagramm 4.6.10 zu sehen ist.
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Diagramm 4.6.10 Verlauf der magnetischen Momente mit unterschiedlichen Anisotro-
piefeldern mit und ohne Pinhole auf ein Fe/../Co Schichtsytem. Das 2x 2 Pinhole erstreckt
sich iiber drei Lagen und wirkt auf ein 16x 16 Gitter. Es macht ca. 1.56% der Gitterfliche
aus. Es gelten die Werte aus Abbildung 4.6.1 (S. 71).

4.6.5 Temperaturabhingigkeit

Das af-gekoppelte Schichtsystem, welches in Abbildung 4.6.1 (S. 71) vorgestellt wurde, wird
auf die Temperaturstabilitdt des magnetischen Momentes untersucht. Bei T=0K beriihren
sich die Schleifen in Diagramm 4.6.11 am Nullpunkt, so dafl keine Remanenz zu beobachten
ist. Wird die Temperatur auf T=600K (Diagr. 4.6.11) erhsht, ist neben des Riickganges der
Séttigung eine minimale Remanenz zu erkennen. Wird die Temperatur auf T=900K (Dia-
gr. 4.6.12) erhoht, ist eine weitere Zunahme der Remanenz zu erkennen. Dieses Verhalten
ist auf die unterschiedlichen Materialien und deren Curie-Temperaturen zuriickzufiihren.
Bei Eisen ist T75¢ ~ 1040K und bei Cobalt ist 7.5° ~ 1380K. Die Temperatur von T=900K
liegt sehr nahe am Curie Punkt von Eisen, was zu einer Reduzierung des magnetischen
Momentes (von Eisen) fiihrt. Es ensteht bei dieser Temperatur ein Gesamtmoment, wel-
ches hauptsichlich vom Cobalt beeinflult wird, wodurch eine Zunahme der Remanenz zu
erkldren ist.
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Diagramm 4.6.11 Verlauf des magnetischen Momentes eines Fe/../Co Schichtsystems
in Abhdngigkeit von der Temperatur. Es gelten die Werte aus Abbildung 4.6.1 (S. 71).
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Diagramm 4.6.12 Verlauf des magnetischen Momentes eines Fe/../Co Schichtsystems
bei einer Temperatur von T=900K. Es gelten die Werte aus Abbildung 4.6.1 (S. 71).
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Wird die dufiere Feldstiirke in dem Fe/../Co Schichtsytem konstant gehalten und die Tem-
peratur erhoht, ist eine Abhéngigkeit des Verlaufes des Gesamtmomentes von der Magneti-
sierungsrichtung der hartmagnetischen Schicht zu erkennen (Diagr. 4.6.13). Ist die Cobalt-
schicht antiparallel zur dufleren Feldstérke gerichtet (Abb. 4.6.2(a)), ist bei poH, = 0.17 ein
kleineres Gesamtmoment zu erkennen als bei einer parallelen Einstellung (Abb. 4.6.2(b)).
Dieses Verhalten ist auf die unterschiedlichen Anisotropiefelder der Materialien und deren
Sattigungsfeldsstirke innerhalb eines af-gekoppelten Schichtsystems zuriickzufiihren. Die
Séttigungsfeldstirke H wird durch die bereits erwihnte Gleichung 4.8 (S. 65) gegeben:

2(Kyt + )

Hs = He =
MOMst

Fiir ein af-gekoppeltes Schichtsytem aus Eisen liegt das Séttigungsfeld bei ca. pygH, =~
0.07927 und bei einem Schichtsystem aus Cobalt bei ca. ugH, ~ 0.41387. Die dufiere
Feldstirke von poH, = 0.17 reicht aus, um ein Fe/../Fe Schichtsystem in die Séttigung zu
bringen, sie bewirkt aber beim Co/../Co Schichtsystem nur eine Anderung von ca. 14.5%
des magnetischen Momentes (Gln. 4.7, S. 65). Fiir das Fe/../Co Schichtsystem bedeutet
dies: Wenn die Magnetisierungsrichtung von Cobalt antiparallel zur &ufleren Feldstéirke H,
steht, ist die Drehung zur dufleren Feldstéirke klein, wodurch das magnetische Moment des
gesamten Systems sehr klein bleibt. Steht die Magnetisierungsrichtung von Eisen antiparal-
lel, ist durch die Drehung zum &ufleren Feld hin, das Gesamtmoment des Systems grofier.
Bei hoheren Temperaturen, T > T/ verliert die af-Kopplung ihren Einflu und der Verlauf
wird nur noch von der Cobaltschicht bestimmt. Steht die Magnetisierungsrichtung dieser
Schicht antiparallel zur dueren Feldstirke (Abb. 4.6.2(a)), ist fiir einen Temperaturbereich
von 7' =~ 960K —1160K ein negatives Moment aufgrund der hoheren Curie Temperatur von
Cobalt zu beobachten. Das Maximum des Verlaufes des magnetischen Momentes wird bei
der Curie Temperatur von Eisen erreicht. Ab dieser Temperatur bestimmt das magnetische
Moment der Cobaltschicht den Verlauf. Bei weiterer Erh6hung der Temperatur wird der
Einflul des Anisotropiefeldes in der Cobaltschicht weitgehend reduziert, so dafi die dufere
Feldstirke dominiert. Dies bewirkt in einem kleinen Temperaturbereich eine Drehung der
Spins in Feldrichtung.

Fe = Fe

He He
(a) (b)
Abbildung 4.6.2 Co/../Fe Schichtsystem. In (a) steht die Magnetisierungsrichtung der

Cobaltschicht antiparallel zum dufleren Feld und in (b) steht die Eisenschicht antiparallel
zum dufSeren Feld. Es gelten die Werte aus Abbildung 4.6.1 (S. 71).
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Diagramm 4.6.13 Verlauf der magnetischen Momente in Abhdngigkeit von der Tempe-
ratur bei einer duferen Feldstirke von ugH, = 0.1T. Die Verliufe entsprechen den in
den Abbildungen 4.6.2(a) und 4.6.2(b) dargestellten Konfigurationen der Magnetisierungs-
richtungen.

Betrachtet man in Diagramm 4.6.14 die Temperaturabhingigkeit des magnetischen Mo-
mentes eines af-gekoppelten Fe/../Fe Schichtsytems, ist, je nach Stérke des duferen Feldes,
zu hohen Temperaturen hin ein Sprung im Verlauf zu erkennen. Dieser Sprung ist bei
hoheren Feldstédrken grofler und tritt dabei frither auf. Als Referenz dazu dient ein magne-
tischer Momentverlauf ohne Anisotropie. Es ist deutlich zu erkennen, daf3 bei einer dufleren
Feldstérke von pgH, = 0.0457 das magnetische Moment eines Schichtsystems ohne Ani-
sotropie wesentlich hoher ist und einen ”glatteren” Verlauf bei zunehmender Temperatur
aufweist, als das eines Systems mit Anisotropie. Die Erkldrung fiir dieses Verhalten ist, daf3
die Anisotropie wie auch die af-Kopplung der dufleren Feldstéirke entgegenwirken, was ein
geringeres Anfangsmoment zur Folge hat. Steigt die Temperatur im Schichtsystem, wird
der Einflu} der Anisotropie und af-Kopplung weitgehend reduziert und die Spins nehmen
eine Vorzugsrichtung ein, die entlang der dufleren Feldstérke liegt. Ist die duflere Feldstérke
klein, werden hohere Temperaturen bendtigt, um diesen Sprung hervorzurufen, wihrend
bei einer groflen Feldstirke, wie z. B.: uoH, = 0.045T, kleinere Temperaturen fiir einen
Sprung benotigt werden.
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Diagramm 4.6.14 Temperaturabhdingigkeit des magnetischen Momentes eines af-gekoppelten
Fe/../Fe Schichtsystems bei unterschiedlichen Werten von H.. Es gelten die Werte aus
Abbildung 4.6.1 (S. 71).
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4.7 Dipolkopplung

4.7.1 Theroretischer Vergleich der Dipolrechnungen

Die Ergebnisse der Dipolrechnungen kénnen mit den Ergebnissen anderer Programme ver-
glichen werden, wie es z. B. mit dem oommf Programm [48] mdglich ist. Im weiteren
Verlauf wird gezeigt, dafl bei einer gleichen Anfangskonfiguration unterschiedliche End-
zusténde auftreten kénnen. Bei dem nachfolgenden Vergleich werden nur Einzelschichten
betrachtet, die in der Ebene diskretisiert sind.

Die gewihlten Parameter bei beiden Simulationsprogramme sind:

e Steifigkeitskonstante fiir Permalloy: A = 1.05 x 10~!L, M,=840%2,
e Uniaxiale Anisotropiekonstante K, = 200#, Anisotropiewinkel oy = 0°.

e Die Feldgrofie betriigt (250 x 160)nm?, welche durch ein 25 x 16 Gitter dargestellt
wird. Die Schichtdicke betrdgt 10 nm.

e Anfangskonfiguration: Séttigungsbereich, d. h. ap; = 0° bzw. a = 5°.

Fiir apr = 0° ist bei der oommf-Rechnung in Abbildung 4.7.1 ein ”Flower-State” zu er-
kennen, wihrend mit dem Simulationsprogramm in Abbildung 4.7.2 ein ”C-State” zu be-
obachten ist. Wird der Magnetisierungswinkel auf a;; = 5° gesetzt, was einer normierten
Sattigung von M, ~ 0.9961 entspricht, ist mit beiden Programmen ein ”S-State” zu beob-
achten (Abbildungen 4.7.3 und 4.7.4). Der Unterschied hierbei ist, daf§ diese Endzusténde
gespiegelt sind. Auch bei der Anwesenheit einer dufleren Feldstirke von ugH, = 0.077 sind
in den Abbildungen 4.7.5 und 4.7.6 fiir a;p; = 0° unterschiedliche Endzustéinde zu sehen.
Fiir apy = 5° hingegen bleibt die Spiegelung erhalten (Abbildungen 4.7.7 und 4.7.8).
Offenbar sind fiir eine Anfangsmagnetisierung von aj; = 0° mehrere Losungen moglich.
Die verschiedenen Endzustinde beruhen darauf, dafl die Berechnungsmethoden der Simu-
lationsverfahren unterschiedlich sind, so dafl verschiedene Losungen auftreten kénnen. Das
oommf Programm arbeitet mit der Landau-Lifshitz Methode [8], [50], [51]. Die magneti-
sche Schicht in diesem Programm wird als zwei-dimensional betrachtet, d. h. es wird nur
die Fliche der magnetischen Schicht diskretisiert, wihrend die Dicke unverindert bleibt.
Die Spins hingegen, kénnen sich drei-dimensional bewegen. Das iterative Verfahren arbei-
tet nach der Methode des lokalen Feldes. In dieser Methode nimmt der Spin die Richtung
des lokalen Feldes ein, ohne um dessen Richtung zeitabhingig zu relaxieren, wie es beim
Landau-Lifshitz Verfahren der Fall ist. Weiterhin wird in diesem Programm die magneti-
sche Schicht in allen drei Raumrichtungen diskretisiert. Da es sich aber um diinne Schichten
und uniaxiale Anisotropien handelt, wird die Winkeldnderung hier nur in der Ebene ange-
nommen.
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Abbildung 4.7.1 Remanenter Zustand mit dem oommf-Programm bei puoH, = 0T.
Startkonfiguration mit Magnetisierungswinkel ar = 0°.
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Abbildung 4.7.2 Remanenter Zustand mit dem Sitmulationsverfahren bei poH, = 0T
Startkonfiguration mit Magnetisierungswinkel ay = 0°.
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Abbildung 4.7.3 Remanenter Zustand mit dem oommf-Programm bei puoH, = 0T
Startkonfiguration mit Magnetisierungswinkel a; = 5°.
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Abbildung 4.7.4 Remanenter Zustand mit dem Simulationsverfahren bei poH, = 0T
Startkonfiguration mit Magnetisierungswinkel ayr = 5°.
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Abbildung 4.7.5 Endzustand mit dem oommf-Programm bei uoH, = 0.07T".
Startkonfiguration mit Magnetisierungswinkel ay = 0°.
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Abbildung 4.7.6 Endzustand mit dem Simulationsverfahren bei poH, = 0.077.
Startkonfiguration mit Magnetisierungswinkel ay = 0°.
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Abbildung 4.7.7 Endzustand mit dem oommf-Programm bei uoH, = 0.07T.
Startkonfiguration mit Magnetisierungswinkel apr = 5°.
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Abbildung 4.7.8 Endzustand mit dem Simulationsverfahren bei poH, = 0.077.
Startkonfiguration mit Magnetisierungswinkel ar = 5°.
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Die Ubereinstimmung der Programme in einer vollstéindigen Hysteresiskurve kann von der
Position abhéngen, die das zu simulierende magnetische Element zu der dufleren Feldstirke
besitzt. Bei dem Vergleich wurden sowohl die Fliche als auch die geometrische Struktur
konstant gehalten. Es wurde nur die Position zur dufleren Feldstirke verdndert, wie es in
Abbildung 4.7.9 gezeigt wird. Befindet sich die lange Achse der Struktur parallel zum &dufle-
ren Feld, ist eine sehr gute Ubereinstimmung der beiden Programme im Hysteresisverlauf,
in Diagramm 4.7.1, zu beobachten. Steht hingegen die lange Achse senkrecht zum &ufleren
Feld, ist eine Abweichung, in Diagramm 4.7.2, an den Schaltpunkten zu erkennen. Offenbar
liefert diese Position der geometrischen Struktur unterschiedliche Ergebnisse in den beiden
Berechnungsmethoden, die bereits auf Seite 77 erklart wurden. Die maximale Abweichung
ist in Diagramm 4.7.2 an der Position 1 zu erkennen und betriigt poH, = 0.0057 (= 500¢€).
Desweitern zeigen auch Vergleiche zwischen Simulation (oommf) und Meflergebnissen [52],
[53] Abweichungen bei den Schaltfeldern.

Die gewihlten Simulationsdaten, die in den Diagrammen 4.7.1 und 4.7.2 benutzt wurden,
sind:

e Steifigkeitskonstante fiir Permalloy: A = 1.05 x 10~ 'L, M,=840%2,
e Uniaxiale Anisotropiekonstante K, = 200#, Anisotropiewinkel oy = 10°.

e FeldgroBen (250 x 130)nm? und (130 x 250)nm?, welche durch die Gittergréfien 25 x 13
und 13 x 25 dargestellt werden. Die Schichtdicke betragt 10 nm.

e Anfangskonfiguration: Séttigungsbereich.

25%13 13x25

H,

Abbildung 4.7.9 Zu den Diagrammen 4.7.1 und 4.7.2 zugehirigen geometrischen Struk-
turen. Die Flichen dieser magnetischen Elemente entsprechen jeweils (250 x 130)nm? und
(130 x 250)nm?. Die Dicke betrdgt 10nm.
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Diagramm 4.7.1 Vergleich der Hysteresiskurven zwischen oommf und der Gitterrechnung.
Die Ergebnisse beziehen sich auf ein magnetisches Element mit einer 25 X 13 Diskretisie-

Tung.
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Diagramm 4.7.2 Vergleich der Hysteresiskurven zwischen oommf und der Gitterrechnung.
Die Ergebnisse beziehen sich auf ein magnetisches Element mit einer 13 x 25 Diskretisie-
rung. Beim Stufenschalten in der Nihe des Sdttigungsbereiches ist eine Vorterstruktur in
den Magnetisierungsmustern zu erkennen. Die Magnetisierungsmuster zu den Positionen
1-4 sind in Abbildung 4.7.10 dargestellt.
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Abbildung 4.7.10 Magnetisierungsmuster zu den Positionen 1-4 des Diagrammes 4.7.2.
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Auch ein Vergleich mit der kommerziellen Software LLG [54] zur Ermittlung des Einflus-
ses der Formanisotropie in Diagramm 4.7.3 liefert eine gute Ubereinstimmung. In diesem
Vergleich wurde nur der Fall simuliert, in dem die lange Achse einer rechteckigen Struktur
senkrecht zur dufleren Feldstirke liegt (Abb. 4.7.11).

Die gewihlten Simulationsdaten zu Diagramm 4.7.3 sind:

e Steifigkeitskonstante fiir Permalloy: A = 1.05 x 10~!*-L M,=840%2,
e Uniaxiale Anisotropiekonstante K, = 800#, Anisotropiewinkel oy = 90°.

e Die FeldgroBe betrigt (80 x 320)nm?2, welche durch eine Gittergréfie von 8 x 32
dargestellt wird. Die Schichtdicke betrigt 4nm.

e Anfangskonfiguration: M,, = 0, Startwinkel des magnetischen Momentes a,; = 90°.

8 x 32

H,

Abbildung 4.7.11 Magnetisches Element mit der langen Achse senkrecht zum duferen
Feld. Die Fliche betrigt (80 x 320)nm? und die Dicke 4nm.
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Diagramm 4.7.3 Vergleich der Verliufe der magnetischen Momente zwischen LLG und
der Gitterrechnung.
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4.7.2 Einflufl der Formanisotropie

Eine weitere Eigenschaft der Dipolkopplung ist ihr EinfluB auf die Hysteresiskurve in
Abhéngigkeit von der Geometrie eines magnetischen Elementes. Je nach Form des ma-
gnetischen Elementes kann der Einflu unterschiedlich stark sein. In den Abbildungen
4.7.12, 4.7.13(a) und 4.7.13 (b) wird der Einflu} der Dipolfelder in Abhéngigkeit von der
geometrischen Struktur dargestellt. Hierbei wurde ein Flichenelement simuliert und die
Flache konstant gehalten. Ausgegangen wurde hier vom geséittigten Zustand, und danach
wurde das duflere Feld abgeschaltet. In Abbildung 4.7.12 ist der Beitrag der Formanisotro-
pie am grofiten, denn die Polflachen sind klein und weit voneinander entfernt. Der Einflufl
des Entmagnetisierungsfeldes ist hier am geringsten, so dafl ca. 90.8% der Sittigung im
remanenten Zustand erhalten bleibt. In Abbildung 4.7.13(a) ist der gegenteilige Fall dar-
gestellt: Hier sind die Polflichen grofl und der Abstand von einander klein. Der Beitrag der
Dipolenergie ist hier am gréfiten. Die Dipolfelder versuchen die Spins am Rand parallel zu
diesem zu stellen, um so die Energie des Systems zu reduzieren. In diesem Fall werden somit
nur noch ca. 21.9% der Sittigung in der Remanenz erreicht. In Abbildung 4.7.13(b), des
quadratischen Falles, werden schliefilich ca. 79.9% der Sittigung im remanenten Zustand
erreicht. Die gewdhlten Simulationsdaten sind:

e Steifigkeitskonstante fiir Permalloy A= 1.05 10~''£ M, =840%4
e Uniaxiale Anisotropiekonstante K, = 200#, leichte Richtung: a4 = 0°.

e Ein Fliichenelement entspricht (10 x 10)nm?. Die Diskretisierungen sind jeweils:
25 x 13, 18 x 18 und 13 x 25. Die Schichtdicke betrigt 10nm.

e Anfangskonfiguration: Séttigungsbereich.

A N R S N Y
R e LN
I N
R LA
I N
R e SN N
R N A
R e N
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A i N N N NN
A e S AN

D

Abbildung 4.7.12 Magnetisierungsverteilung eines magnetischen Elementes im rema-
nenten Zustand. Die Fliche der Schicht betrigt (250 x 130)nm? und die Dicke 10nm.
Die diskretisierte Gittergréfie ist hierbei 25X 13.
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Abbildung 4.7.13 Magnetisierungsverteilungen von magnetischen Elementen im rema-
nenten Zustand. Die jeweiligen Flichen sind (130x 250)nm? und (180x 180)nm?. Die Fliche
der (180x 180)nm? Schicht ist nur der (180x250)nm? angendihert und weicht ca. 0.3% ab.
Die Dicken betragen bei beiden Elementen 10nm. Die diskretisierten Gittergriofien sind:
18%25 und 18%x 18.
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Der Einflu} der Formanisotropie auf den Verlauf der Hysteresis wird in den Diagrammen
4.7.4 und 4.7.5 dargestellt. Es sind unterschiedliche Kurven in Abhéngigkeit von der Geo-
metrie (Abb. 4.7.14), bei konstant gehaltener Fliche, eines Elementes aufgetragen. Die
gewdhlten Simulationsdaten zu den Diagrammen 4.7.4 und 4.7.5 sind:

e Steifigkeitskonstante fiir Permalloy A= 1.05 % 10~ **-2 M, =840%4.
e Uniaxiale Anisotropiekonstante K, = 200#, leichte Richtungen: oy = 90°.

e Ein Flichenelement entspricht (10 X 10)nm? und die Schichtdicke betrigt 10nm. Die
Diskretisierungen sind jeweils: 8 x 32, 16 x 16 und 32 x 8.

e Anfangskonfiguration: Séttigungsbereich.

32x8 16x16 8x32

H,

Abbildung 4.7.14 Zu Diagramm 4.7.4 gehorigen geometrischen Strukturen. Die Fldchen
der Elemente sind (320 x 80)nm?, (160 x 160)nm?® und (80 x 320)nm?. Die Dicke der
magnetischen Elemente betragt 10nm.

Der Einflul der Formanisotropie auf den Hysteresisverlauf ist aus Diagramm 4.7.4 deutlich
zu entnehmen. Das magnetische Element mit der (320 x 80)nm? Geometrie weist eine hohe
Formanisotropie auf (rote Kuve in Diagr. 4.7.4), denn auch hier sind die Polflichen klein
und der Abstand voneinander grof}. Die Grofle des Beitrages der Formanisotropie erkennt
man, wenn man die Séttigungsfelder mit und ohne Formanistropie betrachtet. Hitte man
nur die uniaxiale Anisotropie betrachtet, so wére fiir K, = 200# ein Sattigungsfeld von
poHs = 0.0004767 zu erwarten (Gln. 2.18, S. 10). In Diagramm 4.7.4 wird jedoch ein
Sattigungsfeld von pgHs; ~ 0.0667" benotigt. Werden die Polflichen vergréflert und der
Abstand voneinander reduziert, wie es fiir die (160 x 160)nm? und (80 x 320)nm? Geome-
trien der Fall ist, ist ein Riickgang des Beitrages der Formanisotropie zu erkennen. Wird die
Temperatur miteinbezogen (Diagr. 4.7.5), ist eine Abnahme der Séttigungsmagnetisierung
und der Breite der Hysteresis, aufgrund der Temperaturabhéingigkeit des magnetischen
Momentes, zu beobachten.
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Diagramm 4.7.4 Abhdingigkeit der magnetischen Momente von der geometrischen
Struktur bei T=0K. Magnetisierungsverteilungen zu der (160 x 160)nm? Geometrie
(16 x 16 Gitter) werden in den Abbildungen 4.7.15 und 4.7.16 gezeigt.
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Diagramm 4.7.5 Abhdingigkeit des Verlaufes der magnetischen Momente bei einer
Temperatur von T=600K.
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Abbildung 4.7.15 Magnetisierungsverteilung eines magnetischen Elementes mit einer
16x 16 Gitterdiskretisierung bei unterschiedlichen Feldstdrken. Die Magnetisierungsvertei-
lung entspricht der Magnetisierungskurve von Diagramm 4.7.4 (grine Kurve).
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Abbildung 4.7.16 (Fortsetzung) Magnetisierungsverteilung eines magnetischen Elemen-
tes mit einer 16X 16 Gitterdiskretisierung bei unterschiedlichen Feldstdarken.

Fiir einfache geometrische Strukturen, wie Quadrate und Rechtecke, ist es moglich, den
Energiebeitrag der Formanisotropie analytisch zu ermitteln [55]. Dabei stellen die Glei-
chungen 4.9 und 4.10 nur eine einfache Annidherung dar.

Der Energiebeitrag der Formanisotropie wird dargestellt durch:

Ep = KpVsin?(£ —6) .

(4.9)

Hierbei ist V das Volumen der Probe, ¢ der Winkel der langen Achse mit der Referenzachse®
(Abb. 4.7.17) und 6 der Magnetisierungswinkel mit der Referenzachse.

6 Als Referenzachse dient die Z-Achse
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Die Anisotropiekonstante Kr héngt von der geometrischen Struktur ab und 1d8t sich iiber
folgende Gleichung ermitteln [55]:

1 2 [2m

Dabei ist t die Dicke, b die Breite und | die Lidnge der magnetischen Probe.

Abbildung 4.7.17 Die lange Achse der Struktur befindet sich senkrecht zur Z-Achse, so
dafs ein Winkel & = 90° ensteht. In Anwesenheit einer duferen Feldstirke H, bildet der
Spin S einen Winkel 0 zur Z-Achse.

Es wurden zwei geometrische Strukturen untersucht, um Gleichung 4.9 auf ihre Genauigkeit
zu testen. Folgende Anfangsbedingungen wurden benutzt:

e Steifigkeitskonstante fiir Permalloy A= 1.05 x 10~ 112 M, =840%4.
e Uniaxiale Anisotropiekonstante K, = 83#, leichte Richtung: ay = 10°.
e Schichtdicke 4nm, Flichenelement (10 x 10)nm?, Gittergréfien 8x32 und 6x40.
e £ =907, Anisotropiekonstante K nach Gleichung 4.10 fiir das
— 8x%32 Gitter: t=4nm, 1=80nm, b=320nm ergibt Kp = 37420#.
— 6x40 Gitter: t=4nm, 1=60nm, b=400nm ergibt Kr ~ 67160#.
e Anfangskonfiguration: Séttigungsbereich.

Die uniaxiale Anisotropie K, wurde sehr klein gewihlt, so dafl in dem Verlauf des magne-
tischen Momentes nur der Einflul der Formanisotropie einging. Die Sattigungsfeldstérke
H, wie es aus dem Diagramm 4.7.6 ersichtlich ist, liegt fiir die 8 x32 Diskretisierung bei
toH;s ~ 0.087 und fiir die 6 x40 Diskretisierung bei pyHs ~ 0.117.

Da bei den Simulationen der Winkel ¢ = 90° gesetzt wurde und die Volumenanisotropie
im Vergleich zur Formanisotropie sehr klein ist, kann die Sattigungsfeldstirke analytisch
ermittelt werden.
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Diagramm 4.7.6 Verlauf des magnetischen Momentes in Abhdngigkeit von der geometri-
schen Struktur.

Es wird hierbei nur der Zeeman- und Formanisotropie-Term betrachtet:

E = —ugM,VH,cos(f) + VKpsin?(90 — ) (4.11)
—_——
=cos2(9)
dE . .
i oMV He sin(f) — 2V K sin(#) cos(6) = 0 (4.12)

Wird Gleichung 4.12 nach H, aufgeldst, unter der Bedingung, daf§ cos(f) =1 (Séttigungs-
bereich) ist, erhélt man die Feldstéirke, die bendtigt wird, um das System in den S&tti-
gungsbereich zu iiberfiihren:
2Kr
IJ’OMS

Ein Vergleich zwischen den theoretischen Sattigungsfeldern, die mit Gleichung 4.13 und den
bereits errechneten Kp-Werten ermittelt wurden, und den errechneten Séttigungsfeldern
aus der Simulation ist in Tabelle 4.7.1 dargestellt:

H,=H,=

(4.13)

Sattigungsfeld poH;[T]
Gittergréfe | Simulation | Theoretisch
8% 32 ~ 0.08 ~ 0.089
6x40 ~ 0.11 ~ 0.159

Tabelle 4.7.1 Vergleich der Sdttigungsfelder zwischen der analytischen Herleitung und
der Simulation.



KAPITEL 4. SIMULATIONSERGEBNISSE 93

Die theoretisch ermittelten Sattigungsfelder liegen in den Bereichen, die aus den Gitter-
rechnungen erhalten wurden. Die Abweichungen sind dadurch zu erklédren, daf die Glei-
chung 4.10 nur eine grobe Anndherung darstellt und somit nur die maximale Feldstérke
beschreibt, die aufgebracht werden muf}; um alle Spins vollstindig in Feldrichtung auszu-
richten. Die Richtigkeit der Sittigugsfeldstirke H, aus Gleichung 4.13, die iiber die Ener-
gieminimierung der Gleichung 4.11 ermittelt wurde, 148t sich iiberpriifen, indem das Kp
aus Gleichung 4.10 als uniaxiale Anisotropie behandelt wird (K, = Kr). Es wird der Wert
K, = Kp = 36534.4-Z; eingesetzt, der aus Gleichung 4.10 fiir das (80 x 320 x 4)nm?® magne-
tische Element ermittelt wurde und mit einem Anisotropiewinkel von ay = £ = 90°, wie
es in Abbildung 4.7.17 dargestellt ist. Das Sattigungsfeld H; in Diagramm 4.7.7 (schwarze
Kurve) zeigt eine gute Ubereinstimmung der theoretisch emittelten Sittingungsfeldstirke
aus Gleichung 4.13, deren Wert in Tabelle 4.7.1 aufgefiihrt ist (uoHs ~ 0.0887). Als Ver-
gleich dazu wurde in diesem Diagramm der Verlauf des magnetischen Momentes (rote
Kurve) mit Dipoleinflufl und ohne Anisotropie aufgetragen. Die Sittigungsfelder der bei-
den Verliufe zeigen eine gute Ubereinstimmung. Zusétzlich hierzu wurde eine weitere Kurve
aufgetragen (blau), in der die uniaxiale Anisotropie K, = K mit dem Dipoleinflufi zu se-
hen ist. Die Differenz zwischen der blauen und der schwarzen Kurve entspricht genau den
Beitrag der Dipolkopplung, der in der roten Kurve zu sehen ist.

1 i\ T T ‘ T 1T ‘ T 1T ‘ T 1T ‘ T 1T ‘ T 1T ‘ T 1T ‘ T 1T 7
Mn F ! T
0.8 | 3
0.6 =
0.4F E
0.2F E
e -
—0.2; nur Dipolkopplung é
E nur Anisotropie ]
-0.4 Anisotropie und =
E Dipolkopplung ]
0.6 =
0.8 =
E 1111 ‘ 1111 ‘ 1111 ‘ 1111 ‘ 1111 ‘ 1111 ‘ I ‘ 111 \7:
0.2 -0.15 0.1 -0.05 0 0.05 0.1 0.15 0.2

HoHe (7

Diagramm 4.7.7 Vergleich der magnetischen Momentverliufe. In der roten Kurve wirkt
nur die Dipolkopplung, in der schwarzen nur die uniaziale Anisotropie mit K, = Kp und
in der blauen uniaziale Anisotropie und Dipolkopplung. Die Differenz zwischen der blauen
und schwarzen Kurve entspricht den Verlauf der roten Kurve.
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4.7.3 Einflul der Dipolkopplung auf ein Array von Schichten

Beim Einsatz von magnetischen Schichtsystemen als Speicherelemente (MRAM [3], [2])
kénnen aufgrund der Streufelder die Speicherelemente nur bis zu einer bestimmten Distanz
zusammengebracht werden, ohne dafl die gespeicherte Information verloren geht. Die Kon-
figuration in Abbildung 4.7.18 zeigt einen besonders kritischen Fall mit rechteckigen und
quadratischen Geometrien. Die Magnetisierung des mittleren Elementes steht antiparallel
zu den Streufeldern der umgebenden Elemente. In Diagramm 4.7.8 ist der magnetische
Momentverlauf der unterschiedlichen Geometrien bei gleicher Fléiche, in Abhéngigkeit von
der Distanz d, aufgetragen. Es ist deutlich zu erkennen, dafl das mittlere Element bei einer
quadratischen Geometrie schon bei gréfleren Abstdnden im Vergleich zu den rechteckigen
Geometrien, die Magnetisierungsrichtung dreht. Je gréfier das Verhiltnis von Lénge/Breite
bei den rechteckigen Strukturen ist, um so niher kénnen die Schichten gebracht werden,
ohne die Anfangskonfiguration zu verindern. Am stabilsten zeigen sich hier die 25x10 und
32x8 Gittergroflen, die erst ab einem Abstand von d=10nm ihre Magnetisierungsrichtung
drehen. Die verwendeten Simulationsdaten:

Steifigkeitskonstante fiir Permalloy A= 1.05 % 10_11%, M; :840%.

Anisotropiekonstante K, = 420#, leichte Richtung: a4 = 10°.

Dicke: 5nm, Flichenelement (10 x 10)nm?.

Verwendete Gittergroflen: 16x16, 18x14, 21x12, 25x10 und 8x32.

e Anfangskonfiguration: M,, = cos(a4) ~ 0.984. Die Spins liegen entlang der leichten
Richtung.

Abbildung 4.7.18 Array von magnetischen Elementen, die einen Abstand d in der
X7Z-Ebene voneinander besitzen. Die Fliche der Elemente entpricht den verschiedenen Git-
tergrfien, die in den Simulationsdaten angegeben wurden: (160x 160)nm?, (180x 140)nm?,
(210% 120)nm?, (250x 100)nm? und (80x 320)nm?. Als Referenz wurde die (160x 160)nm?
Fliche benutzt. Die Flichen der restlichen Elemente haben eine mazimale Abweichung von
ca. 2.3%.
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Diagramm 4.7.8 Abhdngigkeit des magnetischen Momentes des mittleres Elementes
(Abb. 4.7.18, S. 94) von der Distanz d.

Die kritische Distanz d, ab der das mittlere Element die Magnetisierungsrichtung dreht,
148t sich indirekt iiber den Verlauf des magnetischen Momentes (Diagr. 4.7.9) der entspre-
chenden geometrischen Struktur ermitteln. Diese indirekte Methode erméglicht eine Vor-
stellung iiber die Feldstdrken, die bei den kritischen Distanzen enstehen, zu bekommen.
Das resultierende Streufeld Hg, welches von den benachbarten Elementen auf das mittlere
Element erzeugt wird (Abb. 4.7.18), ist nicht als homogen zu betrachten. Das Streufeld
wirkt sich am Randbereich des mittleren Elementes stirker aus als im inneren Bereich, so
daB hier ein gemitteltes Streufeld Hg berechnet wird. Die erzeugten Feldstirken an den
kritischen Distanzen (Diagr. 4.7.8) sowie die Schaltfelder der geometrischen Strukturen
sind in Tabelle 4.7.2 aufgelistet.

Gittergrofie | Distanz d[nm] | Streufeld poHs[T)] | Schaltfeld poH,[T]
16x16 80 0.00731 0.0072
18x14 50 0.0118 0.011
21x12 20 0.0237 0.022
25%10 10 0.0385 0.034
32x8 10 0.0311 0.046

Tabelle 4.7.2 Vergleich der gemittelten Streufelder Hg bei den kritischen Distanzen aus
Diagramm 4.7.8 mit den Schaltfeldern H, aus Diagramm 4.7.9.
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Diagramm 4.7.9 Verlauf des magnetischen Momentes in Abhdngigkeit von der Gitter-
geometrie.

Ein Vergleich von Hg und H, in Tabelle 4.7.2 zeigt, dafl die gemittelten Streufelder fiir
die 16x16, 18x14, 21x12 und 25x10 Gittergréflen grofier als die Schaltfelder sind. Ein-
zige Ausnahme bildet hier die 32x8 Gittergrofie. Das Schaltfeld liegt bei ugH; = 0.0467,
wihrend das gemittelte Streufeld bei poHg =~ 0.03117 liegt. Die Abweichung ist dadurch
zu erkliren, dafl am Randbereich die Feldstéirke der Streufelder bei pgH g ~ 0.17T liegt und
im Innenbereich die Streufelder bei poHg ~ 0.014T liegen, so da8 das gemittelte Streu-
feld kleiner als das Schaltfeld ist. Anderseits 148t dieses Verhalten darauf schlieflen, dafl
das Umklappen der Magnetisierung hauptséichlich durch die Streufelder am Randbereich
hervorgerufen wird. Ubersteigt, in Abhingigkeit von der Distanz, das Streufeld am Rand-
bereich das Schaltfeld, werden die Spins in diesem Bereich umgeklappt. Dieses Umklappen
16st eine Welle aus, die die Spins im Innenbereich ebenfalls zum Umschalten bringt.

Die kritische Konfiguration in Abbildung 4.7.18 (S. 94) ist eine sehr einfache Beschreibung
eines magnetischen Speichersystems. Zur Beschreibung von realen Speichersystemen ist es
sinnvoller, den kritischen Fall in Abbildung 4.7.18 auf ein gréfleres Array von Elementen zu
iibertragen, so dal auch der Einflu} der {ibernichsten Elemente mitberiicksichtigt werden
kann. Aus diesem Grund wird der kritische Fall in einer kritischen Distanz d und in einem
11x11 Array von Elementen behandelt, wie er in Abbildung 4.7.19 zu sehen ist. Betrachtet
man eine 18x14 Gittergrofle in einem 11x11 Array von magnetischen Elementen, so be-
tragt die gemittelte Streufeldstiirke, die auf das mittlere Element in der kritischen Distanz
von d=50nm wirkt, ugHg ~ 0.01467. Die gemittelte Feldstirke eines 3x3 Arrays, wie es
in Abbildung 4.7.18 (S. 94) beschrieben wurde, liefert fiir die Distanz von d=50nm ein
pwoHs ~ 0.0118T (Tab. 4.7.2), was eine Abweichung von ca. 23.72% ergibt. Die Abwei-
chung liegt in der Begriindung, dafl das 3x3 Array in Abbildung 4.7.18 (S. 94) einen sehr
vereinfachten Fall einer kritischen Konfiguration darstellt.
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Abbildung 4.7.19 Array von magnetischen Elementen, das eine kritische Konfiguration
der Magnetisierungsrichtung des mittleren Elementes beschreibt.

Ein weiterer Parameter, der das Umdrehen der Magnetisierungsrichtung beeinfluft, ist
die Temperatur. Bei der Untersuchung der Temperaturstabilitdt wurde eine ”worst case”-
Betrachtung vorgenommen. Es ist eine maximale Abschitzung fiir eine Extremsituation.
Die Curietemperatur von Permalloy liegt bei T = 840K und die Temperatur des mittle-
ren Elementes, wie es in Abbildung 4.7.20 dargestellt ist, wird auf eine Temperatur von
T = 600K gesetzt, wihrend die Temperatur der benachbarten Elemente bei 7' = 0K liegt.
Es wurden bei der Simulation nur rechteckige Geometrien untersucht. In Diagramm 4.7.10
ist das Schaltverhalten der rechteckigen Geometrien dargestellt. Neben das reduzierte An-
fangsmoment, welches auf die Temperatur zuriickzufiihren ist, weisen die 32x8 und 25x10
GittergroBen, auch bei kleinen Distanzen, eine hohe Stabilitdt auf. Am ungiinstigsten wirkt
sich die Temperatur bei der 18 x14 Gittergrofle aus, die bereits bei groflen Distanzen die
Richtung der Magnetisierung dreht. Ein Vergleich der kritischen Distanzen bei 7" = 0K
und 7" = 600K ist in Tabelle 4.7.3 dargestellt.

T=0K T=0K

Abbildung 4.7.20 "Worst case”-Betrachtung des mittleren Elementes. Die benachbarten
Elemente besitzen eine Temperatur von T = 0K, wihrend das mittlere Element auf
T = 600K gesetzt wurde.
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Gittergrofie | d[nm] bei 7= 0K | d[nm] bei 7" = 600K
18x14 50 80
21x12 20 40
25x10 10 20
32x8 10 15

Tabelle 4.7.3 Vergleich der kritischen Distanzen bei T = 0K und T = 600K, ab denen
das magnetische Element seine Magnetisierungsrichtung dreht.
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Diagramm 4.7.10 Abhdngigkeit des magnetischen Momentes des mittleren Elementes
aus Abbildung 4.7.20 von der Distanz d und bei einer Temperatur von T = 600K .
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4.7.4 af-gekoppelte Schichten

Die Streufelder eines af-gekoppelten Schichtsystems (Abb. 4.7.21) stabilisieren den antipa-
ralellen Zustand, so dafl groflere Feldstirken benétigt werden, um die Spins von der an-
tiparallelen Einstellung wegzubewegen. Der Einflul der Streufelder kann zusétzlich durch
die Geometrie des magnetischen Elementes beeinfluflt werden, wie es in Diagramm 4.7.11
gezeigt wird. Bei rechteckigen Geometrien entsteht ein Plateau, welches auf den Beitrag
der Formanisotropie und des Streufeldes der gegeniiberliegenden af-gekoppelten Schicht
zuriickzufiihren ist. Im Vergleich zur dipolfreien Rechnung werden hier groflere Feldstérken
benétigt, um das magnetische Element in Sdttigungsbereich zu iiberfithren. Dieses Verhal-
ten ist auf das entmagnetisierende Feld der Schicht zuriickzufiihren. Werden quadratische
Geometrien fiir die af-gekoppelten magnetischen Elemente benutzt, ist nur ein sehr kleines
Plateau in Diagramm 4.7.11 zu sehen, welches auf die Streufelder der af-gekoppelten Schich-
ten zuriickzufiihren ist. Desweiteren werden bei dieser Geometrie die grofiten Feldstirken
bendtigt (im Vergleich zur dipolfreien Rechnung und der rechteckigen Geometrie), um das
af-gekoppelte Element in den Sittigungsbereich zu iiberfithren. Die Erkldrung liegt dar-
in, dafl die Polflichen groffi und der Abstand voneinander klein ist (im Vergleich zur
(250 x 130)nm? Struktur), so daf hier das entmagnetisierende Feld stirker eingeht.

e Steifigkeitskonstante fiir Permalloy A= 1.05 x 10~ 112 7, =840%4.
e af-Kopplungskonstante: J,; = 0.032—{.

e Flichenelement (10 x 10)nm?, Dicke 4nm, Gittergrofen: 25 x 13 und 18 x 18.

Abbildung 4.7.21 Simuliertes af-gekoppeltes Py/../Py Element ohne Anisotropie.
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Diagramm 4.7.11 FEinfluff der Dipolkopplung, in Abhdngigkeit von der Geometrie eines
af-gekoppelten magnetischen Elementes, auf den Verlauf des magnetischen Momentes. Als
Referenz dazu ist eine dipolfreie Rechnung aufgetragen (schwarzer Verlauf). Die Gitter-
gréfen entsprechen den Flichen (250 x 130)nm? (25 x 13 Gitter) und (180 x 180)nm?
(18 x 18 Gitter) mit einer Dicke von 4nm. Fir die af-Kopplung gilt nur der lineare Term:
Jy = Jog. Das Sittigungsfeld fir die gewdhlten Simulationsdaten ist poH, ~ 0.0178T
(Gin. 2.12, S. 8).

Wird zusétzlich dem rechteckigen Element der quadratische Kopplungsterm hinzugefiigt,
so ist Diagramm 4.7.12 bei J; = 0.7J,5, 2J;, = 0.3J,f eine Vergroflerung der Schleifen,
um den Nullpunkt zu beobachten. Eine weitere Erh6hung des quadratischen Beitrages auf
Jy = 0.3Jaf, 2J, = 0.7J,; fiilhrt zu dem bereits bekannten, remanenten Zustand sowie zu
der Bildung einer Hysteresis. Bei quadratischen Elementen in Diagramm 4.7.13 ist selbst
bei J; = 0.3J4f, 2J, = 0.7J,5 weder Remanenz noch eine Hysteresis zu beobachten.
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Diagramm 4.7.12 Verlauf des magnetischen Gesamimomentes eines af-gekoppelten Schicht-
systems in Abhdngigkeit von den J; und J, Werten. Das Schichtsystems besitzt eine recht-
eckige Fliche mit (250 x 130)nm? und eine Dicke von 4nm.
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Diagramm 4.7.13 Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes eines af-gekoppelten Schicht-
systems in Abhdngigkeit von den J; und J, Werten. Das Schichtsystem besitzt eine recht-
eckige Fliche mit (180 x 180)nm? und eine Dicke von 4nm.
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4.7.5 af-gekoppelte Schichten mit Anisotropie
Hy _
Hay
gramm 4.7.14 zu erkennen. Wird die Dipolkopplung miteinbezogen, findet aufgrund der
Formanisotropie und der zusétzlichen Kopplung iiber die Streufelder eine Stabilisierung
des antiparallelen Zustandes statt (Abb. 4.7.22). Es werden grioflere Feldstérken benotigt,
um die Spins von der antiparallen Einstellung wegzubewegen und in die Sattigung zu
iberfiihren. Wird die duflere Feldstirke reduziert, ist ein friiheres Riickschalten in der
antiparallelen Einstellung zu beobachten, was zu einer Abwesenheit der Remanenz fiihrt
(Diagr. 4.7.14). Das friihere Riickschalten ist dadurch zu begriinden, dafi im gesittigten
Zustand die Spins in den magnetischen Schichten parallel zueinander liegen und sich {iber
ihre Streufelder abstoflen. Die af-Kopplung versucht die Schichten antiparallel einzustellen
und begiinstigt dadurch ebenfalls das frithere Riickschalten. Auch bei der Einbeziehung
des quadratischen Anteils der af-Kopplung mit 2J, > J; in Diagramm 4.7.15 ist eben-
falls keine Remanenz zu erkennen (im Gegensatz zu Diagr. 4.4.1, S. 56). Die verwendeten
Simulationsdaten in den Diagrammen 4.7.14, 4.7.15 und 4.7.16 sind:

Bei einem Verhiltnis von ( ) ist eine Remanenz in der dipolfreien Rechnung in Dia-

o Steifigkeitskonstante fiir Permalloy A= 1.05 % 10’11é7 M; :840%.
e af-Kopplungskonstante: J,; = 0.032F.

e Uniaxiale Anisotropiekonstante K, = 7500#, leichte Richtung: a4 = 10° (Diagram-
me 4.7.14 und 4.7.15) und Gleichverteilung von leichten Richtungen a4 € [0°. .. 360°]
(Diagr. 4.7.16)

e Fliichenelement (10 x 10)nm?, Dicke 4nm, Gittergréfie 25 x 13.

Abbildung 4.7.22 Simuliertes af-gekoppeltes Py/../Py Element mit Anisotropie.
Es wird das Verhdltnis (g—f} = 1) angenommen, das sich aus den angegebenen Simulations-

daten (Ku = 7500#, Jop = 0.032—‘2]) entnehmen lafit (siehe hierzu Gin. 2.18, S. 10 und
Gin. 2.12, S. 8).
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Diagramm 4.7.14 Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes eines af-gekoppelten ma-
gnetischen Elementes mit und ohne Dipolkopplung.
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Diagramm 4.7.15 Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes eines af-gekoppelten ma-
gnetischen Elementes mit Dipolkopplung in Abhdngigkeit von den J; und J, Werten.
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Wird in dem af-gekoppelten Element in Abbildung 4.7.22 (S. 102) eine Gleichverteilung der
leichten Richtungen angenommen, ist in Diagramm 4.7.16 in der dipolfreien Rechnung fiir
<% = 1) ein lineares Verhalten zu erkennen, welches bereits in Diagramm 4.6.7 (S. 68) zu
sehen war und auf Seite 66 erklirt wurde. Der Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes
in Diagramm 4.7.16 zeigt auch mit der Einbeziehung der Dipolkopplung ebenfalls noch ein

lineares Verhalten in einem bestimmten Wertebereich der dufleren Feldstarke.

L s B [ e
M o8 ‘
06F
0.4F
02F
O -orerremesreomaser ey e .

02F
3 ohne Dipolkopplung

04r mit Dipolkopplung

-0.08 -0.06 -0.04 -0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08
ugHe[T]

Diagramm 4.7.16 Verlauf des magnetischen Gesamitmomentes mit und ohne Dipolkop-
plung. Das Plateau, welches auf die Dipolkopplung zuriickzufiihren ist, ist ebenfalls zu er-
kennen. Allerdings ist ein Riickgang der Schleifen zu beobachten, der auf die Gleichvertei-
lung der leichten Richtungen (ag € [0°...360°]) zuriickzufihren ist. Das Verhdltnis von

Anisotropie zu af-Kopplung liegt bei (II}—‘} = )



Kapitel 5

Zusammenfassung und Ausblick

5.1 Zusammenfassung

Das Simulationssystem, welches in dieser Arbeit vorgestellt wurde, basiert auf Fulghums
[4] Modell. Dieses Modell ist sehr einfach und behandelt nur den linearen Anteil der
af-Kopplung, den Einflufl von Pinholes und die Temperaturabhéngigkeit. Es arbeitet nach
der Methode des lokalen Feldes. Das bedeutet, dafl der Spin sich entlang des lokalen Feldes
ausrichtet. Dieses Modell wurde im Weiteren so modifiziert, daf§ kompliziertere Magneti-
sierungsablaufe beschrieben werden konnten.

Angefangen wurde in Kapitel 2 mit der Erweiterung des Gittermodells. Es wurden die
einzelnen Feldkomponenten iiber die Energieterme hergeleitet, die fiir das Modell benétigt
wurden. Begonnen wurde mit dem ferromagnetischen Austauschfeld, das zwischen den
diskretisierten Volumenelementen wirkt (Seiten 6-7). Im néchsten Schritt wurden die Feld-
komponenten des linearen und quadratischen Anteils der af-Kopplung hergeleitet (Seiten
7-9). Bei den Pinholes (S. 11) handelte es sich um ferromagnetische ”Briicken” zwischen
den af-gekoppelten Schichten. Die Pinholes wurden deshalb mit den ferromagnetischen
Gleichungen beschrieben, wie sie innerhalb einer magnetischen Schicht angewendet wur-
den.

Bei der Anisotropie wurden zwei verschiedene Verfahren (Seiten 11-12) zur Ermittlung der
Feldkomponenten des Anisotropiefeldes vorgestellt. Beide Verfahren zeigten eine gute Ube-
reistimmung mit den Ergebnissen des entsprechenden Verfahrens der Energieminimierung.
Ein weiteres Kriterium bestand in der Iterationsanzahl, die fiir die Konvergenz benétigt
wurde (S. 14). Auch in diesem Punkt zeigten sich keine bemerkenswerten Unterschiede.
Bei der Ermittlung der Dipolfelder wurden drei unterschiedliche Verfahren zur Ermittlung
der Felder im Nah- und Fernbereich untersucht (ab S. 14):

In Verfahren I wurden die magnetischen Dipole als punktférmig angenommen. Dieses Ver-
fahren kann nur angewendet werden, wenn die Ausmafie des magnetischen Elementes klein
gegeniiber der Distanz des zu betrachtenden Ortes im Raum sind.

Im Verfahren II wurde iiber die Dipoldichte der Quelle integriert, wihrend das Ziel im
Raum als punktférmig betrachtet wurde.
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In Verfahren III schliefilich wurde sowohl iiber das Volumen der Quelle als auch das Volu-
men des Zieles integriert und zusitzlich durch das Zielvolumen dividiert, so dafl man eine
gemittelte Feldstarke iiber das Zielvolumen erhielt.

Benutzt wurde bei den Rechnungen das Verfahren III, weil zur Ermittlung des Entmagne-
tisierungsfeldes die Distanzen zwischen den diskretisierten Volumenelementen klein sind
und somit auch das Volumen des Zieles mitberiicksichtigt werden mufi. Am Ende dieses
Kapitels (S. 25) wurde schliefllich das vollsténdige Iterationsverfahren dargestellt.

Ein weiteres Ziel in den Gitterrechnungen bestand darin, den Zeitaufwand einer Rechnung
zu reduzieren, welches in Kapitel 3 behandelt wurde. Es wurde als erstes der Relaxa-
tionsfaktor w (S. 27) vorgestellt, der eine Abhéngigkeit von den benutzten Parametern wie
Anisotropiefeld, quadratischer und linearer Anteil der af-Kopplung, Temperatur, duflere
Feldstérke und Streufeld aufweist. Der Relaxationsfaktor w kann in Abhéngigkeit von in-
dividuell festgelegten Fehlergrenzen oder durch adaptive Verfahren angepafit werden. Es
wurden hierbei drei unterschiedliche Verfahren zur Adaption von w getestet (Seiten 29-
31). Fiir die weiteren Gitterrechnungen wurde schliefllich die Chebycheff Beschleunigung
benutzt. Ein weiterer Zeitfaktor war die Berechnung der Streufelder, die mit einer Or-
dung von O(N) ~ N? eingeht, wobei N hier die Anzahl der Gitterpunkte darstellt. Zur
Reduktion dieses Aufwandes wurde die Fast Fouriertransformation (S. 35) bei der Be-
rechnung der Streufelder eingesetzt. Der Gesamtaufwand bei diesem Verfahren betrigt nur
O(N) = Nlog, N. Der Einsatz dieses Verfahrens machte sich ab einer Gittergréfie von 8 x8
bemerkbar (S. 36).

Ein Flussdiagramm, das den allgemeinen Programmablauf mit dem Einsatz der FFT und
des Relaxationsfaktors beschreibt, wurde danach auf Seite 37 dargestellt. Somit wurden
in diesem Kapitel zwei Beschleunigungsverfahren mit unterschiedlichen Anwendungsberei-
chen vorgestellt. Der Relaxationsfaktor w ist fiir die schnellere Konvergenz einer Rechnung
zustdndig und die FFT fiir die schnellere Berechnung der Streufelder.

Nach der theoretischen Beschreibung aller Feldkomponenten und Beschleunigungsverfah-
ren wurden in Kapitel 4 die ersten Simulationsergebnisse vorgestellt. Der erste Schritt
bestand darin, die Simulationsergebnisse aus [4] nachzuvollziehen, um ein Versténdnis iiber
das Modell zu erhalten. Die Ergebnisse wurden iiber die Energieminimierung verifiziert,
um ihre Richtigkeit zu iiberpriifen. Fiir den Pinholeeinfluff wurde ein Energiemodell [47]
entwickelt, das einfache Pinholegeometrien behandelte und somit auch der Einfluf} der Pin-
holes zugéinglich wurde. Fiir die Temperaturabhingigkeit des af-gekoppelten magnetischen
Elementes wurde im Energiemodell von [47] (S. 50) die Fixpunktiteration miteinbezogen.
Die Resultate des hybriden Ansatzes zeigten im Allgemeinen eine gute Ubereinstimmung
mit den Ergebnissen der Gitterrechnung. Bei bestimmten Temperaturbereichen zeigten
sich jedoch Abweichungen bis ca. 20 % (S. 53). Desweiteren wurde der Einfluf} des qua-
dratischen Beitrages (J,) der af-Kopplung auf den Verlauf des magnetischen Momentes
untersucht. Fiir Werte von 2J, < J; war keine Remanenz im Verlauf des magnetischen
Momentes zu erkennen. Ein remantenter Zustand war erst zu beobachten, wenn 2J, > J;
war. Je grofler der quadratische Beitrag war (S. 56), desto steiler war auch der Verlauf zum
Sattigungsbereich.

In Anwesenheit von Pinholes verstirkte J, deren Einfluf}, so daf} eine grofiere Remanenz
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zu erkennen war, als in Abwesenheit des quadratischen Termes. Der Einflul von Pinholes
konnte weiterhin durch eine gréfiere Fliche der magnetischen Schicht oder auch durch ei-
ne dickere Zwischenschicht reduziert werden, so dafi die af-Kopplung fiir den Verlauf des
magnetischen Gesamtmomentes immer noch bestimmend war.

Wurden in einem af-gekoppelten Schichtsystem unterschiedliche Dicken betrachtet, so war
eine Remanenz aufgrund eines resultierenden magnetischen Gesamtmomentes zu erkennen.
Die Remanenz, die Breite des Plateaus (S. 61) sowie die Sattigungsfeldstéirke konnten al-
lein durch die Variation der Dicken der magnetischen Schichten veréindert werden. Wurde
in diesem Schichtsystem der quadratische Beitrag J, miteinbezogen, so war neben einem
Einfluf§ auf die Steigung des Verlaufes des Gesamtmomentes auch eine Beeinflussung der
Breite des Plateaus zu erkennen. Je grofler der quadratische Beitrag um so kleiner wurde
das Plateau und fiir 2.J;, > J; verschwand das Plateau giinzlich (S. 62).

Wurde die Anisotropie in einem af-gekoppelten Schichtsystem miteinbezogen, so war der
Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes vom Verhiltnis Anisotropie/af-Kopplung (5—2)

Hy
Haf

66). Dominierte dagegen die af-Kopplung (

> 1 war ein remanenter Zustand zu beobachten (S.

Hy
Haf

und es traten in der Nihe des Séttigungbereiches kleine Schleifen auf (S. 67). Wurden in

bestimmt. Fiir Verhaltnisse von

< 1), verschwand der remanente Zustand,

diesem Fall Pinholes miteinbezogen, war selbst fiir Verhltnisse von (% <= 0.5) eine Hy-

steresis zu beobachten (S. 70).

Enthielt das af-gekoppelte Schichtsystem unterschiedliche Materialien mit unterschiedli-
chen Séttigungsmagnetisierungen und Anisotropien, wie es z. B. in einem Fe/../Co Schicht-
system der Fall war, so war das Ergebnis des Verlaufes des magnetischen Gesamtmomen-
tes bei T'= 0K auf eine ” Kompromifisituation” der unterschiedlichen Materialien zuriick-
zufiihren (S. 72). Wurde in diesem Schichtsystem die Temperatur erhoht, so war der Verlauf
des magnetischen Gesamtmomentes vom magnetischen Material mit der hoheren Curietem-
peratur beeinflufit (Seiten 73-75).

Beim Einbezug der Dipolkopplung war eine Abhéngigkeit des magnetischen Momentes von
der geometrischen Struktur des Elementes zu beobachten (S. 88). Diese kam besonders bei
der Anwendung von magnetischen Elementen in Arrays zum Vorschein. Bei einem Array
von magnetischen Elementen, die als Speicher dienen sollen, kann der Streufeldeinfluf der
benachbarten Elemente ab einer kritischen Distanz (S. 95) die Magnetisierung eines Ele-
mentes umdrehen, wenn diese antiparallel zum Streufeld liegt. Das Umdrehen der Magne-
tisierungsrichtung konnte durch die Formanisotropie zu kleineren Distanzen hinverschoben
werden, indem das Verhiltnis von Linge/Breite vergrofiert wurde.

Bei kleinen Feldstédrken versuchte die Dipolkopplung, den antiparallelen Zustand eines
af-gekoppelten Schichtsystems beizubehalten, was im Verlauf des magnetischen Gesamt-
momentes als Plateau zu sehen war (S. 99). Erst bei grofleren Feldstirken drehten die Spins
in Feldrichtung, so daf} hier groflere Feldswerte fiir die Sattigung ben6tigt wurden. Wurde
die Feldstirke reduziert, war aufgrund der Dipolkopplung eine friiheres Riickschalten in
dem antiparallelen Zustand zu erkennen. Wurde zusétzlich der quadratische Kopplungs-
term hinzugefiigt, so war bei J; > 2.J; eine Vergroflerung der Schleifen um den Nullpunkt
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zu beobachten. Eine weitere Erhohung des quadratischen Beitrages auf 2.J, > J, fiihrte zu
einem remanenten Zustand sowie zu der Bildung einer Hysteresis (S. 101). Die Einbezie-
hung der Anisotropie in einem af-gekoppelten Schichtysystem &nderte an diesem Verhalten
nichts. Es wurden ebenfalls aufgrund der Dipolkopplung hohere Feldstirken benétigt, um
das Schichtsytstem in die Sdttigung zu bringen, und es war auch ein friitheres Schalten in
dem antiparallen Zustand zu erkennen (S. 103).

5.2 Ausblick

Bei der Herstellung von diinnen Schichten kénnen Parameter, wie z. B. Gitterfehler, Ober-
flichen- und Randrauhigkeit, in den Simulationen nur angendhert oder gar nicht behan-
delt werden, was dazu fiihrt, dafl die Ergebnisse einen qualitativen Charachter haben. Das
Simulationsmodell wére in diesem Bereich zu verfeinern. Auflerdem kann die Magnetostrik-
tion [59], [60], [61] oder die Oberflichenanisotropie [60], [62], [63] bei diinnen Schichten einen
Einfluf} auf den Verlauf des magnetischen Gesamtmomentes ausiiben, so daf} hier ebenfalls
ein Erweiterungsaspekt im Simulationsmodell naheliegt. Die Ermittlung des Entmagneti-
sierungsfeldes kann iiber die Losung der Poisson Gleichung [24] mit der Methode der finiten
Elemente erfolgen [56], [57], [42], wie sie bereits in Arbeiten von [64], [65], [66] zu sehen
ist. Ein Vergleich der Ergebnisse zwischen der Losung der Poisson Gleichung und des hier
angewendeten Verfahrens zur Ermittlung des Entmagnetisierungsfeldes wire ebenfalls von
Interesse.



Kapitel 6

Liste der Formelzeichen

Es folgt eine tabellarische Auflistung und Erkldrung der Formelzeichen, die in dieser Arbeit
benutzt wurden:

Formelzeichen | Einheit (SI) | Erklirung

A % Steifigkeitskonstante des magnetischen Materials

a m physikalische Gitterkonstante

b m Breite einer Schicht

B(x) Brillouinfunktion

d m Abstand von benachbarten Schichten oder
diskretisierten Volumenelementen

e # Austauschenergiedichte

Eges J Gesamtenergie eines Systems

E; J Energie des linearen Anteils der af-Kopplung

E, J Energie des quadratischen Anteils der af-Kopplung

E, J Energie der uniaxialen Anisotropie

F m? Fliche eines Elementes

g = 2.0023 Lande Faktor

h m Gitterkonstante des diskretisierten Gitters

Hy, H, % Anisotropiefeld, Vektor des Anisotropiefeldes

H,;, ﬁaf % af-Kopplung, Vektor des af-Kopplungsfeldes

H,, H, % x-, z-Komponente des Austausch-,
Anisotropie-, oder Streufeldes

H..., H.pe % Austauschfeld, Vektor des Austauschfeldes

H, % duflere Feldstirke

Hy,, ﬁlok % lokale Feldstéirke, Vektor der lokalen Feldstérke

H, 2 Feldstirke fiir die Plateaubreite

H, % Sattigungsfeld

H 5 % Streufeldvektor
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Formelzeichen Einheit (SI) | Erklirung

Jug s af-Kopplungskonstante mit linearen und
quadratischen Anteil

gy . linearer Anteil der af-Kopplung

Jq QZ quadratischer Anteil der af-Kopplung

kg =1.387% 7% Boltzmannkonstante

Kg # Konstante der Formanisotropie

K, % uniaxiale Anisotropiekonstante

l m Liange einer Schicht

M, M, % Sattigungsmagnetisierung

M, normierte Magnetisierung

Ny, Z Einheitsvektoren entlang der Z-Achse

S Einheitsvektor des magnetischen Momentes

Sg Wert der Brillouinfunktion

T K Temperatur

Te K Curie-Temperatur eines magnetischen Elementes

t m Schichtdicke

1% m3 Volumen eines Elementes

«a, ay, 0, B Winkel des Spins mit der Z- oder X-Achse

o Gemittelter Magnetisierungswinkel

Q4 leichte Richtung (Anisotropiewinkel)

€ Fehlergrenze bei der Konvergenz in den
Gitterrechnungen

€w Fehlergrenze, ab der das
adaptive Verfahren benutzt wird

€p prozentuale Fehlerabweichung

po = 4m x 1077 TTm Magnetische Permeabilitdtskonstante

pp =9.2741%1072* | £ Am? | Bohr’sches Magneton

P, P Eigenwert, gemittelter Eigenwert

P A skalares magnetisches Potential

13 Winkel der langen Achse einer

w

Schicht mit der Z-Achse
Relaxationsfaktor
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