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1 Kutatasi terv

Kutatasainkat elsdsorban a méagneses vékonyrétegeknek és nanoszerkezeteknek a nagysii-
riiségii adattarolasban vald alkalmazhatésaga valamint az alkalmazasok alapjait jelentd
fizikai jelenségek megértése motivalta. A relativisztikus hatdsok, kozottiik is els6sorban
a spin—palya kolcsonhatas, szamos jelenségben meghatérozoak, mint pl. a mégneses ani-
zotrépia, killonbozo reorientacids fazis atalakulasok vagy a domén—falak képzodése, ame-
lyek fontosak pl. a meréleges magneses adattarolé anyagok (PMRM, perpendicular mag-
netic recording media) tervezésében is. A jelen pélyazat szerves folytatdsa az OTKA
2002-ben lezarult T030240 nyilvantartasi szamu projektjének, amelyenek Dr. Szunyogh
Laszlo6 volt a témavezetdje. Az e projekt keretein beliil alkalmazott eljarasokat hasznaltuk
fel kuatdsaink soran illetve fejlesztettiik tovabb. A szerzédésben a kévetkezd fo6bb kutatési

program pontokat adtuk meg:

1. Mégneses vékonyrétegek — Co/Cu(100), Fe/Cu(100) — magnon spektrumanak és
magneses anizotropidjanak meghatarozasa kiilonbozo rétegvastagsag esetén. Ugyan-
ezen rendszerek Curie homérsékletének vizsgalata a rétegszam fiiggvényében a spin-
hulldm kozelités segitségével. A témakdrben 7 publikacio szilletett: [4,3,9,20,22,23,26]

2. Réteges szerkezetii ferromagneses anyagokban — CoPt, CoPt3 — magneses domén-
falak vastagsaganak first principles meghatarozasa. Megvizsgaljuk a doménfal szer-
kezetének eltéréseit a fenomenologikus modell altal josolt szerkezettdl. Transzport
tulajdonsdgok meghatarozasa a doménfalon kersztiil. A témakorben 7 publikacié
sziiletett: [2,1,10,8,11,7,16].
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3. Feliileti hordozora helyezett szennyezok, atomcsoportok elektron- és magneses sz-
erkezetének vizsgalata az altalunk kifejlesztett SKKR program segitségével. Feliileti
szennyezések ill. klaszterek kozotti kolecsonhatas vizsgalata. A témakorben 8 pub-
likacié sziiletett: [5,6,18,14,15,19,13,24]

A felsorolt témakorckon kivil sziilettek eredmények a magnetooptikai Kerr effektus ab-
initio leirdsa terén [17]. Szorosan egyiittmiikddve a bécsi Center for Computational Ma-
terial Science csoportjaval komoly lépéseket tettiink egy full potential SKKR kod kife-

jlesztésében [25] is.

2 Az eredmények részletes ismertetése

1. A mégneses rendszerek elemi gerjesztéseit, a spinhullamokat legtobbszor egy klasszi-
kus Heisenberg modell segitségével irjuk le. A relativisztikus hatdsok, a spin-
palya csatolas kovetkezményeként a kicserélodési csatolas anizotropiajaként és egy
a rendszer szimmetridjatdl fiiggd ” on—site” anizotropia tag megjelenésében jelent-
keznek. Ezek a hatasok csekély mértékben moédositjak a gerjesztési spektrumot,
de kétdimenzids rendszerekben nélkiiliik nem alakulhatna ki hosszitavi mégneses
rend, ezért szerepiik ezekben az anyagokban felértékelodik. A projekt soran kidolgo-
ztuk az u.n. infinitezimalis elforgatasok mddszerének relativisztikus véaltozatat. Az
eljaras segitségével meghataroztuk Fe és Co monorétegek magnon spektrumat [9,20].
Reprodukéltuk a mégneses anizotropia kovetkeztében fellépé gap-et. A hordozd
sikjaban fekvo magnesezettség esetén megmutattuk, hogy az inverzids szimmetria
sériilése miatt a spinek kozott fellép a Dzyaloshinsky-Moriya kolesonhatds, amely
a magnon spektrum aszimetriajat okozza. Réz hordozéra novesztett monoatomos
kobalt réteg esetén kimutattuk a magnonok elliptikus polarizéltsagat. A mddszer a
gerjesztési spektrum szamolasan tul lehetdve teszi az on-site anizotrépia és az ani-
zotrop kicserélodési csatolasi allanddok meghatarozasat. A paraméterek segitségével
tanulméanyoztuk a MnAu, rendezett 6tvozetben kialakuld spin hélixet [26]. Megvizs-
géltuk, hogy a Mn atomok néhany szazalékos helyettesitése Fe, Co és Cr atomokkal

hogyan befolyasolja a helikélis magneses szerkezet kialakulasat.

Az tgynevezett Disordered Local Moment kozelitésben tanulmanyoztuk egy réz
szubsztratra helyezett vas vékonyréteg Curie hémérsékletének valtozasat a vékony-
réteg feletti réz feddréteg vastagsaga fiiggvényében [4]. A vonatkozd kisérleti ada-

tok ezen rétegvastagsdg valtoztatasaval oszcillalé Curie homérsékletet mutattak ki,



melyet szamitasainkkal kivaléoan reprodukélni tudtunk és a méagneses vékonyréteg
spin-spin korrelaciés fliggvényének az elektronszerkezettel Osszefiiggd valtozasaval
magyaraztunk. Ugyancsak réz szubsztraton novesztett kobalt vékonyréteg magneses
anizotrépiajat (MA) vizsgéltuk a feliileti racsrelaxaci6 figyelembe vételével [3]. A
kisérleti eredményekkel megegyezéen azt kaptuk, hogy ebben a rendszerben az MA
energia viszonylag érzéketlen a relaxacio mértékére és a domindns dipél-dipol kol-
csonhatas miatt a magnesezettség a kobalt réteg vastagsagatdl fiiggetlentil a feliilet-

tel parhuzamos iranyu.

Megvizsgaltuk Cu3dAu(001) szubsztraton novesztett vékony, fce szerkezetii vas filmek
magneses atforduldsi fazisatmenetét. Az idevonatkozo kisérletek azt mutattak, hogy
alacsony homérsékleten kb. 3 atomi réteg vastagsagnal a vas film feliiletre meréleges
magnesezettségse a feliilettel parhuzamos irdanyba fordul. A magneses anizotopia
energia (MAE) szamitdsandl figyelembe vettiik az arany atomok diffuzidjat a vas
filmbe ill. a vas atomi rétegek geometriai relaxacidjanak hatasat is tanulmanyoztuk.
A két atomi réteg vastagsagu film csak abban az esetben mutat merdleges magne-
sezettséget, ha a rétegek ”egymdstdl tavolodnak” (merdleges expanzid) és az arany
atomok diffuzidja kicsi. Harom vas monoréteg esetében éppen az arany atomok
diffuzidja, melyet egy merdleges kontrakcio stabilizal, vezet merdleges magnesezett-
séghez. Ezek alapjan arra kovetkeztettiink, hogy a vas film novesztésének kisérleti

korillményei dominaljak a mégneses atforduldsi vastagsdgot [22,23].

. Komoly az érdeklodés a szendvics szerkezetek transzport tulajdonsagai irdant, mely-
nek okdt leginkdbb a gigantikus magneses ellendlldas (GMR) gyakorlati alkalma-
zasaban kereshetjiilk. A madagneses szendvics szerkezetek allhatnak két kiilonbozé
magneses fém réteghol, amelyeket egy nem maéagneses tavtartd réteg valaszt el egy-
mastol, de a két magneses réteg szerepét betoltheti egy domén fal két oldala is. A
Kubo-Greenwood formalizmus alapjan intenziven tanulményoztuk a magneses vé-
konyrétegek elektromos vezetési tulajdonsagait. Megmutattuk, hogy ab-initio sza-
mitasokkal lehetséges vizsgalni realisztikus spin-szelep rendszerek oOrids mégneses
ellenallasat (GMR) [2]. Foglalkoztunk a magneses vékonyrétegek kozotti kicseré-
16dési kolesonhatds és a GMR kapesolataval [2,10], valamint kifejlesztettiink egy,
a véges atomcsoportok mégneses transzportjanak szamitasara alkalmas programot
[8]. Az fcc szerkezetii permalloy 6tvizetek anizotrép méagneses ellenédllasara (AMR)

kival6 egyezést kaptunk a kisérletekkel [12].

A Fe/Si/Fe harmasrétegben vizsgéltuk a vas rétegek kozotti kicserélédési csatoldst.
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Idealis hatarfeliiletek esetén oszcillalé ferroméagneses ill. antiferromédgneses csatolast
kaptunk. A hatérfeliiletek kozotti keveredést (interdiffizid) megengedve a csatolds
antiferromagneses jellegii lett a Si réteg vastagsaganak széles tartomanyaban, mely
osszhangban van a kisérleti megfigyeléssel. Ugyancsak egyezésben a kisérletekkel,
az Fe és Si kozotti keveredés az érids méagneses ellenallas drasztikus csokkenéséhez
vezetett [7]. Megvizsgéltuk, hogy miként véltoznak meg a rendszer transzport tulaj-
donsagai, ha a Si tavtart6 réteget Cr-ra cseréljitk [16]. Szamitdsaink megerdsitették
azt a tapasztalati tényt, hogy néhdny % Mn szennyezdjelenléte a Cr réteg spin
stirtiség hullam alapéllapotat antiferromégneses szerkezetté alakitja. Fontos megje-
gyezni, hogy ezen rendszer magneses ellenallasara nem csak a hatar feliileteknek van
hatasa, mint a félvezeto tavtarto réteg esetén, hanem a kozbiils6é réteghdl magabol

is jelentOs jarulék szarmazik.

Tanulmanyoztuk a NigsFe5 permalloy 6tvozet doménfalainak tulajdonsagait. Ab-
initio szamitasaink azt mutattak, hogy a két 90°-os ill. egy 180°-os doménfal
képzodési energiaja kozotti kiillonbség a falak vastagsagdanak novelése esetén gyorsan
csokken, ezért a realisztikus mérettartoméanyban (~ 10 nm) egy 180°-0s doménfal
konnyen disszocidalhat két 90°-os doménfalra. VezetOképesség szamitasok arra az
eredményre vezettek, hogy a doménfal ellenallas jarulékdnak anizotrépaja a falra
merdleges dram esetén zérus, mig a fallal parhuzamos aram esetén a 90°-os és 180°-

os doménfalra ellentétes el6jeld. [11]

. Az utébbi évtizedben végbement fejlodés a pasztazé alagut és atomi eré mikrosz-
képia terén lehetové tette kiillonféle nanoszerkezetek létrehozéasat ellenérzott koriil-
mények kozott. Nagy erckkel folyik ezen rendszerek kisérleti és elméleti kutatasa
igéretesnek mutatkozo szerepilk miatt a nagyslriségli adat tarolasban. A jelen
palyazatban is jelentés szerepet kapott a nanostrukturak mégneses és transzport
tulajdonsagainak a vizsgalata. Ezek a rendszerek alapvetéen mas mégneses tulaj-
donsédgokkal rendelkeznek, mint a vékonyrétegek ill. bulk anyagok. Mind a Pt szub-
sztratra helyezett Co, mind a Cu feliilet kozeli Fe nanodrétéok megnovekedett spin-
és palya-magneses momentummal rendelkeznek és MA energidjuk is tObbszorose a
hasonlé anyaghdl képzett vékonyrétegénél [5,6,14]. A feliiletre helyezett nanolanc
erOteljes merdleges anizotropiat mutattak, ugyanakkor a Fe nanodrétok konnyt
magneses iranya a feliilettol mért tavolsag fliggvényében oszcillalo viselkedést mu-
tatott.

A valéstérbeli Korringa-Kohn-Rostoker médszertinkkel, melyet a Kubo-Greenwood
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formula alapjan véges nanostruktiurdk transzportszéamitasara fejlesztettiink ki [18],
kiilonboz6 geometridju arany nanokontaktusok vezetoképességét hataroztuk meg.
Kiilonos figyelmet szenteltiink az dtmeneti fém (Pd, Fe és Co) szennyezéknek a
kontaktus vezetésére gyakorolt hatasdnak. Azt talaltuk, hogy a vezetés nagyon
érzékenyen valtozik a szennyezd atom pozicidjanak fiiggvényében. Ezt a valtozéast
korreldlni tudtuk a kontaktus centruméaban 1évé atom rezonas viselkedést mutaté s-
tipusu allapotsiirtiségével, melyet a magneses szennyezd kissebbségi spin d-savjaval

vald kolesonhatds indukél [19].

A szamolas soran hasznalt arany kontaktus modellje. A
vildgos gomb az atmeneti fém szennyez6t jeloli.

Els6 elveken alapulé adiabatikus spin-dinamika moédszert alkalmaztunk fémes feliile-
tekre helyezett méagneses ”drétok” alapallapotanak tanulmanyozasara. Elészor azt
demonstraltuk, hogy a feliileti szimmetria csokkenése a feliilet normélisahoz képest
dolt magneses iranyu alapallapot kialakulasahoz vezethet. Szamitdsokat végeztiink
egy hét Co atombdl 4116 lancra, mely a Pt(111) feliileten képz6dé terasz 1épeséjének
mentén helyezkedik el. Az altalunk kapott alapallapoti magnesezettségi irany, mely
kb. 42°%-ot zar be a feliilet normélisaval, szinte tokéletes egyezést mutat a kordbban
végzett kisérlettel [15,13].

Fém feliiletre helyezett atomok segitségével a hordo-
z6 vegyérték elektronjainak interferenciajat hozhatjuk
létre, amelyet pasztazo alagiat mikroszkoppal lathatova
is tehetiink. Ezeknek az w.n. kvantum karamoknak
(quantum corral) az elektronikus és méagneses tulaj-
donsdgait vizsgaltuk a beagyazott SKKR moddszer fel-
hasznalasaval [24]. Réz (111) feliiletére 52 Fe atomot
helyztiink el egy kor keriilete mentén.

Az ab-initio szamolds eredményeit egy egyszeri koralaku potencidlgdédor modell
segitségével értelmeztiik. Az abran a hordozé elektron allapotainak térbeli eloszlasat

latjuk a Fermi szint kornyékén.



3 Publikacios tevékenység, nemzetkozi kapcsolatok

A palyazat soran 26 tudomanyos kozlemény sziiletett, amelyek Osszesitett impakt faktora

68. A megjelent publikacidkra mar eddig is 70-szer hivatkoztak.

A kozlemények jelentos része nemzetkozi egyiittmiikodés keretein beliil sziiletett. Kap-
csolatunk a Bécsi Miiszaki Egyetem Center for Computational Material Science (CMS)
csoportjaval mar tobb mint egy évtizedes multra tekinthet vissza. A Peter Weinberger
vezette kooperaciot a nemzetkozi szakma is elismeri, hiszen 2004-ben bevalasztottak
benniinket a Descartes dij nyolc fos dontései kozé
(http://ec.europa.eu/research/press/2004/pr2307en.cfm).

A palyazat soran elnyert tamogatast igyekeztiink arra is felhasznalni, hogy tobb fi-
atalt bevonjunk a kutatdasba. Lazarovits Bence és Palotas Krisztian a BME-n szereztek
mérnokfizikus diploméat majd a CMS doktori iskoldjaban folytattak tanulmanyaikat és
védték meg PhD fokozatukat. Tobb publikacioban is szerepelnek téarsszerzoként. Jelen-
leg az MTA Szilardtest Kutatointézetének illetve az University of Liverpool fiatal kutatai.
Buruzs Addm és Antal Andrds 2005-ben kezdték meg posztgradudalis tanulményaikat a
CMS és a BME doktori iskolajaban a palyazat résztvevoi, Szunyogh Laszld és Udvardi

Laszlo vezetésével. Kutatasi témajuk szervesen kapcsolodik a projekt célkitlizéseihez.



