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A kutatasok el6zménye

Az utoébbi évtizedek technologia alkalmazéasaiban fontos szerepet
jatszanak a magneses vékonyrétegek. Magneses adattarolasban az
informéciot a domének magneses iranyultsaga adja, amihez kulcsfon-
tossagu tulajdonsag a magneses anizotropia. Sikra merdleges mégne-
ses doméneket tartalmazd anyagok jelentGsen novelik adatstiriséget.
Az els6 kereskedelemben is megjelent meréleges méagneses anizot-
ropiat (PMA) alkalmazo merevlemezt a Toshiba 2005-ben dobta a
piacra [1]. A adatstirtiség tovabbi néveléséhez a domének méretének
tovabbi csokkentése sziikséges, ami magaval vonja nagyobb anizot-
ropiaval rendelkezd anyagok hasznalatat [2—4].

A magneses anizotropia energia (MAE) tobb jarulék eredgjeként
adodik. Kiemelkedd szerepet jatszik a magnetokristalyos anizotro-
pia (MCA) és az alakanizotropia (SA), amelyek gyakran egymassal
ellentétes magneses rendezédést preferalnak. Ezek a jarulékok kiilon-
b6z6 modon reagalnak a rendszer vastagsaganak és hémeérsékletének
valtozasara a MAE elGjelének megvaltozashoz vezetve. Ilyen esetek-
ben a rendszerben spin reorientécios atalakulas mehet végbe, amely
soran a magneses momentumok az 1j, kedvezébb iranyba fordulnak
at [5, 6]. Az utobbi években deriilt ki, hogy a Dzjalosinszkij—Morija-
kolesonhatasnak (DMI) véges hémérsékleten van egy dinamikus ani-
zotropia jaruléka, amely beleszolhat ebbe a folyamatba [7].

Az elmult évtized fontos szilardtestfizikai kutatési témaja topo-
logikus spin strukturak, skyrmionok vizsgalata [8]. A modern tech-
nologia mar lehetévé teszi azt is, hogy skymionokat egyesével l1étre-
hozzunk, mozgassunk és megsemmisitsiink [9], kvazirészecskeként
tekintve rajuk. Apro méretiik, kivételes stabilitasuk és mozgékony-
saguk tokéletes jeloltté teszik Gket a nagy strtiségi adattarold rend-
szerekben [10] vagy akar kvantumszamitogépekben valé hasznalatra
is [11].

A kisérleti eszkozok fejlédése lehetévé tette, hogy pasztazo alagut
mikroszkop tijével egyesével mozgassunk atomokat a hordozo felii-
leten [12], és igy megnyilt az Gt a spin-lancok intenziv vizsgalata
el6tt. A nemmaéagneses hordozokra helyezett magneses nanostrukti-



rak vizsgalata nagy lendiiletet vett a szupravezetSk feliiletére he-
lyezett nanolancokban létrejévé Majorana kotott allapotok felfede-
zésének koszonhetSen [13, 14], amelyeket a kvantumszamitogépek
megvalositasanak egy lehetséges modjanak tartanak.

Célkittizések

A munkam soran a fent bemutatott jelenségekkel foglalkoztam.

A kutatas egyik 6 iranya méagneses vékonyrétegek hémérséklet-
fliggs vizsgalata volt jol temperalt metadinamika modszerrel. Eze-
ket a rendszereket klasszikus Heisenberg-spinként modelleztem. El-
s6ként modell rendszereken reprodukaltam a mégneses anizotropia
energia elvart hémérsékletfiiggését [15], majd a spin reorientécios at-
alakuléast vizsgaltam mono- és kettGsrétegeken kiilonos tekintettel a
fazisatalakulas rendjére. Ezt kovetSen két kisérletileg motivalt rend-
szert vizsgaltam, Fe kettGs- és harmasréteget Au(001) feliileten, és
Fe kettGsréteget W(110) feliileten. Ezeket a rendszereket els6 elvek-
bl [16] szarmaztatott csatolasi paraméterekkel irtam le. Mig az el6b-
bi rendszer esetén a kettSs- és a harmasréteg kozotti vastagsagfiiges
reorientacios atalakulas vizsgalata volt a cél, addig a Fey/W(110)
esetén a hangsily a hémérsékletfiiggs viselkedésen volt, kiilonds te-
kintettel a DMI &ltal indukalt anizotropia tag jelentGségére.

A PhD munkam fontos része volt a metadinamika kod tovabb-
fejlesztése, hogy a magneses vékonyrétegekben létrejové topologi-
kus strukturakat is vizsgéalni tudjam. A létrejové skyrmionokat és
antiskyrmionokat (Ptg.g5Irg.05) /Fe/Pd(111) és Pd/Fe/Ir(111) ket-
tsrétegekben vizsgaltam. A réacsot jellemzé topologikus toltés on-
magéban nem elegendd a kiilonb6z6 skyrmionok azonositasara. A
konfiguracio alapos vizsgalataval a kiilonféle objektumok azonban
beazonosithatéak. Ez lehetévé tette azt is, hogy meghatarozzak a
hémeérséklet és a kiils6 méagneses tér fliggvényében egy olyan tarto-
manyt, ahol a skyrmionok szabad részecskeként viselkednek a racson,
és igy képes voltam kiszamolni a kémiai potencialjukat.

A kutatas masik {6 irdnya nemmégneses hordozokra helyezett



atomi Fe lancok magneses szerkezetének a vizsgalata volt ab initio
optimalas segitségével. A Re(0001), Rh(111) és Nb(110) feliiletek-
re helyezett lancok vizsgélatanak jelent&ségét az adta, hogy igy az
alapallapoti magneses rendezddést kiilon spin modell feltételezése
nélkiil, kozvetleniil az elektronszerkezetbdl lehet meghatarozni. A
vizsgalataim kiterjedtek az elektronszerkezet szdmitdsban hasznélt
lmax impulzusmomentumtérbeli levagas hatéasanak vizsgalatara, és
a létrejové konfiguraciok Osszehasonlitasara klasszikus kvadratikus
spin modell szamolésokon alapul6 eredményekkel is.

Modszerek

Az altalam vizsgalt rendszerek elektronszerkezetét a Korringa—
Kohn—Rostoker-modszerrel KKR) [16] hataroztam meg.

A mégneses vékonyrétegek klasszikus Heisenberg-spin modellek-
kel irtam le [17, 18], és homérsékletfiiggs tulajdonsagaikat jol tempe-
ralt metadinamika modszerrel vizsgaltam [19-21], ami lehet6vé tet-
te a szabadenergia-feliilet feltérképezését a fizikai problématol fiiggs
kollektiv valtozo fiiggényében. Igy képes voltam meghatarozni mind
a homeérsékletfiiged magneses anizotropia energiat, amely a spin re-
orientacios atalakuldsok magyarazataban jatszik kulcsszerepet, mind
skyrmionszerd részecsék hémérsékletefiiggd kémiai potencialjat.

Az atomi lancok elektronszerkezét a KKR-modszerben imple-
mentalt bedgyazott klaszter modszerrel [22| szamoltam ki. A még-
neses alapallapot ab initio optimalizélasa soran spinmodellek hasz-
nélata nélkiil dolgoztam, kozvetleniil 6sszekapcsolva az elektronszer-
kezetet és az egyes spinekre hato forgatonyomaték minimalizalasat.



Uj tudomanyos eredmények

A disszertacioban megfogalmazott tudomanyos eredmények a ko-
vetkezd tézispontokban foglalhatoak Gssze:

I. A jol-temperalt metadinamika modszert el@szor magneses vé-
konyrétegeket leird modell spin Hamiltonikra alkalmaztam. Meg-
vizsgaltam a magneses anizotropia energia hémérsékletfiiggését
tisztdn on-site és tisztan két-site anizotrépidkra és jo egyezést
talaltam a magneses anizotropia energiara vonatkoz6 Callen—
Callen-elmélettel. Azt talaltam, hogy ez a két jarulék kiilonb6z6
hoémeérsékletfiiggéssel bir, ami spin reorientacios atalakulashoz
vezethet azok versengése eredményeként. Ezt a jelenséget el6-
szOr egy monorétegen demonstraltam. Kettgsrétegekre vonato-
z6an a fazisatalakulésok egy gazdagabb viselkedését talaltam,
vagyis a rendszer anizotropidnak megoszlasatol fiiggGen elss és
masodrendii atalakulast is megfigyeltem.

Kapcsoloédd publikacio: 11.

II. Fe,/Au(001) (n=2, 3) és Fey/W(110) rendszerek magneseses
anizotropiajat vizsgaltam jol temperalt metadinamika mod-
szerrel.

Az els6 rendszerhez kiszamoltam a méagneses kicserélédési pa-
ramétereket kiilonb6z6 Fe-Au réteg-réteg tavolsagokra, majd
egy kivalasztottat hasznaltam a szimulaciokban a h&mérsék-
letfligg6 magneses anizotropia energia kiszamolasara. Megmu-
tattam, hogy a Callen—Callen-elmélet teljesiil erre a rendszerre
is. A szabadenergia feliiletek vizsgalata megmutatta, hogy egy
vastagsagfliggs spin reorientacios atalakulas megy végbe n = 2
és n = 3 kozott.

A Dzjalosinszkij—Morija-kolcsonhatéas alapvets szerepet jatszik
a W(110) feliiletre helyezett Fe kettGsrétegben kialakul6 spin
reorientacié atalakulasban. Megmutattam, hogy véges hémér-
sékleten egy tovabbi anizotropia tag jelenik meg, amely a rend-
szerben megjelens véges hémérsékletti fluktuaciokkal magya-
razhato. Bebizonyitottam, hogy a DMI nélkiil a spin-reorienté-
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ci6 nem ment volna végbe a rendszerben.
Kapcsolédé publikacio: 1., I1., TII.

Tovabbfejlesztettem a jol-temperalt metadinamika koédot, hogy
képes legyen a topologikus t6ltést kollektiv valtozoként hasznal-
ni. Ezzel a modositott verzioval vizsgaltam skymionszerd ob-
jektumok keletkezését és megsemmisiilését nehézfém /vas, azaz
(Pto.95Irg.05) /Fe/Pd(111) és Pd/Fe/Ir(111) kettdsrétegekben.
Azt talaltam, hogy alacsony hémérsékleten részecskék kis sii-
riisége esetén a skyrmionok és az antiskyrmionok részecskeként
viselkednek, és igy definadlhat6 a kémiai potencialjuk. A veé-
ges hémérséklett kémiai potencial gorbék azt mutattak hogy a
vizsgélt (Pto.951rg.05)/Fe/Pd(111) kettSsrétegben a skyrmionok
és antiskyrmionok keletkezése is energetikailag kedvezétlen, de
Pd/Fe/Ir(111)-ben olyan magneses térben, ahol az alapallapot
térpolarizalt azt talaltam, hogy a skyrmionoknak negativ a ké-
miai potencialja, azaz az adott B — T paraméterek mellett a
térpolarizalt hattérbdsl valo létrejottiik kedvezd folyamat.
Kapcsolédé publikacio: V.

Ab initio optimalizalast hasznéaltam kiilonb6zé nehézfém hor-
dozokra helyezett Fe lancok alapallapoti magneses konfiguraci-
0jan meghatarozasara. A Re hordozora vonatkozé szamitasok
ravilagitottak, hogy az elektronszerkezet-szamitasban hasznalt
impulzusmomentum-térbeli levagas megvalasztasa befolyasol-
hatja a magneses strukturat. Reprodukaltam a Re(0001) és
Nb(110) feliiletekre helyezett Fe lancokban kisérletileg megfi-
gyelt spinspiralallapotokat, a hullamhosszukban is j6l mérhets
egyezéssel. A Rh(111)-re helyezett Fe lancok széleskord vizsga-
lata megmutatta, hogy a lancok illeszkedése a szubsztrat feliile-
tére befolyésolhatja a magneses konfiguraciot, és a spinmodell
szimuléaciokkal valo 6sszehasonlitds megmutatta, hogy a kicse-
rélédési csatolas egyes tagjai hogyan jarulnak hozza a magneses
konfiguracio kialakulédsahoz.

Kapcsoloédd publikacio: V.



A tézispontokhoz kapcsol6dé tudomanyos
kozlemények

A disszertaciom a kovetkezd, idérendben felsorolt cikkek eredmé-
nyeit tartalmazza:
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B. Nagyfalusi L. Udvardi and L. Szunyogh, First principles
and metadynamics study of the spin-reorientation transition
in Fe/Au(001) films, IOP Conf. Ser.: J. Phys. Conf. Ser. 903,
012016 (2017)

Nagyfalusi, L. Udvardi and L. Szunyogh, Metadynamics study
of the temperature dependence of magnetic anisotropy and spin-
reorientation transitions in ultrathin films, Phys. Rev. B 100,
174429 (2019)

B. Nagyfalusi, L. Udvardi L. Szunyogh, and L. Rozsa, Spin re-
orientation in an ultrahin Fe film on W(110) induced by Dzyalo-
shinsky-Moriya interactions, Phys. Rev. B 102, 134413 (2020)

B. Nagyfalusi, L. Udvardi and L. Szunyogh, Magnetic ground
state of supported monatomic Fe chains from first principles,

J. Phys. Cond. Mat. 34 395803 (2022)

B. Nagyfalusi, L. Udvardi L. Szunyogh, and L. Rozsa, Che-
mical potential of magnetic skyrmion quasiparticles in heavy
metal/iron bilayers, Phys. Rev. B.-be bekiildve, biralat alatt,
arxiv: 2312.05535 (2023)
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