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1. Bevezetés

A mégneses anyagok viselkedése napjainkban is széles korben kutatott teriilet, hiszen ezek rendkiviil
fontos szerepet jatszanak az adattérolasban, illetve a spintronikidban. Annak kovetkeztében, hogy ezekre
a célokra egyre kisebb méreti magneses szemcséket, illetve vékonyrétegeket hasznalnak, illetve a szamito-
gépek szamitasi sebessége egyre jobban ng, ezen anyagok vizsgalatara megfelels eszkdz lehet a numerikus
szimuléci6. Ezen rendszerek esetében a Monte Carlo-moddszer mellett elterjedt a spindinamikai szimula-
ci6 is, mely a fenomenologikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenleten[1][2] alapszik. Ezt a modszert altalaban
mikromagneses szimuldciok esetén alkalmazzak[3], ahol az anyagot folytonos kozegként kezelik, ami jo
kozelités mikrométeres skdlakon. Ennél kisebb meéreteket vizsgalva azonban fontossé valik az anyagok
atomos szerkezete, igy célszerti lehet egy masik modszert, az atomi spindinamikat hasznalni[4]. Ilyenkor
az atomi magneses momentumok kozotti csatolast is érdemes valamilyen kvantummechanikai médszerrel,
példaul a strtségfunkcional-elmélet segitségével meghatarozni.

Egy ferromégneses rendszer atomi szinten altalaban jol kozelithet6 a Heisenberg-modellel, mely vala-
milyen kicserélgdési kolcsonhatast tételez fel egy racs szomszédos atomjai kozott, melynek kovetkeztében
azok azonos irdnyban fognak bedllni. A ferromégneses allapot koriili alacsony energias gerjesztések,
a magnonok vizsgalata is olyan kovetkeztetések levonésara ad lehetGséget, melyek befolyédsoljik a vé-
konyrétegek viselkedését. Egyszerti Heisenberg-modell esetén a magnonspektrum kénnyen kiszamithato,
azonban més kolcsonhatésok megengedése esetén a feladat jelentGsen elbonyolédhat. Példa erre a hosszu
tavia dipol-dipo6l-kolcsonhatas, melynek hatésara egy tombi anyag, illetve egy vékonyréteg klasszikus elekt-
rodinamikabdl szamithaté magnetosztatikus modusai jelentGsen eltérhetnek[5]. Megmutathato[6], hogy
ennek kovetkeztében a magnonspektrum minimuma eltolédhat a k = 0 hullamszamtol, és a feliileti hibak
miatt a magnonok szérédhatnak is egymason, a ferromagneses rezonancia vonalszélességének megvaltoza-
sat és a rezonanciafrekvencia eltolodaséat okozva. Hasonl6 valtozéasok figyelhet6k meg, ha makroszkopikus
elmélet helyett diagrammatikus perturbacioszamitéas segitségével kezelik a magnon-magnon-szorast|7].

Jelen dolgozatban azonban a méagneses dip6lusok kozotti kolcsonhatas csak mésodlagos szerepet kap,
és elsGsorban azt vizsgaljuk, hogy a spin-palya-csatolas okozta Dzyaloshinsky-Moriya-kolesonhatés[8][9]
milyen véltozasokat okoz a magnonok viselkedésében. A szimulacidk soran modellként egy tércentralt
kobos racs (110) Miller-indexi feliiletén kialakitott egy atom vastagsagi magneses réteget valasztottunk.
Errdl a rendszerrsl elméleti uton igazolhaté[10][11], hogy megjelenik benne a Dzyaloshinsky-Moriya-
kolcsonhatas. Egy ilyen rendszer megvalositasa lehet a wolfram (110) feliiletére epitaxidlisan novesztett
egy atomsor vastag vas vékonyréteg. Hasonloé kvazi kétdimenziés rendszerekben kiszdmitottak ennek
hatasat a magnonspektrumra[12], és a fent emlitett rendszer esetén kisérletileg is igazoltak[13], hogy a
spektrum nem lesz szimmetrikus a I' pontra és a minimumat véges hullamszamnal éri el. Ebbdl kovetkezik,
hogy létezik olyan k # 0 hullamszamu magnon, amelynek megegyezik az energiaja a I' pontbeli magnon
energiajaval.

A dolgozat elején ismertetjiik a dinamikat leir6 sztochasztikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenletet (2. fe-
jezet), majd réviden leirjuk a szimulaciohoz hasznalt atomi spindinamikai program mikodését (3. fejezet).
A dolgozat tovabbi részében sajat eredményeinket ismertetjiik: a 4. fejezetben bemutatunk egy mod-
szert, arra, hogy a csatolasok ismeretében kvantalas segitségével hogyan kaphaté meg a magnonspektrum,
illetve hogyan oldhat6é meg az egyébként nemlinearis Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet abban a kdozelités-
ben, ahol a ferroméagneses egyensulyi allapottol csak kis kitéréseket engediink meg, igy linearizalhatjuk
a dinamikat. Az 5. fejezetben az elméleti iton szamolt eredményeket Gsszevetjiik a programmal végzett
szimulédciokkal. Itt azt fogjuk megmutatni, hogy ha olyan racsra végezziik a szimuldciot, melyben hibak
vannak, azaz a kvaziimpulzus megmaradéasa nem teljesiil, akkor a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatéas
kovetkeztében megvaltozott spektrumban a k = 0 hullimszamu és a vele azonos energiaju, véges k # 0
hullamszamu, de azonos energidji magnon kozottiszérasi folyamatok felerdsédnek. Ez a jelenség véges
frekvenciaja, de 0 hullamszamu kiils6 magneses gerjesztés, azaz egy elektronspin-rezonancia (ESR) ki-
sérlethez hasonlé szimulécié esetén is megfigyelhetd, ugyanis a rezonanciagorbe kiszélesedik. Végiil a 6.
fejezetben osszefoglaljuk az elméleti, illetve szimulacids tapasztalatokat.



2. Az atomi spindinamika alapegyenlete: a sztochasztikus Landau-
Lifsic-Gilbert-egyenlet

2.1. Landau-Lifsic-egyenlet

Vizsgaljuk egy elektron mozgasanak kvantummechanikai leirasat. Ha az elektron a ¢;(7) hullamfigg-
vénnyel (spinorral) leirhaté allapotban van, akkor a valdszintségi striségfiiggvénye, ami az adott pont
kérnyezetében valé megtalélasi valoszintiséget adja meg, o(r) = ¢; (r)p;(r). Ha az elektron magneses
viselkedését akarjuk leirni, a valdszintiségi stirtiség mellett sziikséges a magnesezettségi siirtiség bevezetése
is:

m(r) = —upp] (r)op(r) (1)
eh

Itt up = 5 a Bohr-magneton, o pedig a hdrom Pauli-matrixot jeloli: mivel a hullamfliggvények
itt spinorok, és a spinkomponensekben a maétrixszorzéis szabalyai szerint 0ssze vannak szorozva a Pauli-
matrixokkal, a magnesezettségi stirtiség itt egy valds térbeli vektor lesz. Ahhoz, hogy a magnesezettségi
strtségre mozgasegyenletet kapjunk, sziikséges az id6derivaltjanak az ismerete. Ennek a indexd (valos
térbeli) komponense:

dyma(r) = up(0u(¢i (1)) 0api(r) + @ (r)aadspi(r)) (2)
A hullamfiiggvények idéderivaltjat pedig az idofiiggs Schrodinger-egyenletbdl kaphatjuk meg:

ihdppi(r.t) = (Ho + ppBo)i(r.t) (3)

Itt Hy = % + V(r) a Hamilton-operétor spint6l nem fiiggs része. A fenti egyenletet, illetve adjun-
galtjat véve, és a megfelel§ oldalrdl a Pauli-matrixokkal, illetve a hullamfiiggvény adjungaltjaval szorozva
a kovetkezd egyenleteket kapjuk (indexes irdsmodban):

ihp (r.t)o,dupi(rt) = @f(r.t)aa(Ho+MBBbab)api(T.t) (4)

(O (rt))oapi(rd) = —((Ho+,uBBbab)gai(r.t))+0agpi(r.t) (5)

A két egyenletet Osszeadva, a csak szorzooperatorként megjelend, a Pauli-méatrixokkal kommutalo
potencialis energia tagok kiesnek, és az alabbi egyenletet kapjuk (koordinata-reprezentécidoban):

2

ihoy (- ’uiBma(r.t)) = —;—m(wf(r.t)aaAnpi(r.t) — (A@f (rt))oapi(rt)) + upBup) (r.t)[oa, op)pi(r.t)
(6)

Itt a [04, 0] = 2ieape0. kommutatorazonossigot kihasznalva, illetve kézos divergencidra hozva az els
tagot, az alabbi egyenletet kapjuk (ismét vektoros alakban), mely hasonlit a kontinuitasi egyenletre[14]:

oym(r,t)=-Vj, — 2MTBWL(TJ) x B (7
Itt j, = —ppa (¢ (r.t)oVe(r.t) — (Ve (r.t))op;(r.t)) a spin mégnesezettségi dramstirtiség. A
kovetkezGkben olyan eseteket vizsgalunk, ahol nem folyik dAram a rendszerben, igy ez a tag nullanak
vehetd[4]. Ez a szamitas persze nem csak egy elektronra érvényes, hanem egy t6bb elektront tartalmazé
rendszerre is, ahol a strtséget és a magnesezettséget egyrészecske-allapotokbol szamolt strtségek, illetve
magnesezettségek Osszegeként frhatjuk fel (mint a strtségfunkcional-elmélet Kohn-Sham-pélyai esetén).
A maéagneses tér szamitasanal az adiabatikus kozelitést[15] alkalmazzuk: a vizsgalt térfogatot kisebb cel-
lakra osztjuk fel (példaul egy kristalyban a racspontokban 1évs atomok koriili gombdokre, melyek térfogata
megegyezik az elemi cella térfogatéaval), és azon beliil kiatlagoljuk a fenti Hamilton-operatort, majd ennek
vessziik a méagnesezettségi strliség szerinti derivaltjat:

O(H)
- (8)
om(r)
Ez az atlagolt méagnesezettség sokkal lassabban valtozik, mint ahogy az elektronok mozgéasat leird
folyamatok lezajlanak. Ekkor a fenti egyenlet az alabbi alakot 06lti:

Begg(r) =




om(r,t) 2up

ot = - A m(rvt) X Beff(r) (9)

Ezt nevezik Landau-Lifsic-egyenletnek, mely alakilag megegyezik a T = £ = ~ giromagneses
arannyal rendelkezs, magneses térben mozgd részecske klasszikus (Lorentz-erébdl levezetheto) mozgas-
egyenletével. Azonban ez az egyenlet nem lineéris, ugyanis minden elemi cellara meg kell oldani, és adott
elemi cellaban a magneses tér a tobbi cellaban 1évé magnesezettség fliggvénye. A fenti egyenletben lat-
szik, hogy a méagnesezettség vektor megvaltozasit egy ra merdleges iranyu forgatonyomaték okozza, igy
(a klasszikus precesszios mozgashoz hasonléan) a vektor nagysaga nem valtozik a mozgéis soran, ugyanis
mindkét oldalt skalarisan szorozva m-mel, a kévetkezot kapjuk:

om(r,t) 0 —s lamz(r,t)

ot 5ot (10)

m(r,1)

Igy a Landau-Lifsic-egyenletet fel lehet irni a magnesezettség irdnyaba mutato egységvektorokra is,

ha mindkét oldalt elosztjuk a mégnesezettség nagysagaval. Ez a nagysag az anyagot jellemzd telitési

magnesezettség, hiszen a teljes szilard testben akkor egyezik meg mindenhol (azaz atlagosan is) a mégne-

sezettség a telitési értékével, ha minden elemi magneses momentum ugyanabba az irdnyba mutat. Ezeket

az egységvektorokat egy szilard test rdcspontjai esetében a tovdbbiakban o ;-vel jel6lve, ahol az i index a
racson beliili elhelyezkedést jeloli:

990 — o) x B (1)

2.2. Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet

A fenti egyenletbdl az kovetkezik, hogy az elektronok magneses momentuma végtelen hosszu ideig az
effektiv tér altal kijelolt irdny koriil fog precesszélni. Bar ez az irdany véltozhat a mozgas sorén, mivel az
effektiv tér fiigg a tobbi magneses momentum irdanyatoél is, de nagy kiilsé teret kapcsolva a rendszerre,
leginkdbb annak az irdnya fogja befolydsolni. A kisérletek szerint viszont kiils§ magneses tér hatasara a
méagnesezettség az ezen tér altal kijeldlt iranyba fordul, anizotrop jelenségektdl eltekintve. Ezért T. L.
Gilbert az egyenlet modositasat javasolta a kdvetkezd modon:

dm(r,t « dm(r,t

% = —ym(r,t) X Bess(r) + Em(r,t) X %

Itt « egy dimenzidtlan, fenomenologikusan bevezetett csillapitasi konstans (a Gilbert-csillapitas), Mg

pedig a magnesezettség nagysaga (a telitési magnesezettség). Mivel a jobb oldal itt is merdleges az m

vektor irdnyéra, annak nagysaga tovabbra is idében allandé marad, igy a fenti egyenlet is felirhat6 az
egységvektorokra is:

(12)

Oo;(t Oo;(t
"8; ) _ —oi(t) x B 4+ aoi(t) x iat( ) (13)
Vegyiik mindkét oldal keresztszorzatat a o; vektorral:
aixa(;’t'i :—vaix(aixBfff)—kaaix(aix%) (14)
o; X agt" = —vyo; X (o’i X Bfff) + ao; (O'Z 6{;1) — a%‘tl (15)

A maésodik keresztszorzatot itt atirtuk az ismert azonossaggal, és kihasznéltuk, hogy egységvektorokrol
van sz6. Viszont a jobb oldal mésodik tagja a vektor nagysiganak megmaradasa miatt 0, a harmadik
tag helyére pedig az eredeti egyenletbdl vett értéket helyettesithetjiik:

0 % e e 0 i
o; X g :—va'ix(0'2»xBiff)—a(—WaixBiff-i-OéO'iX a’) (16)
ot ot
Ebbdl az egyenletbdl kifejezhets az eredetiben szerepld keresztszorzat értéke:
Jdo; 1 @
: L _ effy _ ey eff
o; X 5 - 1ta 570 X (a'z x B; ) e ( ~vo; X B; ) (17)



Ezt visszahelyettesitve az els§ egyenletbe, és bevezetve a ' = H% jelolést, a Landau-Lifsic-Gilbert-
egyenletet kapjuk[16]:

9o:t) —'a;(t) x Bfff —ay'o,(t) X (ai(t) X Bfff> (18)

It — —y'mr, ) x By (r) = o y5m(r,t) x (m(r,t) x Begs(r)) (19)

Az alabbi dbran jobban lathatd, melyik tag okozza a o; vektor effektiv tér koriili forgd mozgasat, és
melyik a tér irdnyaban torténd relaxéciot:

7aj><(ix3j_eﬂp)

1. dbra. A spinre hat6 forgatényomaték két komponense

2.3. Az effektiv tér szamitasa

Az effektiv méagneses teret egy, az atom koriili kis térre atlagolt Hamilton-operator (vagy a spinek
szemiklasszikus kezelése esetén Hamilton-fiiggvény) mégnesezettség szerinti derivaltjaként vezettiik be.
Egy racsmodell esetén erre a Hamilton-fliiggvényre j6 kozelités, ha az energiat a kiilonbozé racshelyeken
vett spinek beallasanak valamilyen bilinearis fiiggvényeként irjuk fel. Legegyszertibb esetben ez a biline-
aris fliggvény lehet a két spin skalarszorzata, valamilyen csatolési dllandoval szorozva, azaz a klasszikus
Heisenberg-modell. Az ezt jellemzé Hamilton-fiiggvény a kévetkezd alakba irhato:

1
HHeisenbe'rg = 5 Z sza'zo-] (20)
]

Itt az 4, j indexek az elektronokat (a mi leirasunk esetében a szilard test racspontjait) indexelik, J;;
egy kolcsonhatéast leir6 konstans, a o; és o; vektorok pedig a kordbban bevezetett, spin irdnyaba mutato
egységvektorok. A csatolasi allandok definidlaséanél ezentul a fenti elGjel-konvenciét hasznaljuk, azaz a
ferromagneses csatolasnak J;; < 0 felel meg.

Ha a modellt ki szeretnénk terjeszteni ugy, hogy tébbek kozott a relativisztikus hatasokrol, illetve
a magneses dipo6lusok kozotti kolesonhatasrol is szdmot tudjon adni, akkor a kolcsonhatast leird skalar
helyére egy kétindexes tenzort irhatunk:

1
HHeisenberg = 5 Z O';IJijo'j (21)
,J

S Ty T
T = |Ji, T T (22)
S Ty T

Itt megengedhetjiik azt is, hogy ne csak a szomszédos réacspontok kozott jelenjen meg a kolcsonhatas.
Ennek a modellnek egy lehetséges tovabbi altalanositdsa, ha a csatolési dllandokat is fligg6vé tessziik a



spinek beallasatol, ebben az esetben ezeket a mozgasegyenlet megoldasaval parhuzamosan mindig djra-
szamolva, ab initio szimuléci6t is végezhetiink, azonban a jelen dolgozatban hasznalt program konstans
csatolasokkal szamol. Ezt a tenzort a kdvetkezé modon bonthatjuk fel:

Jij:%TT(Jij)'I“‘ (j;w_;Tr(Jij)'I) +% (23)

Itt az elsG tag egy egyetlen szammal jellemezhetd tenzor (az egységtenzor konstansszorosa), T (J;;) =
Ji; helyettesitéssel a klasszikus modellt kapjuk vissza. A masodik tag egy szimmetrikus, nulla nyomu
tenzor. Ilyen tenzorral irhato le példaul a magneses dipdlusok kozotti kolesonhatast leird energiatag:

Ei' = —miBji (24)
Ez az i-edik helyen 1év6 dipélus potenciélis energidja a j-edik dipo6lus terében. Ez a tér pedig dip6lus

rendig sorfejtve az alabbi alakba irhato:

Ho Tji OTji 1
B, =13 - I)\m; 25
’ 47T< lrjl® |yl >mj (25)

Itt 7;; a j-bdl i-be mutato helyvektor, a o pedig a diadikus szorzatot jelenti, ami egy szimmetrikus
tenzort ad eredményiil, a teljes tenzor nyoma pedig nulldnak adodik. A harmadik tag pedig egy antiszim-
metrikus tenzort ad, ami harom szdmmal, azaz egy haromdimenzios vektorral jellemezhets, igy a vele
vett kvadratikus alak atirhaté a kovetkezd modon:

1
ia;rJijUj ZDij(O'i X O'j) (26)

Ez a tag irja le a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatéast. A Heisenberg-tag mellett figyelembe kell venni
azt is, hogy a kristalyszerkezetb6l adédéan megjelenhet egy olyan anizotrépia tag, amely a tobbi spin
beallasatol fiiggetleniil azt irja le, egy adott spin szaméra milyen iranyu beéllas a legkedvezébb az adott
racspontban. Vékonyrétegek esetén a konnydirany-anizotropia a vezets tag, amely a kovetkez6 Hamilton-

fiiggvénnyel vehetd figyelembe:

K, 0 0
Heonizotrop = Z (Kyop, + Kyafy + K.0l) = Z ol|l0 K, 0]|o; (27)
i i 0 0 K,

Az elGjelek itt is tigy vannak megvalasztva, hogy amilyen iranyban kedvezd a méagneses momentum
beéalldsa, az ahhoz tartozo anizotropia egyiitthaté negativ. Ha figyelembe vessziik, hogy a o; vektorok
normaltak, akkor a 02, = 1 — 07, — 02, Osszefiiggés hasznalatéval az anizotrépia leirhaté csupan két
egyiitthaté bevezetésével, a harmadik ugyanis csak egy konstans eltolast okozna az energidban.

A Hamilton-fliggvény ezen két tagja felirhatd tgy, mint olyan tagok Osszege, melyek a o; egység-
vektor és egy maésik vektor skalarszorzataként allnak els, tehat a Hamilton-fiiggvény o; szerinti negativ

gradiensébdl egy mégneses tér dimenziéja vektort kapunk:

—%Z = MsVeB; (28)

Itt Mg a telitési magnesezettség, Vo az elemi cella térfogata.

Ezenkiviil a kristalyra kiviilrél is rakapcsolhatunk valamilyen B mégneses teret. Ez &ltaldban olyan
elektromagneses hullimbél szdrmazik, mely a racs mérettartomanyaban homogénnek tekinthetd, illetve
frekvenciaja sokkal kisebb a rendszerben lejatszodo, az elektronok mozgasat leird folyamatok jellemzé
frekvencidjanal. Ekkor a Hamilton-fiiggvény és a derivalt a kdvetkezé médon valtozik:

H=3Y, 00+, (K0}, + Kyol + K.07,) = MsVeB Y, 05 (29)
— 98 = MgVe(B; + B) = MsVeB;!/ (30)
Nézziik meg, hogyan viselkednek ezek a csatolasi allandok a bevezetGben emlitett vas vékonyréteg

esetén. Ezek az adatok egy méasik programmal végzett szdmolasbol szarmaznak, az itt bemutatott szi-
muléciok soran adottnak tekintettiik Gket, illetve olyan egyszertsité modellekkel szamoltunk, amelyek



tiikkrozték ennek alapvetd tulajdonségait, de csak kevesebb csatolési allandét tartalmaztak, igy felgyor-
sitva a szamolast. A késébbiek sordn mindig a z irdnyt nevezziik a sikra mer6leges irdnynak.

A modell esetében az els szomszédok kozott ferromagneses a csatolas, a masodik szomszédok kozott
antiferromégneses, majd a harmadik szomszédok kozott ismét ferromégneses, és igy tovabb. Mindenkép-
pen ez a legerésebb kolcsénhatas a spinek kozott - els6 szomszédok esetén a csatolési allandé 1 mRyd
koriili érték -, és a tavolsaggal elég gyorsan lecseng, igy a legtobb szimulacioban elég volt az els§ szomszé-
dok kozotti ferromagneses csatolast (J < 0) figyelembe venni. Az ersségben kiovetkezd, az el6z6nél egy
nagysagrenddel kisebb tag a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatéds miatt fellépd antiszimmetrikus rész. Er-
rél szimmetriai megfontolasokkal megmutathato[9], hogy az ehhez rendelheté D;; vektor mindig a minta
sikjaAban marad, és merGleges az i-edik és j-edik atom kozotti racsvektorra. Mivel a vektor a sikban
helyezkedik el, a J;; tenzor antiszimmetrikus részének xy komponense 0 lesz. Az els§ szomszédok kozotti
ferromégneses csatoldsnal két nagysagrenddel kisebb az anizotrépia tag, mely x irdnyu beéllast preferal
a sikban (K, < 0,K, > 0,K, = 0). A kovetkezd tag pedig a dipolusok kozotti kolesonhatas kovetkez-
ménye. Ez egy meglehetGsen lassan, exponencialis helyett hatvanyfiiggvény szerint lecsengé tag, azonban
még az elsd szomszédok esetén is két-harom nagysagrenddel kisebb a ferromagneses csatolasnal. Ez egy-
részt a diagondlis tagok kozotti eltéréshez vezet (a skalar Heisenberg-modellben ezek egyenl6k), méasrészt
a diagondlison kiviil is megjelenik, de a definidlé képletbdl leolvashatd, hogy csak az xy komponensben
lesz 0-t0l eltérd jaruléka, ugyanis a racsvektorok az x — y sikban helyezkednek el. Ha ebbdl csak ez elsé
szomszédok kozotti nemdiagondlis elemeket vessziik figyelembe (5(J4 + Ji7) = Q'), a Dzyaloshinsky-
Moriya-kolesonhatast pedig csak a masodik szomszédok kozott, ezeket egy dbraba berajzolva az alabbi
szimmetridkkal rendelkeznek:
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2. abra. Az alkalmazott csatolasi allandok Fe/W(110) feliileten

Itt az eredeti testcentralt kobos racs racsallandojat a-val jeloltik, 81, 02 az elsd szomszédokra mutatod
helyvektorok, d3 pedig a masodik szomszédra mutat.

2.4. Sztochasztikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet

Véges hémérsékleten a fent emlitett, id6ben lassan valtozo tagok mellett figyelembe kell venni, hogy
az elektronok spinje sok mas, ezeknél gyorsabban valtozé paraméterrel (fononok, vezetési elektronok,
magspin) valo kolcsonhatas kovetkeztében is megvaltozhat. Ugyanakkor ezen gyorsan valtozo paraméterek
pontos leirdsa nem sziikséges a spinek mozgasegyenletének adiabatikus kozelitése esetén, ezért ezeknek a
tagoknak a jarulékat nem egy jol meghatarozott mégneses térrel, hanem egy sztochasztikus folyamattal
irhatjuk le, mely fluktuaciokat okoz az effektiv magneses térben, és a mozgasegyenleten keresztiil a spinek
bealldsaban is. Ekkor a Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet a kovetkezé alakra modosul:

doi(t)
ot
Ezt az egyenletet nevezik sztochasztikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenletnek, mely egy sztochasztikus
differencidlegyenlet multiplikativ zajjal. A fizikdban el6forduld sztochasztikus differencidlegyenleteket
osszefoglaldéan Langevin-egyenletnek is szoktak hivni, a multiplikativ zaj pedig arra utal, hogy a termikus
tag az ismeretlen fiiggvény szorzojaként jelenik meg.

= —'oi(t) x (B + B — ay/oy(t) x (o4(t) x (BYY + By (31



Mivel a termikusnak nevezett magneses tér nagyon sok, 6nmagukban kis jarulékot ado részecskével vald
kolcsonhatés kovetkezménye, ezért megfelelGen modellezhetjiik valamilyen fehér zaj konstansszorosaként:

B (1) = V2D (1) (32)

Itt magyarazatra szorul a szorasnégyzettel ardnyos D fizikai konstans, illetve a matematikai értelemben
vett i fehér zaj. D jelolése a diffuzios egyiitthatora utal, ugyanis a legkorabban vizsgalt sztochasztikus
fizikai probléma, a Brown-mozgés esetén a kornyezet hatasa a mozgd részecskére ezen egyiitthatén ke-
resztiil vehetd figyelembe. A Langevin-egyenlethez tartozo, valoszintiségi strtségfiiggvényre vonatkozo,
determinisztikus differencidlegyenletet (Fokker-Planck-egyenlet) felirva megmutathato[17], hogy D ér-
téke a kovetkezs lesz, ha kihasznaljuk, hogy a termikus egyensilyban 1év6 rendszer stirtiségfiiggvényének
a Boltzmann-eloszlast kell adnia:

o (0% kBT
1 + o2 VcMs")//
Itt T a hémérséklet, kp pedig a Boltzmann-allandé.

Hogy a fehér zaj tulajdonsagait megvizsgalhassuk, tekintsiik az alabbi (formaélis) sztochasztikus dif-
ferencidlegyenletet:

(33)

X (1) = a(X(1),t) +b(X (1), )n(t) X (to) = Xo (34)

Itt a és b determinisztikus fliggvények, n(t) a fehér zaj, X(t) a sztochasztikus differencidlegyenlet
megoldasa (egy sztochasztikus folyamat), Xy pedig egy valoszintségi valtozo (a kezdeti érték). Mivel
belathato[18], hogy a létrejovs palya klasszikus értelemben majdnem biztosan sehol sem differencialhato,
a differencidlegyenlet helyett igazabol egy integralegyenletet szoktak megoldani:

t t
X(t) = Xo +/ a(X(t'),t"dt’ +/ b(X (), t")dw (t") (35)
to to

Ennek megoldasahoz viszont értelmezni kell a sztochasztikus integralt. Ha ezt egyfajta Riemann-féle
kozelits Osszegként probaljuk felirni, akkor kideriil, hogy attol fiiggSen, hogy egy elemi dt hosszusigu
id6szakasz melyik pontjaban helyettesitjiik be b(X (t),t) értékét, kiilonb6z6 eredményeket fogunk kapni
a felosztas végtelenig valo finomitasa utan, azaz az integralegyenlet tobbféleképpen értelmezhetd, és a
megoldéas is mas lesz az értelmezéstdl fiiggden. Az integralnak kétféle elterjedt értelmezése van, az Ito-féle,
amely az integralas folyaman nem tesz fel semmit a folyamat jovébeli értékérdl, ezért pénziigyi folyamatok
leirdasakor altalaban ezt hasznaljak. A masik értelmezés a Sztratonovics-féle, mely ugy foghato fel, hogy
amelyet fehér zajjal kozelitiink. A fizikai problémék leirdsakor altalaban ez a helyzet, igy ott gyakran ezt
az értelmezést hasznaljak. A kiilonbozé differencidlegyenletek elkiilonitésének érdekében eltérd jeloléseket

vezettek be rajuk:

dX(t) = a(X(t),t)dt +b(X(t),t)dW(t) Ito-értelmezés (36)
dX(t) = a(X(),t)dt +b(X(¢),t) o dW(t) Sztratonovics-értelmezés (37)

Az értelmezések kozott csak akkor van eltérés, ha a b(X(t),t) fiiggvény valoban fiigg X (¢)-t6l. Igy
a dX = dW, Xy = 0 egyenlet megoldasa értelmezéstdl fliggetleniil definialt, ezt nevezik egydimenzios
Brown-mozgésnak vagy Wiener-folyamatnak. Ennek tulajdonsagai: W (0) = 0 majdnem biztosan, W (¢t)—
W(s) ~ N(0,t — s) Vt > s > 0 esetén, azaz a kiilonbségek normalis eloszlasuak, és Vt,, > ... >t > 0
esetén a W(ty), W(ta) —W(t1),... W(t,) — W (t,—1) valoszintseégi valtozok fiiggetlenek. Ekkor formélisan
bevezethets a fehér zaj a dW = nV/dt Osszefiiggés alapjan, mely a Wiener-folyamat tulajdonsagai miatt
lényegében egy N(0,1) standard normaélis eloszlasu valosziniiségi valtozo, az aldbbi tulajdonsagokkal:
(n(t)) = 0,{n(t)n(s)y = §(t — s). Innen szarmazik a fehér zaj elnevezés is, hiszen ha az autokorrelacios
fliggvény Dirac-delta, akkor a spektruma, azaz idébeli Fourier-transzformaéltja konstans lesz.

A sztochasztikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet esetén minden récshelyen (i), minden koordinataban
() fiiggetlen fehér zajt kell feltételezni, ekkor a varhato érték, illetve a korrelacios fiiggveny (n:4(t)) = 0,
(Mia(t)n;s(s)) = 6(t — 5)6;j0ap alaki lesz. Ezenkiviil mivel az egyenlet multiplikativ zajt tartalmaz,
valamelyik értelmezését is ki kell valasztani a sztochasztikus differencidlegyenletnek, és ebben az esetben
a Sztratonovics-értelmezés a szokisos vélasztés.



2.5. A sztochasztikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet numerikus megoldasa

Mivel a vizsgalt egyenlet nem lineéris, ezért mar a determinisztikus rész megoldasa sem kereshets
meg altaldnos esetben analitikusan. Egész pontosan belathato[19], hogy a sztochasztikus egyenletnek
csak két kolcsonhaté spin esetén van analitikus megoldasa. Ezért valamilyen numerikus moédszert kell
alkalmazni. A szimulaciés programban a sztochasztikus Heun-modszert alkalmaztuk, mely a determinisz-
tikus valtozatahoz hasonléan egy prediktor-korrektor méodszer. Ennek elénye, hogy az altalunk keresett
Sztratonovics-értelemben vett megoldashoz konvergdl, illetve j6 kompromisszumot jelent a kis szamitési
igényt, de pontatlan (ezért csak nagyon révid idslépéssel hasznalhatd) modszerek - mint a sztochasztikus
Euler-moédszer -, illetve a pontos, gyorsabban konvergald, de bonyolult médszerek kézott. Esetiinkben a
kovetkez6 egyenletet kell megoldani:

ddi)a(t) = Ai,a(o'j» t) + Bz’,ab(o'j; t) V2D o dWi)b(t) (38)
A o(0j,t) = <— ~'a;(t) x Bfff —avy'o,(t) X (ai(t) X Bfff)> (39)
Bi,ab(o-jvt) = _’yleacbo—i,c(t) - ’Ylagacdo—i,c(t)gdebo—i,e(t) (40)

Itt a, b, ¢, d, e Descartes-indexeket jelolnek. Az ehhez tartozd Heun-modszer képlete:

0ia(m) = Gialt) + Aia(0f, Tn) ATy 4 Biab (04, Tn) V2D AW, 4 (15,) (41)
1 —
Ui,a(7n+1) = Ui,a(Tn) + 5 (Ai,a(o'ja Tn)ATn + Bi,ab(a-j7 Tn) 2DAWi,b(Tn>> +
1 —
+§ (Ai,a(0'3'7 Tn)ATn + Bi,ab(a_;'a Tn) 2DAWl,b(Tn)) (42)

Itt AW, p(10) ~ N(0, 741 — 7) a Wiener-folyamat megvaltozasa az adott intervallumon, ami a
szimuléci6 sordn egy normalis eloszlasu alvéletlen szammal helyettesithet6. A megoldas soran figyelembe
kell venni, hogy mivel nem tényleges differencidlhanyadosokkal szamolunk, a kapott kozelités nem 6rzi meg
az eredeti egyenlet szimmetriatulajdonsigait, ebben az esetben példaul a spin megvéltozasa a masodik
egyenletben nem mer6leges az eredeti vektorra, igy megvaltozik a hossza. Ezért célszerd minden lépés
utan visszanormalni a vektorokat[19], hogy a numerikus integrélas stabilabb legyen. Ugyanakkor elég kicsi
lépéskoz valasztasanal ez a hiba az egyes lépésekben nem tul nagy, igy az alatalunk hasznalt program
csak bizonyos id6kozonként végzi el a visszanormalast.



3. A szimulAiciés program

A kutatés kezdetekor rendelkezésre allt egy spindinamikai szimulaciés program, mely zérus hémér-
sékleten oldotta meg a Landau-Lifsic-Gilbert-egyenletet. A program atomi egységekben szamol (e, me, i
egységnyinek vélasztva), az energia dimenzioju mennyiségeket csatolasi allandok tipikus nagysagrendjé-
ben, mRyd-ben kell megadni. Mivel a Boltzmann-4allandoét is egységnyinek vessziik, a h6mérséklet szintén
energia dimenzi6ja, 1 mRyd 157,8935 K-nek felel meg. Az ezekhez az értékekhez igazitott idGegység (1
mRyd energidju foton korfrekvencidjanak reciproka) 48,5 fs. A Heun-modszerben alkalmazott idSlépés
beallithaté a program bemeneti fajljadban, a tesztek soran ez nagyjabol ennek ezredrésze, ekkor ugyanis a
numerikus moédszer elég pontos eredményeket ad par ps hosszu szimulaciok (par szazezer vagy egymillio
lépés) elvégzése utan is. Ez nagysagrendileg megfelel a [4] cikkben megadott 1 — 10 as id6lépésnek, illetve
100 fs hosszu szimulaciénak.

Az eredeti szimulaciés program valamilyen hordozo anyagra felparologtatott, néhany atom vastag
méagneses vékonyrétegben szimulédlja a magneses momentumok mozgasat. A rétegekben a racs tipusat,
az atomok tavolsagat, a rétegek tavolsagat a geometriat tartalmazé fajlbol olvassa be. A spinek kozotti
csatolést leiré dllandok helyére egy masik program altal adott értékeket olvas be, ezek egy rétegben csak
az atomok relativ elhelyezkedésétdl fliggnek, viszont a kiilonb6zo rétegek kizott eltéréek lehetnek. A csak
a réteg sorszaméatol fliggd anizotropia konstansokat (mindharom térirdnyra) szintén a csatolasi allandok
fajlja tartalmazza. A spinek kezdeti konfiguracidja lehet véletlenszert, allhat mindegyik azonos iranyban
(ferromégneses eset), illetve beolvashato egy korabbi szimulacio végeredménye is. Beallithato, hogy a
kiilonbo6z6 irdnyokban szabad vagy periodikus hatarfeltétel legyen, illetve bizonyos rétegekre vagy a racs
szélein rogzithets a spinek bedlldsa. Az alkalmazott kiils6 magneses tér tartalmazhat statikus, illetve
id6ben harmonikusan valtoz6 tagot is, valamint bedllithatd, hogy a tér a teljes racsra hasson-e, csak
egy bizonyos rétegre, vagy csak egy racspontra. A program a standard kimenetre kiirja a szimulacio
legfontosabb paramétereit, illetve bizonyos szamu lépésenként (mentési ciklus) a teljes racs energiajat. A
kimeneti fajlba minden mentési ciklusban kiirja minden spin harom komponensét olyan forméatumban,
hogy az esetleg egy tijabb szimulacids bemeneti konfiguracijaként szolgalhasson.

Els6 feladatunk a program modositasa volt, hogy a lokalis (belsd kolesdnhatasobtol szarmazo), illetve
kiils6 mégneses térhez adjon hozza egy hémérsékletfiiggs tagot is, ezaltal véges hémeérsékleti szimulaciot
is lehet6vé téve. Egy atom mégneses momentumat, azaz a cellatérfogat és a telitési magnesezettség
szorzatat egységnyinek valasztva (atomi egységekben 2up), a lokalis tér kozvetleniil a csatolési, illetve
anizotropia allandékat tartalmazza az egységvektorokkal modellezett spinekkel Gsszeszorozva, igy a kiilsg,
illetve a termikus tér is ilyen energiaegységekben lesz megadva. Ekkor a Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet
az alabbi alaku:

aal(t) o 1 eff termikus « eff termikus
= () x (B 4 B Lo (1) x (o) x (BE 4 BT ) (ag)
A numerikus megoldashoz hasznalt Heun-modszer:
1
oi(nAt) = o;(nAt) + (— ﬁai(nAt) X (Beff +V2Dn,(nAt)) —
o
HO‘ oi(nAt) x (ai(nAt) x (B! + \2Dn,(nAt)) )) (44)
1 1 .
oi((n+1)At) = ai(nAt)+2<1+a2m(nAt) x (B; T+ \2Dn,(n At)) —
—Hi)éﬁai(nAt) X (Ui(nAt) x (B B¢ 1+ \/2Dn,( (nAt)) )
1 1 , eff
+5 ( ~ T aoinAn) x (B 4+ vaDn,(nAt) -
—%ag(nAt) X (a;(nAt) x (B + V2Dni(nAt))>)At (45)
!

Itt minden lépéskoz azonos (At), n, pedig egy haromdimenziés standard normaélis eloszlast valoszi-
ntiségi valtozo behelyettesitési értéke. Itt a szérdsban vettiik figyelembe, hogy a Wiener-folyamat elemi
megvaltozasa a 1épéskoz négyzetgyokével arényos azaz nem a teljes id6lépéssel kellene beszorozni a valo-
szintiségi valtozo helyettesitési értékét: D = o+ A ;- A normalis eloszlast valoszintiségi véltozo helyettesitési



értékét egy eldre megirt fliggvény generalja két, a (0,1) intervallumon egyenletes eloszlast valoszintiségi
valtozo értékébdl, a Kinderman-Monahan-féle hanyadosalgoritmust[21] hasznalva.

A szimulacié egymés utan tobb hémeérsékleten is elvégezhetd egy futds sorén, ehhez megadhato a
vizsgalt hémérséklettartomény, illetve hogy itt mekkora legyen a léptetési tavolsag. A kiévetkezs hé-
lenormalja a program a spineket, erre ugyanis nincs minden idGintegralasi 1épés utan sziikség a rovid
idslépés miatt, de tobb hémérsékleten torténd futtataskor ez célszerid, ugyanis a tapasztalatok alapjan
nagyjabol egymillié integralasi 1épés utan még csak par tizezred az eltérés az egységnyi hossztol. Ezzel a
modszerrel felvehetd a termodinamikai mennyiségek hémérsékletfiiggése, és vizsgalhato példaul a kritikus
pont koriili viselkedés. Ebben az esetben a spinkonfiguriciét sem minden mentési ciklusban irja ki a
program, hanem csak minden h&mérsékleten az utols6 beallast, igy nem az id6, hanem a hémérséklet
fiiggvényében vizsgalhatjuk a valtozast.

Jelen dolgozat célja az, hogy a rendszerben megjelend kvazirészecske gerjesztéseket (magnonokat)
vizsgalja, és erre alkalmas modszer, ha adott frekvenciaju kiilsé gerjeszté homogén magneses tér mellett
egy erre merdleges statikus tér amplitudojat valtoztatjuk valamekkora lépésekben, egy ferromégneses
rezonancia kisérletet szimuldlva. Az amplitudo6 véltoztatasa teljesen a hémérséklet valtoztatasanak meg-
feleléen megy végbe: a bemeneti fajlban meg kell adni ezen méagneses tér irdnyat, minimélis és maximalis
amplitudojat, valamint a léptetést. A kovetkezs magneses térnél a kezds konfiguracio az el6zé futéas végss
konfiguraciéja, és minden mégneses térnél felveszi a program a termodinamikai mennyiségeket, valamint
a végs6 konfiguraciot fajlba is kiirja.

A program tobbféle termodinamikai mennyiséget szamol (magnesezettség, szuszceptibilitas, Binder-
kumulans, energia, hokapacitas), ezek segitségével kaphatunk informaciot a rendszer egészérdl, mig
maguk a kiirt spinkonfiguraciok a mikroszkopikus valtozasok vizsgalatara alkalmasak. Ezen mennyi-
ségek szamitdsdhoz a pogram minden mentési ciklusban kidtlagolja a spinek komponenseit a racsra
((ma), (my), (m=)), illetve ezek négyzeteit is atlagolja a racsra ((m2),(m2),(m?), a normélas miatt
(m2) + (m2) + (m2) = 1), valamint kiszdmolja az energiét is. Ezutdn ezekbdl a mennyiségekbdl, illetve
kiilénb6z6 hatvanyaikbdl idébeli atlagokat szamol, igy kaphatok a kiilénb6z6 termodinamikai mennyisé-
gek.

Lattuk, hogy az altalunk vizsgalt vas rétegben az els§ szomszédok kozott ferromégneses csatolas
van, az anizotrépia konstansok pedig az x irdnyu bedllast preferaljak. Ezért a késébbiek soran egy x
irdnyu ferromégneses beallas koriili kis kitéréseket vizsgalunk, ezt az eredeti iranytol vett atlagos eltérést
jol jellemzi az S = (m2) + (m2) — (m,)* — (m.)? szorésnégyzet jellegli mennyiség, melyet az aldbbi
szamolésokban hasznalni fogunk.
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4. A sztochasztikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet linearizalt alak-
janak megoldasa ferromagneses alapallapot koriil

4.1. Landau-Lifsic-Gilbert-egyenlet lokilis koordinatakban

Az el6z6ekben ismertettiik az sztochasztikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenletet, amely egy nemlinedris
sztochasztikus differencidlegyenlet, illetve differencidlegyenlet-rendszer, ha racson szamolunk. A tovabbi-
akban azon sajat eredményeinket ismertetjiik, melyek az egyenlet linearizalasaval kapcsolatosak, ugyanis
linearizalas utén analitikus megoldas kereshets az egyenletekre, amely 6sszevethet$ a szimulacios ered-
ményekkel.

Elgszor vizsgaljuk meg, mi torténik, ha a lokalis koordinatarendszert minden idépillanatban az adott
racshelyen 1év6 spin jelenlegi allasahoz igazitjuk. A sztochasztikus Landau-Lifsic-Gilbert-egyenletet felirva
a lokalis magneses momentumokra (M; = M;o0; = MgVco;) vonatkozoan:

618\;11. _ *’)//Mi « (B;iff + BgermikuS) o aﬁﬂ/Ml > <M1 « (B;iff + BgermikuS)) (46)
B =it = —inds (47)

Korabban lattuk, hogy a Landau-Lifsic-Gilbert-egyenletben a spin idGderivaltja merdleges a pillanat-
nyi beallasara, igy a hossza nem valtozik. Az alabbi abran lathato, a spinre merdleges egységvektorokat
(e1i, €2:), illetve azok koriili elforgatasokat (814, B2:) bevezetve, megkaphatjuk a spin elemi megvaltozasat,
mely kifejezhets ezen szogekkel:

di
oie; = 0, = ejjey =0 (48
;8 €1; X 0; = —ey, €2, X 0; = €y; (49
/\@i Aoy = —ApPriez; + ABger; (50
ff _ 1 8E 1 OE
DB €2 Bi1' = 11 55, €2 — 1 55, €1 (51

Cu

3. dbra. A spinre merdleges egységvektorok
és a szogvaltozok

Itt a L jelolés arra utal, hogy csak a mégneses tér spinre merdleges komponensét fejeztiik ki, hi-
szen a vektorialis szorzas miatt csak ez marad meg az egyenletben. Irjuk fel ismét az egységvektorokra
vonatkozban az egyenleteket:

3} i e i e rmikus
8;.1; =M+ o; x (Bl-ff + Biermikus)y _ o' Mo; < (O'i X (Bl-ff + Blermikus )) (52)

Fejtsiik ki az egyenleteket a fenti koordinatarendszerben 1év6 komponensek szerint, kihasznalva, hogy
a jobb oldal o; irdnyu komponense 0:

M;

() = A2E P e en G
M(er2) = A2 ot T e e G
1885;2 = 7 gﬂi —ay gﬂi +7' Miey; B + oy Mjey; B (55)

M 3522 _ aaﬁb; 7 OZ’Y/% A Miers BT _ o/ ey, Bl (56)
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Formalisan ezekben az egyenletekben mar csak additiv zaj van, amely egyszeriibben kezelhetd, példaul
gyorsabban konvergalé numerikus méodszerek talalhatok a megoldésra. Viszont minden elemi 1épés utan
el kell forgatni a tengelyeket is a globalis koordinatarendszerben, ez pedig multiplikativ zajuva teszi az
egyenleteket:

Aoy = —ABies + Absier; (57)
Aey; = Apo (58)
Aey; = —Apfyo (59)

Ez a modszer inkabb akkor lehet hasznos, ha az effektiv teret kbnnyebb a lokalis koordinatarendszerben
meghatdrozni, ami ab initio szdmolasok esetén el6fordulhat, viszont a jelenleg vizsgalt program keretei
kozott erre nincs sziikség, mivel ez a globalis Descartes-koordinatarendszerben megadott csatolasokkal
szamol. Viszont maga az atalakitas Gtlete a kovetkez6kben még hasznosnak bizonyul.

4.2. Magnonspektrum

A réacsrezgésekhez hasonléan vizsgalhatjuk egy méagneses rendszer egyensilyi allapot koriili kis ger-
jesztéseit is. Transzlacios szimmetriaval bird rendszerek esetén ezek spinhullamok (magnonok) lesznek.
A lokalis koordinatarendszerben felirt egyenletek itt azért hasznosak, mert azok a csillapitds és a hémér-
sékleti zaj nélkiil a Hamilton-féle kanonikus egyenletekre emlékeztetnek:

0B2i oF
“or oy (60)
0B OF
Tor T B, (e

Ha nincs Gilbert-csillapitas, akkor 7/ = ~, igy a fenti egyenletben mar ezt a jelolést hasznaltuk.
Vezessiik be az alabbi valtozdkat, hogy az egyenletek megszokott formait kapjuk vissza:

g =/ A;['i Bas, Di =4/ Jfl B (62)
_ OE _ _9E

4% = 3p,» Pi = —3q (63)

Az eddig felirt egyenletek egzaktak, azonban minden spinhez egy lokilis koordinatarendszert kellett
rogziteni. Ferromagneses alapallapot esetén minden spin azonos irdnyban all, ezt a globalis iranyt régzit-
siik, és vezessiik be az ezen irany koriili kis szogkitéréseket: [i;, 8o, illetve ezek atskalazott valtozatait:
pi,q;- Ha csak kis kitéréseket engediink meg az alapallapottdl, azaz nem tul nagy kiilsé tér mellett
vizsgaljuk a rendszert, az energia sorbafejthets ezen szogek szerint. Itt a linearis tagnak el kell tdnnie,
kiilonben nem beszélhetnénk egyensiilyi allapotrol, igy az elsé el nem t(ing tag a masodrendi lesz. Itt
alkalmazzuk azt a kozelitést, hogy csak ezt a masodrendtd tagot tartjuk meg, ebben a rendben ugyanis
még a szogek szimmetrikusan jelennek meg, mig magasabb rendi szamolasoknal mar figyelni kell arra,
hogy melyik tengely koriil végezziik elGszor a forgatast:

E=Ey+3Y,; (Az‘jpipj + Bijpiqj + Bjipjai + CijQin) (64)
_ _9°E _ _O°E — O°E

Aij = Op;Op;’ Bij = Op;idq; Cij = 0q:0q; (65)

Gi=2; (Aijpj + Biij): Pi=—2; (Bjipj + Cijq]’) (66)

A kvéazirészecske-gerjesztéseket ugy kaphatjuk meg, ha a kanonikus valtozokra kirojuk a szokésos

[9i, pj] = ihd;; kommutécios relaciokat, igy megkvantalva Gket. Vezessiik be a magnonok keltd és eltiintets
operatorait az a; = \/%(qi + ipi),a;F = \/%(qz — ip;) definiciokkal, ekkor ezek valoban bozonikus kelts
és eltlintet6 operatorok lesznek: [ai,a;“

Hamilton-operétor a kovetkezd alaku:

| = 6;5. Ezek segitségével felirva a spinhullamokra vonatkozo
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1 1 1 1
sHsw = $Eo+ ) (Au+Ci)+ 7Y (Ay +iBi; —iBji + Cij)aj a; + (67)
i i
]‘ . .
+Z Z(_Aij +1iB;; +1iBj; + Cij)aj'aj' + h.c. (68)
2y]

Transzlaciés szimmetria esetén a bevezetett egyiitthatok kozott fennallnak az alabbi Gsszefiiggések:
Ai; = A(i —j),Bij = B(i —j),Ciy; = C(i — j), illetve a parcilis derivalasok felcserélhetGsége miatt
Aij = Aj;, Cyij = Cj;, ez utdbbi viszont nem igaz a B;; egyiitthatokra, mivel azok elsé indexben impulzus,
maéasodikban koordinata szerinti derivaltakat tartalmaznak. A reciproktérben bevezetett kelts és eltiintetd
operatorok segitségével a Hamilton-operator az alabbi alaki lesz:

a(k) = \}Zk’* [a(k), a* (k)] = Gy (69)

=

h(k) = % Z(Aoj + iBoj — iBjo + Coj)eiikRj (70)

w(k) = % Z(—Aoj — iBQj — iBjQ + Coj)e_ikRj (71)
%HSW % Ek: (h(k)a* (R)a(k) + h(~k)a* (~k)a(~k) + " (~k)a* (k)a™ (~k) +

Fulk)a(R)ah)) + 3+ Co) + 7 o ()

Az egyiitthatok fentebb ismertetett szimmetriai segitségével belathato, hogy h(k) valos, és hogy
w(k) = w(—k), igy Hgw tovabbra is 6nadjungalt lesz. Bogoljubov-transzformécioval diagonalizalhato6 az
operator:

b(k) = wu(k)ak)+v(k)a™(—k) (73)
bt(k) = u*(k)a’ (k) +v*(k)a(—k) (74)
(k) b ()] = S = Juk)? — [o(R)]? = 1 (75)

Ezeket az 0j kelt6 és eltiintet§ operatorokat behelyettesitve a Hamilton-operatorba, akkor fognak
elttinni a nemdiagonélis tagok, ha a kdvetkezd egyenlet is teljesiil:

uw(k)?*w* (—k) + v(k)?w(k) — u(k)v(k)h(k) — u(k)v(k)h(=k) =0 (76)

A fenti Gsszefiiggésekbdl az egyiitthatok meghatarozhatok. A konstans tagokat elhagyva az energia
az aladbbi alaku:

%HSW - ;Zk: (k)™ (R)o(k) + (k)™ (—R)b(—k)) (77)
wk) = [u(k)]*h(k) + |v(k)|*h(—k) — u(k)v* (k)w*(—k) — u* (k)v(k)w(k) (78)
w(—k) = [v(k)]*h(k) + [u(k)*h(—k) — u(k)v*(k)w* (—k) — u* (k)v(k)w(k) (79)

Az operator ebben az esetben fiiggetlen harmonikus oszcillatorok Hamilton-operéatorainak Gsszege lesz.
Ezen harmonikus oszcillatorokhoz tartozé bozonikus gerjesztéseket nevezziik magnonoknak.

Példaként vizsgaljuk itt is a bevezet6ben emlitett vas vékonyréteget. A csatolasi dllandok nagysag-
rendjét, illetve elGjelét mar felsoroltuk az effektiv térrél szolo fejezetben, és emlitettiik, hogy minden
csatolési allandé tipusbdl csak a legnagyobb abszolut értékiivel fogunk szamolni az egyszertiség kedvéért.
Most tovabb egyszertsitve a helyzetet, tegyiik fel, hogy a dipélusok kozotti kolcsonhatas teljességgel el-
hanyagolhat6: J,, = Jyy = J., = J < 0 a diagonélis elemekre, és Q = 0 a nemdiagonalis szimmetrikus
részre, bar kés6bb kiszamoljuk, hogy ez utébbi egyébként sem jelenik meg a szogek szerinti masodrendi
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sorfejtésben. Legyen az anizotrépia K, < 0,K, = 0, ekkor a ferroméigneses bedllds x irdnyd lesz. A
Hamilton-fiiggvény ekkor a kdvetkezé alaki:

1 1
/&\ = 5 <§; Jo-ia-j * 5 (Z> Dij(ai ‘ Uj) Ha ZUZI; (80)
B 0,701 ,J)2 K

4. abra. A csatolasi allandok
Mivel az x irdnyu ferroméagneses dllapot koriil vizsgaljuk az eltéréseket, 81; az y tengely, Bo; pedig a

z tengely koriili kis elfordulasnak felel meg. A o; vektorokat ebben a globalis koordinatarendszerben kell
sorbafejteni a szogek szerint. Ekkor a magnonspektrum a kévetkezs alaku lesz:

IBZi ﬁ2i
1- 26 B

ci~| B (81)
—B1i
hAgo = hCoy = —4J — 2K, (82)
hApy = hCy1 = J elsG szomszédokra (83)
hBoa = —hBgy = D masodik szomszédokra (84)
hw(k) = (k) = hh(k) = —4J(1 — cos(Lak,) Cos(%aky)) + 2D sin(ak,) — 2K, (85)

A Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatés kovetkeztében a spektrum nem lesz szimmetrikus a I' pontra
a Brillouin-zéonaban: (k) # ¢(—k). Ezt az aszimmetriat sikeriilt kisérletileg is kimutatni az altalunk
vizsgalt Fe/W(110) feliilet esetén, spinpolarizalt elektronok energiaveszteségének mérésével[13]. A ké-
s6bbiekben megvizsgéljuk, hogy az altalunk hasznalt szimulécios program segitségével hogyan figyelhetd
meg ez az eltérés.

A D = 0.11J|, K, = —0.1]J]| értékeket behelyettesitve, a I" pont kérnyékén igy néz ki a spektrum
(ky = 0):

05

05| : : T
o Y

0.4

i 1 i i L i
05 04 03 D2 01 o o1 02 03 04 is 7

5. abra. A magnonok spektruma

4.3. A mozgasegyenletek kozelité megoldasa

Az el6z6ekben lattuk, hogyan lehet a mozgésegyenleteket kanonikus egyenletekké alakitani, majd
megkvantalni, ha nincs csillapitas, illetve hémeérsékletbsl szarmazo zaj. Altaldban azonban ezektdl nem
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tekinthetiink el, viszont ha a zaj nem til nagy - példaul a ferromagneses-paramégneses fazisatalakulas
hémérsékleténél lényegesen kisebbnek kell lennie -, akkor tovébbra is igaz lesz, hogy a rendszer a fer-
roméagneses alapallapot koriil fog tartézkodni. Ezért a szogek szerint vett alacsony rendd sorfejtés itt
is alkalmazhaté lesz, csak az eredményt a csillapitott, illetve zajjal gerjesztett mozgasegyenletekbe kell
beirni.

A tovabbiakban hasznéljuk a szimulacios program altal hasznélt mértékegységeket, azaz mind a még-
neses teret, mind a hémérsékletet mérjiik energia dimenziéban. Ekkor a Hamilton-fliggvény a kovetkezs
alaku:

:%ZUiJijUj+KwZU?w+KyZU?y—BZO’Z‘ (86)
i i i i

Homogén kiilsG teret feltételeztiink, ugyanis a kisérletekben tipikusan hasznalt mikrohullamu gerjesz-
tések a racs méretskalajan térben homogénnek tekinthetGk. Itt méar O-nak vettik a K, egyﬁtthatc’)t
hiszen ez a spinek norméltsidga miatt mindenképpen kitranszformalhat6 a kifejezésb6l o2, = 1 — afy
helyettesitéssel és a masik két anizotrépia konstans megvaltoztatasaval. Tovabbra is feltetelezzuk hogy
a rendszer viselkedését az elsG szomszédok kozotti ferromégneses csatolas hatarozza meg leginkabb. To-
vabbé azt is tegyiik fel, hogy a sikon beliil az anizotrépia az z irdnya bedallast preferalja, azaz legyen
K, <0 és K, > 0, mint az alapmodell, a vas vékonyréteg esetén. Ekkor §i; az y tengely, B2; pedig a
z tengely koriili kis elforduldsnak felel meg. A ferromégneses alapéallapot persze akkor jo feltételezés, ha
nincsenek szégekben linearis rendben eltérité tagok az energidban, azaz a ferromégneses allapot tényleg
egyensiily. Azért, hogy lassuk, mely tagok szerepelnek a linearis egyenletben, és melyek okoznak csak
perturbéciot, eggyel magasabb rendben fejtiink sorba a szogekben, mint amikor a spinhullimokra vonat-
koz6é Hamilton-operatort szarmaztattuk. Viszont harmadrendd sorfejtés esetén mar nem mindegy, hogy
az elsé elforgatast melyik tengely mentén végezziik, hiszen forditott sorrend esetén mas lesz a spin végsé
beallédsa. Ezért a kovetkezSkben feltételezziik, hogy elGszor az y tengely koriil forgatunk (4; szoggel.

Ezen feltételezések mellett a spinek a kovetkez6 modon fejtheték sorba:

cos(fB1) cos(B2) 1— f% _ /32L
oi = |sin(By)cos(Bu) | & | By — % _ ’511521 -
—sin(B1;) it 511

A csatolasokat tartalmazoé tag ekkor a kovetkezs alaki:
ISy, ~ 1T Zjij LB B S ()
9 £ 0iJij0; = 9 £ : Tz 9 ) : YT Ty
1,] 7 J

(521%1 )+ 3 (e 2) (s 5)) .

J
Jid 4 Ji
Z( (’+X%@+w@+%%+%@>%

Jid — Jid
( B2, B + B2;B3; — B2;B1; — BailB3,

< T4 +Jiz

JZ] _ J'L]
( Buif?; + BrifZy — BBl — Buy2

Jid 4 Jid JH = Jii
<zyJ2ryZ) <51zﬂ2j +51j521> + < ) ;B2 — ﬂliﬁ?j) +

+Jyyﬁ2iﬁ2j + JzzBliﬂlj) (88)

) )+
) (512513 + BuiBs; + BuiBti + 51]521> +
)( )-

(
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Csak akkor lesz ferromagneses az alapallapot, ha a lineéris tagok elttinnek, ez akkor teljesiil, ha
S = 2y = > J8 = > JiL = 0. Az antiszimmetrikus rész a racshelyben és a Descartes-
koordinatakban vett felcserélésre is elGjelet valt, a szimmetrikus rész egyikre sem, emiatt J;{T = Jg]c;
automatikusan teljesiil (persze hasonlo Gsszefiiggések a tobbi Descartes-koordinatat tartalmazé kompo-
nensre is felirhatok). Az antiszimmetrikus része a szogekben linearis kifejezésben szerepls Osszegeknek
mindig eltinik a récs szimmetridja miatt. Ha a szimmetrikus részben a dip6l-dipol-kélcsonhatést vessziik
csak figyelembe, ez olyan jarulékot ad, amely egyrészt csak Jj,@—t befolyasolja, mert ebben a sikban talal-
hatok a spinek, mésrészt a szomszédokra Gsszegezve ez is eltiinik, azaz a ferromégneses allapot valoban
egyenstly lesz.

A tovabbiakban csak olyan tagokat hagyjunk meg, amelyek a vizsgalt vas vékonyréteg esetén is meg-
jelennek, és mindegyik tipus esetén csak azokra a szomszédokra, amelyek esetén a csatolas a legnagyobb
abszolut értékd. Diagondlis kolcsonhatas csak els szomszédok kozott legyen: Jio, Jyy, J.z, itt azt is fel-
tessziik, hogy az elsd szomszédok a diagonélis csatolas szempontjabol ekvivalensek,, ami a vas vékonyréteg
esetén a koordinatarendszer helyes megvalasztasaval elérhets. A Dzyaloshinsky-Moriya-kdlecsonhatas a
masodszomszédok kozott jelenjen meg: %(J;JZ - J;]y) = DY. Egyes szimulaciokban megengediink szim-
metrikus nemdiagonalis részt is csak az els§ szomszédok kozott (%(J;Jy + Ji3) = QY), ez ut6bbi viszont
csak perturbativ jarulékot ad, mivel a sorfejtésben vett egyiitthat6i harmadrendtek.

Ezutan kiszamolhatjuk a kiils6 térhez, illetve az anizotrépidhoz tartozoé tagokat is ebben a kozelitésben:

K.y or + K, > O-zzy ~ KD, (1 — Bt - 5§z> + Ky, B3, (89)

2 2 3 3
~BY,oi~ - (Bz(l -5 - ’2) +By(ﬁzi - - éﬁfiﬁzi) +Bz(—5u + ﬂé’)) (90)

Latszik, hogy ha a ferromagneses iranyra merdleges magneses teret kapcsolunk be, akkor az megvaltoz-
tatja az alapallapotot, hiszen itt linearis tagok is megjelentek. Viszont ha ezek nagyon kis amplitudéjuak,
illetve idGben is periodikusan véltoznak, akkor tovabbra is szamolhatunk az x irdnyt ferromagneses be-
allassal.

Irjuk fel a kvadratikus Hamilton-fiiggvényt, melybél a kizelité mozgasegyenleteket szarmaztatjuk:

2 2
H = Z (Jm( - % - %) + JyyB2ifB2; + Jzzﬁu‘ﬁlj) + Z DY (ﬁlzﬂ%‘ - ﬁljﬁ?i) +

(4,901 (,7)2
g2 2 _ B B _BA.
+ Ko Z =51 — By | + Ky Z Bai Z B, 9 5 )T ByBai — B2pri | (91)

A mozgasegyenletek ebben az egységrendszerben:

do; 1 oOH termikus « OH termikus
o — o x (-2 4 B ) — 10 X (o’i x (— 24 4 B! )) (92)
9H _ _ 9H oH
“ 90, — 056y T 35, €2 (93)

Ezeket a szogek szerint kifejtve az alabbi alakra egyszertsithetjiik:

(14 a?)dBs; = < — 2Jgz i + Z J.2P15 + Z D" By; — 2K, f1; + Byfi + BZ> dt +
(i ()2

+ <051i 0odWiz +0o0 dWiz) — a( — 2Jz2B2i + Z JyyB2j — Z Dijﬂu -
()5 ()2

—2K;B1; + 2Ky Bo; + By fBa — By>dt - 01(0521‘ 0odWiz —0oo dWiy) (94)
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(1+a®)dpy = - ( — 2JpaPoi + Z JyyB2; — Z DY By — 2K, Ba; + 2Ky Bo; + By Bo; — By>dt -
(G (J)2

(JﬂQiodWiz JOdWiQ) - ( ZJ:vzﬁlz +Z<Jzzﬁlj +ZDJ52 -
(G251 (92

—2K,p1i + Bzfi + Bz>dt — 04(0311' odWiz +0o0 dWiz) (95)

Itt 2z az els6 szomszédok szamat jeloli J,, szorzojaként, dW;, a Wiener-folyamat differencialis alakja.
A Wiener-folyamat derivaltjara (dWiq (t) = 10 (t)V/dt) teljesiilnek a fehér zajt jellemz6 feltételek: (1;q(t)) =
0, (ia(t)n;5(t")) = 6(t —t')0;;00p- A homeérsékleti zaj nagysagit o = v2a1' adja meg ebben az egység-
rendszerben. Ez méar egy linearis, allandé egyiitthatos egyenletrendszer, amelynek formalis, azaz mat-
rixalakban felirt megoldasa analitikusan kiszidmithaté. Valamivel szemléletesebb eredményt kaphatunk,
ha a csatolt racshelyek helyett attériink olyan valtozokra, amelyekben diagonéalis a matrix, egyel6re az
1,2 indexektsl eltekintve. Altalanosan az egyenlet a kivetkezd alaku, ha a racshelyekben vett indexekbdl
vektorokat alakitunk ki:
dpB = ABdt + B(dW)3 + adt + b(dW) (96)

Itt az A matrix transzlacios szimmetridval rendelkezik, igy az a Fourier-transzforméciot leiré métrix-
szal diagonalizalhato:

eikoRg eiklRO L.
1 ikoR ik R
A=VDVT, V:T errottL et i (97)

Itt k a Brillouin-zéna belsejében megengedett értékeket veheti fel, ezeket a rdcsméret, 111etve racs ti-
pusa hatdrozza meg. Legyen V* 3 = 3 a Fourier-transzformaltakbol all6 vektor (3(k;) = \F YR, e kiR
Az erre vonatkozoé egyenlet:

dB = DBdt + VI B(dW)V 3+ V adt + VT b(dW) (98)

A multiplikativ zajt tartalmazo tag az eredeti racs indexeiben diagonalis, azaz minden valtoz6 a
sajat racspontjan vett zaj x komponensével van Osszeszorozva konstanstol eltekintve, az A matrixot
diagonalizalva viszont csatoltakki valnak az egyenletek:

(VIBAW)VR), ~ > e'*ikRif o aw, (99)
7,5l
A fizikai megfontolasok miatt azonban célszerd a Fourier-transzformécios diagonalizalast hasznalni,
ugyanis a kisérletileg mérhet6 mennyiségek altalaban a Fourier-komponensekkel fejezhetSk ki. Az egy-
szeriiség kedvéért igy tegyiik fel, hogy a hémeérséklet nagyon alacsony, mivel a kitéréseket is kicsinek
tételeztiik fel, ez a kettd szorzatival ardnyos multiplikativ zaj elhanyagolhatova valik.
Az additiv zajt tartalmazé tagot atirva:

(VFb(aw)), ~ % S e kiRiaw, = dWa (k;) (100)

Belathato, hogy az igy bevezetett mennyiség derivaltja (dWe (k;)(t) = na(k:)(t)V/dt) is rendelkezik
a fehér zaj tulajdonsgaival: (1 (k:)(t)) = 0, (na(k:)(t)n5(k;) (X)) = (na(ki)(@)ns(—k;)(t)) = o(t —
t')8:i0ap- 1gy ez a tag a transzforméci6 utdn is kénnyen kezelhets, megtarthatjuk az egyenletben.

A differencialegyenlet determinisztikus, inhomogén tagjanak alakja:

(VTadt), ~ o (101)

Ez azért teljesiil, mert az eredeti egyenletekben csak olyan tagok szerepeltek az (linearis differenci-
alegyenlet értelemben) inhomogén részben, melyek térben (azaz fizikailag) homogén gerjesztést irtak le,
azaz a Fourier-transzformaltban ez csak a 0 hullaimszamon fog megjelenni.

Igy az egyenletek a kovetkezs alakuak:
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(1+a?)dBa(k;) = ( — 2JanBr(ki) + Y Teoe™ By (ki) + Y DV R By (k) — 2K, B (ki) +
(i) (4)2

+B$/3)1 (kz) + \/ﬁéioBz) dt +o0o dWZ(k?Z) — a( — ZJMCBQ(’%) +

+ Z Jyye®i B 3y (K ZD” kiR (3 (ki) — 2K, Bo (ki) + 2K, Ba(Fes) +
(G (72
+ B, (ki) — \/ﬁéi()By) dt + ao o dWy(k;) (102)
(1+a”)dbi (ki) = ( 2eaBo(ki) + Y Tyye™ o (ky) = > DYe* BB (k) — 2K, (ki) +

() (4)2
+2K, o (k;) + Bafa(ki) — \/ﬁéioBy> dt + o o dW,(k;) — a< — 2o (Ks) +

+ Y T3 (k) + Y DY e B By (ki) — 2K, 81 (ki) + BB (ki) +
() (3)2

+\/ﬁ5ioBz) dt — ao o dW,(k;) (103)

4.4. A linearizalt egyenletek megoldasa 0 hullaAmszamon

A fenti egyenleteket tigy oldjuk meg, hogy legyen a B, gerjesztés id6fiiggs (B, coswt), B, idofiiggetlen,
és By, = 0. Vizsgaljuk a 0 hullimszami komponenst - ez a kiilénboz6 récshelyeken vett szogkitérések
atlaganak felel meg -, mivel csak itt jelenik meg a kiils6 méagneses térrel vett gerjesztés. A csillapitas
miatt sejthetd, hogy a homogén egyenletek megoldasa exponencialisan lecsengé lesz, igy hossza id§ mulva
csak a gerjesztésre adott valasz jelenik meg, ami igy szintén a 0 hullimszdmra koncentralodik. A kapott
egyenletek a hullamszam indexeket elhagyva:

(14 a?)dp, = ( — 2(Jap — Juz) — 2K, + Bm>31dt +V/nB, coswtdt 4+ o o AW, — (104)
—a( — 2(Jpe — Jyy) — 2(Ky — Ky) + Bx>5’2dt + ao o dW, (105)
(14+a?)dp, = —( — 2(Jpe — Jyy) — 2K, — K,) + Bx)Bgdt +oodW, — (106)

—a( —2(Jpw — Joz) — 2K, + BI>Bldt — ay/nB, coswtdt — ao o dW,  (107)

Latszik, hogy a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas itt nem jelenik meg a racs szimmetridi miatt. Ez
azt fogja jelenteni, hogy ha csak homogén gerjesztést hasznalunk, akkor nem fogjuk tudni kimutatni,
hogy ez a kolcsonhatas hogyan véltoztatja meg a rendszer viselkedését.

El6szor keressiik a homogén egyenletrendszer megoldésat, szokas szerint exponencialis alakban:

dfs = wo1 Brdt — awgaPadt (108)

APy = —wo2Bodt — awp Brdt (109)

wor = 1557 (= 2(Jow — Jez) — 2K, + By) (110)

wo2 = 7g7 (= 2(Jux — Jyy) — 2(Ky — K) + By) (111)
B, 1 ~ et (112)

At = é( — a(wor +wo2) £ \/—4w01w02 + o2 (wor — w02)2) (113)

A csillapitas miatt latszik, hogy id6ben exponencidlisan lecseng megoldést kapunk, amelynek hatasa
eltlinik, ha elég sok id§ milva, azaz a tranziensek lecsengése utan szamoljuk ki a ferromagneses iranytol
vett eltéréseket. A gyok alatt 16vG rész altalaban negativ, mert a Gilbert-csillapitas jellemzéen 1-nél joval
kisebb szam (a ~ 0.01 —0.1).
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Vizsgéaljuk most az id6ben periodikus gerjesztésre adott vélaszt:

A ~ ~ Bz
dBs = woifidt — awgafadt + /1 T o 08 wtdt (114)
o
. N N aB,
dﬂl = —wozﬂgdt — O[(UOlﬂldt — \/ﬁl T 3 cos wtdt (].].5)
o
824, = by coswt + by sinwt, Bl,p = a1 coswt + as sinwt (116)

(1 + a2)w02 (w2 — (1 + a2)w01w02) — a?w? (UJQl + OJOQ)

aj
as . aw( —w? - (1 + aQ)w§2)
b aw? (wm + wog)
b2 w<w2 -1+ @2)w01w02)
1 B,
117
\/ﬁl o (117)

' 2
<w2 — (]. + 042)0001(4)02> + o2w? (UJOl + w02)2

A linearis differencidlegyenletek elméletébdl ismert modon a p indexszel jelolt partikularis megoldéas
egy azonos frekvencidju valasz lesz, melyen rezonanciaszerii viselkedés figyelhet6 meg. A szimulécio az
S = (m2) + (m2) — (my)* — (m.)? szérésnégyzet jellegli mennyiséget szamolja, de mivel a nevez$ mind
a négy konstans esetén azonos volt, és a rezonancia jellegét elsGsorban ez befolyasolja, a fenti képletbdl a
szimulacios eredményekre nézve is kovetkeztetéseket vonhatunk le. Eppen ezért hatarozzuk meg a nevezé

szélsGértékeit:

1
By = -1 ( (2 — T — Jyy) — 22K, — K,) £
2
j:\/( =2 (Jyy = ) = 2K,)  dw?(1- a2)) minimumok (118)
Bimaz = —% ( = 2(2J00 — o2 — Jyy) — 2(2K, — Ky)> maximum (119)

Leolvashat6 a képletbdl, hogy a minimumok, amelyek a szimulacios eredményekben, azaz reciprokot
véve cstucsoknak felelnek meg, jol elkiiloniilnek egymastol, és a tavolsagukat nem csak a rendszer jellemzsi
befolyasoljak, hanem a gerjeszts frekvencia is. A szamitasokban ezért tovabbi egyszertsitéseket vezetiink
be, amelyek a gorbe szerkezetét csak kis mértékben befolyasoljak: legyen Jyp = Jyy = J.. = J, K, = 0.
Ekkor a képletek az alabbi alakra egyszertisddnek:

At = —awqp + iwg (121)

“ wo( (1= a%)w? ~ (1+0%)°w})

as _ aw(—w2 — (1—|—a2)w§>
by 2aw3wq
b2 w(w2 — (1 + a2)w§>
1 B,
. 2\, ,2 1—a2,6 2 2 4a?w? nl +052 (122)
((1+a )Wo - 1+a20~1 ) + (1+a2)2

Itt a nevez6t mar ugy rendeztiik, hogy jobban latsszon rajta, hogyan viselkedik a kiils6 mégneses
tér (wo) véltoztatasanak hatasara. Ez a gorbealak hasonlé a csillapitott-gerjesztett harmonikus oszcil-
lator amplitudojanak gerjeszté frekvenciatol valo fiiggését leirod, négyzetes Lorentz-gorbére emlékeztets
fiiggvényhez.
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Ezutén vizsgaljuk meg a hémérsékletfiiggs részt:

dBQ = wOlﬁAldt — OZUJOQBth + 0'/ o dWZ + OZO'/ o dWy (123)
dBl = 7000232(# — ameldt + O'/ o dVVy — oza' e} dWZ (124)

Itt o/ = 1oz az atskalazott szords. Ennek az inhomogén résznek a megoldasa:

¢ ¢
BQ,termikus = %0'/((05 - 'L) / e)ur(tis) o] dWy + (Ol + Z) / eAf(tis) o dWy> + (125)
0 0
1, - b oi—s) , Lo ()
+§O' ((1 + ia) / et odW, + (1 —ic) / e ° sz) (126)
A ) to t 0
Brtermikus = iia’((a—z‘)/ M=) o g, — (a—!—i)/ A= (t=9) odWy) + (127)
0 0

t t
+i10’<(1+ia)/ e’\+(t‘s)odWZ—(1—z’a)/ er—S>odWZ) (128)
2 0 0

Ezutén ezen folyamatok varhaté értékét, illetve szorasnégyzetét kell kiszamolni, ugyanis a szimulacié
sorén kapott S mennyiség ezektdl fiigg. Mivel csak determinisztikus fiiggvények sztochasztikus integraljai
szerepelnek a kifejezésben, 4t lehet térni Ito-kalkulusra, ebben az esetben ugyanis egyszertien ugyanazt a
fliggvényt kell integralni mindkét értelmezésben. Itt a kovetkezd Osszefliggéseket alkalmazhatjuk, amikor
id6ben, illetve valészintiségszamitési értelemben vessziik a varhato értékeket:

(J3 g(s) o dW) = ([ g( =0 (129)

(fo )o dW) (fo g(s)d ) = < oth(S)d5> (130)
(e ’\it> =0 exponencialis lecsengésre (131)
(sinwt) = (coswt) =0 (132)

(sin® wt) = (cos® wt) = 3 (133)

Ebbdl a szorasnégyzetek Osszegére a kovetkezs eredményt kapjuk (a varhato érték mindkét folyamat
esetén 0):

_ w? + (1 + az)wg B? (1+ a?)o’
- 2
(O rEr=E e

Mindkét tag jol értelmezhets: az elsG a vart rezonanciaszerd viselkedést irja le, a méasodik pedig arra
vonatkozik, hogy a hémérséklet valamelyest igyekszik eltériteni a ferromagneses iranytol a spineket, a
ferromagneses irdnnyal parhuzamos kiilsé tér pedig az ezzel parhuzamos beéllast preferalja, igy az eltérés
meértékét ezek aranya, % fogja meghatarozni. Erdemes még megjegyezni, hogy a gerjesztésbol
szarmaz0 tag ardnyos a racsmérettel (n), a h6mérsékletbdl szarmazoé tag viszont nem. A szimul4cié soran
az S mennyiség kiszamolasénél viszont atlagoljuk a spinek bealldsat a récsra ((m.) = L3, 0,.), mig a

(134)

szogvaltozok Fourier-transzformaldsanal v/n-nel osztottunk (3(0) = ﬁ >, Bi), ugyanis igy kaptunk a
Fourier-térben is fehér zajt. Ez azt fogja okozni, hogy a kiilsé gerjesztés miatt megjelend tag a szimulécio
esetén fiiggetlen lesz a racsmérettsl, mig a termikus tag % szerint csokken, igy minél nagyobb racsot
vesziink, a zaj hatésa annél kisebb lesz.

A négyzetes Lorentz-gbrbe esetén a nevezd vizsgalataval kozelitGleg meghatarozhatjuk a cstcsok he-
lyét, vagyis a nevez6 minimumat, illetve a félérték-szélességet, azaz azon wy-ok tavolsagat, melyeknél a
nevez$ a minimum kétszerese:

WO, min = ivlﬁr;; w R tw (135)
Awgy = \/11_:_)‘;3'2(’(,0 — 11fi2 2% 2 20w (136)
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4.5. A linearizalt mozgasegyenletek megoldasa véges hullamszami kiils6 ger-
jesztés esetén

A Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatés ugyan az eredeti mozgésegyenletekben megjelenik, de ha 0
hullamszamu gerjesztést alkalmazunk, akkor a 0 hulldmszamon vett vilaszban mar eltiinik, pedig ez az
egyediili olyan, mely nem cseng le hosszi id§ elteltével. Az eltiinést egyrészt a racs szimmetridja ma-
gyardzza: ez okozza, hogy az egyiitthatokbol all6 méatrix diagonalizélasa Fourier-transzformacionak felel
meg, ami fizikailag azt jelenti, hogy a 0 hullamszamu gerjesztés nem tud a kvéaziimpulzus megmaradéa-
sdval mas hullamszadmi magnonokat is gerjeszteni. Masrészt azt is felhasznaltuk a szdmolas sorén, hogy
az id6ben periodikus gerjesztés is 0 hullamszamu, ami a valédi kisérletekben a mikrohullamu gerjesztés
miatt jo kozelités. A szimuldcioban ezt kétféleképpen kiiszobolhetjiitk ki: egyrészt lehetséges, hogy a
kristaly nem tokéletes, a vékonyrétegen lyukak, illetve szigetek taldlhatok, hiszen a tényleges mintakat
nem lehet tokéletesen elkésziteni. Ennek hatasara mar nem csak a 0 hullimszamu komponens gerjeszt-
het6 homogén térrel. Ezen lyukak hatasat konnyen modellezhetjiik, ha bizonyos spineket egységvektor
helyett O-ra &llitunk be, ekkor ezek nem vesznek részt a dinamikdban. Mésrészt egy szimulécié ese-
tén a gerjesztG térre természetesen tetszéleges diszperzios relaciot felvehetiink, igy véges hullamszamu
gerjesztést is létrehozhatunk. A kovetkezGkben vizsgaljuk ez utobbi hatasat a linearizélt mozgasegyen-
letekre. Persze annak érdekében, hogy ezt a szimulacidval is Ossze tudjuk vetni, sziikséges a spinek
Fourier-transzforméaltjainak idgbeli atlagat szamolni, azaz az S mennyiséget igy modositani: S(k) =
(Im2 (k)]) + (|m2(R)]) + {[m2(=k)]) + {|m2(=k)]) — {Jmy, (k)2 — (fm. (k)[)2 — (fmy (k) )2 — (jm. (—k)])?

Tehat legyen a gerjeszté tér B, = 2B, coswt cos kgr, B, = 2B, cos kgr, ahol ky a Brillouin-zénaban
megengedett hullamszam. A csatolasok, illetve az anizotropia értéke Jo, = Jyy = J,, = J, K, = 0.
Ekkor a kovetkezs egyenletekben marad meg az id6fiiggs gerjesztés:

dBQ(iko) = j(iko)ﬁl(iko)dt + iD(iko)Bg(iko)dt — Oéj(iko)ég(iko)dt + iab(iko) .
B (ko) dt + \/ﬁ% coswtdt + o’ o AW, (ko) + ao’ o dW,(+kq) (137)
(0%
dBy (ko) = —J(Eko)Bedt + iD(xko)B1(xko)dt — oJ (£ko) 1 (£ko)dt — iaD(+kg) -
R B
Bo (ko) dt — \/ﬁli = coswidt + o' o dW,(+ko) — ag’ o dW., (+ko) (138)
o
J(£ko) = ﬁ < —zJ + 2J(cos +kod:1 + cos :tko(sz) + B, — 2Kz> (139)
D(+ko) = 172 <2D sin ikoég) (140)

* [<p
[ BN 5
- =S
8, 8,
5 g
@ =t
/ \
o o
Za
-0 —1—
_6.)

6. abra. A szomszédokba mutato racsvektorok
A megfelels, szomszédos racspontokba mutaté vektorok az abran lathatok. Az idében nem lecsengs

megoldasok a kg és a —k( hullimszami komponensre jelennek meg, és ezek esetében méar a Dzyaloshinsky-
Moriya-kolcsonhatés is megmarad. Oldjuk meg a homogén egyenletrendszert:
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Ba(Eko), B1(Eko) ~ X+ (141)

A = —a(J(£ko) £ D(tko)) +i(D(£ko) + J(£ko)) (142)

Ezutan az egyenlet inhomogén részének megoldasa kovetkezik, de az id6fliggsd gerjesztésre adott vilasz
pontos értéke rendkiviil bonyolult, szamunkra viszont elég a rezonancia szerkezetét vizsgélni. Vezessiik be

a kovetkez6 egyszertisits jeloleseket: J(ko) = J(—ko) = J, D(ko) = —D(—ko) = D. Ezek hasznélataval
a szorasnégyzetek Osszeadasa utan az alabbi eredményt kapjuk (a varhato értékek tovabbra is 0-k):

(1B (ko)) + (1B (ko) 2) + (1BLo(—ko)2) + (1Bap(—Ro)[2) ~
2 2\
N (((1+a2)j2— (Lhu? + (1 +0?) D2 —2wb)> | e (ﬁ —Wﬂm) )

2 2\ ~!
(((1 —|—o¢2)j2 - (i;gsz + (1 —|—o¢2)l§2 —|—2wl§)) + 41°f(‘f22 <\/1‘*+’7 +v1 —|—o¢2f)) ) (143)

Vizsgaljuk ezeket a kifejezéseket a-ban vezets rendben, nézziik a tényezdkre kiilon-kiilon, hogy melyik
nevez$ mikor lesz minimalis, ugyanis a csicsok elég élesek, ezért ez tovabbra is megfelel6 kozelitést ad az
eredményre. Ez esetben négy minimum lesz J-vel kifejezve, melyeket dtrendezve megkaphato a B,-tdl
valo fiiggés is:

j(ko) = ( —zJ+ 2J(cos ko8, + cos koég) + B, — ZKI) (144)
Jmin = £(w — D), £(w + D) (145)
AJ ~ 20w (146)

Itt ismét megjelenik az a megkett6z6dés, amely miatt pozitiv és negativ nagysagt magneses térre is lesz
rezonancia. Ez a két csics szétvalaszthatd a szimuléci6é sordn, ha w elég nagy, ilyenkor elég csak abban a
tartomanyban elvégezni a szimuléciot, ahol az egyik csics talalhato. Erdekesebb viszont a Dzyaloshinsky-
Moriya-kolcsonhatas miatti megkett&zddés, ennek nagysagat ugyanis a rendszer paraméterei hatarozzak
meg, és nem a kiilsg tér frekvencidja. Ezen csicsok tavolsiga kozelitleg 4D sin kyd3, ami megegyezik
a kg és —ko hullamszama magnon energiakiilonbségének a kordbban szidmolt magnonspektrumban, azaz
a varakozasnak megfelelGen, ha ezzel a mddszerrel vizsgaljuk a rendszert, amely Gsszekapcsolja a kg és
—ko hullamszamokat, mindkét magnonfrekvencia koérnyékén rezonanciat kapunk. Ezek akkor lesznek
szétvalaszthatok, ha a félérték-szélesség kisebb a csucsok tavolsaganal: 4D sinkgds > 2aw. Ehhez az
sziikséges, hogy a felhasadashoz képest a csillapitas és a gerjeszt$ frekvencia ne legyen tul nagy.

Megvizsgalhaté a hémeérsékleti zajra adott valasz is, ennek id6ben el nem ting része az alabbi alaki
lesz:

(1 +a2)j20’2

(1B1,¢(ko) %) + (|Ba,e(ko)|?) + (|B1,¢(—ko) %) + (|Ba,e(—ko)[?) ~ ad(J2 - D?) (147)

Ez D = 0 esetben visszaadja azt az eredményt, amit a 0 hullamszdmu esetben kaptunk, csak ott wy
szerepelt J helyett, azaz ez is egy olyan tag, amely 1ényegében a hémérséklet és a kiils6 tér amplituddjanak
hanyadosaval aranyos. Ez azt irja le, hogy a kiilsé statikus tér névelésével egyre inkabb abban az irdnyban
allnak be a spinek, ezt a hémeérsékleti zaj egyre kevésbé tudja ellenstilyozni.

4.6. Perturbaciészamitas a szimmetrikus nemdiagonalis csatolasra

A linearizalt egyenletekkel valoé szamolas utan vizsgaljuk meg a szimmetrikus nemdiagonalis rész
hatasat is. Lattuk, hogy ha az energiat magasabb rendben fejtjiikk sorba, akkor ez egy harmadrendi
jarulékot okoz:
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AH =Y -QY (ﬂziﬁ%j + Boif3; + Bo;i B + szﬁéi) (148)
(4,5)1
Ha a mozgasegyenleteket is magasabb rendben fejtjiik sorba, akkor ennek a derivaltjabol is lesznek
megmarado, szogekben masodrendi tagok:

S =~ 2, @Y (Bh + 83+ 2&;5%) (149)
T =~ L 207 B2 B (150)

Ha tovabbra is feltételezziik, hogy a szogkitérések kicsik, akkor ezek a tagok perturbécioként kezelhet&k
a linearis egyenletben. Ezen perturbécio hatasa féleg akkor lehet érdekes, ha maga a Dzyaloshinsky-
Moriya-kolcsonhatas nem jelent meg a valaszfiiggvényben, de arra szamitunk, hogy esetleg egy ilyen
tipusi csatolas mégis hozhat valamilyen lathato valtozast. Igy vizsgaljuk azt az esetet, ahol a racs
szabalyos, és csak térben homogén gerjesztés van. Ilyenkor a klasszikus perturbaciészamités modszere
szerint jarhatunk el: elgszér megoldjuk a linearizalt egyenleteket, majd ezen nulladrendd megoldast
behelyettesitve a perturbaciés tagba, azt magat gerjesztésként kezelhetjiik a lineéris egyenletre nézve, igy
kapunk egy jobb kozelitést az egyenlet megoldasara.

A linearizélt egyenletek a Fourier-komponensekre &ttérve szétcsatolodnak, igy tovabbra is ezekben a
véltozokban érdemes szamolni. Ezért a perturbécios tagot is fejezziik ki ezekkel a Fourier-komponensekkel.
A Kk hullamszamua komponensekre (51 (k), S2(k)) vonatkozo egyenletek esetén a megjelend tagok a kovet-
kez6 alakuak:

—sz

ZZQU (51] + B3 + 252J521> N 72622 ((/51 KBk — k) + Ba(k)Ba(k — k/)>

(i

. ( COS k51 — COS k62> + 252 (k/)BQ(k - k}/)

.<cos k'8, — cos k’62>) (151)
72kR
Z%:QQ Ba;Bri—— T %4@% Ba (k)51 (k — k')(cos k'8, — cos k'@) (152)

* &
1~ D
S S
g, 8, .
J'}Q J-) Q
a =
Je g
= -
AZa
-p e—1—
B0

7. abra. A szomszédokba mutato racsvektorok
A fenti szamolasban kihasznéltuk, hogy a dipolusok kozotti kolcsonhatasbol szarmazé csatolésnak

az abran lathato szimmetridja van. A perturbéiciobdl az a tag lesz érdekes, amelyet kiilsG gerjesztés-
ként értelmezve, a ra adott valasz hosszi idére atlagolva is megmaradoé jarulékot ad. A linearis egyenlet
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megoldasabol igy csak azokat a tagokat vessziik figyelembe, amelyek az eredeti kiils§ gerjesztésre (a val-
tozé mégneses térre) adott valaszt tartalmazzak, mert a homogén differencidlegyenlet megoldasa minden
komponensre idében exponencialisan lecseng. Igy a perturbacio kifejezésében csak a 0 hullamszamu kom-
ponenseket érdemes megtartani: k' = 0,k = k' = 0. Viszont ekkor a cos-t tartalmazo6 tagok (amelyek a
csatolas szimmetridja miatt jelentek meg) 0-va teszik a kifejezést, azaz a perturbacioszamitas elsé rend-
jében ez nem fog olyan gerjesztésként hatni a rendszerre, melyre adott valasz hosszi idén 4t megmarad.
Ugyanez elmondhaté magasabb rendekben is, mert ott ismét csak exponencialisan lecsengé megoldasokat
lehet majd a kifejezésbe helyettesiteni.

Osszességében tehat elmondhato a linearis kozelitésben, hogy idéfiiggs kiilss gerjesztés hianyaban a
ferromagneses iranytol vett szogkitérések id6ben exponencidlisan lecsengenek, kivéve egy tagot, mely a
hémérséklet és a ferromagneses irdnnyal parhuzamos effektiv tér hanyadosaval ardnyos, azaz egyediil a
hémeérséklet hoz létre némi rendezetlenséget a rendszerben. Idében periodikus, a ferromagneses iranyra
merGleges, de térben homogén gerjesztés esetén a ferroméagneses irannyal parhuzamos statikus tér val-
toztatasdnak fiiggvényében rezonanciaszeri viselkedés figyelheté meg. Ennek a rezonancianak az alakja
nem fligg sem a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas értékétol, sem a dipolusok kézotti kolesonhatés (per-
turbécioként kezelt) nem diagondlis részétdl, ezek hatasa ugyanis tokéletes racsban kiesik. Ha viszont a
gerjesztés véges hullamszami, vagy a racsban lyukak vannak, a rezonancia alakja megvéltozik, igy ezen
paraméterek hatésa is kimutathato.
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5. Szimulaciés eredmények

5.1. Gerjesztés homogén magneses térrel

A fenti elméleti szdmitasokat a tovabbiakban Osszevetjiik sajat szimulécios eredményeinkkel. A kiin-
dulési modell legyen a vasrétegnek megfelel6 centralt téglalapracs, a skalar Heisenberg-modellnek megfe-
lelGen els6 szomszédok kozotti ferromégneses csatolassal. Ezen csatolés értékét egységnyinek vélasztottuk
az egyszerilség kedvéért: J = —1. Minden szimulaci6 esetén sziikség volt egy K, > 0 értékid anizotro-
pia konstansra, kiilonben a kétdimenziés rendszer nem tudna ferroméagnesesen rendezddni, és ez kijeloli
a rendezGdés iranyat is. Ezt az alapmodelllt bizonyos szimulaciok esetén kiegészitettiik Dzyaloshinsky-
Moriya-kolesonhatéassal (D), szimmetrikus nemdiagonalis csatolassal (Q), illetve eltérs diagonélis csato-
lasi elemekkel is (Jyy, Jyy, J22). Az igy kapott eredményeket Gsszehasonlitva skalar Heisenberg-modellre
vonatkozokkal megvizsgilhatd ezen paraméterek hatdsa a szimulaciobol szamolt mennyiségekre. A szi-
mulaciét minden esetben a ferromégneses alapallapotbol inditottuk, mivel tudtuk, hogy ett6l nem nagyon
fog eltérni, azonban véletlenszert kezdeti beédllasnél tovabb kellett volna varni, hogy egy ehhez hasonlé
allapot alakuljon ki. A vizsgalt rendszer mérete 32 x 32 atom volt, periodikus hatérfeltétellel. A korabban
emlitettek szerint a termikus zaj hatésa csokkenthets a racsmeéret novelésével (legalabbis az egyenletek li-
neéris kozelitésében), viszont a szamolasi id6 is né ebben az esetben, ezért ezt a racsméretet valasztottuk,
hogy nem tul hosszt szamolési id6 utan kevéssé zajos eredményeket kapjunk. A szimulaciébol szamolt
mennyiség S = (m2) + (m2) — (m,)* — (m.)?, ennek értékét vizsgaltuk a B, homogén, statikus méagne-
ses tér valtoztatasa mellett, mikozben &allandé frekvencidji, erre merdleges iranyu, kis amplitadoja B,
teret is alkalmaztunk. Varakozasunk szerint az S — B, grafikonokon megfigyelhets az a rezonanciagorbe,
melynek képletét a linearis kozelitésben meghataroztuk.

A kis amplitadora azért volt sziikség, hogy a rendszer ne nagyon térjen el a ferromagneses alapalla-
pottdl, ugyanis ekkor a linearis kozelités nem érvényes: példaul a spinek normaltsiga miatt (mi) + <m§> +
(m?) =1, igy az S ~ % (itt (my) ~ (m.) ~ 0) mér lényegében olyan rendszert ir le, amelyben a spinek
teljesen Ossze-vissza allnak . Ezért B, értékét célszert volt ugy beallitani, hogy S < 0.1 maradjon a teljes
szimuléci6 soran.

Egy maésik kérdés volt a gerjeszts frekvencia, illetve a Gilbert-csillapitds megvalasztasa. A linearizalt
egyenletbdl azt kaptuk, hogy minél nagyobb a gerjeszté frekvencia, annal nagyobb kiils6 magneses térnél
kapjuk a csiicsot, azaz a hémérséklet hatasa annal kisebb lesz. Ezt a hatést szintén erdsiti, ha az
anizotropia értékét nagynak valasztjuk, ugyanis ez is stabilizdlja a ferromagneses beallast: a linearis
kozelités szerint folyamatosan bekapcsolt, —2K, nagysagi homogén térrel ekvivalensen viselkedik. Ha
a csillapitas is nagy, az a vonalszélességet noveli, igy elég ritkdbban felvenni a mérési pontokat, azaz
nagyobb lépésekben valtoztatni a méagneses teret. Masrészt ez noveli a homogén egyenlet megoldasanak
lecsengési sebességét is (az exponens aranyos volt a-val), igy kevesebb id6 utan ugy lehet venni, hogy a
tranziensek méar lecsengtek, azaz el lehet kezdeni az atlagolést.

Azonban héatranya is van annak, ha csak nagy méagneses tereknél tudunk mérni, ugyanis lehetséges,
hogy az érdekes véltozasok kis magneses térnél, illetve gerjeszts frekvencidnal kovetkeznek be. Ennek
eléréséhez azonban csokkenteni kell a csillapitast, illetve az anizotropiat is, viszont mindkét 1épés insta-
bilabba teszi a rendszert, jelent&sen névelve azt az id6t, amit az atlagolas el6tt, illetve az alatt el kell
tolteni. Ha nem elég sokaig atlagolunk, akkor a ténylegestsl lényegesen eltérs gérbéket kaphatunk. Ez a
legegyszertibben gy mutathato ki, ha ugyanazon tartomanyon elvégezziik a szimulaciét a magneses teret
felfelé, illetve lefelé valtoztatva is. Ha a két gorbe jelentGsen eltér, akkor egyértelmi, hogy az atlagolas
eltti, illetve az alatti id6 tul rovid. A nagysagrendek érzékeltetésére: o = 0.05, K, = —0.1 értékek
mellett a szimulaciok soran elég volt 150 idGegységet varni az atlagolas el6tt, és 350 idGegységig atlagolni,
hogy jo statisztikdja gorbéket kapjunk. Ha viszont az o = 0.01, K, = —0.05 értékeket hasznaltuk, akkor
maér csak 1500 idSegység eltelte utan, tovabbi 1500 idSegységre torténs atlagolassal kaptunk jo eredményt,
azaz a szimulacios id6 hatszorosara nétt (ez valds idében 1, illetve 6 napot jelent kozelitSleg).
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8. dbra. A kapott gerjesztési spektrumok Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatés nélkiil, azzal egyiitt (D =
0.1), illetve szimmetrikus nemdiagonéalis csatolassal (J, = —0.01), valamint ugyanezek a diagonélis
elemek megvaltoztatasaval (Jyp — Jyy = Juz — Jo» = —0.03, a tobbi paraméter J = —1, w = 0.5,
a =005 T=001, K, = —0.1)

Elgszor vizsgaljuk meg, mi lesz a csatolasi paraméterek megvaltoztatasdnak hatasa. Az itteni ered-
meény igazolja a linearis kozelités azon joslatat, hogy 0 hullamszamu gerjesztés esetén sem a Dzyaloshinsky-
Moriya-kolesonhatas (D01 szimulacio), sem a még ezen feliil bekapcsolt szimmetrikus nemdiagonalis csa-
tolas (DO1xy szimulacié) nem hoz létre lényegében semmilyen valtozést a gorbe alakjaban az eredeti
(DO0) szimulaciohoz képest, a racs szimmetridja miatt. Ezek esetén a csics helye nagyjabol 2| K| = 0.2
értékkel van eltolodva a gerjeszt w frekvencidhoz képest, ez is megegyezik a linearis modell joslataval:
ez pontosan a 0 hullimszamu magnon energidja. Ha a diagonalis elemeket megvaltoztatjuk (J indexi
szimulaciok), akkor a cstcs eltolodik, mégpedig szintén a linearis modell joslatanak megfelels mértékben:
az eltolas kozelitéleg —z(Jzz — Jyy) = —0.12, ahol z = 4 az els6 szomszédok szama.
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9. abra. A kapott gerjesztési spektrum Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas nélkiil, az illesztett gorbével
(J=-1,w=05, a=0.05T=0.01, K, = —0.1)

A
(Bo—E)?—a3 ) +afu?
a lineéris kozelitésben kapott eredményhez. Ugyan itt mind a szamlélot (A), mind a hmérsékleti hatteret
(C) konstansnak vettiik, de ezek elég lassan véltozé fliggvények, és a linearis kozelités nem egzakt, igy
ezzel kisebb hibat vétiink, mintha egy bonyolultabb nemlinearis fliggvényt probalnank illeszteni. A tobbi
paraméter jelentése: F a 0 hullimszami magnon energidjanak —1-szerese, xg a gerjeszté frekvencia, w
a félérték-szélesség. Ezek a linearis kozelitésben, a-ban legalacsonyabb rendben 2K, = —0.2, w = 0.5 és
2aw = 0.05 értéket vesznek fel. Mivel a kifejezésben az utobbi harom paraméter Gsszegei, illetve szorzatai
szerepelnek, ezért az illesztés nagyon érzékeny az értékiikre. Ezért E értékét az illesztésnél —0.2 értékre
rogzitettiik, ugyanis ez az eltolds kdnnyen leolvashat6 az dbrarodl, és igy a cstcs helyén, illetve a félérték-
szélességen vizsgalhatjuk a linedris kozelités pontossagat. Az illesztés a paraméterek értékére a kivetkezs
eredményeket adta, az dbran lathaté médon elég pontosan illeszkeds gorbe mellett:

, ez ugyanis hasonlit

A szimulécios adatokra az alabbi gorbét illesztettiik: S = C+ (

érték hiba
2,44E-05 | 2,27E-07
0,2 0

0,00639 | 3,91E-05
0,04929 | 2,59E-04
7o | 0,50425 | 7,41E-05

SHESIIS[ S

Itt z¢ és w nagyon jo kozelitéssel megegyezik a linearis kozelitésbél szamolt értékkel.
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10. abra. A csucs helye és a félérték-szélesség a gerjeszt$ frekvencia valtoztatasanak fiiggvényében (w =
0.4—1.2)

Ezutan a szimulaciot elvégeztiik kiilonboz6 gerjeszts frekvencidk mellett is, azt 0.4 és 1.2 kozott val-
toztatva 0.1 nagysagi lépésekben. Minden esetben a fenti gorbét illesztettiik a szimulacios adatokra
az E = —0.2 érték rogzitése mellett. Ekkor az xy paraméternek lényegében meg kell egyeznie w-val, a
w félérték-szélesség pedig 2aw = 0.1w értékd a linearis kozelitésben. Ezért egyeneseket illesztettiink a
mért adatokra a gerjeszt$ frekvencia fiiggvényében, és a tablazatokbol lathatéan jo kozelitéssel O ten-
gelymetszeti, 1, illetve 0.1 meredekségii egyeneseket kaptunk. Az is a linearis kozelitést igazolja, hogy a
Dzyaloshinsky-Moriya-kélcsonhatéas nélkiil (D0 szimulacio), illetve annak 0.1-es értékénél (D01 szimulé-
cio) felvett gorbekbdl szarmaztatott egyenesek kozott lényegében semmi kiilonbség nincs, adott gerjesztési
frekvencia esetén a két kiillonbo6z6 szimulaciobél szamitott értékekre illesztett gorbék w, illetve xg para-
méterei a legtobb esetben hibahatéron beliil megegyeznek.

o D=0 D=0.1

érték hiba érték hiba,

metszéspont | 0,0076 | 1,26E-04 0,0075 | 1,29E-04

meredekség | 0,9936 | 1,86E-04 0,9936 | 1,86E-04
w D=0 D=0.1

érték hiba érték hiba

metszéspont | -0,0013 | 4,94E-04 | -1,79E-04 | 4,98E-04

meredekség | 0,1011 | 7,76E-04 0,1000 | 7,71E-04
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11. abra. A kapott gerjesztési spektrumok Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatéas nélkiil, illetve azzal egyiitt
(D = 0.1) alacsonyabb gerjeszt6 frekvencia, illetve csillapitas mellett (J = —1, w = 0.2, « = 0.01,
T =0.01, K, = —0.05)

Elvégeztiik a szimulaciot ugy is, hogy csOkkentettiik a gerjeszts frekvenciat és a csillapitast. Ah-
hoz, hogy w értékét lényegesen csokkenteni tudjuk, érdemes volt a K, anizotrépia konstanst is kisebb
abszolut értékire (—0.05) allitani, ugyanis ez befolyasolja, hogy a rezonancia helye mennyire tolodik el
a gerjeszt$ frekvenciatol. Erre a szimulaciéra azért volt sziikség, mert elképzelhetének tartottuk, hogy
részletesebb felbontas mellett esetleg mégis megjelenik a gorbék alakja kozott eltérés a Dzyaloshinsky-
Moriya-kolcsonhatas kovetkeztében. De az abrardl leolvashatd, hogy a linearis kozelités itt is helyes
becslést adott a rendszer viselkedésére, hiszen a két gorbe tovibbra is 1ényegében egyforma.
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5.2. Gerjesztés inhomogén magneses térrel

A homogén térrel végzett gerjesztés ugyan visszaadta a lineéris kozelités eredményét, azonban éppen
ezért nem tudta kimutatni a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatéas kovetkezményét a rendszer viselkedé-
sére nézve. A programot ezért gy modositottuk, hogy a gerjeszté frekvencia és hullaimszam egymastol
végezni. Ezutdn a program bemenetében meg kellett adni a vizsgdlandd ko hullamszamvektort. Fz-
utdn a program moédositotta ezt a megadott hullimszamvektort a legkozelebbi olyan értékre, amely a
Brillouin-zénaban megengedett, azaz amelyre a cos kor fiiggvény periodikus lesz, ha r-et eltoljuk a teljes
racs méretével. Erre azért volt sziikség, mert tovabbra is periodikus hatarfeltételt hasznaltunk, illetve
a linearizalt egyenletek levezetésénél is lattuk, hogy pontosan az ilyen hullimszami komponensek je-
lentek meg. Ezutdn minden pontban kiszdmolta a program a statikus, illetve id&fiigg6 magneses teret,
az amplitudot a fenti cos kor fazisfaktorral beszorozva, majd lefuttatva a szimulaciot. A statikus tér
amplitadojat tovabbra is adott 1épésekben valtoztattuk, mig a frekvencia allandé maradt. A szimuléci-
6bol szamolt mennyiség itt az (m(ko)) = (>, cos (koR;)o;) képlettel definialt cos-transzformalt, illetve
a négyzetre emelt kifejezés atlaga volt (az atlagolast itt idében kell elvégezni). Ebbdl definidltuk az
S(ko) = (m2(ko)) + (mZ(ko)) — (my (ko)) — (m.(ko)) mennyiséget, amely a linearis kozelitésben sza-
molt, ko és —ko Fourier-komponenst 3 szogeket is tartalmazza, igy a varakozas szerint az ott ismertetett
gorbealakot kell kapnunk ra.
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12. abra. A kapott gerjesztési spektrumok Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas nélkiil, 0 hullamszamnal,
illetve minimélis hullamszamnal (J = —1, w = 0.5, « = 0.05, T = 0.01, K, = —0.1)

Elvégeztiik a szimuléciét Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatés nélkiil, 0, illetve minimélis y iranyt hul-
lamszam esetén (DOky0, illetve DOky01 szimulaciok), mert a spektrumban y irdnya hullamszamok esetén
varunk felhasadast, ha a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatést is bekapcsoljuk. A minimaélis hullamszam
értéke ﬂaky = 27?%, ahol a a racsallandd, mert tovabbra is 32 x 32-es racson végeztiik a szimulaciot.
Itt megfigyelhetd a cstcs eltoloddsa (ennek értéke a linedris kozelitésben 4(1 — cos Fak,) = 4(1 — cos 7)),
ami annak a kovetkezménye, hogy itt egy nagyobb energidji magnont gerjesztiink, hiszen a gerjesztési
energia w — By mar a linedris kozelitésbdl szamolt eredmény alapjan.
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13. abra. A kapott gerjesztési spektrumok Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatéas nélkiil, illetve azzal egyiitt
(D = 0.1) minimalis hullamszdmnal (J = —1, w = 0.5, « = 0.05, T'= 0.01, K, = —0.1)

Ezutan elvégeztiik a szimulaciot ugy is, hogy a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatéast is figyelembe
vettiik (DO1kyO1 szimulacio). Itt is a linearis kozelitéssel jol egyezs eredményt kaptunk: a csics két részre
hasadt, melyek tavolsaga nagyjabol 4D sin 21%. Igy itt mar valoban sikeriilt kimutatnunk azt a kiilonbséget,
amelyet a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatés az ellentétes irdnyban haladé (ellentétes hullimszamhoz
tartozo) magnonok energidja kozott hoz létre.
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5.3. Gerjesztés homogén magneses térrel, rendezetlen racs esetén

A mozgasegyenletek linearis kozelitésének megoldasakor emlitettiik, hogy az okozta 0 hullamszamon
a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsdnhatéas elttinését, hogy a racs teljesen szabéalyos volt, viszont ha néhany
racspontrol hidnyoznak atomok, akkor ez a viselkedés megvaltozhat. Ezért készitettiink egy olyan progra-
mot, amely képes beolvasni a racson a spinek beallasat (ezt az eredeti spindinamikai program is el tudja
végezni, hiszen annak a kezdeti konfiguraciojat is be lehet olvasni f&jlbol), majd egy véletlenszerten ki-
valasztott racspontbdl indulva, elsé szomszédokon athaladva felépit egy spinekbdl allé cseppet, melynek
méretét a program bemenetén allithatjuk be, majd a csepp minden elemén a spinek értékét 0-ra allitja.
Mivel a kimenet ugyanolyan formajt, mint a bemenet, ezt a spineket kinullazé programot t6bbszor egy-
maés utan lefuttatva, a racson tobb kiilonallo, kisebb-nagyobb cseppet lehet 1étrehozni, melyeken a spinek
értéke 0 lesz. Utdna a kapott racsot meg lehet adni a spindinamikai szimul4ciés program kezdeti konfi-
guracidjaként, és mivel a 0 nagysigu spinek nem hoznak létre effektiv teret a tobbi racsponton, ezzel el
lehet érni azt a hatést, amit az ezekrdl a racspontokrol hianyzo atomok okoznak. A szimulécids program
mindig megprébalja lenormalni a spineket, ha a magneses tér amplitidéja vagy a hémérséklet valtozik
(erre a numerikus szdmolas hibai miatt van sziikség), ezért ezt a normélast ugy kellett megvaltoztatni,
hogy a 0 nagysagu spineket ne vegye figyelembe. A szimulaciot itt is el lehet ezutdn ugyanugy végezni,
mint a szabalyos récs esetén: adott frekvenciaju, id6ben periodikusan valtozo B, tér mellett a kiindulasi
ferroméagneses beéllas irdnyéval parhuzamos B, tér amplitad6jat valtoztatva. A szimulaciobol szerzett
abrézoland6 mennyiség itt is S = (m2) + (m2) — (m,)?® — (m.)?, csak azt kell figyelembe venni, hogy a
spindinamikai program nem érzékeli a 0 értékre beéllitott spineket, ezekkel viszont nyilvan nem érdemes
szamolni az atlagolas soran, igy az atlagokat utolag kell atskalazni annak megfelelGen, hogy ténylegesen
hény spin volt a rendszerben.
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14. abra. A kapott gerjesztési spektrumok Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas nélkiil, ha a spinek koziil
50 véletlenszertien ki van nullazva, illetve szabalyos racsban (J = —1, w = 0.2, « = 0.01, T = 0.01,
K, = —0.05)

Az eredeti 32 x 32 spint tartalmazo racsbol igy kivalasztottunk véletlenszertien 10 darab, 5 — 5 spinbdl
all6 cseppet, melyeken kinullaztuk a spineket, és lefuttattuk a szimulaciét az eredeti skalar Heisenberg-
modellre. Ha az S mennyiséget a nem 0 spinek tényleges szimét ismerve szamitjuk a fenti modon, akkor
lényegében teljesen ugyanolyan spektrumot (DOlyuk szimulaci6) kapunk, mint szabélyos racs esetén (DO
szimulacio), ahogy az az abran is latszik.
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15. dbra. A kapott gerjesztési spektrumok Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas nélkiil, azzal egyiitt (D =
0.1), illetve szimmetrikus nemdiagonalis csatolassal (J,, = —0.01), ha a spinek koziil 50 véletlenszertien
ki van nullazva (J = -1, w = 0.2, « = 0.01, T = 0.01, K, = —0.05)

Maés lesz viszont a helyzet, ha a csatoldasban Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsénhatast (D01 szimulécio),
illetve e mellett szimmetrikus nemdiagonalis csatolast, azaz dipolusok kozotti kolesonhatast (DO1xy szi-
mulacio) is figyelembe vesziink. A csics helye ugyan nem valtozik lényegében, viszont a Dzyaloshinsky-
Moriya-kolesonhatés kovetkeztében a cstcs alacsonyabb és szélesebb lesz. Mivel a kiszélesedés alapvetGen
a magasabb frekvencidk irdnyaban jelenik meg, azt a kovetkeztetést is le lehetne vonni, hogy abban az
irdnyban a gdrbén valamilyen kisebb cstics vagy véll alakul ki, de ennek jelenléte az itteni felbontéas mellett
nem &llapithaté meg biztosan.Ebben az esetben nincs elméleti képletiink a kapott pontokra illesztendd
fiiggvényre, de mivel az a D = 0 esetben lényegében visszaadta a tokéletes racsra kapott eredményt, ezért
alkalmazhatjuk az ottani probafiiggvényt, és annak paramétereit hasonlithatjuk Gssze a Dzyaloshinsky-

Moriya-kolcsonhatas nélkiili, illetve azt tartalmazo esetre. Ez a fiiggvény S = C + ((B E)ZA 2) —y
z— —xg +z0w

ahol F értékét ezuttal 2K, = —0.1 értéken rogzitettiik az illesztés pontositasa érdekében. Ekkor a linearis
kozelités szerint a cstcs helye 2o = w = 0.2, a félérték-szélesség pedig w = 2aw = 0.04. A szimulaciot
elvégeztiik négy kiilonb6z6 bemeneti fajl esetén, melyek abban kiilonboztek, hogy mely spinek voltak
kinullazva. Az illesztési paramétereket az alabbi tablazat tartalmazza, melybdl leolvashatd, hogy a cstcs
helye alig valtozik, a szélessége viszont mindenképpen 10 — 20%-kal nagyobb a Dzyaloshinsky-Moriya-
kélcsonhatést nem tartalmazo esetnél. A csics helyének illesztési hib&ja mindenhol kisebb 5-1075-nél, a
félérték-szélesség esetében pedig 1.3 - 10~ 4-nél.

bemeneti fajl sorszama D=0 D =0.1
i) w i) w
1] 0,20249 | 0,0045 | 0,20266 | 0,0058
2 | 0,20248 | 0,0045 | 0,20308 | 0,0048
3| 0,20250 | 0,0044 | 0,20274 | 0,0050
4 | 0,20244 | 0,0045 | 0,20266 | 0,0058
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16. abra. A csucs helye és a félérték-szélesség a gerjeszt$ frekvencia valtoztatasanak fliggvényében (w =

0.175 — 0.3)

Ezutén adott bemeneti fajl mellett elvégeztiik a szimulacidt ugy, hogy a gerjesztd frekvencia értékét
valtoztattuk 0.175 és 0.3 kozott, 0.025 nagysagiu lépésekben. Konnyen leolvashaté, hogy a cstcs helye
ebben az esetben sem fiigg attol, hogy van-e Dzyaloshinsky-Moriya-kolesonhatéas, és a linearis kozelitésbdl
kapott eredménnyel (zy ~ w) is j6 egyezést mutat, ez az illesztési paramétereket tartalmazo tablazat is
tartalmazza. Viszont az idedlis racson végzett szimuldcidkhoz képest 1ényeges valtozas, hogy a félérték-
szélességben jelent@s eltérés van a két eset kozott, a csatolasi tenzor antiszimmetrikus része érzékelhetd

vonalkiszélesedést okoz.

o D=0 D =0.1
érték hiba érték hiba
metszéspont | 0,00462 | 7,27E-05 | 0,00447 | 4,81E-05
meredekség | 0,9894 | 2,83E-04 | 0,9911 | 1,94E-04
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5.4. Dinamikus struktiarafaktor

A fentiekben ismertetett mdodszer képes arra, hogy egy hullamszamon - jellemzGen ez a 0 hullamszam
-, illetve rogzitett gerjesztési frekvencidn vizsgalja a rendszer viselkedését, egy szoérasnégyzet jellegii S
mennyiség kiszdmitasanak segitségével. Szélesebb hulldmszam-, illetve frekvenciatartomanyban is végez-
hetiink egyszerre szimulaciot, ha a fenti mennyiség helyett a teljes idGbeli és térbeli korrelacios fiiggvényt,
illetve ennek Fourier-transzformaltjat szamoljuk, utébbi mennyiség neve dinamikus struktarafaktor. Ez
a korrelacios fiiggvény nagy jelentGséggel bir példaul fazisatalakulasok vizsgalatanal[20], melyek kozelé-
ben univerzalis kritikus viselkedést mutat. Szorasi kisérletek esetén pedig a dinamikus struktiurafaktor a
szorasi amplitidonak feleltethetd meg, melynek abszolut érték négyzete a szort intenzités. A korrelécios
fliggvény a = z,y, z indext komponensét a kovetkez6 modon definidljak egy réacs esetén:

Ca(Ri = Rj,t) = (0ia(t)0a(0)) = (0ia(t)) {750 (0)) (153)

Itt a () jelolés sokasagatlagot jelent, amely gyakran helyettesithetd idGatlaggal olyan értelemben, hogy
nagyon hosszu idejd szimulaciokat felosztanak révidebb szakaszokra, és azokra szamoljék a fenti mennyi-
ségeket, majd ezek kozott atlagolnak. Mivel az altalunk hasznélt szimulacios programban a spinek hossza
a differencidlegyenlet numerikus megoldésa koézben véltozik, ami nem kedvez a hosszu idejl szimulaciok-
nak, mi ténylegesen sokasdgatlagot szamoltunk, azaz ugyanabbol a kezdeti feltételbsl tobbszor lefuttattuk
a szimulaciot, a véletlenszam-generator kezdeti értékének valtoztatasa miatt kiillonb6z6 eredményekkel.

A dinamikus strukturafaktor definici6ja:

Sa (k:, w) = Z e (Ri—Ry) giwt oy (Ri - R;, t) (154)
W45t

Itt eredetileg id6ben folytonos a Fourier-transzformécio, de a szimulécio csak diszkrét id6pontokrol
ad eredményt, igy a fenti kifejezésben ezt is diszkretizaltuk. Fontos megjegyezni, hogy a fenti kifejezés a
racsvektorokra kétszeres 0sszegzést tartalmaz, amelyrél a valtozoé eltolasival beldthatd, hogy egy Fourier-
transzformacionak és egy racsra vett osszegzésnek (atlagolasnak) felel meg. Ha bevezetjiik a spinek térbeli
(6a(k,t) =3, e*Rig;,), illetve térbeli és id6beli Fourier-transzformaltjat (5, (k,w) = >, ™64k, t)),

akkor a fenti kifejezés a kovetkezd alakra hozhato:

Sa (k,w) = <&a(k7w)5—a(k7t = 0)> - <&a(k7w)><6a(k7t = 0)> (155)

Ez a mennyiség a dolgozat targyat tekintve azért hasznos, mert kapcsolatba hozhaté a magnonspekt-
rummal. Tegyiik fel ugyanis, hogy csak egy rogzitett k hullamszamu és w frekvenciaju magnon van a
rendszerben, amely a spineket az x irdnyu ferromagneses beallas koriili kis amplitiudoju kérmozgasra
kényszeriti: o(R;) = 00 + Aoy cos (kR; — wt) + Ao sin (kR; — wt), ahol Aol = Ag? = Ao? a kis
kitérés és oo egy helytdl fiiggetlen mennyiség, a ferromagneses iranyba es6 komponense a spineknek.
Els6ként a térbeli Osszegzést elvégezve az alabbi eredményt kapjuk:

> o(R)o(Ri+AR) =) o} + Ao cos (AR — wt) (156)
K3 K3

Ezen a kifejezésen jol latszik, hogy a Fourier-transzformaéltja csak bizonyos hullamszamon, illetve frek-
vencian jelenik meg. Persze a valésagban egyszerre t6bb magnon lesz a rendszerben, ez a moédszer viszont
alkalmas arra, hogy a sokasagatlag elvégzése utan kimutassa ezeket, ugyanis a dinamikus strukturafak-
torban a csticsok pont ezeknél a megfelel hullamszam-frekvencia-paroknal fognak megjelenni.

A fentiek ismeretében a spindinamikai programhoz készitettiink egy kiegészitést, amely a fajlba kiirt
spinkonfiguracidkon elvégzi a Fourier-transzforméciot. Ehhez adott hémérsékleten tobb futast kell vé-
gezni, hogy a sokasagitlag elvégezhets legyen, de ezt a funkcidét mar az eredeti program is tartalmazta,
ugyanis kordbban fazisatalakulasok vizsgalatara is hasznaltuk, ahol a kritikus pont kézelében 1év6 nagy
zajt tobb futas elvégzésével valamennyire csokkenteni lehetett. A Fourier-transzformalt elsGsorban a kis
frekvenciatartomanyban érdekes, egyrészt mivel a linearis kozelitésbol szamolt spektrum valdszinileg ott
kozeliti a ténylegeset, masrészt mert alacsony hémérsékleten a nagyobb energiaji magnonok sokkal kisebb
szadmban (S, (kaw) vizsgalatakor kisebb amplitadéval) jelennek meg. Ezért elégséges ritkdbban kiirni a
spinkonfiguraciokat, hiszen az id6kiilonbség és a maximalis frekvencia kozotti Osszefliggés 2mwmar At = 1.
Ugyanakkor elég hosszt ideig kell végezni a szimulaciot, hogy a frekvenciatérben megfelels legyen a fel-
bontés, az erre vonatkozo Osszefliggés 2m Awt e = 1.
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17. abra. A kapott strukturafaktor Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatés nélkiil az y irdnya hullimszam,
illetve a frekvencia fiiggvényében (J = —1, a = 0.05, T = 0.01, K, = —0.1, k, = 0), a piros pontok a
linearis kozelitésbél kapott spektrumot jelzik

A szimulacié, majd a Fourier-transzforméacio elvégzése utan ezuttal is azt a mennyiséget dbrazoltuk,
amely a ferromagneses x iranytol valo eltérést jellemzi, azaz az y és z irdnyu szoérasnégyzetek 6sszegét: S =
1Sy (k,w)|*+1S. (zk . A szimulaciokat t,,q, = 1000 idSegységig végeztiik, igy a frekvenciatérben vett
felbontas Aw = 1505, s az eredményeket At = 1 idGegység eltéréssel irtuk ki fajlba, ennek kovetkeztében
a megengedett frekvenciaértékek 0 és 2w, vagy eltolva —m és m kozott helyezkednek el, az ennél nagyobb
frekvenciak visszatiikrézédve jelennek meg az abran.

A fenti abrakon a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatés nélkiili esetben elvégzett szimulacié eredményei
latszanak. Csak a k, tengely mentén haladva felvett komponenseket abrazoltuk (k, = 0), mert a sza-
molt magnonspektrumban ilyen irdnyban jelenik meg eltérés, ha a Dzyaloshinsky-Moriya-kdlcsonhatést
is figyelembe vessziik. A szintvonalas abran jol kovethets, hogy a frekvencia fiiggvényében milyen hul-
lamszamu gerjesztések jelennek meg, rdadasul ezek nagyon jo egyezést mutatnak a piros pontokkal jelolt,

linearis kozelitésbsl szamolt magnonspektrummal, melynek képlete w = j:( —4J (1 — cos fak,) — 2Km).

A masodik abréan a kiilonb6z6 hullimszami komponensek kiilonb6z6 szinnel vannak egymas mellett dbra-
zolva, ezen a cstucsok magassagainak kiilonbsége jobban megfigyelhets, a magasabb energiaju gerjesztések
jelentdsen kisebb amplitiidéval jelennek meg.
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18. abra. A kapott struktarafaktor Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsénhatassal (D = 0.1) az y iranyt hullam-
széam, illetve a frekvencia fiiggvényében (J = —1, a = 0.05, T = 0.01, K, = —0.1, k, = 0), a piros pontok
a linearis kozelitésbd6l kapott spektrumot jelzik

Ezutan elvégeztiik a szimulaciét agy is, hogy a Dzyaloshinsky-Moriya-kélcsénhatas értékét D = 0.1-re
allitottuk. A spektrum itt a korabbi szamolasnak megfelelGen valtozott meg, a piros pontokkal abrazolt

fiiggvény képlete w = —4J (1 —cos 3ak,) —2D sinak, —2K, az w > 0 agra és w = — (—4J(1 —cos gaky) +
2Dsinak, — 2Kx) az w < 0 agon. Mivel valés mennyiséget Fourier-transzformaltunk, a dinamikus struk-

tarafaktorra teljesiil, hogy S, (k,w) = Si( — k, —w), azaz az abszolut érték négyzeteket tartalmazé S
mennyiség esetén ezek egyenlGek. A szamolashoz hasznélt gyors Fourier-transzformécios eljaras eleve ugy
van leprogramozva, hogy valés mennyiség atalakitdsakor nem szamolja ki a transzformaltat a lehetséges
értékek felénél, esetiinkben a k, < 0 esetekre, hiszen azok a tobbi értékbdl konjugalassal megkapha-
tok. Azaz a fenti esetben az w < 0 értékek megfelelnek egy negativ k,-nal szamolt értéknek, ezért az
elméleti képletben meg kellett forditani a Dzyaloshinsky-Moriya-kélcsonhatast tartalmazé tag elGjelét,
mert a sin-fiiggvény elGjelet valt erre a véltoztatasra. A masodik abran itt is a cstucsok relativ magas-
sédga figyelhet6 meg: a minimélis pozitiv hullamszamhoz tartozé6 magnon frekvenciaja kozel egyenls a O
hullamszami magnon frekvenciajaval, igy a csiicsok is nagyjabol azonos magassigtak, mig a minimélis
negativ hullaimszamt magnonhoz tartozé cstcs joval alacsonyabb.
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19. abra. A kapott strukturafaktor szintvonalas dbrai az y irdnyt hullimszam, illetve a frekvencia fiigg-
vényében, ha transzverzalis kiils6 térrel gerjesztjiik, melynek frekvenciaja a 0 hulliamszami magnonénak
felel meg (J = -1, w = 0.2, B, = 0.01, « = 0.05, T = 0.01, K, = —0.1, k, = 0). A fels6 sorban 1év§
abréak Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas nélkiiliek, az alsé sorban D = 0.1. A bal oldali oszlopban a
racs szabélyos, a jobb oldaliban 50 véletlenszeriien valasztott spin ki van nullazva.

A dinamikus strukturafaktor akkor is szamithat6, ha nincs kiils§ gerjesztés, hiszen a hémérsékleti
zaj maga is létrehoz magnonokat. De az el6z6 szimulaciokkal vald Osszevetés érdekében elvégeztiik a
szimuléaciét ugy is, hogy a 0 hullimszami magnon frekvencidjénak megfelels, kis amplitadojia kiilss
magneses térrel gerjesztettiik a rendszert. A kis amplittidora azért volt sziikség, mert a tér a ferromégneses
beallast jellemzd x irdnyra mer6leges, z irdnyt volt, és igy lehetett elérni, hogy a rendszer az alapallapot
kozelében maradjon. Ugyanakkor a ferromagneses irannyal parhuzamos kiils6 teret nem kapcsoltunk be,
igy itt nem a rezonanciat vizsgaltuk, hanem azt, hogy egy periodikusan valtoz6, &m O hullAmszami
gerjesztés milyen valtozast hoz létre a rendszerben. Az dbrakon jol latszik, hogy szabéalyos racsban ez
csak a 0 hulldimszamu magnonokat tudja gerjeszteni, viszont ha a racsbél néhany atomot eltévolitunk, a
diszkrét transzlacios invariancia megsziinik, ezért a rendszerben nem marad meg a kvaziimpulzus, minden
hullamszamon gerjesztédni fognak az w = 0.2 frekvenciaju magnonok, ezt jelzik a jobb oldali 4brakon
lathato fiiggbleges vonalak. Ugyanakkor az is latszik, hogy nem szabalyos racs esetén is még beszélhetiink
magnonspektrumrol, mert bar a gorbék kiszélesedtek, azok alakja tovabbra is rendkiviil hasonl6 az ideélis
racs esetén tapasztalthoz.
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20. abra. A kapott strukturafaktor a frekvencia fiiggvényében (a kiilonb6zé k,, hullimszdmok maés szinnel
jelolve), ha transzverzalis kiilsé térrel gerjesztjiik, melynek frekvencidja a 0 hullamszama magnonénak
felel meg (J = -1, w = 0.2, B, = 0.01, « = 0.05, T = 0.01, K, = —0.1, k, = 0). A fels6 sorban 1év§
abrak Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas nélkiiliek, az als6 sorban D = 0.1. A bal oldali oszlopban a
racs szabéalyos, a jobb oldaliban 50 spin véletlenszeriden ki van nullazva.

Ezek az abrak is az el6z6 oldalon targyalt szimulacidkhoz tartoznak, csak ezek esetében jobban lathato,
hogy nem szabéalyos racs esetén is megjelennek csicsok a strukturafaktorban, a helyiik is lényegében
megegyezik a szabalyos racs esetén mérhetével, azonban ki is szélesednek.
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6. Osszefoglalas

A dolgozat 2. fejezetében ismertettiik a véges hémérsékletd atomi spindinamika elméleti alapjait.
Ezutéan ratértiink a vizsgalat alapmodelljére, amely egy nem mégneses wolfram szubsztrat (110) Miller-
indexii feliiletén taldlhaté egy atom vastagsagu vas vékonyréteg. Ez egy olyan szerkezet, melyben
relativisztikus hatésok kovetkeztében kialakul Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas az alapvetd, skalar
Heisenberg-modellel leirhato ferromagneses csatolas és a spinek mint mégneses dipolusok kozott fellépd,
klasszikus eredetti kolcsonhatas mellett. A dolgozat f6 célja az volt, hogy megvizsgaljuk elsGsorban a
Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsonhatas, masodsorban a dipél-dipol-kélecsonhatés miatt fellépd véaltozasokat,
amelyek az elméleti Gton szamithaté magnonspektrumban, illetve a szimulaciés eredményekben jelennek
meg. Ezutan a 3. fejezetben a spindinamikai szimulacios programot mutattuk be.

A 4. fejezetben a Landau-Lifsic-Gilbert-egyenletet vizsgaltuk a ferroméagneses alapallapot kdzelében.
Ekkor csillapités, illetve hémérsékleti zaj nélkiil ez 4j valtozok bevezetésével a Hamilton-féle kanonikus
egyenletekhez hasonlo alakra hozhato, amely rdadasul linearis is lesz a valtozokban. Az ehhez tartozo,
valtozokban kvadratikus Hamilton-fliggvényt kvantalva eljutottunk a magnonspektrum kiszamitasahoz.
Megéllapitottuk, hogy a Dzyaloshinsky-Moriya-kolcsénhatas kovetkeztében a k és —k hullimszamu ma-
gnonok energidja eltérd lesz. Ezutan visszatérve a klasszikus, de csillapitast és zajt is tartalmazo egyen-
letre megmutattuk, hogy ha a rendszert a ferromégneses irdnyra mergleges, kis amplitadoja, idében pe-
riodikus magneses térrel gerjesztjiik, mikézben a ferroméagneses irdnnyal parhuzamos, statikus mégneses
tér amplitadojat valtoztatjuk, akkor rezonanciaszeri viselkedést kapunk, de térben homogén gerjesztés
esetén ez a gorbealak nem fiigg sem a Dzyaloshinsky-Moriya-kdlesonhatastol, sem a - perturbacioként
kezelt - szimmetrikus, nemdiagonélis részt6l a csatolasi métrixban, azaz a dipdl-dipol-kélesdnhatastol.
Kiszamoltuk, hogy véges hullimszami gerjesztés esetén viszont az antiszimmetrikus csatolas jelentGsen
megvéaltoztatja a gorbe alakjat, illetve utaltunk ra, hogy az is valtozést hozhat létre, ha a récs szimmet-
ridjat elrontjuk, példaul néhény atom eltavolitaséval.

Az 5. fejezetben a szimulacios eredményeket ismertettiik. Ezek visszaadték az elméleti szdmolés ered-
meényét, azaz szabalyos racs esetén, 0 hullimszamu gerjesztésnél csak a csatolasi méatrix diagonalis elemei
hatarozzdk meg a gorbe alakjat, mig véges hullaimszamnéal jol megfigyelhet6 a Dzyaloshinsky-Moriya-
kolcsonhatés kovetkezménye. Ezutan azt vizsgéltuk, milyen hatasa van annak, ha lyukakat helyeziink el
a racsban, és megallapitottuk, hogy ekkor 0 hullamszdmon is valtozas kovetkezik be, a Dzyaloshinsky-
Moriya-kolcsénhatas miatt a rezonanciagdrbe kiszélesedik. Végiil néhany szimulacié soran kiszamoltuk
a dinamikus strukturafaktort, melybdl a teljes magnonspektrum is leolvashaté. Azt is megvizsgaltuk,
ebben az esetben milyen valtozasokat hoz létre, ha nem szabalyos racsot vizsgalunk: a diszkrét eltolasi
invariancia megsziinése miatt ekkor a 0 hullAmszamu gerjesztés hatasa a tobbi hullAmszamon is megjele-
nik.

Osszességében ismertettiink egy elméleti modszert, mely magnesesen rendezett rendszerek alapélla-
pothoz kozeli viselkedésének a szimulacidk szerint megbizhato leirasat adja, valamint tovabbfejlesztettiik
a szimulacidhoz hasznalt programot is. Az elméleti modszer altalanosithatd az altalunk vizsgalt vas
vékonyrétegen kiviil méas rendszerekre is. Ezenkiviil érdemes lehet a szimulacidkat kiilonb6z6 hémérsék-
leteken is elvégezni, ennek hatasat is vizsgalva a rezonanciagorbék, illetve a dinamikus struktarafaktor
esetén fellépd csiucsok szélességére, alakjara.
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