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1. Bevezetés

1.1. Motivacid

A maégneses anyagok, azon beliil is a skyrmionok tanulményozasa korunk
egyik intenzivenkutatott, dinamikusan fejl6dé teriilete. A skyrmionok sikbeli
spinracson megfigyelhets topologiailag védett, orvényszertd magneses struk-
turdk. Méagneses skyrmionokat elgszor B20 szerkezet MnSi tombi anyagban
mutattak ki [6], majd szamos més rendszerben is talaltak hasonlo méagneses
szerkezeteket [I5]. A nagy érdeklédés a magneses skyrmionok irant azzal
magyarazhato, hogy megfelel§ informacidohordozonak igérkeznek a jovébeli
nagy sebességi, energiahatédkony spintronikai eszkozokben [16]. Kutatdsom
célja az ilyen eszkozok szimuldlasdnak megkonnyitése és felgyorsitasa.

1.2. Magneses skyrmionok

A Skyrmion fogalmat elgszér Tony Skyrme vezette be magfizikiban az 1960-
as években|I3]: A Skyrmionok esetében definidlhatunk egy topologiai toltést,
amely valtozatlan marad a tér folytonos deforméciojaval szemben, vagyis
ezek az allapotok topologiailag védettek. Bar a Skyrmionokat magfiziké-
ban hasznaltak elGszor, a fogalom hasznosnak bizonyult a szilardtestfizika
olyan teriiletein is mint a kvantum Hall effektus|[I4], folyadékkristalyok|?|
és a Bose kondenzacio[d]. Elméleti megfontolasok megmutattak, hogy a
Dzyaloshinsky-Moriya (DM) kolesonhatas[Il, 5] és a csatolasok frusztralt-
saga stabilizalhat topologiailag védett allapotokat mégneses rendszerekben
is[I0]. A méagneses Skyrmionok manganszilicidben valo els§ kisérleti kimuta-
tasa otal6] szamos més anyagben is sikeriilt hasonlé strukturakat talalni[15].
Régota ismert tény, hogy a nem magneses hordozora felvitt mégneses vékony-
rétegek esetén kiemelt fontossagii a DM kdlesonhatés. Ennek koszonhetGen
stabilizalodhat a spin-spiral alapallapot, amely kiils6 tér jelenlétében atala-
kulhat Skyrmion réccsid. A legismertebb vékonyréteg, amelyben Skyrmion
racsot sikeriilt detektalni spin-polarizalt pasztéazo alagit mikroszkopiaval az
iridium (111) feliiletére felvitt vas-palladium kettSsréteg|8]. Elméleti modsze-
rekkel felderitették azt a homérséklet és kiils6 magneses tér tartomanyt[11],
ahol skyrmion racs létezhet ebben a vékonyréteghen. Spindinamika szimu-
laciokkal vizsgaltak a skyrmionok kialakulasanak kiilonbozs feltételeit|12].
A skyrmionok topolégiai védettsége lehetévé teszi, hogy kvézirészecskeként
tekintsiink rajuk. Szimulaciokkal feltérképezték a kvazirészecskék szabad-

Dolgozatomban PdFe/Ir(111) rendszerben kialakulé Skyrmionok energia
viszonyait vizsgalom elméleti modszerekkel. A PdFe/Ir(111) rétegben ki-



alakulo skyrmionok korszimmetrikusak, a kozéps6 - az alakzatot koriilvevd
ferromagneses tartoméanyhoz képest ellentétes iranya - spintél tavolodva a
spinek egy, a skyrmionra jellemzd irany mentén egyre jobban elfordulnak.
Az atfordulés irdnyatol és azok szamatol fiiggGen beszéliink kiilonbozd tipu-
st és topologiai toltést skyrmionokrol. Dolgozatomban @) = —1 topologiai
toltést, Neel tipust skyrmionokat targyalok, mely esetben a spinvektoroknak
csak fiiggsleges és sugariranyt komponense van. A spinvektor pontosan egy
fordulatot tesz, a sugéariranya komponens pedig kifelé mutat (1| Abra.

1. abra. Q=-1 topologiai toltést, Neel tipusu skyrmion formaja

A skyrmionok topologiai stabilitasa fiigg a kiils6 magneses tér és a hé-
mérséklet nagysagatol. Abszolit nulla hémérsékelten harom, egymastol jol
elkiilonithets régio jelenik meg. Kis magneses tér esetén spinspiral allapot
alakul ki, ilyenkor adott irdnyt, parhuzamos egyenesek mentén azonos ira-
nyuak a spinek, az egyenesre merdlegesen pedig egyenletesen forognak. Nagy
magneses tér esetén ferromégneses allapotot figyelhetiink meg, azaz minden
spin azonos iranyba mutat. A kettd kozott ( kb 1.3-3.1 T esetén) skyrmion
racs allapotot latunk [I1], igy ebben a tartoméanyban tudtam vizsgalni Gket.

A dolgozat Modell fejezetében bemutatom a kutatdsom sorén a szimu-
laciokhoz és kiértékelésekhez hasznalt modellt. A Nemlinearis konjugalt
gradiens modszer fejezetben ismertetem a modszert, amelyet egy konfi-
guracio lokalis energiaminimuménak meghatarozasara hasznéltam, leirom a
sziikséges valtoztatasokat ahhoz, hogy az algoritmus spinracsokra is miikod-
hessen. Illetve vazolom a modszer alapjan dolgozé program miikddését, f6bb
elemeit és levezetem a fonos egyenleteket, melyeket hasznél. A Eredmények
fejezetben prezentalom az eredményeket. Megvizsgaltam a skyrmionok for-
majat, a sugarukat a kiils6 mégneses tér fliggvényében és a kolcsonhatési
energiat két skyrmion tévolsdganak fiiggvényében. A Kitekintés fejezet-
ben ismertetem a kovetkezs célt a kutatdsomban, egy Monte carlo tipusua
szimulacio készitését a kolcsonhatasi energia felhasznaléséaval.



Récsvektor hossza 0.27 nm
Vas magnesezettség 3 B
palladium szaturacios masnesezettség | 0.3up

2. abra. A szimulacié paraméterei

2. Modell

Dolgozatomban Ir (111) rétegre parologtatott PdFe kettésrétegben kialakulo
skyrmionokat vizsgélok elméleti titon. A rendszert sikbeli racssal modelle-
zem, melynek minden pontjaban egy klasszikus spint helyezek el. A rendszer
energiajat egy kiterjesztett Heisenberg modell irja le.

E = —% Z SiJiij — Z )\(Szk)2 — ZBSi (].)
i#] i i

Ahol s; az i-edik racsponton 1évé spinvektor, J a csatolasi matrix, \ az
anizotropia konstans, B a kiils6 magneses tér és k pedig a z irdnyu egység-
vektor.

A szimulaciokat abszolut nulla hémérsékelten végzem, a rendszer para-
métereit els§ elvekbdl hataroztak meg [I1], (2] tablazat). A csatolasokat 8
racspontnyi tavolsidgra veszem figyelembe. A csatolasok figyelembevételekor
periodikus hatérfeltétellel szamoltam, mindkét racsvektor iranyaban. A mo-
dell tulbonyolitasanak elkériilése végett a Palladium réteg magnesezettségét
nem veszem figyelembe, abszolut nulla hémérsékleten szamolok. A dolgozat
soran végig haromszogracesal dolgoztam. A réacsvektorok az a; = (1,0) - A
és as = (0.5,0.866) - A vektorok, ahol A = 0.271458 nm. A szimulacioknal
az egyszeriiség kedvéért egységvektorokkal szamoltam, csak az eredményeket
szamoltam &t nm-be.

3. Nemlinearis konjugalt gradiens moédszer

A skyrmion pontos spin konfiguraciéjanak meghatarozasahoz sziikségem volt
egy algoritmusra, mely megtalalja egy kiindulési konfiguracidohoz tartozo lo-
kéalis energiaminimumot. Tudjuk, hogy a skyrmion mintazat lokalis energia-
minimum, igy a legegyszertibb egy, a skyrmiont j6 kozelité mintazat energia-
minimumat megkeresni. A minimnumkereséshez rendelkezésemre allt egy, a
Landau-Lifshitz-Gilbert egyenlet alapjan szamolé kod, mely a spinek moz-
gasat szimuldlja az id6 mulasaval. Ez azonban til lassinak bizonyult, igy
irtam egy, a nemlinearis konjugélt gradiens moédszeren alapulé programot.
A kovetkezd alfejezetekben ennek elméleti miikodését mutatom be.
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3.1. Mikodés R"-ben

A nemlinearis konjugalt gradiens modszer egy n valtozos kvadratikus fligg-
vény lokalis minimumanak megkeresésére szolgél. Az algoritmus a kévetkezd
lépéseket ismétli:

1. A gradiens kiszamolésa a kezdGpozicioban
2. Az 0j keresési irany meghatarozasa
3. Minimumkeresés az irany mentén

4. Kezdbpozicio frissitése

Legyen a fiiggvényiink f(z), ahol x egy n komponenst vektor. A gradiens
meghatarozasa az i. iteracioban az Osszes valtozod szerinti derivaltak kiszé-
moléséaval torténik az adott pontban ¢(i) = —V f(z;). A minimumkeresés
az elsd iteracioban a negativ gradiens altal meghatarozott iranyban torténik.
Ezt kovetSen az 10j keresési irdny meghatarozasahoz figyelembe vessziik az
el6z6 (i-1. iteracioban) hasznalt iranyt is p; = g; + 87 %p;_1. Ahol S3; egy, az
i. iteraciora jellemz6 egyiitthatod, ez hatarozza meg az el6z6 irdny jarulékat.
Bi-t a legegyszertibben a kovetkezs képlet alapjan szamolhatjuk (g; az iedik
iteracioban a gradiens):

g =2 (2)

A linearis modszerben ekvivalensek a koévetkezd keresési irdanyt megha-
tarozo kifejezések, nemlinearis esetben azonban ezek kiilonb6z6 eredményt
adnak. A kiilonbo6z6 képletek koziil a legeffektivebbet elméleti iton még nem
hataroztak meg. En a Polak és Ribiére altal javasolt kifejezést valasztottam|7]:

ﬁsz _ 9i(9i ; gi-1) (3)
Ji—1
A minimum helyét az ily médon iranyban torténd linearis kereséssel ha-
tarozzuk meg «; = argmin f(x; + a - s;). Az 14 kezdSpozicio pedig termé-
szetesen a minimum helygnek kovetkezs becslése lesz x;1 = x; + o - s;. Az
algoritmust addig ismételjiik, amig az megfelel6 pontossaggal meg nem adja
a lokalis energiaminimum helyét [3].



3.2. Miikoédés R? direkt szorzataira

A nemlineéris konjugélt gradiens modszert mar hasznéaltak mikromagneses
szimulaciokban[2]. En azonban egy 1j megkozelitést hasznaltam, mely a
problémat az el6zé fejezetben leirtakhoz hasonléan egy lineéris keresésre re-
dukélja minden iteracioban. A modszert ugy kellet atalakitanom, hogy egy
sikbeli spinracson tudja megtaldlni egy konfiguraciéhoz tartozo lokalis mini-
mumot. Ha a fiiggvény paramétereinek a spinek komponenseit valasztjuk, a
spinvektorok hosszéara nincs korlatozas, igy nem maradnak egységvektorok.

Ennek kikiiszobolésére egy altalanos negativ gradiens helyett minden racs-
ponthoz hozzarendelek egy forgatényomatékvektort. Legyen most az iterécid
szama k. Az i. racsponton 1év6 7y,; forgatonyomatékvektor meghatéirozza az
iranyt, amerre a lokalis tér forgatna a spinvektort, hossza pedig a forgatas
erGsségét reprezentalja. Az els6 irany meghatarozasa az i. récsponton az
R™beli modszerrel analog moédon torténik, pr; = T a k. iteracioban. A
kovetkezs iteraciokban azonban nincs minden spinhez kiilon g paraméter. A
k. iteracioban egy altaldnos (-t definialunk, a Polak-Ribiére egyiitthato R?
direkt szorzataira altalanositva:

gk,z’(gk,i - gkfl,i)
= (4)

2
Jk—14

Az 1j irdny az i. racsponton: pg; = Tri + BJP Rpk_u. A minimumkeresés-
hez ismét definidlunk egy «; paramétert, ami ebben az esetben is altalanos
lesz. Az i. racsponton a spint O = |Ti|ay szoggel forgatjuk, ez adja az
energia « fliggését. Ezt az immar linearis fiiggvényt minimalizalva meg-
kapjuk a kovetkezs becslést a lokélis energiaminimumra. A minimumot az
f(a)r = dE/doy, fuggvény zérushelyének megkeresésével kapom. Az iteraci-
6t addig folytatjuk, amig a forgatonyomaték minden racsponton kisebb nem
lesz, mint egy elére definialt érték.

3.3. A program

A programot C programozasi nyelvben irtam. A paraméterek és konfiguré-
ci6 beolvasasit egy meglévs kodbol vettem at. Az igy kapott elrendez&dést
a program egy strukturkdban tarolja, melyek tobbek kozott tartalmaznak
egy spint és négy pointert, mely ugyanilyen, a szomszédos spinvektorokat
tartalmazo struktirdkra mutatnak.

Ezt a strukturat veszik at és hasznaljakaz altalam irt fiiggvények. A leg-
kiils6 fliggvény a solver, ez tartalamzza a {6 ciklust, mely minden iteracioban
kiszdmolja a kovetkezs becslést az energiaminimumra. Ez meghivja a torque
fiiggvényt, ami a racspontokban a forgatonyomaték vektor meghatarozaséaért



3. dbra. Az (sj,eqj,eqi) jobb sodrasa koordinatarendszer. A vektorok mind
merGlegesek egymasra, e;; és eg; egység hosszi.

felel. Az igy kapott forgatasi iranyokkal a solver meghivja a minimizer rutint.
Ez a spineket kis 1éptékben forgatja, minden 1épésben kiszamolva az energia
derivéltjat a forgatas mértékét meghatarozd paraméter szerint. A kdvetkezs
becslés a lokalis energiaminimumra ott lesz, ahol ez az érték elGjelet valt.
Ezt kdvetGen a solver beforditja a spineket az 0j helyzetiikbe. A ciklus addig
ismétlsdik, amig az energia vagy az iteraciok szdma el nem ér egy, a felhasz-
nalo altal meghatarozott kiiszobértéket. Ezt kovetGen a konfiguraciot a main
fiiggvény kiirja egy fajlba.

3.3.1. A forgatényomaték kiszamolasa

A kovetkez§ két alfejezetben végig a k. iteracié szamolasait irom le, az inde-
xet elhagyom. A forgatonyomaték vektort szeretnénk meghatérozni az 6sszes
racspontban, mely azt az irdnyt hatarozza meg, amely mentén a spint elfor-
zésédhoz minden spinhez hozzarendeliink két segédvektort, melyek egymasra
és az adott spinre is merdlegesek, valamint a (s;,ei;,€2:i) jobb sodréasi rend-
szert alkot, ahol a s; spinvektor, eq; és eq; a két egységhosszii segédvektor az
i~edik racsponton (3| dbra).

Vizsgaljunk egy infinitezimalisan kicsi elfordulast, ekkor a forgatonyoma-
ték vektor (7;) a spinre mer6leges sikban lesz, azaz kifejezhets eq; és eg; egy
linedrkombinacidjaként. Legyen y; és ¢o; a megfelels egységvektor iranya-



ban torténd elfordulas. Ekkor az egységvektorok egyiitthatoi az energia (FE)
megfelels elfordulas szerinti derivaltjainak Gsszege, hiszen az energia poten-
cialos.

—1621 (5>

Tekintsiink a spinvektorokra, mint a két elforgatas fliggvénényére (s; =
si(p1i, 2i)). Ekkora lancszabaly értelmében:

OF 651 8E 651
651 69011 85, 8(,02@

(6)

Legyen H; az energia i-edik spinvektor szerinti parcialis derivaltja, ez
konnyen meghatéarozhato a[ll egyenletbol.

T, =

i 881 ZJUS] )k B (7)

A spinvektor szogelfordulas szerinti parcialis derivaltjat szintén egyszerti-
en kifejezhetjiik.

8si

=€ X8 8
Do ey Xs (8)
aSl‘

= ; X S; 9
i ©2 ° ( )

Igy a forgatonyomaték vektor:

T; = eyi((ez x s;)H;) 4 ey((er; x s;)H;)
eyi(eyi(si x Hy)) + egi(ez(s; x Hy))
(€1, ®eq; + ey ®ey)s; x H; =

= (e;; ®ey; + ey ®ey +5;,®s;)s; x Hy =
=s; x H;

Behelyettesitve a[7] egyenletet tehat a forgatonyomaték vektor a[l10] képlet
alapjan szamolhato, mely numerikusan is kiértékelhetd.

( ZJUSJ sik)k — B) (10)



3.3.2. Az energia paraméter szerinti derivaltjanak meghatarozasa

Tegyiik fel, hogy a [10]| egyenlet alapjén a program kiszémolta a forgatonyo-
maték vektort, valamint a spinvektor 0; = a - |7;| szoggel valo elforgatottjat
T; koriil. Ekkor az energia « szerinti derivaltjat kell meghataroznunk, ahol
annak zérushelye van, ott lesz a kovetkezs becslés a minimumra ( a Mo-
dell fejezetben leirtak alapjan). Legyen s, a 6 szoggel elforditott spinvektor.
Legyen a forgatonyomatékvektor iranya n, azaz 7; = n;|1;|).

s; = [n;(n;s;) + (s; — ngs;) cos(f) + n; x s; sin(6)]|7;] (11)

(]

Tekintsiik most az elforatott spinvektort a paraméter fliggvényeként s, =
s;(a). Ekkor

dE OF 0s;

do — 0s; da

(12)

Az els6 tagot mar meghataroztuk a[7legyenlettel, a szorzat masodik tagjat
pedig a (12| egyenlet derivalasaval kaphatjuk meg:
Js, .
o [—(s; — nys;) sin(f) + n; x s; cos(8)]|7] (13)
«
Az energia « szerinti derivaltjanak végleles, numerikusan szamolhato alak-
jat a[14] egyenlet adja meg.

Z_E = E (— E Jijs; — 2\ (sik)k — B) [—(s;—mnys;) sin(0)+mn; xs; cos(0)]|7;|
a , :
i J

(14)

3.3.3. Attekintés

A program tehét a [10| egyenlet alapjan szamolja a forgatonyomaték vektort.
Ezt kovetSen olyan a = «a paramétert valaszt, amire a legnagyobb forgato-
nyomatékkal rendelkezé spin is csak kb. 0.01 radiant fordul. A [14] egyenlet
alapjan kiszdmolja az energianak paraméter szerinti derivaltjat ag lépésko-
zonként. Az elGjelvaltas utdn a zérushelyet hirmodszerrel hatarozom meg.
A program a vart hatékonysaggal miikddik, gyorsabban konvergél a lokélis
energiaminimumba, mint egy szimulacios algoritmus.

A kodot késébb tovabbfejlesztettem, hogy képes legyen kezelni a kez-
ddéallapotban rogzitett spineket. Azzal, hogy egy skyrmion k6zépsS spinjét

c stz

galni két vagy tobb skyrmion kozott, hiszen kiilonben az optimélas folyaméan



eltavolodnanak egymastol. A program igy képes poziciéval vagy indexszel
megadott spineket régziteni. Ezt azzal éri el, hogy a forgatényomaték vektor
kiszdmolasanal figyelmen kiviil hagyja ezeket a spineket, igy nem forognak
el.

4. Eredmények

Els6 lépésként meggy6zédtem rola, hogy a program megfelelGen miikodik,
jol kezeli a hatareseteket és azt a konfiguraciot kapjuk lokalis minimumnak,
amit a Landau-Lifsitz-Gilbert egyenletet hasznal6 szimulacios algoritmus. Az
eredményben nem tapasztaltam eltérést, azonban az Gj modszer érezhetGen
gyorsabban konvergalt.

4.1. Skyrmion sugara

A miikéds programot elGszor skyrmion optimalédsara hasznaltam. Ez egy
esszencialis 1épés, hiszen mashogy nem kaphatunk elég pontos skyrmiont.
Ezen kiviil persze az is igazolja a helyes miikodést, ha a lokalis minimumnak
skyrmiont ad. A skyrmion spinvektorainak z koordinatait egy Gauss-gorbével
kozelitettem a kozépponttol vett tavolsag fiiggvényében. Mivel Neel tipusu
skyrmionokat vizsgalok, az xy sikban 1évé komponens kifelé kell, hogy mu-
tasson. Ez természetesen nem pontos leirdsa egy skyrmionnak, azonban elég
kozel van hozza, hogy a lokalis energiaminimum a skyrmion legyen.

Ezt ellenérizni viszonylag nehézkesnek bizonyult, hiszen a kod altal gene-
ralt fajlt kézzel kellett megnyitni egy kirajzolé programmal. Ennek leegys-
ezrisitésére a topologiai toltést vizsgalom. A topoldgiai toltés a spinvektor-
harmasok kozott kifeszitett térszog Osszege minden harmasra, melyek altal
meghatarozott haromszog nem tartalmaz masik spint és egyiitt lefedik a ré-
csot. A topoldgiai toltés szamolasakor figyelembe kellett venni a periodikus
hatarfeltételt, mely szerint a racs két szemkozti oldala kozotti haromszogek
is adnak jarulékot.

A topologiai toltést felhasznalva egy rovid kod futtatasaval ellendrizni
tudtam azt, hogy hény skyrmion talalhaté a racson. A skyrmionok szama
egyszertien a topologiai toltés ellentettje, hiszen mindegyik () = —1 topolo-
giai toltést.

T6bb kiilonboz§ kiils6 magneses tér mellett optimaltam skyrmionokat. A
legszembetingbb kiilonbség a mintdzat mérete, minél nagyobb kiils6 magne-
ses tér van jelen, annalinkabb prébélja atforditani a skyrmiont, annél kisebb
sugarban lathatoak a ferromagneses iranytol kiilonb6z6 spinek. A skyrmion
formajanak részletesebb vizsgalatara tjabb révid kodot irtam, mely a prog-
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ram altal optimalt, mar kell6en pontos skyrmionon dolgozik. A kod a skyr-
mion kézepétsl vett adott sugaron beliil irja ki a topologiai toltést (azokat a
haromszogeket veszi csak figyelembe, melyek kozéppontja a koron beliil van).
Ezt az értéket a sugar fliggvényében abrazolva egy képet kapunk a skyrmion
formajarol. Késébb sziikségem volt a spinvektorok alapsikkal bezart szogére
a kozépponttol vett tavolsag fliggvényében ahhoz, hogy mérési eredmények-
kel végezzek Gsszehhasonlitasokat. Ennek érdekében atalakitottam a kodot
és kiilonboz6 kiilsé tér mellet optimalt skyrmionokon futtattam.

A [ abran harom kiilonbo6z6 kiils6 méagneses tér mellett lathatoak a
skyrmion formai sajatossagai. A harom értéket ugy valasztottam ki, hogy
lényegesen kiilonb6z eredményt kapjak. A zold gorbe abrazolja a topologiai
toltést egy r sugart korben. Természetesen nulla sugarral a topologiai toltés
is nulla, a végtelenben pedig a skyrmion topologiai toltését kapjuk vissza,
tehat a grafikon tart a -1 értékhez, ahogy a sugar tart a végtelenbe. A lila
gorbe a spinvektorok alapsikkal bezart szogét abrazolja szintén a koézéppont-
tol mért tavolsag fiiggvényében. A spinvektorok a skyrmion kézepén a sikra
merdlegesen felfelé, koriilotte nagyjabol lefelé allnak, ezt mutatja a grafikon
is. A két moédon abrazolt forma nagyon hasonlé gorbét eredményez barmely
tér mellett. A kiszamolt értékek segitségével definialni tudjuk egy skyrmion
sugarat: legyen a sugar annak a tavolsdgnak a kétszerese, amilyen messze
a kozépponttol a spinvektorok vizszintesek. Ehhez csak le kell olvasnunk az
értéket, ahol a zold gorbe 0-t vesz fel. Mivel természetesen pontosan nul-
lat egyik pontban sem vesz fel, két adatpont kozott a grafikont egyenessel
kozelitettem.

A legkisebb magneses térnek B,,; = 0.015 mRy ~ 1.18 T-t valasztottam,
ez a spinspiral és a skyrmion allapotok kozti &tmenetben van, vagyis ez az
egyik legkisebb érték, ahol mar természetes modon is létrejohetnek skyrmi-
onok (al abra). A skyrmion sugara Ri5; = 6.14 nm. A legnagyobb kiils6
tér értéke B.y = 0.045 mRy ~ 3.53 T', ez az érték mar a ferromagneses &l-
lapotban van, azonban a skyrmion még ilyenkor is metastabil allapot, az itt
vizsgalt skyrmionok jol reprezentaljak a nagy mégneses tér mellett 1étrejove
skyrmionokat . abra). Ilyen tér mellett a sugar Rys = 2.04 nm. A harma-
dik térnek egy kozbiils6 értéket valasztottam, ahol a sugar nagyjabol a ketts
szélsGérték kozott féluton van. A tér nagysaga Be,, = 0.025 mRy ~ 1.96 T.
Ebben az esetben pedig Ry5 = 3.75 nm a sugér.

Az eredmények igazoljak a sejtést, miszerint nagyobb tér mellett kisebbek
a skyrmionok. A sugar térfiiggését tiizetesebben is meg szerettem volna
vizsgalni, ez jo lehetdséget kinalt ellendrzésre is. A [9] cikkben meghatéaroztak
a skyrmionok sugarat a kiils6 tér fiiggvényében kisérleti iton egy pésztazo
alagutmikroszkop (STM) segitségével. A spinvektorok szogét hatarozték meg
a tavolsag fiiggvényében, a sugirnak a vizszintes spinvektor tavolsaganak
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4. dbra. Egy skyrmion képe, illetve a topologiai toltés (lila) és a spinvektorok
sikkal bezart szoge (zold) a kézépponttol meért tavolsag fiiggvényében.
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5. dbra. A skyrmion sugara a kiils6 méagneses tér fiiggvényében a progra-
mommal szamolva elméleti uton (lila), illetve pasztéazo alagutmikroszkoppal
meérve [9] (zold)

kétszeresét vették.

A program helyes miikddését igazolando Osszevetettem a kisérleti és elmé-
leti iton kapott eredményeket. Ennek elérésére egy skriptet irtam, mely By =
0.01 mRy ~ 0.78 T-t6l Byar = 0.1 mRy ~ 7.8 T-ig Bstep = 0.05 mRy ~
0.39 T 1épéskdzzel minden kiils6 tér értékre optimélt egy skyrmiont, majd
kiszamolta a sugarat. A [5l dbra mutatja sugarat a kiils6 tér fliggvényében
elméleti aton a programommal szamolva (lila), valamint az STM-mel mér-
ve (z6ld). A két grafikon kozott nincs nagy eltérés, a modell viszonylag jol
visszaadja a kisérleti uton kapott eredményeket. Az eltérés szarmazhat az
STM pontatlansagabdl, illetve hibat okozhat, hogy nem veszem figyelembe a
palladium szaturacidos méagnesezettségét.

Erdemes megfigyelni, hogy amig természetes modon csak nagyjabol 1 T —
3 T-ig johetnek létre skyrmionok (igy az STM csak itt tud mérni), a skyrmion
mintazat nagy kiils6 terek mellett is lokélis energiaminimumot jelent, azaz
stabil marad. Természetesen kis tereknél a sugar olyan nagy lenne, hogy a
skyrmion az optimélasra hasznalt teljes racsot beteritené, illetve valosziniileg
nagyobb sugéarban kellene figyelembe venni a csatolasokat is.
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Bezt (T) Eferro (mRy) Eskyr (mRy> Eferro — Eskyr (mRy)
1.18 -5010628.88 | -510630.94 -2.06
1.96 -511528.92 -511523.76 5.14
3.53 -513328.92 | -513318.07 10.85

6. abra. A ferromégneses és egy skyrmiont tartalmazoé konfigurécio energiaja
kiilénbo6z6 kiilsé mégneses terek mellett. Az utolsé oszlop ezek kiilonbségét
mutatja, ez a skyrmion energidja a ferromagneseshez képest.

4.2. Skyrmion-skyrmion kolcsonhatas

Kovetkezs lépésként a skyrmionok energetikajat vizsgaltam. A [1] egyenletbdl
konnyen kiszamolhato az energia. Azzal kezdtem, hogy egyszertibb konfi-
guraciok energiadjat szamoltam. A [0] tablazat tartalmazza a ferromagneses
és egy skyrmiont tartalmazo spinracsok energiajat az eddig hasznélt hdrom
kiils6 magneses tér mellett. Az utolsé oszlopban pedig a két érték kiilonb-
sége szerepel, melyet a skyrmion energidjaként definialhatunk. Az energiak
negativak, hiszen a [l| egyenletben minden tag negativ elGjellel szerepel, a
nullérték megvalasztasa eredményezi.

A célom az volt, hogy meghatarozzam két skyrmion kozti kélcsonhatasi
energiat. Egy rovid kod segitségével leméasoltam egy racson a skyrmiont egy
adott tavolsaggal az egyik racsvektor mentén elcsusztatva (7| bra), az igy
kapott konfiguraciét optiméltam, mikézben a két skyrmion koézponti spinjét
lefixdltam, hogy ne tudjanak egymashoz képest elmozdulni. Az igy kapott
energiaértékbdl kivontam kétszer az el6bb meghatarozott skyrmion energi-
ajat, valamint a ferromégneses allapot energiajat is, igy megkaptam a kol-
csonhatési energiat. A folyamatot egy skript segitségével automatizaltam,
és tobb kiils§ magneses tér mellett lefuttattam. A kdlesonhatéasi energiat
abrazoltam is a harom jol ismert tér mellett, ezt mutatja a [§ 4bra.

Minden kiilsé tér esetén az els6 futtatasban dy = 2.71 nm volt a tévolsag
a két skyrmion kozepe kozott. A 1épéskoz ennek a fele, dgep, = 1.96 nm, a
maximaélis tavolsag pedig d,,q, = 29.86 nm volt. A harom tér kozil azonban
csak a legnagyobb mellett tudtam meghatarozni a dy tavolsaghoz tartozo
energiat, mivel a tobbi esetben olyan nagy a skyrmionok sugara, hogy ossze-
olvadnak, a két fixalt spin miatt egy ovalis skyrmiont kapunk @] abra). Az
Osszeolvadt skyrmiont a topologiai toltés segitségével lehet tetten érni, hiszen
a két skyrmion () = —2-es toltés helyett csak Q' = —1-et kapunk. Termé-
szetesen csak a két skyrmionbol allo konfiguréciok adnak érdemi eredményt,
igy az Osszeolvadtak energidjat nem abrazolom.

A grafikonokon azt latjuk, hogy a skyrmionok kozott egy taszité kol-
csonhatas 4ll fenn, megkozelitéleg 1/r%-es fiiggést mutat. A kolcsonhatasi
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7. abra. Két skyrmion elhelyezve a racson (Bey = 1.18 T, d = 27.1458 nm).
Ez jelenti a kiindulé allapotot a kélcsonhatési energia kiszamolésahoz.

energianak természetesen nullaba kell tartania, ahogy a tavolsag tart a vég-
telenbe, hiszen ekkor nincs hatassal egymasra a két skyrmion. Az is latszik,
hogy a kis tavolsagra 1év6 skrmionoknakjelent&sen el kell térniiik az optima-
lis alaktol, igy ilyenkor nagyobb az energiajuk . abra). Hataresetben,
(d = 0-ban) pedig végtelen a kolcsonhatasi energia, hiszen nem létezhet két
azonos kozéppontu skyrmion.

Tudjuk, hogy két végtelen tavo 1évs skyrmion nincs hatéssal egymasra,
tehat azt varjuk, hogy a kolcsonhatasi energia eltiinjon a végtelenben. Ezzel
szemben lathato, hogy a grafikon egy kis negativ értékhez tart. Ez annak ko-
szonhetd, hogy én a ferromagneses racs energiajahoz viszonyitottam minden
mas konfiguracio energiajat. Olyan viszonyitasi értéket kell tehat valaszta-
nunk, amivel a kélcsénhatési energia nullaba konvergél, ahogy a skyrmionok
tavolsaga a végtelenhez tart.

Miutéan sikeriilt a tavolsag fiiggvéynében feltérképezni a kolesonhatasi
energiat, felmeriilt a kérdés, hogy az egyik racsvektorral bezart szogtsl fligg-e.
Els6 ranézésre azt mondanéank, hogy nem fiigg, hiszen a skyrmionok korszim-
metrikusak, azonban figyelembe kell venniink, hogy a spinracs kis tavolsagok
esetén nem tekinthets folytonosnak, a récs geometriaja miatt a skyrmionok
valojaban 0 = m/3 szoggel forgasszimmetrikusak, igy ezen 6 szogoén beliil
tapasztalhatunk kiilonbségeket. Ettdl fiiggetleniil kicsiny eltérésekre szami-
tunk, de meg kell vizsgalni, hogy elhanyagolhatjuk-e a szogfiiggést.

A szogfliggés meghatarozasahoz atirtam a kolcsonhatéasi energia megha-
tarozéasara hasznalt skriptet, hogy egy fix tavolsag (d = 5.42916 nm) esetén
0o = 0 rad tol 0,,., = 7/3 rad ig 10 ponton szamolja a kdlcsonhatési energiat.
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8. dbra. A kolcsonhatasi energia két skyrmion kozott a kozéppontjuk ta-
volsaganak fiiggvényében. A szédmolasokat 300x300-as récson végeztem, az
energiadl mRy-ben értenddk.



9. abra. Két skyrmion 0sszeolvadasa utan keletkezé hosszukas alakzat. Nem
ugrik 6ssze skyrmionna, mivel két felfelé allo spint rogzitettiink

R AR
IR

10. abra. Két kozel elhalyezett skyrmion optimalva, latszik, hogy kissé de-
formalodtak (Bey = 1.18 T', d = 2.71458 nm).
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11. abra. A két skyrmion egymashoz képesti elhelyezkedései a sugar szerinti
kolcsonhatéasi energia szamolésakor

A d sugaru 6 szogl korvonal persze csak két racspontot tartalmaz, azonban
a tobbi 8 racspontot ugy valasztottam ki, hogy minnél kozelebb legyen a
korvonalhoz. A kivalasztott pontok elhelyezkedését a [11] 4bra mutatja.

A tablazat mutatja a konfiguraciok energiajat a szog fiiggvényében,
illetve azoknak az atlagtol valo eltérését. Az energiakiilonbségek szarmaz-
hatnak a skyrmionok assimetriaja mellett a program pontatlansagabol, a kis
tavolsagkiilonbségekbdl az egyes pontok esetén és a modell kozeliréseibdl is
(pl.: periodikus hatarfeltétel). Osszességében azonban az elétérés elhanya-
golhato, a szogfiiggéssel nem kell szamolnunk.

5. Kitekintés

Az el6z6 fejezetben meghataroztuk a kolcsonhatasi energiat két skyrmion
kozott barmilyen elrendezésre. Ha tobb skyrmionbol all6 rendszerek ese-
tén szeretnénk az energiat meghatéarozni, egyszertien csak 6ssze kell adnunk
minden parra. A skrmionok topoldgiai stabilitasuk révén kvazirészecskének
tekinthetGek. A célom, hogy a feltérképezett kolcsonhatési energia és fel-
hasznélasaval a skyrmionokat kvéazirészecskének tekinve felépitsek egy Ising
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0 (vad) | Eupyy (0Ry) | [(Bur) — Euey] (mBy)

0 -510633.080646 4.812-107*
0.06 -510633.080136 2.88-107°
0.2 -510633.079704 4.608 - 10~*
0.32 -510633.080248 8.32-107°
0.36 -510633.080015 1.498 - 1074
0.69 -510633.079398 7.668 - 107*
0.72 -510633.079695 4.698 - 10~*
0.84 -510633.080958 7.932-107%
0.99 -510633.080728 5.632-107%
1.05 -510633.080120 4.48 -107°

12. abra. Két d = 8.14 nm tévolsagra 1év6 skyrmiont tartalmazoé racs ener-
gidja a kozéppontjukat 6sszekotd egyenesnek az x tengellyel bezart szogének
fiiggvényében egy 300x300-as racson. A jobb oldali oszlop az atlagtol valo
eltérést mutatja.

modellt, amelyet véges hdmérsékletd skyrmionrendszerek szimulélasara hasz-
nalhatunk.

Az Ising modellben +1/ — 1 allapotu spinek helyett minden réacsponton
lehet vagy nem lehet skyrmion, a két allapot a 0 és az 1 attol fiiggGen, hogy
van-e ott skyrmion. A modellt egy Monte Carlo algoritmussal vizsgélnank.
Els6 1épésként adott szdmu skyrmiont osztunk el véletlenszertien a racson.
Ezt kévetSen tgy valtoztatjuk a racsot, hogy annak az energidja csak kis,
a hoémérséklettdl fiiged moédon néhessen meg. Természetesen egy racspont
allapotat onmagaban nem cserélhetjiik ki, hiszen ezzel megsziintetnénk vagy
létrehoznank egy skyrmiont, azaz nem maradna meg a szamuk. A megoldas,
hogy mindig egy 0 és egy 1 allapoti racspont cseréjét vizsgaljuk, azaz egy
skyrmiont helyeziink at. Ha az athelyezés utan a rendszernek kisebb az
energiaja mint elGtte, végrehajtjuk a cserét egyébként P(AFE) = expé—?
valoszintiséggel hajtjuk csak végre.
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