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1 Einleitung

Ferromagnetismus, Antiferromagnetismus und Ferrimagnetismus sind Erscheinungsfor-
men des Magnetismus, die durch eine spontane kollektive Ordnung der permanenten
magnetischen Momente — der Magnetisierung M - des Festkorpers fiir Temperaturen
unterhalb einer kritischen Temperatur 7 (Curie-Temperatur 7* = T, fiir Ferro- und Fer-
rimagnete und der Néel-Temperatur 7* = Ty fiir Antiferromagnete) gekennzeichnet sind.
Oberhalb der kritischen Temperatur verhalten sich die Materialien wie normale Parama-
gnete. Dirac und Heisenberg haben 1926, unabhéngig voneinander, die quantenmechani-
sche Austauschwechselwirkung als entscheidende Ursache fiir den kollektiven Magnetismus
erkannt. Die Austauschwechselwirkung beruht auf dem Pauli-Prinzip und der Coulomb-
Wechselwirkung: das Pauli-Prinzip verhindert, dafl zwei Elektronen mit gleichem Spin den
gleichen Orbitalzustand besetzen, so daf} die effektive elektrostatische Coulombabstoflung
fiir ein Paar von Elektronen gleichen Spins schwécher ist als fiir Elektronen antiparal-
lelen Spins und somit die Gesamtenergie durch Aufhebung der energetischen Entartung
beziiglich der relativen Spineinstellung der Atome des Festkorpers verringert werden kann.
Die Energien und magnetischen Felder, die bei der Austauschwechselwirkung involviert
sind kann man mit folgender einfacher I"Jberlegung abschétzen: Ey ~ upBy; =~ kpT".
Beriicksichtigt man fiir das Bohr’sche Magneton up = ef/2mc = 0.579 * 10~* eV/T und
fir die Boltzmannkonstante kg = 0.862 x 10~* eV /K, dann erhélt man fiir die iiblichen

Ferromagnete:

T, [K] | ksT. meV] | By [T]

entsprechende Energien kg7, und Aus- Fe 1043 89.907 | 1552.79

tauschfelder By einiger wichtiger Ferroma- Co | 1393 | 120.077 | 2073.86
gnete. Ni 631 54.392 939.42

Gd 290 24.998 431.74

Tabelle 1: Kritische Temperaturen T,




Zum Vergleich sei darauf hingewiesen, dafl 1 Tesla bereits ein starkes Labormagnetfeld
ist, 10-20 Tesla bereits sehr hohe Laborfelder sind und 300 Tesla nur fiir Bruchteile einer
Sekunde in Extremmagnetfeldlabors erzeugt werden konnen. Austauschfelder sind also
verglichen zu Laborfelder riesig. Eine akzeptable Beschreibung der Austauschwechselwir-
kung wird durch das Heisenberg Modell geliefert. Der entsprechende Modellhamilton-
operator mit klassischen Spins des Betrags S, lokalisiert an den Atomorten i,5 und der
Austauschkonstanten J;;, die die interatomare Austauschwechselwirkung zwischen den
Spins beschreibt, lautet:

H = _%ZJijSiSj. (1)

ij

Offensichtlich héngt die Heisenberg’sche Austauschwechselwirkung vom Skalarprodukt
S,S; ab. Ein Skalarprodukt ist invariant beziiglich der Wahl des Koordinatensystems
und die Energie ist nur eine Funktion des Betrages der Magnetisierung M = gug(S.)
aber nicht eine Funktion der Richtung der Magnetisierung M = M /M, d.h. die Aus-
tauschwechselwirkung ist isotrop. Isotrop sind auch die kritische Temperatur und die
Sattigungsmagnetisierung.

Auf der anderen Seite ist es eine wohlbekannte Tatsache aus dem Alltag, dafl die
Magnetisierung im allgemeinen in eine bevorzugte Richtung weist (siehe Kompafinadel).
Diese Brechung der Isotropie — die magnetische Anisotropie — ist das Thema dieses Vor-
trages. Der Magnetismus spielt sich im kristallinen Festkorper ab, und tatséchlich liegt die
Magnetisierung bevorzugt entlang gewisser Kristallachsen, aber auch in Richtungen, die
bestimmt sind durch die makroskopische Form des Koérpers. Den erstgenannten Beitrag
zur Anisotropie nennt man die Kristallanisotropie oder magnetokristalline Anisotropie
und den zweitgenannten Formanisotropie oder Entmagnetisierungsanisotropie. D.h. die
magnetische Anisotropie wird sowohl bestimmt durch intrinsische Eigenschaften des Ma-
terials als auch extrinsische Eigenschaften.

Verallgemeinert bezeichnet die magnetische Anisotropieenergie den Beitrag der magne-
tischen Energie, der von der Richtung der Magnetisierung M abhingt. Die Energie, die
benotigt wird, die Magnetisierung von der Richtung minimaler Energie (leichte Magne-
tisierungsachse) in die Richtung maximaler Energie (schwere Magnetisierungsachse) zu
drehen, betrégt fir Ubergangsmetalle groBenordnungsmiBig zwischen 10~3 meV/Atom
(z.B. fiir die kubischen Volumenmaterialien Fe, Ni) und 0.1-1 meV/Atom fiir Multilagen,
entsprechend zwischen 1072 K und 10 K (siehe auch Vergleich in Tabelle (2)). Sie ist
winzig verglichen zu den iibrigen magnetischen Energien. Aufler im Bereich tiefer Tem-
peraturen spielt sie keine Rolle fiir die Thermodynamik magnetischer Volumensysteme.
Die, dieser Energie entsprechenden, externen Magnetfelder liegen in der Groflenordnung
von 0.01 bis 10 T. Dies sind Felder, die unter normalen Laborbedingungen zu erreichen
sind.

Die magnetische Anisotropie hat auf die theoretischen Physiker/innen von Beginn
an eine grofle Faszination ausgeiibt und die theoretische Erforschung begann in den 30-



Tabelle 2: Vergleich magnetischer Anisotropieenergien (MAE) pro Volumeneinheit der idealen
Ubergangsmetallvolumensysteme Fe, Co, Ni, mit Ubergangsmetallmultilagensystemen und an-
deren Verbindungen. Man sieht, bei Ubergangsmetallen (TM) in unterschiedlichen Strukturen
koénnen sich deren MCA Werte um Groéflenordnungen &ndern.

System MAE MAE
[MJ/m?] [ueV/TM atom]

Bulk Fe 0.017 14

Co 0.042 2.7

Ni 0.85 65
Multilagen Co/Ni 2

Co/Pd, Co/Pt 5 300
Permanentmagnete YCos 7 760

Nd,Fe;4B 12

SmCos 30

iger und 40-iger Jahren des 20. Jahrhunderts, direkt nachdem die Ursache des Ferro-
magnetismus als Folge der Austauschwechselwirkung durch Heisenberg erklart wurde.
1937 veroffentlichte van Vleck [1] eine theoretische Arbeit zur magnetischen Anisotro-
pie von kubischen, ferromagnetischen Kristallen. Er erkannte, dafl relativistische Effekte
die mikroskopische Ursache fiir den Bruch der Rotationsinvarianz beziiglich der Spin-
quantisierungsachsen sind und daf relativistische Korrekturen zur ansonsten nichtrelati-
vistischen Beschreibung des Magnetismus die Anisotropie qualitativ beschreiben. Diese
relativistischen Korrekturen sind (i) die klassische Dipol-Dipol-Wechselwirkung und (ii)
die Spin-Bahn Kopplung. Dabei ist die Dipol-Dipol-Wechselwirkung die Ursache fiir die
Formanisotropie und die Spin-Bahn Kopplung, die den Spin an das Kristallgitter koppelt,
ist die Ursache fiir die magnetokristalline Anisotropie. Da die Spin-Bahn Wechselwir-
kung in 3d Ubergangsmetallen eine sehr kleine Grofle ist, erhilt man die magnetokri-
stalline Anisotropieenergie durch Anwendung der Stérungsrechnung. Die vierte Ordnung
Storungstheorie liefert den ersten von Null verschiedenen Beitrag fiir kubische Metalle.
Brooks [2] und Fletcher [3] erweiterten das Modell von van Vleck, indem sie ein itinerantes
Elektronenmodell zur Beschreibung der magnetokristallinen Anisotropie zugrunde legten
und die Tatsache, dafl der orbitale Drehimpuls in kubischen Kristallen unterdriickt ist,
beriicksichtigten. Trotz dieser anfanglichen Erfolge und der langen Zeitskala verharrt die
Beschreibung der magnetokristallinen Anisotropie itineranter ferromagnetischer Metalle
(z.B. Fe, Co, Ni), bei denen der Magnetismus auf den lokalisierten aber itineranten 3d
Elektronen beruht, auf einem qualitativen und teilweise phdnomenologischen Niveau. Die
Fortschritte beziiglich einer quantitativen Beschreibung der magnetokristallinen Aniso-



tropie im Volumen magnetischer Ubergangsmetallen sind sehr langsam. Jiingste Arbeiten
auf der Basis der parameterfreien Dichtefunktionaltheorie stimmen aber hoffnungsvoll.
Interessanterweise ist die Theorie fiir ionische Verbindungen wie Ferrite und Garnets, viel
weiter fortgeschritten, da die Elektronen nicht itinerant sondern auf die Ionen beschrénkt
sind. Sie sind lokalisiert in Orbitalen, die sich nur wenig von den Orbitalen freier Atome
unterscheiden, was die qualitative und quantitative Beschreibung sehr vereinfacht.

Auch wenn es nicht das zentrale Thema dieses Vortrages ist, sei an dieser Stelle doch
erwihnt, daB relativistische Effekte im Falle von 3d Ubergangsmetallen im allgemeinen
unbedeutend sind, im Zusammenhang mit Magnetismus aber eine wichtige Rolle spielen.
Sie sind von fundamentaler Bedeutung fiir die Magnetooptik, den magnetischen Zirkular-
dichroismus und den anomalen Hall-Effekt.

Wenn eine ferro- oder ferrimagnetische Probe magnetisiert wird, kann eine Kristallde-
formation beobachtet werden. Die Deformation wird typischerweise ausgedriickt als Ande-
rung einer Lange gemessen entlang einer bestimmten Richtung. Die Deformation hangt
sowohl von der Richtung der Magnetisierung als auch von der Richtung der Beobachtung
ab. Dieses magnetoelastische Phinomen wird Magnetostriktion genannt und wurde von
Joule 1842 entdeckt. Relative Lingenénderungen d¢/¢ betragen grofenordnungsméiBig zwi-
schen 1075 und 10~7. Die Existenz dieses Effektes bedeutet, dafl es eine Wechselwirkung
zwischen Magnetismus und elastischen Freiheitsgraden gibt. Aus Griinden der thermody-
namischen Reziprozitit erwarten wir, dafl die Aufprégung einer externen Spannung zu
einer Anderung der Magnetisierung fiihrt. Dieser Effekt ist tatsichlich beobachtet wor-
den und wird gelegentlich Villari Effekt genannt. Wie wir noch sehen werden, hat die
Magnetostriktion die gleichen Ursachen wie die magnetische Anisotropie.

Fiir stark anisotrope Materialien, Materialien mit Oberflichen und/oder Grenzflichen,
wie z.B. fiir ultradiinne Filme oder fiir magnetische Schichtsysteme, hat Néel [4] bereits
darauf hingewiesen, dafl die Reduktion der Symmetrie verkniipft mit der Anderung der
lokalen Bindungsverhéltnissen, verglichen zum Volumen, zu einem stark modifizierten
Beitrag der Anisotropieenergie fithrt: der Oberflichenanisotropie bzw. der Grenzflichen-
anisotropie. Sie ist einige Groflenordnungen grofler als die Volumenanisotropie der kubi-
schen Volumenkristallen Eisen oder Nickel. Magnetoelastische Effekte aufgrund der Ver-
zerrung, verursacht durch die Gitterfehlanpassung zwischen Film und Substrat, leisten
weitere wichtige Beitrdge zur Anisotropie ultradiinner Filme. Die magnetische Anisotro-
pie ist von grundsétzlicher Bedeutung fiir die thermodynamischen Eigenschaften zweidi-
mensionaler magnetischer Systeme. Sie ist verantwortlich fiir die von Null verschiedene
kritische Temperatur T3, > 0 K zweidimensionaler magnetischer Schichten. Gemafi dem
Mermin-Wagner Theorem erwarten wir fiir eine kurzreichweitige (d.h. eine, als Funktion
des Abstands ¢ — j schneller als nach einem Potenzgesetz abklingende, Wechselwirkung
J;.;), isotrope Wechselwirkung, wie sie beim Heisenberg Modell vorliegt, keine spontane
Magnetisierung fiir 77 > 0 K. Die magnetische Anisotropie fithrt zu einer Ising-artigen



Korrektur des Heisenberg-Modellhamiltonoperators
Ha= _KZ Sii) (2)

hier dargestellt fiir den Fall der Ein-Ionen-Anisotropie, und damit zu einer Stabilisierung
der magnetischen Ordnung bei endlichen Temperaturen. Nach Bander und Mills [5], ergibt
sich fiir Spins der Linge S = 1 die Ubergangstemperatur

T2D:2T3D 1Il(7T2J/K), (3)

wobei T3p die kritische Temperatur des isotropen Heisenbergmodells in drei Dimensionen
ist. Die Tatsache, dafl ein kleiner relativistischer Effekt fiir die langreichweitige Ordnung
in ultradiinnen Filmen verantwortlich ist, weist auf die physikalische Breite des Gebietes
der ultradiinnen magnetischen Filme hin. Die magnetische Anisotropie und deren Bedeu-
tung fiir die magnetischen Eigenschaften von realen ultradiinnen Filmen mit Rauhigkeiten
oder weiteren strukturellen Anisotropien wie Stufenkanten, Clustern, Inseln oder lateralen
Strukturierungen sind wichtige aktuelle Forschungsthemen.

Dadurch, daf} die magnetische Anisotropie die Magnetisierung im Raum fixiert, ist sie
trotz der geringen Energetik eine der technologisch wichtigsten Groflen des Magnetismus.
Sie ermoglicht den Permanentmagneten und magnetische Materialien als Speichermedien,
in denen die Bits “0” und “1” durch zwei verschiedene Richtungen der Magnetisierung de-
finiert sind. Sie ist eine bestimmende Grofle im Bereich des Mikromagnetismus und nimmt
Einfluf} auf die Grofle der magnetischen Doménen, der Doménenwénde und entscheidet
damit iiber das Ummagnetisierungsverhalten von Stoffen, iiber die Koerzitivfeldstérke,
iiber hart- und weichmagnetische Materialien, iiber die Magnetisierungsrichtung relativ
zur Oberfliche des Speichermediums und damit iiber magnetische Speicherdichten und
iiber den Einsatz von Schreib- und Lesemethoden in der magnetischen und magnetoopti-
schen Speichertechnologie.

Das zentrale Anliegen dieser Vorlesung ist die Diskussion der physikalischen Grund-
lagen der magnetischen Anisotropie und der Magnetostriktion. Der Schwerpunkt liegt
auf der magnetischen Anisotropie itineranter, magnetischer 3d Ubergangsmetalle (Fe, Co,
Ni) und hier verstérkt auf ultradiinne Filme und Schichtsysteme. Oxidische oder ionische
Magnete oder Seltene-Erd Magnete sowie Seltene-Erd/Ubergangsmetallverbindungen, wie
SmCos, die sehr grofle Anisotropieenergien aufweisen, sind nicht Thema dieser Vorlesung.

Die Vorlesung ist wie folgt aufgeteilt: In Kapitel 2 wird die phdnomenologische Be-
schreibung der magnetischen Anisotropie behandelt, die eine einfache physikalische Be-
schreibung experimenteller Beobachtungen erlaubt und eine Interpretation auf der Basis
von Symmetrieargumenten ermoglicht. Auf gleichem Niveau diskutieren wir in Kapitel 3
die Magnetostrikition. In Kapitel 4 fithren wir die Dipolwechselwirkung ein. Wir disku-
tieren deren Beitrige zur magnetokristallinen Anisotropie von Oberfliche und Volumen
und deren Bedeutung fiir die Formanisotropie.In Kapitel 5 diskutieren wir die Spin-Bahn-
Wechselwirkung als Ursache der magnetokristallinen Anisotropie. Wir stellen ein einfaches



Modell vor, erldutern kurz den Storungstheoretischen Zugang und stellen ein ab initio Re-

sultat vor.

2 Phanomenologische Beschreibung der Magnetischen

Anisotropie

2.1 Thermodynamische Beschreibung

Wir betrachten eine magnetische Probe mit der Magnetisierung M = M M. Die Probe
sei einkristallin und magnetisch eindoménig. Diese Einschrdnkung an die Probe garan-
tiert, dafl der Betrag der Magnetisierung M iiber der ganzen Probe konstant ist und daf}
der Einheitsvektor der Magnetisierung M iiber der ganzen Probe unidirektional ist. Re-
lativwinkel zwischen verschiedenen Magnetisierungsrichtungen treten nicht auf und die
Austauschwechselwirkung kann bei der folgenden Beschreibung unberiicksichtigt bleiben.

Die Stiarke der magnetischen Anisotropie kann man durch Messung von Magneti-
sierungkurven bestimmen. Unter einer Magnetisierungskurve My (H) versteht man die
Komponente der Magnetisierung M in Richtung des angelegten Feldes H, dargestellt als
Funktion von H. Das angelegte Feld H ist uniform und homogen und das Experiment
wird bei konstanter Temperatur 7' durchgefithrt. Ohne angelegtes Feld liegt die Magne-
tisierung entlang der Richtung minimaler Energie (leichte Richtung der Magnetisierung
oder oft auch abkiirzend leichte Richtung oder leichte Achse). Um die Magnetisierung
aus der leichten Achse herauszudrehen, mufl das duflere Feld Arbeit leisten, die im ma-
gnetischen Kristall gespeichert wird. Dies ist die magnetische Anisotropieenergie. Sie ist
definiert durch die Arbeit W = [ HdM , die benétigt wird, die Magnetisierung der Probe
entlang einer gewissen Richtung, relativ zur leichten Richtung, auszurichten.

Wird diese Arbeit bei konstanter Temperatur durchgefiihrt, so ist die Anisotropieener-
gie gerade die Differenz freier Energien F'. Wir sehen dies, indem wir zuerst die Definition
der freien Energie F' hinschreiben:

F=U-TS. (4)
Unter Beriicksichtigung des ersten Hauptsatzes der Thermodynamik
dU = dQ — dW (5)
erhalten wir die Anderung der freien Energie:
dF = —dW — SdT (6)
und als Folge konstanter Temperatur folgt:

F=[-aw (7)



wobei die freie Energie des Anfangszustandes als Nullpunkt der Energieskala gewahlt
wurde. Die freie Energie ist dann verkniipft mit der mikroskopischen Wechselwirkung,
beschrieben durch den Hamiltonoperator H, in bekannter Weise

F = —kgT In Spur [exp ( - kBiT)] (8)

Ganz allgemein ist die freie Energiedichte F (T, M, M, g) eine Funktion der Tempera-
tur T', des Betrages der Magnetisierung M, der Magnetisierungsrichtung M , des Verzer-
rungstensors € und noch vieler weiterer Groflen, auf die wir hier nicht eingehen konnen.
Allerdings ist die freie Energie nicht die optimale thermodynamische Funktion. In typi-
schen experimentellen Situationen kann man die Magnetisierung und die Dehnung nicht
extern kontrollieren, sondern das externe Magnetfeld H und die Spannung o in Betrag
und Richtung. Fahrt man eine Magnetisierungskurve durch, so &ndert sich der Betrag der
Magnetisierung in Richtung des Feldes My . Deshalb ist es giinstiger, mit der Gibbs’schen
freien Energiedichte bzw. dem thermodynamischen Potential G zu arbeiten, bei dem statt
mit der Magnetisierung mit dem externen Magnetfeld und statt mit der Dehnung mit der
Spannung als natiirliche Variablen gearbeitet wird. Die Gibbs’sche freie Energiedichte ist
durch die Legendre Transformation

G(T,Hy,M,o) = F(T,M,M,c) — HyM — o¢ (9)

mit der freien Energiedichte verkniipft, wobei Hys das, auf die Richtung von M pro jizierte,
externe Magnetfeld ist.

2.2 Formanisotropie und magnetokristalline Anisotropie

In der Einleitung wurde schon erwéhnt, dafl die Energiedichte, respektive das thermo-
dynamische Potential G(J/\/I\ ), als Funktion der Magnetisierungsrichtung M, sowohl von
der Richtung der Magnetisierung relativ zu den Kristallachsen als auch von der Richtung
relativ zur Form bzw. Gestalt des ferromagnetischen Korpers abhéngt.

Um diese zwei Beitréige zur Anisotropie herauszuarbeiten, betrachten wir die folgenden
zwei Beispiele: (i) Wir betrachten eine Fe-Kugel (siehe Abb. (1)). Die Form ist isotrop
und es gibt keinen Beitrag zur magnetischen Anisotropie durch die Form des Korpers.
Fiir Fe ist die [100] Richtung (bzw. die 5 weiteren dquivalenten Richtungen [010], [001],
[100], [010], [001]) die leichte Achse der Magnetisierung. Kleine externe Felder reichen aus,
die Kugel entlang dieser Richtungen zu magnetisieren. Fiir Magnetisierungen entlang an-
derer Richtungen sind gréfere Magnetfelder notig. Maximale Felder werden fiir die [101]
Richtung bend&tigt. Dies sind dann die schweren Achsen der Magnetisierung. In diesem
Beispiel héngt die Energie nur von der Richtung der Magnetisierung relativ zum Kristall-

gitter ab und man nennt sie die magnetokristalline Anisotropie oder Kristallanisotropie.
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Abbildung 1: (a) Magnetisierungskurve entlang der [100], [001], und [101]
Achsen, fiir einen ideal-kugelférmigen Einkristall mit kubischer Kristallstruk-
tur. (b) Magnetisierungskurve entlang der [100] und [001], Achsen fiir einen
Einkristall mit kubischer Kristallstruktur in der Form eines Platte.

(ii) Zum zweiten betrachten wir eine Fe-Platte, die entlang der kristallographischen Ach-
sen geschnitten wurde. Mifit man die Magnetisierungskurven fiir Richtungen senkrecht
zur Platte [001] oder parallel zur Platte [100], so werden unterschiedliche Ergebnisse be-
obachtet, obwohl die beiden Achsen kristallographisch dquivalent sind. Es gibt also einen
zweiten Beitrag zur Anisotropie, der von der relativen Orientierung der Magnetisierung
zur Form der Probe abhéngt. Dies ist die Form- oder Gestaltsanisotropie, die der Kristall-
anisotropie iiberlagert ist. Die Gesamtanisotropie kann deshalb als Summe beider Beitrége

zusammengefaflt werden:
G(M\) = GKrist.(M\) + GForm(-ZTJ\)- (]-O)

Es ist klar, dafl die magnetokristalline Anisotropie eine rein intrinsische Materialeigen-
schaft des betrachteten magnetischen Materials ist, wihrend die Formanisotropie geome-
trischen Charakters ist. Die Formanisotropie ist eine reine Folge der klassischen Dipol-
Dipol-Wechselwirkung, wihrend die Kristallanisotropie eine Folge der Spin-Bahn-Wechsel-
wirkung ist und in héherer Ordnung von den dipolaren Wechselwirkungen bestimmt ist.

2.3 Volumenanisotropie

Der russische Physiker Akulov [6] zeigte 1929, daf} die Gibbs’sche freie Energiedichte fiir

die Kristallanisotropie in Form einer Potenzreihenentwicklung nach Komponenten (a;, az,



Abbildung 2: Zugrundegelegtes Koordinatensystem.

a3) der Magnetisierungsrichtung M =(a1, ag, a3) relativ zu den Kristallachsen (%y, %2, X3)
angegeben werden kann:
Gxkrist. (T Hu, TW\) = bo(T,Hu) + Z bi(T, Hy) o + Z bi; (T, Hu) o
: 1,3
+ Z bijk(T, HM) ;o0 + Z bijkl(T, HM) Q0000 + .(11)
1,5,k nakl

Fiir die Richtungskosinusse a; gilt aufgrund der Normierung: aj + a3 + aj = 1. Sie sind
mit der iblichen Definition des rechtwinkligen Koordinatensystems (siehe Abb. (2)) nach
der bekannten Beziehung (ai,as,as) = (sin é cos ¢, sin 8 sin ¢, cosf) mit dem Polarwinkel
f und dem Azimuthwinkel ¢ verkniipft. Es ist natiirlich moglich, die Reihe fiir steigende
Potenzen von «; unendlich fortzusetzen, aber hohe Potenzen beschreiben schnelle Os-
zillationen der Anisotropie mit der Anderung des Richtungswinkels M. Dies ist aber
experimentell nicht beobachtet worden und man kann davon ausgehen, daf} diese Terme
klein und vernachléssigbar sind.

Die Anzahl der Koeflizienten kann durch Anwendung von Symmetrieargumenten stark
reduziert werden:
(i) Zeitinversionssymmetrie: Die Komponenten «; sind die Komponenten eines axialen
Vektors, G ist eine skalare Grofile und deshalb sind alle Tensoren ungerader Stufe, b;, b; ;,
-- -, axiale Tensoren. Da die magnetokristalline Anisotropie eine statische Eigenschaft ist,
gilt die Zeitinversionssymmetrie und alle Tensoren ungerader Stufe sind identisch Null.
(i) Kristallsymmetrie: Die Form der restlichen Tensoren und die Verkniipfung ihrer Koef-
fizienten b;;... sind vollkommen bestimmt durch die Symmetriebedingungen des Kristalls.
1.) Kubische Systeme: Betrachten wir zuerst die kubischen Systeme Eisen und Nickel.
Aufgrund der kubischen Symmetrie gilt, (i) da8 G(a;) = G(—a;). Deshalb treten keine



ungeraden Terme a; oder Kreuzterme a;a; (b;; = 0 fiir ¢ # j) auf. (ii) Die Indizes
¢ = 1,2, 3 sind ununterscheidbar. Aus diesen Bedingungen folgt:

(1) Fiir den Term 2-ter Ordnung:

Zbij aa; = by (af + ag + ag) = b11. (12)
5

(2) Fiir den Term 4-ter Ordnung:
Z bijr aioara; = b (a‘f + a;l + aé) + 6b1122 (afag + agag + agaf).(13)
2,5,k,1

(3) Fiir den Term 6-ter Ordnung:

6 6 6
Z bijkimn AiO;OEAUAMA, = biinn (0] + a; + a3)

i’j’k7l’m’n
4.2 | 4.2 4.2 | 2 4 | 4.2 | 2 4
+  15biini22 (afos + asa; + aza] + aja; + azas + asza;)
2.2 2
+ 90 b112233 Q1 Qy03. (14)

Nutzt man weiter die Normierung der «;’s aus, so erhdlt man den bekannten Ausdruck
fiir die Gibbs’sche freie Energiedichte der Anisotropie kubischer Systeme explizit bis zur
sechsten Ordnung in a:

Grrist. (T, M) = Ko(T) + Ky(T) (a0l + ajal + ajal) + Ky(T)ajajal +---.  (15)

Die Koeflizienten K;(T') und K,(T') sind die sogenannten ersten und zweiten Anisotro-
piekonstanten fiir kubische Kristalle und sind einfache Linearkombinationen der by, b1111,
bi11111, D1122, 111122, 112233 Wir sehen, fiir kubische Systeme tritt kein Term zweiter Ord-
nung auf. Der erste von Null verschiedene Term ist vierter Ordnung. Das diffizile Tempera-
turverhalten der Anisotropie wird dadurch beriicksichtigt, dafl die Anisotropiekonstanten
temperaturabhéngig sind. Gewdhnlicherweise wird der sechste-Ordnungsterm benétigt,
um die experimentellen Ergebnisse bei tiefer Temperatur befriedigend zu beschreiben.
Analog zu Gl. (15) kann man auch den Betrag der Magnetisierung M als Funktion der
Magnetisierungsrichtung M darstellen:

M(M) = My + My (a2a? + a2al + a2a?) + Myalaial + - - . (16)

2.) Hexagonale Systeme: Bei analoger Vorgehensweise erhalten wir fiir hexagonale
Systeme wie Kobalt bis in sechster Ordnung in a:

Gkist. (M) = Ko+ Ki(af +a3) + Kz (@] +a3)’ + Ks (af + a3)’®
+ K, (af — ag) (a‘f — 14a%a§ + ag) 4 .ne (17)

Wenn wir die sphérischen Polarkoordinaten (6, ¢) statt der Richtungskosinusse a1, az, as,
benutzen um die Richtung M zu spezifizieren, kénnen wir Gl (17) in der fiir hexagonale



Systeme iiblichen Form der Gibbs’schen freien Energiedichte fiir die magnetokristalline
Anisotropie ausdriicken:

Grrist.(M) = Ko + Kysin? 0 + K sin® 0 + Ky sin®0 + Kysin®fcos6p+---,  (18)

wobei ¢ und 8 die Winkel beziiglich der a und ¢ Achsen des hexagonalen Kristalls sind.
Analog 148t sich der Betrag der Magnetisierung darstellen:

M(M) = My + My sin® 0 + M, sin 6 + Mssin® 6 + M, sin® @ cos 6¢ + - - - . (19)

Die Koeflizienten K;, K3, K3, und K, sind die Anisotropiekonstanten hexagonaler Syste-
me. K, bezeichnet man auch gelegendlich als Kj. Die Notation der Konstanten K;, K,
usw. ist stark traditionell geprégt und teilweise sehr inkonsistent. Zum Beispiel ist die
Konstante K; eine Konstante vierter Ordnung fiir kubische Systeme, aber eine Konstante
zweiter Ordnung fiir hexagonale Systeme. Fiir hexagonale Systeme enth&lt der Ausdruck
Gruist. (M) bereits Beitrige in zweiter Ordnung von . Bis zu Termen vierter Ordnung
ist der Ausdruck Gl (18) zylindrischer statt hexagonaler Symmetrie und hingt nur vom
Winkel § zwischen der Magnetisierung und einer Achse, der c-Achse ab. Diese Eigenschaft
nennt man auch uniaxial. Der Azimuthwinkel ¢ (welcher die Position der Projektion von
M auf die Ebene senkrecht zur Symmetrieachse definiert) beschreibt die Grundebenenan-
isotropie, das ist die freie Energie die bendtigt wird, um die Magnetisierung in der Ebene
senkrecht zur c-Achse zu drehen. Der Term cos 6¢ reflektiert die sechszéhlige c-Achse.
Fiir alle uniaxialen Systeme (zylindrischer Symmetrie: hexagonal, tetragonal, rhom-
boedrisch) ist es niitzlich und iiblich, die Gibbs’sche freie Energie als Funktion der Polar-
koordinaten anzugeben.
3.) Tetragonale Systeme: Tetragonale Systeme spielen im Zusammenhang mit ul-
tradiinnen Filmen eine bedeutende Rolle und deshalb geben wir vollstindigkeitshalber
noch fiir tetragonale Systeme die Gibbs’sche freie Energiedichte als Funktion sphérischer
Polarkoordinaten an.

GKrist.(M\) = KO + Kl Sil’l2 0 + K2 Sin40 + K3 sin40cos 4¢ + .- s (20)

K3 bezeichnet man auch gelegendlich als K. Hier reflektiert der Term cos 4¢ die vierz&hli-
ge c-Achse der tetragonalen Kristallsymmetrie, die in der vierzéhligen Symmetrie der An-
isotropie in der Grundebene zum Ausdruck kommt. Analog erhalten wir fiir den Betrag
der Magnetisierung:

M(M) = My + My sin? 0 + My sin* 0 + Mssin*fcos 4 + - - - (21)
Abb. (3) stellt die Energieoberfliche der ersten zwei Terme der Gl. (15) dar, der iso-

tropen Energieoberfliche dargestellt durch eine Kugel und zusétzlich der kubische Ani-
sotropie vierter Ordnung (~ Kj). Abb. (3a) ist charakteristisch fiir bee Eisen (K7 > 0)



Abbildung 3: (a) Anisotropieenergieober-
fliche fiir Ky > 0, typisch fiir kubische Sy-
. steme wie bee Fe; (b) Anisotropieenergieo-
berfliche fiir Ky < 0, typisch fiir kubische
[ Systeme wie fcc Ni; (c¢) Schnitt der Anisotro-

U

g
F

pieenergieoberfliche fiir Ky > 0 durch eine
(001) Ebene. Auf der Schnittebene zeigt das
Polardiagramm die Winkelabh#ngigkeit der
Anisotropie in der (001) Ebene eines in [001]
Richtung verzerrten tetragonalen Films oder
Oberfléiche, typisch fiir ultradiinne Filme.

und man sieht Energieminima entlang der [001], [010], und [100] Richtungen. Dies sind
die leichten magnetischen Achsen von Eisen. Das heifit, in Abwesenheit eines angelegten
Magnetfeldes, wird die Magnetisierung entlang dieser Richtungen liegen. Tatséchlich wer-
den im Volumen eines Einkristalls, in Abhéngigkeit des Streufeldes an der Oberfliche der
Probe, im allgemeinen unterschiedliche Teile der Probe entlang einer dieser Richtungen
magnetisiert sein (d.h. es bilden sich magnetische Doménen aus), so dafl die Probe unter
Umsténden kein makroskopisches Gesamtmoment hat. Fiir den Fall K; < 0, dargestellt
in Abb. (3b) und charakteristisch fiir Nickel, sieht man, daf8 die [111] Richtungen die
Minima der Energieoberfliche darstellen. Im Gegensatz zu den Energieminima, werden
die Richtungen der Energiemaxima als schwere Achsen bezeichnet, da es die Anwendung
eines dufleren magnetischen Feldes bedarf, um M in diese Richtung zu drehen. Wenn



wir ultradiinne Filme untersuchen, spielt die tetragonale Symmetrie eine wichtige Rolle.
Die Anisotropieenergie fiir Magnetisierungsrichtungen in der Filmebene ist in Abb. (3c)
dargestellt, in der wir die Figur (a) mittels der Ebene parallel zur Filmebene geschnitten
haben. Abb. (4) zeigt Ergebnisse von Magnetisierungsexperimenten zur Bestimmung der
leichten und schweren Richtungen.
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Die Werte der Anisotropiekonstanten von Fe, Co und Ni sind in Tabelle (3) zusam-
mengefaflt. Man beachte, dafl die Anisotropiekonstante K; von Co, die eine Konstante
zu einem zweiten Ordnungsterm ist, eine Groflenordnung grofler ist als fiir die kubischen
Systeme, fiir die K; Vorfaktor eines vierten Ordnungsterms ist. Man beachte auch, dafl
das Vorzeichen von M; umgekehrt zu dem von K; ist, was bedeutet, dafl der Betrag der
Magnetisierung entlang der leichten Achse grofer ist als entlang der schweren Achse. Dies
werden wir genauer in Abschnitt 5.1 behandeln.

Die Anisotropiekonstanten K haben a priori keine physikalische Bedeutung und kor-
relieren, abgesehen von der Symmetrie, nicht mit mikroskopischen Charakteristika des
Systems. Nichtsdestoweniger ist es durch die Beschreibung der Anisotropie mittels Aniso-
tropiekonstanten in einer einfachen — und phinomenologischen — Art und Weise ermdoglicht



Tabelle 3: Anisotropiekonstanten von Fe, Co, und Ni, bei T = 4.2 K. (*)Ref. [10], ®)Ref. [11],
(Ref. [12], (I Ref. [13].

Fe Co Ni
(bce) (hep) (fcc)
K, [erg/cm?] 5.48x 105(@) 7.66x 108() -12.63x 10%(2)
[meV/atom] 4.02x1073 5.33x 1072 -8.63x 1073
K, lerg/cm?] 1.96x103(@) 1.05x 108 5.78x10%(@)
[meV /atom] 1.44x107° 7.31x1078 3.95x 1073
K;  [erg/cm? 0.9x103() - 3.48x10%(@
[meV /atom] 6.6 10° - 2.38x107*
K,y  Jerg/cm?| - 1.2x105() -
[meV /atom] - 8.4x1074 6.9x1074
M, [G] 1749.7 x10°®) 1459.5 x10°) 524.8  x10°0)
(w5 /atom] 2.215x10° 1.729x 10° 0.615x10°
M, [G] —4.3x1071() —6.75x10°(4) 5.1x107()
[up/atom] ~5.4x107* —8.0 x1073 6.0x107*

worden, viele physikalische Ph&nomene wie Spinreorientierungsiiberginge, Magnetisie-
rungsprozesse, nichtkollineare Phénomene und Wechselwirkungen zwischen Austausch-
und Anisotropietermen zu beschreiben. Die unterschiedlichen Vorzeichen der K; und die
unterschiedlichen Verhéltnisse der K; zueinander definieren ein Phasendiagramm fiir die
leichte Achse der Magnetisierung. Gemeinsam mit M und dem externen Magnetfeld Hys
gibt es einen direkten Zusammenhang zwischen den Anisotropiekonstanten und der Form
unterschiedlicher Bereiche der Magnetisierungskurven. Fiir bestimmte Systeme und unter
bestimmten Bedingungen koénnen die Anisotropiekonstanten mit physikalischen Parame-
tern, die den mikroskopischen Ursprung der Anisotropie (siehe Kapitel (4) und (5.1))
beschreiben, verkniipft werden und die ph&nomenologische Vorgangsweise a posteriori
rechtfertigen und stiitzen.

Offensichtlich ist die Entwicklung der Gibbs’schen freien Energiedichte nach Termen
der Form sin®"(6) eine Moglichkeit der Entwicklung, aber nicht die einzige. Bedenkt man,
daf fir den isotropen Austausch die Gibbs’sche freie Energiedichte als Kugel fiber M
dargestellt werden kann, sind die anisotropen Beitrége kleine Abweichungen von dieser.
Dies legt eine Entwicklung nach Kugelfiichenfunktionen Yy, (M) (Produkte aus "™ und
den verallgemeinerten Legendre Polynomen P;*(6))

GKrist-(T7 HMa-Z/‘J\) = Z zl: K’ZL(T’ HM)Yl,m(M\) (22)

{=gerade m=—{



nahe. Die k> werden auch als Anisotropiekoeffizienten bezeichnet. Wegen der Zeitinver-
sionssymmetrie verschwinden alle x7* fiir ungerade ¢ und wurden in der Summe daher
nicht beriicksichtigt. Die Entwicklung nach Kugelflichenfunktionen bietet die typischen
Vorteile von vollstdndigen orthonormalen Funktionen, wie normierte Koeflizienten, die
unabhéngig von der Anzahl der noch folgenden Terme sind. AuBlerdem konnten Callen
et al. [14] fiir die Anisotropiekoeflizienten k}* ionischer Systeme (Einionenanisotropie) ein
Potenzgesetz fiir die Temperaturabhéngigkeit der Koeflizienten ableiten:

rg(T)/K3(0) = (M(T)/M(0)) . (23)

Ein Nachteil der Anisotropiekoeflizienten gebeniiber den Anisotropiekonstanten ist, daf}
der direkte Zusammenhang zwischen den Anisotropiekonstanten und der Form bestimm-
ter Teile der Magnetisierungskurve verloren geht. Durch einfaches Umarrangement der
einzelnen Terme kann man die Entwicklung nach Potenzen von a eindeutig als Entwick-
lung nach Kugelflichenfunktionen darstellen.

1.) Kubische Systeme: Entsprechend Gl. (15) schreibt sich die Gibbs’sche freie Ener-
giedichte in der Darstellung nach Kugelflichenfunktionen:

— 1 1 2
Giust.(M) = Ko+ m(ﬂfﬁ + K3)Yoo — %(111(1 + K3)Y40(0) + 23—1—7{21@0(0)
1
— 9240(11K1 + K3)Yua(6, ¢) — 41580(11K1 + K32)Yeu(60,0) +---. (24)

2.) Hexagonale Systeme: Fiir hexagonale Systeme erhalten wir:

— 2 2
Gkrist.(M) = Ko+ ——(35K1 + 28K, + 24K3) Yoo — £(7K1 + 8K + 8K3)Yy(0)

105
16 1

11K, + 18K3) Yo (0) — — K2 Yo (0

385( 2+ 18K3)Ya(6) 231 ° w(6) — 10395

Analog 1488t sich auch der Betrag der Magnetisierung nach Kugelflichenfunktionen

+ ——— K;Ye4(6, 8) + - - (25)

entwickeln:

M(T,Hy,M)= Y. ﬁ M(T, Hyr) Yo (M). (26)

{=gerade m=—{

2.4 Oberflichenanisotropie

Bisher haben wir nur Volumensysteme betrachtet, Systeme die so grof} sind, daf} Bei-
trége innerer und duflerer Oberflichen zur Anisotropieenergie vernachléssigbar sind. Dies
dndert sich natiirlich im Falle niedrig dimensionaler Systeme, wie magnetischer Schicht-
systeme, ultradiinner Filme, oder Nanodréhten, deren Eigenschaften gerade durch die
Oberflichen oder Grenzflichen bestimmt sind. Deshalb erweitern wir das thermodynami-
sche Gesamtpotential und schreiben es als Summe eines Volumenanisotropietermes und

eines Oberflichen- bzw. Grenzflichenanisotropieterms

G(M /dVGV +/dSGS M), (27)



wobei GV( ) die im vorigen Abschnitt diskutierte freie Energie pro Volumeneinheit ist,
und G$(M) die Gibbs’sche freie Energie pro Flicheneinheit der Grenz- oder Oberfliche.
G5(M) hingt ab von den Materialien und den strukturellen und kristallographischen
(z.B. Orientierung) Gegebenheiten der Grenzfliche.

Auf der Grundlage eines phinomenologischen Paarwechselwirkungsmodels hat Néel
[4] als erster darauf hingewiesen, daf§ sich die Atome, die sich in der Umgebung einer
Grenzfliche befinden, anderen Symmetriebedingungen und einer anderen lokalen Umge-
bung ausgesetzt sehen als die Volumenatome, und dafl daraus zusdtzliche Beitrdge zur
magnetischen Anisotropie erwachsen. Insbesondere fiihrt eine Grenzfliche im Vergleich
zum Volumen oftmals zu einer Symmetrieerniedrigung und damit zu Anisotropietermen
niedrigerer Ordnung in «, die im Volumen verboten waren. Der Ausdruck fiir den Ober-
flachenbeitrag zur magnetokristallinen Anisotropie ist fiir die
1.) Tetragonale Symmetrie: (001) Oberfliche kubischer Kristalle

G5 ... (M) = KSsin?0 + K5 sin* 0 + K,5 cos4¢sin* 0 + - (28)
2.) Orthorhombische Symmetrie: (011) Oberfliche kubischer Kristalle
G (M) = K5 sin? 0 + K5 cos 2¢sin® 0 + - (29)

3.) Hexagonale Symmetrie: (111) Oberfliche kubischer Kristalle oder (0001) Ober-
fliche hexagonaler Kristalle

G'Kmt( ) Kssm H—I—Kssm 9—|—K5sm 0—|—K5c056¢sm 0+ -- (30)

mit den iiblichen Definitionen der Winkel 6 und ¢.

In der Praxis wird oftmals nur der Term K7, der dem zweiten Ordnungsterm in a;
entspricht, beriicksichtigt. Der Betrag von K} ist typischerweise in der GréBenordnung
von 0.1 bis 1 erg/cm?®. Dies entspricht 0.1 bis 1 meV/Grenzflichenatom in atomaren
Einheiten und liegt in der Groflenordnung moderner Permanentmagnete wie YCos oder
Nd;Feq4B, siehe Vergleich in Tab. (2). Dieser Betrag ist einige Groflenordnungen grofier
als die Anisotropie durch Volumenatome und macht heute die Berechnung der Konstan-
ten fiir die Grenzfliche mittels parameterfreien quantenmechanischen Konzepten wie der
Dichtefunktionaltheorie moglich — viel leichter moglich als die Volumenanisotropie, obwohl
die Geometrie komplexer ist (dazu mehr in Abschnitt 5.4).

Aus Gl. (23) folgt, daB es im Falle der Ein-Ionen-Anisotropie einen Zusammenhang
zwischen der Temperaturabhéngigkeit der Anisotropiekonstanten und der Magnetisierung
gibt. Legen wir diesen Zusammenhang auch fiir die Anisotropiekonstanten der Oberfliche
zugrunde und erinnern uns daran, dafl die Temperaturabhéngigkeit der Oberflichenma-
gnetisierung viel stirker als die der Volumenmagnetisierung ist, liegt nahe, daf} es fiir die
Anisotropiekonstante der Oberfliche ebenfalls ein sehr starkes Temperaturverhalten geben
kann, so daf} es leicht zu temperaturabhéngien Spinreorientierungsiibergéngen kommen

kann.
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Abbildung 5: Magnetische Anisotropie pro Einheitsfliche pro Co-Lage auf-
getragen gegen die Co-Dicke einer Co/Pd Multilage. Die Steigung gibt den
Volumenbeitrag der Anisotropie, der Schnittpunkt mit der y-Achse ist gleich
zwei Mal der Oberflichenanisotropie. Daten aus Ref. [15] entnommen.

2.5 Der Spinreorientierungsiibergang

Schichtdickenabhéngigkeit von Schichtsystemen: Experimentell wird eine effektive
Anisotropiekonstante K°* bestimmt, die man sich im Sinne von Néel als Superposition
der Anisotropiekonstanten der Oberfliche oder Grenzfliche (K° pro Einheitsfliche) und
der des Volumens (K" pro Einheitsvolumen)

K = KV + 2K5/t (31)

vorstellt, wobei ¢ die Dicke der magnetischen Probe ist und wir von 2 Oberflichen ausge-
hen. KV und K° werden dann bestimmt, indem man K°¥-¢ gegen die Dicke ¢ auftrigt. Die
Steigung ergibt dann KV und der Schnittpunkt mit der ¢ = 0 Achse K (siehe Beispiel
in Abb. (5)).

Das Vorzeichen der magnetokristallinen Oberflichenanisotropie kann in Abhéngigkeit
von Details der Grenzfliche positiv oder negativ sein. In diesem Zusammenhang ist ein
positives K7, Ky > 0 von besonderem Interesse auf dem Gebiet ultradiinner Filme. Wie
wir noch in Abschnitt (4.1) sehen werden, ist die Volumenanisotropie eines Filmes domi-
niert durch die Formanisotropie, die immer die Orientierung der Magnetisierung in der
Filmebene bevorzugt. Ist nun K positiv, begiinstigt die magnetokristalline Oberfliche-
nanisotropie die Orientierung der Magnetisierung senkrecht zur Filmebene (senkrechte
Magnetisierung). Dadurch entsteht eine filmdickenabhéngige Konkurrenz zwischen senk-
rechter Magnetisierung und Magnetisierung in der Ebene. Das heift, fiir dicke Filme



dominiert immer der Volumenbeitrag und die Magnetisierung liegt in der Ebene, wobei
das relative Gewicht der Oberfliche bei abnehmender Schichtdicke des Filmes zunimmt
und sich die Magnetisierung unter einer kritischen Schichtdicke von wenigen Atomlagen
(~ 10 A) schlieBlich in Richtung der Filmnormalen umorientiert. Filme mit senkrechter
Magnetisierung haben ein hohes technologisches Anwendungspotential im Bereich magne-
tooptischer Speichermedien. In Abb. (6) zeigen wir ein Beispiel fiir dieses Verhalten am
System Au/Co(0001)/Au(111).

Temperaturabhingigkeit: Wie schon in vorherigem Abschnitt erwéhnt wurde, ist die
Anisotropieenergie sehr empfindlich von der Temperatur abhéngig. Diese Eigenschaft wird
durch die Tatsache beschrieben, dafl die Anisotropiekoeffizienten von der Temperatur
abhingen und zwar mit einem unterschiedlichen Verhalten in Abhéngigkeit von der Ord-
nung der Koeflizienten. Eine quantitative Behandlung dieser Phinomenologie wurde durch
Callen et al. [14] fiir ionische Systeme gegeben, die der Einionenanisotropie geniigen. Die

relative Variation der Anisotropiekonstanten mit der Temperatur kann zu einer Anderung
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Abbildung 6: Magnetisierungskurven von Au/Co(0001)/Au(111) Filmsyste-
men bei T' = 10 K fiir verschiedene Co Dicken ¢¢,, gemessen senkrecht (links)
und parallel (rechts) zur Filmebene. Die leichte Achse ist senkrecht zur Filme-
bene fiir Dicken t¢, < t. ~ 12 A. Aus Ref. [16].
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Kty 8 Abbildung 7: Temperaturab-
fos‘fm':. \& hiingigkeit der  Anisotropiekon-
\ stanten K} und KJ von Co,
4 AN entnommen dem Lehrbuch von
, K, \\ Kneller. Fiir T < 200°C ist K; > 0
B und die c-Achse des hexagonalen
0 R — Kristalls ist die leichte Achse; fiir
\ T > 200°C liegt die leichte Achse
- 0 0 0 100 20 Jm°C 400‘ in der Grundebene des Kristalls.
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der leichten Achse fithren. Dies ist der sogenannte Spinreorientierungsiibergang. In die-
sem magnetischen Phaseniibergang, der entweder erster oder zweiter Ordnung sein kann,
dndert der Magnetisierungsvektor mehr oder weniger kontinuierlich seine Orientierung
beziiglich der Kristallachsen. Dieses Phinomen wird gewdhnlicherweise in Systemen mit
mehreren konkurrierenden Beitrdgen zur Anisotropie beobachtet; d.h. bei Variation der
Temperatur kann sich die relative Bedeutung der einzelnen Beitrige &indern, die Tempera-
turvariation kann zu einer Verinderung des Betrages und der Richtung der resultierenden
Anisotropie fithren und in gewissen Fillen eine Reorientierung der leichten Magnetisie-
rungsrichtung bewirken. Im allgemeinen findet der Reorientierungsiibergang immer dann
statt, wenn die zweite Ordnungskonstante K; als Funktion der Temperatur das Vorzeichen
wechselt, wie z.B. im Falle von Co (Abb. (7)).

3 Magnetostriktion und Magnetoelastische Anisotro-
pie
Bisher war stillschweigend angenommen worden, dafl wir es mit einem starren Festkorper
zu tun haben, dessen Atome fest auf reguléren Gitterplatzen mit unverénderlichen Gitter-
abstand sitzen. Tatsédchlich mufl man beriicksichtigen, dafl ein Kristall einen elastischen
Freiheitsgrad hat: Sein Volumen und seine Form sind ver&nderlich (z.B. duflerer oder in-
nerer Krafteinwirkung, oder bei Temperaturdnderung) und seine Atome sitzen nicht fest
auf ihren Gleichgewichtslagen, sondern fithren kleine (temperaturabhéngige) Schwingun-
gen aus. Dies alles wirkt sich auf die magnetischen Eigenschaften des Festkorpers aus, und
umgekehrt beeinflult der magnetische Freiheitsgrad auch die elastischen Eigenschaften des

Kristalls. Die dafiir verantwortliche Wechselwirkung ist die sogenannte magnetoelastische
Wechselwirkung H,agn—er.. Man unterscheidet:



1. Statische (zeitunabhéngige) magnetoelastische Phdnomene: z.B. Magnetostriktion,
Anderung der elastischen Konstanten, Anderung der magnetischen Ordnung, ther-
mische Ausdehnung, duflere Spannungen.

2. Dynamische (zeitabhingige bzw. frequenzabhéngige) magnetoelastische Phdnome-
ne: Anderung der Schallgeschwindigkeit und der Phononendispersion, Anderung der
Magnonendispersion, Schallddmpfung, Spin-Gitter-Relaxation.

Wir beschrinken uns hier auf die Magnetostriktion, sowie dehnungs— und spannungsin-
duzierte magnetokristalline Anisotropie.

3.1 Qualitative Uberlegungen

In Kapitel 2.3 haben wir die Volumenanisotropie behandelt. Fiir kubische Systeme fanden
wir, daf} der erste richtungsabhéngige Term in der freien Energie von vierter Ordnung in a
war. Fiir tetragonale Systeme gab es aber aufgrund erniedrigter Symmetrie bereits einen
Term zweiter Ordnung E = K;sin’f = K;(1 — a?), wobei die Anisotropiekonstanten
zweiter Ordnung um Groflenordnungen grofler sind als die vierter Ordnung. Das heifit,
eine kleine Verzerrung e, die eine Symmetrieerniedrigung von kubischer zu tetragonaler
Symmetrie verursacht, sollte eine starke Anderung der Anisotropie zur Folge haben. Da
die Verzerrung klein ist und in erster Ndherung proportional zu ¢ sein muf}, schreiben
wir einfach £ = K;(1 — a%)e33. Dies ist die elementarste Form der magnetoelastischen
Wechselwirkung. Nun wissen wir aber, daf} solche Verzerrungen durch externe oder in-
terne Spannungen o verursacht werden kénnen. Nach dem Hooke’schen Gesetz sind aber
Spannungen und Verzerrung durch elastische Konstanten verkniipft o = C'e und damit
E = K, C7'(1 — a3)oss. Dies zeigt, daB es einen wichtigen Beitrag durch mechanische
Spannungen auf die Anisotropieenergiedichte gibt. Die verzerrungs- und spannungsindu-
zierten Anisotropien spielen eine wichtige Rolle in ultradiinnen Filmen, wo erhebliche
Verzerrungen und mechanische Spannungen beim epitaktischen Aufwachsen von Filmen
auf Substraten mit unterschiedlichen Gitterkonstanten entstehen konnen. Wir konnen auf
dieses Problem hier nicht ndher eingehen. Eine Diskussion findet man in Ref. [16].

Auf der anderen Seite wird eine kubische Einheitszelle von Eisen spontan tetragonal
fiir T < T, verzerren, da sie magnetokristalline Anisotropieenergie gewinnen kann, bis die
Verzerrung begrenzt wird durch die Zunahme an elastischer Energie E = 1/2C¢?. Die
Gesamtenergie schreibt sich dann

1
E=K;(1—a})ess + 5053,3 (32)

und die Minimierung beziiglich ¢ fiihrt zur Gleichgewichtsverzerrung A

A= _%(1—0@. (33)



Dies ist die spontane Magnetostriktion. Setzen wir Zahlenwerte ein, fiir die elastische
Konstante C' ~ 10! N/m? und K; ~ 10 J/m3, erhalten wir eine relative Lingenénde-
rung 64/ von X = §{/{ ~ 1075. Da die magnetokristalline Anisotropie eine Folge der
Spin-Bahn-Wechselwirkung ist, ist die Spin-Bahn-Wechselwirkung offensichtlich auch die
Hauptursache der magnetoelastischen Effekte.

Natiirlich waren dies nur qualitative Uberlegungen. Im Festkérper arbeitet man mit
tensoriellen Groflen. Eine Herleitung der phinomenologischen Grundgleichungen wird in
folgendem Kapitel gegeben.

3.2 Magnetostriktion

Magnetostriktion bezeichnet die Anderung der Dimensionen eines Kérpers, wenn er einem
Magnetfeld ausgesetzt ist. Greifen wir wieder auf unsere hypothetische einkristalline, ex-
akte Eisenkugel zuriick, die sich in einem externen Magnetfeld befindet, das hinreichend
grof} ist, den Kristall im ferromagnetischen Zustand zu sdttigen; und kiihlen diesen Kri-
stall unterhalb die Curie Temperatur ab, dann verliert er, wie in Abb. (8) angedeutet
seine Kugelgestalt und wird zum Ellipsoid.

T>T T<T. Abbildung 8: Stark tibertriebene schema-
tische Darstellung der spontanen Deforma-
tion von ferromagnetischen Einkristallkugeln
mit unterschiedlichen Magnetostriktionsver-
halten A beim Abkiihlen unter die Curie Tem-
peratur T, in einem Magnetfeld, das zu einem

A<O ASO eindoménigen Zustand mit der Sittigungs-

magnetisierung M, fiihrt.

Diese Verzerrung, ausgedriickt als Léngendnderung ¢/ relativ zur Einheitsléinge ¢, be-
zeichnen wir im Gegensatz zu Verformungen ¢, verursacht durch angelegte oder innere
mechanische Spannungen o, als A = §¢/{. \(T, H, M ) hiangt ab von der Temperatur,
dem angelegten Magnetfeld, der Magnetisierungsrichtung, der Chemie, usw. Der Wert J,
gemessen bei Sattigungsmagnetisierung nennt man S&ttigungsmagnetostriktion, und das
ist, was wir meinen, wenn das Wort Magnetostriktion hier benutzt wird. Die Gestalts-
magnetostriktion, oder Kristallmagnetostriktion, oder die longitudinale Magnetostriktion,
die wir gerade hier diskutiert haben, ist nicht der einzige magnetostriktive Effekt. Da die
Formanisotropie von der Form des magnetischen Korpers abhéngt, kann sich diese durch
Verdnderung der Form infolge von magnetoelastischen Verzerrungen &ndern. Wir erwar-
ten daher auch einen zusitzlichen magnetoelastischen Beitrag zur Formanisotropie, der
auch Formeffekt genannt wird. Die durch diesen Beitrag induzierte Langendnderung ist
erheblich kleiner als §//¢ < 107® und bleibt in diesem Abschnitt unberiicksichtigt. Da



die Volumenmagnetostriktion klein ist, bleibt das Volumen nahezu konstant. D.h. es gibt
eine transversale Magnetostriktion A;, die nahezu die Hélfte der longitudinalen Magneto-
striktion ist, aber mit entgegengesetzten Vorzeichen

1

In diesem Abschnitt diskutieren wir den magnetoelastischen Beitrag zur Kristallanisotro-
pie. Wir beschranken uns auf den Volumenterm und lassen den entsprechenden Index V'
weg.

Longitudinale Dehnung: Die Ausdehnung A(e°) ist verkniipft mit €°(M) nach den
Regeln der Elastizitdtstheorie: Betrachten wir einen Mefipunkt P auf der Probe, definiert
durch den Vektor x mit den Koordinaten z;, ¢ = 1,2,3 des unverzerrten Gitters. Nach
der Deformation hat der Aufpunkt P den neuen Wert x' mit den Komponenten z.. Die
Verschiebung des Aufpunktes durch die Deformation wird dann durch den Verschiebungs-
vektor u = x’ — x mit den Komponenten u; = z! — ; dargestellt. Die Koordinaten z;
des verschobenen Punktes und des Verschiebungsvektors u; sind natiirlich Funktionen der
Koordinaten z; vor der Verschiebung. Betrachten wir nun zwei Punkte am Ort z; und
z; + Az;. Vor einer infinitesimalen Deformation war der Abstandsvektor zwischen den
zwei Punkten Az; und danach Az; 4+ du;, wobei fiir du; die folgende Beziehung gilt:

Bui

Ou;/0z; bezeichnet einen Verzerrungstensor. Er wird im allgemeinen aufgeteilt in einen
symmetrischen und einen antisymmetrischen Anteil. Der antisymmetrische Anteil be-
schreibt die Rotation des Kristalls als ganzes ohne jegliche Verzerrung des Gitters. Der
symmetrische Verzerrungstensor

1 (911,Z 8Uj
2 (Omj 8wi)
beschreibt die Verformung des Kristalls in der Nachbarschaft des Aufpunktes P. Er hat
6 unabhéngige Komponenten. Wir gehen von einem homogenen Kristall aus, so daf§ die

Eij

(36)

Komponenten ¢;; unabhéngig vom Ort sind.
Der Abstand zwischen den zwei Punkten war vor der Deformation durch Anderung
der Magnetisierungsrichtung
AL = \/Az? + Az} + Az, (37)

und nach der magnetisch verursachten Deformation ist er

Al = \JAz?+ Ac} + Ac

= \/(Ail)l + du1)2 + (A:E2 + d’LL2)2 + (Ail}3 + d’LL3)2

A[ \/1 + 2 (dulAilil + d’UJQAilh + d’U@AiEg)/A[Z

&

&



Die relative Gitterdeformation A = §(Af)/AL = (Al'— Al)/ Al berechnet sich dann durch
A= Z duzAilﬁz/HAXW = Z €ij ﬂlﬂj (39)
5 i

Magnetoelastische Energie: In der vorhergehenden Diskussion in Kapitel 2.3 blieb
der Zusammenhang zwischen Magnetisierungsrichtung M und der Verzerrung, ausge-
driickt durch den Verzerrungstensor € unberiicksichtigt. € wurde Null gesetzt. In der
Vorbemerkung haben wir bereits erfahren, daf} eine Lingeninderung A = §¢/¢ in der
GroBenordnung von 1075 ~ 1077 in Abhéingigkeit der Magnetisierungsrichtung beobachtet
wurde. Um diesen Zusammenhang zu behandeln, beriicksichtigen wir zusétzlich zum rein
magnetischen Beitrag der freien Energiedichte, FKrist_(JTJ\ ), die magnetoelastische Ener-
gie im thermodynamischen Potential Fmagn_el.(f\l\ ,€) und den elastischen Anteil Fy ().
Fmagn_el_(JT/I\ ,€) ist explizit abhingig von M und e. Der Gesamtausdruck kann wie folgt

zusammengefaflt werden:
F(M,€) = Fiuist. (M) + Fragn_a.(M,€) + Fu(¢), (40)
oder die entsprechenden Gibbs’schen freien Energien
G(M\,O') = GKrist.(M\) + Gmagn—el.(ﬁ,fr) + Ga.(o). (41)

Die relative, spontane Gleichgewichtsmagnetostriktion A entlang der Mefirichtung x =
(B1,PB2,08s) als Funktion der Magnetisierungsrichtung M = (a1, aa, as) erhdlt man durch
Minimierung von F(M,¢) in GL (40) beziiglich €. 3; = Az;/||Ax| sind die Richtungs-
kosinusse in der Mefirichtung des Abstandsvektors Ax = (Azy, Azz, Azs). Aus der Mi-
nimierung der Gl. (40) erhslt man den Verzerrungstensor e°(M) im Gleichgewicht von
elastischer und magnetoelastischer Energie.

Im Falle der Magnetostriktion A\(M) bzw. A(a;) sind die Komponenten des Verzer-

rungstensors ¢;; durch die Komponenten des Gleichgewichtstensors e2,(M) bzw. f;(ax)

zu ersetzen und wir erhalten
AM) =3 &,(M) B:B; bzw. Max) =D eg(an) BiB;. (42)
ij ij

Da die Verformung des Kristalls durch die Gegenwart der Magnetostriktion klein ist,
kann die freie Energiedichte F/(M, ) nach Potenzen des Verzerrungstensors ¢;; entwickelt
werden.

F(M,e) = F(M) + Y F;(M)ei; + Y Fu(M)esenu + -+ (43)
ij ijkl
Analog konnte man natiirlich die Gibbs’sche freie Energie entwickeln, wir beschrénken uns

hier aber auf die freie Energie. Der erste Term entspricht gerade der Volumenanisotropie,
FKrist_(JTJ\ ), beschrieben in Kapitel 2.3, und hat genau die Form gemif Gl. (11)*

1Zwischen Gkpist. in Gl (11) und Fkyist. in Gl. (43) gibt es einen feinen Unterschied. In Gl. (11) ist

Gx:ist. das thermodynamische Potential zu konstanter elastischen Spannung bzw. des freideformierbaren



3.3 Elastische Wechselwirkung

In der Elastizitdtstheorie dndert sich die freie Energie quadratisch mit dem Verzerrungs-
tensor. Man denke in diesem Zusammenhang an das Hooke’sche Gesetz angewandt auf
einen quasi-eindimensionalen Kérper in Form eines Drahtes, der entlang einer Richtung,
z.B. der z-Richtung, dilatiert wird. In diesem Fall ist die freie Energie F' eine quadratische
Funktion der Dilatation 11 .

F = §KE%17 (44)

wobei K der Kompressionsmodul, oder mit anderem Vorzeichen, der Zugmodul ist. Die
allgemeine Form der freien Energie eines deformierten Kristalls ist

Fa.(e) = %Z Cijri€ijERi- (45)
ijkl

Wenn man die M Abhingigkeit im dritten Term von Gl. (43) vernachlissigt? und die
F;jr mit den 1/2C;;y; identifiziert, dann ist der dritte Term in Gl. (43) gerade die elasti-
sche Energie. Das quadratische Verhalten 148t sich daraus ableiten, dafl sich die Energie
aus dem Integral der Kraft K und der Anderung des Weges s, F = [ K(s)ds, ableitet.
Ubersetzt in die Sprache der Elastizititstheorie heiBt dies: das Integral der mechanischen
Spannung ;;(¢) bei Anderung der Verzerrung, F' = Y, [ 0;;(¢)de;;. Nach der klassischen
Lehre der Elastizitatstheorie gibt es einen lineare Zusammenhang (Hooke’sches Gesetz)
zwischen den Komponenten der Spannung und der Verzerrung o;;(¢) = Ykt Cijriri, Was
den quadratischen Zusammenhang der elastische Energie als Funktion der Verzerrung er-
klért. Cijp ist ein Tensor vierter Stufe, welchen man auch Tensor der Elastizitdtsmoduln
oder Tensor der elastischen Konstanten nennt. Er hat 3* Komponenten. Da der Verzer-
rungstensor symmetrisch ist, &ndert sich das Produkt e;; - €5 nicht mit Vertauschung
der Indizes ¢ mit j, k mit [ oder des Paares 7,j mit dem Paar k,l. Es ist daher offen-
sichtlich, daf} auch von dem Tensor C;;i; angenommen werden kann, dafl er die gleichen
Symmetrieeigenschaften beziiglich der Vertauschung von Indizes hat

Cijkl = Ojikl = Oijlk = Cklij- (46)

Mittels einfacher Rechnung kann man sich davon {iberzeugen, da8 ein Tensor vierter Stu-
fe mit diesen Symmetrieeigenschaften nur noch maximal 21 unabhéngige Komponenten
besitzt. 21 ist aber gerade die Anzahl der n(n + 1)/2 unabhéngigen Komponenten eines
n = 6-dimensionalen, symmetrischen Tensors zweiter Stufe. Tatséchlich findet man in der
Literatur vorwiegend die Voigt’sche Notation ¢, fiir die Komponenten des Tensors C;;.

Korpers, und in Gl. (43) ist Fipist. die freie Energie zu verschwindender Verzerrung. Die Form der Ent-
wicklung von Gxqist. und Fikigt. ist durch die Symmetriebedingungen des Kristalls vorgegeben und sind

in beiden Féllen identisch. Wir gehen kurz in Gl. (70) auf diese Feinheit ein.
?Tatsichlich gibt es eine Abhingigkeit der elastischen Konstanten Cjji; von der Richtung der Ma-

gnetisierung M. Sie wurde z.B. fiir Nickel beobachtet und betragt etwa 1% [17]. Dieser Effekt heifit
morphischer Effekt.



Dann durchlaufen die Indizes x4 und v von c,, die Werte 1,---,6, welche fiir die Index-
paare zz, Yy, 22, yz, 2z, xy stehen. Im nachfolgenden Text schreiben wir aus Griinden
der Anschaulichkeit den Verzerrungstensor stets in der Form e;;, arbeiten aber stets in
der Voigt’schen Notation ¢,, deshalb kommen stets nur Tensorkomponenten : < j vor.
Die Summation A(ax) = 3=;; €5;(ar) B:6; in Gl. (42) schreibt sich dann -, ¢, 8,8,

1.) Kubische Systeme: Bei Systemen kubischer Symmetrie sind die 3 Achsen z, y, 2
ununterscheidbar und man benétigt nur 3 unabhéngige Elastizitdtsmoduln: Cryrey Crzyys
und Cyyey entsprechend c¢i1, ¢12, ¢4 und die freie Energiedichte schreibt sich:

1
Fa(e) = =cui(ed, +e2 4 €2s) + ciz(E11892 + €22633 + €11€33)
2

1
+ 5044 (5%2 + 533 + 5%3)- (47)

2.) Hexagonale Systeme: Die freie Energie hexagonale Systeme wird durch 5 un-
abhingige Module beschrieben: ¢;1, ¢12, ¢33, €13, €44, und fiir die freie Energiedichte erhal-

ten wir
1 5 5 1
Fa(e) = 56‘11 (e, +¢e59) + 5011 €11€22 + C12 €11€22
1 2 2 2
+ c13(e11 +€22) €33 + 5044 (eis +€33) + (c11 — c12) €75 (48)

Die elastischen Konstanten fiir Fe, Co, und Ni sind in Tabelle (4) aufgelistet.

Tabelle 4: Elastische Konstanten f1 G2 €13 C3  Cas
c;; in Einheiten von 10! N/m? von Fe (bcc) | 241 146 - - LI2
Fe [18], Co [19], und Ni [20] bei Co (hcp) | 3.07 1.65 1.03 3.58 0.76
Raumtemperatur. Ni (fCC) 2.50 1.60 - - 1.18

3.4 Magnetoelastische Wechselwirkung

Der zweite Term in Gl. (43) ist offensichtlich neu und folgt aus der Wechselwirkung
zwischen magnetischer Anisotropie und Verzerrung und ist die magnetoelastische Ener-
giedichte Fagn—el. (JT/I\ £). Analog zur Vorgehensweise in Abschnitt 2.3 entwickeln wir
F,;(M) nach Komponenten M der Magnetisierungsrichtung M=(as, aj, az) bezogen
auf die kristallographischen Achsen:

Fmagn—el.(-z/\l\)e) =Y Bijeij + Y Bijreijar + Y Bijmeijaroy + - (49)

i ijk 15kl

Der Term 0-ter Ordnung gibt Beitrdge zur Volumenénderung (Volumenstriktion) aufgrund
magnetoelastischer Wechselwirkungen und héngt nicht von der Magnetisierungsrichtung



ab. Er wird hier nicht weiter betrachtet. Der zweite Term, linear in den «;, bzw. alle
ungeraden Terme in «; sind abwesend aus Griinden der Zeitumkehrinvarianz, die giiltig
ist, da die spontane Magnetostriktion ein statische Eigenschaft ist (B;;x = 0, Vi, j,k €
{1,2,3}). Der erste nicht verschwindende Term ist quadratisch in den a;
Fmagn_el_(jl\,e) =Y Bijucijonaq. (50)
ikl
B;ju sind die magnetoelastischen Konstanten oder auch magnetoelastischen Kopplungs-
konstanten. Terme hoher Ordnung sind sehr klein, miissen aber gelegentlich herangezogen
werden, um experimentelle Ergebnisse vollkommen zu beschreiben. Wir vernachléssigen
diese hier. Analog zur elastischen Energie und zur magnetischen Anisotropie, sind die ver-
schiedenen Komponenten der B aufgrund der dem Kristall zugrunde liegenden Sym-
metrie miteinander verkniipft. Fiir die kubischen und hexagonalen Systeme erhdlt man
folgende Ausdriicke:
1.) Kubische Systeme:

———

Frogn-a.(M,e) = B (61103 + e220) + £3303)
+  Biiaa[(e22 + €33) Oéi + (e11 + €33) a% + (&11 + €22) 0452:,]

+  2Bs33 (e120102 + €130 03 + €3300203) + - (51)

Tabelliert sind die magnetoelastischen Kopplungskonstanten By, By, B;. Sie sind mit den
Koeflizienten B; ;i durch folgende Relationen

1
By = 3 (2B1122 — Bun), B; = Buini — B, und By = 2Bz (52)

verkniipft. Damit ist

———

Fmagn—el.(M7 E) = BO (611 + €22 + 633)

1 1 1
+ Bi(eu(al = 3) + en(ad - 3) + exslad - 3))

+ B (er2an0 + 13103 + €3300a3) + -+ - (53)

Ist die Deformation formerhaltend, dann gilt wegen der kubischen Symmetrie, €11 = €22 =
€33, und €12 = €13 = €23 = 0. Beriicksichtigt man die Normierung der Richtungskosinusse,
S, a? = 1, reduziert sich Fmgn_el_(ﬁ,e) zu Fmagn_el_(ﬂ,e) = 3Bye1; = BodV/V3. By
ist offensichtlich verkniipft mit der Volumenénderung oder Kompression, By und B; mit
der Scherung. Offensichtlich enthalten Faagn_a.(M, €) fiir kubische Systeme quadratische
Terme in «;, obwohl fiir das unverzerrte Ausgangssystem ohne magnetoelastische Wech-
selwirkung die ersten nichtverschwindenden Terme 4-ter Ordnung waren. Da die Verzer-
rung die Symmetrie des Systems im allgemeinen verringert, enthélt die magnetoelastische
Energie offensichtlich Energieterme, die im unverzerrten Zustand Null sind.

3dV = dzidzadzs, dV' = deidehdzl = (dz1 + dui)(dzs + dus)(des + dug) ~ dV + duidzadzs +
dzidusdes + derdesdus = dV + dV(e11 +e22 + €33) = 6V/V = (dV' — dV)/dV = €11 + €22 + €33.



Tabelle 5: Die magnetoelastischen Konstanten By, B, B3, By fiir Fe, Co und Ni bei Raum-

temperatur.
Fe Co Ni
(bce) (hep) (fee)
B, [erg/cm? —3.44%107 —8.10% 107 8.87x 107
[meV /atom)] —2.53%10* 5.63%10* 6.05% 10~
B, [erg/cm? —7.62%107 —2.90% 10 1.02x 108
[meV /atom] —5.56x1074 —2.02x1073 6.97x1074
B;  [erg/cm?] - —2.82x108 -
[meV/atom] - —1.96x1073 -
By [erg/cm?] - —2.94x108 -
[meV/atom] - —2.05x1073 -

2.) Hexagonale Systeme: Analog zur kubischen Symmetrie erhélt man fiir das magne-
toelastische Potential eines hexagonalen Kristalls

Fmagn—el.(M\ae) = Bi(en10d + 2eppaian + €9203) + Baesz (1 — al)

+ Bs(en +e2)(1 — aj) + By(esaras + ezauas) + «--. (54)

Die magnetoelastischen Konstanten sind fiir Fe, Co, und Ni in Tabelle (5) aufgelistet.
Die Konstanten sind erheblich grofier als die Anisotropiekonstanten fiir die magnetokri-
stalline Anisotropie und als Konsequenz folgt, dafl kleine Verzerrungen wichtige Beitrége
zur magnetokristallinen Anisotropie liefern.

Spannungen: Die Spannungen o;; sind durch die Ableitung der freien Energie beziiglich
der Verformung gegeben:

1 OF 0
L :—Fman—e._Fe.
i vV 8Eij 8€ij ( 8 : : )
= Y Bijmaroy + Y, Cijucm, (55)
kl kl

da Cijii = Ciuj. Von diesem Ausdruck wird die Bedeutung der Koeffizienten B;j; klar. Sie
sind verkniipft mit der Spannung, die man in einem ferromagnetischen Material anlegen
muf}, damit die Dehnungen &;; verschwinden. }; Cijuewm ist der elastische Beitrag zur
Spannung.

3.5 Spontane Deformation des Gitters

Minimiert man nun Fmagn_el.(j\‘l\ ,€) + Fea.(e) beziiglich e, so erhélt man den Verzerrungs-
tensor €° im Gleichgewicht von magnetoelastischer und elastischer Energie.



1.) Kubische Systeme:

1 1
° = ——— _|By+Bi(a?-= fir 7=1,2,3
i (6‘11 - 012) [ ot S (al 3)] wr T
0 By . .
g = o~ 0uay fir i#j, und ,5=1,2,3. (56)
44

e

Setzt man €°(M) in Gl. (42), so erhélt man fiir die Magnetostriktion

Y4 By B . - 1
A = — = — 3 o 1
¢ (c11 —c12) (€11 — ci2) (0‘151 + a38; + a3f; 3)
B
_ 5 (a1a28182 + azasB28s + asai1B3fb1). (57)
4

Die feldinduzierte relative Langen&nderung wird gemessen, indem man einen Kristall in
einem magnetischen Feld H von einem entmagnetisierten Zustand in einen magnetisch
gesattigten Zustand iiberfithrt. Der magnetisch gesattigte Zustand ist wohl definiert. Per
Definitionem ist es der Zustand, in dem die gesamte Probe eine einzige magnetische
Doméne aufweist, wobei die Magnetisierung M parallel zur Feldrichtung H ist. Auf
der anderen Seite ist der entmagnetisierte Zustand keinesfalls wohldefiniert. Makrosko-
pisch bedeutet der entmagnetisierte Zustand, dal die Probe keine Nettomagnetisierung
M aufweist. Das einzige was dazu mikroskopisch verlangt wird ist, daf} die Magnetisie-
rungen aller Domé&nen der Probe, jede gewichtet mit ihrem Volumen, sich vektoriell zu
Null aufsummieren. Es gibt jedoch eine unendliche Anzahl von Domé&nenanordnungen und
relativen Volumina, welche zu einer Gesamtmagnetisierung M = 0 fithren. Wir definie-
ren jetzt den ideal entmagnetisierten Zustand als den, fiir den alle méglichen Typen von
magnetischen Doménen das gleiche Volumen haben. Zum Beispiel ist fiir den kubischen
Eisenkristall, mit der [100] Achse als leichte Magnetisierungsachse, der ideal entmagne-
tisierte Zustand der Zustand, fiir den das gesamte Volumen der Probe unter den sechs
Arten von Doménen: [100], [100], [010], [010], [001], [001], gleich aufgeteilt ist. Nach dieser
Definition kénnen wir den Nullpunkt von A(0) = §1/l|(o) definieren. In diesem Fall gilt
fir die kubischen* Kristalle (a?) = 1/3, fiir ¢ = 1,2,3 und (a;a;) = 0 fiir 7 # j, und

1,7 = 1,2,3. Dann ist

Y4 By
A0) = —(0) = —3——2 58
(0)= 70 =3 (53)
und die Magnetostriktion reduziert sich auf
Y4 B 1
y=2_ 202 | 202 | 2732 +
14 (€11 — c12) <alﬁl T oafy + asfs 3>
B,
T (10182 + agasB2fs + asaifsf1). (59)
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“Dies gilt auch fiir den Fall der isotropen Verteilung aller Doménen {cos? 6) = 1/3.



Vielfach wird die Magnetostriktion in Richtung der Magnetisierung gemessen, d.h. a; =
B:, Vi ={1,2,3} und die relative Langenénderung ist gegeben durch

ol By 1 B,
7|”:_m (a‘f%—a%—l—aé—g) —a( 105 + aya; + azad). (60)

Das kann noch weiter durch Verwendung des folgenden Ausdrucks
(of + o +03)" = (a1 + a3 + a3) + 2 (103 + aga5 + azaf) = 1 (61)

reduziert werden zu

Y4 2 B By 1 By 2 2 2 2 2 2
(a - gm) (aja; + aza; + azay). (62)

M=l = T3 (e —en)

Offensichtlich gibt es zwei Konstanten B; und B; die experimentell bestimmt werden
miissen. Da die tetragonale [100] Richtung und rhomboedrische [111] Richtungen die leich-
ten und schweren Achsen der kubischen Metalle Fe und Ni sind, hat sich eingebiirgert, die
Léngeninderung entlang dieser Scherrichtungen zu messen, bei gleichzeitiger Sattigungs-
magnetisierung in diesen Richtungen. Fiir die Wiirfelkantenrichtung [100] liefert Gl. (62)

mitalzl,a2:a3:0

hY4 2 B
A[100] = 7|[100] = —gm (63)

1
und fiir die Wiirfeldiagonale [111] mit a3 = az = a3 = —=

V3

Y4 1B,
Al = — = ———. 64
1] = |[111] 3 cas (64)
Gl. (62) vereinfacht sich dann zu dem Ausdruck
ol
Al = 7|I| = Ao + 3 (Aqnay) — )\[100])(0‘%0‘3 +aya; + azad). (65)

Substituieren wir die Definitionen in Gl. (59), erhalten wir die bekannte Zweikonstanten
Gleichung der Magnetostriktion kubischer Kristalle

it

A=

3 1
= 5)\[100] (aiﬁf + o383 + a3 — g)
+ 3)\[111] (1028182 + aaa3B2B83 + aza1B361). (66)

Die Gleichung ist teilweise empirisch, teilweise theoretisch begriindet. Ausgehend von
der Annahme, dafl die spontane Verzerrung des Gitters von magnetischen Dipol-Dipol-
Wechselwirkungen zwischen Elementarmagneten herriihrt, haben Akulov [21], Becker [22],
und Powell [23] Gl. (66) fiir die Magnetostriktion kubischer Kristalle abgeleitet. Die Ma-
gnetostriktionskonstanten sind jedoch eine Gréflenordnung kleiner als die gemessen Wer-
te. Heute wissen wir natiirlich, da} die Ursache der Magnetostriktion die Spin-Bahn-
Wechselwirkung ist. Ableitungen der Gleichung unter diesem Aspekt wurden unter an-
deren durch Lee [24] und Kittel [25] gegeben. Sie ist giiltig unter der Annahme idealer



Entmagnetisierung. Ajjgo) und Aj1q) sind die Magnetostriktionskonstanten. Fiir Fe, Co
und Ni sind sie in Tabelle (6) aufgelistet. Offensichtlich geniigt es, die Magnetostriktion
in kubischen Kristallen durch nur zwei® Konstanten auszudriicken. Die Dilatation in [110]
Richtung ist nicht unabh&ngig von A19g) und Aj111], sondern kann durch diese ausgedriickt

werden 1 3
Al110] = 1)\[100] + Z)\[lll], (67)

was man sofort erhélt, wenn man a; = ay = 1 = B2 = 1/v/2, as = 33 = 0 in Gl. (65) ein-
setzt. Wenn wir annehmen, dafl die Magnetostriktion isotrop ist, das heiflt Aj100) = Aj111],
folgt direkt aus Gl. (67), da Ao = A[100) = Ar11] = Aq110) was unsere Annahme bestétigt,
daf} keine Richtung ausgezeichnet ist. In diesem Fall reduziert sich die Zweikonstanten-
gleichung Gl. (66) zur Einkonstantengleichung

50 3 1
Ag = 7|‘9 = §A°° [(0‘151 + @B + azfs)” — 5]
3 2, 1
= 5)\00 (cos 0 — §>, (68)

wobei § = arccos _; a;3; der Winkel zwischen der spontanen Magnetisierung und der Rich-
tung, in der §¢/{ gemessen wird, ist. Wegen der Isotropie der Magnetostriktion erscheint
in GL (68) kein Bezug mehr zu den Kristallachsen. Kurioserweise gibt es kubische Mate-
riale deren Magnetostriktionen sich isotrop verhalten. Abb. (9) zeigt die Abhéngigkeit der
Magnetostriktionskonstanten fiir die Familie der FeNi-Legierungen®. Dieses System zeigt
isotrope Magnetostriktion bei den Konzentrationen von 60% und 85%. Bei der 85%-igen
Legierung ist zusétzlich die Magnetostriktion fast Null. Bemerkenswert sind auch, daf
Ari00) €inmal bei 45% Ni verschwindet, und der Vorzeichenwechsel wenn man sich mit der
Konzentration von Nickel nach Eisen bewegt.

Da héufig Aj199) und Ap11q] experimentell leichter zugénglich sind als B; oder B,, driickt
man die magnetoelastische Energie oft an Hand dieser Konstanten aus. Wir schreiben
deshalb zu Vollstindigkeit unter Vernachléssigung des Termes ox By

— 3 1 1 1
Fragn-e.(M,e) = — 2 Anog] (€11 — €12) (611(043 - §) + 622(043 - §) + 633(04:23 - g))
— 3/\[111] Caa (E12a102 + €130103 + £230203). (69)

Die Anderung der Form des Kérpers durch die Magnetostriktion verandert natiirlich
auch die magnetokristalline Anisotropieenergiedichte fiir kubische Systeme. Es sei daran
erinnert, daf} es zwischen Gkyist. in GL. (11) und Gl. (43) einen feinen Unterschied gibt. In

Die nichst hohere Ordnung in der Entwicklung von Gl. (53) fiihrt zu fiinf Konstanten. Bei der
Streuung der experimentellen Daten, kénnen aber Zweifel aufkommen, ob ein Fit mit fiinf Konstanten
noch sinnvoll ist.

8Fiir diese Legierung, gegebenenfalls mit kleinen Zusitzen weiterer Elemente, verwendet man hiufig

den Namen Permalloy.
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Gl. (11) ist Gguist. das thermodynamische Potential zu konstanter elastischen Spannung
bzw. des freideformierbaren Korpers, und in Gl. (43) zu verschwindender Verzerrung. Wir
beriicksichtigen den Energiebetrag der vom Zustand verschwindender Verzerrung zum
Zustand des freideformierten Festkorpers fiithrt, indem wir die Gleichgewichtsverzerrung
e® in Gl. (40) einsetzen. Fiir die Energiedichte im freideformierten Gitter erhalten wir

ot (M) = K + (K: + K}) (@fad + ajal + adad) + -+, (70)

wobei K der in diesem Zusammenhang uninteressante isotrope Anteil ist, K§ die kubi-
sche Anisotropiekonstante vierter Ordnung bei verschwindender Verzerrung entsprechend
Gl. (40) und K{ = K{ + Kj, die Anisotropiekonstante vierter Ordnung bei konstanter
Spannung entsprechend Gl. (11). Die Korrektur K lautet

9
K1 = 2llen — e 2] )

Setzen wir typische Zahlenwerte ein, so erhalten wir fiir K] o 9/4 -10'-(2107%)%J /m3 ~
0.9 J/m3. Damit zeigt sich, daB K| < K{ und K¢ ~ K§ ist. Dies ist in sofern wichtig, da
nur K7 dem Experiment direkt zugénglich ist.

2.) Hexagonale Systeme: Die Magnetostriktion eines hexagonalen Kristalls [27] wird
durch folgende Gleichung gegeben

A\ = % = A [(a1B1 + azBs)? — (aufB1 + azfBz)asBs)

+ Aa (1 a})(1 - B)) - (1B + cafa)’]
+ As[(1—a3)B5 — (P + azfa)asfs]

+ Ap (a1f1 + azf2)asfs, (72)



Tabelle 6: Die Magnetostriktionskonstanten A[1go}, A[111) in relativen Einheiten von Fe [28], Co
[29], und Ni [30] bei Raumtemperatur. Teilweise liegt in den Daten eine relative grofie experi-
mentelle Streuung vor. Altere Daten sind bei Lee [24] zusammengestellt.

Fe Co Ni

(bece) (hep) (fee)
Ajooj= 24 x 1078 Aa=— 50 x 1078 Al100)=—66 x 107°
A =—23 x 10- Ap=—107 x 10 A =—29 x 10-

- Ao= 126 x 1078 -
- Ap=—105 x 106 -

mit
2Byc13 — (2B3 + Bi)ess

s + A = 73
4 ? cs3(cnn + c1z) — 2¢i; (73)

B,
e — Bs(c11 + ¢12) — (2Bs + By)cus (75)
¢ - c3z(c1 + c12) — 2¢3s
B,
4\p — (/\A + Ag + /\(j) = C_ (76)
44

Gl. (72) entspricht der Gl (59) fiir einen kubischen Kristall. Offensichtlich haben die
beiden Ausdriicke Gl. (54) und GI. (72) vier Konstanten. Dies ist genau wie in Gl. (59)
die erste Ndherung in der magnetoelastischen Energie. Die néichste Ndherung mit hoheren
Potenzen von Richtungskosinussen hat dann 9 Konstanten. Wie im Falle der Anisotropien
sind die Richtungskosinusse in Gl. (72) nicht bezogen auf die hexagonalen Achsen des
Kristalls sondern auf das orthogonale Achsensystem z,y,z. Gl. (72) ist nur giiltig fiir
Kristalle, fiir die die hexagonale c-Achse (gleich der orthogonalen z-Achse) die leichte
Achse ist. Wenn die Magnetostriktion in Richtung der Magnetisierung gemessen wird
a; = f3;, reduziert sich Gl. (72) zu einem Zweikonstantenausdruck

M= Aa[(1-a3) = (1-ad)ad] + 4Ap (1 - af) a3
= A4 (sin*@ —sin®Hcos® §) + 4)\p sin® @ cos® 6, (77)

da Y; af = 1ist. § ist der Winkel beziiglich der ¢ Achsen des hexagonalen Kristalls. Analog
zur magnetokristallinen Anisotropie in Gl. (18) zeigt der Ausdruck Gl. (77) zylindrische
statt hexagonale Symmetrie. Die Azimuthwinkel ¢ kommt in der Gleichung nicht vor.
Diese treten erst in héherer Ordnung auf. Die Konstanten A4, Ap, A¢, Ap sind in Tabelle



(6) aufgelistet. Liegt die Magnetisierung entlang der c-Achse des Kristalls, so sehen wir
aus Gl (77) direkt, dal die Magnetostriktion in dieser Richtung definitionsgemf Null
ist. Die Kontraktion ist maximal bei einem Winkel von # = 60° und viel grofler als in der
Grundebene des hexagonalen Kristalls § = 90°.

Betrachten wir zum Abschlufl dieses Kapitels kurz die Magnetostriktionskonstanten
in Tabelle (6). Man sieht, sie kénnen positiv (Dilatation) und negativ (Kontraktion) sein
und in einigen Legierungen sogar Null. Fiir Nickel sind Ajj9o) und Af111) negativ und Nickel
kontrahiert in allen 3 Raumrichtung wenn es magnetisiert wird. Liegt die Magnetisierung
entlang der leichten Achse, dann ist die [111] Achse, in der die Magnetisierung liegt, etwas
kiirzer als die anderen 3 Diagonalen, und Nickel verzerrt von der kubischen Symmetrie
zur thomboedrischen. Verglichen mit Nickel finden wir bei Eisen einen Vorzeichenwechsel
fir A0, welches nun positiv ist und daher ist das Verhalten von Eisen sehr komplex.
Liegt das Feld entlang der [100] Richtung, der leichten Achse von Eisen, ist die Verzer-
rung in dieser Richtung eine einfache Dilatation; der kubische Kristall verzerrt tetragonal.
Beim Vergleich der Zahlenwerte féllt auf, dafl die Magnetostriktionskonstanten von Ko-
balt deutlich grofler als die von Eisen oder Nickel sind. Da die Magnetostriktion und die
Kristallanisotropie eine Folge der Spin-Bahn-Kopplung sind, erwarten wir eine Korrela-
tion von beiden. In der Tat ist ein grofler numerischer Wert der Anisotropiekonstanten |K |
verkniipft mit einem groflen numerischen Wert von . Typischerweise haben hexagonale
Kristalle grofle |K| und grofle |A|. Auch den Vorzeichenwechsel von Eisen in bezug auf
Nickel kann man als Funktion der Bandfiillung im Rahmen eine mikroskopischen Theo-
rie [31] verstehen. Eine befriedigende Theorie der Magnetostriktion, welche es erlaubt,
die Magnetostriktionskonstanten der verschiedenen ferromagnetischen Stoffe grundsétz-
lich, d.h. ganz ohne anpaflbare Parameter, zu berechnen, existiert bis heute noch nicht;
jiingste Arbeiten aus der aktuellen Forschung (siehe Kap. (3.8)) beweis aber auf grofie
Fortschritte hin. Die Konstanten miissen daher experimentell bestimmt werden.

Zum Abschluf} dieses Kapitels sei noch gesagt, daf} alle Materialkonstanten ¢(T'), B(T),
und A(T') Funktionen der Temperatur sind. Der Absolutbetrag der Magnetostriktionskon-
stanten nimmt gew6hnlicherweise mit zunehmender Temperatur ab und wird bei der Curie
Temperatur Null (siehe Abb. 10).

3.6 Einflufl dulerer mechanischer Spannungen

Da die Energie des Kristalles nach Gl. (40) von der Deformation abhingt, muf} sie auch von
dufleren mechanischen Spannungen beeinflufbar sein, die ja mit den Dehnungen ¢;; iiber
das Hooke’sche Gesetz verbunden sind. Die Energiedichte eines durch &uflere Spannungen
elastisch verzerrten Kristalls lautet

F,=—> oijeij (78)
i
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wobei o;; die Komponenten des Spannungstensors sind. Fiigt man diesen Term zur freien
Energie Gl (50) hinzu, berechnet wieder die Gleichgewichtsdehnungen und setzt diese in
Frnogn—.(M, €)+ Fo (€) ein, so erhilt man unter Beriicksichtigung der Ausdriicke GL. (64)
fiir die von &ufleren Spannungen herrithrende Anisotropiedichte im kubischen Kristall

— 3 1
G(.,(M,O') = — 5)\[100] (allaf + 0’220(% + 0'330‘:2), - §>
— 3)\[111] (012a1a2 + o323 + 031a3a1)- (79)

G, wird hiufig die Spannungsanisotropieenergiedichte genannt. Liegt eine homogene Span-
nung o in Richtung & = (y1,72,7s) beziiglich der kubischen Achsen vor, dann kann o;;
durch o+;7; ersetzt werden, und aus Gl. (79) wird

— 3 1
G,(M,o)= — 5)\[100] o (’Yfai +maz + 13 — g)
— 3y 0 (N7201Q2 + V230203 + V3710301 ). (80)

o > 0 bedeutet Zugspannung, o < 0 stellt eine Druckspannung dar. Setzen wir vereinfa-
chend Ao = A[100) = Ap111) (isotrope Magnetostriktion), so ergibt sich aus GIL. (80)

Goo = —g/\ooa (cos2 60— %), (81)

worin § den Winkel zwischen Magnetisierungs— und Spannungsrichtung bedeutet mit
cosf = >, v;o;.

3.7 Anmerkung: Ultradiinne Filme und Oberflichen

Formal betrachtet lduft die Ableitung der magnetoelastischen Kopplungskonstante und
der Magnetostriktion von diinnen Filmen und Oberflichen genau wie bei den Volumen-
systemen, aber die elastischen und magnetoelastischen Konstanten hingen ab von der
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Abbildung 11: Berechnete magnetokristalline Anisotropieenergie (pro Atom)
von tetragonalem, in [001] Richtung verzerrtem, Fe, Co, Ni als Funktion des
c¢/a-Verhiltnisses, aus Ref. [33]. ¢ bezeichnet den Gitterparameter in Richtung
der Verzerrung, a den Gitterparameter in der Grundebene normal zur Rich-
tung der Verzerrung. Fiir die ¢/a Verhiltnisse % und 1 liegt fiir die Atome
kubische Symmetrie vor. In diesem Fall ist die MAE von 4. Ordnung und be-
tragsméfig so klein, daf} sie auf der verwendeten Skala nicht mehr dargestellt
werden kann. In tetragonaler Symmetrie ist die MAE nur 2. Ordnung und
daher vergleichsweise riesig.

Natur des Atoms in Film oder Substrat. In Anlehnung an die Dekomposition von Néel
fiir die Anisotropiekonstanten, Gl (31), zeigen jiingste Experimente [34], daBl es sinn-
voll erscheint, die magnetoelastischen Kopplungskonstanten ebenfalls als Summe eines
Volumen— und Oberflichentermes darzustellen

Bf = BV 1 2B%/t. (82)

3.8 Anmerkung: Ab-initio Resultate

In den letzten Jahren haben einige Gruppen [35, 36, 37] begonnen, die Spin-Bahn-Wechsel-
wirkung (siehe auch Kapitel (5.1)) in Elektronenstrukturalgorithmen zu implementieren,
die ohne eine Ndherung in der Form der Elektronenladungsdichte oder Potential auskom-
men. Mit solchen Verfahren ist es dann moglich E(Ax, M) fiir eine gegebene Richtung M
entlang einer Kristallrichtung % zu berechnen und direkt (i) die magnetokristalline Aniso-
tropie als Funktion der Verzerrung zu berechnen und damit magnetoelastische Konstanten
zu bestimmen; und (i) umgekehrt die Gesamtenergie E entlang einer Kristallrichtung %

zu minimieren und so direkt die Gleichgewichtsdehnung £°(M ) beziehungsweise die Ma-

gnetostriktionskonstante zu bestimmen.

Vorgehensweise (i) hat Shick et al. [37] benutzt um die riesenoberflichenmagnetoelastische
Konstante B von Co/Cu(100) zu bestimmen. Hjortstam [33] hat die magnetokristalline
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Anisotropieenergie fiir eine tetragonale Verzerrung von einer bee Kristallstruktur entlang
einer [100]-Achse zu einer fcc-Struktur als Funktion des c/a-Verhiltnisses fiir Fe, Co,
und Ni berechnet (siehe Abb. (11)) und das unterschiedliche Verhalten auf der Basis der
elektronischen Struktur erklédrt. Auf der Basis dieser Ergebnisse konnte unter Ausnutzung
von Gl. (69) und der Berechnung der elastischen Konstanten ci; und ci2, Apoq) fiir bee
Fe, fcc Co und fee Ni bestimmt werden. Fiir Fe wurde Ajoo) = 170 x 107% und fiir Ni
Af100] = —268 x 10~% berechnet. Obwohl die Zahlenwerte noch um Faktoren 3-7 von den
experimentellen Werten (Tab. (6)) entfernt sind, wird der Vorzeichenwechsel von Eisen
nach Nickel sehr wohl reproduziert.

Vorgehensweise (ii) wurde von Hjortstam et al. fiir bulk Ni [36] erprobt, indem einmal
fiir x | M || [100] und einmal entlang der [111] Richtung die Energie minimiert wurde.
Die Ergebnisse sind in Abb. 12 dargestellt. Man erhélt fiir Ago;) = —245 x 107 und
Ay = —107 x 1078, Verglichen zu Tieftemperaturexperimenten, die zu den Ergebnissen
Moot} = —(73 £3) x 107® und Apiyy = —(39 £ 3) x 107° gelangen, ist die Abweichung
zwischen Theorie und Experiment fiir beide Falle ein Faktor 3. Wenn man beachtet,
mit welch kleinen Energien man es hier zu tun hat, ist dieses Ergebnis ein beachtlicher
Fortschritt, wenn auch nicht die letzte Antwort.



4 Anisotropie durch dipolare Wechselwirkung

Bisher haben wir phinomenologische Gleichungen hingeschrieben, die in der Lage sind,
die experimentellen Ergebnisse zu beschreiben. Ein mikroskopisches Verstdndnis liefern
sie nicht. Vielmehr sollte man durch ein Verstédndnis der mikroskopischen Wechselwir-
kung in der Lage sein, die unterschiedlichen Konstanten zu berechnen. In diesem Kapitel
behandeln wir die dipolare Wechselwirkung als eine mogliche Ursache der magnetischen
Anisotropie.

In itineraten Ferromagneten wie Fe, Co, und Ni ist das magnetische Moment nicht
lokalisiert am Ort des Atoms, sondern wir betrachten die lokale Magnetisierungsdichte
m(r). Jansen [39] (siehe auch GI. (109) in Kapitel (refSO-WW)) hat die Dipol-Dipol-
Wechselwirkung aus der relativistischen Beschreibung des Vielelektronenproblems abge-
leitet, das der eigentliche Startpunkt fiir die Beschreibung dieses Problems darstellt. Der
Ausdruck des Hamiltonoperators der dipolaren Wechselwirkung ist

1
v —r'|3

2
Hdip_ = M?B / drdr'

r—r') - m(r)][(r —r') - m(r
< () ) - 315 |(r )l[(r,P 1) i)y, (83)
wobei 12(r) der Operator der Magnetisierungsdichte ist, ausgedriickt in Einheiten von
pp pro Einheitsvolumen. Dieses Resultat 1a8t sich interpretieren als Wechselwirkung zwi-
schen der Magnetisierungdichte und dem Dipolfeld, erzeugt durch die Magnetisierung des
gesamten Magneten. Es ist ein Vielteilchenhamiltonoperator der in der Hartree Ndherung
gelost wird. In diesem Falle ersetzen wir den Operator 72(r) durch dessen Erwartungswert
m(r). Dafl die dipolare Wechselwirkung, wie die in Kapitel 5.1 beschriebene Spin-Bahn-
Kopplung, ein relativistischer Effekt ist, sieht man daran, dafi u% o 1/c? ist. In dieser
Notation enthdlt m(r) das magnetische Spin—- und Bahnmoment. Im allgemeinen ist die
Magnetisierungsdichte im Festkorper um die Atome konzentriert aber nicht notwendi-
gerweise sphérisch. Wiinscht man die nichtspérischen Beitréige zu beriicksichtigen, kann
man eine Multipolentwicklung der Magnetisierungsdichte um ein Atom durchfithren, mit
den Multipolmomenten my,, = [r'Y}, (#)m(r)dr. Fiir Ubergangsmetalle ist die Ma-
gnetisierungsverteilung nahezu sphérisch und wir kénnen in guter Naherung m(r) durch
das Multipolmoment ¢/ = 0 ersetzen. Der interatomare Beitrag zu Gl. (83) durch das
Multipolmoment £ = 0, mgp = (47)~/?m, ist dann
Uy ' 1 R+r—7) m][(R+7—-7") - mu
Egip. = 71{%: m(m,. M — 3 [( TR - l[(_ T,|2 ) ]),
(84)
worin 7 die Atompositionen in der Einheitszelle beschreibt, m., das lokale magnetische

Moment am Ort des Atoms 7, und R die Gittervektoren durchlduft. Beriicksichtigen

wir noch, daf} fiir einen Ferromagneten die Austauschwechselwirkung die dominierende



Wechselwirkung ist, und daher die magnetischen Momente parallel stehen, kann man

E;, vereinfachen zu

By, = %Z'mfgﬂ' (1— 3cos6;), (85)
2,7 K
wobei # der Winkel zwischen der Richtung des magnetischen Moments m; und der Rich-
tung des Differenzvektors R; — R; zwischen den Atomen i und j ist. Der Ausdruck zeigt
ziemlich klar, daf} die Dipol-Dipol-Wechselwirkung zur magnetischen Anisotropie beitrégt.
Fiir ein herausgegriffenes Atompaar (7,7) wird der Ausdruck (1 — 3cos?#;;) in Gl. (85)
dann minimal, wenn die Richtung von m; parallel zu R; — R; ist. Damit verkniipft die
Dipolwechselwirkung die Magnetisierungsrichtung mit den kristallographischen Achsen.

Um die Orientierungsabhéngigkeit der Anisotropie als Folge der magnetostatischen
Dipol-Dipol-Wechselwirkung relativ zum Kristallgitter leichter zu sehen, schreiben wir
Gl (84) )

By, = %Z’mrmfl M.,S, .M, (86)

wobei m = mM. S, ist ein Tensor zweiter Stufe, der sich trivialerweise aus Gl. (84)
ergibt und nur von der Struktur und den Positionen der Atomen abhéngt. Der Tensor ist
symmetrisch, und es gilt Spur(S,,) = 0. Von diesem Tensor kann man die Kristallstruk-
tur abspalten in der Form S, ;» = 5, »S. Fiir die Geometrie eines unendlich ausgedehnten,
zweidimensionalen, (100) oder (111) orientierten Filmes in den Kristallstrukuren sc, bec,
und fcc ist S;; = 0 fiir 4 # j und S1; = Sa2 = —1/2 - S33 = —1/2, mit der typischen
Konvention, dafl die X; und %, in der Ebene liegen. Gehen wir wieder von einer ferro-
magnetischen Probe aus und von unserem Standardausdruck fiir den Richtungsvektor
M = (sin @ cos ¢, sin @ sin ¢, cos #), erhalten wir sofort

-3 0 0
1o | A7 = 3 costo— 2 (87)
—05 ; —2COS 2"

e

M

Dies impliziert direkt, dal man fiir einen ultradiinnen Film oder Schichtsystem mit tetra-
gonaler oder hexagonaler Symmetrie eine uniaxiale Anisotropie der Form

dip.

— E3,.)sin’§ = K; sin® 6 (88)

als Orientierungsabhéngigkeit der Dipol-Dipol-Wechselwirkung erhélt. Dies entspricht ge-
nau den Termen, die wir in Gl. (20) fiir die Volumenanisotropie und Gl. (28) und Gl. (30)
fiir die Oberflichenanisotropie abgeleitet haben. Wir erwarten damit, dafl die magneto-
statische Dipolwechselwirkung zu Volumen— und Oberflichenanisotropie diinner Filme
Beitréage liefert.

Die Berechnung der Dipolenergie ist nicht einfach. Wegen der langen Reichweite der
magnetischen Dipol-Dipol Wechselwirkung, héngt der Erwartungswert von Gl. (83) von
der Form der Probe ab, und dies fithrt zur Formanisotropie. Die diskrete Dipolsumme in



Gl. (84), welche in 3-Dimensionen nur bedingt konvergent ist, kann mittels der Technik
von Ewald [41] aufsummiert werden, in dem die Summation teilweise im Ortsraum und

teilweise im Impulsraum druchgefithrt wird.

4.1 Formanisotropie

Eine der wichtigsten Eigenschaften der Dipolwechselwirkung ist, dal die Wechselwir-
kungstirke zwischen Dipolen nur o 1/R}; mit dem Abstand R;; abnimmt und die Summe
iiber Paare (7,) nur sehr langsam konvergiert. Folglich spiirt der Dipol ¢ ein magneti-
sches Dipolfeld H 4, (7), das erheblich von der Verteilung der Dipolmomente am Rande
der Probe abhéngt. Dies fithrt zur Formanisotropie.

Als ersten Schritt zur Berechnung der Formanisotropie machen wir einen Kontinu-
umsansatz fir die Verteilung der lokalen magnetischen Momente m, — M(r), denn bei
makroskopischen Reichweiten kann es nicht auf mikroskopische Details ankommen. Das
daraus resultierende magnetische Dipolfeld nennt man das Streufeld H, oder im proben-
inneren Entmagnetisierungsfeld H,;" und stellt eine Niherung von H aip. da. Wir haben
ein Feld magnetischer Dipole M (r), aber keine externen Stréme die es erzeugen. Deshalb
geniigt H; den stromlosen Maxwellschen Gleichungen:

rotHy = 0 (89)
divH; = —divM. (90)
Dies sind die Grundgleichungen der Magnetostatik. Wegen rot H; = 0 konnen wir ein
skalares magnetisches Potential definieren und die zwei Maxwell-Gleichungen wie folgt

umschreiben
A(I)d =divM mit Hd = —V(I)d. (91)

Die Losung der Poissongleichung ist aus der Elektrostatik bekannt, und wir erhalten
1 div M (r') 1 My -n
@:——/7d’ —/ —d*r. 92
4 4 Jv |r—1/| r—|_47r sw) |r—r'| " (92)

Fiir die homogene Probe ist M = My iiber das Volumen V konstant, und daher liefert
das Integral Gl. (92) nur Beitrdge an der Oberfliche des magnetisierten Mediums, und
dort springt M auf Null. Daher bekommt man, wie aus der Elektrostatik bekannt,

®,y

1 My - #
/S AL (93)

~dn Jswy e
wobei 72 der nach auflengerichtete Normaleneinheitsvektor ist. Man interpretiert My - o
in Gl. (93) als Belegung der Oberfliche S mit magnetischen Dipolen, den magnetischen
Polen, die an den Oberflichen entstehen und die Quelle des Streufeldes sind. Fiir einen
Korper mit beliebiger Form, hingt das Entmagnetisierungsfeld explizit von der Position r

"Der Index d von H 4 leitet sich aus dem englischen Wort demagnetization ab.



ab, obwohl die Magnetisierungsdichte konstant ist. Nimmt der Kérper allerdings die Form
eines Ellipsoiden mit den drei Hauptachsen a, b und ¢ an, wird H; eine ortsunabhéngige
Konstante. Dann driickt man die Proportionalitdt zwischen H; und M gewohnlicherweise
durch den Entmagnetisierungstensor N aus,

H,= 4N My, (94)

der sich streng aus Gl. (93) berechnen 148t. Die wichtigste Eigenschaft des Entmagneti-
sierungstensors ist, daf} die
Spur(N) =1 (95)

ist. Aus Symmetriegriinden kann man fiir die Kugel (a = b = ¢) und die zweidimensio-
nale Platte unendlicher Ausdehnung (¢ = b = o0) als Grenzflille des Ellipsoiden den
Demagnetisierungstensor direkt ableiten,

NKugel = (96)

O O wie
W= O O

0 0
und NPlatte - 0 0
0 0

O wi= O
- O

Wie wir sehen, héngt in der Kontinuumsndherung mit konstanter Magnetisierung das
Entmagnetisierungsfeld nur von der Dipolladungsdichte an der Oberfliche der Probe und
damit von der Form der Probe ab. Schreiben wir die E3;, von Gl. (84) in der Kontinu-
umsnéherung und ersetzen das magnetische Dipolfeld durch das Entmagnetisierungsfeld,
so ist die Energiedichte der Probe in ihrem eigenen Streufeld (magnetostatische Selbst-
wechselwirkung) gerade die Energiedichte fiir die Formanisotropie im Volumen

1
Glom. = —5 [, M(x) - Ha(r) dV. (97)
14
Ersetzt man in Gl (97) H; durch Gl (94) erhélt man fiir die Formanisotropie pro Volu-
meneinheit
Gromm. = 27 My -N - My. (98)

Oder anders ausgedriickt, Anisotropien dieses Typs nennt man Formanisotropie. Aufler im
Fall der Kugel ist die Energie anisotrop, d.h. hingt von der Richtung der Magnetisierung
ab. In kleinen Teilchen oder diinnen Filmen sind sie ein wichtiger Faktor fiir die Bestim-
mung der Magnetisierungsrichtung. Wenn man N auf die Hauptachsen des Ellipsoiden
transformiert sieht man dafl Ggom > 0 strikt positiv ist. Eine Konsequenz dieser Tatsa-
che ist, dal ein Volumenmagnet in Abwesenheit eines angelegten magnetischen Feldes,
dazu tendiert nicht magnetisch zu sein und daf} die Magnetisierung in Gebiete entge-
gengesetzter Magnetisierung zerféllt, d.h. in magnetische Doménen, und insgesamt wird
der magnetische Korper entmagnetisiert. Die Berechnung der magnetostatischen Energie
eines entmagnetisierten Korpers ist nicht trivial.

Das Beispiel der unendlich ausgedehnten Platte ist anwendbar auf die ultradiinnen
magnetischen Filme und magnetischen Schichtsysteme. Schreiben wir My = My M er-
halten wir mit der iiblichen Definition der Richtungsvektoren M fiir die Formanisotropie



Tabelle 7: Volumenformanisotropiekonstanten K __ von Fe, Co, Ni.

Fe Co Ni
(bce) (hep) (fce)
lerg/cm?] 1.92x 107 1.34x 107 1.73% 106
[meV /atom] 1.41x10* 9.31x1075 1.28x1075

im Volumen
Gy (M) =2r M2 cos’0 = K}, sin?0 mit KY _ =-2rM2 (99)

worin #, wie in Abb. (2) beschrieben, der Winkel zwischen der Filmnormalen und der

Richtung der Magnetisierung ist. Da Ky, < 0, favorisiert die Formanisotropie stets

Form.
die Magnetisierungsrichtung in der Filmebene. Fiir Fe, Co, und Ni sind die Werte von
K# .. (Tab. (7)) als die magnetokristallinen Volumenanisotropiekonstanten (vergleiche
Tab. (3)), so daBl bei geniigend dicken Filmen die Formanisotropie stets gegeniiber der
magnetokristallinen Volumenanisotropie und Oberflichenanisotropie dominiert, und die
Magnetisierung liegt in der Ebene. Dies erklért die negative Steigung in Abb. (5).
Kritik:

(i) Kontinuumsndherung: Die Kontinuumsnéherung ist natiirlich nicht die exakte Losung.
Sie sollte exzellent sein in einem Gebiet auflerhalb einer Kugel mit dem Radius R > R,
um einen gegeben Dipol ¢, innerhalb dessen sollte die diskrete Gitterstruktur benutzt
werden. Das Feld innerhalb der Kugel nennt man das Hohlraumfeld H .,,.. Der Hohlraum
hat natiirlich auch ein Entmagnetisierungsfeld, das man Lorenzfeld H nennt und bei
konstanter Magnetisierung ist Hy = (47/3)M . Hgip, = Hcav. + Hp + H ist die exakte
Bestimmung des Dipolfeldes. H.,,. + H, konvergieren sehr schnell (< 1/R®). H..,.+ H,
liefern keinen Beitrag zur Formanisotropie, sondern zur magnetokristallinen Anisotropie
und wird im folgenden Kapitel (4.2) behandelt.

(i) Oberflichenformanisotropie: Nahe einer Oberfliche oder Grenzfliche sollte das Feld
der lokalen magnetischen Momente M (r) vom Volumenwert abweichen, entweder durch
die an vielen Oberflichen beobachtete Erhhung der lokalen magnetischen Momente, oder
deren Verkleinerung in Kontakt mit dem Substrat, oder durch kleine induzierte ma-
gnetische Momente im Substrat, dann ebenfalls durch M(r) beschrieben werden. Dies
Der Oberflichen— und Grenz-
flachenbeitrag zur Formanisotropie 1488t sich leicht berechnen, wenn man beriicksichtigt,

fithrt zum Oberflichenterm der Formanisotropie K3

Form."*

daf} weiterhin der Demagnetisierungstensor der zweidimensionalen Platte benutzt werden

kann. Betrachten wir in unserem Kontinuumsansatz eine infinitesimale Scheibe parallel



zur Grenzfliche. In diesem Falle erhilt man normiert auf die Fliacheneinheit

Ggorm. (M\) = KFSOI'm. Sin2 0 (100)
mit
KS = 2 / M?(z) — M2]d M?(z)d
Form. W< Film[ (2) vide + Vak.,Subs. (2) Z>
~ —ArMgsMy, (101)

wobei sich das Integrationsinterval des ersten Integrals iiber das innere des Films erstreckt
und das zweite Integral die Magnetisierung im Vakuum der Oberfliche oder die induzierte
Magnetisierung im Substrat. Die effektive Oberflichen— oder Grenzflichenmagnetisierung
Mg berechnet sich zu

Mg = M(z) — M M . 102
§ /I;‘ilm[ (Z) V] dz—l— Vak.,Subs. (Z) dz ( 0 )

Mittels parameterfreien Elektronenstrukturrechnungen konnen direkt die lagenabhéngi-
gen Magnetisierungsdichten und folglich der Betrag der Oberflichenformanisotropie be-
rechnet werden. Fiir Eisen z.B. sind die magnetischen Momente an der Fe(100) Oberflache
erhoht, und man erhilt ein K3 = —0.27 erg/cm?. Fiir Eisen an der Grenzfliche zu

K3 .. = —0.12 erg/cm?. Fiir die Ni(100) Oberfliche z.B. erhilt man ein K3 = —0.017
erg/cm? und fiir die Ni/Cu(100) Grenzfliche einen Wert von K3 = 0.025 erg/cm?, wo
die magnetischen Momente von Nickel reduziert werden. Diese Beispiele zeigen, daf} die

Ag(001) ist die Erhohung der magnetischen Momente etwas kleiner und man erhélt ein
2

Werte, wenn verglichen mit den experimentellen Werten in Kapitel (2.4), zwar nicht ganz
vernachlédssigbar sind, aber dass die Oberflichenformanisotropie kein physikbestimmen-
der Faktor ist und nur zu einem sehr kleinen Betrag zur Gesamtoberflichenanisotropie
beitrdgt. Auf keinen Fall ist die Oberflichenformanisotropie fiir die senkrechte Magneti-
sierung ultradiinner Filme oder Schichtsysteme verantwortlich.
(iii) Ultradiinne Filme und Schichisysteme: Wenn die Dicke eines ferromagnetischen Fil-
mes nur noch wenige Atomlagen betragt, bricht die Kontinuumsn&herung natiirlich zu-
sammen. Dieses Problem wurde von Draaisma et al. [42] im Detail untersucht in dem die
Dipol-Dipol-Wechselwirkung auf dem Gitter berechnet wurde und dann mit der Kontinu-
umslosung verglichen wurde. Interessanterweise konnte das Ergebniss nach der bekannten
Dekomposition

K* =K+ K5/t (103)

zerlegt werden, wobei KV die Kontinuumslésung darstellt und K¥ als Dipol-Dipol Beitrag
zur Oberflichenanisotropie. Von der Natur der Anisotropie ist sie eine dipolare magneto-
kristalline Anisotropie und wird im folgenden Kapitel (4.2) behandelt.



4.2 Dipolare magnetokristalline Anisotropie

Wir betrachten nun den Beitrag der Dipolwechselwirkung zur magnetokristallinen Aniso-
tropie. Beim Betrachten von Gl. (85) sieht man, daf§ die Energie der dipolaren Wechselwir-
kung nur Terme zweiter Ordnung in m bzw. M enthilt. D.h. die dipolare Wechselwirkung
in der Dipolndherung kann auch nur zu Anisotropiekonstanten zweiter Ordnung beitra-
gen. Fiir Kristalle mit hoher Symmetrie, z.B. kubische Symmetrie, fiir die Terme zweiter
Ordnung verboten sind, gibt es keinen Beitrag durch die Dipol-Dipol-Wechselwirkung.

Beitrédge fiir Kristalle hoher Symmetrie kommen von hoheren Termen in der Mul-
tipolentwicklung. Der Beitrége hoherer Multipolmomente m,,, zur magnetostatischen
Energie werden einen Faktor o [(m4,m/m00)(Me,m'/Moo)] kleiner sein als die Dipol-Dipol
Energie Gl. (84). Das néchste nichtverschwindende Multipolmoment in kubischem Ei-
sen oder Nickel ist ein Oktupolmoment (¢ = 4) bzw. ein Quadrupolmoment (£ = 2) in
uniaxialem Kobalt. Rechnungen mit modernen Methoden der Festkorperphysik zeigen,
daB das Quadrupolmoment fiir Kobalt in der Gréflenordnung von my,,/mee ~ 107* a]
(a2 ist der Bohrsche Radius a2 = 0.529 A) ist und das Oktupolmoment fiir Ni in der
GrofBenordnung von my.,/me ~ 1072 a3 liegen. Diese kleinen Momente reflektieren die
kleinen Abweichungen der Ladungsdichte in Kugeln um Atome im Volumen des kubi-
schen oder hexagonalen Festkorpers von der sphérischen Symmetrie. Wir erwarten, daf
die Beitrdge zur magnetostatischen Energie durch diese Multipolmomente entsprechend
dieser Abschétzungen kleiner sind, als der Wert der Dipolsumme in Gl. (84) und damit
vollkommen vernachléssigbar.

Die Beriicksichtigung der Spin-Bahn-Wechselwirkung (siehe auch Kapitel 5.1), fithrt
zu einer Anisotropie in der Magnetisierung und zu einer Abweichung Am der loka-
len Richtung der Magnetisierung von der mittleren Magnetisierungsrichtung (mi.), d.h.
Am/(m.) # 0. Die intraatomare magnetostatische Energie pro Atom ist in der GrofBen-
ordnung ER¥® = (m.pp)?/c*V3. Mit m, = |m,| = 1.7 pp und V = 73.62 a.u.? erhélt man
30 peV in Kobalt. Da die Magnetisierung mit dem Betrag Am anisotrop ist, ist auch die
intraatomare magnetostatische Energie anisotrop mit dem Betrag 2(Am/m)Egi. Fiir Fe,
Co, und Ni betragen die Anisotropie der magnetischen Momente (Am/m)|p. = 7.8 x 107,
(Am/m)|c, = 4.5 x 1072 und (Am/m)|n; = 18 x 107° [43]. In Kobalt fiihrt dies zu einem
Beitrag von ~ 0.15 ueV, kleiner als 1% des experimentell gemessenen Wertes der Aniso-
tropie. Fiir Eisen und Nickel fiihrt dies ebenfalls zu einer winzigen Korrektur, die man
vernachléssigen kann.

Fiir Systeme mit niedrigerer Symmetrie, wo Terme zweiter Ordnung in M erlaubt sind,
ist der Beitrag der Dipol-Dipol-Wechselwirkung zur magnetokristallinen Anisotropie im
allgemeinen nicht Null. Fiir hexagonale Systeme haben wir gerade argumentiert ist die
Dipol-Dipol-Wechselwirkung zur magnetokristallinen Anisotropie exakt Null. Dies gilt
aber nur fiir das ideale ¢/a-Verhiltnis von ¢/a = 4/8/3 ~ 1.633. Kobalt hat ein c/a-
Verhéltnis das —0.67% vom Idealverhéltnis abweicht (¢/a ~ 1.622) und der Dipol-Dipol



Tabelle 8: Beitrag der dipolaren Wechselwirkung zu den magneto-elastischen Konstanten von
Fe und Ni. Berechnete Werte nach Becker [22].

Fe Ni
(bee) (fec)
Buaip.  [erg/cm”] —7.3%10° —5.0%10°
[meV /atom] —5.4x1075 —3.4x107¢
Bs.aip.  |erg/cm? 2.4x10° 1.7x10°
[meV /atom] 1.8x107° 1.1x1078

Beitrag zu K betrigt K{, = —0.4 peV = 5.7 x 10* erg/cm? [44]. Quantitativ ist dieser
Beitrag zur Volumenanisotropie von Kobalt unbedeutend.

Im Kapitel 3 haben wir darauf hingewiesen, daf} ein kubischer Kristall unter Deforma-
tion seine Symmetrie erniedrigen kann und somit auch Anisotropieterme zweiter Ordnung
in M moglich werden. Deshalb sollte die Dipol-Dipol-Wechselwirkung der magnetostati-
schen Energie einen Einflufl auf die magnetoelastischen Konstanten B; und B, kubischer
Materialien haben. Rechnungen von Becker [22] ergeben

Bi.aip. = —3aM} und Ba.gip. = a M, (104)

mit a &~ 0.8 fiir becc und a ~ 0.6 fiir fcc Kristallgitter. Die entsprechenden Resultate fiir
Eisen und Nickel sind in Tabelle (8) zusammengefaBit. Auch hier sind die Werte wieder
erheblich kleiner als die experimentellen Werte in Tab. (5), so daf} die magnetostatische
Wechselwirkung nicht die mikroskopische Ursache der magnetoelastischen Konstanten
sein kann.

In Kapitel 2.4 haben wir gesehen, daf} aufgrund der Symmetrieerniedrigung an Ober-
flachen kubischer Systeme Anisotropieterme zweiter Ordnung auftreten und die dipola-
re Wechselwirkung macht einen nichtverschwindenden Beitrag zur magnetokristallinen
Oberflichenanisotropie aus. Der Ausdruck des dipolaren Beitrags zu K7 ist

K{ g = —2n My dk,, (105)

wobei d der Interlagenabstand zwischen den Ebenen der Atome normal zur Oberfléche ist
und k, ein dimensionsloser Parameter, der in Tabelle (9) fiir verschiedene Oberflaichen auf-
gelistet wurde. Den grofite Beitrag zur Oberflichenanisotropie erhélt man fiir die Fe(100)
Oberflache: K74, = 0.06 erg/cm?® ~ 0.06 meV /atom. Auch hier tréigt die dipolare Wech-
selwirkung nur einen kleine Bruchteil zu der gemessenen kristallinen Oberflichenanisotro-
pie bei.

Zusammenfassend konnen wir sagen, dafl der Beitrag der magnetostatischen Wech-
selwirkung zur magnetoelastischen Anisotropie, magnetokristallinen Volumen- und Ober-



Tabelle 9: Berechnete Werte des dimensionslosen Parameters k, der Betrag der dipolaren Bei-
trages zur Magnetokristallinen Oberflichenanisotropie bestimmt. Werte von Draaisma et al.
[42].

system sC fce fce bee bee hep
(001) (001) (111) (001) (011) (0001)
ks 0.039 —0.118 —0.034 —0.218 —0.038 —0.034

flaichen Anisotropie vernachlissigbar sind und nicht deren Ursache sein konnen. Wichtig
bleibt nur der dominierende Beitrag der Formanisotropie.

5 Beitrag der Spin-Bahn-Wechselwirkung zur Aniso-
tropie

Wir haben in diesem Artikel einen weiten Weg von der Phénomenologie zur Magnetostatik
zuriickgelegt und diskutieren in diesem Abschnitt die Spin-Bahn Kopplung der Elektro-
nen in einem Festkorper als mikroskopische Ursache der magnetokristallinen Anisotropie.
Wir rekapitulieren am Anfang kurz die relativistische Quantenmechanik und diskutieren
kurz die Spin-Bahn-Wechselwirkung und widmen uns dann mit wachsendem Schwierig-
keitsgrad der Beschreibung der magnetischen Bahnmomenten und der magnetokristallinen
Anisotropie.

5.1 Die Spin-Bahn-Wechselwirkung

In der Einleitung haben wir den Heisenberg-Dirac Operator kennengelernt. In diesem Mo-
dell wird angenommen, dafl die Elektronen um Atome lokalisiert sind und man deshalb
einen Spinoperator mit einem Gitterpunkt assoziiert. Bei itineranten magnetischen Sy-
stemen ist dies nicht einfach moglich. Beim Magnetismus von Metallen handelt es sich
um ein duflerst kompliziertes Vielteilchenproblem; die Coulombwechselwirkung zwischen
Elektronen ist die Ursache des Magnetismus, Elektronen bewegen sich im Feld dieser Elek-
tronen und erzeugen die Felder. Ausgangspunkt einer relativistischen Beschreibung eines
Elektrons im Feld der anderen Elektronen ist die relativistische Dichtefunktionaltheorie
in der Form des Einteilchen Dirac Operators

Hp =ca(p + SA) + (8 — L) me? — eV I (106)

V ist das effektive elektrostatische Potential in dem sich das Elektron bewegt, es enthélt
die Wechselwirkung mit dem externen Potential V., z.B. die Wechselwirkung mit den



Atomkernen }°, Z.e/|r—R,| an den Orten R., und dem Potential hervorgerufen durch die
Elektron-Elektron Wechselwirkung V. _... Analog gilt fiir das Vektorpotential, dafl A ein
effektives Potential ist, dessen Ursache externe Vektorfelder sein kénnen (z.B. durch das
Kerndipolmoment) und dessen Ursache auch Strome sein konnen, die durch die Elektron-
Elektron-Wechselwirkung erzeugt werden.

V(n,jllt) = Vexe(r)+ Va—a.([n,3]Ir) (107)
A([n,7]lr) = Aee(r)+ Aa_a([n,g]lr). (108)

Wegen der Elektron-Elektron-Wechselwirkung sind V' und A Funktionale der Teilchen-
dichte n und des Elektronenstromes j. Eine Losung des Problems gibt es noch nicht.
Jansen [38, 39, 40] hat N&herungen eingefiihrt, die die Behandlung des Problems im Rah-
men der Dichtefunktionaltheorie in der lokalen Dichtendherung erlauben. Vernachléssigen
wir die diamagnetischen Beitrdge und die Stréme durch den Bahndrehimpuls, gelangen
wir zum Kohn-Sham Dirac Operator, einem Dirac-artigen Einteilchenoperator, der nur
noch den Spin enthélt

h
Hp = Hap. + cap—l—(ﬁ—I4)mc2—|—2€%ﬁ§]-B—eVI4. (109)

Haip. ist der in Kapitel (4), Gl. (83), besprochene Hamiltonoperator der Dipol-Dipol-
Wechselwirkung und die Ursache der Formanisotropie. Hg4;p. wird im folgenden nicht weiter
diskutiert. @ = (a.,y,a,) und 3 sind die Dirac Matrizen,

0 o I2 0 . o 0
a:(aﬂ), B:(O—b)’ und 2—(00), (110)

die auf einen vierkomponentigen Spinor

®,(r) = ( pilr) ) (111)

xi(r)

angewendet werden. X ist der Vektor der Paulimatrizen o in der vierkomponentigen Theo-
rie. V ist das effektive elektrostatische Potential, gem&B Gl. (107), in dem sich das Elektron
bewegt. B ist das effektive Magnetfeld, das durch die Austauschwechselwirkung der Elek-
tronen und, von untergeordneter Rolle, von moglichen dufleren Feldern (z.B. Kerndipol-
moment) erzeugt wird. e ist der Betrag der elektrischen Ladung, p ist der Impulsoperator,
I, and I, bezeichnet die (2 x 2) und (4 x 4) Einheitsmatrizen, ¢ ist ein Mehrfachindex
i = (k,v,0), der den Bloch Vektor, Bandindex, und die Spin Quantenzahl representiert.
Der vierkomponentige Dirac Spinor W¥;(r)[45] wurde in Gl. (111) dargestellt durch seine
groflen und kleinen Komponenten ¢;(r) und x;(r). Fiir 3d, 4d und mit Einschriankungen
auch fiir 5d Ubergangsmetalle gilt fiir die potentielle Energie eV, das eV < mc?, und
die Valenzelektronen bewegen sich im Limes kleiner “Geschwindigkeiten” v?/c?* < 1. Dies
erlaubt eine Entwicklung des Dirac Operators nach Potenzen von v?/c? und man erhélt



nach Anwendung der Foldy-Wouthuysen Transformation den Schrédinger Operator und
zusitzlich die erste relativistische Korrektur der Ordnung O(1/c?). Dies ist der bekannte
Pauli Operator:
p? eh p! h eh?
Hpaui = % —eV + %0' -B — 8m3e? + 8m202V -FE + Wd’ . (E X p), (112)

den man dann nur noch auf die grofle Komponente anwendet. Die ersten zwei Terme des

Pauli Operators sind gerade der Operator der kinetischen Energie und der elektrosta-
tischen potentiellen Energie des nichtrelativistischen Schrodingeroperators. Die weiteren
Beitrége sind die relativistischen Korrekturen niedrigster Ordnung. Der erste Korrektur-

term zeigt explizit die Existenz eines magnetischen Momentes

eh
= & e o= —gusS, 113
M e o up o guB (113)
verkniipft mit dem Elektronenspin S = /2, welches mit dem Magnetfeld wechselwirkt.

g = 2 ist das gyromagnetischen Verhéltnis des Elektrons. Hiufig fafit man

1

Va-:V——,uBO'-B (114)

€
zusammen. Majoritdtselektronen, Elektronen mit Spin + bzw. | 1), erfahren also ein
stdarker anziehendes Potential als im unmagnetischen Fall, Elektronen mit Spin — bzw.
| }), erfahren ein stiarker abstoflendes Potential. Dies fiithrt dann zu den spinaufgespaltenen
Bandstrukturen ey, — €x,,. Die Magnetisierungsdichte (oder die Dichte der magnetischen
Dipole) folgt dann aus

mr) = ) of(r)oeir). (115)

i€EbesetzteZust.

In einer Modelltheorie ersetzt man oft die Magnetisierungsdichte m(r) und das magneti-
sche Austauschfeld B(r) durch die rdumlich gemittelten Groflen: magnetisches Moment
M = [, m,((r)dV und und dem Austauschintegral® 1/21, welches zum bekannten Sto-
nermodel fiithrt

1 1

Vi=V¥F 51 ‘M und  Er =€ F 51 - M. (116)

Der Term in Gl. (112) proportional zu p* ist der erste Beitrag der relativistischen kine-
matischen Massenvergroflerung. Die dritte relativistische Korrektur ist der Darwin Term
und beriicksichtigt den Effekt, dafl in der relativistischen Theorie, in der nur das Elektron
und nicht das Positron beschrieben wird, der Ortsoperator keine scharfen Eigenfunktionen
hat, sondern das Elektron eine “Zitterbewegung” im Bereich der Compton Wellenléinge
A¢ = h/mec ausfithrt. Damit wird das Elektron iiber diesen Radius “verschmiert” und ist
folglich empfindlich auf elektrische Felder

E(r) = —VV(r) (117)

8Hier sieht man nochmals sehr schon, da das Magnetfeld eigentlich kein echtes Magnetfeld, sondern

ein Austauschkorrelationsfeld ist.



der Léngenskala A¢. Die kinematische Massenerh6hung und der Darwin Term sind beide
skalare Groflen im Spinorraum und sind unbhéngig vom Spin S. Der letzte Term der Gl.
112 ist die Spin-Bahn Kopplung Hs.0.

Hso.= 4oz (B X ). (118)
Die Spin-Bahn Kopplung wird hervorgerufen durch die Kopplung des magnetischen Mo-
mentes g = —gupS, mit dem Magnetfeld, das man sich durch den Kreisstrom der Bahn-
bewegung des Elektrons um den Atomkern erzeugt denken kann. Da die Bahnbewegung
des Elektrons iiber diese Wechselwirkung mit den Ionenriimpfen mit dem Kristallgitter
verkniipft ist, entsteht eine Kopplung zwischen dem Spinraum und dem Kristallgitter
und liefert damit einen Beitrag zur magnetokristallinen Anisotropie. Man ist in der Lage

Terme héherer Ordnung in (1/¢*)™ aufzusummieren, indem man die relativistische Masse

M_g(r) =m [1 + 2W1w2 (e—eV(r) — ppo - B(r))] (119)

einfithrt. Der Pauli Operator 1a8t sich dann als Summe von zwei Operatoren schreiben:
(i) einem skalarrelativistischen Hamiltonoperator #sga, den man erhélt, wenn man in
den Termen o p? und < V - E die Massen m durch M_g(r) ersetzt und den Term « p*
weglaflt; (ii) und einen Spin-Bahn-Wechselwirkungsoperator Hg.o.. Wir betrachten dann
den relativistischen Hamiltonoperator

Hopi(r) = (Hsra + Hso.) pi(r) = € pi(r) (120)

mit
Hoo = (E X p) 121
5.0. = 4Mza_c2°' p), (121)

wobei der Eigenwert ¢; die Ruhemasse des Elektrons, mc?, nicht mehr enthélt.
Der Spin-Orbit Term ist besonders grofl in der Nahe des Atomkerns, wo das Potential
V(r) in sehr guter Ndherung sphérisch ist (V_g(r) ~ V(r)). Dann schreibt sich das

elektrische Feld
av .

-
dr ’

worin # der Richtungsvektor in radialer Richtung ist. Damit kann der Spin-Bahn-Hamilton

E(r) = (122)

Operator geschrieben werden als

eh? 1dVv
Hso. = T, ) L (r x p)

2

__ e 1dVy g
2M? 4 (r)c? 7 dr

= ¢(r)L-S (123)

worin L der Operator des Bahndrehimpulses ist. £(r) ist die Spin-Bahn Kopplungskon-
stante als Funktion des Abstandes r von der Position des Atomkernes. In einem Gebiet



in Form einer Kugel um den Atomkern kann man die Eigenfunktion eines Elektrons im

Festkorper in der Form
P ( Z Fl (r) Yo (#) X0 (124)

schreiben, wobei folgende Abkiirzungen berucks1cht1gt wurden: L := ({,m,) und o := m,.
Den Erwartungswert des Spin-Bahn-Wechselwirkungsoperator kéonnen wir dann separie-

ren in ein Matrixelement im Ortsraum

und ein Matrixelement im (2 x 2) Spinraum, (¢m,o|L - S|¢fmjc’) (8, ¢).

L .S Matrixelement in Spinraum:

Die Matrixelemente von L - S hiéingen natiirlich von der Spinquantisierungsachse €2 von
S ab. Die Spinquantisierungsachse € = (sin ¢ sin 6, cos ¢ sin 6, cos ) || M wurde parallel®
zur Richtung M des B-Feldes gewéhlt, die Winkel beziehen sich auf die kristallographi-
schen Achsen des Kristalls. Das Matrixelement L - S fiir eine willkiirliche Spinorientie-
rung = (sin ¢sin 6, cos @ sin , cos §) erhélt man vom Matrixelement, berechnet fiir die
Qz = (0,0, 1)-Richtung durch eine unitdre Transformation im Spinraum

(tmyo|L - S|tmla")(0,0) —s (mea| D (6, $) L - SD(B, §)|[m}a’) (6, ), (126)

wobei D(6, ¢) die Wigner’schen Rotationsmatrizen

] —i¢ ) _i¢
cos (2 2 sin (5) -e™*2
Dog)= | X\ e (127)
sin(5)-e *2 —cos(3)-e *2
sind. Unter diesen Bedingungen lauten die rotierten Spinfunktionen
cos(g)-e‘ig sin () - ei%
= . und = 2 . . 128
X ( sin(g)-e i3 X —cos(g) e i% (128)
Schreiben wir das Skalarprodukt
L, L,— 1L
L-o= , " (129)
L,+iL, —L,
erhalten wir die explizite Winkelabhéngigkeit des Matrixelementes
(HL-S[1) (TSI (st —sing )
(JL-SI1) (LIL-S[y) )77\ —sind  —cosd
(130)
N 1sinf (e Lt +e** L") os? (2)e® L~ —sin® (§) e~ L*
cos?(§) e=** LT —sin® (%)™ L™ —1 sinf (e Lt + e L) ’
(131)

9Eigendlich sind die Spinquantisierungsrichtung und die Richtung der magnetischen Momente anti-

parallel; zur Vereinfachung nehmen wir beide parallel und dafiir gegebenenfalls yp negativ.



worin Ly = L, + L, Operatoren sind, die auf Yz anzuwenden sind. Die Win-
kelabhéngigkeit und damit das Wesensmerkmal der Anisotropie, verursacht durch die
Spin-Bahn-Wechselwirkung, steckt im Matrixelement des Termes L - S.

L -S Matrixelement im Ortsraum:

Der radiale Anteil §fj;’,' bestimmt die Stirke der Spin-Bahn Kopplung. Mittels ab in-
itio Elektronenstrukturmethoden kann er direkt aus der skalarrelativistischen N&herung
berechnet werden. In selbstkonsistenter Weise kann man den Einflul der Spin-Bahn-
Wechselwirkung auf das Eigenwertspektrum der spinaufgespaltenen (ex, — o - B) Elektro-
nenbénder im Festkorper beriicksichtigen. In Modelltheorien arbeitet man oft mit einer
effektiven oder gemittelten Kopplungstidrke £. Dann hat die Spin-Bahn-Wechselwirkung
die Form

Hso.={L-S, (132)

die man hiufig in Biicher findet. Unter der Annahme eines Coulombpotentials V(r) =
—Ze/r und den nichrelativistischen radialen Wellenfunktionen R,,(r) o r‘ 148t sich die
Kopplungstéirke abschitzen: &,y o« (nf| 1% |nl) o Z - (%)ﬁ Es zeigt sich, daB, &
eine beachtlich ansteigende Funktion der Kernladungszahl Z ist. Elektronenstrukturrech-
nungen [46] zeigen, daB ¢ innerhalb einer Serie von Atomen im Periodensystem mit Z2
zunimmt. Fiir die uns hier interessierenden 3d Metalle liegt ¢ in der GroBlenordnung von
50 — 100 meV. Bemerkenswert ist auch, daB &,, o 1/n3. Dies bedeutet, daB fiir die Va-
lenzelektronen die Spin-Bahn-Wechselwirkung schwécher ist als fiir die Rumpfelektronen
(diese tragen aber nicht zur magnetischen Anisotropie bei). Interessanter ist die Abhéngig-
keit £,¢ o< 1/£%. Der Hauptbeitrag zu &, kommt aus der Umgebung des Atomkerns, wo die
(nichtrelativistische) Wellenfunktion R,.(r) im wesentlichen durch die Zentrifugalbarriere
bestimmt ist. Wegen des Verhaltens R,,(r) o r* sollten die Zustéinde mit einem kleinen £
ein grofleres Gewicht am Ursprung haben als die Zustdnde mit grolem ¢. Dies wird sehr
wichtig fiir gemischte Systeme wie z.B. FePt wo die spinaufgespaltenen d Elektronen, als
Ursache des Magnetismus, mit den ansonsten unmagnetischen Zusténden des Pt hybri-
disieren und Magnetismus induzieren. Solovyev [47] untersuchte fiir eine geordnete FePt
Legierung &, fiir die 5d und 6p Zustinde von Pt und bestimmte ein ££f = 0.571 eV und
ein £§¢ = 2.217 eV.

Unterdriickter Bahndrehimpuls:

Beim Magnetismus von Ubergangsmetallen sind die d Elektronen die Hauptursache des
Magnetismus und qualitativ liefern sie den Hauptbeitrag zur Anisotropie.

In einem freien Atom hat der Hamiltonoperator sphéirische Symmetrie und der Ge-
samtbahndrehimpuls 3, ; ist eine gute Quantenzahl, deren Grofle durch die zweite Hund’-
sche Regel bestimmt wird. D.h. im Grundzustand besitzt das Atom im allgemeinen ein
nichtverschwindendes Bahnmoment. Diese Physik findet man bestatigt bei den 4f Metal-
len und Ionen im Festkorper.

Die 3d Elektronen von Ubergangsmetallionen sind nicht so gut abgeschirmt wie die
4 f-Elektronen und spiiren das Kristallfeld der Umgebung. Dies bricht die sphéarische Sym-



Tabelle 10: Gyromagnetisches Verhiiltnis ¢ und orbitales magnetisches Moment m, = ppgf, fiir
Fe, Co und Ni nach Ref. [48].

Fe Co Ni
(bee) (hep) (fee)

g 2.091 2.187 2.183
my 0.0918 0.1472 0.0507

metrie. Die Energie des Kristallfeldes ist typischerweise in der Groflenordung von etwa 1
eV und damit viel grofer als die Spin-Bahn-Wechselwirkung. Vernachlafligen wir die Spin-
Bahn-Wechselwirkung fiir einen Moment und betrachten die £ = 2 Orbitale der 3d Ionen
im Kristallfeld, so ist wegen dem Bruch der sphérischen Symmetrie der Bahndrehimpuls
L keine gute Quantenzahl mehr und die Eigenfunktionen werden aus Linearkombinatio-
nen von Y., gebildet, die invariant unter Transformationen der Symmetriegruppe des
Kristalls sind. Die so gebildeten Hybridorbitale setzen sich z.B. zusammen aus den Orbi-
talen: zy, yz, zz, 22 — y?, oder 322 — r%. In jedem dieser Orbitale kommt m, und —m,
gleichberechtigt vor, so dafl der Gesamtbahndrehimpuls bzw. das Gesamtbahnmoment
verschwindet!?. D.h. In Abwesenheit der Spin-Bahn-Wechselwirkung reduziert sich das
magnetische Gesamtmoment der 3d Ionen auf ein reines Spinmoment und das gyroma-
gnetische Verhéltnis g = (2s, + £,)/(s. + {.) ist ¢ = 2. Die Eigenschaft der Spin-Bahn-
Wechselwirkung ist nun, einen kleinen Bruchteil des Spinmoment auf das Bahnmoment zu
projizieren und die Unterdriickung des magnetischen Bahnmomentes wieder aufzuheben.
Diese Effekt ist sehr klein aber wichtig im Kontext der magnetokristallinen Anisotropie,
und das gyromagnetische Verhéltnis ist nun g # 2 aber nahe g = 2.

Der gleiche Effekt tritt bei den 3d Metallen auf. Die Rolle des Kristallfeldes {ibernimmt
die Banddispersion der Energieniveaus und in der Tat ist das gyromagnetische Verhéltnis
g fast 2 wie man aus Tabelle (10) sehen kann.

5.2 Zusammenhang zwischen magnetischem Bahnmoment und

magnetischer Anisotropie

Die Grole des Bahnmomentes héngt von der Quantisierungsrichtung ab und ist da-
mit ebenfalls eine richtungsabhéngige Grofle. Man beobachtet oft, daf die Richtung der
leichten Magnetisierungsachse mit der Richtung des groften Bahnbahnmomentes zusam-
menfillt. Bevor wir in die detaillierte Diskussion der mikroskopischen Theorie der magne-
tokristallinen Anisotropie einsteigen, mochte ich hier ein einfaches physikalisches Modell,

10Im Slang der Festkérperphysiker heifit dies, der Bahndrehimpuls ist durch das Kristallfeld
(g9e)quenched.



entwickelt von Bruno [49], vorstellen, das diesen Zusammenhang unter gewissen Bedin-
gungen an die elektronische Struktur erklért.

Wir starten mit der Annahme, dafl die Austauschaufspaltung ex,t — €y ~ I - M
zwischen Spin-up und Spin-down Béndern viel grofler als die Bandbreite W ist (ist im
allgemeinen nicht erfiillt fiir 3d Atome im Volumen, aber ultradiinnen Filmen oder Dréhte
erfiilllen diese Forderung oder kommen dieser sehr nahe). In diesem Falle konnen wir die
Nebendiagonalelemente der Spin-Bahn-Wechselwirkungsmatrix von Hg. z.B. Gl. (131),
die Spin-up und Spin-down Zusténde verkniipfen, (1 |L -S| |), vernachléssigen. Dann ist
die Spin-Bahn-Wechselwirkungsmatrix diagonal und man kann die Diagonalelemente als
ein effektives orbitales magnetisches Feld H .. interpretieren, das auf das Bahnmoment

m, = ugL wirkt,

Hso. = —me¢- Hom, mit Hon =+ M, (133)
2up
wobei das + (—) Vorzeichen fiir d Bander mit mehr (weniger) als 5 Elektronen anzuwenden
ist.
Kleine Felder induzieren magnetische Momente. In linearer N&herung wird dieser
Zusammenhang durch die Suszeptibilitit beschrieben. Wir fithren daher die magneti-
(2)

orb.

sche Bahnsuszeptibilitit x4, als Tensor zweiter Stufe ein. In niedrigster Ordnung in
H . kann der Erwartungswert m; = (m,) des Bahnmomentes und die Spin-Bahn-

Wechselwirkungsenergie Eg . geschrieben werden als

me = (me) =X, How = 455X, B (134)
uB
und ES.O. = _§Horb. X : Horb. = _54—2M * Xorb. * M. (135)
UB

Fiir Kristallsysteme mit uniaxialer magnetischer Anisotropie (z.B. tetragonale und he-
xagonale Kristallsysteme), mit der Symmetrieachse des Kristalls entlang der z-Richtung,
ergibt sich fiir die Komponenten des Suszeptibilitdtstensor:

X(2)11 0 0

orb.

xeb=| 0 XA 0 | (136)
00 XY
Der Beitrag des Bahnmomentes zum magnetischen Moment in z-Richtung schreibt sich
dann

e = [ (U X ) sin ] (137

und entsprechend erhalten wir fiir die Energie der Spin-Bahn-Wechselwirkung

1 f 2 (2)33 (2)11 (2)33\ .. 2
ES.O. = _§<2,U—B> [Xorb. + (Xorb. ~ Xorb. )Sll'l 9] (138)
(2)11 (2)22 (2)33

Natiirlich gilt fiir kubische Systeme x.b.” = Xorb. = Xosh. » 50 dafl die Anisotropie Null
ist, d.h. es gibt keine Anisotropie in dieser Ordnung fiir kubische Systeme. Fiir kubische



Systeme ist die Anisotropie ein vierter Ordnungsterm in der Richtung der Magnetisierung,
daher miissen wir in diesem Falle die nichtlineare Bahnsuszeptibilitdt, welche durch einen
Tensor vierter Stufe x((ﬁl)o_ gegeben ist, beriicksichtigen. Im allgemeinen erhélt man fiir das

magnetische Bahnmoment und die Spin-Bahn-Wechselwirkungsenergie:

mz;z = Z Xt()z{)z.JHérb.ngb. Z X(4)ijlegrb.H§rb.Hérb. (139)
i’j iajakal
ES.O. = - 5 ( Z Xt()i{).Jngb. + Z X(4)wle;rb.ngb.Hfrb.Hérb.> . (140)
i’j iajakal

Fiir kubische Systeme, wir ahnen es schon aus der Diskussion von Gl. (50), sind (411!
und x(¥1?2 dje einzigen unabhingigen Komponenten, so da der Ausdruck fiir m, und
der Spin-Bahn-Wechselwirkungsenergie Eg . sich vereinfachen zu

£ (mn
m 32 = :l:— or
l’ QMBX b.
3
i <2’§B> [Xf)il)ol.lll P (3X(4)1122 B X(()ﬂ:lll) (a2aj + a2aj + a2ad) ], (141)
1 2
Eso. = ——(—6 )
2\2upB

1 4
() [t o (02 01 (adad + oded + adad) [142)
2 2,u B

Verallgemeinert heifit dies, dafl in diesem einfachen Modell die magnetische Anisotropie-
energie K und die Anisotropie der Bahnmomente Am, = my(M;) — my(Mj), bestimmt
fiir zwei Richtungen der Magnetisierung M und M, direkt proportional ist

K- 4MLB(W@) — me(F)). (143)

Obwohl die N&herung der groflen Austauschaufspaltung fiir die Volumenmetalle Fe,
Co, und Ni nicht wirklich giiltig ist, wenden wir das Modell auf diese Systeme versuchs-
weise an. Fiir diese Metalle ist das effektive Feld H,,,. in der GréBenordnung von 5 x 10°
Oe. Die Bahnsuszeptibilitdten von Fe, Co und Ni sind in Tab. (11) gegeben. Daten fiir
die nichtlineare Suszeptibilitit sind nicht verfiigbar.

Die Aussagen dieses Modelles sind die folgenden: (i) Das Bahnmoment ist in der
GrofBenordnung von 0.1 pp/atom und parallel zum Spinmoment, d.h. g > 2. (ii) K;
und M in Tab. (3) haben entgegengesetztes Vorzeichen, und das Verhéltnis ist in der
Grofenordnung von H,m,.. (ili) Die Anisotropie des Bahnmomentes von Co ist in der
Grofenordnung von 0.01 up/atom. All diese Aussagen sind in der Natur ziemlich gut
reproduziert, sowohl in Betrag als auch im Vorzeichen, was darauf hinweist, daf} das
einfache physikalische Bild dieses Modells in den groben Ziigen korrekt ist.



Tabelle 11: Die Bahnsuszeptibilitdten von Fe, Co und Ni.

Fe Co Ni
(bce) (hep) (fce)
Ref. [10] M [emu/mol] 120x10~6 240x10~%  80x10~°
[us/(Oe-atom)] 20x107° 40x107° 15x10~°
Ref. [13] ¥ — 33 femu/mol] - —50x10~" -
(uB/(Oe-atom)] - —9x107° -

5.3 Storungstheorie

Da die Spin-Bahn Kopplung eine sehr kleine Grofle ist, viel kleiner als die Austauschauf-
spaltung oder die Bandbreite, ist die Storungsrechnung der natiirliche Zugang um die
Anisotropieenergie zu berechnen.

In GL (126) haben wir gesehen, daB sich die Drehung der Magnetisierungsrichtung M
und des Erwartungswert der Spinrichtung € gleich transformierten. Anisotropiekonstan-
ten n-ter Ordnung sind dadurch gekennzeichnet, dafl sich die Richtungsabhéngigkeit der
Energie proportional zu den n-ten Potenzen der Richtungskosinusse verhilt, oc (M)™. In
Folge dessen, ist die Anisotropiekonstante n-ter Ordnung verkniipft mit dem Matrixele-
ment (L - S)”, welches man erhélt durch n-te Ordnung Stérungsrechnung. Fiir kubische
Systeme erhdlt man die ersten Beitrége zur Anisotropieenergie durch Stérungsrechnung
in 4-ter Ordnung und fiir uniaxiale Systeme (tetragonal, hexagonal, ultradiinne Filme,
Schichtsysteme, Oberflichen) durch Stérungsrechnung in 2-ter Ordnung.

Die Anderung der Gesamtenergie des Elektronensystems, AEg o (M), fiir eine gege-
bene Orientierung der Magnetisierung M, hervorgerufen durch die, von der Magnetisie-
rungsrichtung abhéngigen, Spin-Bahn-Wechselwirkung als Stérung, ergibt sich durch die
Summe der Anderungen in den Bandenergien, bzw. Einteilchenenergien, und ist in 2-ter
Ordnung Stoérungstheorie durch die bekannte Formel

besetzt unbes. | I/k|€L S|I/,k>|

AEso (M Z Z Z

m— (144)
gegeben, worin v die besetzten Grundzustédnde sind und v’ die unbesetzten, anregbaren
Zustdnde. Die einzigen angeregten Zusténde, die man hier beachten muf), sind ausge-
zeichnet durch Elektronen mit dem Blochvektor k, die von besetzten Zustinde in diese
unbesetzten Zustdnde angeregt werden konnen, mit oder ohne Spinflip. D.h. definieren
wir die Bandbreite W, dann ergibt sich als grobe Abschitzung der Anisotropie K; fiir
uniaxiale Systeme in 2-ter Ordnung Storungsrechnung und fiir kubische Systeme in 4-ter



Ordnung Stérungsrechnung

2 4

Uniaxial: K; ~ W und Kubisch: Kj ~ % (145)

Nimmt man fiir £ ~ 75 meV und W =~ 5 eV, erhilt man fiir K; ~ 1 meV/atom fiir
uniaxiale Systeme und K; & 0.3 peV/atom fiir kubische Systeme. Diese Abschétzungen
fithren zu Anisotropiekonstanten in den Groflenordnungen wie sie fiir ultradiinne Filme
oder kubischen Materialien in Tab. (2) aufgelistet wurden. D.h. die Stérungsrechnung gibt
eine einfache Erkldrung fiir die Gréenordnungen mit denen man es in der magnetischen
Anisotropie zu tun hat. Ganz allgemein konnen wir zusammenfassen, dafl eine Anisotro-
piekonstante K n-ter Ordnung proportional zu K ~ W(%)” , und damit eine kleine Grofle
ist, die mit zunehmender Ordnung n schnell klein wird, was die schnelle Konvergenz der
Anisotropieenergie als Funktion der Ordnung erklért.

Betrachten wir Gl. (144) nochmals etwas genauer. Genau genommen ist der Aus-
druck Gl. (144) nur giiltig wenn |ex, — exr| > | (Vk|EL - S|v'k) |, ansonsten mufl man die
Storungstheorie fiir quasientartete Zustdnde benutzen. Deshalb ist der Ausdruck nicht
giiltig fiir Paare von Zusténden (v,v'), deren Energieunterschied im Bereich ¢ liegen. Ge-
danklich kann man den Beitrag zur Spin-Bahn-Wechselwirknungsenergie unterteilen (i)
in einen Beitrag der von der Fermioberfliche, bzw. einer Energiehiille um die Fermio-
berfliche, stammt und einen Bandervolumenterm. Fiir kubische Systeme, die in vierter
Ordnung Storungstheorie berechnet werden, ist der Nenner der entsprechende Gl. (144)
& (€xy — € )®. D.h. fiir jeden k-Punkt fillt der Beitrag zur Anisotropieenergie mit der
dritten Potenz der Energiedifferenz zwischen besetzten und unbesetzten Zustinden ab.
Daraus kann man schlieflen, dafl der Béndervolumenterm fiir kubische Systeme sehr klein
oder vernachlaBigbar ist. Tatsichlich hat Kondorskii et al. [50] am Beispiel vom fcc Ni-
Metall gezeigt, dafl der Hauptbeitrag zur magnetokristallinen Anisotropie von Bandern
stammt, welche in Abwesenheit von der Spin-Bahn-Wechselwirkung entartet oder quasi-
entartet sind, und Beitrige von anderen Béndern, dem Béndervolumenterm, sind mehrere
Groflenordnungen kleiner. Dies bedeutet, daf8 eine sehr hohe Anzahl von k-Punkten n&tig
ist, um mit einem feinen Gitter in der Brillouin Zone alle entarteten oder quasientarte-
ten Zustédnde nahe der Fermienergie aufzuldsen. Diese Erfahrung wurde durch ab initio
Rechnungen von Fe, Co, und Ni [44, 51, 52] bestétigt, wo nur Rechnungen mit 10° k-
Punkten in der Brillouin Zone verniinftig konvergierte Beitrdge der Fermioberfliche zur
magnetokristallinen Anisotropie lieferte. Fiir uniaxiale Systeme féllt fiir jeden k-Punkt
der Beitrag zur Anisotropieenergie nur linear mit der Energiedifferenz zwischen besetz-
ten und unbesetzten Zustidnden ab. Deshalb erwarten wir, daf§ fiir uniaxiale System der
Béandervolumenterm erheblich wichtiger ist als die Energiehiille um die Fermienergie und
deshalb erwarten wir eine viel schnellere Konvergenz der Anisotropieenergie mit der An-
zahl der k Punkte und eine untergeordnete Rolle der problematischen Zustdnde um die
Fermienergie.

Bisher haben wir noch nichts iiber die besetzten Zustédnde bzw. iiber die Fermiener-



gie er in Gl (144) ausgesagt. Die Fermienergie &ndert sich mit der Magnetisierungs-
richtung. Fiir die korrekte Berechnung der Anisotropien 4-ter Ordnung ist das ein nicht
zuvernachlBiggender Effekt. Zweitens hingt die Fermienergie natiirlich von der Anzahl
der Elektronen ab, und somit ist die magnetokristalline Anisotropie eine Funktion der
Bandfiillung. Betrachten wir das Matrixelement

(1|Hs.0.12)(2|Hs.0.13) (146)

Gl. (144). Wir interpretieren das Matrixelement als eine Anregung vom Zustand 1 in
den Zustand 2 und dann in den Zustand 3. Legen wir der Berechnung von Gl. (144) ein
nichste Nachbar Modell festgebundener Elektronen zugrunde: Gut lokalisierte d Elektro-
nen hiipfen nur vom Platz 1 zum n&chsten Nachbarplatz 2, so kann man obiges Matrixele-
ment zweiter Ordnung als einen Doppelhiipfprozess eines Elektrons interpretieren. Nach
einem Theorem von Heine und Samson [53] hat eine physikalische Grofle, die in einem
nichsten Nachbar Modell festgebundener Elektronen durch n Hiipfprozesse beschrieben
wird, 2n Nulldurchgénge als Funktion der Bandfiillung. Wir erwarten fiir das K; uniaxia-
ler Systeme 4 Nulldurchgénge, und fiir kubische Systeme 8 Nulldurchgénge. Natiirlich
sind fiir die Ubergangsmetalle der 3d-Reihe, mit ihren gut lokalisierten d Elektronen, das
Modell festgebundener Elektronen auch nur eine Naherung. Es gibt auch noch s und p
Elektronen und fiir die frithen Elemente der 3d Reihe erwarten wir etwas delokalisierte
d-Elektronen, so daf die néchste Nachbarndherung nicht mehr in vollem Umfang giiltig
ist. Bruno [54] und Pick [55] untersuchten freitragende (001) Monolagen und fanden in der
Tat ein oszillierendes Verhalten von K als Funktion der Bandfiillung. Kiirzlich haben Nie
und Bliigel [56] die freitragenden 3d-Monolagen auch mittels ab initio Methoden berech-
net. Die Ergebnisse sind in Abb. (13) zusammengefaflt und werden in n&chsten Abschnitt
diskutiert. Das oszillierende Verhalten ist gut zuerkennen.

5.4 Ab-initio Resultate

Die Berechnung der magnetokristallinen Anisotropie mittels moderner Methoden der
Elektronentheorie, wie z.B. der Dichtefunktionaltheorie, ist eine echte Herausforderung
an die Genauigkeit und Effizienz der zu entwickelnden Rechenmethoden. In den letzten
4-5 Jahren wurden eine ganze Reihe von Arbeiten verdffentlicht, die auf der Basis der
Dichtefunktionaltheorie (DFT) erzielt wurden; und die Dichtefunktionatheorie etabliert
sich zur Zeit als neuer theoretischer Zugang zur Beschreibung der magnetischen Aniso-
tropie.

Im Rahmen dieser Vorlesung ist es unmoglich enzyklopéddisch alle Ergebnisse aufzu-
listen, stattdessen wollen wir exemplarisch die freitragenden (001) orientierten 3d Uber-
gangsmetallagen mit einer Schichtdicke von einer Monolage als Funktion der Bandfiillung
diskutieren. Die Ergebnisse sind in Abb. (13) dargestellt. Es sind die Ergebnisse von
selbstkonsistenten Rechnungen auf der Basis der Dichtefunktionaltheorie (DFT) in der
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Abbildung 13: Ab initio Resultate auf der Basis der DFT in der LSDA, er-
zielt mit der FLAPW-Methode fiir eine freitragende Monolage eines 3d Metalls
in der (001) Oberflichenorientierung mit der lateralen Gitterkonstanten des
Ag(001) Substrates nach X. Nie und S. Bliigel [56]. Um den Effekt der elek-
tronischen Struktur fein abzutasten, wurde die Kernladungszahl Z von Sc bis
Cu in Einheiten von 0.1 ~ 0.15 variiert. Insgesamt wurden fiir 66 unterschied-
liche Z, das Spinmoment (Bild oben links), die Bahnmomente m;, =— und
my =1 fiir die Magnetisierungsrichtung in und senkrecht zur Filmebene (oben
rechts), die magnetostatische Dipolenergie (unten links) und die magnetokri-
stalline Anisotropie (unten rechts) aufgrund der Spin-Bahn-Wechselwirkung
selbstkonsistent berechnet. Die unterschiedlichen Spinmomente fiir die zwei
Spinorientierungen sind auf obiger Skala nicht mehr unterscheidbar. Positive
Energie bedeutet die senkrechte Magnetisierung ist energetisch giinstiger.




lokalen Spindichten&herung (LSDA), berechnet mit der Full-Potential Linearized Aug-
mented Plane Wave (FLAPW)-Methode [57]. Um die Bandfiillung fein abzutasten, rech-
nen wir mit nicht ganzzahligen Kernladungszahlen. Dahinter steht die Motivation, daf
aus Griinden der Ladungsneutralitit die Kernladungszahl und die Anzahl der Valenz-
elektronen gleich ist. Eine feine Verdnderung der Kernladungszahl bedeutet daher eine
feine Verdnderung der Fermienergie und ein feines Abrastern der magnetokristallienen
Anisotropie als Funktion der Bandfiillung. Wir variierten die Kernladungszahl Z von Sc
mit der Kernladungszahl Z = 21 und Ny = 3 Valenzelektronen bis zu Cu, Z = 29
und Ny = 11, ungefdhr in Schritten von AZ = 0.1 ~ 0.15. Die Gesamtzahl der ver-
schiedenen Kernladungszahlen betréigt in diesem Intervall 66 Punkte. Im ersten Schritt
berechnen wir fiir jede Kernladungszahl selbstkonsistent die elektronische Struktur auf
der Basis der skalarelativistischen N&herung des Hamiltonoperators, d.h. ohne Spin-Bahn
Kopplung. Diese Rechnung fiithren wir mit k; = 288 gleichméfig verteilten k-Punkten
in der zweidimensionalen Brillouin Zone durch. Dies fithrt zu verlafilichen Spinmomen-
ten. Dann schlieflt sich ein zweiter Schritt an. In diesem beriicksichtigen wir zusétzlich
die Spin-Bahn Kopplung in der Hamiltonmatrix und berechnen fiir jeweils 2 Orientie-
rungen der Magnetisierung, der Magnetisierung senkrecht zum Film, M =1, und der
Magnetisierung in der Filmebene, M =—, selbstkonsistent mit 2500 k-Punkten in der
zweidimensionalen Brillouin Zone'', die magnetischen Spinmomente m,(1) und m,(—),
die Bahnmomente m,(1) und m,(—) und die elektronischen Gesamtenergien E(1) und
E(—) der Monolagen. Am, = my(1) — m(—) ist die Anisotropie des Bahnmomentes
und AEgo. = E(T) — E(—) ist die Anisotropieenergie fiir die uniaxiale Anisotropie. Die
Anisotropie des Spinmomentes ist unbedeutend. Sind Spin und Bahnmomente bekannt,
kann man nach der Diskussion in Kap. (4) die Dipolenergie berechnen.

Eine alternative Vorgehensweise im zweiten Schritt besteht durch Anwendung der
pseudopertubativen Methode. Unter der pseudopertubativen Methode versteht man, daf}
nach Abschlufl von Schritt eins, die Matrixelemente der Spin-Bahn-Wechselwirkung mit
skalarrelativistischen Basisfunktionen berechnet werden. Die Matrixelemente der Spin-
Bahn-Wechselwirkung werden dann zur skalarrelativistischen Matrix addiert. Das Eigen-
wertspektrum e, (M) findet man dann durch einmalige exakte Diagonalisierung fiir jede
der beiden Magnetisierungsrichtungen M 1,2- Die Differenz der Summen der Einteilchen-
energien, AEgp. = ;,;(1\712) e (M) — ;ﬁ(ﬁl) exw (M) ist dann die magnetische Aniso-
tropieenergie. Diese Vorgehensweise ist im Geiste der Storungstheorie in Kap. (5.3). Fiir
Béander, die nahezu entartet sind, ist diese Vorgehenweise aber dquivalent der quasientar-
teten Storungstheorie. Zusétzlich wird die Fermienergie e fiir jede Orientierung M neu
bestimmt. Die Ergebnisse sind sicherlich nicht so exakt wie die selbstkonsistenten Resul-
tate, sind aber fiir 3d Elemente sehr gut und viel besser als einfache Stérungsrechnung.

Das magnetische Spinmoment der 3d Monolagen in Abb. (13) verhélt sich so wie wir

es von der Hund’schen Regel erwarten: maximales Spinmoment von mehr als 4 yp in der

Djes entspricht 125000 k in drei Dimensionen.



Mitte der 3d Reihe. Die Dipolenergie Eg;,. ist proportional zu m? und umgekehrt propor-
tional zur dritten Potenz der Gitterkonstanten, a,. Da die Gitterkonstante fiir alle Systeme
konstant ist, fixiert auf die Gitterkonstante von Ag, spiegelt die Dipolenergie als Funktion
der Bandfiillung den Verlauf der magnetischen Momente wider. Wir wissen schon, daf
die Dipol- oder Formanisotropie immer die Magnetisierung in der Ebene bevorzugt und
geméss unserer Vorzeichendefinition bedeutet dies, da} die Formanisotropie strikt nega-
tiv ist. Auch die Bahnmomente zeigen einen klaren Trend: zwischen Sc und Mn sind die
Bahnmomente negativ und zwischen Mn und Cu positiv. Die Bahnmomente sind am Ende
der 3d Reihe um Faktoren grofler als am Anfang der Reihe. Die Anisotropie der Bahnmo-
mente zeigt ein oszillatorisches Verhalten als Funktion der Bandfiillung: zwischen Fe und
Cu ist Am, negativ, zwischen Mn und Fe ist es positiv, und dann oszilliert es mit klei-
ner Amplitude. Gem#B unserer Uberlegungen zeigt die magnetokristalline Anisotropie ein
kontinuierliches, aber oszillatorisches Verhalten als Funktion der Bandfiillung: zwischen
Fe und Cu ist die magnetokristalline Anisotropie negativ und die Magnetisierung liegt in
der Ebene, zwischen Mn und Fe ist sie positiv und die Magnetisierung normal zur Ober-
flache ist energetisch am giinstigsten. Mit gutem Willen findet man 4 Vorzeichenwechsel
der magnetokristallinen Anisotropie als Funktion der Bandfiillung, wie man es nach dem
Theorem von Heine und Samson, angewendet auf die zweite Ordnung Stérungstheorie im
Model festgebundener d Elektronen erwartet. Uberraschend ist die groBe Variation im Be-
trag der magnetokristallinen Anisotropie als Funktion der Bandfiillung von 4.75 meV fiir
eine Bandfiillung zwischen Co und Ni (Ny = 9.5) und 0.15 meV fiir V. Nichtganzzahlige
Bandfiillungen haben durchaus eine konkrete Bedeutung. Wir berechneten auch einen ge-
ordneten c(2 x 2) CoNi Film, der ebenfalls eine Bandfiillung von Ny = 9.5 Elektronen pro
Atom aufweist. Die magnetokristalline Energie liegt praktisch auf der Kurve fiir Ny = 9.5.
Addiert man die Formanisotropie und die magnetokristalline Anisotropie so sieht man,
dafl mit Ausnahme eines kleine Intervalles zwischen Mn und Fe die Anisotropieenergie
stets eine Magnetisierungsrichtung in der Ebene energetisch begiinstigt.

Ein sehr iiberraschendes Resultat ist die starke negative Anisotropie einer Co-Monolage.
Diese ist in Ubereinstimmung mit dem stérungstheoretischen Resultat von Bruno [54],
aber nicht in Ubereinstimmung mit vielen Experimenten ultradiinner Co-Filme als Sand-
wich oder Schichtsystem in Kontakt mit anderen Metallfilmen, siehe z.B. Co/Pd(100)
[58] oder Co/Pt(100) [59]. Um zu sehen welchen Einfufl das Substrat auf die magnetokri-
stalline Anisotropie hat, haben Nie und Bliigel [56] eine freitragende Monolage Co in der
Gitterkonstante von Ag(100) (AEs.o. = —3.26 meV), mit einer Monolage Co auf Ag(100)
(AEso. = —1.394 meV), und einer freitragende Monolage Co in der Gitterkonstante von
Cu(100) (AEso. = —1.333 meV)mit einer Monolage Co auf Cu(100), (AEgo. = —0.3223
meV verglichen. Wir sehen eine klare Reduktion der Anisotropie durch die Wechselwir-
kung mit dem Substrat, aber kein Vorzeichenwechsel. Um die Rolle des Substrates Pd oder
Pt fiir die senkrechte Magnetisierung von Co-Filmen zu verstehen, mufl man sich noch-
mals daran erinnern, dafl Pd und Pt zwar keine Ferromagnete sind, aber eine sehr grofle,



Stoner-verstarkte, ferromagnetische Susceptibilitdt aufweisen, zusammen mit einer groflen
Spin-Bahn Kopplungskonstanten. D.h. in Kontakt mit Co werden beide stark polarisiert
und geben einen starken Beitrag zur magnetischen Anisotropie aufgrund der grofien Spin-
Bahn-Wechselwirkung. Diese Interpretation wird unterstiitzt durch die Tatsache, daf} bei
Unterdiickung der Spin-Bahn-Wechselwirkung von Pd, die berechnete Anisotropie von
Pd/Co/Pd Filmen erheblich kleiner ausfallt [44]. Auf der anderen Seite haben Cu, Ag,
und Au gefiillte d Bander 3 — 4 eV unterhalb der Fermienergie und die induzierte Spinpo-
larisation ist sehr klein, so daf} sich die Wechselwirkung zwischen Substrat und Film auf
die Hybridisierung zwischen den sp-Elektronen des Substrates mit den d Elektronen des
Cobalts beschrinkt und die Spin-Bahn-Wechselwirkung dieser SP Elektronen ist nicht so
stark.

Ein anderer sehr interessanter Fall sind fcc (111) Co/Ni Multilagen, wo beide Konstitu-
enten ferromagnetische Metalle sind. Daalderop et al. haben in einer kithnen Arbeitshypo-
these angenommen, da Ni isoelektronisch zu Pd und Pt ist, kann auch ein Ni Substrat zur
senkrechten magnetokristallinen Anisotropie von Co/Ni-Filmen fithren. Ab initio Rech-
nungen bestédtigten die Vermutung einer senkrechten Magnetisierung eines (111) orien-
tierten Co/Ni, Vielfachschichtsystem und das Resultat wurde anschlieflend experimentell
gestatigt [60]. Dies ist einer der grofiten Erfolge der DFT im Zusammenhang mit der ma-
gnetokristallinene Anisotropie und zeigt die Méachtigkeit einer Theorie mit quantitativer
Vorhersagekraft auf.

Zusammenfassend kann man sagen, daf} fiir uniaxiale magnetische Systeme mit Aniso-
tropieenergien im meV-Bereich, die ab initio Rechnungen heute quantitative Vorhersage-
kraft erreichen, und dafl kubische Systeme bzw. Anisotropien 4-ter Ordnung in der Spin-
Bahn-Wechselwirkung nicht befriedigend berechnet werden kénnen. Die Energien liegen
im peV Bereich und wie oben dargelegt, kommt der Berechnung der Fermioberfliche mit
einer riesigen Anzahl von k-Punkten eine besondere Bedeutung zu. Selbst dann ist nicht
klar, ob auf der Energieskala zusétzliche Korrelationseffekte [61, 62] zwischen Elektronen
beriicksichtigt werden miissen, die normalerweise fiir die Beschreibung der Elektronen im
Festkorper von untergeordneter Bedeutung sind. Somit stellt die genaue Berechnung der
Anisotropie auch eine Herausforderung an unser Verstédndnis und die Beschreibung von
Korrelationseffekte von Elektronen im Festkorper da, die mit Modell- oder Stérungsrech-

nung nicht sichtbar wiirden.

6 Zusammenfassung

In dieser Vorlesung diskutierten wir die Abhéngigkeit der Energie, der mechanischen Span-
nungen und Verformungen als Funktion der Richtung der Magnetisierung und erklarten
die Abhéngigkeit als Folge zweier kleiner relativistischer Korrekturen im Hamiltonopera-
tor der Elektronen: Die Dipol-Dipol-Wechselwirkung und die Spin-Bahn Kopplung. Kleine
relativistische Quanteneffekte von Elektronen in magnetischen Systemen fithren zu solch



wichtigen Eigenschaften wie die magnetische Anisotropie und Magnetostriktion.

7 Schluflwort

In der Diskussion mit jungen Leuten ist mir aufgefallen, dafl h&ufig die spontane Magneti-
sierung eines Ferromagneten unterhalb 7. und die Tatsache, dafl bei Permanentmagneten
die Richtung der Magnetisierung fest mit einer rdumlichen Richtung verkniipft ist, gleich-
gesetzt wird. Natiirlich ist die spontane Magnetisierung eine notwendige Bedingung, aber
keine hinreichende. Die spontane Magnetisierung ist die Folge der Austauschwechselwir-
kung, die Orientierung des Spins im Raum ist die Folge kleiner relativistischer Quanten-
effekte der Elektronen.

Himatit (a-Fe;03), ein hiufiger Zusatz in Mineralien, bietet ein schones Beispiel sich
diesen Unterschied zu vergegenwértigen. Hamatit ist in erster Naherung ein Antiferro-
magnet, hat aber ein kleines magnetisches Nettomoment mit einer starken magnetokri-
stallinen Anisotropie. Als die Erde sich abkiihlte, durchlief sie die kritische Temperatur
des Hamatits und die einsetzende spontane Magnetisierung richtete sich beziiglich dem
Erdmagnetfeld zur damaligen Zeit aus. Danach &nderte sich das Erdmagnetfeld und die
Erdplattentektonik setzte ein. Wegen der starken magnetischen Anisotropie war das Erd-
feld aber nicht mehr in der Lage die Magnetisierungsrichtung von Hamatit zu &ndern und
deshalb kann man heute Hamatit als “Magnetnadel” zur Untersuchung der Plattentekto-
nik nutzen.

Die meisten Erscheinungen des Alltags und der Technik, mit denen man den Ferro-
magnetismus in Verbindung bringt, wie z.B. der Kompafinadel, dem Tonband oder der
Floppy Disc, leben von der Kopplung des Spins mit den Richtungen im Ortsraum. Da
dieses Problem so wichtig ist, haben sich schon viele Leute intensiv mit diesem Thema
beschiftigt, woriiber diese Vorlesung einen nur unvollstindigen Uberblick gibt. Durch die
Forschung an ultradiinnen Filmen, magnetischen Clustern und Streifen wurde ein neues
Kapitel der magnetokristallinen Anisotropie aufgeschlagen, die Welt der niedrigen Dimen-
sionalitdt und der reduzierten Symmetrie, bei der sich die magnetokristalline Anisotropie
um Groflenordnungen &ndern kann. Zur Zeit etabliert sich mit den modernen Methoden
der Elektronentheorie auf der Basis der Dichtefunktionaltheorie unter Beriicksichtigung
relativistischer Effekte und der Entwicklung genauer und effizienter Rechenmethoden ein
neuer theoretischer Zugang zur Beschreibung und ultimativ fiir das Verstédndnis der ma-
gnetischen Anisotropie und verwandter Phénomene, wie der Magnetostriktion. Die noch
jungen Resultate sehen sehr vielversprechend aus. Ich bin gespannt wie sich dieses Gebiet

weiterentwickelt.

Ich danke Herrn Daniel Wortmann fiir das kritische Lesen des Manuskripts.
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