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W pracy stosowany jest uktad jednostek SI.

Wielkosci wektorowe sa oznaczane przez pogrubienie, jak np. namagnesowanie M,

natomiast warto$ci skalarne sa oznaczane czcionka pochyta, jak np. energia

odmagnesowania Eq4. Tensor odmagnesowania oznaczany jest inng czcionka: N, cho¢

jego elementy, N,s, sa oznaczane tak jak skalary. Analogiczny standard jest przyjety w

podreczniku Blundella [1].

Dla utatwienia podano ponizej liste czgsto stosowanych termindw i ich znaczenie.

Komorka

Obszar modelowania jest podzielony w procesie dyskretyzacji na mniejsze
czesci, zwane komorkami, patrz ust. 2.2. W tym kontek$cie mozna méwic o
siatce dyskretyzacji. Siatka dyskretyzacji jest regularna, gdy wszystkie komorki
maja ten sam ksztatt i rozmiar.

Dtugo$¢ modelowania

Obszar modelowania ma okre§lone wymiary. Rozwazajac periodyczne warunki
brzegowe w jednym wymiarze, dlugo$¢ tego obszaru (w kierunku
periodycznosci warunkow brzegowych) ma duze znaczenie i bedzie w tej pracy
okreslana jako dtugos¢ modelowania, patrz ust. 2.4.1.

Obraz

Periodyczne warunki brzegowe, zgodnie z definicja Borna, polegaja na
okresleniu obszaru modelowania i rozwazaniu nieskonczonej liczby powtérzen

tego obszaru (ust. 2.4). Kazde takie powtérzenie bedzie okreslane jako obraz.



Stosowane skréty i oznaczenia.

A Stata wymiany (ang.
exchange constant, continuum

exchange constant, exchange

stiffness coefficient)
d Dtugos¢ modelowania
E Energia

Es  Energia odmagnesowania

(ang. demagnetization energy)

FD  Programy oparte na metodzie
r6znic skonczonych
(ang. finite difference). Patrz
ust. 2.2

Hy;  Pole odmagnesowania
H. Pole efektywne
H.x Pole zewng¢trzne

H, Pole nukleacji, w
rozwazanych tu przypadkach

rownowazne koercji
K Stata anizotropii
kg Stata Bolzmanna
M  Namagnesowanie
m Moment magnetyczny

M,  Namagnesowanie nasycenia

Nas

NPBC

nx»”ys

nZ’

PBC

Ho

Catkowita liczba komorek

Tensor odmagnesowania,
elementy tego tensora

(aff = XX, XY, .., ZZ)

Tensor odmagnesowania dla

przypadku PBC

Liczba komorek,
odpowiednio wzdtuz osi x, y,

zZ

Periodyczne warunki
brzegowe (ang. periodic

boundary conditions)
Wektor polozenia
Temperatura

Objetos$¢ zajmowana przez

dane ciato
Objetos¢ komorki

Dlugos¢ wymiany (ang.
exchange length). Konkretnie:

dlugo$¢ wymiany Néela.

Przenikalno$¢ magnetyczna

prozni



1 Wstep

Obserwowane ostatnio zainteresowanie strukturami o obnizonej wymiarowos$ci ma
dwojakie przyczyny. Z jednej strony widoczna jest ciagla presja przemystu
komputerowego intensywnie poszukujacego nowych technologii [2], z drugiej strony
mamy rozwdj technik wzrostu krysztatéw, ktéry nastapit w ostatnich latach. Wiele z
obecnie popularnych metod hodowli krysztatéw opiera si¢ na zasadzie samoorganizacji
(ang. self-assembly) [3] i pozwala na otrzymywanie struktur kwazijedno- i kwazizero-
wymiarowych. Wsréd tych metod sa i takie, ktére nie wymagaja wielkich naktadéw, jak
na przyktad CVD (ang. chemical vapor deposition), czy osadzanie elektrolityczne przy
wykorzystaniu matryc porowatych. Struktury kwazijednowymiarowe wytwarzane przy
pomocy takich technik maja z reguty ksztatty drutéw, rur i kabli — o przekrojach
kotowych. Z racji ich matych rozmiaréw poprzecznych ($rednice rzgdu nanometréw)
nazywamy je odpowiednio nanodrutami, nanorurkami i nanokablami. Zwlaszcza te
ostatnie, zbudowane na bazie rurki wypelnionej innym materiatem, oferuja interesujace
nowe mozliwosci. Mozna bowiem w ten sposéb wytwarza¢ heterostruktury
ferromagnetyk-potprzewodnik, ciekawe z powodu ich potencjalnych zastosowan [4].
Wiele z uktadéw otrzymanych w wyniku samoorganizacji ma budowe¢ macierzowa,
gdzie w jednym procesie jest wytwarzanych wiele (np. miliony)
kwazijednowymiarowych struktur rozmieszczonych w regularny sposob, moze to by¢
na przyktad grupa rownoleglych nanodrutéw utozonych w siatke heksagonalna. Takie
uklady zrobione z ferromagnetyka moga by¢ stosowane jako pamigci nieulotne, nie
wymagajace zasilania do podtrzymania zapisanej w nich informacji — MRAM (ang.
magnetic random access memory). Ze wzglegdu na nieuniknione w procesie

samoorganizacji bledy strukturalne, rozwazane sa réwniez mozliwosci funkcjonowania



urzadzen ,,bezpiecznych” opartych na takich prébkach, urzadzen, ktére bytyby odporne
na istnienie tych btedéw [5].

Wiasciwosci magnetyczne kwazijednowymiarowych obiektéw sa czgsto przedmiotem
doswiadczen. Stad, w literaturze mozna znalez¢ szereg publikacji dotyczacych
nanodrutéw ferromagnetycznych [6-13], pojawiaja si¢ tez publikacje na temat
nanorurek [14-21] (praca [20] jest ciekawa, bo prezentowane sa pomiary nie tylko dla

calej matrycy, ale i dla dwéch wyodrgbnionych nanodrutéw) i nanokabli [17, 22].

Formalizmem opisujacym zjawiska magnetyczne zachodzace w nanoskali w
materiatach ferromagnetycznych jest sformutowany przez Browna
mikromagnetyzm [23] (niektérzy autorzy preferuja nazwe¢ ,,nanomagnetyzm” jako
bardziej pasujaca do opisywanych skali dlugosci[24, 25]). Niestety réwnania
mikromagnetyzmu, przedstawione przeze mnie bardziej szczegélowo w ust. 2.1, sa
skomplikowane. W rezultacie przypadki, ktére mozemy opisa¢ analitycznie sa nieliczne
i dotycza raczej prostych ksztattdw probki, jak np. problem histerezy nieskonczonego
nanodrutu (patrz ust.4.1.1). W tej sytuacji modelowanie numeryczne jest czgsto
jedynym dostgpnym narzedziem rachunkowym, ktérego wyniki mozna konfrontowac z
wynikami do$wiadczalnymi. Modelowanie pozwala nie tylko tlumaczy¢ wyniki
eksperymentu, ale i je przewidywac — co jest bardzo istotne przy projektowaniu nowych
urzadzen bazujacych na efektach magnetycznych w mikroskali (jak np. komputerowe
dyski twarde). Od czasu pionierskich prac Browna i LaBonte [26, 27] nastapil znaczacy
rozwdj mikromagnetyzmu numerycznego i jest to obecnie czgsto stosowane podej scie .
Dysponujemy szeregiem sprawdzonych przez wielokrotne uzytkowanie programéw, z

jednej strony pozwalajacych na elastyczne definiowanie rozwazanych struktur (np.

* Prawie potowa publikacji z zakresu mikromagnetyzmu odwotuje si¢ do modelowania (na podstawie

danych z bazy OVID’2007).



jezyk Tcl i pliki konfiguracyjne w programie OOMMEF [28]), a z drugiej strony,
zauwazalna jest tendencja do tworzenia programéw ,interdyscyplinarnych”,
opisujacych nie tylko zjawiska magnetyczne, ale i powiazane z nimi zagadnienia, jak na
przyktad przeptyw pradu elektrycznego (program ,nmag” [29]). W rezultacie, obok
opisanych w poprzednim akapicie prac do§wiadczalnych, mozna znalez¢é prace
przedstawiajace modelowanie magnetycznych struktur kwazijednowymiarowych:
nanodrutéw [30-33] i nanorurek [34-36]. Mimo  zauwazalnego  rozwoju
mikromagnetyzmu numerycznego nadal jednak jesteSmy ograniczeni przez mozliwosci
dostepnych komputeréw. Analiza numeryczna wymaga podziatu prébki na komorki,
przez wprowadzenie siatki dyskretyzacji (ust. 2.2). Wspditczesne komputery klasy PC
nie sa w stanie prowadzi¢ obliczeh w rozsadnym czasie jesli liczba komdrek przekracza
znacznie 10° — ograniczeniem jest gléwnie brak odpowiedniej mocy obliczeniowej. Z
drugiej strony, rozmiary komérek powinny by¢ odpowiednio mate (ust. 2.2), cho¢ nie
wszyscy autorzy stosuja si¢ do tego kryterium [30, 35]. Problem nie jest palacy, gdy np.
modelowane sa nanorurki o matym stosunku” dlugos$¢:srednica [36], albo gdy mozna z

gbry zatozy¢ okres§lony ksztatt rozktadu namagnesowania w nanorurce [34].

W og6lnym jednak przypadku, gdy dostegpny rozmiar modelowanego obszaru jest duzo
mniejszy od probki obserwowanej w doswiadczeniu (np. dlugiej nanorurki), mamy do

wyboru dwie mozliwosci zilustrowane na Rys. 1-1.

" Mowa tu o zewnetrznej $rednicy nanorurki. Maty stosunek dtugo$é:érednica, to wielko$é rzedu jeden.



brzeg B

a) realna struktura b) modelowanie, otwarte
warunki brzegowe

¢) modelowanie, periodyczne
warunki brzegowe

Rys. 1-1 Przypadek realnej struktury, zaznaczonej na zielono (a), ktérej rzeczywiste rozmiary sg duzo
wigksze od dostgpnego obszaru modelowania, zaznaczonego na niebiesko. W takim wypadku, w
modelowaniu czasami korzysta si¢ z otwartych warunkéw brzegowych, czyli z rozwazania tylko
fragmentu prébki (b). Jest to réwnoznaczne z niejako sztucznym wprowadzeniem brzegu B. Z kolei

periodyczne warunki brzegowe ignoruja istnienie jakiegokolwiek brzegu (c). Rysunek schematyczny.

Pierwsza z tych mozliwo$ci, to tak zwane otwarte warunki brzegowe (ang. open

boundary condtitions, free boundary conditions). Polegaja one na uwzglednieniu
jedynie wybranego fragmentu realnej probki (obszar niebieski, Rys. 1-1a) i
modelowaniu go tak jakby byt on otoczony préznig (Rys. 1-1 b). Druga mozliwos¢, to

periodyczne warunki brzegowe, wprowadzone po raz pierwszy przez Borna [37, 38]

(zwane warunkami Borna-von Karmana, Rys. 1-1 ¢). Wida¢, ze kazde z tych rozwigzah
jest przyblizeniem, kazde z nich ignoruje istnienie brzegu ,,A” realnej prébki. Zamiast
tego, otwarte warunki brzegowe wprowadzaja istnienie sztucznego brzegu ,,B”,
natomiast periodyczne warunki brzegowe ignorujq istnienie jakiegokolwiek brzegu.
Kazde z tych rozwigzan zaniedbuje ksztatt probki, co jak si¢ okaze pézniej moze miec
istotne znaczenie. Kazde z tych rozwiazan jest wigc w pewnym sensie zte. Kwestig,

kiedy w mikromagnetyzmie stosowac otwarte, a kiedy periodyczne warunki brzegowe,
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omoéwig doktadniej w ust. 2.4. Tam tez porownam doktadniej stosowanie periodycznych
warunkéw brzegowych w mikromagnetyzmie i w innych dziatach fizyki ciala statego.
Na razie chcialbym jedynie zwréci¢ uwagg¢ na istotng rolg¢ periodycznych warunkéw
brzegowych przy badaniu niskowymiarowych struktur, W tym  prébek
kwazijednowymiarowych. Wydaje si¢ bowiem niewtasciwe, by przy modelowaniu zbyt
duzych struktur’ stosowaé zawsze otwarte warunki brzegowe. Periodyczne warunki
brzegowe sa dla nich dobrym, alternatywnym rozwiazaniem, gdyz dzigki nim mozna
analizowa¢ wplyw nieuwzglednionego w modelowaniu obszaru (Rys. 1-1, zaznaczony
na zielono). Trzeba przy tym pamigta¢ o dlugozasiggowym charakterze oddzialtywania
dipolowego. O ile bowiem otwarte warunki brzegowe sa bardzo proste w
implementacji, to narzucenie periodycznych warunkéw brzegowych jest zagadnieniem
trudnym, wilasnie ze wzgledu na dlugozasiggowe oddzialywania dipolowe (ust. 2.4).
Dlatego w mikromagnetyzmie numerycznym czg¢sto jest wprowadzane arbitralne
ograniczenie ich zasiggu. Podej$cie polegajace na sztucznym ograniczeniu zasiggu
oddziatywan dipolowych jest jednak niebezpieczne, na co wskazuja autorzy badajacy to
zagadnienie [39-41]. Zaproponowane przeze mnie rozwiazanie oparte jest na bardzo
prostym pomysle. Polega ono na faktycznym uwzglednieniu nieskonczonego zasiggu
oddziatywania dipolowego i jednoczesnym uwaznym kontrolowaniu generowanych w
trakcie modelowania btedéw. Dzigki takiej kontroli mozliwe jest:

¢ Stosowanie najodpowiedniejszej metody obliczen na poszczegdlnych etapach
procesu. Przypomina to troch¢ konstrukcje Ewalda [42], co bardziej

szczegotowo opisuje w rozdziale trzecim.

* Problem stosowania periodycznych warunkéw brzegowych w trzech wymiarach, do opisu prébek
objetosciowych, jest kwestia sporna. Niektérzy autorzy twierdza, Ze jest to niemozliwe, inni Ze wrgcz
przeciwnie. Bedzie to szerzej oméwione w ust. 2.4.

" Okreslenie ,zbyt duza struktura” dotyczy probki, ktérej wymiary znacznie przekraczaja dostgpne
mozliwosci numeryczne. W modelowaniu mikromagnetycznym z reguly najbardziej ograniczeni jesteSmy

przez zbyt mata moc obliczeniowa procesoréw.
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e Decydowanie o jakosci wynikow koncowych. W rezultacie mozliwe jest
prowadzenie obliczen ,,zgrubnych” (gdy czas jest czynnikiem decydujacym), jak

i doktadnych az do granic okre$lonych przez dostgpny sprzgt komputerowy.

Aby ulatwi¢ korzystanie z zaproponowanego przeze mnie algorytmu, stworzylem
specjalny modul implementujacy periodyczne warunki brzegowe w jednym wymiarze
w otwartej domenie srodowiska OOMMEF [28]. Stworzona specjalnie w tym celu strona
WWW ma ufatwi¢ potencjalnym uzytkownikom korzystanie z tego modutu [43].
Stosowanie periodycznych warunkéw brzegowych (PBC, ang. periodic boundary
conditions) w precyzyjnych badaniach mikromagnetycznych istotnie poszerzy biezace
mozliwosci modelowania. Dzicki PBC bedzie mozliwe wiarygodne modelowanie
wigkszych (dluzszych), mezoskopowych struktur. Badania podtuznych struktur
ferromagnetycznych majq z pewnoscia przed soba przysztos$¢, za§ ugruntowana pozycja
modelowania jako narze¢dzia waznego w rozwoju przemystu péiprzewodnikowego [2]
pozwala mie¢ nadziej¢ na aplikacyjne zastosowania niniejszej pracy.

Warto wspomnie¢, ze problematyka modelowania mikromagnetycznego byta juz
podejmowana w Instytucie Fizyki PAN. Dr Nedelko analizowal w swojej pracy
doktorskiej materialy granularne [44]. Korzystal przy tym z wlasnego programu
modelujacego koncentrujac si¢ nie tyle na opisie stosowanej metody obliczeniowe]
(umozliwiajacej zreszta stosowanie periodycznych warunkéw brzegowych), ile na
analizie wynikéw do$wiadczalnych, wptywie parametréw strukturalnych i na
oddzialywaniach wewnatrz- i migedzy-fazowych. Tematem niniejszej pracy jest
natomiast jak najdokladniejsze uwzglednienie periodycznych warunkéw brzegowych.
Przy okazji wskazywane sa czgsto stosowane w podobnych pracach przyblizenia, jak
obcigcie zasiggu oddzialywania dipolowego, lub kontrowersyjne kwestie, jak

stosowalnos$¢ periodycznych warunkéw brzegowych w trzech wymiarach.
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Rozprawa sklada si¢ z nastgpujacych czegsci. W rozdziale drugim opisuje podstawy
utatwiajace zrozumienie omawianych przeze mnie zagadnien. Rozdziat trzeci zawiera
opis zaproponowanego przeze mnie rozwigzania. Rozdzial czwarty przedstawia
wykonane przeze mnie testy i zastosowania zaproponowanego modelu. Catos¢ koncza
podsumowanie i dodatki. Praca powstata dzigki wsparciu uzyskanemu z Ministerstwa

Nauki i Szkolnictwa Wyzszego, grant nr 1346/B/H03/2007/33.

Elementy doktoratu zostaly lub zostana opublikowane w pracach:

1) Lebecki, K.M., O. Kazakova, M.W. Gutowski, Micromagnetic simulations of
hysteresis in an array of cobalt nanotubes. Physica B, 2008. 403(2-3): p. 360-
363.

2) Lebecki, K.M., Magnetization reversal modeling for long ferromagnetic
nanotubes. Materials Science-Poland (przyjete do druku).

3) Lebecki, K.M., M.J. Donahue, M.W. Gutowski, Periodic boundary conditions
for demagnetization interactions in micromagnetic simulations. J. Phys. D:

Appl. Phys. (w recenzji).
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2 Wprowadzenie do mikromagnetyzmu numerycznego

2.1 Teoria mikromagnetyzmu wedtug Browna

W ustgpie tym zostanie omdwiony model teoretyczny zaproponowany przez
Browna [23]. Teoria ta sluzy opisywaniu zjawisk wystepujacych w ciatach
ferromagnetycznych w skali nanometrow i mikrometréw. Z takiego podejscia wynika
skupienie si¢ nie tyle na poszczegdlnych momentach magnetycznych, lecz raczej na
zjawiskach usrednionych po rozmiarach rzedu statej sieciowej. Problem takiego
usredniania zostat opisany przez Jacksona ([45], ust. 6.7). O usrednionej w ten sposob
funkcji namagnesowania M(r) zaktada si¢ w mikromagnetyzmie, ze jest ciagla i
rézniczkowalna [23].

Kwestie uwzglednienia temperatury w rozwazaniach mikromagnetycznych sa
nietrywialne. Warte wzmianki popularne obecnie metody modelowania tego problemu,
to zaproponowane niedawno roéwnanie Landaua-Lifshitza-Blocha [46] (w odréznieniu
od réwnania Landaua-Lifshitza-Gilberta, ktére opisuj¢ w ust. 2.1.6), lub analiza
powierzchni energii (w przestrzeni fazowej) preferujaca pewne ,naturalne” $ciezki
ewolucji czasowej uktadu [47]. W ponizszej pracy jednak, wszystkie rozwazania beda
dotyczy¢ przypadku zerowej temperatury, T = 0. Za kazdym razem zatem, gdy bedg si¢
odwotywa¢ do terminu ,energia”, to tak na prawd¢ bede mial na mysli energig
swobodna (energi¢ Gibbsa). Ograniczajac si¢ do stosowanych najczgsciej rodzajow
oddziatywan, energia danej struktury ferromagnetycznej moze by¢ zgodnie z teorig
mikromagnetyzmu opisana réwnaniem [23]:

E=E

Zeeman

+E ,+E_ . +E

exch aniso d» (2 1)
gdzie poszczegdlne cztony prawej strony réwnania i odpowiadajace im oddziatywania

sa omOwione w ponizszych ustgpach.
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2.1.1 Energia Zeemana

EZeeman = _IUOJ. M ’ Hexth ’ (22)
Vv

gdzie catkowanie odbywa si¢ po catej objetosci danej prébki, V.
Energia Zeemana opisuje oddzialywanie ferromagnetycznego ciala z przylozonym
zewngtrznym polem Hey. W wyniku tego oddziatywania, preferowana jest sytuacja, gdy

namagnesowanie M, jest rownolegte do pola Hey:.

2.1.2 Energia wymiany

W modelu Heisenberga energia oddzialywania wymiennego pomigdzy dwoma spinami
Sii8S;jest réwna
=48-S, (2.3)

gdzie J; to catka lub stala wymiany ([1], str. 74). W mikromagnetyzmie dalsze
rozwazania zwykle ogranicza si¢ do oddzialywania pomigdzy najblizszymi sasiadami
dla przypadku krysztatéw kubicznych (lub posiadajacych strukture gestego
upakowania) — stad dalej bede si¢ postugiwa¢ tylko jedna stala J. Gdy kat pomigdzy
sasiednimi spinami jest maly, po odjeciu statej (w rezultacie czego Eexecn= 0, gdy
rozklad namagnesowania jest jednorodny) oraz przyjmujac ciaglo$¢ osrodka,
prowadzaca do opisu przy uzyciu ciaglej funkcji M(r) — réwnanie (2.3) mozna

sprowadzi¢ do nast¢pujacej zaleznosci na energig dla catej probki ([1], str. 82)

E

exch 2

S

A 2
= \Y .
LM (VM) dv, (2.4)
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gdzie M; jest namagnesowaniem nasycenia, a catkowanie odbywa si¢ po calej objgtosci,
V. Stata A, wprowadzona po raz pierwszy przez Browna w 1940 roku [48, 497", jest
nazywana stata wymiany i wynosi

A=JS*z/a,
gdzie S = IS, a jest odlegtos$cia pomigdzy sasiednimi spinami, natomiast stata z wynosi

1, 2, 4 odpowiednio dla sieci kubicznej prostej, centrowanej przestrzennie i

powierzchniowo, natomiast dla struktury ggstego upakowania z = V2. W niniejszej
pracy rozwazane sa wylacznie izotropowe oddzialywania ferromagnetyczne, zatem
A >0. W wyniku oddzialywania wymiennego preferowana jest sytuacja jednorodnego

namagnesowania prébki M(r) = const.

2.1.3 Energia anizotropii magnetokrystalicznej

Czesto zdarza sig¢, ze jednorodne namagnesowanie probki ferromagnetycznej o
izotropowym ksztalcie nie jest izotropowe, czyli ze energia uktadu zalezy od kierunku
namagnesowania. Miara anizotropii jest rdéznica energii pomigdzy przypadkiem
namagnesowania wzdluz kierunku ,trudnego” i ,latwego” — czyli, gdy energia jest
odpowiednio najwigksza i najmniejsza. Badajac uktady monokrystaliczne okazuje sig,
Ze anizotropia jest skorelowana z kierunkami krystalograficznymi — stad nazwa tego
zjawiska: anizotropia magnetokrystaliczna, cho¢ czgsto méwi sig¢ krétko ,,anizotropia”
lub ,,anizotropia krystaliczna”. Podobnie jak w przypadku oddzialywan wymiennych,
anizotropia magnetokrystaliczna jest przejawem zjawisk kwantowych. Jak pisze

Aharoni ([50], str. 84), "anizotropia magnetokrystaliczna jest spowodowana przez

" Brown stosuje stata C = 2A. Podobnie i niektérzy inny autorzy, np. Aharoni. Przyczyny takiego stanu
rzeczy sa wyjasnione w pracy Browna z 1962 roku. Nalezy uwaza¢ na te subtelna réznice pomigdzy

statymi C i A, moze bowiem doj$¢ do pomylki, jak to jest obecne w pracy Blundella, we wzorze (4.19).
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oddziatywania spin-orbita. Orbitale elektronowe oddziatuja z polem krystalicznym, a
przez ich oddzialywanie ze spinami jonéw, dla tych ostatnich korzystniej jest ustawiaé
si¢ w kierunkach zgodnych z osiami krystalograficznymi". Oczywiscie, charakter
anizotropii zalezy od geometrii siatki krystalicznej. Gdy mamy do czynienia z jedna
wyrozniong osia w probce (jak jest w przypadku kobaltu Co-hcp), to méwimy o
anizotropii jednoosiowej. Inny, czgsto spotykany przypadek dotyczy siatek kubicznych
— wtedy mamy trzy wyrdznione osie w krysztale (tak jest np. w Zelazie lub w niklu).

Dla anizotropii jednoosiowej prawdziwy jest wzor

2
E,. = —I K(a.ﬂj av 2.6)
\%4 Ms

gdzie catkowanie odbywa si¢ po catej objetosci danej prébki, V. Jednostkowy wektor a
opisuje wyrézniony kierunek anizotropii, natomiast stata K — sit¢ anizotropii. Znak

stalej K decyduje, czy kierunek a jest kierunkiem tatwym (K > 0), czy trudnym (K < 0).

2.1.4 Energia odmagnesowania

1
E, = _Eﬂ"J. M-H,dV, 2.7)
1%

gdzie catkowanie odbywa si¢ po calej objetosci danej prébki, V.

Energia odmagnesowania (inne nazwy: magnetyczna, magnetostatyczna, energia
oddzialywania dipolowego) jest przejawem klasycznego oddzialywania dipolowego.
Wzér ten podaje zalezno$¢ energii od pola odmagnesowania Hy, nalezy jednak
pamigta¢ ze samo pole odmagnesowania jest skomplikowang funkcja namagnesowania.
Warto$¢ pola Hy w danym punkcie ciala mozna obliczy¢ calkujac przyczynki

oddzialywania dipolowego po calym ciele. Popularne jest réwniez podejscie

" Dla przypadku anizotropii jednoosiowej, stata anizotropii zapisuje si¢ czesto jako K, albo K,,.
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energetyczne, gdzie z faktu bezwirowosci tego pola (w nieobecnosci pradéw) wynika

mozliwos¢ zdefiniowania potencjalu magnetostatycznego, U, jako H, =-VU.

Nastepnie z rownan Maxwella mozna otrzymaé zestaw warunkéw, ktére sprowadzaja
si¢ do rownania Poissona na U, wraz z odpowiednimi warunkami brzegowymi. Jakby
nie byto, pole Hy jest zalezne od M.

Stan o najnizszej energii dwéch spinéw oddziatujacych dipolowo, to uktad w ktérym sa
one ustawione antyréwnolegle. Natomiast prébka rozciagta, aby zmniejszy¢ swoja
energi¢, realizuje tzw. ,zasad¢ unikania tadunkéw powierzchniowych” (ang. pole
avoidance principle). W efekcie linie sit pola H ,,staraja si¢ nie wychodzi¢ poza obszar

ciala”, co jest schematycznie ukazane na Rys. 2-1.

Rys. 2-1 Jezeli uwzgledniamy wylacznie oddzialywania dipolowe, to aby zminimalizowa¢ energig ze
wzoru (2.7) uktad realizuje tzw. ,,zasadg unikania tadunkéw powierzchniowych”. Rysunek schematyczny,

strzatki symbolizuja kierunek namagnesowania.

2.1.5 Uwagi odnoszace sie do oddzialywan i wzoru na energie

Warto tutaj zwréci¢ uwage na kilka faktéw.

¢ Istnienie domen ferromagnetycznych zostato stosunkowo pézno zaobserwowane
do$wiadczalnie, dopiero w XX wieku, giéwnie ze wzgledu na trudno$ci techniczne.
Efekt ten nie zostal jednak wcze$niej przewidziany teoretycznie, gdyz jest to trudne
zjawisko, do jego wystgpowania niezbedne jest uwzglednienie wszystkich trzech
rodzajow oddziatywan (przy braku zewngtrznego pola), z ktorych dwa maja charakter

kwantowy. Na przyklad, jezeli rozwazamy tylko oddziatywania dipolowe i wymienne,
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to mogliby§my w rezultacie mie¢ do czynienia z ukladem namagnesowania podobnym
do przedstawionego na Rys. 2-1. Dopiero uwzglednienie réwniez anizotropii
magnetokrystalicznej doprowadzi do wyodrebnienia obszar6w o lokalnie jednorodnym

namagnesowaniu, czyli domen magnetycznych — patrz Rys. 2-2.

Rys. 2-2 Bez uwzglednienia oddzialywania anizotropii magnetokrystalicznej mogliby§my mie¢ do
czynienia z ukladem przedstawionym na Rys. 2-1. Dopiero uwzglednienie wszystkich oddziatywan
skutkuje pojawieniem si¢ domen. Na przedstawionym schemacie przyjeto o§ pozioma jako o$ tatwa.

Rysunek schematyczny.

¢ Oddziatywania Zeemana i anizotropia magnetokrystaliczna sa oddzialywaniami
lokalnymi. Oddziatywania wymienne sa oddzialtywaniami krétkozasiegowymi, za$
oddzialywania dipolowe sa oddziatywaniami dtugozasiegowymi. Stad wynika, ze np.
wyspy ferromagnetyczne o matych rozmiarach maja struktur¢ jednodomenowa — bo
dominuja w nich oddzialywania wymienne. Z drugiej strony duze ciala zbudowane z
materialéw ewidentnie ferromagnetycznych (np. obuch zZelaznego mlotka) maja
catkowite (makroskopowe) namagnesowanie réwne zeru, bo sktadaja si¢ z wielu domen
przeciwnie namagnesowanych. Dzieje si¢ tak na skutek oddziatywan dipolowych.

¢ Rozwijajac ten watek, mozna wprowadzi¢ wielko$ci o wymiarze dtugo$ci opisujace

zjawiska mikromagnetyczne. Z jednej strony mamy wigc tzw. dtugo$¢ wymiany Néela

Ao =,/ 2132 - (2.8)
IUO s

To wtasnie z ta wielkoScia jest zwigzany problem ,,dla jak malych rozmiaréw, ciala

(ang. exchange length):

maja tendencj¢ by by¢ w stanie jednodomenowym”.
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Z drugiej strony jest dtugo$¢ wymiany Blocha:

A

A = z (2.9)

Z kolei, z tg wielkoscia jest powiazana grubo$¢ $cianki domenowej wystepujace]
najczesciej w cialach objetosciowych ($cianki typu Blocha).

W niniejszej pracy bede¢ analizowac¢ prébki o malej (lub zerowej) anizotropii. Wielko$¢
Abex Nie bedzie miata zatem istotnego znaczenia, np. nie bedzie ona znaczaco ograniczac
rozmiaru siatki podziatu (ust. 2.2). Dlatego bede postugiwac sig¢ tylko diugoscia

wymiany Néela i bedg ja w skrdcie nazywat dlugoscia wymiany i oznaczat jako Aex

A=A (2.10)

¢ W niniejszej pracy zastosowano przyjete powszechnie nazewnictwo i podziat
oddzialywan na anizotropi¢ magnetokrystaliczna, oddziatywania wymienne i dipolowe.
Nalezy jednak pamigta¢ o uwagach Browna, ze zaprezentowane wzory (2.4), (2.6)1
(2.7) powinny by¢ interpretowane w sposéb fenomenologiczny. 1 tak na przykiad wzor
na anizotropi¢ magnetokrystaliczna (2.6), =zawiera w przypadku krysztalu
heksagonalnego nie tylko przyczynki od oddziatywania spin-orbita (anizotropowego, z
siecig krystaliczng), ale takze przyczynki od oddziatywania dipolowego. Szczegétowo
ten problem jest oméwiony w ksiazkach Borna ([23], str. 8 i 34) i Aharoniego ([50],
str. 144).

¢ Przez jednorodny ferromagnetyk, bgdacy w centrum zainteresowania niniejszej

pracy, rozumie¢ bedziemy uktad spetniajacy warunek IM(r)l = M; = const.
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2.1.6 Pole efektywne, zjawiska dynamiczne

Jezeli analizowany przypadek dotyczy ciala znajdujacego si¢ w stanie réwnowagi,
szukanie minimum energii (2.1) moze by¢ odpowiednim sposobem rozwiazywania
problemu. Jezeli jednak mamy do czynienia ze zjawiskami dynamicznymi, konieczne
jest inne podejscie i temu bedzie poswigcony ponizszy ustep. Co prawda, zagadnienia te
odbiegaja troch¢ od meritum niniejszej pracy, ich opis jest jednak logicznym
uzupetnieniem przedstawionej dotychczas informacji.
Lokalny moment sity, L, przypadajacy na jednostkowa objgto$¢ o namagnesowaniu M,
mozna zapisa¢ jako ([23], ust. 1.3):

L=MxH_. (2.11)
Powyzsze réwnanie pozwala okreslic tzw. ,pole efektywne”, Hcy, ktore opisuje
uogdlniony wektor sity. Wielko$¢ ta jest powiazana z ggstoscia energii przez jej
rézniczkowanie po kartezjanskich wspétczynnikach wektora M.
Uwzglednienie wspomnianych dotychczas oddziatywan daje nastgpujacy wzdr na
catkowite pole efektywne:

Heff = Hext +2_142(VM)2 + 2 2
Ms ﬂ()Ms

K, (a-M)a+H,, (2.12)

gdzie w kolejnosci sa przedstawione przyczynki do pola efektywnego pochodzace od:
oddzialywan z zewngtrznym polem magnetycznym (oddzialywanie Zeemana),
oddziatywan wymiennych, anizotropii jednoosiowej i odmagnesowania.

Dynamiczna ewolucja uktadu moze by¢ analizowana w oparciu o réwnanie ruchu
bedace Scistym odpowiednikiem zwyklego, mechanicznego réwnania ruchu, gdzie
pochodna momentu pedu jest réwna momentowi sity uzupetnionemu o czton ttumienia.
Rownanie to, zwane réwnaniem Landaua-Lifshitza-Gilberta [S1, 52], w formie

Landaua-Lifshitza wyglada nastepujaco:
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dM

7=_MMXHeff _%JMX(MXHeff)’ (2.13)

gdzie ;/ jest wspotczynnikiem giromagnetycznym Landaua-Lifshitza, a o jest
bezwymiarowym wspéiczynnikiem tlumienia (zwanym czasami wspéiczynnikiem

Gilberta). Pierwszy czlon rownania (2.13) odpowiada za precesj¢ namagnesowania w

polu efektywnym, a drugi opisuje zjawiska dysypatywne.

2.2 Mikromagnetyzm numeryczny, wprowadzenie siatki
podziatu

Wiele numerycznych prac z dziedziny mikromagnetyzmu opiera si¢ na metodzie
rozwinigtej przez Browna i LaBonte, ktérzy analizowali jednowymiarowa a pozniej
dwuwymiarowa Scianke domenowgq [26, 27]. Podejscie to polega na wprowadzeniu
siatki w przestrzeni i podziale obszaru prébki na elementy zwane komérkami. Oprécz
przeprowadzenia takiej procedury, tzw. dyskretyzacji przestrzeni, przyjmuje si¢
nastgpujace zatozenie: namagnesowanie w obrgbie danej komorki jest state. (W
literaturze obecne jest tez inne podej$cie, gdzie namagnesowanie zmienia si¢ np.
liniowo w kazdej komoérce [53, 54]). Warto w tym momencie zwrdci¢ uwage na dwie
klasy programéw modelujacych: programy oparte na metodzie réznic skonczonych
(FD; ang. finite difference) korzystaja z regularnej siatki podziatu, gdzie jest obecna
symetria translacyjna. Z kolei programy oparte na metodzie elementéw skonczonych
korzystaja zwykle z nieregularnej siatki podziatu. Zaleta tego drugiego rozwiazania jest
mozliwos¢ dostosowania siatki dyskretyzacji do ksztattu prébki i niejednokrotnie
odtworzenie tego ksztattu w sposéb duzo lepszy niz w programach FD — patrz Rys. 2-3.

Z kolei, zaleta programéw FD jest mozliwos¢ szybkiego obliczania energii
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odmagnesowania przez skorzystanie z twierdzenia o splocie, co bgdzie jeszcze szerzej

omoéwione w ust. 2.5.
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Rys. 2-3 Mikromagnetyzm numeryczny opiera si¢ na wprowadzeniu siatki podziatu. Dla zobrazowania
procesu dyskretyzacji przedstawiam prébke o ksztalcie kota z widokiem od géry na siatkg. Programy
oparte na metodzie réznic skonczonych korzystaja z regularnych siatek, najczgsciej probka jest
podzielona na komdrki prostopadto$cienne — zaznaczone tutaj r6znymi kolorami (a). Programy oparte na
metodzie elementéw skonczonych korzystaja z nieregularnych siatek podziatu, najczgsciej komorki sa
czworoscianami (b, rysunek zaczerpnigty z pracy doktorskiej Scholza [55]; na rysunku widzimy gérna

powierzchnig probki, czworo$ciany sa to widoczne jako tréjkaty).

Bardzo waznym parametrem siatki podziatu jest rozmiar komoérek. Tradycyjnym
kryterium potwierdzonym w wielu pracach (np.[33]) jest wymég, by dlugosé
najdtuzszej krawedzi komorki (oznaczmy ja jako c¢) nie przekraczata zadnej dtugosci
wymiany, ani Anex ani Apex — patrz ust. 2.1.5. Dzigki temu, ,,ziarnisto$¢” dyskretyzacji nie
wplywa znaczaco na rozktad namagnesowania, ciagly z zalozenia. Jezeli modelowanie
uwzglednia réwniez efekty temperaturowe, to nalezy brac¢ jeszcze pod uwage tzw.
termiczng dtugos¢ wymiany [56]. Ewidentnie prace, w ktérych prezentowane jest
modelowanie bez podawania parametru c, nalezy traktowaé z rezerwa. Natomiast

publikacje, w ktérych powyzsze kryterium jest niespetnione, prezentuja niestety
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niepewne wyniki. Aharoni opisuje doktadniej ten problem w swojej ksiazce ([50]
ust. 11.2). Drugim czynnikiem ograniczajacym od goéry rozmiar komdérki® dla
programéw typu FD jest wymaganie, by rozmiar komérki nie powodowal zbyt duzej
chropowato$ci powierzchni, co jest widoczne zwlaszcza w przypadku ciat oblych —
patrz lewa strona Rys. 2-3. Niestety, w tym wypadku trudno jest podac¢ jaki$ konkretny
algorytm ustalania odpowiedniego rozmiaru komorki. Czgsto jedynym sposobem jest
przeprowadzenie kontrolnych obliczen dla komérek o rozmiarze c¢/2, co jest oczywiscie
czasochtonne. Ciekawa w tej sytuacji propozycja jest pomyst Donahue, by stosujac
,»Zwykle” rozmiary komorek (powiedzmy, c¢) przeprowadzi¢ wstgpne obliczenia dla
gesciej rozmieszczonych komdrek na powierzchni (np. o rozmiarze ¢/7), obliczy¢ na tej
podstawie ,,czynniki korekcyjne”T 1 w dalszej pracy korzysta¢ juz tylko z tych

czynnikéw [57].

Idea zaprezentowana w niniejszej pracy zostanie przedstawiona dla przypadku FD.
Prowadzi to bowiem to prostszego opisu. Nalezy podkresli¢, ze sam zaprezentowany
pomyst uwzgledniania periodycznych warunkéw brzegowych jest ogdlny i moze by¢
stosowany réwniez w programach bazujacych na siatkach nieregularnych. Objetosé

komorki bedzie oznaczana jako V.

Dyskretyzacja przestrzeni probki prowadzi do modyfikacji wzoréw przedstawionych w
ust. 2.1. Skoro obszar probki, V, jest suma obszaréw zajmowanych przez poszczegdlne

komérki numerowane od 1 do n, V(1)..V(n), a namagnesowanie w obrebie kazdej z tych

" Rozmiary komérek sa z reguty ograniczone od dohu przez dostgpna moc obliczeniowa (gtéwnie chodzi
o predkos¢ procesora). Maly rozmiar komérek oznacza bowiem duza ich liczbe, czyli duza liczbe
obliczen. Dla aktualnie dostgpnych komputeréw PC liczbg komérek 10° uznaje sig za ,,duza”.

" Takie ,czynniki korekcyjne” maja forme¢ podobna do anizotropii, ale dotyczacej tylko komoérek na

powierzchni prébki.
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komérek jest jednorodne, M(1)..M(n), to catkowanie po V mozna zamieni¢ na

sumowanie. Zostanie to przedstawione na przyktadzie oddziatywania Zeemana:
Epeenan = ~Ho _[ M-H,dV —5ss—p, -V, E M@ H, (@), (2.14)
v i=1

gdzie pole zewngtrzne, bedace funkcja polozenia He(r), zostalo przyblizone przez
zbidr $rednich wartosci, oddzielnie dla kazdej komoérki Hex(1)..Hex(n). Widaé, ze w
przypadku oddziatywania lokalnego dyskretyzacja przestrzeni probki prowadzi do
prostych zmian algebraicznych. Dla krdtkozasiegowego oddzialywania wymiennego
sytuacja jest juz bardziej skomplikowana. Nalezy bowiem przyblizy¢ pochodne
czastkowe obecne w réwnaniu (2.4) przez réznice namagnesowania w sasiednich
komoérkach. Dla komérek prostopadiosciennych problem ten analizuje Donahue, ktéry
rozwaza uwzglednienie np. tylko najblizszych sasiadéw, lub réwniez nastgpnych [58].
Proces ten prowadzi do btedéw szybko malejacych wraz z malejacym rozmiarem
komoérek. W niniejszej pracy bede korzysta¢ z implementacji uwzgledniajacej tylko

najblizszych sasiadéw przy liczeniu pochodnych wystepujacych w réwnaniu (2.4).

Przyjrzyjmy si¢ doktadniej wplywowi dyskretyzacji na oddzialywanie dipolowe.
Zgodnie z ust. 2.1.4, pole Hy(r) w danym punkcie ciala mozna obliczy¢ catkujac
przyczynki oddziatywania dipolowego tak, by uwzgledni¢ oddzialywanie ze wszystkimi
punktami tego ciata. By ufatwi¢ zrozumienie tego postgpowania postluzymy si¢

schematem przedstawionym na Rys. 2-4.
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Hy(4,B)=<Hy(r, (4), M(4)> 115,

MA)M(A)

Rys. 2-4 Przyczynek do pola odmagnesowania w danym punkcie prébki, r, pochodzacy od jednorodnie
namagnesowanej komorki A, jest funkcja potozenia, r, geometrii komérki (w tym i jej potozenia w
przestrzeni), V(A), i jej namagnesowania, M(A), co zapisano jako Hy(r,V(A4),M(A)).

Srednie pole odmagnesowania w komérce B pochodzace od komérki A jest oznaczone jako Hy(A, B).

Oznaczmy pole odmagnesowania w punkcie r pochodzace od komdrki A jako
Hy(r,A) = Hy(r,V(A),M(A)). Zwr6¢my uwage, ze nie jest konieczna znajomos$¢ pola
Hq(r,A) w dowolnym punkcie ciala. Aby oblicza¢ energi¢ magnetostatyczng komorki B
w polu komérki A, wystarczy bowiem znajomos¢ pola usrednionego po przestrzeni
komoérki  B:  Hy(A,B) = (Hy(r),A)rcvi). Korzystajac z tej definicji, energig

odmagnesowania calej prébki mozna zapisac¢ jako:

Ed — _%I MHddV dyskretyzaqa :uo V ZM(B)ZHd (A B) (215)
14

Logicznym uzupehlieniem przedstawionej S$ciezki postgpowania jest wyjasnienie
metody liczenia pola Hy(A,B). Bedzie to pokazane w nastgpnym ustepie pt. ,,Tensor
odmagnesowania”. Pole efektywne (wprowadzone w ust.2.1.6) pochodzace od
oddziatywania dipolowego jest rowne po prostu polu odmagnesowania. Jezeli ($rednie)
pole odmagnesowania dla komorki B oznaczymy jako Hy(B) i analogicznie oznaczymy

tez pole efektywne, to
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H,, (B)=H,(B) = ZH (A.B). 2.16)

Pole Hy(B) okresla ($rednie) pole odmagnesowania w obrgbie komérki B. Zawiera ono
przyczynki od wszystkich komoérek dyskretyzacji, zawiera tez oddzialywanie dipolowe
komoérki B samej ze soba. Warto tu zwroci¢ uwage, ze w zagadnieniach numerycznych
pole efektywne ma duze znaczenie nie tylko przy modelowaniu zjawisk dynamicznych
rownaniem Landaua-Lifshitza-Gilberta. Jak juz pisalem, pole Hes jest gradientem
energii, znajomo$¢ analitycznych wzoréw na pole efektywne moze by¢ zatem bardzo
pomocna w numerycznym szukaniu minimum energii.

Przy modelowaniu sytuacji statycznych oba podejécia (opisane w ust. 2.1.6):
rozwigzywanie roéwnania dynamicznego i szukanie minimum energii, sa réwnie czg¢sto
spotykane w literaturze i daja zblizone wyniki. Czgsto wybiera si¢ taka metodg, ktéra
pozwala na uzyskanie wynikéw w krétszym czasie. Mozna znalez¢ publikacje, gdzie
badajac zjawiska statyczne korzysta si¢ z rownania dynamicznego (2.13) przyjmujac
zawyzony wspoOtczynnik tlumienia, & Przy problemach dynamicznych takie

przyblizenie jest juz jednak niebezpieczne.

2.3 Tensor odmagnesowania

W ustgpie tym zostanie omodwione pojecie tensora odmagnesowania. Jest ono
naturalnym rozwinigciem wielko$ci czgsto stosowanej w fizyce magnetyzmu, a
okreslanej jako ,.czynnik odmagnesowania”. Pod koniec, zostanie wprowadzona
definicja uogdlnionego tensora odmagnesowana. W calym niniejszym ustgpie
rozwazany jest przypadek, gdy dana prébka jest jednorodnie namagnesowana. Sytuacja
taka moze by¢ spowodowana albo silnym polem zewngtrznym, albo np. dominacja

efektow oddzialtywania wymiennego, gdy probka jest wystarczajaco mala.
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Namagnesowanie danego ciala, o a priori dowolnym ksztalcie, jest zrodtem lokalnego
pola magnetycznego, zwanego polem odmagnesowania, ktérego nat¢zenie oznaczamy
jako Hy. Wartosci pola Hy w danym punkcie wewnatrz tego ciala mozemy policzy¢

catkujac przyczynki od oddziatywania dipolowego po objgtosci tego ciata.

Na poczatek rozwazmy prosty przypadek, gdy cialo ma ksztalt elipsoidy a
namagnesowanie M jest skierowane wzdluz jednej z jej osi gtownych. Wtedy pole Hy
zalezy w sposéb liniowy od namagnesowania [1]:
H, =-NM. (2.17)

Skalar N jest nazywany czynnikiem odmagnesowania (inne, czgsto stosowane
oznaczenie, to D). Bardziej skomplikowana sytuacja wystepuje, gdy kierunek
namagnesowania nie pokrywa si¢ z zadng z osi gléwnych elipsoidy. Wtedy zalezno$¢
pomiedzy powyzszymi wielkosciami jest juz tensorowa [1]:

H, =-NM (2.18)

Tym razem N nie jest juz skalarem i wielko$¢ t¢ nazywamy tensorem odmagnesowania.
Ma on nastgpujace wlasnosci:

e Jezeli osie gtéwne elipsoidy pokrywaja si¢ z uktadem wspdirzednych xyz, to
jedyne nie znikajace elementy tego tensora to elementy diagonalne.

e Jego $lad jest rowny jednosci.

e Tensor N jest symetryczny, czyli Nogz= Ng,.

¢ Elementy diagonalne N,, sa wigksze od zera.

Z wyjatkiem pierwszej cechy, reszta wymienionych wiasnosci jest zupetnie ogdlna,
prawdziwa tez dla cial o dowolnym ksztalcie [59-61]. Tensor odmagnesowania
najtatwiej jest bada¢ definiujac potencjal magnetyczny — podobnie, jak przy analizie
pola odmagnesowania Hy (ust. 2.1.4). Wartosci elementéw tensora N dla szczegdlnych
przypadkdéw elipsoid, takich jak kula, nieskonczony pret lub plaszczyzna, sa podawane

w podrecznikach, patrz np. [1]. Stablicowane wartosci tych wielkosci dla innych
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elipsoid mozemy znalez¢ w pracy Osborna [62]. Tensor odmagnesowania czgsto stuzy
do obliczenia energii uktadu zwiazanej z oddziatywaniami dipolowymi wewnatrz

probki. Energia ta dla calej elipsoidalnej probki o objetosci V jest forma kwadratowa M:
1
E, = EV:U()M ‘ (NM)

Wida¢, ze jesli N nie jest tensorem diagonalnym o wtasno$ciach Nyx = Nyy = Nz, to
wypisana wyzej energia jest anizotropowa funkcja wektora namagnesowania. Inaczej
moéwiac, istnieja pewne preferowane kierunki jednorodnego namagnesowania ciala.
Taka sytuacj¢ wielu autoréw okresla jako ,,anizotropig ksztattu”, cho¢ warto podkresli¢
po pierwsze, ze jest to zupelnie inne zjawisko niz anizotropia magnetokrystaliczna
przestawiona w ust. 2.1.3. Po drugie, anizotropia ksztaltu nie jest zadnym dodatkowym
oddziatywaniem ktére trzeba uwzglednia¢, wynika ona po prostu z analizy oddziatywan

dipolowych.

Jezeli chcielibySmy rozwazac¢ cialo o dowolnym ksztatcie, pojawi si¢ wtedy nastgpujacy
problem. Mianowicie, w ogdlnym przypadku, pole odmagnesowania nie musi byc¢
wielkos$cia stala (w obrgbie rozwazanej prébki). Jest to przedstawione na Rys. 2-5,
gdzie pole Hy (prawa czg$¢ rysunku) jest numerycznie obliczone dla trzech przypadkéw
(za kazdym razem prébka jest namagnesowana jednorodnie):

® Prébka elipsoidalna namagnesowana w kierunku jednej z jej osi gtéwnych. Pole
Hy jest skierowane przeciwnie do M, jego warto$¢ mozna powigzac z
namagnesowaniem skalarnym czynnikiem.

® Prébka elipsoidalna namagnesowana w kierunku nie pokrywajacym si¢ z zadna
z jej osi gtéwnych. Pole Hy jest nadal jednorodne, ale ma inny kierunek niz M.
Jego warto$¢ mozna powiaza¢ z namagnesowaniem poprzez tensor N.

e Probka prostopadioscienna. Jak wida¢, pole Hy nie jest jednorodne wewnatrz

probki.
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Skalarny
czynnik
odmagnesowania
Tensor
demagnetyzacji

Y z

X

Funkcja
tensorowa
N(x.y.z)

Rys. 2-5 Namagnesowanie (lewa strona) i pole odmagnesowania (prawa strona; patrz uwaga ponizej).
Obliczenia numeryczne dla trzech przypadkéw: elipsoidalnej probki i namagnesowania wzdtuz jednej z
jej osi gtéwnych (goéra), elipsoidalnej probki i namagnesowania w kierunku [110] (§rodek), oraz
prostopadio$ciennej prébki namagnesowanej w kierunku [010] (dét). Prébki maja wymiary zewngtrzne
pozostajace w proporcji (x:y:z) 2:1:4. Prezentowane sa przekroje przez §rodek kazdej probki, co jest
schematycznie zaznaczone po lewej stronie. Analiza numeryczna wymagala podziatu przestrzeni kazdej
prébki na komoérki. Dla prébek elipsoidalnych zauwazalne sa drobne efekty zwigzane z ,,chropowatoscig”
siatki podziatu na powierzchni prébki.

Uwaga: pole Hy zostalo policzone tez na zewnatrz probek elipsoidalnych.

Dla prébek o dowolnym ksztalcie trzeba zatem stosowaé tensor odmagnesowania, ktory
jest funkcja polozenia, wprowadzony po raz pierwszy przez Schlomanna [60]. Za
pomoca takiej funkcji tensorowej zapiszemy:

H, (x,y,2) =-N(x, y,)M. (2.20)
Tak wprowadzony tensor ma szereg cech wymienionych na poczatku tego ustepu, przy
okazji omawiania probek elipsoidalnych. Pojgcie tensora mozna dalej rozwijaé

wprowadzajac usredniony tensor, bedacy efektem catkowania po objgtosci probki [59,

61].
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Definicj¢ tensora odmagnesowania mozna dalej rozszerzy¢, by wykorzysta¢ go do opisu

oddziatywan dipolowych nie tylko wewnatrz danej prébki, ale tez pomiedzy dwoma

jednorodnie namagnesowanymi cialami. Po pierwsze, poniewaz rozumowanie nasze
bedziemy stosowaé do obiektéw matych (komoérek), dla kazdej komérki bedziemy
stosowa¢ usredniony po jej objetosci tensor. (Bedzie on nadal miat trzy wspétrzedne
opisujace potozenie, ale tym razem bedzie to potozenie wzgledne dwoéch rozwazanych
obiektéw). Ot6z jezeli zamiast pola Hgy, ktére jak widzieliSmy moze by¢ wewnatrz
probki o objetosci V niejednorodne, bgdziemy stosowac jednorodne, usrednione po
objetosci pole (Hg)y, to mozna zdefiniowaé tensor N taki, ze réwnania (2.19) i (2.20)
beda nadal spetnione [59, 63]. Jezeli chcielibysmy wyrazi¢ energi¢ oddziatywania
dipolowego przypadajaca na cialo A o objetosci V i namagnesowaniu M bedace w

niejednorodnym polu Hy’ ciata B o namagnesowaniu M’, to mozemy ja zapisac jako:

E, :%V,uOM-(N(r(A,B))M'), 2.21)

gdzie N(r) to jest tzw. uogélniony tensor odmagnesowania [63]. Opisuje on

oddziatywanie dipolowe pomigdzy dwoma ciatami. Zalezy on od ksztattu obu ciat, ich
wzajemnego polozenia r(A,B) i ich wzajemnej orientacji w przestrzeni. Przyjmijmy, Ze
wektor r(A,B) taczy srodki cigzkosci obu cial A i B. Powyzsze rozumowanie zostato

schematycznie przedstawione na Rys. 2-6.
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V.M

Hd, (Xa y,Z)

Rys. 2-6 Schemat dwéch oddziatujacych ze soba dipolowo cial.

Ciato B, o jednorodnym namagnesowaniu M’, wytwarza naokoto siebie pole H,’, zaznaczone
schematycznie na rysunku ciagta czerwona linia. Pole Hy’ w obszarze ciata A moze zostaé przyblizone
warto$cig usredniona (Hy)y. Znajac te wielkos¢ mozna podac tensor odmagnesowania, N. Przy takim

wyborze metody usredniania wzor na energi¢ ciala A w polu ciata B przyjmie doktadnie formg (2.21).

Uogolniony tensor odmagnesowania, dla przypadku oddziatujacych
prostopadtoscianéw, jest opisany w pracach [63-66]: Schabes opisuje oddzialywanie
pomiedzy jednakowymi sze$cianami [64], Newell [63] oraz Fukushima [66] opisuja
oddzialywania pomigdzy jednakowymi prostopadio$cianami, natomiast Maicus opisuje
oddzialtywania pomigdzy réznymi prostopadio$cianami [65]. Zgodnie z uwagami
zawartymi jednak w oprogramowaniu OOMMEF [28], wzory koncowe z prac [64] i [65]

zawieraja btedy. Dlatego w niniejszej pracy bede si¢ opiera¢ na pracy [63].

Na koniec, korzystajac z pracy [63], warto podsumowaé¢ wlasno$ci uogélnionego
tensora odmagnesowania, N, dla oddziatywania pomigdzy ciatami A i B:

e Jezeli ciata sig nie przekrywaja, wtedy Tr(N) = 0. Jezeli, z drugiej strony, A i B
opisuja jedno i to samo ciato, mamy do czynienia z ,,ksiazkowym” przypadkiem
i wtedy $lad wynosi jeden.

e Tensor N jest symetryczny.
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Tensor N jest bezwymiarowy i nie zmienia si¢, gdy wszystkie wymiary i
odlegtosci sa przeskalowane o ten sam czynnik.

Ponizsza, przydatna wtasnos¢ jest spetniona dla oddziatywania pomigdzy
jednakowymi prostopadto$cianami [63]:

Jezeli wektor wzajemnego polozenia taczacy srodki cigzkos$ci
prostopadtosciandow A i B, oznaczymy jako r=(x,y,z), to diagonalne elementy
tensora Nxx(r), Nyy(r) | N,,(r) sa parzysta funkcja kazdej ze sktadowych wektora
r. Z kolei elementy pozadiagonalne N,4(r) (a # f) sa odpowiednio parzysta lub
nieparzysta funkcja. I tak, na przyktad, N,(r) jest parzysta funkcja sktadowe;j y,
natomiast nieparzysta funkcja sktadowych x i z. Jest to zobrazowane na Rys.
2-7.

Jezeli wymiary cial A i B sa pomijalne w stosunku do odlegtosci pomigdzy nimi,

to mozna stosowac przyblizenie dipoli punktowych. Odpowiednie wzory na

tensor dla tego przypadku mozna znalez¢ w pracy [63].

ylk

N (-xy,z)=B
N-xy,2)=-C

N (x,y,2)=B
N (x,2)=C

L

Nxx(x! -V Z):B
N (x,-y,2)=C

Rys. 2-7 Tensor odmagnesowania dla oddziatywania dipolowego pomigdzy ciatami (zielone prostokaty)
jest funkcja wektora wzajemnego polozenia tych cial, r, zaznaczonego na czerwono. Jezeli rozwazane
ciata sa jednakowymi prostopadlo$cianami, to elementy tensora N, sa parzysta lub nieparzysta funkcja

sktadowych wektora r. Na rysunku pokazano zalezno$¢ elementdw Nyy i Ny,. Rysunek schematyczny.
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2.4 Periodyczne warunki brzegowe w mikromagnetyzmie

Periodyczne warunki brzegowe (PBC, ang. periodic boundary conditions; zwane tez
warunkami Borna-von Karmana) zostaly po raz pierwszy zastosowane w 1923 roku
przez Borna do opisu drgan sieci krystalicznej [37, 38]". PBC maja zastosowanie nie
tylko w fizyce ciata statego, lecz tez na przyktad w opisie dynamiki molekularnej, gdzie
analizujac nieskonczony osrodek czasteczek gazu lub cieczy rozwaza si¢ pudto do
ktérego stosuje si¢ wiasnie PBC. W przypadku fizyki ciata stalego PBC najczesciej
bywaja stosowane by méc zdefiniowaé operacje translacji na siatce krystalicznej dla
skonczonej probki. W efekcie mozliwa jest np. analiza drgan termicznych sieci
(fonondéw), czy tez funkcji falowej elektronu kwaziswobodnego. Historycznie rzec
biorac, rozwazajac drgania sieci krystalicznej Born zaproponowat, by ,,uwzglednic¢
duzy, sze$cienny fragment ciata o objgtosci V i narzuci¢ warunki brzegowe takie, ze
odpowiednie punkty na przeciwlegtych §cianach szeScianu poruszaja si¢ w doktadnie
taki sam sposéb” [38]. Dla nas chyba bardziej ciekawy jest fragment pracy z roku 1923,
gdzie jest modelowany obszar o n® komérkach: ,kazde dwie komérki ciata, ktérych
indeksy [, [y, [, sa przystajace modulo n, sa w pelni réwnowazne; ich wychylenia, u, sa
wigc rowne: ur(ltn, by, 1) = wlls, L4n, L) = wlly Ly, LAn) = wdly, Ly, 1,)” [37].
Periodyczne warunki brzegowe rozumiemy zatem jako i) zdefiniowanie obszaru
modelowania wygodnego do powielania go i wypetniania w ten sposéb przestrzeni (np.
pudia prostopadtosciennego), oraz ii) wprowadzenie warunku, ze we wszystkich
powtdrzeniach wybranego obszaru rozwazane zjawiska zachodza jednakowo. Takie
powtdrzenia nazywamy ,.obrazami”’. Wida¢ zatem, ze PBC nie musza by¢ S$cisle

powiazane z istnieniem symetrii translacji (np. siatki krystalicznej) i taka tez bedzie

* W pracy z 1956 roku Born chyba niepoprawnie cytuje swoja praca z 1923 roku, periodyczne warunki

brzegowe sa w niej bowiem wprowadzone nie na stronie 557, lecz na stronie 587.
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sytuacja rozwazana w niniejszej pracy — w odréznieniu od typowego zastosowania PBC

w fizyce ciala stalego.

W zaleznos$ci od potrzeb méwi si¢ o periodycznych warunkach brzegowych tylko w
jednym wymiarze (1D PBC), tylko w dwdéch wymiarach, lub we wszystkich trzech
wymiarach. Warto zwrdéci¢ uwage na intencje towarzyszace Bornowi przy
wprowadzaniu tych warunkéw. Pisze on Ze, ,,jezeli probka jest wystarczajaco duza”, to
rozwigzania ,,praktycznie nie zaleza od ksztattu probki lub konkretnych, narzuconych
warunkéw brzegowych” [38]. PBC stuzq zatem do opisu zjawisk zachodzqcych we
wnetrzu, przy zaniedbaniu wptywu powierzchni na te zjawiska. Warto tez zwrocic¢
uwage na inne znaczenie warunku zeby ,,probka byla wystarczajaco duza”. Chodzi o
uniknigcie sytuacji, gdy narzucenie PBC wprowadzi do rozpatrywanego uktadu
nieistniejagca w rzeczywistosci periodyczno$¢. Jezeli modelowany obszar bedzie

wystarczajaco duzy, to zjawisko takie bedzie miato znikome znaczenie.

W oddziatywaniach rozpatrywanych w mikromagnetyzmie, narzucenie periodycznych

warunkow brzegowych w analizie numerycznej prowadzi do koniecznosci

uwzglednienia nastgpujacych zjawisk, przedstawionych schematycznie na Rys. 2-8.
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Rys. 2-8 Wplyw periodycznych warunkéw brzegowych (PBC) na oddzialywania dipolowe i wymienne
(strzatki odpowiednio seledynowe i czerwone). Rysunek schematyczny. Géra rysunku: brak PBC. D6t

rysunku: PBC narzucone na jeden wymiar, w kierunku poziomym.

Bez periodycznych warunkéow brzegowych (gora rysunku), trzeba w oddziatywaniach
dipolowych uwzglednia¢ interakcje ze wszystkimi komdrkami ciala, a w
oddziatywaniach wymiennych tylko z sasiednimi komérkami . Skutki narzucenia PBC
sa pokazane w dolnej czgsci rysunku. Dla oddziatywania wymiennego, dla komdrek
bedacych na powierzchni prébki*, nalezy dodatkowo uwzgledni¢ oddziatlywanie z ich
sasiednimi komdrkami z sasiednich obrazéw. Natomiast dla oddzialywania dipolowego
nalezy dla wszystkich komérek uwzgledni¢ dodatkowo oddziatywanie ze wszystkimi
komoérkami ze wszystkich obrazéw (ktdrych jest nieskonczenie wiele). Widzimy wigc,
ze wprowadzenie PBC w niewielki sposéb zmienia rachowanie oddziatywan
wymiennych. Liczba dodatkowych obliczen jest rzedu liczby komédrek na powierzchni.
Natomiast narzucenie PBC w oddziatywaniach dipolowych wymaga bardziej
skomplikowanego postgpowania, trzeba bowiem uwzgledni¢ nieskonczony zbidr

komorek ze wszystkich obrazow.

" Jest to trochg uproszczony obraz. Implementacje oddziatywan wymiennych moga uwzgledniaé nie tylko
sasiednie komorki, patrz ust. 2.1.2.

" Dotyczy to tylko powierzchni powiazanych ze stosowaniem periodycznych warunkéw brzegowych.
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2.4.1 PBC w jednym wymiarze a dtugos¢ probki

Chcialbym zwréci¢ tu uwage na ktopotliwy aspekt modelowania przy uzyciu
periodycznych warunkéw brzegowych w jednym wymiarze dotyczacy nazewnictwa.
Zat6zmy, ze chcemy modelowaé podluzna probke o dlugosci L. W tym celu
korzystamy z periodycznych warunkéw brzegowych przyjmujac dany obszar
modelowania o dlugoéci* L. W rezultacie, z definicji PBC, modelowana struktura ma

nieskonczona dtugos¢, patrz Rys. 2-9.

] b)

Rys. 2-9 Rézne aspekty pojgcia ,,dtugos¢” przy korzystaniu z periodycznych warunkéw brzegowych w
jednym wymiarze. Podtuzna prébka ma dlugosci L, (a). Obszar modelowania ma dtugo$¢ L,, (b). Zgodnie
z definicja periodycznych warunkéw brzegowych, modelowana struktura ma de facto nieskonczona

dhugo$¢ (c). Rysunek schematyczny.

Jak mozna si¢ tatwo domysli¢, Ly < Ly — wszak gdyby$my mogli modelowaé cala
probke to nie byloby konieczne korzystanie z PBC. Wida¢ wigc, ze w takich wypadkach

mamy do czynienia z trzema, czg¢sto réznymi dlugosciami: dlugoscia prébki, dlugoscia

" Obszar ten jest dalej w procesie dyskretyzacji podzielony na komérki.
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obszaru modelowania i nieskonczona dtugoscia modelowane;j struktury*. W praktyce
dtugo$¢ prébki, L, jest czesto zadana z géry'. Natomiast kwestia otwarta i majaca
istotne konsekwencje, jest decyzja jaka wybra¢ w modelowaniu dlugo$¢ L,,. Wielkos¢

ta bedzie w niniejszej pracy okres$lana jako dlugo$¢ modelowania.

2.4.2 Warunki stosowania, konsekwencje

Problem stosowania PBC w mikromagnetyzmie wydaje si¢ budzi¢ kontrowersje.
Zastanbwmy si¢ zatem w jakich sytuacjach mozna stosowaé periodyczne warunki
brzegowe w modelowaniu mikromagnetycznym i jak wplywaja one na otrzymane
rezultaty. Jak juz wspomnialem we wstgpie, w modelowaniu mozemy mie¢ do
czynienia z przypadkami, gdy rozmiar modelowanej struktury przekracza pojemnosé¢
pamigci dostgpnych komputeréw — stad zapewne biorg si¢ przypadki stosowania zbyt
rzadkiej siatki podziatu, spotykane czasami w literaturze, a opisane przez
Aharoniego ([50], str. 246). W tej sytuacji, czgsto jedynym wyjsciem jest ograniczy¢
przestrzen modelowania do pewnej cze$ci modelowanej struktury.

Ponizej postuzg si¢ jednym konkretnym przykladem, gdzie Fidler modeluje procesy
magnesowania wysp ferromagnetycznych zachodzace w dysku twardym [67]. Autor
rozwaza obszar rzedu jednego mikrometra kwadratowego, koncentrujac uwage na
centralnej wyspie [68] — patrz Rys. 2-10. Inne uwzglednione wyspy symulujq wptyw
catego dysku na zachowanie badanej, centralnej wyspy. Ale przeciez rozmiar planarny

jednego krazka w realnym dysku to sa dziesiatki centymetrow kwadratowych!

* Gdyby$my chcieli mie¢ skonczona dhugoé¢ modelowanej struktury, trzeba by zrezygnowaé z
periodycznych warunkéw brzegowych w postaci Borna-von Karmana.
i Dtugos¢ prébki, Ly, moze by¢ nieskonczona. Jest tak np. w wypadku analitycznej teorii nieskonczonego

drutu.
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Realna struktura Modelowana probka

Rys. 2-10 Poréwnanie realnej duzej struktury, fragment ktérej jest pokazany po lewej stronie rysunku, z

modelowanym przez Fidlera obszarem [67], przedstawionym po prawej stronie. Zielone elipsy
symbolizuja wyspy ferromagnetyczne, ktére sa potozone blisko siebie i ich wzajemne oddzialywanie jest
badane. Fidler wybral do modelowania maty obszar struktury i bada wplyw rozwazanej grupy wysp na

centralng wyspe (zaznaczona na niebiesko). Wplyw reszty wysp jest zaniedbany.

Fidler w swoich badaniach zastosowatl otwarte warunki brzegowe, czyli przyjal ze poza
obszarem modelowanej struktury nie ma zadnych obiektéw. Zasadno$¢ tego
przyblizenia jest watpliwa: oddziatywania dipolowe sa dlugozasiggowe a wprowadzone
uproszczenie sprowadza si¢ poniekad do obcigcia ich zasiggu. Trudno jest powiedziec,
czy w konsekwencji takie modelowanie dobrze opisuje rzeczywistos¢. Na pewno zalezy
to od rozmiaru rozwaznego obszaru (prawa cze$¢ Rys. 2-10). Moim zdaniem,
zastosowanie w tym wypadku periodycznych warunkéw brzegowych bytoby duzo
bardziej uzasadnione. Jezeli bowiem realna prdobka, ktéra przekracza dostgpny w
modelowaniu mikromagnetycznym obszar, ma periodyczny (lub rozciagly) charakter,

periodyczne warunki brzegowe sa wazna alternatywa wobec otwartych warunkéw
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brzegowych. Jezeli jednak, geometria probki poza modelowanym obszarem jest istotnie
rézna od struktury uwzglednionej w modelowanym obszarze, nalezy zamiast tego
rozwaza¢ stosowanie otwartych warunkéw brzegowych. Mozliwe jest tez trzecie
rozwigzanie: ze wstgpu wiadomo, ze zar6wno otwarte, jak i periodyczne warunki
brzegowe sa przyblizeniem. W przypadkach budzacych watpliwosci mozna poréwnaé
wyniki modelowania przy zastosowaniu tych dwéch réznych technik. Jezeli te wyniki
beda podobne, jest to pewne potwierdzenie, ze poprawnie opisujemy rzeczywistosc.

Rozwazmy teraz bardziej szczegélowo konsekwencje stosowania PBC. Najistotniejsza
chyba, z punktu widzenia magnetyzmu, jest kwestia zaniedbywania efektéw
brzegowych. Otéz powierzchnia ferromagnetyka jest miejscem wystgpowania
skomplikowanych zjawisk, tam na przyklad powstaja domeny klinowe, domeny
zamykajace, etc. Czgsto tez powierzchnia jest miejscem nukleacji, czyli powstawania
nowych domen. Przy zaniedbaniu istnienia defektow, moze si¢ zdarzy¢ ze nukleacja
zachodzi tylko na powierzchni préobki ([50], wust.9.5.1). Zaniedbanie istnienia
powierzchni moze w rezultacie prowadzi¢ do nieuwzglednienia faktu powstania jakiejs$
domeny, czyli potencjalnie procesu inicjujacego przemagnesowywanie catej probki.
Zatem, modelujac dtugi ferromagnetyczny nanodrut i stosujac PBC (gérna czg$¢ Rys.
2-11) mozemy uzyska¢ rezultaty niezgodne z rzeczywisto$cia (brak nukleacji versus
nukleacja). Czgsto jednak realna probka zawiera jakie$ zanieczyszczenia/defekty bedace
dodatkowymi centrami nukleacji, oprécz koncéw probki. Jezeli odpowiednio
uwzglednimy takie centra w modelowaniu, to jego rezultaty beda wtedy duzo blizsze

rzeczywistosci — dolna czg$¢ Rys. 2-11.
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Realna, dluga prébka

Nukleacja na koricach

vee -, .o Modelowana struktura, PBC

(brak nukleacji)

Realna, dluga prébka z defektami

Nukleacja na konicach 1 na defektach

Nukleacja na na defektach

Modelowana struktura z defektami, PBC

Rys. 2-11 Stosowanie periodycznych warunkéw brzegowych przy modelowaniu
kwazijednowymiarowych struktur moze prowadzi¢ do blgdnych wynikéw (brak nukleacji), patrz gérna
czg$¢ rysunku. Jezeli zaréwno w realnej prébee jak i w stosowanym modelu mamy defekty bedace
centrami nukleacji (centra nukleacji sa zaznaczone na czerwono), to modelowanie moze dawac¢ wyniki

zgodne z rzeczywisto$cia — dolna czg$¢ rysunku.

Warto jeszcze zwrOci¢ uwage, ze istotna rola zjawisk powierzchniowych w
mikromagnetyzmie oznacza nie tylko problemy ze stosowaniem periodycznych, ale i
otwartych warunkéw brzegowych. Te ostatnie, bowiem wprowadzaja do modelowania
powierzchnig, ktérej w rzeczywistosci nie ma (Rys. 1-1).

Druga istotna konsekwencja stosowania periodycznych warunkéw brzegowych jest
sztuczne wprowadzenie periodyczno$ci, nieobecnej w realnej strukturze. Np. modelujac
dtugi nanodrut, przy narzuceniu PBC i dlugo$ci modelowania L, zaniedbujemy wszelkie
zjawiska (np. fluktuacje namagnesowania) o okresie wigkszym niz L. Ten problem
dotyczy nie tylko periodycznych, ale i w pewnym sensie otwartych warunkéw
brzegowych. Za kazdym razem, gdy nasz obszar modelowania jest mniejszy niz realna

probka wprowadzamy milczaco sztuczna periodyczno$¢. Jedynym wyjsciem z tej
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sytuacji jest spelnienie warunku z przytoczonej juz pracy Borna, aby ,,probka (czytaj:
obszar modelowania) byta wystarczajaco duza”. Mianowicie wprowadzona sztucznie do
uktadu periodyczno$¢ L musi by¢ duzo wigksza od rozmiaru zjawisk, z ktérymi mamy
do czynienia, np. od rozmiaru domen ferromagnetycznych. 7Z drugiej strony, w
analizach teoretycznych, z powodu skomplikowanej natury zjawisk magnetycznych,
czesto z gory zaklada si¢ pewna forme rozwiazan, np. pewien ksztalt i rozmieszczenie
domen magnetycznych. Potem sprawdza sig, jaki doktadnie rozmiar tych domen jest
najbardziej korzystny. W tym $wietle, analogia do narzucenia periodycznych warunkéw
brzegowych i badania, jaka dtugo$§¢ modelowania minimalizuje energig, jest oczywista.
Podsumowujac:

Przy stosowaniu periodycznych warunkow brzegowych zaniedbywane sq

efekty powierzchniowe, ktore mogq byc¢ istotne w mikromagnetyzmie.

Obszar modelowania musi by¢ duzo wiekszy od spodziewanych zjawisk, np.

od rozmiaru domen ferromagnetycznych.

2.4.3 Przeglad literatury

Jak juz wspomniatem, dlugozasiggowy charakter oddzialtywan dipolowych jest
przyczyna probleméw przy probach stosowania periodycznych warunkéw brzegowych
w mikromagnetyzmie. Historycznie najstarsze i najprostsze rozwigzanie pochodzi od
Zhu, ktéry uwzglednial oddziatywanie tylko z 198 najblizszymi sasiadami danej
komoérki (w dwéch wymiarach) [69]. Chociaz jest to proste rozwigzanie, przyjrzyjmy
si¢ mu blizej, z powodéw ktére podam za chwile. Pierwsza jego wada jest brak
konkretnego uzasadnienia, dlaczego wybrano akurat 198 komorek, a nie jakas inna ich
liczbg. Drugi problem dotyczy wigkszosci przypadkéw stosowania PBC we
wspoélczesnych badaniach mikromagnetycznych. Otdz czgsto autorzy programéw

modelujacych uwzgledniaja w analizowaniu oddziatywan dipolowych tylko pewna, z
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gory ustalong liczbg sasiednich obrazow PBC — oddzialywanie z pozostatymi obrazami
jest zaniedbywane [70]. Znowu, liczba uwzgl¢dnionych obrazéw jest stabo (jezeli w
ogole) uzasadniona. Aby zrozumie¢ niebezpieczenstwo wiazace si¢ z takim podejsciem

spojrzmy na Rys. 2-12.

Rys. 2-12 Modelowanie nieskoficzonej struktury przy pomocy PBC, przy uwzglednieniu tylko dwéch

najblizszych obrazéw. Oba przypadki r6znia si¢ rozmiarem obszaru modelowania (kolor czerwony).

Na rysunku tym jest przedstawione schematycznie modelowanie pewnej nieskonczonej
(w jednym wymiarze) struktury za pomoca PBC, gdzie uwzgledniamy tylko obecno$¢
dwoéch sasiednich obrazéw. W obu analizach wybrano jednak inna dlugos¢
modelowania. Rezultaty obu tych proceséw sa zaburzone zatozeniem obcigcia zasiggu
oddziatywania, przy czym promien tego obcigcia w kazdym z tych przypadkow jest
r6zny. Prowadzi to cho¢by do problemu z poréwnaniem rezultatéw takich operacji. Jest
to dodatkowo o tyle niebezpieczne, ze jezeli dokumentacja uzywanego programu
modelujacego jest niedokltadna, uzytkownik moze w ogdle nie zdawa¢ sobie sprawy z
faktu nieuwzgledniania nieskonczonego charakteru oddziatywan dipolowych.

W literaturze mozna spotka¢ kilka bardziej zaawansowanych propozycji rozwigzania
problemu periodycznych warunkéw brzegowych dla oddzialywan dipolowych. I tak,
Vos uwzglednia w sposéb dokfadny oddzialywanie tylko na krétkich dystansach,
analizujac okoto 100 elipsoidalnych czastek (ktére sa jednorodnie namagnesowane,
mozna je zatem poréwnaé¢ do komdrek dyskretyzacji), wpltyw reszty czastek opisujac

polem $rednim [39]. Wybdr rozmiaru obszaru poddanego doktadnej analizie nie jest
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gleboko uzasadniony [71]. Inne podejscie proponuje Mansuripur, operujac sktadowymi
Fourierowskimi namagnesowania i pola odmagnesowania w przestrzeni odwrotnej [72].
Podejscie to zostato dalej rozwinigte przez Berkova [40, 73]. Analizuje on ograniczone
Fourierowskie spektrum pola Hg i wynikajace z tego ograniczenia biedy objawiajace si¢
jako sztuczne ,oscylacje” tego pola. Aby tego unikna¢ proponuje on konstrukcje
podobna do obliczania sum sieciowych metoda Ewalda: do rozktadu dyskretnych
fadunkéw magnetycznych jest dodawany i odejmowany rozktad o charakterze
Gaussowskim. Warto doda¢, ze kryterium doboru szerokosci tego rozktadu nie jest zbyt
doktadne, Berkov pisze bowiem o ,,optymalnym kompromisie pomiedzy szybkoscia a
doktadnos$cia obliczen” ([40], str. 57). Ferre z kolei wykonuje w przestrzeni Fouriera
operacj¢ podobng do filtrowania, ale jego propozycje sa niestety niejasno opisane i
trudne do zrozumienia [33]. Oddzielng grupe stanowia prace wykorzystujace metodg
szybkich multipoli do przys$pieszenia liczenia pola odmagnesowania (ang. fast multipole
method). Metoda ta polega na wprowadzeniu hierarchicznej organizacji, przy czym dla
oddziatlywania pomigdzy coraz dalszymi fragmentami probki (komérkami), fragmenty
te sa grupowane w coraz wigksze zbiory [74]. W programach modelujacych zgodnie z
ta metoda i korzystajacych z periodycznych warunkéw brzegowych mozna wykorzystaé

pomyst Apalkova by kolejne obrazy grupowaé w coraz wigksze zbiory [41].

Pomimo takiego spektrum propozycji, typowe implementacje PBC realizowane w
dostgpnych obecnie programach polegaja na obcigciu zasiggu oddziatywania
dipolowego, najprostszym rozwigzaniu, opisanym na poczatku tego ustgpu. Najbardziej
chyba obecnie popularny program OOMMEF [28] jeszcze do nie dawna nie wspierat
zadnej formy PBC. Troch¢ mniej popularny, komercyjny program LLG

Micromagnetics Simulator™ [75] umozliwia narzucenie PBC w jednym lub dwoch
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wymiarach*, przy czym szczegély implementacji tego programu sa z oczywistych
wzgledéw utajone. Wiadomo jednak, ze w niektorych wypadkach, dla 2D PBC generuje
on btedy wzgledne rzgdu 107 [76]. W Europie jest popularny program ,,magpar” (typu
finite-element) utworzony przez Wernera Scholza [77] — nie wspiera on jednak PBC.
Trochg do niego podobny program ,,nmag” [29], utworzony w grupie Hansa Fangohra,
wspiera PBC w jednym i dwéch wymiarach uwzgledniajac stata, zadana parametrem
liczbeg obrazéw (domyslnie: 10). Wsréd tych propozycji wyrdznia si¢ kolejny
komercyjny program ,MicroMagus” [78]. Wspiera on PBC w jednym, dwdéch, lub
trzech wymiarach w oparciu o metod¢ Ewalda stosowana w przestrzeni Fouriera [40,

73]. Nie jest on jednak zbyt popularny.

Na koniec warto wspomnie¢ problematyczng kwesti¢ periodycznych warunkéw
brzegowych w trzech wymiarach. Berkov twierdzi na przyktad, ze dzigki jego metodzie
jest to mozliwe [40], autor niniejszej pracy sktonny jest twierdzi¢, ze to w ogdle nie jest
wykonalne — przyjmujac w kazdym razie definicje periodycznych warunkéw
brzegowych zgodna z intencja Borna. Z jednej strony za brakiem takiej mozliwosci
przemawiaja argumenty natury matematycznej przedstawione w rozdziale trzecim, z
drugiej strony sa argumenty o charakterze fizycznym dotyczace modelowania
fragmentu makroskopowej, duzej struktury. W magnetyzmie bowiem, w przypadku
periodycznych warunkéw brzegowych w trzech wymiarach, nie jest po prostu spetnione
zatozenie Borna, ze rozwiazania ,,praktycznie nie zaleza od ksztattu probki” [38]. W
barwny sposéb przedstawia to Aharoni, gdy przyznaje si¢ on do blgdu, ktéry sam
popetnial twierdzac kiedys, ze ,,spodziewamy si¢ coraz mniejszej roli powierzchni dla

coraz wigkszych probek” ([50], str. 210). Mozna dojs¢ do takiego wniosku analizujac

* Zgodnie z ulotka, w LLG Micromagnetics Simulator™ mozna tez stosowa¢ PBC w trzech wymiarach.

Nie jest to jednak w tej chwili mozliwe (Michael Scheinfein, informacja prywatna, 2006).
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podtuzna elipsoide skierowana swoja najdtuzsza osia zgodnie z kierunkiem osi z.
Niezaleznie od rozmiaru tej elipsoidy, jezeli jest ona jednorodnie namagnesowana, tj.
M(r) = M = const, to pole odmagnesowania jest inne, gdy M jest réwnolegle do osi z, a
inne niz, gdy jest prostopadte do osi z. R6znica pomigdzy tymi przypadkami jest stata,
nie dazy do zera wraz z rosnacym rozmiarem rozwazanej probki. Szerzej ten problem

jest oméwiony w pracy [79].

2.5 Regularne siatki podziatu, twierdzenie o splocie

Wsréd mikromagnetycznych programéw modelujacych popularne sa programy typu FD
(ang. finite difference), gdzie wszystkie komérki sa jednakowe i siatka podzialu jest
regularna (ust. 2.2). Jak wiemy, tensor oddzialywania dipolowego pomigdzy
komoérkami A oraz B, N(r), jest funkcja ich wzglednego potozenia, r(A,B). Dla siatek
regularnych wektor r(A,B) zalezy od indekséw komdrek A i B tylko przez ich réznicg,
co ma daleko idace konsekwencje. Mozemy bowiem energi¢ odmagnesowania zapisa¢

jako (patrz (2.15) oraz (2.21)):

llﬂll I’lllﬂ

'uOV ZM(l]k)ZN(l—l j—i k=KM@, j k), (2.22)

i,jk=1 i, k=1

gdzie prostopadioscienna pr(’)bka* jest podzielona siatka na zbiér dyskretnych komorek
numerowanych wzdtuz osi x indeksem i = 1..ny, wzdluz osi y indeksem j = 1..n,, oraz
wzdluz osi z indeksem k=1..n,. Jezeli catkowita liczb¢ komodrek oznaczymy jako
n = nyhyn,, to liczba obliczen potrzebnych do analizowania oddzialywan dipolowych

przy stosowaniu wzoru (2.22) jest proporcjonalna do n, czyli jest rzedu o). Dlatego

* Dla prébek nie posiadajacych ksztattu prostopadiosciennego definiujemy prostopadioscienny obszar V
zawierajacy probke i ten obszar nazywamy ,,probka”. Z takiego postgpowania wynika, ze pewne komorki
prébki V moga mie¢ zerowe namagnesowanie nasycenia M, co odpowiada prézni, brakowi materiatu

ferromagnetycznego. Jest to standardowe postgpowanie stosowane w programach typu finite difference.
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wlasnie te oddzialywania zuzywaja najwigcej czasu w procesie modelowania, cata
reszta bowiem oddziatywan, ze wzgledu na ich lokalny lub krétkozasiggowy charakter,
wymaga obliczen ktérych liczba jest rzedu O(n).

Prawa czg$¢ roéwnania (2.22) zawiera jednak w sobie dyskretny splot tensora i
namagnesowania, N * M, gdzie operacja splotu jest oznaczona gwiazdka. Splot taki
mozna policzy¢ stosujac twierdzenie o splotach przy pomocy szybkiego algorytmu FFT
(ang. Fast Fourier Transform), ktéry wymaga tylko O(n log(n)) obliczen. Oznacza to
prawie n-krotne przyspieszenie dziatania programu! Dzigki temu twierdzeniu,
sumowanie bedace elementem splotu N i M, a potrzebne do obliczenia pola

odmagnesowania:

H, G, j. k)=~ Z NG—i,j—j k—kM(@’, j k') =-NxM (2.23)

i, i k=1
mozna zastgpi¢ iloczynem NM , gdzie tylda nad obiektem oznacza jego transformatg
Fouriera [40, 80]. Nie jest to zadne przyblizenie, oba dziatania daja dokladnie ten sam
wynik, pod warunkiem jednak, Ze speinione sa odpowiednie zatozenia wymagane przez
twierdzenie o splocie. Wymagania te zostana przedstawione w nastgpnym paragrafie.
Doktadniej, cata procedura stosowana w mikromagnetycznych programach
modelujacych typu FD jest opisana ponizej. Zastosowalem tu konwencjeg, ze F(e)
oznacza transformat¢ Fouriera, iF(¢) oznacza odwrotng transformatg Fouriera, a kazdy

krok ma podana zlozono$¢ obliczeniowa.
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0. |O(n log(n)) | Obliczenie transformaty tensora, N= F(N).

1. | O(nlog(n)) | Obliczenie transformaty namagnesowania, M = FM) .

Obliczenie pola odmagnesowania w przestrzeni odwrotnej,

2. 10(m) czyli obliczenie iloczynu NM . Dziatanie to wykonujemy dla

kazdej komorki.

Obliczenie pola odmagnesowania w przestrzeni rzeczywistej,

3. | O(n log(n)) __
H, =iF(H,).

Obliczenie energii, E; o< -M-Hj.
4. |O(n)
Dziatanie to wykonujemy dla kazdej komorki.

Wida¢ zatem, ze catkowity koszt obliczen jest rzedu O(n log(n)). Krok numer ,,07,
potencjalnie czasochtonny (procedura liczenia tensora jest skomplikowana, patrz
ust. 3.2 i nastgpne), jest wykonywany zwykle tylko jeden raz, na poczatku procesu
modelowania. Wynika to z faktu, ze tensor odmagnesowania zalezy od geometrii siatki
dyskretyzacji, a nie zalezy od aktualnego rozktadu namagnesowania. Pozostate kroki,
1..4, sa wykonywane po kolei w trakcie pracy programu i analizy oddziatywania

dipolowego dla r6znych rozktadéw namagnesowania.

Aby przedstawi¢ warunki jakie musza by¢ spelnione, by mozna bylo stosowaé
twierdzenie o splocie, dla uproszczenia rozwazg przypadek jednowymiarowy, gdzie
namagnesowanie jak i uogdlniony tensor odmagnesowania sa skalarnymi funkcjami
jednego argumentu na dyskretne] dziedzinie: M(), i=1 . n; N(), j=1..2n-1. Dzigki
takiemu uproszczeniu bgde mogt postuzy¢ si¢ pomocniczymi rysunkami. By stosowaé

twierdzenie o splocie, funkcje M i N musza by¢ periodyczne i musza mie¢ tez ten sam

* Tensor N ma wicksza dziedzing niz M, co wynika z réwnania (2.23).
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okres [80]. Warunki te sa, oczywiscie, nie spetnione (rozwazamy na razie przypadek
bez PBC), cho¢by z powodu ograniczonej dziedziny obu tych funkcji. W tej sytuacji,
definiuje si¢ periodyczna funkcje M’ (periodyczna, zatem o nieskonczonej dziedzinie),
o okresie 2n—1, ktdrej kazdy okres sktada si¢ z n wartosci funkcji M dopetionych n—1
zerami. Analogicznie, definiujemy periodyczna funkcj¢ N’, ktérej kazdy okres sktada
si¢ z 2n—1 wartosci funkcji N. Proces powyzszy to wiasnie technika ,,uzupetniania
zerami” (ang. zero padding) stosowana w analizie sygnatéow [80, 81]. Dzigki
uzupetnieniu funkcji namagnesowania odpowiednia liczbg zer, szukane punkty splotu
M * N, sa podzbiorem splotu funkcji periodycznych, M’ * N’. Jest to przedstawione

na Rys. 2-13.
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Rys. 2-13 Przyktad, jak twierdzenie o splocie jest wykorzystywane w mikromagnetyzmie do analizy
oddziatywan dipolowych. Dla uproszczenia rozwazany jest przypadek jednowymiarowy.

Lewa cze$¢: funkcje namagnesowania i tensora odmagnesowania, odpowiednio M i N. Ich dziedziny, to
odpowiednio 1 .. ni1 .. 2n—1 (tutaj n = 5). Zatem, splot M * N (réwnanie (2.23)) zwraca n punktéw
(dolny wykres).

Prawa cz¢$¢: zdefiniowano periodyczne funkcje (tj. o nieskoficzonej dziedzinie) M'i N, obie o okresie
2n—1, przy czym jeden okres funkcji M’ sktada si¢ z funkcji M uzupetnionej n—1 zerami. Dolny wykres:
dzigki odpowiedniemu uzupetnieniu zerami, jeden okres splotu M' * N' (punkty czarne) zawiera n
punktéw doktadnie réwnych splotowi M * N (punkty czerwone). Pozostale n—1 punktéw splotu M’ * N’
odrzucamy (punkty niebieskie), sa one obarczone efektem zaburzenia brzegowego (ang. wraparound
distortion) obecnego przy procesie uzupetniania zerami [81]. Splot periodycznych funkcji M'i N' mozna

obliczy¢ w doktadny sposéb stosujac twierdzenie o splocie korzystajac z szybkiego algorytmu FFT.

Jezeli mamy do czynienia z periodycznymi warunkami brzegowymi sytuacja ulega
drobnej, ale brzemiennej w skutkach zmianie: jezeli dany wymiar jest zgodny z

kierunkiem PBC, to tensor odmagnesowania spelnia zaleznos$¢: N(i) = N(i+n) (patrz
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ust. 3.2, tam tensor ten jest okreslany jako

NPBC

). W tej sytuacji, mozna zdefiniowaé

periodyczne funkcje M’ i N’ analogicznie, jak przedstawilem to powyzej, z ta r6znica,

Ze tym razem moga one mie¢ mniejszy okres: n, oraz, ze tym razem uzupelnianie

zerami funkcji M’ nie jest potrzebne. Sytuacje t¢ obrazuje Rys. 2-14.
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Rys. 2-14 Stosowanie twierdzenia o splocie w przypadku periodycznych warunkéw brzegowych, rysunek
analogiczny do Rys. 2-13. Tym razem, periodyczne funkcje M'i N' maja mniejszy okres: n (nadal n = 5).

Brak jest tez punktéw za splotu M' * N', ktére odrzucamy.

Rozwazanie funkcji periodycznych o prawie dwa razy mniejszym okresie pozwala na
znaczne przyspieszenie obliczen. W opracowanym przeze mnie programie wtasciwosé
ta zostala wykorzystana w testowym module Klm_SimpleDemag, patrz ust. 6.2.

Gdybysmy jednak nie chcieli, lub nie mogli korzysta¢ z mozliwosci wprowadzanie
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periodycznosci o okresie 7, to nadal mozemy korzysta¢ z periodycznych funkcji M’ i N’
o okresie” 2n—1.

Na koniec pragnatbym zwrdéci¢ uwage, ze twierdzenie o splocie jest w sposob doglebny
przedstawione w ksiazce Brighama [80], czytelnik moze tez skorzysta¢ z cyklu
artykuléw Donnelly i Rusta — patrz poczatek tej serii: [81]. Zastosowanie tego

twierdzenia w modelowaniu mikromagnetycznym jest omodwione w pracy

Berkova [40].

" Taka sytuacja moze mie¢ np. miejsce gdy dany algorytm FFT wymaga, by okres funkcji M’ i N’ byt
potega dwojki — jezeli tak nie jest trzeba poszerzy¢ dziedziny funkcji M i N poprzez uzupetnianie zerami,

patrz dodatek 6.2.
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3 Opracowana metoda uwzgledniania PBC

W ponizszym rozdziale zostanie przedstawiona metoda stosowania periodycznych
warunkéw brzegowych (PBC) przy obliczaniu oddziatywan dipolowych w
modelowaniu mikromagnetycznym w pelni uwzgledniajac ich dlugozasiggowy
charakter. Jak wiemy z poprzedniego rozdziatu, zastosowanie PBC wiasnie do
dlugozasiggowych oddzialywan jest wyzwaniem, z ktorym probowato si¢ zmierzy¢ juz
paru autoréw. Zastosowanie PBC do innych oddziatywan, lokalnych lub
krétkozasiggowych, jest proste. Analiza btedéw numerycznych pojawiajacych si¢ w
zaproponowanej przeze mnie metodzie bgdzie bardzo wazna czg$cia tej pracy.

W celu uproszczenia wyjasnien, przedstawiona metoda zostanie opisana na przykladzie
warunkéw brzegowych periodycznych w jednym wymiarze (1D PBC). Jest ona jednak
og6lna i mozna ja réwnie dobrze stosowac dla przypadku 2D PBC. Jezeli chcielibySmy
jednak narzuci¢ periodyczno$¢ warunkéw brzegowych we wszystkich trzech
wymiarach, napotkamy juz problemy. Kwestia mozliwosci i skutkéw stosowania
periodycznych warunkéw brzegowych w trzech wymiarach bedzie szerzej oméwiona w
pracy [79]. Dla ustalenia uwagi przyjmuj¢ kierunek periodycznosci rownolegty do osi z.
Oddzielnego komentarza wymaga tez kwestia regularnej siatki dyskretyzacji. Zaréwno
przedstawione w tej pracy wzory, jak i implementacja zaproponowanego przeze mnie
algorytmu w postaci modutu programu OOMMEF zostaly wykonane dla regularnej siatki
zbudowanej z szesciennych komoérek. Uzywanie prostopadiosciennych komdrek nie
bedacych sze$cianami skomplikowatoby gtéwnie ust. 3.3. Najwazniejsze elementy
zaprezentowanej metody: kontrola dokladnosci wynikéw 1 uwzglednienie

nieskonczonego zasiggu oddziatywan dipolowych, moga by¢ jednak wykorzystane tez
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w przypadkach prostopadtosciennych komérek lub nawet nieregularnej siatki komoérek.

Do kwestii tej wroceg jeszcze w podsumowaniu, na koniec tego rozdziatu.

3.1 Wprowadzenie

Niech prostopadto$cienna pr(’)bka* bedzie podzielona regularng siatka na zbidr
jednakowych prostopadtosciennych komérek numerowanych wzdluz osi x indeksem
i=1.n,, wzdluz osi y indeksem j=1.n, oraz wzdluz osi z indeksem k=1.n,.
Krawedzie komorek sa réwnolegte do osi uktadu wspétrzednych. Catkowita liczba
komoérek probki wynosi n = nynyn,. Dwie wybrane komorki probki sa schematycznie
pokazane na Rys. 3-1 a). Uklad wspétrzednych jest dobrany tak, ze wektor polozenia
komdrki® o indeksach (i, J,k) jest réwny:
r=ie +je +ke,, 3.1)

gdzie wektory ey, ey, e, sa skierowane wzdtuz odpowiednich osi wspétrzednych a ich
dlugosci odpowiadaja dtugosci odpowiednich krawedzi prostopadtosciennej komorki.
Wektor potozenia komoérki bede symbolicznie zapisywac podajac tréjke liczb: r=
(i,j,k). Na tym rysunku zostal tez przedstawiony uogélniony tensor odmagnesowania dla
oddziatujacej pary komérek. Z ust. 2.3 wiemy, ze ten tensor jest funkcja wzajemnego

potozenia komoérek, N(r-r’) = N(i-i’,j-j’, k-k’).

" Patrz przypis na stronie 46.
" Wektor polozenia komérki jest skierowany od $rodka uktadu wspéirzednych do $rodka cigzkosci
komorki.
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Rys. 3-1 Przy braku periodycznych warunkéw brzegowych (a), komoérki probki sa numerowane od

R

(1,1,1) do (ny,ny,n,). Wprowadzenie PBC w jednym wymiarze (b, c) skutkuje powstaniem nieskonczonej
liczby ,,obrazéw”. Zaznaczytem tensor odmagnesowania dla wskazanych par komérek, wektory ich
wzajemnego polozenia, oraz okres periodycznosci, d = n,le,l, patrz réwnanie (3.1), Rysunek

schematyczny.

Przy narzuceniu periodycznych warunkéw brzegowych mamy do czynienia z
nieskonczonym szeregiem obrazéw rozwazanej probki, wszystkie komoérki musimy
zatem numerowa¢ wzdtuz osi z indeksem nalezacym do przedziatu od —co do +oo, patrz
Rys. 3-1 b) i c). Taki nieskonczony zbidér liczb catkowitych mozemy podzieli¢ na
rozlaczne podzbiory odpowiadajace poszczegdlnym obrazom: ..., (—n+1, —n,+2, ..., 0),
(1,2, ..., ny), (n+1,n,42, ..., 2n,), ..., co zaraz wykorzystam we wzorze (3.4). O ile
bez PBC pole odmagnesowania w zadanym punkcie (zadanej komorce) liczymy

sumujac n elementéw (patrz wzor (2.23)):
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ny Ny ,n,

H, G, j.k)= —Z NG-i,j—j k=K MG, j k")

i, k=1
=- E E E N(i—i',j—j',k—k')M(i',j',k'),
=1 j=1 k=l

to w przypadku z PBC mamy nieskonczona sumeg:
H"C (i, j.k)=— E E NG—i,j— j k=KM@, k),
i, =1 k'=—co
gdzie tym razem k € Z, cho¢ tak naprawdg ciekawy jest dla nas obszar ,,zerowego”
obrazu, gdzie k € (1, n,). Wykonam teraz kilka przeksztalcen wzoru (3.3) opisanych

ponize;j.

H™C (i, j, k) = —2 ZZN(i =i, j—jk=(hn, +m"))MG’, j',hn, + m’)

i, j’=1 h=—c0 m’=l
== D D N(i=isj= k= (hn, +m) M@, f'.m')
i',j’=1 h=—c0 m’=1
= —z Z(ZN(:‘ =i’ j—j k—=m'+hn, )JM(i’, jm)
i’ j/=1 m'=1 \ h=—c0

W pierwszej linijce wprowadzitem oddzielne sumowanie po obrazach (indeks h) i
komoérkach wewnatrz obrazu (indeks m’). W drugiej linijce skorzystalem z
periodyczno$ci namagnesowania, wynikajacej z przyjetych warunkéw brzegowych:
M(,j k) = M(i,j,k+n;). W trzeciej linijce dokonalem podstawienia h—> —h oraz
przegrupowania tak, by sumowanie po indeksie & dotyczylo tylko tensora. Zamiana
kolejnosci sumowania po /& i m’ moze by¢ uzasadniona w nastgpujacy sposoéb. Niech d
oznacza okres periodycznosci warunkow brzegowych (Rys. 3-1). Teraz, N(i,j,k+hn.)
moze zosta¢ zmajoryzowane oddzialywaniem dipoli punktowych, czyli zaleznoS$cia
rzedu 0(Ihd|'3). Stad, sumy wystepujace we wzorze (3.4) sa absolutnie zbiezne i moze
by¢ zastosowanie twierdzenie Fubiniego. Réwnanie (3.4) mozna przepisaé w

nastepujacej formie
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ny sy 1y,

HG,j k) == Y NP (i=i, j= k=K )M(7, /K), (3.5)
i, j k=1
gdzie zdefiniowatem nowa wielko$¢:
NG, jok) = D Ni, jok +m, ). (3.6)

hr=—o0

Wzér (3.5) ma taka samg forme, jak jego odpowiednik (3.2) przy braku stosowania
periodycznych warunkéw brzegowych, trzeba tylko funkcj¢ tensorowa N zastapic
funkcja NFPBC, zdefiniowana w réwnaniu (3.6). Oznacza to, ze:
Zaproponowana  metoda uwzgledniania  periodycznych — warunkow
brzegowych sprowadza sie do modyfikacji sposobu obliczania tensora
odmagnesowania. Zamiast funkcji N(i,j,k) wystarczy stosowaé funkcje
N BC( i,j,k) zdefiniowanq we wzorze (3.6).
Podejscie takie ma dwie zalety:

¢ W wyniku implementacji PBC proces modelowania mikromagnetycznego jest
zmieniony w niewielki sposéb. Jak zaraz pokaze, tensor NP ma te same cechy
(np. symetrie), co tensor N. Zatem wprowadzenie periodycznych warunkéw
brzegowych oznacza zmiang sposobu liczenia tensora odmagnesowania, ale nie
modyfikuje reszty procesu modelujacego.

e Fragment procesu modelujacego, odpowiedzialny za liczenie tensora N, jest
zwykle wykonywany raz, na poczatku tego procesu. Jezeli zamiast tego
skorzystamy z procedury liczacej NFPBC, potencjalnie czasochtonnej ze wzgledu
na sumowanie obecne we wzorze (3.6), to wydtuzamy tylko fazg inicjacji
modelowania.

Trzeba jednak rownolegle podkresli¢ zasadniczy problem wynikajacy z nieskoficzonego
zakresu sumowania we wzorze (3.6), ktére musi by¢ wykonane przez komputer w

skonczonym czasie.
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3.2 Wlasnosci tensora NPEC

Wazna cecha tensora zdefiniowanego zgodnie ze wzorem (3.6) jest fakt posiadania
przez niego tych samych wlasnosci, co tensor dla przypadku braku PBC, N. Wtasnosci
te zostana po kolei opisane ponize;j:

A) Istotng cecha tensora N jest fakt, ze zalezy on tylko od wzglgdnego potozenia
oddziatujacych komorek, r—r’, patrz Rys. 3-1 a. Jest to bardzo wazne, gdyz
dzigki temu mozliwe jest stosowanie algorytmu FFT znacznie przys$pieszajacego

obliczenia oddziatywan dipolowych (ust. 2.5). T¢ sama cechg posiada tez tensor
NPBC.

B) Przydatna cecha, przyspieszajaca obliczenia, jest parzysto$¢ (lub nieparzystos¢)
elementéw tensora N,z wzgledem sktadowych wektora wzglednego potozenia

komoérek (ust. 2.3, Rys. 2-7). Jak pokaze w ust. 3.2.1, t¢ sama wiasnos¢
posiadaja elementy N, ;EC .

C) Oprécz wymienionych cech charakterystycznych dla tensora N, gdy narzucamy

periodyczne warunki brzegowe, tensor N*® ¢ jest periodyczny w trzecim
argumencie, co wynika ze wzoru (3.6): N*° (i, j,k) =N"*°(i, j,k +n ) . Mozna

zatem stosowac twierdzenie o splocie bezposrednio, bez konieczno$ci
,uzupelniania zerami” — bo teraz zaréwno funkcja ,,sygnatu” jak i ,,odpowiedzi”
jest periodyczna z tym samym okresem, patrz ust. 2.5. Mozna w ten sposdb
znacznie przyspieszy¢ obliczenia i zmniejszy¢ zapotrzebowanie na pamig¢

komputera.

3.2.1 Parzystos$é elementow tensora N°&°

Przedstawig¢ tutaj dowdd parzystosci/nieparzysto$ci elementéw tensora Napg‘c.

Przypominam, ze tensor N dla braku periodycznych warunkéw brzegowych cechuje si¢
nastgpujaca symetria. Jego elementy diagonalne sa parzysta funkcja sktadowych
wektora wzajemnego potozenia rozwazanych dwoch komoérek r=(i,j,k): No.(i,j, k) =
Nook=i,j,k) = Nooli,—j,k) = Nao(i,j,—k), natomiast jego elementy poza-diagonalne, Nyp
(o # p), sa nieparzysta funkcja wspéirzednych o i f wektora r, natomiast parzysta
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funkcja trzeciej wspotrzgdnej. Czyli, na przykladzie elementu Ny: Ny(ijk) =
—Nyy(=i,j,k) = —Nxy(i,—j,k) = Nx(i,j,—k) (ust. 2.3). Rozwazmy zatem dany element
tensora dla przypadku bez PBC, N,z (diagonalny lub nie), ktéry jest parzysta (y = +1)
lub nieparzysta (y=-—1) funkcja trzeciej wspdlrzednej, ktéra jest kierunkiem

periodycznosci. Oznaczajac o, jako operacj¢ zmiany znaku sktadowej k mamy zatem:
0, (Nys (is j k) =N (i, j=k) = N5 (i, j.K). (3.7)

Zastosowanie operacji ¢, do elementu tensora N, j}?c jest opisane réwnaniami ponize;j:

0, (NI (1 ) = N2 (i k) = 3 Ny (i ok ) =
h=—c0

+oo +o0 (38)
D N ik =hn,) =7 Ny (i, ok +'n,) = YN (i, k).

h=—c0 W=
Badania parzystosci wzgledem wspotrzednych i oraz j jest trywialne. Takze w tych

przypadkach N;)EC ma taka parzystos¢, jak N,z Wida¢ zatem, ze elementy tensora

N, ;EC maja te same cechy parzystosci/nieparzystosci, jak w przypadku bez PBC.

3.3 Doktadnos¢ numeryczna wzoréw Newella

Ze wzgledu na potencjalnie duza liczbe sktadnikow sumy we wzorze (3.6), nalezy
uwaznie kontrolowa¢ ewentualnie powstajace bledy. Wynika to z tego, ze np. jezeli
sktadniki sumy sa obarczone btedem wzglednym 15%, to blad sumy jest co najmniej
15%, a moze si¢ zdarzy¢, ze bedzie on wielokrotnie wigkszy jezeli elementy sumy maja
przeciwne znaki, czyli si¢ znosza, a btedy si¢ kumuluja.

Jak zaznaczylem w ust.2.3, z szeregu prac dotyczacych uogélnionego tensora
odmagnesowania dla oddziatywujacych prostopadiosciennych komdrek, w niniejsze;j
rozprawie bede si¢ opieral na wzorach Newella [63]. W celu oszacowania ich

numerycznej doktadnosci zastosowatem nastepujaca metode.
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e Rozwazatem szeécienne komorki, jako najbardziej popularne w badaniach
mikromagnetycznych.

e Wybralem ograniczony obszar przestrzeni (opisany ponizej) dla ktérego
obliczylem tensor metoda ,,doktadng”, tj. korzystajac ze wzoréw
zamieszczonych w pracy [63]. W tych obliczeniach korzystalem z
najdokladniejszych, dostgpnych w komputerach PC, liczb zmiennopozycyjnych
—tj. liczbach podwdjnej precyzji, ktére maja 15-16 cyfr znaczqcych*.

Tensor tak obliczony nazwatem N

¢ Dla poréwnania obliczalem tez tensor zaniedbujac prostopadioscienny ksztatt
oddziatujacych komdrek i traktujac je jako kulki, o takiej samej objgtosci, Ve, i 0
tym samym namagnesowaniu. Poniewaz pole na zewnatrz namagnesowane;j
kulki jest takie samo jak pole pochodzace od dipola umieszczonego w jej
srodku [63], ta metoda jest rownowazna przyblizeniu dipola punktowego.
Wzory na tensor liczony ta metoda mozna znalez¢ w pracy [63]. Tak, jak i w
poprzednim wypadku, obliczenia te wykonywalem na liczbach
zmiennopozycyjnych podwdjnej precyzji.

Tak obliczony tensor nazwatem N

: Zgodnie ze standardem IEEE-754, liczby podwdéjnej precyzji zapisywane sa na 64 bitach, przy czym na
mantys¢ przypadajq 52 bity. Zatem, obliczenia zgodne z tym standardem maja 52 log;o(2) ~ 15.6536 cyfr

znaczacych.
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Aby mie¢ wglad w dokladna warto$¢ tensora, wzory Newella przepisalem do
programu Mathematica, ktéry zwracal mi wyniki z szesnastoma doktadnymi
cyframi.

Program Mathematica dysponuje mechanizmem pozwalajacym wykonywac
operacje dbajac o zadana z gory liczbg doktadnych cyfr w wyniku. W tym celu,
operacje te sa wykonywane przez wewngtrzny silnik na liczbach o zwigkszone;]
ilodci cyfr znaczacych. Dla takich wewngtrznych operacji, maksymalna ilo$¢
cyfr znaczacych jest okre$lona przez parametr $MaxExtraPrecision, domys$lnie
réowny 50. W moim wypadku, przy liczeniu elementu diagonalnego Ny program
Mathematica zwracal czasami komunikat o niedoktadno$ci wynikéw
koncowych z powodu zbyt matego parametru $MaxExtraPrecision. Komunikaty
te zdarzaty si¢ mniej wigcej raz na tysiac obliczen. Nie wptywa to istotnie na
warto$¢ dopasowanych wspdtczynnikow, podanych we wzorach (3.10).
Chociaz wzory przedstawione w rekurencyjnej formie w pracy [63], wygladaja
w miarg prosto, to jednak po ich rozwiktaniu otrzymujemy dhugi i
skomplikowany wzor na sum¢ — wzdr, ktérego obliczanie moze by¢ obarczone
duzym, numerycznym btgdem [82]. Dla przyktadu proszg spojrze¢ na Rys. 3-2,
gdzie przedstawitem wzor na element Nyy.

Tensor obliczony przez program Mathematica nazwatem NP,
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Poniewaz tensor N oddziatywania pomigdzy dwiema komérkami cechuje
parzysto$¢ oméwiona w ust. 2.3, a przedstawiona na Rys. 2-7, to wystarczyto
rozwazac sytuacje, kiedy jedna komérka jest w srodku uktadu wspétrzednych, a
druga jest przesuni¢ta wzgledem niej o wektor r, ktéry ma wspétrzedne
kartezjanskie (x, y, z), gdzie x ¢ 0..200, y ¢ 0..200, z ¢ 0..200. Wybdr rozmiaru
tego oktantu zostal podyktowany wzgledami praktycznymi: dla analizy btedéw
oczywiscie najlepiej bytoby przyjac jak najwigkszy rozmiar, czyli analizowaé
jak najwigcej danych. Z drugiej strony analizowanie zbyt duzej ilo$ci punktéw

jest niemozliwe. Koncowy rezultat analizy, Rys. 3-5 (gdzie 0§ pozioma

obejmuje zakres /x> + y? + z* <200), wskazuje na wybdr wystarczajacego
obszaru, pozwalajacego juz na dokonanie analizy btedéw. Nalezy pamigtac, ze
na tym rysunku przedstawione sa miliony punktéw. Fakt istnienia symetrii
elementow Ny wystarczal, by nie rozwaza¢ innych oktantéw. Dalej, poniewaz
rozwazana komorka miata symetryczny, szescienny ksztatt (zatem, np.
Nxx(i,j,k) = Nyy(j,i,k)), to wystarczyto dla tego obszaru rozwaza¢ tylko elementy
tensora Nyy 1 Nyy.

Uwaga

Tensor N nie zmienia si¢, gdy wszystkie wymiary i odlegtosci sa przeskalowane
o ten sam czynnik (ust. 2.3), dlatego mogtem przyja¢ jednostkowy rozmiar
rozwazanej komorki i wtedy opisane powyzej wspolrzedne x, y, z sa
bezwymiarowe i sg liczbami catkowitymi. Zatem, na przyktad, N(1,0,0) opisuje

oddziatywanie pomigdzy dwoma sze$cianami o wspdlnej $cianie yz.
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Rys. 3-2 Wzdr na element N, (pomnozony przez czynnik 47 dx dy dz) uogélnionego tensora
demagnetyzacji po rozwiklaniu rekurencyjnej postaci przedstawionej w pracy Newella [63]. Dwa
oddziatujace prostopadtosciany sg odlegle o wektor przesunigcia o sktadowych (x,y,z). Prostopadtosciany
maja rozmiar bokéw dx, dy, dz. Wzdr ten przedstawia sumg kilkudziesigciu czynnikéw, trzy poczatkowe
z nich zaznaczytem na z6tto. Dokladniejsza analiza wskazuje na to, ze wéréd tych czynnikéw mozna
znalez¢ pary, o zblizonej warto$ci i przeciwnych znakach [82]. W rezultacie sumowania takich
czynnikéw nastegpuje eskalacja btedéw numerycznych. Przedstawiony wzor jest zgodny ze sktadnia
programu Mathematica. Na tym rysunku jest pierwsza czg$¢ wzoru, jego kontynuacja jest na nastgpne;j

stronie.
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Rys. 3-3 Ciag dalszy wzoru przedstawionego na Rys. 3-2.
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Chciatbym podkreslié, ze wartosci N i NP s3 liczone tak, jak w

prec

mikromagnetycznych programach modelujacych, natomiast liczenie N wymaga

uruchomienia zaawansowanego programu Mathematica. Nie jest zatem mozliwe, by w

prec

programach modelujacych korzysta¢ z wartosci N**°. Calos¢ stosowanej przeze mnie

metody jest schematycznie przedstawiona na Rys. 3-4.

Rozwazatem oddzialywanie komorki (0,0,0)
ze wszystkimi komorkami (x,),z)
nalezacymi do oktantu o wymiarach
200x200x200.

Za kazdym razem oddzialywanie dla
rozwazanych elementow N i N bylo
liczone trzema metodami: Neube Nsphr j Npree,

Metoda N°*be daje

lepsze wyniki w

okolicy punktu

(0.0,0), tutaj blad Wiyniki dla N_

SN=|Neube_Npree| jest przedstawione

najmnicjszy. dla ptaszczyzny
xy (przekrdj
oktantu dla z=0).
Na osiach

Metoda NP daje ~poziomych”

lepsze wyniki z dala mamy osie X, y,

od punktu (0,0.0), oS pionowa

tutaj blad opisuje blad SN.

SN=|Nsphr-Npree| jest

najmnicjszy.

Rys. 3-4 Schemat badania btedéw wzoréw Newella, N°*, i bledéw metody dipolowej, N**™, poprzez ich
poréwnanie z wynikami doktadnymi, N"*‘, W dolnej cze$ci rysunku przedstawiam wykresy wykonane

dla matego oktantu 50x50x50.

Bledy wartosci N i NP otrzymalem przez poréwnanie ich z wartosciami

doktadnymi:
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Nsphr _ Nprec
Ncube _ Nprec

§NSphr —
§NCUbe —

Btedy te analizowalem oddzielnie dla elementéw Ny i Ny, otrzymujac odpowiednie
warto$ci ON z indeksem dolnym ,.xx” lub ,,xy”. Poniewaz mozna si¢ spodziewac
zalezno$ci tych bledéw od odlegtosci wzglednej komérek, r=+/x"+y* +7°,
wykreslitem wartosci oN™(r) i SNP"(r) jako odpowiednio czerwone i niebieskie

punkty na Rys. 3-5. Dodatkowo, na rysunku tym umiescitem wartosci bezwzgledne

samego tensora (zielone punkty).
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Rys. 3-5 Bledy 6N“"(r) i SN*"™(r) (odpowiednio: czerwone i niebieskie punkty) ukazane w funkcji
wzglednej odleglosci pomigdzy komérkami, r (wielko$¢ bezwymiarowa). Gérna czg$¢ rysunku jest
rezultatem analizy elementéw Ny, dolna: Ny,. Dodatkowo umieScilem na rysunkach wartosci
bezwzgledne rozwazanego elementu, IV, i [Nyl (punkty zielone). Wielko$¢ R, okre$la granicg powyzej

ktérej lepiej stosowaé metodg NP™.

Z rysunku tego wynika, ze rzeczywiscie dla malego r wartosci N s3 obarczone
najmniejszym bledem, natomiast poczawszy mniej wigcej od r = 30 lepiej jest stosowac

metode NP, W tym kontek$cie nazwanie tej metody ,,przyblizeniem” dipolowym jest
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przynajmniej czgsciowo nieusprawiedliwione, dlatego bedg unikat tego okreslenia.
Zrysunku dalej wynika, ze w okolicach r=200, bledy ON®™ zaczynaja by¢
poréwnywalne z samymi warto$ciami liczonego tensora.

Otrzymane wyniki opracowatem zakladajac, ze punkty z Rys. 3-5 maja rozrzut
normalny* i dopasowatem do nich funkcje ON(r) = Br” szukajac parametréw B i p.

Pozwolilo mi to tez na wyznaczenie wartosci R; okreslajaca granicg stosowania metod
N § NP Ponizej przedstawiam wyniki tego dopasowania dla diagonalnych i

pozadiagonalnych elementéw tensora N:

ON(r) = Br?,
B =2.2x1077, p& = 2.9, B™™ = 0.023, p™™ ~ 7.2, .10
Bi™ =12x1077, p™ = 3.1, B =0.011, p = —6.9, '

R(N,)=R(N,) =3l

Na zakonczenie warto zaznaczy¢, ze rownolegle ze mna podobne badania prowadzi
Donahue [82]. Jego podejscie jest ukierunkowane na analizg wzoréw Newella i
poszukiwaniu ich odpowiednikéw/zamiennikéw dla duzych wartosci ». W rezultacie
jego wnioski sa czasami bardziej ogdlne (np. dotycza tez komodrek innych niz szes$ciany)

sphr

lub bardziej doktadne (np. wyktadnik p™ réwna si¢ doktadnie —7), ale nie zawsze tak

samo konkretne jak moje — nie jest np. podana konkretna warto$¢ R;.

3.4 Uwzglednienie nieskonczonego zasiegu oddziatywania
dipolowego

7. rozdzialu drugiego wiemy, ze wielu autoréw ucina sume¢ wystepujaca we
wzorze (3.6) ograniczajac ja do pewnego zakresu indeksow h = —g..g. Podejscie to,

poniekad zapoczatkowane przez Zhu [69], a stosowane i obecnie, nie jest wcale

* Jest to przyblizenie. Z Rys. 3-4 widaé, ze wartosci NP cechuje pewna regularnosé.
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potrzebne. Wystarczy bowiem przyja¢ przyblizenie, wedtug ktérego oddziatywanie
pomiedzy odlegtymi prostopadio$ciennymi komdrkami moze by¢ opisane wzorem dla

ciaglego rozktadu momentu dipolowego z jednej strony, a jednorodnie namagnesowang
kulka z drugiej strony. Dzigki temu przyblizeniu sumg ZNSPhr bedzie mozna zastapic

catka z odpowiedniej funkcji, policzalng analitycznie. Szczegdty tego postgpowania
zostang zaraz przedstawione, na razie chcialbym przedstawic¢ kilka komentarzy:

e Podobnie, jak w poprzednim ustgpie, przyjatem szescienny ksztatt komorek.

® Jezeli mamy do czynienia z periodycznymi warunkami brzegowymi w dwéch
wymiarach (zamiast omawianego tu 1D PBC), to zamiast liniowego rozktadu
przyjac nalezy powierzchniowy rozktad momentu dipolowego.

e Kwestia bledéw wprowadzonych przez powyzsze przyblizenie bedzie
oméwiona w ust. 3.4.2.

e Powyzsza metode bede oznaczat jako N*™,

Stosujac opisane powyzej przyblizenie, calo$¢ obliczania NPBC, przedstawiona
schematycznie na Rys. 3-6, przypomina troch¢ konstrukcj¢ Ewalda [42] — w r6znych
obszarach stosujemy rézne metody obliczen. Dla tych elementéw sumy (3.6), ktére
odpowiadaja komérkom lezacym blisko siebie stosujemy metode N* dla komérek
srednio odlegtych stosujemy metode N*™ a dla bardzo odlegtych komdrek stosujemy

metodg N°™:

N™G = > NG, jk+en,)
EIW<R1
+ Z N (i, j, k + fin,) (B.1D)

iR SN2+ Ak +(fn,)? <R,
N (i, j, k).
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Analytical formula
available

A
r B

Discrete elements

£ g

- .
Rys. 3-6 Schemat liczenia N"5¢. Dla matych odlegtoéci pomiedzy komérkami stosuje wzory Newella [63]
(obszar zielony). Dla wigkszych odlegtosci, przekraczajacych R, ignorujg geometri¢ komérek i traktuje
je jak jednorodnie namagnesowane kulki (obszar niebieski; patrz ust. 3.3). Dla najwigkszych odleglosci
stosujg przyblizenie opisane w ust. 3.4, prowadzace do wzoréw analitycznych na sumg rozciagajaca si¢

do nieskonczono$ci. Granica obszaréw okreslona przez promien R, moze by¢ zdefiniowana przez podanie

warto$ci indeksu g. Rysunek z pracy [79].

3.4.1 Wz6r analityczny na N°°™

N°°"(i,j,k) jest przyblizeniem nieskonczonej sumy :
ZNS"‘“(i,j,k+hnz)+ZNsp‘“(i,j,k+hnz), (3.12)
h=g h=-g

gdzie indeks graniczny, g(R»), jest funkcja promienia R,.

Dalszy ciag rozumowania latwiej bedzie przedstawi¢ w jezyku pola odmagnesowania,

jak wiemy z ust. 2.3 powiazanego z namagnesowaniem réwnaniem H, =-NM.

" Najlepiej bytoby, gdyby N™ byt ,,bezposrednim” przyblizeniem metody NP"*°. Poniewaz jednak nie jest
to proste, pozostang przy réwnaniu (3.12). Uwzgledni¢ to jednak analizujac btedy metody N w
ust. 3.4.2.
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Sumowanie obecne w (3.12) jest réwnoznaczne obliczeniu nieskonczonej sumy dla pola
Hdl
ZH i, j.k+hn,) ZH i,j.k+hn,), (3.13)
h=g
gdzie zrédtem pola Hy sa dipole punktowe. Pole odmagnesowania w odleglosci r od
dipola o momencie magnetycznym VM  jest zgodne ze  wzorem

3r(V,M 1) -V, M|r[

| |5 . Od tego momentu skorzystam z faktu jednostkowego
4r|r

H, )=

rozmiaru rozwazanej komorki. Zatem: n, =d oraz V= 1. Dalej, komédrka dla ktérej
(i,j,k) = (0,0,0) jest tak dobrana, by wszystkie indeksy i/j/k byty nieujemne. Zdefiniujmy

funkcj¢ pomocnicza f(z) jako:

1 3(r+ézz)(M-(r+ézz))—M‘r+ézz2
o= 4rd ‘r+ézz5

(3.14)

Przyblizenie liniowego rozktadu momentu dipolowego jest rownoznaczne zastapieniu

sumy ze wzoru (3.13) odpowiednig catka:

oo

D H, (i jok+hd)+ D H, (i, j.k +hd)

h=g h=—g

(3.15)

oo —oc0

def
f(2)dz + I f(z)dz =-N“"M.
d(g-1/2) d-(-g+1/2)

n

Calka J f(z)dz moze by¢ obliczona analitycznie. W rezultacie, we wzorze (3.15)
pojawia si¢ kombinacje sktadowych wektora M. A poniewaz H, =-NM, to mozna
. 4 cont . . cont : cont

stad odwikta¢ wzory na elementy tensora N™" (przypadek (i,j) = (0,0) dla NZJ™ i N7

jest rozwazony oddzielnie ponizej; poniewaz jesteSmy zainteresowani stosunkowo

duzymi warto$ciami Ry, to przyjatem g > k/d +1/2,czyli g 22):
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(J =)

NCOl‘lt i, "k —
XX ( ] ) 471'd(12+]2)2
k+d(Y%— . 2i*
2+ (2—8) - 3/2(]2+_2 ‘2+(k+d(%—g))2j
(2 + 72+ (k+as-9))') =

 k—d(-g) 23/2(2+.22"4_2+(k—d<%—g>)2J,
(P + 7+ (k=des=g))') N T

cont [+ _lj
N (i, k)= ——F
o (6 1ok) Ard(i* + j*)
4 k+d(%—2) 2(k+d(}%-g))
.2+ 2 + 2 3/2 3+ ‘2+ 22
CET (24 P (k+d(5-9)) et

k—d(%-g) (3+2(k—d<%—g>)2J

- 32 2, 2
(i + 72+ (k=d (- ))') vt
NCOl'lt " "k — i
o (i, g k) i
1 1
a 2 2 2 |
(247 +(k+ai-0) ) (P+7 +(k-dh-0))
1
NCOl'lt " "k —
(i, Ji k) nd
k+d(},—g) B k—d(),-g)

) .2 2 32 .2 2 2 EL
(247 +(k+d=g) ) (P47 +(k=d(5-g))
NG (i jo k) = N (.. k),
Ny (i, j.k) = Ng™ (J.i,k). (3.16)
Tensor odmagnesowania jest symetryczny, t¢ sama wtasnos¢ posiada tez NPBC, dlatego

podatem wzory tylko na szes¢ elementéw tensora N*". Elementy N;™ i Ng" maja

nastgpujaca posta¢ dla szczegdlnego przypadku gdy i=j=0 (wtedy niektére

mianowniki ze wzoréw (3.16) réwnaja sig zeru):

N (0,0,k) = — L S—
8rd | (k+d(h-g)) (k-d(%-g)) (3.17)

NE™(0,0,k) =0.
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3.4.2 Bledy zwigzane z metoda N°°™

Rozwazania przedstawione w ust. 3.3 pozwalaja na kontrolg btedow dla wynikéw Neube
i N*™_ Ponizej przedstawig wzory bedace podstawa do kontroli btedu metody N,

biedu zdefiniowanego analogicznie do SN i SN (3.9) jako:

5Ncom — Ncont _ZNPR’«C , (318)
patrz tez wzory (3.11) i (3.12). Biad ten oszacuj¢ od gory:
SNt < [Neont _ZNsphr +‘ZNsphr _ZNPWC . (319)

Zwracam uwage, ze zaréwno SN, jak i N°" odpowiadaja sumie wielu obrazéw, w
przeciwienstwie do przyjetych definicji dla SN, SNP™ N § N Drugi sktadnik

prawej czesci rownania (3.19) mozna oszacowac od gory znajac wspotczynniki podane

we wzorach (3.10): ‘ZN“’M—ZNprec SZ

obliczenia pierwszy sktadnik. Oszacuj¢ go stosujac dwukrotnie rozwinigcie na szereg

Nsphr _ Nprec

= Zé‘NSphr . Pozostaje do

Tylora. Schemat tego postgpowania przedstawi¢ na przyktadzie elementu xy. Najpierw
zastosuje rozwiniecie dla indeksu /s, wokoét nieskonczonos$ci. Krok ten ma na celu

: ) h
uproszczenie wzoréw na N*P™:

cont sphr
g =

=N (i,j,k)—[ZNSphr i, j.k+hd)+ ZNSP*“ i, J, k+hd)J (3.20)

h=g

2d” 4d’

cont (; N 3, 15+ 2 —6k7) .
=IV5" (i k) == ( h + T +o(n”)|.

Teraz, nalezy zastosowa¢ rozwinigcie na szereg Tylora funkcji digamma (bioracej si¢ z

sumowania elementow Zh’”) dla indeksu g. Réwnolegle zastosuje rozwinigcie dla
h=g

" Funkcja digamma, P, jest powiazana z funkcja gamma Eulera, T, zalezno$cia: ¥(z) = I"(z) / T(z).
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N tez dla parametru g — patrz wzory (3.16); w tym momencie elementy
proporcjonalne do g_4 i g_5 skracaja sig, a element proporcjonalny do g_6 ulega

uproszczeniu. W rezultacie otrzymam:

NG —ZN‘E‘JM =%g'6+0(g‘7) (3.21)

Stosujac takie postgpowanie mozna otrzymac ponizsze wzory:

cont sphr — 1 -4 -5
Nxx ZNXX 167[d3g +0(g )’

NN =2 o(g 7).
N =Y N =2 g vo(g7),
N YN =gt (g ),
Ny =Y N =g 0[5,

N =Y N =g o(g).

(3.22)

3.5 Kontrola btedéw

Jak wiemy z ust. 3.3, tensor N ¢ jest liczony trzema metodami, w zalezno$ci od
rozwazanego obszaru, patrz Rys. 3-6. Wynika stad, ze na catkowity btad tensora, N,
sktadaja si¢: i) btedy numeryczne pojawiajace si¢ w metodzie N™, (Rys. 3-5, punkty
czerwone), ii) bledy metody wynikajace ze stosowania przyblizenia NP (Rys. 3-5,
punkty niebieskie), oraz iii) bledy metody wynikajace ze stosowania przyblizenia N®™.
Promien R; nalezy dobra¢ tak, by zbalansowa¢ btedy typu i) i ii) (Rys. 3-5). Promien R,
nalezy dobraé w oparciu o analize btedéw N®™. W zaproponowanej przeze mnie

implementacji, analiza ta opiera si¢ na poréwnaniu btgdu O N ;}}m (obliczonego zgodnie z
ust. 3.4.2) z aktualng wartoscia elementu N, . Jezeli indeks g z réwnan (3.22) bedzie

odpowiednio duzy, wtedy btad SN*" bedzie odpowiednio maly. Promien R,, bedacy
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funkcja g, mozna zatem szukaé narzucajac warunek ON" / N,z <€ i testujac go dla

coraz wigkszych wartos$ci g. Stosujac takie podejscie mozna wykonywaé obliczenia
mniej doktadne, przyjmujac wigksze ¢, jezeli np. czas obliczen jest sprawa krytyczng. Z
drugiej strony mozna wykonywaé obliczenia z precyzja ograniczona tylko przez
dostepny sprzet, jezeli przyjmiemy odpowiednio mate €. Na przyklad, jezeli mamy do
dyspozycji 15 cyfr znaczacych, to nie ma sensu stosowanie & mniejszego niz 107", bo
np. operacja 1+ 107'® nadal daje w wyniku 1. Nie mozna natomiast wykluczy¢, ze
zaleznos$¢ 0N(e), ktdra bedg analizowaé w nastgpnym rozdziale, zacznie si¢ nasyca¢ dla

& wigkszego niz 10" (np. na skutek akumulacji blgdéw numerycznych).

3.6 Podsumowanie

Zastosowanie periodycznych warunkéw brzegowych w modelowaniu zjawisk
mikromagnetycznych jest najtrudniejsze dla oddzialywan dipolowych, ze wzgledu na
ich dlugozasiggowy charakter. Wigkszo$¢ prezentowanych w literaturze wynikéw
(korzystajacych z PBC) opiera si¢ na obcigciu zasiggu tego oddzialywania powyzej
pewnego promienia. Zaproponowana przeze mnie metoda jest pozbawiona tej wady. Jej
sedno przedstawia Rys. 3-6: PBC w oddziatywaniach dipolowych sa uwzglednione
poprzez uogodlniony tensor odmagnesowania, NPBC, ktéry jest liczony jako suma
sktadnikéw N i NP"; do tej sumy jest dodany N°", czemu odpowiada
uwzglednienie nieskonczonego zasiggu oddzialywania dipolowego. Dzigki analizie
btedéw powstajacych na kazdym etapie tego procesu mozna podaé jednoznaczny
sposéb wyboru promieni granicznych R; i R,. Promien R; jest wielkoscia stala

wynikajaca z analizy przedstawionej na Rys. 3-5, natomiast warto$¢ R, jest ustalana w

* Ten algorytm mozna stosowa¢ tylko wtedy, gdy N, # 0. Postgpowanie w przypadku N,z =0 jest

opisane w ust. 6.2.
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spos6b dynamiczny, w zaleznosci od wartosci elementu tensora dla danej pary
oddziatujacych komorek i parametru ¢, czyli akceptowanego biedu.

Jak tatwo zauwazy¢, istotq pomystéw przedstawionych w ust. 3.3 1 3.4 jest rozwijanie w
szereg Tylora. Wynika stad mozliwos¢ dalszego rozwijania przedstawionej metody
poprzez uwzglednienie dalszych czynnikéw rozwinigcia w celu przyspieszenia dziatania
programu i/lub uzyskania doktadniejszych wynikow. Do$wiadczenie autora wskazuje,
ze ,,doktadne” uwzglednianie PBC, przy zastosowanie odpowiednio malego parametru
akceptowalnego biedu, (¢ z zakresu 1072107, patrz ust. 4.3), nie przediuza obliczen w
znaczacy sposob. Uwzglednienie wyzszych poteg rozwinigcia na szereg Tylora moze
by¢ juz jednak konieczne dla PBC w dwoch wymiarach lub dla komérek nie bedacych
sze$cianami (patrz ponizej).

Przedstawiony przeze mnie w tym rozdziale opis bazowal na paru upraszczajacych
zatozeniach. Chciatbym si¢ do nich tu krétko odnies¢.

1. Szescienny ksztatt komorek siatki dyskretyzacji
Wybdr konkretnego ksztattu komérki wptywa gtéwnie na rezultaty
przedstawione na Rys. 3-5. Mozna si¢ spodziewac, ze dla prostopadio$ciennych
(nie-kubicznych) komoérek, promien R, bgdzie wigkszy, gdyz przyblizenie dipoli
punktowych bedzie ,,dobrze pracowa¢” dopiero dla wigkszych odlegtosci.

Owszem, analiza Donahue sugeruje [82], ze w tym wypadku zalezno$¢ bigdu

SN od odlegtosci bytaby stabsza: ON (r) o< =, podczas gdy dla
kubicznych komérek mamy SN (r) o< ¥~ (patrz tez (3.10)). Analiza Donahue

opiera si¢ jednak na analitycznym badaniu szeregu Tylora, wigc nie moze by¢
podstawa do wyznaczenia wspdtczynnikow B z réwnania (3.10), zatem nie
mozna tez wyznaczy¢ wartosci R;. Jest to niewygodne, gdyz mozna
podejrzewac ze warto$ci B oraz R; beda zaleze¢ od konkretnego ksztattu
komorki (np., im komoérka jest blizsza ksztattem do kubicznej, tym R; jest
mniejsze). Czyli w wypadku komorek nie bgdacych sze$cianami trzeba by
analize¢ z ust. 3.3 powtarza¢ dla kazdego rozwazanego ksztattu, czyli stosunku
bokéw prostopadtos$ciennej komorki. Bylby to proces Zzmudny, chociaz w peini
wykonalny.
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2. Regularnos¢ siatki podziatu
Przedstawiong metod¢ mozna zastosowac i do nieregularnych siatek podziatu.
Co prawda, w takim wypadku trzeba oddzielnie traktowaé wszystkie pary
komorek, nawet jezeli maja one podobne relatywne polozenie — dlatego, ze tym
razem kazda komdrka moze mie¢ innych ksztalt. Nie zmienia to jednak idei, by
dla wigkszych odlegtosci oddzialywanie pomigdzy komérkami przybliza¢
oddziatywaniem dipoli punktowych, a dla jeszcze wigkszych — rozktadem
ciaglym. Faktem jest natomiast, ze zgodnie z uméwionym powyzej punktem 1,
wyznaczenie promienia R; mogloby by¢ w takim przypadku skomplikowane
(by¢ moze trzeba by to robi¢ oddzielnie dla kazdej pary komoérek).

Patrz Rys. 3-7.

-

//4\/
- —

Rys. 3-7 Schemat uwzglednienia periodycznych warunkéw brzegowych w jednym wymiarze dla

nieregularne;j siatki podziatu. Dla czerwonej pary oddziatujacych dipolowo komérek, oddziatywanie z
obrazami zaznaczylem czerwonymi strzatkami. Analogicznie, dla zielonej pary komdérek. Strzatki na tym

rysunku pokazuja odlegtosci wzgledne komérek w sposéb symboliczny.

3. Periodyczne warunki brzegowe w dwoch wymiarach
W takim przypadku liczenie N powinno odzwierciedlaé nie liniowy lecz dwu-

wymiarowy, powierzchniowy rozktad momentu dipolowego. A poniewaz catka

powierzchniowa ” r~d’r jest skonczona, nie stanowi to duzego problemu.

Pewne numeryczne trudno$ci moga si¢ pojawi¢ przy sumowaniu elementéw
N> i NP ze wzgledu na ich potencjalnie duza liczbe. W tej sytuacji
kontrolowanie btedow i stosowanie parametru akceptowalnych btedow, ¢,

(ust. 3.5) moze by¢ jeszcze wazniejsze, niz w przypadku 1D PBC. Konieczne
moze si¢ okaza¢ w takim wypadku korzystanie z wyzszych potgg rozwinigcia na

szereg Tylora.
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4. Periodyczne warunki brzegowe w trzech wymiarach

Problem periodycznych warunkéw brzegowych w trzech wymiarach wiaze si¢ z

caltka objgtosciowa J'” r~d’r lub z sumowaniem po calej przestrzeni

Z a ;;.j_: , gdzie i, j, k sa indeksami numerujacymi komérki wzdhuz osi x, y, z.
i,j.k

Niektére elementy a;x moga by¢ ujemne a inne dodatnie. W rezultacie przy
przyjeciu odpowiedniej kolejno$ci sumowania, taka suma moze by¢ obliczona.
Ale tak otrzymany wynik jest niepewny, bo moze on zaleze¢ od kolejnosci
sumowania — szereg ten nie jest bezwzglednie zbiezny. Problematyka
periodycznych warunkéw brzegowych bedzie omdéwiona szerzej w pracy [79].

Reasumujac, przedstawiona przeze mnie metoda jest ogdlna i nie jest ograniczona

upraszczajacymi zatozeniami przyjetymi w tej pracy.
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4 Wyniki i zastosowania przedstawionej metody

Przedstawig teraz zastosowania metody opisanej w pierwszej czgsci pracy. W oparciu o
zaproponowany przeze mnie algorytm, napisalem w jezyku C++ modul bedacy
rozszerzeniem publicznie dostgpnego programu OOMMEF [28] (szczegdly: patrz
ust. 6.2). Program OOMMF powstal w National Institute of Standards and Technology

(NIST), USA. Jest on darmowy, mozna go pobra¢c ze strony WWW

http://math.nist.gov/oommf. Program OOMMTF jest rozwijany juz od paru lat, przez
pracownikow NIST i nie tylko (praca przedstawiona w niniejszej rozprawie jest
skromna tego czastka), jest on réwniez na biezaco poprawiany. Wykorzystanie
napisanego wczesniej programu do modelowania numerycznego ma szereg zalet:

e Program o tak szerokiej bazie uZytkownik(’)w* musi, z natury, by¢ dobrze
udokumentowany. Zatem moglem si¢ w mojej pracy skupic¢ na temacie
gléwnym niniejszej pracy, a nie na odkrywaniu od nowa rzeczy dawno
odkrytych.

® Duza liczba oséb korzystajacych z takiego programu pozwala mie¢ nadzieje, ze
i m6j modut bedzie wykorzystywany przez innych. Stworzona przeze mnie
implementacja jest dostgpna publicznie pod adresem
http://info.ifpan.edu.pl/~lebecki/pbc, odnosnik do tej strony znajduje si¢ na
oficjalnych stronach OOMMEF.

e Stata opieka autoréw nad OOMMEF, jak i uwagi od szerokiego grona
uzytkownikéw utatwiajq identyfikacje¢ btedéw. Rzeczywiscie, dzigki
informacjom zwrotnym od uzytkownikéw mdj modut jest rozwijany/poprawiany
na biezaco.

e Kontakt z jednym z autoréw programu OOMMEF, Michaelem Donahue, miat

bardzo stymulujace znaczenie przy powstawaniu niniejszej pracy.

* Liczba publikacji, w ktérych mowa jest o korzystaniu z programu OOMMF na dzien pisania tej pracy

przekracza 500, patrz strona http://math.nist.gov/oommf/oommf cites.html.
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Opisane ponizej zastosowania mozna podzieli¢ na poréwnania z przewidywaniami
teoretycznymi, majace gléwnie na celu testowanie poprawnosci implementacji, i na
analiz¢ dostgpnych wynikéw doswiadczalnych. Kazdy z przedstawionych ponizej
podrozdzialéw sktada si¢ z oddzielnego wstepu opisujacego szczegély odpowiedniej
teorii lub doswiadczenia. Dopiero potem jest przedstawiony opis modelowania,
przeprowadzonego samodzielnie przeze mnie. Ostatni ustep, 4.5, pokazuje, ze
periodyczne warunki brzegowe moga by¢ pomocne nie tylko przy modelowaniu

struktur kwazijednowymiarowych.

4.1 Nieskonczony drut o przekroju kotowym

Koercja dla nieskonczonego drutu o przekroju kotowym jest ciekawym problemem z
dwoéch powodéw. Po pierwsze, mozemy ten przypadek rozwiaza¢ analitycznie. Po
drugie, otrzymane w wyniku hodowli nanodruty maja przekr6j kotowy i czgsto silnie
podtuzny ksztalt. Dzigki temu, badania nad takimi strukturami pozwalaja poréwnaé

dostepna teori¢ z wynikami do$wiadczalnymi.

4.1.1 Teoria Frei i Aharoniego

Przedstawig tu opisana przez Frei [83], a poprawiona przez Aharoniego [84] teorig¢ dla
nieskonczonego drutu ferromagnetycznego. Taki drut ma tatwa o$§ namagnesowania
zgodna z kierunkiem jego osi’ — jezeli zaniedbamy anizotropi¢ magnetokrystaliczna.
Jezeli drut jest skierowany wzdluz osi z, to stanem o najnizszej energii begdzie
jednorodne namagnesowanie drutu w kierunku +z lub —z (przy braku zewngtrznego

pola). Wtedy bowiem wklady do energii pochodzace od omoéwionych w ust. 2.1

* . 7 7 . 71 r .
Piszac ,,0$ drutu” albo ,,0§ rurki” mam zawsze na mysli 0§ symetrii C.
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oddzialywan sa najmniejsze: energia oddzialywania wymiennego jest réwna zero (bo
grad(M) = 0), tak samo energia oddziatywania dipolowego (bo N, =0, a probka ma
ksztalt elipsoidalny, patrz ust. 2.3) — zwracam uwagg, ze obie energie sa z natury
nieujemne, patrz wzoér (2.4) i rdwnanie (3-45) z ksiazki Browna [23]. Taka tendencja
jest czesto okreslana terminem ,,anizotropia ksztattu”. Jezeli przyktadamy zewngtrzne
pole Hex, rownolegte do osi z, i skierowane przeciwnie do kierunku namagnesowania
probki, to dla odpowiednio duzej wartosci tego pola mamy do czynienia ze zjawiskiem
nukleacji zachodzacej w catej objetosci drutu i skutkujacej skokowym przetaczeniem
kierunku namagnesowania. Pole dla ktérego zachodzi to zjawisko jest nazywane polem
nukleacji i oznaczane jako H,. Aharoni pole nukleacji definiuje jako ,,pole, dla ktérego
poczatkowy stan nasycenia M = (0, 0, £M) zaczyna by¢ niestabilny i jest w stanie zaj$¢
jakakolwiek zmiana namagnesowania” ([50], str. 184). Dla nieskonczonego drutu petla
histerezy ma ksztalt prostokatny, a pole nukleacji mozna utozsamia¢ z polem koercji,

patrz* Rys. 4-1.

" Zaréwno koercje, jak i pole nukleacji definiujg tak, Ze ich wartosci sa dodatnie.
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Rys. 4-1 Petla histerezy dla nieskonczonego ferromagnetycznego drutu. Rysunek schematyczny, pole

zewngetrzne He,, jest przytozone wzdtuz drutu.

Wspomniana teoria przewiduje dwa mozliwe mody nukleacji (ang. nucelation mode)
czyli rozklady/dystrybucje namagnesowania prowadzace do przelaczenia M. Dla
drutéw o wigkszej S$rednicy jest to mod Wirowy* (ang. curling mode), gdzie
namagnesowanie w obrebie drutu ma oprocz sktadowej rownolegtej do jego osi takze

sktadowa styczna do powierzchni, a prostopadta do osi — patrz Rys. 4-2 ¢).

" Ewentualne skojarzenie okreslenia ,,mod wirowy” z uktadem namagnesowania typu vortex nie jest
wcale bezpodstawne: sktadowa styczna do powierzchni jest najsilniejsza przy brzegu drutu, w $rodku ona

zanika i zostaje tylko sktadowa w kierunku z.
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a) mod b) mod ¢) mod
jednorodny falowy WITOWY

< widok 2>
z gory

Rys. 4-2 Mody nukleacji omawiane w teorii nieskonczonego ferromagnetycznego drutu o przekroju
kotowym [83, 84]. (b) Dla cienszych drutéw nukleacja nastgpuje w formie periodycznego uktadu
namagnesowania. (c) Dla grubszych drutéw mamy do czynienia z modem wirowym. Czgsto mod falowy

jest przyblizany nukleacja jednorodna (a). Rysunek schematyczny.

Dla drutéw o mniejszej $rednicy preferowany jest mod falowy (ang. buckling mode),
gdzie namagnesowanie jest funkcja tylko zmiennej z i jest state dla danego przekroju
drutu ptaszczyzna rownolegta do ptaszczyzny xy. Charakterystyczna cecha tego modu
jest jego periodyczna* zalezno$¢ od zmiennej z — Rys. 4-2 b). Analiza modu falowego
jest jednak skomplikowana i czg¢sto jako jego przyblizenie rozwaza si¢ mod jednorodny
(ang. coherent mode)’ — Rys. 4-2 a). W opisie stosuje si¢ nastgpujace normalizowanie

upraszczajace analiz¢: pole zewngtrze jest normalizowane czynnikiem YauoMs,

natomiast promien drutu — czynnikiem 274 . Po zastosowaniu tych podstawien

* Gtéwna réznica pomigdzy pracami Frei oraz Aharoniego dotyczy wiasnie ksztattu trybu falowego.
Aharoni zwraca uwagg, ze ksztalt sinusoidalny jest tylko przyblizeniem doktadnego rozwiazania. Jednak
te réznice nie wplywaja znaczaco na obliczong koercjeg, sa one rzedu 1%.

T Zrezygnowatem z dostownego thumaczenia angielskiej nazwy tego modu jako mod sp6jny (koherentny).
Uwazam, ze okre$lenie ,jednorodny” lepiej oddaje jego istotg, a mianowicie brak przestrzennej

zmienno$ci namagnesowania, M(r) = const.
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zaréwno znormalizowany promien, R, jak i pole nukleacji, H,, staja si¢ wielko$ciami
bezwymiarowymi. Pole nukleacji obliczone dla kazdego z wymienionych trybow jest

pokazane na Rys. 4-3.

n

H

Mod R
falowy "
o1 b | wirowy " .
- — - jednorodny .

Znormalizowane pole nukleacji

0.5 1 5

Znormalizowany promien drutu R

Rys. 4-3 Pole nukleacji (réwnowazne koercji), H,, dla nieskonczonego ferromagnetycznego drutu w
funkcji jego promienia, R. Obie wielkosci, R i H,, sa bezwymiarowe. Poszczegdlne krzywe odpowiadaja

r6znym modom nukleacji. Wyniki teorii przedstawionej w pracach [83, 84].

Dla modu jednorodnego pole nukleacji nie zalezy od promienia: H_ (R) =1, natomiast
dla modu wirowego zalezno$¢ jest odwrotnie kwadratowa: H_ (R) e R™>. Dla modu
falowego funkcja H (R) jest skomplikowana, w kazdym razie dla matych promieni
pole nukleacji dazy do jednosci: EL% H_(R)=1. Powyzszy rysunek nalezy rozumie¢ w
nastepujacy sposob: dla duzych promieni (R = 1.1), pole nukleacji dla modu wirowego

jest najmniejsze. Oznacza to, ze przelaczanie bedzie zachodzi¢ wiasnie w tym trybie

(patrz [50], rozdz. 9.1). Z kolei, dla mniejszych promieni (R < 1.1), pole nukleacji modu
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falowego jest najmniejsze i taki wtasnie bedzie preferowany profil namagnesowania w
momencie nukleacji. Na Rys. 4-3 zaznaczytem tez wynik dla modu jednorodnego. Jak
wida¢ jego pole nukleacji jest zawsze wigksze od H, dla modu falowego. Okres

periodycznosci modu falowego, znormalizowany tak samo jak promien, jest pokazany

na Rys. 4-4.
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Znormalizowany promien drutu R

Rys. 4-4 Okres rozktadu namagnesowania (wzdtuz osi drutu) dla modu falowego. Wartosci okresu sa

znormalizowane w taki sam sposéb, jak i promienia R.

Wida¢ szybki wzrost tego okresu dla coraz mniejszych promieni drutu, co wraz ze
stosunkowo duzymi wartociami tego okresu uzasadnia traktowanie modu

jednorodnego jako przyblizenie modu periodycznego.
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4.1.2 Modelowanie

Poprawne modelowanie nieskonczonego drutu wymagato uwzglednienia szeregu

czynnikéw, opisanych ponizej.

Nieskonczony charakter badanej struktury uwzglednitem poprzez narzucenie
periodycznych warunkéw brzegowych wzdtuz drutu (wzdtuz osi z).
Korzystatem z wlasnego modutu opisanego w dodatku 6.2.

Brak zalezno$ci rozktadu namagnesowania dla modu jednorodnego i wirowego
od zmiennej z wskazuje na mozliwos$¢ stosowania dtugosci modelowania réwne;j
rozmiarowi jednej komarki dyskretyzacji. Kilka testow przeprowadzonych dla
wigkszych dtugosci modelowania potwierdzito taka tezg. Z kolei przewidywana
okresowo$¢ modu falowego (Rys. 4-4) sugeruje konieczno$¢ stosowania zadane;j
dlugosci modelowania . W celu sprawdzenia tego przeprowadzitem
poréwnawcze modelowanie dla prébki dluzszej i krétszej, niz przewidziany
okres.

W modelowaniu mikromagnetycznym czgsto stosuje si¢ tzw. pole dodatkowe.
W moich analizach stosowatem pole dodatkowe w postaci odchylenia kierunku
przytozonego pola od osi z 0 ok. jeden stopien oraz jako statyczne w czasie,
zmienne w przestrzeni (od komérki do komérki) losowe pole o stalej wielkosSci
loHostsel = 1 mT. Szczegdly tego podejscia, jak i ogélnag kwestig potrzeby
stosowania pola dodatkowego opisalem w dodatku 6.1.

Przyjatem stale materiatowe bliskie wartosciom podawanym w literaturze dla
niklu: Mg = 0.49 MA/m, A = 9.604 pJ/m [85] — zatem Aex ~ 8 nm. Wartosci
materialowe i tak nie maja decydujacego znaczenia, gdyz zgodnie z teorig

modelowane pole nukleacji skaluje si¢ zgodnie z ust. 4.1.1.

* Stosowanie siatki dyskretyzacji nie pozwala na zupetie dowolny wybér dlugosci modelowania. Jezeli

np. stosujemy komérki o wielkosci (1 nm)’, to niemozliwe jest modelowanie struktury o dtugosci

10m nm—trzeba przyja¢ albo dlugo$¢ 31 nm, albo 32 nm. W praktyce réznice takie okazaty si¢ jednak

niezauwazalne.
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¢ Rozmiar komoérek dyskretyzacji nalezat do przedziatu (0.47 nm) *(5 nm)’.
Prawie wszystkie analizy (jedyny wyjatek to przypadek R = 5, oraz
modelowanie modu falowego dla R = 1 i R = 12) zostaly potwierdzone przez
ponowne modelowanie dla dwa razy ggstszej siatki. Czyli, za kazdym razem
szukatem pola H, z dwukrotnie ggstsza siatka, a jezeli w rezultacie nie
otrzymatem tej samej warto$ci pola nukleacji (w granicach btedu, patrz opis
ponizej), to proces ten byl powtarzany. Dla wigkszych promieni wptyw
chropowato$ci powierzchni okazat si¢ bardziej znaczacy i tam konieczne byto
korzystanie z mniejszych komorek.

®  Warto$¢ pola H, wyznaczalem w sposéb opisany w nastgpnym punkcie bazujac
na poléwce petli histerezy (patrz Rys. 4-5). Seria testow wykonana na catej petli
histerezy data identyczne wyniki, co dla potéwek. Procedure rozpoczynatem od
przytozenia pola poHex = +1000 mT, potem pole to byto powoli zmniejszane. W
momencie rozpoczegcia calego procesu, poczatkowe namagnesowanie probki
byto losowe .

¢ W modelowaniu zmuszony bytem korzysta¢ ze skokowych zmian przytozonego
pola i dla kazdej z kolejnych wartosci bada¢ warto$§¢ namagnesowania. W
rezultacie schemat przedstawiony na Rys. 4-1 raczej wygladat tak, jak
przedstawia Rys. 4-5 (jak juz uprzednio napisalem, modelowatem potéwki
petli). Skokowy charakter przetaczania manifestowat si¢ tym, ze dla pewnych
dwdch kolejnych wartos$ci przylozonego pola Hex (i), Hexi(i+1) namagnesowanie
mialo przeciwne znaki M(i) = -M(i+1). Koercj¢ definiowatem jako $rednia

H_ (i)+H, (i+1)

2

ext

wartos¢ tych pol: H, = . Niepewnos¢ koercji zwigzana ze

H, (i)—H,, (i+1)|
2 |

skokowa zmiana przyktadanego pola to”: §H, = I

" Jest to tzw. ,,dobra praktyka” modelowania mikromagnetycznego. Bledne jest natomiast przyjmowanie
stanu M(r) = (0,0,M) jako stanu poczatkowego, moze to wprowadzi¢ do uktadu niechciang symetrig i np.
zawyzy¢ otrzymana koercje — patrz dodatek 6.1.

" Na catkowita niepewnos¢ modelowanej koercji sktada si¢ opisana tu niepewnos¢ wynikajaca ze
skokowej zmiany H., i niepewno$¢ wynikajaca z chropowatej powierzchni. Tego drugiego btedu nie
potrafig oszacowa¢, mogg go tylko minimalizowa¢ wybierajac coraz mniejsze rozmiary komoérek.
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Rys. 4-5 Przykladowy fragment petli histerezy nieskonczonego drutu (bez anizotropii
magnetokrystalicznej). Wstawka przedstawia powigkszony obszar dla pdl bliskich H,,.
Periodyczne warunki brzegowe sa wzdtuz drutu, dtugo$¢ modelowania: 0.625 nm, stale materialowe:

M, =0.49 MA/m, A =9.604 pJ/m, rozmiar komoérki: (0.625 nm)3, promien drutu: 80 nm.

® W rozdziale drugim wspomnialem o dwéch zasadniczych metodach
poszukiwania rozwigzan przy problemach statycznych (ust. 2.2): szukanie
minimum energii i rozwiazywanie réwnania dynamicznego (2.13). Kilka testow
potwierdzito, ze w przypadku prezentowanych tu analiz, obie metody daja te
same rezultaty. Poniewaz metoda szukania minimum energii zajmuje mniej
czasu, t¢ wlasnie metodg stosowalem w opisanym przypadku.

Zgodnie z przedstawionymi powyzej warunkami przeprowadzilem modelowanie
nieskonczonego ferromagnetycznego drutu. Wyniki tej analizy przedstawione sa

na Rys. 4-6.
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Rys. 4-6 Koercja nieskoniczonego ferromagnetycznego drutu — poréwnanie teorii [83, 84] z
modelowaniem wykorzystujacym periodyczne warunki brzegowe wzdtuz drutu. Punkty niebieskie
odpowiadaja dtugos$ci modelowania réwnej wielkosci jednej komérki. Jest to poprawne tylko dla modu
jednorodnego i wirowego. Punkt czerwony odpowiada diugo$ci modelowania zgodnej z okresem modu

falowego. Dla R = %2 modelowanie modu jednorodnego i falowego dato w wyniku te sama koercje.

Na rysunku tym niebieskimi punktami oznaczone sa wyniki otrzymane dla dtugosci
modelowania réwnej rozmiarowi jednej komorki. Jest to poprawne dla modu
jednorodnego i falowego — bo mody te nie zaleza od zmiennej z. I rzeczywiscie,
niebieskie punkty uktadaja si¢ zgodnie z teorig dla tych modéw. Najwigksze odstgpstwo

dotyczy przypadku R = 5, ale tutaj modelowane warto$ci nie zostaty potwierdzone przez
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analiz¢ dla dwa razy mniejszych komdrek. Okazato si¢ bowiem, ze dla coraz wigkszych
promieni drutu, rola gladkosci powierzchni jest coraz wigksza i trzeba stosowac coraz
mniejsze komodrki. Zjawisko takie mozna wytlumaczy¢ nastepujaco. Najwigksze
odchylenia namagnesowania od kierunku #*z dla modu wirowego wystepuja przy
powierzchni drutu (Rys. 4-2c), natomiast namagnesowanie w S$rodku drutu jest
najmniej odchylone. W tym sensie powierzchnia drutu jest miejscem gdzie zachodzi
nukleacja, cho¢ niektérzy termin ,,nukleacja” rozumieja jako zjawisko lokalne ([S0],
str. 184). Dalej, skoro dla rosnacego promienia drutu nukleacja nastgpuje ,,szybciej” —
dla mniejszych przytozonych pdl, to mozna to okresli¢ jako rosnaca rolg powierzchni w
nukleacji. A zatem, dla coraz wigkszych promieni drutu rola gtadkos$ci powierzchni
moze mie¢ coraz wigksze znaczenie.

Odrebna analize przeprowadzitem dla modu falowego. Tutaj, aby by¢ w zgodzie z
teoria, rozmiar modelowanej struktury musiat by¢ zgodny z przewidywanym okresem
(ust. 4.1.1, Rys. 4-4). Tak przeprowadzona analiza daje w efekcie koercje¢ zgodna z
przewidywaniami teorii dla modu falowego — patrz czerwony punkt na Rys. 4-6.
Przeprowadzitem dalsze testy i zatozytem, ze dlugos¢ modelowania jest trochg¢ wigksza
lub troche mniejsza od teoretycznie przewidzianego okresu. W rezultacie otrzymalem
wigksze wartosci koercji w poréwnaniu z teoria modu falowego. Nic dziwnego: teoria
przeciez przewiduje, ze profil o ksztalcie sinusoidalnym i danym okresie (Rys. 4-4) ma
najnizsze mozliwe pole nukleacji (dla danego promienia). Przedstawione rozumowanie
jest analogia do podobnych rozwazan zaprezentowanych w pracy Ferre ([86], Rys. 2).
W przeciwienstwie jednak do Ferre, przedstawione przeze mnie wyniki sa duzo bardziej

zgodne z teorig analityczna.
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4.2 Nieskonczona rurka o przekroju kotowym

Teoria dla nieskonczonej rurki, cho¢ znana juz od parunastu lat, dopiero niedawno
zyskata na popularnosci. Stato si¢ tak dzigki opublikowanym pracom opisujacym

sukcesy w hodowaniu i badaniu wlasciwosci ferromagnetycznych nanorurek.

4.2.1 Teoria Changai Lee

Teoria nukleacji dla pola przylozonego wzdluz ferromagnetycznej rurki (bez anizotropii
magnetokrystalicznej) zostalta wywiedziona z teorii dla drutu przedstawionej w
ust. 4.1.1. Pierwsza praca na ten temat zawierata tylko opis modu jednorodnego i
wirowego [87]. Nastepna uwzgledniata tez mod falowy [88]. Analiza ta data wyniki
podobne do teorii nieskonczonego drutu: profil modéw jest taki sam (Rys. 4-2), a
zalezno$¢ pola nukleacji (rownowaznego koercji, bo petle histerezy sa i tym razem
prostokatne) od promienia ponownie wskazuje na dominujaca rol¢ modu wirowego dla
wigkszych promieni rurki, a modu falowego dla mniejszych promieni rurki. Ponownie,
koercja, H,, jest normalizowana czynnikiem Y2uoM;, a promien (zewngtrzny!) rurki, R,

czynnikiem 274, . W rezultacie oba te parametry sa bezwymiarowe. Tym razem

istnieje konieczno$¢ uwzglednienia jeszcze trzeciego parametru: ¢ jest stosunkiem
promienia wewngtrznego, Riy, 1 zewngtrznego rurki, @ = Riy/R. Zatem, ¢ = 0 odpowiada
litemu drutowi, a sytuacja ¢ —1 opisuje rurke¢ o infinitezymalnie cienkiej $ciance.
Przewidywania teorii Changa i Lee koercji dla r6znych modéw i pigciu wybranych

wartoéci @ przedstawione sa na’ Rys. 4-7.

* Teoria Changa i Lee jest zgodna z teoria Frei i Aharoniego jezeli przejdziemy z ¢ do zera.
Przedstawione jednak wzory wymagaja aby ¢ # 0. Koercja dla przyjgtej wartosci ¢ = 0.001 nie rézni sig

zauwazalnie w skali Rys. 4-7 od zalezno$ci dla drutu przedstawionych na Rys. 4-3.

91



mod jednorodny

..H
n
[E—
T 17

Znormalizowane pole nukleacji

mod falowy
i - - -¢=0.999
[ $=0.5
i $=10.001

0.1 mod wirowy
. $=0.999
[ —$=0.75
- $=0.5
i | — =025
0.2 0.4 1 3 ¢=0.001

Znormalizowany promien rurki R

Rys. 4-7 Pole nukleacji (réwnowazne koercji), H,, dla nieskonczonej ferromagnetycznej rurki w funkcji
jej zewngtrznego promienia, R. Obie wielkoSci, R i H,, sa bezwymiarowe. Ukazane sg zaleznosci dla
r6znych modéw nukleacji i dla ré6znego parametru ¢ opisujacego stosunek promienia wewngtrznego i
zewngtrznego rurki, ¢ = R;,/R. Dla modu jednorodnego H,(R) = 1 niezaleznie od przyjgtego parametru ¢.

Wiyniki teorii przedstawionej w pracach [87, 88].

Z przedstawionego rysunku wynika, ze dla rurek cienkosciennych koercj¢ modu

falowego mozna przybliza¢ koercja modu jednorodnego.

4.2.2 Modelowanie

Szczegély modelowania mikromagnetycznego nieskonczonych ferromagnetycznych
rurek z uzyciem periodycznych warunkéw brzegowych byly takie same, jak w
przypadku analizy drutéw (ust. 4.1.2). Komoérki byty zawsze mniejsze niz (3 nm)”.

Gtéwne réznice dotyczyty braku mozliwosci modelowania modu falowego. Wynikato
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to z ograniczen numerycznych: w tym wypadku konieczne bylo stosowanie matych
komoérek zar6wno dla duzych, jak i dla matych promieni. Zapewne to bylo konieczne,
by odpowiednio wiernie opisa¢ $cianke rurki, co jest mozliwe dopiero gdy $cianka ta
ma grubos¢ co najmniej dwéch komorek. Tak, jak i poprzednio ograniczenia
numeryczne byly zwiazane z duza iloscia komoérek i wynikajacym stad duzym
obciazeniem procesora. Z teorii wynika, ze dla ¢ > ¥2 koercja dla modu jednorodnego
prawie si¢ nie r6zni od wyniku dla modu falowego — do czego powrdce za chwilg.
Ograniczenia numeryczne implikowaly tez trudno$ci z potwierdzaniem wynikéw
poprzez korzystanie z dwa razy gestszej siatki dyskretyzacji. Nie wszystkie punkty,
przedstawione na ponizszych wykresach przeszty taki test. Dla wyr6znienia,
przedstawiam je w inny sposéb — ich wngtrze jest szare. Wyniki modelowania w
szerokim zakresie promieni dla trzech wybranych warto$ci ¢ przedstawione sa na Rys.

4-8.
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Rys. 4-8 Koercja nieskonczonej ferromagnetycznej rurki — poréwnanie teorii (mod wirowy i falowy) [87,
88] z modelowaniem wykorzystujacym periodyczne warunki brzegowe wzdhuz rurki. R6zne kolory
przedstawiajq teori¢ i modelowanie dla trzech wybranych wartosci parametru ¢ opisujacego grubo$é
Scianki. Punkty wypetnione szarym kolorem odpowiadaja analizie bez potwierdzenia podwdjna siatka

dyskretyzacji. Linia kropkowana: wyniki teorii dla modu jednorodnego. Rysunek z pracy [89].

Na powyzszym rysunku przedstawitem wyniki teorii dla modu wirowego i falowego
jedna gruba kreska. Wyniki modelowania sa zasadniczo zgodne z przewidywaniami
teorii, z dwoma wyjatkami oméwionymi ponizej.

e ¢=0.125,R=1.
Nalezy podkresli¢, ze dlugos¢ modelowania odpowiadata jednej komorce, co nie
jest poprawne dla modelowania modu falowego. Taki spos6b modelowania
raczej odpowiada modowi jednorodnemu — rzeczywiscie otrzymany wynik jest

bliski przewidywania wtasnie dla tego modu.
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e ¢=05,R=0.7;¢=0.875 R=0.3.0.5.
W przeciwienstwie do opisanego powyzej przypadku, wyniki modelowania w
tym obszarze nie sa zgodne z przewidywaniami teorii dla modu jednorodnego.
Aby zbada¢ dokladniej to zjawisko przedstawiam na odrgbnym rysunku wyniki
modelowania dla rurek o cienszych $ciankach koncentrujac si¢ na obszarze

matych promieni, patrz Rys. 4-9.
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Rys. 4-9 Koercja nieskoniczonej ferromagnetycznej rurki — poréwnanie teorii z modelowaniem. Rysunek
analogiczny do Rys. 4-8, tym razem modelowanie jest skoncentrowane na mniejszych promieniach i na

rurkach o ciefiszych §ciankach. Rysunek z pracy [89].

Z rysunku tego, pomimo, ze wiele zaprezentowanych punktow nie zostalo
potwierdzonych przez podwojenie gestosci siatki, wida¢ wyrazna niezgodno$¢
modelowania z teoria w okolicy przejscia mod falowy/jednorodny < mod wirowy.
Niestety, jeden ze wspotautoréw teorii, prof. Chang, nie jest w stanie wyjasni¢ tych
niezgodnos$ci [90]. By¢ moze wyjasnienia nalezatoby szuka¢ w ptynnym przejsciu od
modu falowego do modu wirowego, jak to opisat Frei [83]. Co prawda, mozliwo$¢ taka
wykluczyt dla drutéw Aharoni [84], ale moze dla rurek jest to mozliwe (zwlaszcza, gdy

ich $cianki sa cienkie)?
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4.3 Nieskonczona belka o przekroju prostokatnym

Ustep niniejszy bedzie si¢ trochg r6zni¢ od dwdéch poprzednich. Tak, jak i dotychczas,
wyniki modelowania zostang poréwnane z teorig. Tym razem jednak, po pierwsze
poréwnanie bgdzie dotyczy¢ bezposrednio tensora odmagnesowania, a po drugie w
efekcie nie tylko bede wnioskowa¢ o zgodnos$ci modelowania z teoria, ale i o
odchyleniu wartosci modelowanych od teoretycznych. Dzigki temu, mozliwe bedzie
sprawdzenie procedury kontroli btedéw opisanej w rozdziale trzecim (ust. 3.5).

Przypadek belki o przekroju prostokatnym jest szczegdlnie ciekawy, gdy w
modelowaniu korzysta si¢ z prostopadtosciennych komdrek dyskretyzacji — tak, jak to
jest w przypadku programu OOMMEF. Dzigki prostopadiosciennym komérkom mozna
wiernie opisa¢ ksztalt modelowanej prostopadiosciennej prébki — unikajac btedow
zwiazanych z chropowatoscia powierzchni powstala w procesie dyskretyzacji

przestrzeni (ust. 2.2).

4.3.1 Teoria

Z wust.2.3 wiemy, ze w ogélnym przypadku tensor odmagnesowania dla
prostopadtosciennej belki o przekroju prostokatnym jest funkcja polozenia. Wartos¢
tensora usredniona po objetosci probki, (N = (N)y ma jednak wiele interesujacych
wlasnosci, np. mozna dzigki niej obliczy¢ energi¢ jednorodnie namagnesowanego ciata
(ust. 2.3). Wzory na (N™°Y) sq zaprezentowane np. w pracy Newella [63], a dla
przypadku nieskonczonej belki réwnoleglej do osi z, wstawitem w tych wzorach
konkretne wartosci wymiaréw poprzecznych belki (tak naprawde wazny jest tylko
stosunek tych wymiarow) i przeszedtem do granicy z wymiarem wzdtuz osi z'. Element

diagonalny nieskonczonej belki (N™°Y),, jest réwny zeru tak samo, jak w wypadku

" Operacjg t¢ wykonatem z uzyciem programu Mathematica dbajac o wysoka precyzjg wynikow.
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nieskonczonego drutu. Elementy pozadiagonalne sa réwne zeru na mocy symetrii, gdy
Sciany belki sa prostopadte do osi x i y. Poniewaz Tr((N"™°¥)) = 1 [63], wynika z tego,

ze trzeba policzyé tylko, powiedzmy (N"°V),,.

4.3.2 Modelowanie

Zakladajac stan namagnesowania belki jako jednorodny i réwny M = (M,,0,0), M =
(0,M,,0), M = (0,0,M;) bytem w stanie dla kazdego z tych przypadkéw wymodelowac

pole odmagnesowania, Hy. Usredniony, modelowany tensor odmagnesowania, (NSimul),
otrzymatem z zaleznosci <Hd )V = —<NS““‘”>M, gdzie (Hg)v oznacza $rednig pola Hy

dla wszystkich komérek probki.

Aby zbada¢ ewentualny wptyw ksztattu modelowanej prébki (dokladniej: stosunku
wymiaréw jej bokéw) na otrzymane wyniki, rozwazatem struktury o wymiarach
(wyrazonych liczba komoérek nyXnyxn,): 2x2x2048, 4x4x512, 16x16x32, 64x64x2,
64x64x1, 2x512x8, 2x256x256, 1x128x64, 2x64x64, 2x16x256, 8x16x64.
Elementy obliczonego tensora (N"™"),,4 okazaly sig by¢ bardzo bliskie odpowiadajacym
im wartoéciom teoretycznym (N"°Y),;. NaRys. 4-10 przedstawione sa réznice
pomiedzy tymi wartosciami, ONgg= KN™Y),5— (N"™,4 w funkcji parametru

,-akceptowalnego btedu” (ust. 3.5) dla czterech wybranych struktur.
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Rys. 4-10 Réznice migdzy modelowanymi a teoretycznymi warto$ciami usrednionych po objgtosci
elementéw tensora odmagnesowania dla nieskonczonej belki o przekroju prostokatnym. Dolna 0§
pozioma: akceptowalny poziom btedu, patrz ust. 3.5. Gdérna o$ pozioma: numer obrazu, powyzej ktérego
stosowana jest metoda N (patrz ust. 3.4.2). Wyniki dla réznych rozmiaréw modelowanego obszaru
(podanych w komdérkach). Na wykresie a) bledy 6Ny, i 6Ny, maleja monotonicznie do wartosci ok. 10°%
dlag~ 107" Wykres c) zawiera dodatkowo analiz¢ obcigcia zasiggu oddziatywania dipolowego. Brak

pewnych punktéw oznacza btad doktadnie réwny zeru.
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Na rysunku pokazane sa wyniki dla czterech struktur o réznych stosunkach wymiaréw i
o roznych liczbach komdrek. Rys. 4-10a) opisuje probke z mata dlugoscia
modelowania — podobna, jaka byta wykorzystywana w ust. 4.2 1 4.1 (z wyjatkiem modu
falowego). Z kolei Rys. b) opisuje probke z duza diugoscia modelowania — takie
struktury moga by¢ uzywane do badania zjawisk o duzym okresie periodycznosci, jak
np. analiza modu falowego w ust. 4.1. Rys. d) opisuje probke w ksztalcie taSmy — taka
konfiguracja moze by¢ przydatna do badania okresowych struktur planarnych, jak np.
przedstawiona dalej analiza oddzialujacych tréjkatow. Rys. ¢) przedstawia przypadek,
gdzie zaobserwowatem najwicksze btedy wraz z dodatkowymi punktami, ktére oméwie
poznie;j.

Tensor odmagnesowania jest symetryczny, w zgodzie z tym bledy pozadiagonalne 0N 5
i ONp, miaty podobne wartoséci, wigc dla przejrzystosci na prezentowanych rysunkach
pokazanych jest tylko sze$¢ elementéw tensora ON. Brak niektérych punktéw na
wykresach jest spowodowany ich zerowa warto$cia (z wyjatkiem ONy, 1 0Ny, na
wykresie a). Dla niektérych struktur w catlym zakresie badanego parametru & pewne
bledy byly doktadnie réwne zeru, stad na przyktad brak punktéw 0Ny, na wykresie d).
Na gornej osi wykreséw jest przedstawiony numer obrazu, powyzej ktdrego stosowana
jest metoda N°™, g, czyli mniej wiecej potowa liczby dyskretnych elementéw z Rys.

3-6 (patrz ust. 3.4.2).

Przedstawione na Rys. 4-10 wykresy, cho¢ réznia si¢ migdzy soba szczegbétami, maja

kilka cech wspdlnych:
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e Zgodnie z przewidywaniami (ust. 3.5), btedy maleja dla malejacego parametru .
Bledy stabilizuja si¢ dla e ~ 1072..107'"°. Cho¢ w ust. 3.5 byta mowa o
mozliwosci nasycania si¢ blgdéw w okolicy € ~ 107", to taka sytuacje mozna
wyttumaczy¢ obecnoscia innych bledéw, np. zwiazanych z metodami N°*™ i
NP albo z zaokragleniami numerycznymi dla duzej liczby sumowanych
sktadnikow.

e Zalezno$¢ btedow od parametru ¢ jest jednakowa dla struktur o ré6znych
ksztattach. Nie mozna tego jednak powiedzie¢ o parametrze g. Dlatego opieranie
algorytméw PBC o liczbg uwzglednianych obrazéw (co jest analogia do
parametru g) jest niewlasciwe. Duzo lepsze jest stosowanie wprowadzonego w
ust. 3.5 parametru &.

® Biledy 0N,y nie zaleza od parametru &.

¢ Bledy elementéw diagonalnych sa znaczaco wigksze od btedéw elementow
pozadiagonalnych. Bledy 0N, sa bliskie blgdom 6Ny i ONyy, cho¢ przeciez
elementy tensora (N heoryy i (N heory)yy sa niezerowe, a (N™),, = 0.

Jak wspomniano w rozdziale drugim (ust.2.4.3) popularne obecne implementacje
periodycznych warunkéw brzegowych bazuja na uwzglednieniu okreslonej, skonczonej
liczby obrazéw 1 pominigciu pozostatych. Abstrahujac od niewlasciwego wyboru
kryterium obcigcia zasiggu oddzialywania dipolowego (parametr ¢ jest lepszym
kryterium), sam fakt obcigcia tego zasiggu moze budzi¢ zaniepokojenie. W tym celu
na Rys. 4-10 c) przedstawitem rezultaty modelowania, gdzie zgodnie z parametrem g
dokonatem obcigcia zasiggu oddzialywania (czarne punkty puste w srodku), czyli
punkty te nie uwzgledniaja sktadnika N w sumie (3.11). Patrzac na najwieksze
zaobserwowane bledy, ONyx, ONyy 1 ON,,, widzimy ze dla malych wartosci & obcigcie
zasiegu oddziatywania skutkuje dziesigciokrotnie wigksza wartoscia btedu. Dla
doktadniejszych obliczen (dla mniejszego ¢), ten efekt jest nawet silniejszy prowadzac
do tysiac razy wigkszych bledéw w przypadku ¢ ~ 1077,

Podsumowujac, analiza nieskonczonej belki pozwolila na wyciagnigcie waznych
wnioskow. Po pierwsze, zgodnie z oczekiwaniami, parametr ¢ pozwala na kontrolg

btedéw elementéw tensora odmagnesowania. Po drugie, parametr g jest duzo gorszym
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parametrem kontroli btedéw. W dodatku ucigcie zasiggu oddziatywania dipolowego
poprzez nieuwzglednianie obrazéw o indeksie wigkszym niz g prowadzi do znaczacego
wzrostu btedéw. Przypominam, ze wigkszo$¢ stosowanych obecnie implementacji PBC
wlasnie opiera si¢ na parametrze g (czgsto z géry zadanym) i na takim obcigciu. Na
koniec, wazna jest informacja, ze najwigksze doktadnosci mozna otrzymac¢ dla ¢ ~
107"2, stosowanie mniejszych wartosci tego parametru nie wptywa na dalszg poprawe

wynikéw.

4.4 Petla histerezy nanorurek kobaltowych

4.4.1 Dane doswiadczalne

Ostatnio poczyniono znaczne postepy w hodowaniu nanostruktur przy uzyciu matryc
porowatych. Jest to w miarg tania technologia, dzigki ktérej w jednym procesie mozna
wytworzy¢ duza liczbg kwazijednowymiarowych nanoobiektéw. O ile wiasciwosci
magnetyczne litych nanodrutéw sa lepiej poznane (patrz np. praca przegladowa
Sellmyera [6]), o tyle badania pustych w $rodku ferromagnetycznych nanorurek, lub
nanokabli (nanorurek wypelnionych innym materiatem) nie sa jeszcze tak
zaawansowane. Istnieje w literaturze co prawda kilka prac doswiadczalnych odno$nie
tego tematu [14-22], niewiele jest jednak prac prébujacych wyjasni¢ obserwowane
efekty. Dla przyktadu, chociaz obserwowana w doswiadczeniu petla histerezy
nanorurek kobaltowych jest wyraznie gladka, Nielsch stosuje teori¢ Changa i Lee dla
nieskonczonej ferromagnetycznej rurki [19], ktéra wszak przewiduje prostokatna petle
histerezy (ust.4.2.1). Z kolei modelowanie przedstawione w pracy Lee jest
ukierunkowane raczej na krétkie nanorurki, o stosunku dtugo$¢:srednica 3:1 [36].

W  rozdziale niniejszym  zostana  przedstawione  wyniki = modelowania

mikromagnetycznego dla doswiadczenia Crowleya [17], gdzie zmierzono petle
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histerezy dla nanorurek kobaltowych o $rednicy 50 nm i dlugo$ci dochodzacej do
90 um. Badania rentgenowskie wskazuja na warstwowe ulozenie plaszczyzn
krystalicznych kobaltu Co-fcc réwnolegle do $cianek poréw matrycy zrobionej z tlenku
aluminium (AAO, ang. anodized aluminium oxide). Nanorurki maja intencjonalna
grubo$¢ 3 nm, cho¢ nalezy si¢ liczy¢ z ich czg§ciowym utlenieniem (ze wzgledu na
obecno$¢ powietrza i kontakt rurki z matryca). Przedstawiona w pracy Crowleya

histereza matrycy skladajacej si¢ z ~10° nanorurek ukazana jestna Rys. 4-11.

210*
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-110° )QP‘OJ‘ UD —— T=1.8K
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Rys. 4-11 Petla histerezy dla matrycy nanorurek kobaltowych. Nanorurki maja $rednice 50 nm, dtugosé
do 90 pm, intencjonalng grubos¢ Scianki 3 nm. Pole jest przytozone réwnolegle do nanorurek. Liczba
nanorurek w matrycy to kilka milionéw. Wstawka: zdjgcie z mikroskopu transmisyjnego
przedstawiajacego fragment podobnej nanorurki, o grubosci $cianki okoto 5 nm. Rysunki z

pracy Crowleya.

([17] — Reproduced by permission of The Royal Society of Chemistry.)
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4.4.2 Modelowanie

Znanym problemem przy badaniu matryc zawierajacych wiele jednakowych
nanoelementéw jest pytanie, czy modelujac taki uktad mozna analizowac pojedynczy
nanoelement, czy tez trzeba uwzglednia¢ dlugozasiggowe oddzialywanie pomigdzy
wieloma takimi elementami. Dla nanodrutéw to oddzialtywanie powinno mie¢ wigksze
znaczenie i sa juz prace modelujace oddziatywanie malej grupy nanodrutéw [31]. Dla
nanorurek Nielsch sugeruje pomijalne znaczenie oddzialywania pomigdzy
poszczegbdlnymi rurkami [19], gdyz w poréwnaniu z nanodrutami maja one stosunkowo
maly moment magnetyczny. Kontynuujac to zalozenie petle zmierzong w
doswiadczeniu Crowleya modelowatem analizujac pojedyncza, izolowana nanorurke.
Aby uwzgledni¢ podtuzny ksztalt nanorurki zastosowatem periodyczne warunki
brzegowe wzdluz jej osi. Takie zatozenie jest rOwnoznaczne z zaniedbaniem istnienia
koncoéw rurki, ktére moge graé istotng rolg w procesie nukleacji [36]. W realnym jednak
przypadku, kazda struktura ferromagnetyczna zawiera szereg defektow, ktdre silnie
wplywaja na ruch domen — zar6wno przez ich kotwiczenie (ang. pinning) jak i ich
wywotywanie, nukleacj¢. Dla dlugiej nanorurki mozemy si¢ zatem spodziewaé
nukleacji nie tylko na koncach, ale i w $rodku jej struktury. Taka sytuacje przyblizam
poprzez opis stosujacy periodyczne warunki brzegowe. Dostgpne komputery PC nie
pozwalaja jednak na modelowanie dlugich nanorurek — takich, jak w pracy Crowleya —
przy uwzglednieniu istnienia defektéw. Do tego celu trzeba by uzywaé¢ duzego okresu
periodycznosci (dlugos$ci modelowania), wigkszego od spodziewanego rozmiaru domen
— co najmniej 1 um. Rezultatem matego okresu PBC i braku uwzglednienia defektow
bedzie jednorodny rozklad namagnesowania w moim modelu (brak zaleznosci od
zmiennej z).

Obserwowany w doswiadczeniu sygnal ma silny sktadnik paramagnetyczny (Rys.
4-11), po jego odjeciu wida¢ jednak wyraznie ferromagnetyczng reakcjg¢ probki —
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patrz Rys. 4-12 (punkty). Ksztalt petli histerezy, m. in. mata koercja, nie moze byc¢
wytlumaczony ani ksztattem nanorurki ani anizotropia magnetokrystaliczna. Wrecz
przeciwnie, wysokie warto$ci stosunku dlugos¢:$rednica (siggajace 1000) powinny
skutkowac¢ istnieniem zauwazalnej anizotropii ksztaltu o tatwej osi réwnolegtej do osi
rurki. Z drugiej strony, kobalt o strukturze krystalicznej fcc ma stosunkowo matg
warto$¢ statej anizotropii (—0.055 MJI/m’ [91, 92)). Aby wyjasni¢ wyniki doswiadczalne
mozna sugerowa¢ istnienie dodatkowej silnej” anizotropii, dla ktérej o$ rurki jest osia
trudna. Dla odréznienia, anizotropig¢ t¢ bedg okreslat jako ,,prostopadla”. Taka
dodatkowa anizotropia moze by¢ np. wywotlana efektami megnetoelastycznymi —
podobne postgpowanie jest przedstawione w pracy Silva [93]. Innym mozliwym
zrodtem anizotropii prostopadiej méglby by¢ efekt typu exchange bias majacy swe
zrodto w oddzialywaniach na migdzypowierzchni Co/CoO [94]. Wprowadzenie
anizotropii prostopadtej umozliwia wytlumaczenie matej obserwowanej koercji, ale nie
pozwala jeszcze wyjasni¢, dlaczego petla histerezy jest gtadka. Ten drugi fakt mozna
interpretowac jako przejaw réznorodnosci obserwowanych nanorurek. Moga si¢ one
r6zni¢ pomigdzy soba dlugos$cig, srednicg, chropowatos$cia, gruboscia warstwy tlenku
kobaltu, efektywna gruboscia $Scianki nanorurki, itd. Aby to uwzgledni¢ zatozytem, ze
mamy do czynienia z przedzialem rdéznych stalych anizotropii prostopadiej, K.
Przyktadowe petle histerezy dla wybranych wartosci K sg przedstawione na Rys. 4-13.
Z rysunku tego wida¢, ze dla matych wartosci IK| petle histerezy sa prostokatne a
koercja jest duza. Im wigksze wartosci IKI, tym koercja jest mniejsza, az wreszcie dla

IKl = 1 MJ/m’ petle histerezy maja skosny charakter (z zerowa koercja).

" Silnej, w poréwnaniu z anizotropia magnetokrystaliczng Co-fcc.
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Rys. 4-12 Czerwone punkty: histereza matrycy nanorurek kobaltowych z pracy Crowleya [17] dla
pomiaréw w wysokiej temperaturze. Linia: wyniki modelowania zaktadajacego istnienie dodatkowe;j
anizotropii o osi trudnej réwnolegtej do osi nanorurki. Aby odda¢ gladki ksztalt petli histerezy przyjalem
rozktad warto$ci statych anizotropii, K, pokazany na lewej wstawce (strzatka pokazuje warto$¢
anizotropii magnetokrystalicznej Co-fcc [91, 92]). Podobna procedurg zastosowatem opisujac wyniki

pomiaréw w niskiej temperaturze — prawa wstawka. Szczeg6ty modelowania sa opisane w tekscie.

Rysunek z pracy [95].
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Rys. 4-13 Modelowanie petli histerezy dla pojedynczej nanorurki i kilku wybranych warto$ci anizotropii

,prostopadtej”, IKl x0.1 MJ/m’. Modelowanie dla takich samych parametréw, jak na Rys. 4-12. Rysunek
z pracy [95].
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Szczegéty modelowania wygodnie jest poda¢ w punktach:

¢ Periodyczne warunki brzegowye w jednym wymiarze byly narzucone wzdtuz
nanorurki (wzdtuz osi z).

¢ Przyjgto stale materiatlowe: A = 20 pJ/m, M; = 1.4 MA/m [91, 92, 96].
Srednica nanorurki: 51 nm, grubos¢ jej §cianki: 3 nm, rozmiar komérki:

(1.5 nm)°.

Przeprowadzitem rowniez analizg dla trochg innych statych materialowych,
sprawdzilem tez co si¢ stanie rozwazajac rurke o cienszej Sciance (warstwa
kobaltu moze by¢ utleniona), stosujac jednoczesnie ggstsza siatke dyskretyzacji.
Zmiany te nie wptynely w znaczacy sposob na wyniki koncowe przedstawione
w tabelce ponizej [95].

® Anizotropia magnetokrystaliczna Co-fcc zostata zaniedbana.

¢ Dtlugos¢ modelowania: 1.5 nm. Testy przeprowadzone dla wigkszych dlugosci
daty identyczne wyniki.

e Uzyto pole dodatkowe (patrz ust. 6.1), zmienne losowo w przestrzeni, stale w
czasie o wielko$ci |uoHogrserd = 1 mT.

e Petle histerezy dla pojedynczej nanorurki (Rys. 4-13) byly modelowane dla
przytozonego pola wzdtuz rurki w zakresie od —800 mT do +800 mT (czyli, tak
jak w do$wiadczeniu Crowleya [17]).

® Podobnie, jak w opisanych dotychczas analizach mikromagnetycznych,
rozwiazania numeryczne uzyskatem w procesie szukania minimum energii.

¢ Przyjatem logarytmicznie normalny rozktad dyskretnych statych anizotropii
prostopadlej*, IK], ktéry wyraza si¢ wzorem (Kj jest mediang, a

bezwymiarowym parametrem szerokosci rozkladu):

4.1
= (4.1)

1 [_1n2(|1<|/|1<0|)}
Xp .

" Rozwazalem tez inne rozktady: normalny i réwnomierny (na odcinku). Kazdy z nich prowadzit do
gorszego opisu danych doswiadczalnych niz rozktad logarytmicznie normalny. Specyfika modelowania

wymagata uzycia dyskretnego, a nie ciaglego rozktadu.
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e Rozktad (4.1) stuzyl mi do wyznaczenia wspoétczynnikéw wagowych przez
ktére mnozytem petle histerezy dla poszczeg6lnych wartosci K (Rys. 4-13). W
rezultacie zsumowania takich wazonych wykreséw otrzymatem petlg histerezy
dla grupy réznych nanorurek, patrz Rys. 4-12 (linia ciagta). Parametry rozktadu
Ko i 0 wyznaczytem w procesie dopasowania*.

W rezultacie opisanej powyzej procedury, dla danych do$wiadczalnych zebranych w
temperaturze pokojowej otrzymatem rozklad widoczny na lewej wstawce Rys. 4-12.
Modelowana histereza grupy nanorurek (linia ciagta) w miar¢ dobrze opisuje dane
do$wiadczalne (punkty). Wyniki analogicznej operacji przeprowadzonej dla danych
otrzymanych w niskiej temperaturze sa przedstawione na prawej wstawce Rys. 4-12. W

rezultacie procedury dopasowania rozktadu otrzymatem nastgpujace parametry:

Ko (KJ/m’) | &
Texp = 300 K ~197 0.41
Tep=18K ~-179 0.39

Otrzymane wyniki sa zgodne z przyjetym wczesniej zalozeniem o zaniedbywalnej roli
anizotropii magnetokrystalicznej kobaltu w strukturze fcc, patrz strzalka na lewej
wstawce Rys. 4-12. Zastanawia¢ moze brak znaczacej zalezno$ci powyzszych
parametréw od temperatury. Bardziej szczegétowa analiza wymagataby jednak wigcej
danych do$wiadczalnych. Na przyktad pomiary grubo$ci warstwy tlenku kobaltu sa
nieodzowne do szacowania wielkosci efektow: magnetoelastycznego i exchange bias,
natomiast pomiary rozktadu namagnesowania w nanorurkach mogtyby odpowiedzie¢ na

pytanie jakie jest rzeczywiste ulozenie domen.

‘'z powodéw technicznych, dane doswiadczalne musialem dopasowywac funkcja analityczna, ktéra z
pewnoscia petle histerezy pokazane na Rys. 4-13 nie sa (ani ich wazona suma). Dlatego petla histerezy
dla grupy nanorurek (Rys. 4-12 linia ciagla) jest pozbawiona nierézniczkowalnych skokéw widocznych
na Rys. 4-13.
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4.5 Ptaskie macierze trojkatow

Periodyczne warunki brzegowe w jednym wymiarze moga stuzy¢ nie tylko do opisu
struktur kwazijednowymiarowych. Stworzone przeze mnie moduly moga =z
powodzeniem by¢ wykorzystane w modelowaniu prébek cechujacych sig
periodycznoscia — takich, jak macierze ztozone z litograficznie nalozonych tréjkatow z
permaloju, badane przez Vavassori (Rys. 4-14). Periodyczny charakter tych prébek,
wraz z ich duza rozciagtoscia przestrzenng (jedna probka sktada si¢ z milionéw
jednakowych tréjkatow) — sa to dwa silne argumenty, by w tym wypadku korzysta¢ z
periodycznych warunkéw brzegowych. Oddziatywania pomiedzy sasiednimi tréjkatami
nie spos6b zaniedbad, gdy leza one blisko siebie (jak w przypadku przedstawionym na
Rys. b), nie mozna zatem skorzysta¢ z otwartych warunkéw brzegowych. Z drugiej
strony, rozmiary tréjkatéw sa na tyle duze, ze modelowanie pojedynczego tréjkata jest
juz  wyzwaniem. Periodyczny charakter struktur, wraz z periodyczno$cia
obserwowanego namagnesowania (co potwierdzaja obserwacje mikroskopowe)
pozwala narzuca¢ periodyczne warunki brzegowe o okresie zgodnym z periodycznoscia
probki.

Uktady przedstawione na Rys. 4-14 nadaja si¢ idealnie do obserwacji przy uzyciu
dyfrakcyjnego magnetooptycznego efektu Kerra (D-MOKE) [97]. Badane jednakowe
struktury (tu: tréjkaty réwnoboczne) sa rozmieszczone w regularnych odstgpach na
wystarczajaco duzej powierzchni, rzgdu 1 cm’, umozliwiajacej swobodne
zogniskowanie na niej $wiatla. Obserwujac intensywno$¢ kolejnych prazkow
dyfrakcyjnych mozna analizowac tzw. wspétczynnik magnetyczny (ang. magnetic form
factor), fn, z ktérego mozna wnioskowa¢ o rozkladzie namagnesowania wewnatrz
pojedynczej struktury (tréjkata). Technika taka oferuje bogatsze mozliwosci od
standardowego pomiaru reakcji magnetycznej probki, ktdry mozna poréwnaé z

obserwacja zerowego prazka dyfrakcyjnego. Intensywnos$¢ sygnatu od zerowego prazka
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jest bowiem proporcjonalna do $redniego namagnesowania wewnatrz tréjkata:

[, (0) o< j M (r)dS , gdzie catkowanie odbywa si¢ po powierzchni tréjkata. Z kolei

triangle

sygnal od prazkéw wyzszego, n-tego, r1zedu, jest proporcjonalny do

fm(n)oc-[ M (r)exp(inGr)dS , gdzie G jest wektorem sieci odwrotnej dla

iangle

macierzy tréjkatéw [97, 98].

W celu usprawnienia procesu modelowania napisatem dodatkowy modut do programu
OOMMF liczacy warto$ci wspotczynnikéw magnetycznych dla prazkéw o rzedach od
zero do dziewigé fn(0)..fn(9). W tym celu korzystalem z pracy przegladowej opisujace;j
technike D-MOKE [98]. Napisany przeze mnie modul oblicza oddzielnie czgs¢
rzeczywista i urojong wspdlczynnika magnetycznegoT. W do$wiadczeniu mierzona jest

intensywno$¢ bedaca liniowa kombinacja tych wartosci.

" Prazki dyfrakcyjne D-MOKE sa tym trudniejsze w obserwacji, im wyzszy jest ich rzad. W publikacjach
mozna znalez¢ wyniki dla prazkéw rzedu 5 lub mnie;j.

i fm(0) jest wielkoscia czysto rzeczywista.
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== o, —50mnm

Rys. 4-14 Zdjecia mikroskopu elektronowego (a) i mikroskopu sit atomowych (b) przedstawiajace
réwnoboczne tréjkaty z permaloju naniesione litograficznie. Tréjkaty ulozone sa w periodyczne struktury
o catkowitych rozmiarach rzedu 1 cm”. Kazdy z tréjkatéw ma bok o dtugosci okoto 2 um. Takie probki sa
badane przy zastosowaniu magneto-optycznego dyfrakcyjnego efektu Kerra (D-MOKE) [97]. Zdjecie a)
przedstawia oddalone, ,.izolowane” tréjkaty, podczas gdy w przypadku b) odlegto$¢ pomigdzy

wierzchotkami sasiednich tréjkatéw umieszczonych w poziomych rzedach, d.., wynosi 50 nm.

4.5.1 Eksperyment, macierze izolowanych trojkatow

W rozwazanym doswiadczeniu, dla macierzy ,izolowanych” tréjkatéw, czyli gdy
odleglo$¢ pomigdzy wierzchotkami sasiednich tréjkatéw, d.., jest porownywalna z
dtugoscia boku tréjkata (Rys. 4-14 a), pole magnetyczne przytozone jest rownolegle do
osi z. Na Rys. 4-15 przedstawione sa wyniki pomiaru D-MOKE dla kolejnych prazkéw

dyfrakcyjnych.
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Rys. 4-15 Sygnalty D-MOKE dla pola przytozonego réwnolegle do boku tréjkata wykonanego z
permaloju. Pomiar dla matrycy podobnej do Rys. 4-14 a). Dlugo$¢ boku tréjkata: 2 pm, szerokos¢ jego
ramienia: 250 nm, grubo$¢ warstwy permaloju: 25 nm. Odstgpy pomigdzy $rodkami tréjkatow: 4.2 pm i
4.6 um, odpowiednio wzdtuz osi x i z (Rys. 4-14). Zatamanie stabo widoczne w sygnale zerowego prazka
(taki wykres mozna poréwnac z pgtla namagnesowania) jest wyraznie widoczne jako pik na wykresie dla
pierwszego prazka. Na tym, i na nastgpnych rysunkach, pik ten jest oznaczony gwiazdka.

(Reprinted with permission from [97]. Copyright 2005, American Institute of Physics.)
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Oznaczony gwiazdka na Rys. 4-15 pik dla sygnatu pochodzacego od pierwszego prazka
zwiazany jest z silng zmiana ukladu namagnesowania wewnatrz tréjkata, patrz Rys.

4-16, zmiang pomig¢dzy schematycznymi rozktadami 2, 3 i 4.

[ € (@) <
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E.. 3 /
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& D.5- ! \ 2 o
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< 404 s’
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Rys. 4-16 Ksztatt petli z Rys. 4-15 dla pierwszego prazka wraz ze schematycznym pokazaniem uktadu
namagnesowania w ramionach tréjkata.

(Reprinted with permission from [97]. Copyright 2005, American Institute of Physics.)

Silne przytozone pole skutkuje rozkltadem namagnesowania w trojkacie prawie
rownolegtym do kierunku pola (Rys. 4-16, schematy 1 i 5). Dla stabszych pdl,
poszczegdlne ramiona tréjkata sa namagnesowane w przyblizeniu jednorodnie. W
okolicy piku wystepuje uktad o ,,zamknigtym” charakterze, gdzie linie sil pola
brzegowego (generowanego przez namagnesowany tréjkat) niewiele wychodza poza
tréjkat (schemat 3). Przedstawiona powyzej koncepcja jest potwierdzona zdjeciami z
mikroskopu MFM, patrz Rys. 4-17. Jest ona tez potwierdzona modelowaniem
mikromagnetycznym zaprezentowanym w pracy [97] (gdzie rozmiar komorki jest by¢

moze trochg za duzy) i przeze mnie — patrz ust. 4.5.3.
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Rys. 4-17 Zdjgcia MFM towarzyszace pikowi przedstawionemu wczesniej na Rys. 4-16. Jasne i ciemne
obszary na zdjgciach wskazuja na obecno$¢ sktadowej pola brzegowego rejestrowanego przez mikroskop
MEFM, prostopadtego do powierzchni kartki.

(Reprinted with permission from [97]. Copyright 2005, American Institute of Physics.)

Zdjecia MFM potwierdzaja schemat ukladu namagnesowania wewnatrz kazdego
tréjkata przedstawiony wczesniej na Rys. 4-16: w obszarze piku tréjkat jest
namagnesowany w ten sposob, ze pole brzegowe jest mate. W obszarze poza pikiem
dwa wierzchotki trojkata sa zawsze zrédtem zauwazalnego pola brzegowego

widocznego na zdjgciach MFM jako ciemne lub jasne obszary.

4.5.2 Eksperyment, macierze blisko lezacych trojkatow

Pomiary takie, jak przedstawione na Rys. 4-15—Rys. 4-17 zostaly przeprowadzone dla
serii probek, ze zmienna odlegloscia wzdtuz osi z pomigdzy sasiednimi wierzchotkami

trojkatow, d.., (Rys. 4-14b): 50 nm, 100 nm, 150 nm i 2.35 um. Za kazdym razem
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odlegto$¢ wzdtuz osi x pomigdzy sasiednimi ,,poziomymi” tancuchami tréjkatéw byta
stata i réwna” 4 pm. Dhugo$¢ boku tréjkata wynosita 2.1 pm, szeroko$¢ jego ramienia
250 nm, grubo$¢ warstwy permaloju: 35 nm. Niestety probki dla d.c = 100 nm i di. =
150 nm odbiegaly od tych standardow, gdyz ramiona tréjkatéw byly szersze
(odpowiednio 350 nm i 300 nm). Chcac zatem poréwnywac ze soba identyczne probki,
rézniace si¢ tylko dystansem d.., dysponujemy tylko dwoma przypadkami: dec = 50 nm
i dec = 2.35 pm. Ten drugi przypadek, z racji duzej wartosci dystansu, jest okreslany
jako tréjkaty izolowane. Praca ta zostata wykonana przez grupg prof. Vavassori, ktéry
wczesniej pracowal na uniwersytecie w Ferrarze (Wlochy), a obecnie jest w centrum
nanoGUNE w Donostia (Hiszpania). Na Rys. 4-18 widoczny jest fragment histerezy
sygnatu od pierwszego prazka, w okolicy piku oznaczonego gwiazdka na Rys. 4-16 i
Rys. 4-17. Rys. 4-18 przedstawia wyniki dla d.c = 50 nm i dla izolowanych tréjkatow.
Dodatkowo, pokazane sa tez wyniki dla d.. = 150 nm, cho¢ jak juz pisalem wystapity

problemy z faktycznymi rozmiarami tréjkatéw w tym wypadku.

" Jest to doktadnie méwiac okres periodycznosci wzdtuz osi x.
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Rys. 4-18 Powigkszenie petli sygnatu dla pierwszego prazka, takiej jak na Rys. 4-16. Powigkszony obszar
dotyczy okolic piku oznaczanego na dotychczasowych rysunkach gwiazdka. Oznaczenie ,,d” na rysunku
odpowiada symbolowi d.. uzywanemu przeze mnie w tekscie i opisuje odlegtos¢ wierzchotkéw
sasiednich trojkatéw (Rys. 4-14 b).

Autorem zaprezentowanego rysunku jest grupa prof. Vavassori.

4.5.3 Modelowanie, macierze blisko lezacych tréjkatéow

Wyniki do§wiadczalne widoczne na Rys. 4-18 wydaja si¢ wskazywa¢ na malejaca
szeroko$¢ piku dla malejacej odlegtosci d... W celu potwierdzenia tej tezy,
przeprowadzilem szereg analiz mikromagnetycznych. Modelowatem pojedynczy tréjkat
korzystajac z periodycznych warunkéw brzegowych w jednym wymiarze (wzdluz osi
z, Rys. 4-14). Obecna w dos$wiadczeniu periodyczno$¢ wzdluz osi x pominatem —
przyjatem ze sasiednie trdjkaty sa na tyle odlegte wzdluz tej osi, ze moga byc¢
traktowane jak izolowane. Przyjalem nastgpujace stale materialowe dla permaloju
(NigoFez0): My = 796 kA/m, A = 13 pJ/m i brak anizotropii magnetokrystalicznej [99].
Wynikajaca z nich dlugo$¢ wymiany, Aex ~ 5.72 nm, pozwala na stosowanie komoérek o

maksymalnym rozmiarze okofo (5nm)’. Niestety, dostgpne komputery PC nie
115



pozwalaja na modelowanie tréjkatow o rozmiarach takich, jak w do$wiadczeniu.
Przedstawiam tu zatem wyniki dla modelowania réwnobocznych tréjkatéw o
odpowiednio przeskalowanych, mniejszych rozmiarach: dtugo$¢ boku tréjkata wynosita
1.28 pm, szerokos¢ jego ramienia 150 nm, grubo$¢ warstwy permaloju 20 nm, rozmiar
komorki (5 nm)’. Ze wzgledu na moc dostgpnych komputeréw musialem si¢ ograniczy¢
do poléwki petli histerezy sygnalu wspdlczynnika magnetycznego fn(n). Z racji
przyjetego skalowania, nie jest mozliwe ilosciowe porownywanie wyniku modelowania
z danymi doswiadczalnymi. Odleglos¢ pomiedzy tréjkatami, d.., zostala dobrana jako*
50 nm, 100 nm, 150 nm i 5 pm. W rezultacie modelowania otrzymatem petle histerezy
fm(0) zaprezentowana wraz z rozkladem namagnesowania w kilu wybranych punktach

petli na Rys. 4-19.

" Nie bytem pewny, jakie powinienem uzywac skalowanie dla dystansu d.. (np. takie samo, jak dla
wymiaréw tréjkata?), a skoro poréwnanie modelowania z eksperymentem jest i tak tylko jakosciowe, to
nie uzytem zadnego skalowania. Warto$¢ dystansu d,. dla izolowanych tréjkatow jest ewidentnie za duza,

ale przy takich odleglosciach to nie powinno wptywac znaczaco na wyniki modelowania.
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Rys. 4-19 Srodek rysunku: jedna gataz petli histerezy dla pola zewnetrznego przytozonego réwnolegle do
dolnego ramienia tréjkatéw. Wykres intensywnosci zerowego prazka sygnalu D-MOKE (co jest
réwnowazne $redniemu namagnesowaniu) w funkcji przytozonego pola. Cztery zaprezentowane wykresy
roznig si¢ odlegtoscia pomigdzy wierzchotkami sasiednich tréjkatéw, d.. = 50 nm .. 5 um. Na poczatku
petli, dla H, ~ 200 mT, namagnesowanie tréjkata jest z grubsza rzecz biorac réwnolegte do przylozonego
pola (rozktad nr 1, gérna prawa czgs$¢ rysunku; strzatki przedstawiaja kierunek namagnesowania).

Sledzac rozktady 2..5, wida¢ zgodnoé z zaprezentowanymi na Rys. 4-16 schematami.

Komplementarng informacja do powyzszego wykresu jest wykres czgsci rzeczywistej

wspotczynnika magnetycznego dla drugiego prazka, Re( fm(Z)). Zgodnie z
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zapowiedzig, okolice zmiany ukladu namagnesowania 2-3-4 z Rys. 4-19 sq widoczne

jako wyrazny pik na Rys. 4-20.
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Rys. 4-20 Analogiczny wykres do Rys. 4-19, tym razem cz¢$¢ rzeczywista wspéiczynnika

magnetycznego dla drugiego prazka w funkcji przytozonego pola.

Przedstawione wyniki pozwalaja potwierdzi¢ doswiadczalnie stwierdzony fakt
monotonicznej zaleznos$ci szerokosci piku z Rys. 4-20 od odlegtosci d... Przedstawiona
ponizej tabela przedstawia szeroko$¢ tego piku w potowie jego wysokosci (FWHM,
ang. full width (at) half maximum) dla ré6znych warto$ci dystansu d.., obliczona na
podstawie danych doswiadczalnych i modelowanych. Dla danych dos$wiadczalnych

podane sa dwie wartosci powstate z analizy dwdch galezi petli histerezy.
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i Eksperyment | Modelowanie
FWHM (mT) | FWHM (mT)
50 nm 7.5,8.1 2.74
100 nm - 3.73
150nm | (9.4,10.0) 447
izolowane 11.4,10.6 7.10

* Dokladno$é: 0.07 mT.

" Poréwnywanie jest tu utrudnione, bo dla d.. = 150 nm tréjkaty miaty troche inny ksztatt, patrz ust. 4.5.2.
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5 Podsumowanie i wnioski

W niniejszej pracy przedstawilem mikromagnetyczne modelowanie struktur
kwazijednowymiarowych przy uzyciu periodycznych warunkéw brzegowych.

Zwykle w badaniach mikromagnetycznych periodyczne warunki brzegowe sa narzucane
poprzez obcigcie zasiggu oddzialywan dipolowych. Aby tego unikna¢ i w pelni
zachowa¢ dhlugozasiggowych charakter tych oddzialywan zostala opracowana
oryginalna metoda. Opracowany algorytm umozliwia kontrolowanie btedéw
powstatych na kazdym etapie modelowania. Z jednej strony wprowadzenie kontroli
ujawnilo btedy numeryczne obecne przy stosowaniu doktadnych wzoréw dla
oddziatywania dipolowego pomigdzy sze$ciennymi komérkami. Aby unikna¢ eskalacji
tych bledéw, komérki bardziej odlegle od siebie sa traktowane jak dipole punktowe,
przy czym znany jest btad zwiazany z takim przyblizeniem. Dla najbardziej odlegtych
komorek, zastosowane jest przyblizenie ciagltego rozkladu momentu magnetycznego,
przy czym znowu znany jest btad takiego podejscia.

Kontrola obecna na kazdym etapie obliczen pozwala na automatyzacj¢ procesu
minimalizowania bledu wynikéw koncowych. W rezultacie, dzigki wprowadzeniu
jednego parametru opisujacego btad, cato$¢ modelowania moze by¢ fatwo zaplanowana.
Mozliwe sa obliczenia zgrubne, gdy czas modelowania jest czynnikiem krytycznym, jak

1 doktadne, ograniczone tylko przez dostgpny sprzgt.

Przeprowadzone testy opracowanego algorytmu wskazuja na jego skuteczno$¢ i
przydatnos¢. Otrzymano duza zgodno$¢ pomigdzy modelowaniem, a teorig nukleacji w
nieskonczonym drucie — duzo wigksza niz we wcze$niej pracy Ferre [86]. Podobna

teoria dla ferromagnetycznej rurki zostata tez w miar¢ dobrze oddana w procesie
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modelowania. Wyjasnienie réznic pomigdzy ta teoria a modelowaniem dla
cienkos$ciennych rurek wymagaloby doktadniejszej analizy zjawisk zachodzacych w
takich strukturach. Z kolei modelowanie nieskofczonej prostopadtosciennej belki
pozwolito sprawdzi¢ zaproponowany mechanizm kontroli btedéw. Niewatpliwie
najciekawszym wnioskiem wynikajacym z poréwnania tego modelowania z
przewidywaniami teoretycznymi jest uniwersalny charakter wykreséw przedstawionych
na Rys. 4-10. Mianowicie, niezaleznie od wymiaréw badanych struktur btedy
kontrolowane parametrem ¢ charakteryzuja si¢ podobna zaleznoscia. Przeprowadzony
test obcigcia zasiggu oddziatywania dipolowego dla struktury pokazanej na Rys. 4-10 c)
pozwolit ilosciowo oceni¢ btedy, ktére powstaja w wyniku takiego przyblizenia
(obecnego czesto w programach modelujacych).

Modelowanie z wykorzystaniem zaproponowanej implementacji PBC pozwolito
wyjasni¢ wyniki do$wiadczalne przedstawione w dwdch ostatnich ustgpach rozdziatu
czwartego. Histereza zespotu nanorurek kobaltowych zaobserwowana przez
Crowleya [17] zostala potwierdzona przy zalozeniu istnienia dodatkowej anizotropii,
ktérej natura nie jest doktadnie znana, a ktdrej stala moze sig¢ trochg zmienia¢ od rurki
do rurki. Z kolej wspotpraca z grupa prof. Vavassori pozwolita potwierdzi¢ w procesie

modelowania zjawiska obserwowane w blisko lezacych tréjkatach z permaloju.

Zaproponowany algorytm jest dostgpny dla szerokiego grona uzytkownikéw
popularnego oprogramowania OOMMEF [28]. Warto zwrdci¢ uwage, Ze stosowanie
periodycznych warunkéw brzegowych w zaproponowanej formie jest tatwe, wystarczy
je po prostu ,,wilaczy¢”. Bardziej wymagajacy uzytkownicy moga narzuci¢ warunek
wigkszego lub mniejszego akceptowalnego poziomu btedu (ust. 6.2). Nie bez znaczenia
jest tez dodatkowy czas obliczen potrzebny do modelowania z uzyciem periodycznych

warunkow brzegowych. Doswiadczenie autora wskazuje, ze nawet przy najnizszym
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poziomie akceptowalnego biedu, czas potrzebny na liczenie tensora N ¢ byt krétki w
poréwnaniu z reszta zaprezentowanych w rozdziale czwartym rachunkéw. Zapisanie do
pliku raz obliczonego tensora — tak, by przy nast¢pnych rachunkach nie liczy¢ go
ponownie, stwarza wrecz potencjalng mozliwos¢ szybszych obliczen, niz w przypadku

stosowania otwartych warunkéw brzegowych*.

Prostota i uniwersalno$¢ przedstawionej propozycji pozwala zastosowaé ja do innych
programéw modelujacych, w tym tez dla periodycznych warunkéw brzegowych w
dwéch wymiarach lub dla programéw bazujacych na nieregularnej siatce podziatu.
Poniewaz badania kwazijednowymiarowych struktur ferromagnetycznych sa coraz

bardziej popularne, mozna mie¢ nadzieje na aplikacyjne zastosowania niniejszej pracy.

: Zapis tensora odmagnesowania do pliku i jego pézniejszy odczyt nie jest zaimplementowany w
podstawowej wersji programu OOMMEF, takiej jaka mozna pobra¢ ze strony NIST. Dopiero
zainstalowanie napisanych przeze mnie moduléw umozliwia korzystanie z tej funkcjonalnosci

(ust. 6.2.2).
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6 Dodatki

6.1 Pole dodatkowe

W rachunkach numerycznych nie operuje si¢ liczbami rzeczywistymi, lecz ich
przyblizonymi warto$ciami. W efekcie, w procesie modelowania moga si¢ pojawic
numeryczne niestabilno$ci spowodowane np. uproszczona geometria stosowanego
modelu: idealnie prostopadtoscienny ksztatt probki i zewngtrzne pole przylozone
doktadnie réwnolegte do ktorejs krawedzi probki. Objawem takich niestabilno$ci moze
by¢, np. wielokrotnie zawyzona koercja. Wyjsciem z tej sytuacji jest wprowadzenie
dodatkowych mikrozaburzen. Mozna to osiagna¢ na przyktad przez lekka zmiang
kierunku przytozonego pola, z reguly pole to odchyla si¢ o kat rzgdu jednego stopnia* -
patrz opis standardowych probleméw muMag #1 i #2 [100]. Tak powstaty, dodatkowy

sktadnik pola okreéla si¢ jako pole dodatkowe (ang. offset field). W moich analizach

stosowanie tego typu pola dodatkowego okazalo si¢ jednak niewystarczajace.
Najwyrazniej struktury nieskonczone charakteryzuja si¢ wysoka symetria i konieczne
okazato sig¢ stosowanie dodatkowego pola o losowym charakterze. Uwzglednienie tylko
lekkiego odchylenia kierunku przytozonego pola dawato bowiem niestabilne wyniki, co
opisz¢ na konkretnym przyktadzie.

W celu przeprowadzenia analizy problemu pola dodatkowego modelowatem
nieskonczony drut o wlasciwosciach materialowych takich samych jak w ust. 4.1: M, =

0.49 MA/m, A = 9.604 pJ/m (rozmiar komorki': (5 nm)3 ). Drut taki, o promieniu 40 nm

* Takie mate odchylenie kierunku pola moze by¢ zreszta nieintencjonalnie obecne w eksperymencie.
" Ten rozmiar komérki jest trochg za duzy by poprawnie opisywaé przewidywana przez teorig koercjg
83 mT. Celem tej analizy nie bylo jednak doktadne testowanie teorii nieskonczonego drutu, lecz wptywu

pola dodatkowego.
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1 przy braku anizotropii magnetokrystalicznej charakteryzuje si¢ anizotropia ksztattu w
kierunku osi drutu, réwnolegtej do osi z, patrz ust. 4.1. Przyktadajac zewngtrzne pole w
kierunku osi z powinni$my otrzymywac kwadratowe petle histerezy, a teoria przewiduje
w takim wypadku koercj¢ rdwna H,(theory) ~ 83 mT. Pole zewngtrzne byto odchylone
o okolo 1 stopien od osi z. W takiej sytuacji modelowana koercja, H,, byla po pierwsze
duzo wyzsza od wartosci Hy(theory), ale dodatkowo silnie zalezata od takich
czynnikéw, jak poczatkowe namagnesowanie probki (patrz przypis na str. 87), czy
wybor metody ,,minimalizowanie energii” / ,,jé6wnanie dynamiczne” (ust. 2.2). Oznacza
to, ze wyniki sg niestabilne. W celu usunigcia tej niestabilno$ci, oprécz wspomnianego
wyzej pola dodatkowego polegajacego na lekkim odchyleniu przytozonego pola,
uwzglednialem stale w czasie, losowo zmienne w przestrzeni (od komérki do komérki)

pole dodatkowe, zgodnie z jednym z réwnan:

H o =8>

H o = X f 008>

offset — agrad(fmd )’
H . = arot (gmd )’

H . = arot (f md S md )’

=

gdzie:

e jest skalarnym czynnikiem regulujacym wielko$¢ (,,sil¢”) pola dodatkowego, o
wymiarze A/m,

* g..4(7j,k) jest wektorowa funkcja, ktérej argumentem jest indeks komorki (i, j,k);
funkcja g.,q ma losowy kierunek i jednostkowa warto$¢, 1gm4l = 1,

®  fma(i,j,k) jest skalarna funkcja, ktérej argumentem jest indeks komorki (i,j,k);
funkcja fi,qg ma losowa warto$¢ z przedziatu [0,1].

Koercja dla modelowanej petli histerezy jest przedstawiona na Rys. 6-1 oddzielnie dla

kazdego rodzaju uwzglednionego pola dodatkowego (6.1).
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Rys. 6-1 Koercja nieskonczonego ferromagnetycznego drutu (o$ pionowa) o promieniu 40 nm i statych
materialowych takich, jak w ust. 4.1. Rezultat modelowania zgodnego z ust. 4.1.2. Teoretyczna warto§¢
koercji, 83 mT, jest zaznaczona pozioma przerywana kreska (patrz ust. 4.1.1). Wyniki modelowania przy
uwzglednieniu réznych pél dodatkowych (ang. offset field) o r6znej sile (0§ pozioma). Modelowanie

metoda minimalizowania energii (ust. 2.2).

Na wykresie tym wida¢, ze modelowana koercja silnie zalezy od wielkosci losowego
pola dodatkowego. Parametr @ za kazdym razem byl ustawiany tak, by maksymalne
warto$ci pola [Hgsel odpowiadaly poszczegdlnym warto$ciom osi poziomej z Rys. 6-1.
Dla matych wartosci @ widoczna jest niestabilno$¢ wynikéw. Z kolei, dla duzych
warto$ci @ pole Hogre jest na tyle duze, ze zaczyna wptywaé na modelowana koercje.
Dla s$rednich wielko$ci @ obserwujemy plateau, jest to obszar gdzie pole dodatkowe
nieznacznie wpltywa na rezultaty modelowania, pozwala jednak na uniknigcie
niestabilnosci. Podobny wykres mozna wykona¢ dla metody ,,rownania dynamicznego”
(zamiast szukania minimum energii, ust. 2.2), patrz Rys. 6-2.
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Rys. 6-2 Wykres analogiczny do Rys. 6-1, tym razem modelowanie z wykorzystaniem metody ,,réwnania

dynamicznego” (ust. 2.2).

Podsumowujac, stosujac pole dodatkowe zgodne z jednym ze wzordéw (6.1) i
przyjmujac takie ¢, ze maksymalne wartosci pola sa réwne mniej wigcej 1 mT, mozna
unikna¢ pojawiania si¢ niestabilnosci. Poniewaz wszystkie typy rozwazanego pola
dodatkowego (6.1) przynosza ten sam efekt (Rys. 6-1 i Rys. 6-2), prezentowane w
rozdziale czwartym wyniki sa uzyskane korzystajac z Hogrset = & €, gdzie goox=1 mT.
Wybrang wielko$¢ pola dodatkowego mozna okresli¢ jako mata poprzez poréwnanie jej
z warto$cia namagnesowania nasycenia, uoM,, ktéra dla popularnych metali
ferromagnetycznych jest rzgdu jednej tesli. Dalej, wprowadzenie losowego pola Hget
mozna poréwna¢ z modelowaniem efektow temperaturowych w mikromagnetyzmie,
gdzie stosowane jest losowe, zmienne w czasie i przestrzeni, pole Langevina [101, 102].

W zagadnieniach numerycznych $rednia wartos$¢ tego pola jest rtowna [56]
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H, (T)= 20k, T
o At(1+a® )MV,

gdzie i 7_/ to odpowiednio wspodtczynnik ttumienia i wspdtczynnik giromagnetyczny —
omoéwione w ust. 2.1.6, kg to stala Bolzmanna, 7 to temperatura, Az to skok czasu przy
numerycznym rozwigzywaniu rownania Landaua-Lifshitza-Gilberta (2.13), uo to
przenikalno$¢ prézni, M to namagnesowanie nasycenia, a Ve to objetos¢ komorki
dyskretyzacji. Przyjmujac, ze wspotczynnik & ma wartosci z przedziatu 0.01—0.1, czas
At jest najczesciej z zakresu 0.01 ps—1 ps, 7 =2x10°m/As, uoMs ~ 1 T, a komérka
ma objetos¢ okoto (1 nm)’ [56] otrzymujemy nast¢pujace wartosci

U,H, (1K) = 0.046T..1.5T,
4,H,, (100K) =~ 0.46T..15T.

Wida¢ zatem, ze dla przyjetych wartosci parametréw Hy, >> [Hogsed-

6.2 Opis obstugi modutu OOMMF-PBC

Pliki konfiguracyjne dla programu OOMMEF sa napisane w jezyku zblizonym do je¢zyka
Tcl (patrz np. [103]). Zanim przedstawi¢ zasady korzystania z napisanego przeze mnie
modutu umozliwiajacego korzystanie z periodycznych warunkéw brzegowych (PBC),
chciatbym pokaza¢ ogdlne zasady obowiazujace przy pisaniu plikow konfiguracyjnych
dla programu OOMMEF. Przykladowy fragment prostego pliku konfigurujacego jest

przedstawiony ponizej.
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# Wymiary prébki: 10nm x 20nm x 40nm
Specify Oxs_BoxAtlas:atlas {

xrange {0 10e-9}
yrange {0 20e-9}
zrange {0 40e-9}

}

# Oddziatywanie wymienne. Stala wymiany: 13 pJ/m
Specify Oxs_UniformExchange {
A 13e-12

}

# Oddziatywanie dipolowe
Specify Oxs_Demag {

}
Przedstawiona powyzej definicja zawiera:

e komentarze poprzedzone znakiem #,

e okres$lenie ksztattu (tu: prostopadtoscian) i rozmiaréw pr(’)bki*,

® stwierdzenie, ze trzeba uwzgledni¢ oddzialywania wymienne o podanej warto$ci
statej wymiany A (probka jest jednorodna),

e stwierdzenie, Ze trzeba uwzgledni¢ oddziatywania dipolowe.

Aby uwzgledni¢ PBC w jednym wymiarze (wzdluz osi z) i skorzysta¢ z napisanego
przeze mnie modutu nalezy zamiast standardowo dostgpnych w OOMMF obiektéw
Oxs_UniformExchange 1 Oxs_Demag skorzysta¢ odpowiednio z obiektow':
Klm_UniformExchange i KIm_Demag_PBC. Te nowe obiekty — tak naprawdg sa to

klasy C++ — zostang ponizej szczegétowo opisane.

6.2.1 Klasa Kim_UniformExchange

Klasa ta ma taki sam parametr obowiazkowy ,A”, jak jej odpowiednik

Oxs_UniformExchange. Oprécz tego jest jednak dostgpny parametr opcjonalny:

" Wielkosci fizyczne w OOMMEF sa podawane w jednostkach SI.

¥ Zanim skorzystamy z modutu OOMME-PBC, trzeba go najpierw poprawnie zainstalowac. Nie bede
tego kroku szczegétowo tu opisywac, jest on opisany w instrukcji do modutu. Gléwnym problemem w
instalacji jest z reguly skompilowanie catego standardowego programu OOMMEF, co z kolei jest

szczegétowo opisane w instrukcji obstugi OOMMEF.
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® kernel
Mozliwe wartosci (“6ngbr” domyslne):

o “éngbr”
Taka warto$¢ odpowiada ,,standardowemu” zachowaniu OOMMEF, a
wiec brakowi PBC.

o “éngbrzperiod”
Taka warto$¢ odpowiada 1D PBC wzdtuz osi z.

o Parametr kernel moze mie¢ tez inne wartosci, nieudokumentowane w
instrukcji OOMMEF. Nie begdg ich tutaj omawia¢, gdyz sa one rzadko
stosowane, poza tym dotycza sytuacji braku periodycznych warunkéw

brzegowych.

6.2.2 Klasa KIm_Demag_PBC

Aby uwzgledni¢ w modelowaniu oddziatywania dipolowe, w przypadku braku PBC
korzystamy z klasy Oxs_Demag, ktéra nie ma zadnych parametréw. Jezeli chcemy
narzuci¢ 1D PBC i skorzysta¢ z klasy Klm_Demag_PBC mamy do dyspozycji szereg
parametréw. Dla ulatwienia, wszystkie one maja wartoSci domyS$lne, sa to wigc
parametry nieobowiazkowe. Nalezy jednak pamigta¢, by ustawi¢ wartosci

najwazniejszych z tych parametréw. Oto lista parametrow:

® : period
Mozliwe wartosci zmiennopozycyjne (domyslnie: 0.0) okreslaja dtugos¢
modelowania w metrach. Zerowa warto$¢ oznacza dtugo$¢ réwna dtugosci
obszaru modelowania wzdtuz osi z, np. zrange z przyktadu pokazanego w
ust. 6.2.
Wielkosci wigksze niz rozmiar obszaru modelowania odpowiadaja przypadkowi
nie stykajacych si¢ “wysp” oddzielonych obszarem prézni. Umozliwia to
modelowanie periodycznych macierzy, takich jak w ust. 4.5.
Wielko$ci mniejsze sa dopuszczalne, ale wyswietlany jest ostrzegawczy

komunikat.
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® progress_script

9999

Wartos$ci tekstowe (domyslnie: ) opisuja potozenie skryptu k1_progress.tcl
umozliwiajacego sledzenie postgpu pracy modutu OOMME-PBC (autorem
skryptu kl_progress.tcl jest Michael Donahue z NIST). Nalezy tu stosowac
konwencje opisu plikéw zgodna z instrukcja OOMMEF [28]. Poniewaz liczenie
tensora N*¢ moze by¢ czasochtonne, wskazane jest korzystanie z tego

9999

parametru. Warto$¢ ” oznacza brak informacji o postgpie obliczen.
Uwaga! Zamknigcie okna postgpu prowadzi do przerwania obliczen!

® tensor_file_name

9999

Mozliwe wartosci tekstowe (domy$lnie: *’) opisuja nazwe Sciezki lub pliku,
gdzie zostang umieszczone obliczone wartosci tensora NPBE, Przy nastgpnym
uruchomieniu modutu zapisane warto$ci zostang w miare mozliwosci’ ponownie
uzyte. Nalezy tu stosowa¢ konwencje opisu plikow zgodna z instrukcja
OOMMF [28]. Poniewaz liczenie tensora NPBC moze by¢ czasochtonne,

9999

wskazane jest korzystanie z tego parametru. Wartos$¢ ””” oznacza nie korzystanie
z tej funkcjonalnosci. Z powodow technicznych, kazdorazowo sa tworzone dwa
pliki o nazwie konczacej sig na ,,171,,2”.
Mozliwe sa dwie sytuacje:
o Pliki sa zapisywane zawsze pod ta sama nazwa.
W takiej sytuacji parametr tensor_file_name musi zawiera¢ nazwe
pliku, do ktdrej zostana dodane jeszcze odpowiednie koncowki. Na
przyklad, jezeli tensor_file_name= ”/tmp/dt_", to pod kontrola

systemu Windows zostana utworzone dwa pliki: C:\tmp\dt_1.ovf i

C:\tmp\dt_2.ovf.

" Aby przy ponownym uruchomieniu programu méc skorzystaé z zapisanych w pliku wartosci N*5, nie
mozna w migdzyczasie zmieni¢ parametréw wplywajacych na te wartosci, jak np. fidelity_level.

Zmiana takich parametréw skutkuje ponownym obliczeniem N € i od$wiezeniem informacji w pliku.
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o Pliki sa zapisywane zawsze na tej samej $ciezce, ich nazwa zalezy od
rozmiaru siatki.
W takiej sytuacji parametr tensor_file_name musi zawiera¢ nazwe
sciezki, czyli musi si¢ konczy¢ znakiem ”/”. Na tej Sciezce beda
umieszczane pliki o nazwach skonstruowanych zgodnie z regula:
t-<x-cells>-<y-cells>-<z-cells>-<z_period>—
[1]2]<tensor_file_suffix>, gdzie <x-cells> O0zZnacza liCZbQ
komoérek wzdtuz osi x (analogicznie dla osi y i z), a warto§¢ <z_period>
jest wyrazona ilo$cia komorek. Przyktadowo, dla konfiguracji
przedstawionej w ust. 6.2.3 pod kontrolg systemu Windows zostana

utworzone dwa pliki : C:\demag_tensors\t-10-20-40-40-1.0vf i

C:\demag_tensors\t-10-20-40-40-2.0ovf.

® fidelity_level
Mozliwe wartosci zmiennopozycyjne (domyslnie: 107'%) okreslaja parametr
kontroli blgdéw & wprowadzony w ust. 3.5.

® max_no_sum_elements
Mozliwe wartosci catkowite (domysInie: 10°) definiuja liczbe sumowanych
elementéw (indeks g z Rys. 3-6) w przypadku, gdy Nys =0, czyli w
przypadkach, gdy nie mozna stosowac kryterium opartego na fidelity_level,
patrz ust. 3.5.

® no_of_sum_elements
Mozliwe wartos$ci catkowite (domyslnie: 0) definiuja liczb¢ sumowanych
elementow. Jest to alternatywna metoda ustalania promienia R,. Preferowana
metoda jest jednak operowanie fidelity_level. Jezeli no_of_sum_elements=
0, wtedy stosowanym kryterium jest fidelity level.

® tensor_file _suffix
Mozliwe wartosci tekstowe (domyslnie: ”.ovf”) opisuja przyrostek dodawany na

koncu nazw plikéw zawierajacych wartosci NPBC,

* Zaktadajac rozmiar komérki réwny (1 nm)’ i parametr tensor file name réWny ”/demag_tensors/”.
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® ecrror_A_img_diag, error_A_dip_diag,
error_A_img_OFFdiag, error_A_dip_OFFdiag

Mozliwe wartosci sa liczbami zmiennopozycyjnymi odpowiadajacymi

odpowiednio parametrom Bj,™, B, By, B ze wzoru (3.10). Ich wartos§¢

domyslna jest taka, jak w tym wzorze.
Wartosci parametréw p ze wzoru (3.10) sa ustawione w programie na state. Jest
to uargumentowane analiza wykonana poprzez rozwijanie na szereg Tylora
przez Donahue [82].

® include_inf_tails
Mozliwe wartosci sa liczbami O lub 1 (domyslnie: 1) decydujacymi czy
uwzgledniaé (wartoéé: 1), lub nie uwzglednia¢ (warto$¢: 0) sktadnik N w

sumie (3.11).

® compute_stats
Mozliwe wartosci sa liczbami O lub 1 (domyslnie: 0) decydujacymi czy
zapisywac (wartos¢: 1), lub nie zapisywac (warto$¢: 0) w pliku okreslonym
poprzez tensor_file_name dodatkowe informacje statystyczne.

Do najczgséciej stosowanych parametrow zaliczy¢ nalezy: progress_script i
tensor_file_ name. Parametrami fidelity_level i max_no_sum_elements
operujemy, gdy chcemy podwyzszy¢ lub obnizy¢ domyslny poziom akceptowalnych
btedéw. Parametr z_period jest niewatpliwie tez wazny, ale tylko dla modelowania

specyficznych przypadkéw. Reszta parametréw ma mniejsze znaczenie.

6.2.3 Podsumowanie

Przedstawiony w ust. 6.2 fragment pliku konfiguracyjnego nalezy zmodyfikowa¢ w
nastgpujacy sposob, aby zamiast modelowania prostopadiosciennej prébki analizowaé

nieskonczona belke, ktérej os jest rownolegta do osi z, korzystajac z 1D PBC:
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# Wymiary okna modelowania: 10nm x 20nm x 40nm
Specify Oxs_BoxAtlas:atlas {

xrange {0 10e-9}
yrange {0 20e-9}
zrange {0 40e-9}

}

# Oddziatywanie wymienne. Stala wymiany: 13 pJ/m
# 1D PBC wzdiuz osi z

Specify Klm_UniformExchange {

A 13e-12
kernel "6ngbrzperiod"

}

# Oddziatywanie dipolowe
# 1D PBC wzdluz osi z

Specify Klm Demag_PBC {

}

Na zakonczenie warto przypomnie¢ ograniczenia zaimplementowanej metody
narzucania periodycznych warunkéw brzegowych:

® Periodyczne warunki brzegowe w jednym wymiarze, wzdtuz osi z.

e Stosowane sg kubiczne komérki sieci.

* Niewykorzystanie periodycznosci opisanej w punkcie C) ust. 3.2. Implementacja
takiej funkcjonalnosci jest trudna ze wzgledu na skomplikowana struktureg klasy
Oxs_Demag. W celach testowych dokonalem takiej implementacji w
pomocniczej klasie Klm_SimpleDemag_PBC, bedacej odpowiednikiem klasy
Oxs_SimpleDemag, ktéra jest standardowym elementem programu OOMMEF.
Rezultaty tego testu sa zgodne z oczekiwaniami: w sprzyjajacych warunkach
mozna zrezygnowac z procesu ,,uzupetniania zerami” i znacznie przyspieszy¢
obliczenia (patrz ust. 3.2).

e Niewykorzystanie niektorych symetrii, ktére mogtyby przyspieszy¢ obliczenia

(np. parzysto$ci/nieparzysto$ci elementow Ngp).
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