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Kurzfassung

Es werden ab-initio Rechnungen des Supermagnetwiderstands-Effektes von Fe/Cr-
Vielfachschichten vorgestellt. Die Elektronenstruktur wurde im Rahmen einer LCAO-
Superzellen-Rechnung bestimmt. Als Stérung der idealen Schichtstruktur wurden Cr-
Defekte in Fe angenommen, die durch spinabhéngige Relaxationszeiten beschrieben
werden. Die elektrischen Transportkoeffizienten wurden durch Lésung der linearisierten
BorrzMmANN-Gleichung in Relaxationszeitndherung unter Verwendung des MOTTschen
Zweistrommodells berechnet.

Bei den betrachteten Systemen variierte die Dicke der Fe-Schicht zwischen 3 und 9
Monolagen, die der Cr-Schicht zwischen 1 und 13 Monolagen. In Abhéngigkeit von
der Fe- bzw. Cr-Schichtdicke ergeben sich in Ubereinstimmung mit den Experimen-
ten charakteristische Oszillationen des Supermagnetwiderstandes. Es wird der Einfluf}
der Spinanisotropie der Streuung auf den Effekt untersucht. Insbesondere kann gezeigt

werden, daf} der Effekt auch fiir spinunabhéingige Streuung existiert.

Abstract

Ab-initio calculations of giant magnetoresistance for Fe/Cr multilayers are presented.
The electronic structure of the Fe/Cr superlattice is calculated within an optimized
LCAOQO scheme using the local spin density approximation. The scattering of the elec-
trons by Cr impurities in an Fe environment is taken into account by spin dependent
relaxation times.

The transport is described quasiclassically by solving the linearized Boltzmann equa-
tion in relaxation time approximation. In agreement with experiments characteristic
oscillations of the giant magnetoresistance are obtained in dependence on the Cr and
Fe layer thickness.

It can be shown, that the giant magnetoresistance can be reduced or increased by the
spinanisotropy of the scattering, but the phenomenon still exists for spinindependent

scattering.
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1 Themenstellung

Der Supermagnetwiderstands-Effekt tritt in magnetischen Vielfachschichten auf. Diese
bestehen aus einer Anzahl metallischer, magnetischer Schichten, die durch nichtmagne-
tische Schichten voneinander getrennt werden (Sandwichstruktur). Als Ferromagneten
verwendet man die 3d-Ubergangsmetalle Fe, Co und Ni mit ihrem ausgepriigten Band-
magnetismus. Als Zwischenschicht -Spacer- eignen sich alle anderen metallischen Ele-
mente oder Legierungen. Oft verwendet man die Edelmetalle Cu, Ag und Au, sowie die
3d- bzw. 4d-Ubergangsmetalle, z.B. Cr, V, Pd und Ru. Schichtsysteme aus Fe und Cr
bzw. Co und Cu wurden besonders umfangreich experimentell untersucht, da in diesen
Fillen die Gitterstrukturen der Komponenten sehr gut aufeinander passen.

Seit einigen Jahren ist es moglich, Festkorperschichten mit Dicken im Nanometerbe-
reich und einigen hundert Quadratmillimetern lateraler Ausdehnung reproduzierbar
herzustellen. Dies bezieht sich sowohl auf die Dicke der Schichten sowie die Topolo-
gie ihrer Ober- und Grenzflichen. So konnen Werkstoffe mit einer kiinstlich erzeugten
Uberstruktur hergestellt werden, die in der Natur nicht vorkommen und véllig neue
Eigenschaften und Verhaltensweisen zeigen.

Durch die Entdeckung der Zwischenschichtkopplung durch P. Griinberg [1] im Jahre
1986 sowie des Supermagnetwiderstands-Effektes durch Gruppen um P. Griinberg und
A. Fert [2, 3] haben die Forschungen auf dem Gebiet der magnetischen Schichten und
Schichtsysteme grofien Auftrieb erhalten.

Aufgrund der Zwischenschichtkopplung richten sich die magnetischen Momente be-
nachbarter magnetischer Schichten unter einem bestimmten Winkel zueinander aus.
In Abhéngigkeit der Zwischenschichtdicke findet ein periodischer Wechsel zwischen
paralleler und antiparalleler Ausrichtung statt. Die Periodenldngen dieser Oszillatio-
nen kénnen mit Hilfe der Rudermann-Kittel-Kasuya-Yosida-Wechselwirkungstheorie
bestimmt werden. Wird ein System, in dem die Momente benachbarter Schichten an-
tiparallel ausgerichtet sind, in ein ausreichend starkes Magnetfeld gebracht, so richten
sich alle inneren Momente parallel zum &ufleren Feld aus. Bei der Umordnung der
magnetischen Momente verdndert sich der elektrische Widerstand viel stérker als im
Fall des normalen Magnetwiderstandseffektes. Deshalb wird dieser Effekt Supermag-
netwiderstand genannt. Das Verhiltnis der Widerstandsdifferenz zum Widerstand bei
paralleler Ausrichtung der Momente wird als Supermagnetwiderstandsverhiltnis 22
bezeichnet und zur quantitativen Analyse des Effektes herangezogen. Bei einer Tem-

22 — 290% sowie bei Zimmertemperatur bis

peratur von 1.5 K wurden Werte bis
épﬁ = 42% gefunden [4].

In Abschnitt 2 sind experimentelle Ergebnisse und Ansitze zu deren theoretischer
Interpretation zusammengestellt.

Um ein tieferes theoretisches Verstindnis des Supermagnetwiderstandes zu erlangen,



sollten die mikroskopischen Ursachen untersucht werden. Ziel der vorliegenden Ar-
beit war es, den Supermagnetwiderstands-Effekt von Fe/Cr-Vielfachschichten bei tiefen
Temperaturen aus ersten Prinzipien zu berechnen. Fe/Cr-Vielfachschichten sind expe-
rimentell umfangreich untersucht. Auflerdem liegen ab-initio Rechnungen zu Streuei-
genschaften von Cr-Punkdefekten in einer Fe-Matrix vor [79]. Zur Bestimmung des
Supermagnetwiderstandsverhéltnisses ist es notwendig, die Leitfihigkeiten der Viel-
fachschichten bei paralleler bzw. antiparalleler Ausrichtung der magnetischen Fe-Momente
zu bestimmen.

Die Transporteigenschaften wurden durch Losung der linearisierten BOLTZMANN-Glei-
chung in Relaxationszeitndherung unter Beriicksichtigung der anisotropen Grundzu-
standseigenschaften ermittelt. Die Vorgehensweise dabei wird in Abschnitt 3 erlautert.
Im darauf folgenden Abschnitt wird die Berechnung der Grundzustandseigenschaften
der Schichtsysteme dargestellt. Die Vielfachschichtsysteme wurden durch grofie Ele-
mentarzellen -Superzellen- charakterisiert. Die Bandstruktur wurde fiir beide magne-
tische Konfigurationen im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie mittels eines LCAO-
Schemas berechnet. Die anisotrope FERMI-Fliche und FERMI-Geschwindigkeit ergaben
sich unter Verwendung einer modifizierten Tetraedermethode (nach [5]).

Der Zusammenhang des Supermagnetwiderstandes mit der Spinabhiingigkeit der in
den Schichten vorhandenen Streumechanismen wird in Abschnitt 5 untersucht.

In Abschnitt 6 sind die gefundenen Abhéngigkeiten des Supermagnetwiderstands-Effektes
zusammengestellt und diskutiert.

Zum prinzipiellen Versténdnis fiir das Verhalten der FERMI-Flachen von Schichtsyste-
men wurden Modellsysteme in Tight-Binding-Niherung behandelt (siehe Anhang A).
Hieraus lassen sich Modellvorstellungen ableiten.

Die in der Arbeit gewonnenen Ergebnisse belegen, dafy die angewandten Methoden zur

theoretischen Beschreibung des Supermagnetwiderstandes geeignet sind.



2 Experimentelle Phinomene

In diesem Kapitel werden grundlegende experimentelle Ergebnisse zu den Phinomenen
der Zwischenschichtkopplung und des Supermagnetwiderstandes sowie einfache Model-
le zu deren theoretischer Erkldrung vorgestellt. Dabei gilt das besondere Interesse den

Experimenten an Fe/Cr-Schichtsystemen.

2.1 Oszillierende Zwischenschichtkopplung

2.1.1 Experimentelle Ergebnisse

Die ersten erfolgreichen Versuche zum Phinomen der Zwischenschichtkopplung wurden
in der Gruppe um P. Griinberg in Jiilich ausgefiihrt [1]. Dabei wurde eine Dreifach-
schicht aus Fe (Schichtnormale parallel zur [001]-Richtung) und Cr als Zwischenschicht
verwendet. In den Ferromagneten bilden sich magnetische Doménen aus, in denen die
Richtung der Magnetisierung im allgemeinen in der Schichtebene liegt. Mittels des
magnetooptischen KERR-Effektes (MOKE) und der Rasterelektronenmikroskopie mit
Polarizationsanalyse (SEMPA) wurde die relative Lage der magnetischen Momente in
Grund- und Deckschicht ermittelt [15, 7, 8, 9] (siehe Abb. 1).

Abb. 1: Prinzipielle Anordnung zur Bestimmung der Zwischenschichtkopp-
lung an einer Dreifachschicht, oben und unten magnetisches Ma-

terial, dazwischen nichtmagnetisches Material

Es zeigte sich, dal sowohl parallele, antiparallele als auch senkrechte Ausrichtungen
der Momente auftreten. Dies wird mit den Begriffen der ferromagnetischen (fm), anti-
ferromagnetischen (afm) sowie 90 °-Kopplung beschrieben. In Abhéngigkeit der Dicke
der Zwischenschicht (0 .. 100 A) erfolgt ein periodischer Wechsel zwischen afm und fm

Kopplung. Es treten Oszillationen unterschiedlicher Periodenldngen auf.



In einem einfachen phdnomenologischen Modell kann dies wie folgt beschrieben werden
E = J, cosf — Jy cos*0 . (1)

E ist die Wechselwirkungsenergie und 6 der Winkel zwischen den magnetischen Mo-
menten in Grund- und Deckschicht. .J; und .J, sind Kopplungskonstanten, die die ko-
lineare (afm, fm) bzw. 90 ° -Kopplung beschreiben. Durch Messung der Hysterese der
Schichtmagnetisierung lassen sich die Konstanten .J; und J; in Abhéngigkeit der Zwi-
schenschichtdicke ermitteln. Hieraus kénnen die Amplituden und Perioden der Kopp-
lungsoszillationen bestimmt werden. Dabei zeigt es sich, dal die Periodenlédngen in

erster Linie vom Zwischenschichtmaterial abhéngig sind.

Thickness, T (nm)

Abb. 2: Magnetische Kopplung der Fe-Schichten einer FeCr[001]-Dreifachschicht
in Abhéngigkeit der Zwischenschichtdicke, aufgenommen mit SEMPA
links : rauhe Granzflichenstruktur, Cr-Dicke T in nm, ); sichtbar, [7]

rechts : glatte Grenzfliche, Cr-Dicke in ML (1 ML =~ 1.44), A\, und
Phasenspriinge erkennbar, oben ist der Dickenverlauf des

Chromkeils aufgetragen, [8]

Fiir Cr ergeben sich zwei Perioden von Ay ~ 2 bzw. A\; &~ 10 — 12 Monolagen (ML)
[7, 8, 15]. Diese Oszillationen lassen sich durch eine bestimmte Probengeometrie ver-
deutlichen. Verwendet wird eine keilformige Zwischenschicht (d= 0 .. 20 .. 50 A) und
ein Substrat mit sehr grofien magnetischen Doménen in Keilrichtung. In Abbildung 2
sind die Gebiete mit entgegengesetzter Kopplung (afm, fm) unterschiedlich gefirbt. In
Abhéangigkeit der Herstellungstemperatur der Probe veréndert sich die Rauhigkeit der
Grenzflichen. In Abb. 2, linker Teil, ist aufgrund der rauheren Grenzflichenstruktur
nur die langperiodische Oszillation erkennbar. Bei glatterer Struktur der Grenzflichen
erkennt man die 2 ML-Oszillation sowie die Phasenspriinge bei 4, 24, 44 und 64 ML
Dicke (s. Abb. 2, rechter Teil). In Tabelle I ist eine Ubersicht iiber die Oszillationsperi-



oden verschiedener Schichtsysteme gegeben. Auffillig dabei ist, daff in unterschiedliche
kristallographische Richtungen verschieden viele und ungleich lange Perioden auftreten.
Bei der Untersuchung der Abhéingigkeit der Kopplungstéirke von der Dicke der ferroma-
gnetischen Schicht konnte fiir Fe ebenfalls eine Oszillation mit einer Periode von ca. 6
Monolagen festgestellt werden [10]. In Anlehnung an den DEHAAS-VANALPHEN-Effekt
wird zur Erklarung ein maximaler Durchmesser der FERMI-Flache der Majoritétselek-
tronen von Fe in [001]-Richtung herangezogen [11] (s. Abb. 30, Anlage B).

Tab. I: Oszillationsperioden der Zwischenschichtkopplung fiir verschiedene Sy-

steme (Theorie und Experiment)

Schichtsystem Richtung Th./Exp. A;ML] N[ML] Referenz
Fe/Cr [001] T 2 8.10 [12]

T 215 123 [13]

E ~2  10.12 [T

E 2 [14]

E 10.12  [15]

E 15 [39]

Co/Cu [111] T 45 [21]
E ~5 18]

[100] T 2.6 59  [21]

E 2.6 [19]

Zur theoretischen Erklarung der Zwischenschichtkopplung wurden Untersuchungen auf
der Grundlage der RKKY-Theorie der Kopplung zwischen magnetischen Momenten
durchgefiihrt [22, 20, 21, 35]. Zum anderen liegen Arbeiten zu Gesamtenergieberech-
nungen auf der Grundlage von Bandstrukturrechnungen vor [12, 24, 25, 26]. Es wurden
auch Modellrechnungen mit verschiedenen Gitterpotentialen vorgestellt [27, 28, 29]. Tm
folgenden sollen kurz die Grundgedanken der RKKY-Wechselwirkungstheorie darge-

stellt werden.



2.1.2 RKKY-Wechselwirkung

Der theoretische Ansatz wurde urspriinglich von M.A. Rudermann und C. Kittel 1954
[30] entwickelt, um die Wechselwirkung von Kernspinmomenten, die durch ein Gas von
Leitungselektronen vermittelt wird, zu beschreiben. In den Folgejahren wurde er von
T. Kasuya [31] und K. Yosida [32] auf die Wechselwirkung von magnetischen Stérungen
in Festkorpern erweitert.

Bringt man in ein Elektronengas eine punktférmige Ladungsstorung, so wird diese
durch Verdnderungen der Ladungsdichte abgeschirmt. Im Modell des freien Elektro-
nengases 143t sich die daraus resultierende Ladungsdichtewelle analytisch bestimmen.

Die am Ort R relativ zur Stérung hervorgerufenen Ladungsdichteinderung An(R)

betragt
1
An(R) ﬁ( 2kpR cos2kpR — sin 2kpR)
2kr R

Diese Oszillationen werden als FRIEDEL-Oszillationen bezeichnet [33]. R bezeichnet
den Betrag von R und krp den FERMI-Wellenvektor. Fiihrt man eine ebene Stérung
senkrecht zur z-Achse ein, so kann man sie als Menge von punktférmigen Stérungen
modellieren. Die Uberlagerung der kugelférmigen Ladungsdichtewellen fiihrt zu einem

asymptotischen Verhalten der induzierten Ladungsdichte im Abstand z von der Stérung

sin2kpz

An(z) fiir 2kpz > 1. (3)

22
Das Vorhandensein einer punktférmigen oder flichenférmigen magnetischen Storung

fiihrt zu analogen Oszillationen der Magnetisierungsdichte
Am(r) = An'(r) — An*(r) . (4)

An'(r) und An*(r) bezeichnen die Ladungsdichtestérungen der Majoritéits- bzw. Mi-
noritétselektronen.

Bringt man zwei Defekte im Abstand R bzw. z zueinander in ein freies Elektronengas, so
kommt es zur Superposition der auftretenden Ladungs- bzw. Magnetisierungsdichtewel-
len. Fiir groe Absténde gelten fiir die Wechselwirkungsenergien analoge Beziehungen
zu den Gleichungen (2) und (3).

Bringt man die oben angegebenen Stérungen in ein Gas von BLOCH-Elektronen, so
sind die resultierenden Dichteschwankungen nicht einfach analytisch zu bestimmen.

Der wichtigste Unterschied besteht im Auftreten von Dichtewellen mit mehreren Os-



zillationsperioden, die durch die Topologie der FERMI-Fliche des Systems bestimmt
werden.

Betrachten wir eine punktformige Ladungsdichtestérung in einem Gas von BLOCH-
Elektronen (vgl. Abb. 3). Die in Richtung e relativ zur Stérung auftretende Oszillation
der Ladungsdichte wird durch stationdre Punkte k; auf der FERMI-Fliche bestimmt.
Fiir einen stationdren Punkt k; gilt die Bedingung, dal die FERMI-Geschwindigkeit

[él3%
Ok |k

~parallel zur Richtung e ist.

1

Abb. 3: Stationdre Punkte der FERMI-Fliche fiir eine punktférmige Ladungs-
oder Magnetisierungsdichtestérung, nach [34]
a) ellipsoidale FERMI-Fliche mit 2 stationidren Punkten, es resultiert ge-
nau eine Oszillationsperiode
b) komplexere FERMI-Fliche mit 6 stationidren Punkten, daraus resul-

tieren 3 Oszillationsperioden

Die Periodenlénge wird durch die Differenz (k; —k; )e je zwei solcher Punkte bestimmt
(s. Abb. 3). Im Fall einer magnetischen Stérung treten die gleichen Oszillationsperioden
auf (vgl. Gl. (4)). Diese bestimmen auch das Verhalten der Wechselwirkungsenergie
zweier solcher Defekte.

Erweitert man diese Betrachtungen auf ebene magnetische Storungen, so ergeben sich
fiir die stationéren Punkte k; und k; die folgenden Bedingungen [34] (vgl. Abb. 4):

1. Die Wellenvektoren k; und k; miissen die gleiche Komponente parallel zur Schich-

tebene besitzen und
2. die Gruppengeschwindigkeiten v; und v; miissen entgegengesetzt gerichtet sein (s.

Abb. 4).
Die Wellenzahl, hervorgerufen durch zwei Punkte k; und k;, betrigt (k; —k; )e,, wobei

e, der Normalenvektor der ebenen Stérung sei. Stimmen zusétzlich die Kriimmungen

der FERMI-Fliche in den Punkten k; und k; in ein oder zwei Normalenrichtungen



Abb. 4: Stationdre Punkte der FERMI-Fliche fiir eine ebene Magnetisierungs-
dichtestorung,
die Paare k; und k; bzw. k; und kj haben die gleiche Parallelkompo-
nente zur Schichtnormalen e,, nach [34]
a) ellipsoidale FERMI-Fliche mit 2 stationidren Punkten, es resultiert ge-
nau eine Oszillationsperiode
b) komplexere FERMI-Fliche mit 6 stationiren Punkten, daraus resul-

tieren 2 Oszillationsperioden

iiberein, so wird dies nesting genannt. Die Magnetisierungsdichteoszillationen haben
eine groflere Reichweite, da sie proportional zu 272 baw. 27! abklingen [35].

Fiir die Wechselwirkungsenergie der beiden magnetischen Ebenen stellen sich dazu
analoge Oszillationen ein. Deshalb treten bei Metallen mit anisotropen FERMI-Flichen
in unterschiedliche kristallographische Richtungen verschiedene Periodenléngen der
Zwischenschichtkopplung auf. Im Fall der magnetischen Vielfachschichten betrachtet
man die ferromagnetischen Schichten als ebene Stérungen im Elektronengas der Zwi-
schenschicht und die Ausrichtung der magnetischen Momente wird gut durch die oben-

genannten Oszillationen der Wechselwirkungsenergie beschrieben.



2.2 Supermagnetwiderstands-Effekt

Aufgrund der oszillierenden Zwischenschichtkopplung (s. o.) 148t sich die Dicke der
Zwischenschicht so wéhlen, daf§ die magnetischen Schichten in einem Schichtsystem
antiferromagnetisch koppeln. Bringt man dieses System in ein hinreichend starkes Ma-
gnetfeld so richten sich die magnetischen Momente parallel zu diesem Feld aus. Solche
Versuche wurden erstmals 1988 in den Gruppen um P. Griinberg und A. Fert erfolg-
reich an einem Fe/Cr-System durchgefiihrt. Es wurde festgestellt, da§ sich bei die-
sem Ummagnetisierungsvorgang auch der elektrische Widerstand erheblich verringert
2, 3] (siehe Abb. 5). Dabei wird das &uflere Magnetfeld stets parallel zur Schichtebene
angelegt, so dafl nach der Sittigung eine magnetische Konfiguration &dhnlich der bei

ferromagnetischer Kopplung (fm Konfiguration) entsteht.

p(H)—p(Hs)
p(Hs)

—
/ \
/ AN

-
//////

. H

Abb. 5: Supermagnetwiderstands-Effekt: Widerstand in Abhéngigkeit des ma-
gnetischen Feldes H, Hg bezeichnet die Sittigungsfeldstéirke

Der Tensor der elektrischen Leitfihigkeit hat fiir tetragonale Systeme prinzipiell zwei
Komponenten (0., = 0y, 0,,). Diese konnen durch Anlegen einer Spannung parallel
bzw. senkrecht zur Schichtebene bestimmt werden. Man nennt diese die CIP-(current
in plane)- bzw. CPP-(current perpendicular to plane)-Anordnung (s. Abb. 6). In beiden
Richtungen konnte der Effekt des Supermagnetwiderstandes nachgewiesen werden [2,
3, 36, 37].

Zur quantitativen Analyse des Effektes wird ein Supermagnetwiderstandsverhéltnis wie
folgt definiert

Ap pTi _ pTT Al

Sp_prmr % (5)

p p!t o™

Dabei bedeuten p™ und o™ Widerstand bzw. Leitfihigkeit im afm Ausgangszustand bei
duBlerem Feld H = 0 und p'", o' die entsprechenden Werte bei Sittigung des Effektes
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Abb. 6: CIP- und CPP-Anordnung zur Messung des Supermagnetwiderstands-
Effektes
Magnetfeld B, elektrisches Feld E und Strom j

durch parallele Ausrichtung der Momente. In Tabelle II sind einige experimentelle

Ergebnisse fiir Fe/Cr[001]-Vielfachschichten verschiedener Autoren zusammengestellt.

Tab. IT: Ubersicht iiber experimentell gefundene Werte des Supermagnetwider-

standsverhéltnisses in Fe/Cr[001]-Schichtsystemen,

dpe, dor Dicke der Fe- bzw. Cr-Schicht,

N Anzahl der Doppellagen der untersuchten Vielfachschicht,
T Mefltemperatur

dpe [A] dey [A] N T[K] % [ %] Anordnung Referenz
30 10 100 9.3 108 CPP (36]
30 10 100 300 14 CPP [36]
42 12 50 4.2 64 CIP [4]
45 12 50 15 220 CIP [4]
45 12 50 300 42 CIP [4]
30 10 100 4.0 26 CIP 137]
30 10 100 300 7.5 CIP 137]
30 0?5 73 CIP 161]
30 0?7 203 14 CIP 61]

Bei Untersuchungen zur Abhéngigkeit des Supermagnetwiderstandsverhéltnisses von
der Dicke der Zwischenschicht wurde festgestellt, dafl hierbei Oszillationen mit be-
stimmten Perioden auftreten. Fiir Fe/Cr[001]-Systeme wurde eine kurze Periode A
von etwa 2 ML [40] und eine lange Periode \; von etwa 13 ML [38] bzw. 15 ML [39]
ermittelt. Diese Oszillationen verlaufen phasengleich mit denen der Zwischenlagen-
kopplung [40]. Es gibt einen Zusammenhang zwischen der Kopplungsstéirke und dem
Supermagnetwiderstandsverhéltnis, der bisher noch nicht genauer geklirt wurde.

Ebenso besitzt der Supermagnetwiderstand eine oszillierende Abhéngigkeit von der

10



Dicke der ferromagnetischen Schicht. In den Fe/Cr[001]-Systemen wurde eine Oszil-
lationsperiode von 6 ML sowohl fiir den Supermagnetwiderstand als auch fiir die
Zwischenschichtkopplung gefunden [10].

Das Verhalten des Supermagnetwiderstandes in Abhéngigkeit der Temperatur ist gut
verstanden. Es wurde festgestellt, dal bei Anwachsen der Temperatur von Helium- auf
Zimmertemperatur der Supermagnetwiderstand in CIP-Anordnung ca. um den Faktor
2.5 [41, 37] und in CPP-Anordnung um den Faktor 8 [37] sinkt.

Die theoretischen Vorstellungen zur Ursache des Supermagnetwiderstandes basieren auf
dem MoTTschen Zweistrommodell [42]. Hierbei wird angenommen, daf} die Elektronen
mit unterschiedlicher Spinrichtung zwei unabhingige Leitfdhigkeitskanéle bilden. Der
Gesamtwiderstand p 148t sich als Parallelschaltung der Spinbandwiderstinde p' und

p* auffassen

Tt
p'p
p= . 6

pE (6)

Dies ist fiir tiefe Temperaturen, fiir die hauptséchlich spinerhaltende Streuung an De-
fekten auftritt, eine gute Ndherung [43]. Bei htheren Temperaturen kommen als weite-
re Ursachen des elektrischen Widerstandes die Streuung an Phononen und Magnonen
hinzu. Die Phononenstreuung ist spinunabhingig und vergréfiert den Betrag beider
Spinbandwiderstinde und somit den Gesamtbetrag fiir beide magnetische Konfigura-
tionen. Dadurch verringert sich das Supermagnetwiderstandsverhéltnis (s. Gl. (5)). Die
Streuung an Magnonen -spin-flip-Streuung- fithrt zu einem Ausgleich beider Spinband-
widerstédnde. Dies verursacht eine Verringerung der Differenz der Gesamtwiderstinde
p — p™, woduch das Supermagnetwiderstandsverhiltnis stark vermindert wird (s.
Gl. (5)).

Die theoretischen Modelle, die zur Kldrung des Supermagnetwiderstandes verwendet
wurden, lassen sich in 3 Klassen einordnen. In vielen Modellen wird angenommen, dafl
in den Schichten eine Streuung erfolgt -bulk scattering, sowie durch die Rauhigkeiten der
Ober- und Grenzflichen weitere Streumechanismen -interface scattering- gegeben sind.
Die Steustédrken dieser Mechanismen kénnen meist unabhéngig voneinander variiert
werden. Welcher der beiden Prozesse der fiir den Effekt dominierende ist, konnte bisher
weder von theoretischer Seite noch durch Experimente eindeutig gekldrt werden.
Modelle auf quantenmechanischer Grundlage, wie erstmals von P. M. Levy vorgestellt
[44, 45], konnen den Abfall des Supermagnetwiderstandes mit wachsender Zwischen-
schichtdicke fiir groBere Dicken gut erkliren [46, 47]. Jedoch wird fiir kleine Dicken ein
sehr grofler Supermagnetwiderstand vorhergesagt, der experimentell nicht bestitigt
werden konnte.

Eine weitere Gruppe von Modellen basiert auf der Erweiterung der FUCHS-SONDHEIMER-
Theorie [48, 49] auf Vielfachschichten [50, 51, 52, 53, 54]. Die Giiltigkeit der mit diesen
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Modellen erzielten Ergebnisse wird durch die Annahme, dafl die Dicken der Einzel-
schichten grofler als die mittlere freie Wegléinge der Elektronen sind, entscheidend ein-
geengt. Fiir experimentell verwendete Systeme mit dp, & 30A und de, &~ 10 .. 40A
sind sie praktisch nicht anwendbar, da die mittlere freie Wegléinge im Bereich einiger
tausend Angstrom liegt.

Bisher sind nur wenige Arbeit bekannt, in denen aus ersten Prinzipien der Supermag-
netwiderstand eines Supergitters fiir Fe/Cr-Systeme berechnet wurde [55, 56, 57, 58|.
In [56] wurden nur spinunabhéingige Streumechanismen betrachtet. Allein aufgrund der
Anisotropie einiger FERMI-Fldchen-Parameter wurde eine Differenz im Gesamtwider-
stand zwischen der afm und fm Konfiguration gefunden. Dieses Resultat kann durch
die vorliegende Arbeit bestétigt werden.

Werden Schichtsysteme aus mehr als zwei Metallen aufgebaut, so kann bei entsprechen-
der Auswahl der Metalle ein ,inverser® Supermagnetwiderstands-Effekt nachgewiesen
werden [59]. Hierbei vergroflert sich der Widerstand der Vielfachschicht bei paralleler

Ausrichtung der Momente in den ferromagnetischen Schichten.
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3 Transporttheorie

In diesem Kapitel wird die Losung der BOLTZMANN-Gleichung in Relaxationszeitnéhe-
rung erldutert. Die Ergebnisse werden zur Berechnung der elektrischen Transportkoef-

fizienten benutzt.

3.1 Boltzmann-Gleichung in Relaxationszeitniherung

Die Ladungstriager in einem metallischen Festkorper konnen durch duflere Felder be-
einflult werden. In einem idealen Kristall ist dies ohne innere Widerstdnde maglich.
In einem realen Kristall unterliegen sie jedoch der Streuung an Fremdatomen und Git-
terstorungen. Bei endlichen Temperaturen kommt hierzu noch die Streuung an anderen
angeregten Quasiteilchen, wie Phononen, Magnonen und Polaronen. Alle diese Effekte
miissen gegeneinander abgewogen werden und fithren zu einem bestimmten Transport-
verhalten.

Dies ist mittels der Transport- oder BOLTZMANN-Gleichung mdoglich. Man betrach-
tet die Einteilchenbesetzungsfunktion fy(r,t), die die Besetzung des Zustandes | k) in
einem Raumgebiet um den Ort r zum Zeitpunkt t beschreibt. Der Index k ist eine
Zusammenfassung von Wellenvektor k und Bandindex v zu k= (k,v). Fiir rdumlich
und zeitlich homogene Randbedingungen bleibt nur die Abhéingigkeit von k bestehen

fr(r,t) = fr fir £ =0und £ =0 : (7)

Nach dem LiouviLLEschen Theorem iiber die Invarianz des besetzten Phasenraumvo-

lumens 1483t sich die folgende Bilanzgleichung aufstellen

af of
a—t’“] + a—t’“] -0 . 8)
Feld Streu

Ein zeitlich und raumlich konstantes elektrisches Feld der Stirke E dndert den Wel-

lenvektor k eines Elektrons | k) gemé&f
k = ——E 9
h J ( )
und die Verteilung dndert sich infolge des Feldes um

of| _ _c¢ __ Ofr
ot o = 7 Ekak = —€ EVk <8€k> . (10)
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e bezeichnet die Elementarladung e = —|e| und vy, die Gruppengeschwindigkeit %%ﬁt.
Mittels der mikroskopischen Ubergangswahrscheinlichkeit Py (siche Abschnitt 5.1)

kann man die zeitliche Anderung von f, aufgrund von Streuprozessen ausdriicken

ofi

oL :%Hﬂhﬂ—m—ﬁﬂ—hﬂ : (11)

Streu

Dabei werden das PAULI-Prinzip und die mikroskopische Reversibilitit des Ubergangs
von |k) nach | k") beriicksichtigt. Die Gleichgewichtsverteilung f? des ungestorten
Systems ist die FERMI-DIRAC-Verteilung

fo = ! | (12)

e(ekfep)/kBT + 1

wobei ¢ die Energie des Zustands | k), ¢, die FERMI-Energie, kg die BOLTZMANN-
Konstante und T die Temperatur bezeichnen. Fiir sehr tiefe Temperaturen (T — 0 K)
geht diese in eine ©-Funktion iiber

lim fy = O(ep — €) . (13)

T—0

Die Abweichung der Verteilungsfunktion von der Gleichgewichtsverteilung wird durch

eine Funktion g, beschrieben

fe=I+a - (14)

Fiihrt man dies in Gl. (11) ein, so entsteht

%1 =Y Puslgr — gr) - (15)
Streu

kl

Unter der Annahme, dafl die durch das duflere E-Feld verursachten Storungen klein

sind, kann man eine lineare Antwort -lineare Response- des Systems annehmen

%:—%2@Am . (16)

Der Vektor der freien Wegléinge A, beschreibt die Anderung der Verteilungsfunktion f;
afg
8ek
mit Energien nahe der FERMI-Energie zum Transport beitragen.

linear zu einem elektrischen Feld E. Der Faktor beriicksichtigt, dafl nur Elektronen
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Mit den Gleichungen (8), (10), (15) und (16) entsteht unter Vernachlissigung von
Termen hoherer Ordnung die linearisierte BOLTZMANN-Gleichung

A =1 [Vk + Zpkk’Ak"| = v+ 7 Y P Ap : (17)

k! k!

Dabei wurde die Relaxationszeit 7, folgendermaflen eingefiihrt
()" = P . (18)
kl

In GL (17) beschreibt der erste Term 74v, die Streuung aus dem Zustand | k) in die
Zustinde |k’) und der zweite Term die Streuung aus | k') nach | k) -Scattering-In-Term.
Die BOLTZMANN-Gleichung bildet eine lineare Integralgleichung zur Bestimmung der
Ay und der Verteilungsfunktion fj, im stationéren Zustand. Die Losung von GI. (17) in
Relaxationszeitndherung bedeutet die Vernachléssigung der Scattering-In-Terme. Dies
wird im weiteren angenommen, da fiir die Schichtsysteme nur die Relaxationszeiten,
nicht aber die Ubergangswahrscheinlichkeiten bekannt sind. Der aus dieser Niherung
resultierende Fehler der Transportkoeffizienten betrégt fiir einen Fe(Cr)-Defekt etwa
24 % [60].

In spinpolarisierten Systemen gibt es zwei Sorten von Elektronen, die Majoritéts- und
die Minoritétselektronen. Der Spinindex o (=7, | ) sei im folgenden explizit vermerkt.

Die mikroskopische Ubergangswahrscheinlichkeit 148t sich dann als Matrix

o e
o' Pkk’ Pkkl (19)
kk! —
11 i
P, kk' B, kk'

schreiben. Vernachléssigt man spin-flip-Streuprozesse, was fiir tiefe Temperaturen eine

brauchbare Niherung ergibt [43], so verschwinden die Nichtdiagonalelemente von Pgg .

Die spinabhingigen Relaxationszeiten 77 und die freien Wegldngen Af ergeben sich zu

()™ = P (20)
kl

A} = v’ : (21)

Fiir die Abweichung von der Gleichgewichtsverteilung erhélt man

8 oo
gg:_e(affk >VE | (22)
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Mit den so berechneten Abweichungen von der Gleichgewichtsverteilung lassen sich die

Transporteigenschaften des Systems bestimmen (s. Abschnitt 3.2).
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3.2 Bestimmung der Transportkoeffizienten

Unter dem Einfluf} eines zeitlich konstanten dufleren Feldes stellt sich in einem System
ein stationdrer Zustand ein, der durch die Besetzungsfunktion f, der elektronischen
Zustdnde | k) charakterisiert werden kann. Bei spinpolarisierten Systemen sind die
folgenden Betrachtungen fiir jedes Spinband durchzufiihren.

In quasiklassischer Niherung betréigt die elektronische Stromdichte j
. €
1= Yo fevie (23)
k

Die Summation in GI. (23) lduft iiber alle Blochzusténde des Systems. vy bezeichnet die
1 O¢

7ok
Inversionssymmetrie wird fiir die Gleichgewichtsverteilung f? der Term

Gruppengeschwindigkeit und V das betrachtete Volumen. Wegen der rdumlichen

dovifi=0 (24)
k

und die Stromdichte 148t sich mittels der Abweichung von der Gleichgewichtsverteilung
gr. ausdriicken (s. GL. (14))

e
'—_E: . 25
J ngkvk ( )

In der Funktion g ist die Ableitung der FERMI-DIRAC-Verteilung nach der Energie ¢

enthalten, die fiir tiefe Temperaturen in eine §-Distribution iibergeht

Ofi

e = —0(€x — €5) . (26)

Unter Verwendung der Gln. (22), (25) und (26) ergibt sich fiir die Stromdichte
2

i= %25(% —€p) T Vi (Vi E) : (27)

In der Ndherung zustandsunabhéingiger Relaxationszeiten kann 7 durch einen Mittel-

wert (Tg)k

X O(er — €r) i
T = S Sl — ) %)

ersetzt werden (s. Abschnitt 5.1).
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Der durch das OHMsche Gesetz definierte Tensor der elektrischen Leitfdhigkeit 6 be-
schreibt den linearen Zusammenhang zwischen Stromdichte j und dem elektrischen
Feld E

j=0¢E . (29)

Durch Vergleich mit Gl. (27) erhélt man fiir den Widerstand bzw. die Leitfihigkeit

pl=06= s Z d(€ex — €r) VEO Vi ) (30)
Vg
Dabei bedeutet das Zeichen “o* die tensorielle Verkniipfung zweier Vektoren. Um eine

numerische Berechnung von & durchfiihren zu kénnen, wandelt man die k-Summe in

ein Flachenintegral um, welches diskretisiert werden kann.

; S(ep —€p) — (2‘;)3 /d3k d(€er — €r) (31)
— % fds /dklé(ék—eF) (32)

Das Integral § dS wird iiber eine Fliche konstanter Energie gefiihrt, auf der dk, senk-
recht steht

_ v § s [aa (%’:) — ) (33)

ex=const
v ok,
= Gy }de (8€k> . (34)

Das Flachenintegral wird {iber die FERMI-Fléche gefiihrt.

—~
DO
N
N—r
w

Im weiteren wird der Spinindex o explizit angegeben. Setzt man fiir %’% das Reziproke
k

der Gruppengeschwindigkeit vf ein

o€},
hoy = |- 35
dann ergibt sich mit (30), (34) und (35) fiir die Leitfdhigkeit 67
e*r? ds?
57 — Tovi” 36
? (2m)3 h % v Vi O Vi (36)
FF
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Sind in einem System mehrere Béinder vorhanden, so ist die Summation {iber diese
gemeinsam mit der k-Summation auszufiihren.

Fiir tetragonale Systeme besitzt 67 zwei unterschiedliche Matrixelemente

50 0
67 = | 0 4, ,
0 o7,
Y e? %dS“ . . e? ds° .
57, = - —(e;vi”)” , 07, = - % — (e;vi7) (37)
(2m) hFF vy (2m) hFF k

Hierbei wurde die Relaxationszeit 77 separiert und 67, bzw. &7, sind die entsprechenden
FERMI-Flichen-Integrale.

Die Leitfdhigkeit wird im wesentlichen durch zwei Gruppen von Groflen bestimmt.
Zum einen benotigt man die Grundzustandseigenschaften des Systems in Form der
FErMI-Fliche und der k-abhingigen FERMI-Geschwindigkeit. Zum anderen miissen
die Streueigenschaften der im System enthaltenen Stoérungen in Form der spinabhéngi-
gen Relaxationszeiten 77 und 7+ bekannt sein. Die Ermittlung dieser GréBen fiir den
konkreten Fall von magnetischen Fe/Cr-Schichtsystemen ist in den Abschnitten 4 und
b erldutert.

Die Zustandsdichten an der FERMI-Energie n?(e;) lassen sich wie folgt als Integral
iiber die FERMI-Fliche ausdriicken

dSg
vR

n(ep) = % zk; 5(ef — er) = (273)% Fi (38)

Die Zustandsdichte der Majorititselektronen der fm Konfiguration soll mit n'(e,) be-
zeichnet werden. Die Integration ist iiber alle Blatter der FERMI-Fldche der Majoritéts-
elektronen auszufiihren. n'(e;) bezeichnet die ensprechende Zustandsdichte der Mino-
ritdtselektronen. In der afm Konfiguration ist die Zustandsdichte an der FERMI-Energie
n™(e;). Die Integration ist iiber alle Blitter der zweifach entarteten FERMI-Fliche zu

fiihren.
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4 Grundzustandseigenschaften der Fe/Cr-Vielfach-

schichten

Dieses Kapitel ist der Bestimmung der Grundzustandseigenschaften der Vielfachschicht-
systeme gewidmet. Die Gitterstruktur wird mittels Superzellen modelliert. Die Elek-
tronenstruktur kann im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie bestimmt werden. Die
anisotrope FERMI-Fliche und FERMI-Geschwindigkeit ergeben sich durch lineare In-

terpolation innerhalb der Tetraedermethode.

4.1 Modellierung der Schichtstruktur

Gegenwirtig werden Vielfachschichten hergestellt und untersucht, die aus bis zu 100
Doppelschichten bestehen [36, 37]. Bei epitaktisch gewachsenen Fe/Cr-Schichtsystemen
befinden sich, abgesehen von Fehlstellen, Versetzungen und Korngrenzen, alle Fe- und
Cr-Atome auf den Gitterplitzen eines kubisch raumzentrierten Gitters. Die schicht-
weise Anordnung der Komponenten erzeugt einen Festkorper mit Uberstruktur. Dieser
148t sich durch periodische Fortsetzung einer geeignet gewéhlten Elementarzelle model-
lieren. Dabei vernachléssigt man auftretende Oberflicheneffekte. Ebenfalls unberiick-
sichtigt bleiben Quantum Size-Effekte, die aufgrund der begrenzten Ausdehnung des

Systems senkrecht zur Schichtebene entstehen kénnen.

Tab. IIT: Untersuchte dpe [ML]  doy [ML]
e r
Fe/Cr[001]- Vielfachschichten, 5 .13
Dicke der Schichten in Monolagen [ML] . h -
3..9 4

Im weiteren wurden Fe/Cr-Systeme betrachtet, in denen die Schichtnormale parallel zur
kristallographischen [001]-Richtung liegt. Diese Systeme wurden in ihren Eigenschaften
bereits zahlreich experimentell untersucht [4, 23, 37, 38, 40, 61]. Die tetragonale Ele-
mentarzelle wird so angeordnet, daf die Achsen a und b parallel zur [100]- bzw. [010]-
und die c-Achse parallel zur [001]-Richtung verlaufen. Die Gitterkonstante a = b wurde
zu 5.40 a.u. (atomic units) gewahlt. Dies ist der auf 0 K extrapolierte Mittelwert der
Gitterkonstanten der Schichtkomponenten. Jede Monolage wird durch ein Atom in der
Elementarzelle reprisentiert. Eingeschrinkt durch die Rechnerkapazitit konnten vom
Autor Elementarzellen mit bis zu 32 Atomen behandelt werden. Elementarzellen dieser
Grofle werden als Superzellen bezeichnet.

Aufgrund der magnetischen Momente in den Fe-Schichten bildet sich eine zusétzli-

che magnetische Uberstruktur aus. Im Fall der antiferromagnetischen Konfiguration
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betrigt die Gitterkonstante c

¢ =2 (dr. +dcy) : (39)

Abb. 7:

Elementarzellen fiir das Schichtsystem FesCry,

e, o Orte der Fe- bzw. Cr-Atome,

1, 4 Richtung der vorgegebenen Magnetisierung in den Fe-Schichten,

a) fm Konfiguration, a = 5.4 a.u., ¢ = 10.8 a.u.

b) afm Konfiguration, a = 5.4 a.u., ¢ = 21.6 a.u.

In Tab. III sind die Dicken der Fe- und Cr- Schichten der Systeme zusammengestellt,
die zur Berechnung des Supermagnetwiderstandsverhéltnisses ausgewéhlt wurden. Fiir
die minimale Dicke der Fe-Schicht wurden 3 Monolagen gewiihlt (experimentelle Reali-
sierung [4]), da sich in den Rechnungen erst ab dieser Dicke eine Magnetisierungsdichte
im Fe einstellt, die im Mittel dem Volumen-Wert entspricht. Fiir jede Schichtdicken-
kombination wurde sowohl fiir parallele als auch fiir antiparallele Ausrichtung der Fe-
Momente die Elektronenstruktur im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie bestimmt.
Die Berechnung der Bandstruktur wird im néchsten Abschnitt erldutert.

Als Beispiel fiir die verwendeten Superzellen sind in Abb. 7 die Elementarzellen fiir
das System Fe3Cr; dargestellt. Fiir die Bezeichnung der einzelnen untersuchten Viel-
fachschichten wird eine Nomenklatur der Form Fe,,Cr, gewéhlt. Dies bezeichnet ein
Schichtsystem mit einer Fe-Dicke dr, von m Monolagen und einer Cr-Dicke d¢, von n

Monolagen.

21



4.2 Berechnung der Bandstruktur

4.2.1 Dichtefunktionaltheorie

Die Dichtefunktionaltheorie ist ein hilfreiche Methode zur Bestimmung der Grund-
zustandseigenschaften des Vielelektronenproblems. Der Grundgedanke besteht in der
Transformation des Vielteilchenproblems auf ein effektives Einteilchenproblem. Die da-
mit berechneten Eigenschaften (Ladungsdichte, Magnetisierungsdichte) stimmen gut
mit experimentell gefundenen Resultaten iiberein. Grundlage der Dichtefunktional-
theorie ist das von Hohenberg und Kohn [62] 1964 veroffentlichte Theorem, daf die
Gesamtenergie E eines Vielteilchensystems ein eindeutiges Funktional der Teilchen-
dichte n(r) ist.

E = E[n(r)] (40)

Die Grundzustandsenergie Fj eines Systems ist somit das Minimum von E[n(r)] bei
der Variation der Teilchendichte n(r) unter bestimmten Nebenbedingungen. Kohn und
Sham [63, 64] entwickelten daraus ein Konzept zur Losung dieser Variationsaufgabe
mittels effektiver Einteilchengleichungen. Dazu zerlegt man das Funktional E[n(r)] in
drei Anteile

Eln(r)] = T[n(r)] + Uln(r)] + Exln(r)] . (41)

T[n(r)] ist die kinetische Energie eines hypothetischen, wechselwirkungsfreien Elek-
tronensystems. Das Funktional Uln(r)] beinhaltet die Coulomb-Wechselwirkung in
HARTREE-Niherung und das dufiere elektrostatische Potential V., (r)

n(r')

v -

Uln(r)] = /d3r d*r’ n(r) ( + Vext(r)> : (42)
Das Austausch-Korrelationsfunktional E,.[n(r)] enthélt alle Vielteilcheneffekte, die
Austausch- und Korrelationsenergie sowie die damit verbundene Korrektur der kineti-
schen Energie.

Als Ansatz fiir die Dichte n(r) wird ein Vielteilchenzustand in Form einer SLATER-De-

terminante, bestehend aus den Einteilchen-Wellenfunktionen | ¥;(r) ), gewihlt

n(r) =3 (T(r) || Ei(r)) . (43)

i
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Damit lassen sich fiir die Einteilchen-Wellenfunktionen | ¥;(r) ) die KOHN-SHAM-Gleichungen

{‘v; + Vegn(r) } Wi(r)) = e | () (44)

mit dem effektiven Potential

Vg (r) = Vi(r) + OExc[n(r)] N /dgr, n(r21|

on Ir — (45)

gewinnen. Als Abkiirzung wird das Austausch-Korrelationspotential V,.[n(r)] eingefiihrt

(46)
Die auftretenden LAGRANGE-Parameter ¢; sind zunéchst mathematische Hilfsgrofien,
kénnen jedoch mit mefibaren Eigenschaften des Systems in Zusammenhang gebracht
werden (siehe Abschnitt 4.2.2).

Es erweist sich als niitzlich, die Dichte der Austausch-Korrelationsenergie ¢,. ein-

zufiihren

Enn(r)] = / &Pron(r) e n(r),] . (47)

In spinpolarisierten Systemen wird der obige Ansatz fiir beide Spinbénder benutzt [65].
€ze[n(r)] ist dann ein Funktional der Dichte der Majoritéits- sowie der Minoritétselek-

tronen n'(r) bzw. nt(r)
exc[n(r)] = €xe[n'(x),n*(r)] . (48)

In €,.[n'(r), n*(r)] sind alle Informationen iiber die Vielteilcheneffekte in einem System
enthalten. In den meisten Féllen ist es moglich, eine lokale Ndherung vorzunehmen.
Dazu bestimmt man die Dichte der Austausch-Korrelationsenergie in einem Referenz-
system gleichartig wechselwirkender Elektronen konstanter Dichte. Diese Niherung ist
fiir rdumlich langsam verdnderliche Dichten erwartungsgemafl gut, ergibt aber auch
fiir raumlich stark verénderliche Dichten brauchbare Ergebnisse. Gute Niherungsaus-
driicke fiir wechselwirkende Elektronensysteme homogener Dichte wurden von v.Barth
und Hedin [66] bzw. Vosko, Wilk und Nusair [67] entwickelt.
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4.2.2 LCAO-Ansatz

Bei tiefen Temperaturen besteht ein metallischer Festkorper aus an den Gitterplatzen
befindlichen Tonen (Atomkerne und stark lokalisierte Elektronen) und den beweglichen
Leitungselektronen. Das Elektronengas befindet sich in einem #dufleren, durch die lo-
nen verursachten, gitterperiodischen Potential V.., (r). Fiir dieses Potential miissen die
Kohn-Sham-Gleichungen gelost werden. Dazu liegt es nahe, die Einteilchen-Wellen-
funktionen |¥;(r)) aus ,atomaren® Wellenfunktionen aufzubauen [68]. Das bedeu-
tet, daB8 der gitterperiodische Anteil von | ¥;(r)) eine Linearkombination von Wellen-
funktionen ist, die um die Orte der Ionen R,; konzentriert sind (LCAO = Linear Com-
bination of Atomic Orbitals). Die ,atomaren“ Wellenfunktionen ergeben sich mittels
eines am Ort R, zentrierten Potentials Vg, (r), das so gewihlt werden sollte, daf8 Vg, (r)
in der Nédhe des Ortes R; dem Potential des dort befindlichen Ions entspricht

2
G I AT ET (49
Der Index n numeriert die Eigenfunktionen des Potentials Vg,(r). H. Eschrig u.a. [69,
70] zeigten, dafl sich durch die Wahl der Vg, (r) die Losung wesentlich vereinfachen 148t.
An die ,atomaren Wellenfunktionen | W% (r)) ist die Bedingung zu stellen, daf sie
(an allen Gitterorten betrachtet) ein geniigend vollstéindiges Funktionensystem bilden.
Die | Ug.(r)) konnen in Rumpf- und Valenzzustéinde eingeteilt werden. Die BLOCH-

Zusténde lassen sich mittels eines linearen Ansatzes folgendermafien konstruieren

() = €Y ; Co' | WR,(r) (50)

Die | U% (r) ) sind die gegeniiber den Rumpfzustéinden orthogonalisierten Valenzzustinde.
Uy, (r) ) den | ¥;(r) ) in den KOHN-SHAM-Gleichungen (Gl. (44)).

Die Koeffizienten C’,ZURZ' und €, werden als Losungen eines linearen Eigenwertproblems

Dabei entsprechen die

bestimmt. In spinpolarisierten Systemen werden diese fiir beide Spinbénder ermittelt.
Die Bandstrukturberechnung erfolgt unter Verwendung des LCAO-Programmpakets

von
H. Eschrig u.a. [71, 72] auf IBM RS/6000 workstations. Im effektiven KOHN-SHAM-
Potential V,g(r) wird das Austausch-Korrelationsfunktional nach v.Barth und He-
din [66] benutzt. Die Modellierung der jeweiligen magnetischen Konfiguration erfolgt
durch Einfiihrung eines Splitting-Potentials. Mit diesem wird zu Beginn die Austausch-
Korrelationsenergie der Majoritits- und Minoritétselektronen aufgespalten. Dadurch
wird erreicht, daf sich das Energiefunktional E[n(r)] im Einzugsbereich eines Minimums

beziiglich n'(r) und n*(r) befindet, bei dem die gewiinschte magnetische Ordnung vor-
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liegt. Der somit ermittelte, energetisch tiefliegende Zustand des Gesamtsystems soll

als Grundzustand der entsprechenden magnetischen Konfiguration bezeichnet werden.

Auf diese Weise werden die Zusténde des Systems bei H = 0 (afm) bzw. H = Hg (fm)

simuliert (s. Abb. 5).

Die somit erhaltenen Einteilchenenergien €7, und Einteilchen-Wellenfunktionen | ¥ (r) )
lassen sich als elektronische Wellenfunktionen und deren Anregungsenergien inter-

pretieren. Spektroskopische Untersuchungen und experimentelle Bestimmungen der

FERMI-Flichen-Topologie belegen, daf3 sie im Bereich der FERMI-Energie tatséichlich

als Quasiteilchenzusténde interpretiert und zur Berechnung weiterer Systemeigenschaf-

ten herangezogen werden koénnen.
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4.3 Approximation der Fermi-Fliche

Mittels der in Abschnitt 4.2 vorgestellten Methoden 148t sich die Bandstruktur €f,, auf
einem Netz von k-Punkten im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone (IB) berechnen.
Wendet man die Elemente der Symmetriegruppe der entsprechenden Kristallstruktur
an, so ist es moglich, daraus die Bandstruktur in der gesamten 1. BRILLOUIN-Zone zu
konstruieren. Fiir die meisten der im folgenden vorgestellten Rechnungen wurde ein
Netz mit 4650 k-Punkten im irreduziblen Teil gew&hlt.

Mittels einer modifizierten Tetraedermethode (nach [5]) wird die FERMI-Fléche im
Rahmen einer linearen Interpolation durch eine Menge von Drei- und Vierecken ap-
proximiert. Damit konnen die in Gl. (37) auftretenden Integrale numerisch berechnet
werden. Die Grundgedanken der Tetraedermethode sind im folgenden dargestellt.

Die k-Punkte im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone bilden ein reguléres Netz. Je-
weils vier k-Punkte kg, ki, ko und ks werden zu einem Tetraeder zusammengefafit
(Abb. 8). Die Energien an den Eckpunkten betragen €, €1, € und €3. Der Bandindex

v sei fiir alle Energien ¢; gleich und wird deshalb nicht angegeben.

k37 €3

ki)

k27 €2

k()
ki)

ko, €0 kl, €1

Abb. 8: Lineare Interpolation der FERMI-Fliche in einem Tetraeder kg, ki, ko,
ks

Folgende Groéflen werden definiert

€1
€ = €—¢€ , 1=1,2,3 ; e=| & ;
€3
k;
ki = (ki-k)" , i=1,23 ; K=| k
ks
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Jeder Punkt k innerhalb des Tetraeders a8t sich wie folgt parametrisieren

k = kg+Ka (51)
aq

a = Q9 cR , |al/<1 und o> 0
a3

Die Bandstruktur kann folgendermaflen linear interpoliert werden

€ = €g + Q€ . (52)
Die Eckpunkte des die FERMI-Fliche approximierenden Flichenstiicks werden aus

€ + a;e —€x =0 (53)
unter der Nebenbedingung

a; € {(,0,0),(0,,0),(0,0, ), (a, 1=, 0), (0,0, 1—), (0,0, 1 =), 0 < a < 1}

bestimmt. Der Index i bestimmt die Anzahl der Losungen. Gibt es fiir die a; drei
oder vier Losungen, so lassen sich die k(q;) als Eckpunkte des Flidchenstiicks ermit-
teln, das im betrachteten Tetraeder die FERMI-Fliche nihert (Dreieck k(ay), k(as),
k(as3) in Abb. 8). Aus den k(a;) bestimmt man den Schwerpunktsvektor Q und die
Fliache ASq des Flachenelements, durch Koordinatentransformation gewinnt man aus
e die FERMI-Geschwindigkeit vg. In Gebieten von Bandhybridisierungen ergibt die li-
neare Interpolation aufgrund der starken Kriimmung der FERMI-Fliche eine schlechte
Approximation sowohl der Topologie als auch der FERMI-Geschwindigkeit.

Mittels dieser approximierten FERMI-Flidchen lassen sich die Integrale ¢ als Summe
ausfithren (vgl. Gl. (37))

. 1 ASy

Oz — (27'(')3 3 % Ua (exVQ )2 )

~0 1 ASg o

Oy, — (27{')3 h % vng (ezVQ )2 . (54)

Am Beispiel der FesCr; und FesCrs-Schichtungen sind in Tab. IV die fiir den Trans-
port wichtigen Groflen der einzelnen Blatter der FERMI-Flichen zusammengestellt. Alle
Groflen sind in atomaren Einheiten angegeben. Die einzelnen Blétter unterscheiden sich
stark in ihrer Zustandsdichte an der FERMI-Energie. Sehr kleine Blétter entstehen oft
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durch numerische Ungenauigkeiten oder Rundungsfehler an einzelnen k-Punkten. Die

Leitfahigkeit wird im wesentlichen durch die markierten Bénder bestimmt.

Tab. IV: Approximierte FERMI-Flichen von FezCr; und Fe3Crs: Integrale Eigenschaften

1,4 fm Konfiguration, Majoritédts- bzw. Minoritdtsband

1] afm Konfiguration

N Anzahl der Flichenelemente,

n Zustandsdichte an der FERMI-Energie (a.u.),

6%,, 67, FERMI-Flachen-Integrale zur Bestimmung der Leitfahigkeit (s. Gl. (54) )

Tr’

Fe3Cr; Band N n o, 07, FesCrs Band N n 0, 02,
1 18 1465 285 118 .102 1 29 74 3 .004  .005
19 1369 449 .129 .054 30 1628 14.6 .056 .013

31 1898 22.5 .054 .004

32 269 2.0 .010 .002

73.4 247 156 494 124 .024

{ 11 65 9 .006 .007 { 23 412 15 .021 .024
12 1370 19.2 159 .155 24 3045 134 182 179

13 736 11.7 .077 .074 25 2178 10.6 .101 .069

14 264 56 .023 .024 26 1247 7.2 .055 .047

27 107 .6 .002 .009

374 256 .260 33.3 361 .328

1 33 2223 36.6 .103 .017 N 53 334 6 .012 .007
34 2221 44.0 .084 .021 54 2648 14.8 .043 .002

35 708 12.1 .047 .021 55 3315 18.9 .049 .008

36 60 2 .002 .001 56 3793 223 .062 .032

57 850 34 .013 .002

82.9 .236 .060 60.2 179 .054
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4.4 Magnetische Struktur der Vielfachschichten

Aus den Dichten der Majoritéits- sowie der Minoritétselektronen 148t sich die Magne-

tisierungsdichte m(r) bestimmen
m(r) = n'(r) — n*(r) : (55)

Ubersichtlicher ist es, die magnetischen Momente p(R;) fiir die einzelnen Atomorte R;
zu bestimmen.

I

0.2

o
—
|

Magnetic Moment
o

| | |
o o =
o N —
| | |

Abb. 9: Magnetische Momente im Fe3Crqg-
Schichtsystem, LCAO-Superzellen-Rechnung

m : ferromagnetische Konfiguration

A : antiferromagnetische Konfiguration

Fiir die Fe-Schicht ergeben sich in den Fe/Cr[001]-Schichtsystemen folgende Unter-
schiede zu den Volumen-Eigenschaften. Im Volumen-Material betrigt das magnetische
Moment etwa 2.2 BoHRsche Magneton (up) [73]. Die Monolagen werden im folgenden
von der Grenzfliche Fe/Cr aus gezédhlt. In der 1. Monolage Fe ist das Moment stark
verringert (u &~ 1.7up), wihrend es in der 2. Monolage leicht {iberhdht ist (u &~ 2.5up).
In Fe-Schichten mit einer Dicke m grofler als 4 Monolagen ist das Moment in den mitt-
leren m-4 Monolagen etwa gleich dem Volumen-Moment. Dieses Ergebnis stimmt mit
anderen theoretischen Arbeiten iiberein [25, 56, 74].

Als Vergleich fiir die im Cr auftretenden magnetischen Momente wurde eine LCAO-
Bandstrukturberechnung fiir antiferromagnetisches Cr mit einer Gitterkonstante von
5.40 a.u. durchgefiihrt. Dabei wurde eine kommensurable Spindichtewelle mit einer
Periode von 2 Monolagen simuliert. Das erhaltene Moment von p = 0.6up entspricht
dem anderer Autoren [13, 26, 75, 76] . Experimentell wurde jedoch im Volumen-Cr
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Abb. 10: Magnetische Momente im Fe3Crq1-
Schichtsystem, LCAO-Superzellen-Rechnung

m : ferromagnetische Konfiguration

A : antiferromagnetische Konfiguration

eine inkommensurable Spindichtewelle festgestellt. Das Moment der 1. Cr-Monolage
richtet sich antiparallel zum benachbarten Fe-Moment aus. Dies wurde bereits expe-
rimentell nachgewiesen [8]. Fiir den Betrag des Cr-Moments wurde etwa ein Drittel
des Volumen-Wertes erhalten. Die Momente benachbarter Cr-Monolagen koppeln an-
tiferromagnetisch und nehmen bis zur Mitte der Schicht etwa auf ein Sechstel des
Volumen-Wertes ab.

Wenn die Anzahl der Cr-Monolagen gerade ist und die Fe-Momente parallel ausgerich-
tet sind, bzw. die Anzahl der Cr-Monolagen ungerade und die Fe-Momente antiparallel
liegen, ist die 2 ML-Oszillation im Cr zur Dicke der Cr-Schicht und zur Ausrichtung
der Fe-Momente inkommensurabel. Da die Kopplung zu den Fe-Schichten stérker ist,
tritt in der Mitte der Cr-Schicht eine Stérung der antiferromagnetischen Ordnung auf.
Die Energie dieses Defektes ist etwa gleich der Kopplungsstéirke der ferromagnetischen
Schichten [25]. In den Abbildungen 9 und 10 sind die beiden Typen dieser Storun-
gen deutlich erkennbar. Auflerdem verringern sich die magnetischen Momente aller

Cr-Monolagen gegeniiber der ungestorten Spindichtewelle bei der gleichen Cr-Dicke.
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5 Einflul der Streueigenschaften auf den Super-

magnetwiderstand

Der elektrische Widerstand eines Metalls wird durch die Streuung der Elektronen an
den Storungen der idealen Gitterstruktur hervorgerufen. In spinpolarisierten Systemen
kénnen die Majoritits- und Minoritidtselektronen unterschiedlich stark beeinflufit wer-
den. Dies wird durch den Begriff der Spinanisotropie der Streuung beschrieben. Die
Streueigenschaften der enthaltenen Defekte konnen durch spinabhéingige Relaxations-
zeiten charakterisiert werden. Als Gitterstorungen kénnen Punktdefekte, Defektcluster,
Versetzungen und Korngrenzen auftreten. Fiir den Punktdefekt ist eine vollstdndige Be-
schreibung seiner Streueigenschaften aus ersten Prinzipien moglich [77, 78] und liegt

insbesondere fiir einen Cr-Defekt in einem Fe-Kristall vor [79].

5.1 Bestimmung der Relaxationszeiten

Die spinpolarisierte Elektronendichte in einem idealen Kristall wird durch ungestorte
Einteilchenwellenfunktionen | U9 (r) ) beschrieben. Diese sind BLOCH-Zusténde im gitter-
periodischen Potential V7(r). Bringt man in dieses ideale Gitter eine Stérung durch
Fremdatome so #indert sich das Potential um den Betrag AV?(r). Diese Anderung
kann fiir beide Spinbénder sehr verschieden sein. Der elektronische Zustand kann jetzt
durch gestorte BLoCH-Wellen | WY (r)) beschrieben werden. Spinerhaltende Streuung
am Defektpotential kann mittels der T-transition-Matrix charakterisiert werden. Diese
beschreibt den Ubergang der ungestérten BLocH-Welle | ¥9(r)) durch Streuung an
AV?(r) in den gestorten Zustand | U7, (r))

ao 1 T a a a
ToE = (U0 AV @) 9E () (56)
V ist das Volumen des betrachteten Systems. Im Grenzfall der verdiinnten Legierung
ist die mikroskopische Ubergangswahrscheinlichkeit PY7 fiir spinerhaltende, elastische
Streuung durch FERMI's Goldene Regel

PIS o eN|TZa1? 6( e — exr) (57)

gegeben. cN ist dabei die Anzahl der Storstellen, § (e —€xr) beschreibt die Energieerhal-
tung. Die Summation iiber alle Endzustéinde | U9, (r) ) ergibt (77)~" (siehe Gl. (20)). Die
Relaxationszeit 77 beschreibt die Verweildauer eines Elektrons im Zustand | U§(r) ).

In den weiteren Betrachtungen dieser Arbeit wird angenommen, dafy die Relaxations-
zeiten 77 und 7+, die fiir einen Cr-Defekt in Fe ermittelt wurden (s. Tab. V), auch fiir

einen Cr-Defekt in einer Fe-Schicht relevant sind.
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Tab. V: Mittlere spinabhingige Relaxa- -t -+ 3

—
TJ/

tionszeiten sowie Spinanisotropie 0.001618 00L458 0111 }
fiir einen Cr-Punktdefekt in Fe, - - -
nach [79]

Im weiteren werden nur Cr-Defekte in den Fe-Schichten betrachtet. Der Einfluf} der
Streueigenschaften des Defektes auf den Supermagnetwiderstand 1488t sich dadurch
deutlicher hervorheben. Aufgrund der sehr unterschiedlichen Relaxationszeiten wer-
den die Majorititselektronen stark gestreut, wohingegen die Minorititselektronen nur

einer geringen Streuung unterliegen.

‘-. .-4 ‘-_ .-4
_ } . ......................... e . e
» “a » R

Abb. 11: Streuung der BLOCH-Wellen |\I!£) und \Wt) an einem Cr-

Defekt in ferromagnetischer Konfiguration der Fe-Momente

Liegen die Fe-Momente parallel, ist die Spinentartung aufgehoben. Jeder Elektronenzu-
stand trigt eindeutig Majoritéts- oder Minoritétscharakter. Ein Zustand | U¢(r) ) wird
in jeder magnetischen Schicht gleichartig gestreut. Die Streuung der Majoritétselektro-
nen wird durch 77, die der Minoritétselektronen durch 7+ beschreiben (s. Abb. 11).
Liegen die Fe-Momente antiparallel, so sind die Zustinde | ¥} ) und | ¥} ) entartet. Ein
Zustand | \Ill(“ ) trégt in der einen Fe-Schicht Majoritéts- und in der benachbarten Fe-
Schicht Minoritiatscharakter. Ebenso unterscheidet sich die Streuung an den Defekten in
beiden magnetischen Schichten. Ist die Spinanisotropie grof}, so werden die Elektronen
in beiden Streukanélen stark gestreut und der Widerstand erhéht sich im Vergleich zur
fm Konfiguration (s. Abb. 12).

Fiir die resultierende Relaxationszeit 71+ der afm Konfiguration ergibt sich aufgrund

der Additivitdt der Streuoperatoren

1 1\7!
™ = 2<§ + ﬁ) : (58)
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Abb. 12: Streuung der BLOCH-Wellen \\I/b und \Wt) an einem
Cr-Defekt in antiferromagnetischer Konfiguration der Fe-

Momente

Fiir den Fe(Cr)-Defekt ergibt sich damit eine Relaxationszeit 7™ von 0.002913.
Mit den effektiven Relaxationszeiten 77, 7+ und 7™ sowie den FERMI-Fliichen-Integralen
o', & und 6™ sind alle GréBen bekannt, um das Supermagnetwiderstandsverhiltnis

zu bestimmen.
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5.2 Relaxationszeiten als freie Parameter

Die Streueigenschaften eines beliebigen Defektes in einer idealen Schichtstruktur kénnen
durch die spinabhiingigen Relaxationszeiten 7" und 7+ parametrisiert werden. Die Spin-

anisotropie [ bezeichnet das Verhéltnis dieser beiden Zeiten

1

== (59)

Mittels der Spinanisotropie 148t sich die effektive Relaxationszeit fiir die afm Konfigu-

ration

2

N
T T
1+

! (60)

ausdriicken (s. Gl. (58)). In Relaxationszeitnéherung sind die Komponenten des spi-
nabhéngigen Leitfdhigkeitstensors eines Spinbandes als Produkt der Relaxationszeit 77
und dem entsprechenden FERMI-Flichen-Integral 67 gegeben (vgl. Gl. (37))

0”7 =71°0° . (61)

Fiir den Supermagnetwiderstand in CIP-Anordnung sind die Komponenten &7, bzw.
ay, und fiir die CPP-Anordnung die Komponente 67, auszuwerten. Die Indizierung der
Komponenten wird in den folgenden Betrachtungen zur Vereinfachung der Darstellung
vernachliissigt. Fiir die Leitfihigkeit der ferromagnetischen Konfiguration o' ergibt

sich
ot = (pﬁ)*1 = et 4+ 7ot ) (62)

Dabei bezeichnen &' und 6+ die Summen der FERMI-Flichen-Integrale aller Blitter
der Majoritéts- bzw. Minorititselektronen der fm Konfiguration.

Bei antiparalleler Ausrichtung der Fe-Momente bestimmt sich die Leitfihigkeit o™ zu
I A N (63)

o™ ist dabei das entsprechende FERMI-Flichen-Integral im afm Zustand des Schicht-

systems. Fiir das Supermagnetwiderstandsverhéltnis ergibt sich mit Gl. (5)

A t 5t 154
ap _TO0 +FTom 4 (64)
P RPN
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Unter Einbeziehung der Spinanisotropie § aus Gl. (59) erhilt man

Ap_l—l—ﬁ ol _1c~r¢
Lo _ 14 <ﬁ+ﬁ 7y - (65)

Die Integrale 57, 5% und 6™ sind durch die Grundzustandseigenschaften des Schicht-
systems in fm bzw. afm Konfiguration bestimmt.

Der Einflufy der Defektkonzentration auf das Supermagnetwiderstandsverhéltnis konnte
in experimentellen Arbeiten nicht eindeutig geklart werden. Es gab Experimente, bei
denen der Supermagnetwiderstand mit der Anzahl der Defekte stieg [80, 81] und solche
mit entgegengesetztem Ergebnis [82]. Im Rahmen dieses Modells ist das Supermagnet-

widerstandsverhiltnis von der Konzentration der Defekte unabhinig.

Da die in Gl. (65) auftretenden Integrale & positiv sind, ergibt sich fiir das Supermag-

netwiderstandsverhiltnis %(6) genau ein globales Minimum fiir 5 = S,

8% 5+

Es ist zu bemerken, dafl 3,,;, nur von Eigenschaften des Schichtsystems bei paralleler
Ausrichtung der Fe-Momente bestimmt wird. Das minimale Supermagnetwiderstands-

Ap _ betrigt damit
P min

2
Ap _ Ap 1 ot ot
TW—?(%“W(W*V% ot o0

Fiir das Verhalten von % in Abhéngigkeit der Spinanisotropie sind zwei Fille zu un-

verhaltnis

terscheiden.

1. Die Grundzustandseigenschaften seien so, dafl % > 0. Dann tritt bei jeder
mwn

Art von Streumechanismus ein positiver Supermagnetwiderstands-Effekt auf. Beson-

ders hervorzuheben ist, daf§ dies auch bei spinunabhéingigen Streuprozessen (5 = 1)

7zu erwarten ist.

2. Der Wert von épﬁ _sei negativ. Liegt die Anisotropie des vorhandenen Streumecha-
min
nismus in der Ndhe von (,,;,, welches durch die FERMI-Flichen-Integrale 6 bestimmt

wird, so ist ein ,,inverser Supermagnetwiderstands-Effekt zu erwarten.

Die funktionale Abh#ngigkeit ist fiir beide Fille in Abb. 13 veranschaulicht. Durch
Veréinderung der Spinanisotropie kann der Supermagnetwiderstands-Effekt verstérkt
oder reduziert werden. Baumgart u.a. fiihrten Experimente zum Einflufl von zusétzli-

chen Stérungen in Fe/Cr-Vielfachschichten durch [23]. Es zeigte sich, dafi Stérungen
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mit umgekehrter Spinanisotropie im Vergleich zu der des Fe(Cr)-Defektes, Al- und Ir-
Defekte in Fe, den Supermagnetwiderstand stark reduzieren, was mit den Aussagen
des beschriebenen Modells gut iibereinstimmt.

Ap
p

Abb. 13:

Supermagnetwiderstandsverhéltnis in Abhéngigkeit der Spinanisotropie
f3 fiir unterschiedliche Parametersitze 67, &+ und 5™, (willkiirliche Ein-
heiten)

Aus der Form von GI. (66) ist ersichtlich, daf} |%| fiir den ,inversen“ Supermagnet-
widerstands-Effekt immer kleiner 100% ist. Bisher wurden in Experimenten Werte
von \%\ bis 1% gefunden [59]. Durch weitere Streuprozesse und die damit verbun-
dene Verdnderung der Spinanisotropie kann der ,inverse“ Supermagnetwiderstands-
Effekt ausgeloscht bzw. in den normalen Supermagnetwiderstands-Effekt iibergehen
(vgl. Abb. 13).
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6 Supermagnetwiderstand der Fe/Cr-Vielfachschichten

Die fiir das Supermagnetwiderstandsverhéltnis erhaltenen Ergebnisse werden in diesem

Kapitel vorgestellt und im Vergleich mit experimentellen Resultaten diskutiert.

6.1 Berechnung des Supermagnetwiderstandsverhiltnisses

Es wurde der Supermagnetwiderstand verschiedener Fe/Cr[001]-Vielfachschichtsysteme
berechnet. Dabei wurde die Dicke der Fe-Schicht dr, bzw. die der Cr-Schicht d¢, variiert
(s. Tab. III). Fiir jedes betrachtete System wurden fiir beide magnetische Konfigura-
tionen die anisotrope FERMI-Fldche und FERMI-Geschwindigkeit ermittelt. Mit Hilfe
der effektiven Relaxationszeiten ergaben sich daraus die FERMI-Flichen-Integrale &7,
% und o™,

Da das Supermagnetwiderstandsverhéltnis nicht von den Absolutwerten der Relaxa-
tionszeiten 7' und 7+ abhingt, sondern nur von der Spinanisotropie 3 = :—I, wird %
als Funktion von &', 6+, 6™ und 3 aufgefaft (vgl. Gl. (65)). Fiir jeweils drei Werte von

B wurde das Supermagnetwiderstandsverhiltnis bestimmt:

1. Der Wert, von (3 ist gleich der Anisotropie der Streuung an einem Cr-Punktdefekt
im Fe-Kristall (8 = 0.111, nach [79]).

(Markierung in Diagrammen : m )

2. Die effektive Spinanisotropie der in den Schichten vorhandenen Stérungen sei so,
daf8 der Supermagnetwiderstand minmal wird, 8 = B (a7, %, ™).

(Markierung in Diagrammen : v )

3. Die Streuung in den Schichten sei spinunabhiingig (8 = 1).

(Markierung in Diagrammen : e )

Die Ergebnisse sind fiir eine Temperatur 77 = 0 K abgeleitet. Bei Temperaturen
T > 0K besitzt die FERMI-DIRAC-Verteilung eine Flankenbreite der Groflenordnung
kg T (fiir Zimmertemperatur rund 1 mHartree). Die Bandbreite betrdgt in den Viel-
fachschichten zwischen 20 und 80 mHartree. Deshalb ist der Einflufl der Temperatur

auf die Transporteigenschaften als gering anzusehen.

6.2 Supermagnetwiderstand in Abhingigkeit der Zwischen-
schichtdicke

Zur Untersuchung der Abhingigkeit des Supermagnetwiderstandes von der Zwischen-
schichtdicke wurde die Dicke der Fe-Schicht bei 3 bzw. 5 Monolagen fixiert und die Dicke

der Cr-Schicht variiert. Es ist zu beriicksichtigen, daf die Ergebnisse mit einer Fe-Dicke
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von 3 Monolagen beziiglich des Kristallpotentials im LCAO-Schema besser konvergiert
sind. Die Ursache dafiir bildet die deutlich langsamere Konvergenz der Spinordnung
gegeniiber der Gesamtladungsdichte bei diesem LCAO-Verfahren [83]. Aufgrund von
Mingeln der Konvergenz tragen die Ergebnisse fiir die Systeme mit einer Fe-Dicke von
5 Monolagen nur vorldufigen Charakter. Fiir alle Schichtsysteme erfolgte eine Auswer-
tung fiir den Supermagnetwiderstands-Effekt parallel zur Schicht (CIP-Anordnung)
sowie senkrecht zur Schicht (CPP-Anordnung).

1007~

Magnetoresistance

Cr Thickness (ML)

Abb. 14:
Supermagnetwiderstand von Fe3Cr, Superzellen in CIP-Anordnung

(Erlduterung siehe Text)

Fiir die CIP-Anordnung lassen sich folgende Aussagen gewinnen (s. Abb. 14 und 15).

1. Es existiert eine Oszillation des Supermagnetwiderstandsverhéltnisses in Abhéngig-

keit der Zwischenschichtdicke mit einer Periodenlinge von 2 Monolagen.

2. Diese kurzperiodische Oszillation tritt fiir alle Werte der Spinanisotropie auf.

3. In Abb. 14 ist erkennbar, dafl noch eine weitere Oszillation existiert. Deren Peri-

odenlénge betrigt zwischen 13 und 17 Monolagen.

4. Fiir alle Werte der Spinanisotropie § ergibt sich ein positiver Supermagnetwider-
stands-Effekt.

Die gefundenen Oszillationsperioden in der Abhéngigkeit des Supermagnetwiderstands-
verhiltnisses von der Zwischenschichtdicke stimmen mit den Ergebnissen auf der Grund-
lage von Gesamtenergieberechnungen zum Verhalten der Zwischenschichtkopplung iibe-
rein [12, 13]. Ahnliche Periodenléingen konnten im Rahmen der RKKY-Theorie auf der
Grundlage der Bandstruktur fiir Cr gewonnen werden (s. Abb. 28, Anlage B). Die
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Abb. 15:
Supermagnetwiderstand von Fe;Cr, Superzellen in CIP-Anordnung

(Erlduterung siehe Text)

kurze sowie die lange Oszillationsperiode wurde in Experimenten zum Supermagnet-
widerstand nachgwiesen [38, 39, 40].

Die experimentell ermittelten Abhéngigkeiten der Zwischenschichtkopplung und des
Supermagnetwiderstandes stehen in einem engen Zusammenhang. Bei einer Vielfach-
schicht mit extrem glatten Grenzflichen miifite die Zwischenschichtkopplung einen in
Abb. 16 gezeigten Verlauf aufweisen. Nur fiir bestimmte Dicken (mit einem Abstand
von 2 Monolagen) stellt sich eine antiferromagnetische Kopplung ein. Die Zwischen-
schichtdicken seien im Bereich eines antiferromagnetischen Maximums der langperiodi-
schen Ostzillation der Zwischenschichtkopplung. Sind die Grenzflichen etwas rauher, so
wird sich auch in den Bereichen dazwischen eine, wenn auch schwéchere, afm Kopp-
lung einstellen. Der dabei gemessene Verlauf des Supermagnetwiderstands-Effektes in
Abhéngigkeit der Zwischenschichtdicke ist schematisch eingezeichnet. In den Zwischen-
bereichen wird aufgrund der nicht vollstdndigen Ausprigung der antiferromagnetischen
Grundordnung ein kleinerer als der berechnete Effekt gemessen. Die Phasenverschie-
bung von einer Monolage der Ergebnisse dieser Arbeit gegeniiber den experimentell
gefundenen Resultaten [40] ist ebenfalls damit zu erkléren.

Fiir beide Fe-Dicken ist in den Ergebnissen fiir den Supermagnetwiderstand ein Pha-
sensprung im Bereich zwischen 3 und 4 Monolagen erkennbar. Fiir die Zwischenschicht-
kopplung konnte experimentell in diesem Bereich ebenfalls ein Phasensprung nachge-
wiesen werden [8].

Fiir den Fall, dal in den Schichten als einzige Streuzentren Cr-Defekte auftreten, wur-

den fiir das Supermagnetwiderstandsverhéltnis Werte zwischen 500 und 950 % erhal-
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Abb. 16:
Zusammenhang der experimentellen Verldufe der Zwischenschichtkopp-

lung und des Supermagnetwiderstandes
X . Supermagnetwiderstand aus ab-initio Rechnungen

— :  Zwischenschichtkopplung bei extrem glatten Grenzflichen,
- - :  Zwischenschichtkopplung bei etwas gestorten Grenzflichen,

Supermagnetwiderstand, experimentell ermittelt
alle Verldufe schematisch in willkiirlichen Einheiten

ten. Solche drastischen Effekte werden in Experimenten nicht erzielt, da hier weitere
Storungen eine Verringerung der Spinanisotropie bewirken. Dies wird bei h6heren Tem-

peraturen besonders durch die Streuung an Phononen und Magnonen verursacht.

Die in Abhéngigkeit der Spinanisotropie der Streuung gefundenen minimalen Werte des
Supermagnetwiderstandes sind fiir alle untersuchten Schichtsysteme positiv. Im Rah-
men dieses Modells ist zu erwarten, dal bei Vorhandensein beliebiger, spinerhaltender
Streumechanismen (im Grenzfall starker Verdiinnung) in Fe/Cr[001]-Vielfachschichten
ein positiver Supermagnetwiderstands-Effekt auftritt. Bisher sind keine experimentel-
len Ergebnisse mit gegenteiligen Aussagen bekannt.

Unter der Annahme, dafl eine spinunabhéngige Streuung in den Schichten erfolgt,
ergeben sich bei der Berechnung des Supermagnetwiderstandsverhiltnisses in Uber-
einstimmung mit experimentell erzielten Resultaten Werte im Bereich von 200 % (s.
Tab. II). Es ist davon auszugehen, daf in epitaktisch geziichteten Schichten eine grofie
Anzahl unterschiedlicher Streuzentren vorliegt. Deshalb wird die Annahme einer mitt-
leren spinunabhingigen Streuung diese Verhéltnisse recht gut charakterisieren. Der
Supermagnetwiderstands-Effekt wird in diesem Fall allein aufgrund der anisotropen
Grundzustandseigenschaften bestimmt, die sich mit der magnetischen Ordnung stark
verdndern (s. Abschnitt 6.4).
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Fiir den Effekt in CPP-Anordnung sind die Ergebnisse weniger stark differenziert. Das
Supermagnetwiderstandsverhéltnis ist etwa 3 bis 4 mal grofler als in CIP-Anordnung.

Dies stimmt mit experimentellen Aussagen iiberein (vgl. Tab. II).

Magnetoresistance

Abb. 17:

Cr Thickness (ML)

Supermagnetwiderstand von Fe3Cr, Superzellen in CPP-Anordnung

(Erlduterung siehe Text)

V)
e
o

Magnetoresistance
—_
o
o

—_
e
o

Abb. 18:

Cr Thickness (ML)

Supermagnetwiderstand von Fe;Cr, Superzellen in CPP-Anordnung

(Erlduterung siehe Text)

Fiir spinunabhiingige Streuung wurden Werte von etwa 500 % berechnet. Mit stei-
gender Dicke der Cr-Schicht ist ein Abfall des Effektes zu erkennen. Die integralen

41



Grundzustandseigenschaften beider magnetischer Konfigurationen unterscheiden sich
fiir groflere Zwischenschichtdicken weniger voneinander. Diese Ergebnisse stimmen mit
denen von T. Oguchi iiberein [56]. Im Experiment konnte bisher ein Supermagnet-
widerstands-Effekt in der CPP-Anordnung bis 108% nachgewiesen werden (s. Tab. II).
Die Abhéngigkeit des Supermagnetwiderstandes von der Zwischenschichtdicke kann mit

den in dieser Arbeit benutzten Ndherungen und Methoden gut wiedergegeben werden.
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6.3 Supermagnetwiderstand in Abhéingigkeit der Dicke der
ferromagnetischen Schicht

Zur Untersuchung der Abhéngigkeit des Supermagnetwiderstandes von der Dicke der

ferromagnetischen Schicht wurde eine Dicke der Cr-Schicht von 4 Monolagen gewihlt.

Dies entspricht der minimalen Cr-Dicke in einer Vielfachschicht, die im Experiment

einen Supermagnetwiderstands-Effekt zeigt [38, 40].

L

Magnetoresistance

Fe Thickness (ML)

Abb. 19: Supermagnetwiderstand von Fe,Crs Superzellen in CIP-Anordnung

V)
e
o

Magnetoresistance
—_
o
o

—_
e
o

0 ‘ i ‘ i ‘ i ‘ i
2 4 6 8 10
Fe Thickness (ML)

Abb. 20: Supermagnetwiderstand von Fe,Cry Superzellen in CPP-Anordnung
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Die experimentell ermittelte Oszillation mit einer Periodenléinge von etwa 5.7 Monola-
gen [10] deutet sich in den Ergebnissen nur an. Aufgrund der begrenzten Rechnerka-
pazitit konnte das Verhalten fiir noch groflere Dicken der Fe-Schicht nicht untersucht
werden.

Fiir bee-Fe mit einer Gitterkonstante von 5.40 a.u. wurde die FERMI-Fléche der Ma-
joritétselektronen berechnet [71, 72]. Es konnte ein entsprechender Verbindungsvektor
in [001]-Richtung gefunden werden, der einer Periodenlinge von 4.7 Monolagen ent-
spricht (s. Abb. 30, Anlage B) und zur theoretischen Erklirung herangezogen werden
kann [11].

Fiir groflere Fe-Dicken erreicht der Supermagnetwiderstands-Effekt in CIP-Anordnung
seinen minimalen Wert etwa bei einer Spinanisotropie von 1 (vgl. Abb. 19). Die Grofien-
ordnung des Effektes betriagt 100 %. Fiir grofiere Dicken ist ein leichter Abfall zu ver-

zeichnen.

Fiir die CPP-Anordnung ergibt sich bei Vorhandensein spinunabhingiger Streumecha-
nismen ein Supermagnetwiderstands-Effekt zwischen 400 und 700 %. Dies bestitigt die
experimentellen Ergebnisse, bei denen in CPP-Anordnung ein deutlich grofier Effekt
als in CIP-Anordnung gefunden wird.
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6.4 Fermi-Geschwindigkeit und Zustandsdichte

Fiir die untersuchten Fe/Cr-Schichtsysteme wurde die anisotrope FERMI-Geschwindig-
keit ermittelt (s. Abschnittt 4.3). In einem Spinband wurden die quadratischen Mittel-

werte der Richtungskomponenten der Geschwindigkeit wie folgt definiert

a g dso a
NN - ) e by § S (e
W = & = - kdsa
o _ 1
Zk:é(ék €r) Vp‘i o
1 &7

= - . 68
e? no(ex) (68)

e; bezeichnet den Einheitsvektor in Richtung i (= z,y,2) und n7(ep) ist die Zu-
standsdichte des Spinbandes ¢ an der FERMI-Energie. In kubischen Systemen gilt

vy = vy = v7. In tetragonalen Systemen existieren die Mittelwerte der Parallelkom-
ponenten v7 = v sowie der senkrechten Komponente v7. Das FERMI-Flichen-Integral
o7 ist proportional der Zustandsdichte und dem Quadrat der entsprechenden mittleren

Geschwindigkeit

5% o n%(ep) V7 : (69)

100.0 1 -

DOS at Fermi Level
o
S
o

Cr Thickness (ML)

Abb. 21: Zustandsdichten an der FERMI-Energie

A n'(ep) :  Majoritatsband, fm

v nt(ep) : Minoritiatsband, fm

X n'(ep) +nt(er) : Gesamtzustandsdichte, fm
m M (ep) :  Gesamtzustandsdichte, afm
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Abb. 22: Mittlere FERMI-Geschwindigkeiten
|| Schicht A v} L Schicht A wv] Majorititsband, fm

\V4 v% v vi Minoritdtsband, fm
O vy [] vy afm
(Erlauterung siehe Text)

Betrachtet man eine Vielfachschicht in der die Spinanisotropie der Streuung aller ent-
haltenen Stérungen verschwindet (8 — 1), so wird das Supermagnetwiderstandsver-
héltnis nur durch die FERMI-Flidchen-Integrale bestimmt (vgl. Gl. (65))

A 51 54
2p _ o tor 4 (70)

Die Gesamtzustandsdichte fiir die fm Konfiguration betriigt n' (e, )+n*(e;). Die der afm
Konfiguration wird mit n'*(e,) bezeichnet. Diese unterscheiden sich relativ um maximal
20 % (s. Abb. 21). Aus dieser Differenz allein 148t sich die GroBenordnung des Effektes
nicht erkldren. Ein gréflerer Unterschied tritt bei den mittleren FERMI-Geschwindig-
keiten auf. Die Parallelkomponente des Minoritiitsbandes o} in fm Konfiguration ist
etwa doppelt so grofl wie die der Majorititselektronen ] und der entarteten Biinder
in afm Konfiguration ol¥ (s. Abb. 22). Fiir die senkrechten Komponenten v} bzw. v!
und vl+ betréigt dieses Verhiltnis etwa 3:1. Dies wird durch ein Abflachen der Bénder
aufgrund von Hybridisierungen an den Grenzen der BRILLOUIN-Zone verursacht.

Im Rahmen dieser Niherung (spinunabhéngige Streuung, Verwendung mittlerer FERMI-
Geschwindigkeiten) bestimmt der Unterschied der mittleren FERMI-Geschwindigkeiten
bei paralleler bzw. antiparalleler Ausrichtung der magnetischen Fe-Momente die Grofe

des Supermagnetwiderstands-Effektes.
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7 Zusammenfassung

Das Supermagnetwiderstandsverhéltnis von Fe/Cr-Vielfachschichten wurde aus ersten

Prinzipien berechnet.

Grundlage fiir die Berechnung der Transporteigenschaften bildete die linearisierte BOLTZMANN-

Gleichung in Relaxationszeitndherung.

Die Kristallstrukur der Vielfachschichten konnte durch langgestreckte Superzellen mo-

delliert werden. Die Dicken der Fe- und Cr-Schichten in den Systemen wurden variiert.

Mittels eines LCAO-Schemas war es im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie moglich,
die Bandstruktur zu berechnen. Unter Verwendung einer modifizierten Tetraederme-
thode wurde die Topologie der FERMI-Fléche und die anisotrope FERMI-Geschwindig-
keit ermittelt.

Die Streuung an Cr-Punkdefekten in den Fe-Schichten wurde durch gemittelte, spinabhéngige

Relaxationszeiten charakterisiert.

Durch Verénderung der Spinanisotropie der Streuung (verschiedene Punktdefekte, Pho-
nonen, Grenzflichenrauhigkeit) kann der Supermagnetwiderstands-Effekt verstéirkt oder

verringert werden.

Es wird festgestellt, dafl die GroBenordnung des Supermagnetwiderstandsverhéltnisses
im wesentlichen durch die Grundzustandseigenschaften der anisotropen FERMI-Fliche
und FERMI-Geschwindigkeit der Schichtsysteme bestimmt wird.

Fiir des Verhalten des Supermagnetwiderstandsverhéltnisses in Abhéngigkeit der Zwi-
schenschichtdicke konnten zwei Oszillationen mit Periodenléngen von 2 Monolagen bzw.

zwischen 13 und 17 Monolagen ermittelt werden.

Das oszillierende Verhalten von Zwischenschichtkopplung und Supermagnetwiderstand

wird durch die gleichen Periodenldngen bestimmt.

Mittels der vorgestellten Methode konnen das experimentell gefundene Verhalten des
Supermagnetwiderstands-Effektes von Fe/Cr-Vielfachschichten in Abhéngigkeit der Zwi-
schenschichtdicke und die Groflenordnung des Effekts gut beschrieben werden.

Die Streueigenschaften verschiedener Volumen- und Grenzflichendefekte in den Schicht-
systemen konnen mittels anisotroper Relaxationszeiten beschrieben werden. Der Ein-
flufl unterschiedlicher Streumechanismen auf den Supermagnetwiderstand 148t sich da-

mit noch detaillierter untersuchen.
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A Modellierung von Fermi-Flidchen in Schichtsy-

stemen

Die Transporteigenschaften von Schichtsystemen kénnen durch Losung der BOLTZMANN-
Gleichung gewonnen werden. Dazu ist es notwendig, die anisotrope FERMI-Fliche und
FERMI-Geschwindigkeit zu ermitteln. Im folgenden werden die Ergebnisse der Unter-
suchungen zum Verhalten der FERMI-Fliche bei wachsender Dicke der Schichten eines

Modellsystems dargestellt.

A.1 Modellierung der Systeme

Die Modellsysteme seien folgendermaflen aufgebaut. Atome der Sorten A und B be-
finden sich auf den Plédtzen eines einfach kubischen Gitters mit der Gitterkonstante
a. Jedes Atom habe ein Valenzelektron in einem s-artigen Orbital. Die atomaren Po-
tentiale seien sehr dhnlich. Die Orbitale benachbarter Atome iiberlappen sich wenig.
Die Bandstruktur wird in einer Tight-Binding-N&herung berechnet. Dabei wird nur die
Uberlappung mit der 1. Nachbarschaftssphire einbezogen.

In Tab. VI sind die geometrischen Parameter der untersuchten Systeme zusammen-
gestellt. Die Vektoren r# und r? bezeichnen die Orte der Atome A bzw. B in der

Elementarzelle, die Vektoren R; die moglichen invarianten Translationen des Gitters.



Tab. VI: Geometrische Parameter der Modellsysteme,
alle Vektoren in Einheiten der Gitterkonstante
a,
ri, rBi : Orte der Atome A bzw. B
R; : Translationen des Gitters (ny,n2,n3 € N)

Aj

System r rBi R; Elementarzelle

A (0,0,0) - (1,719, n3)

ABy  (0,0,0) (0,0,1)  (ny,m2, 2n3)

ABy (0,000 (0,0,1) (ny,na, 3n3)

AyB, (0,0,0) (0,0,1) (ny,na, 4ns) l
0 0.2




A.2 Tight-Binding-Bandstrukturberechnung

Im folgenden wird die Konstruktion des Hamiltonoperators, der BLOCH-Wellenfunktionen,
sowie des Gleichungssystems zur Bestimmung der Energieeigenwerte erldutert.
Die Atome A bzw. B befinden sich an den Orten R.” bzw. R.”

RY = R + 1%

7

R” = R;+1% . (71)

Dabei ist i der Index der Elementarzelle und j der Platzindex innerhalb der Elementar-

zelle. Der Gesamthamiltonoperator ‘H wird aus den einzelnen atomaren Hamiltonope-

ratoren 4" und ﬂ?j' konstruiert
~ A ~ B/
i,j i,

Die Summen iiber j bzw. j’ laufen von 1 bis n4 bzw. ng, den Anzahlen der Atome A
bzw. B pro Elementarzelle, die Summe i umfafit alle Elementarzellen. Die atomaren

Hamiltonoperatoren 7-AtiAj und 7-2;31" haben folgende Gestalt

T
,}:[iBj/ _ Jﬁ,iBj/ 4 ‘A/;le (73)

. . . . oy ~ B . i B . .
Dabei seien die Potentiale ViA] und V; 7 um die Orte RZA] bzw. R;”’ zentriert. Die

7
Operatoren der kinetischen Energie TiAj und TiBj' wirken auf die Koordinaten der
Zusténde | A7) bzw. | BY)

YA = (T + V) [A]) = e |AD
HOB) = (L + VB = el B (74)

Die Zustéinde | A7) und | A7) sind Eigenzustéinde der Operatoren #;" und ﬁfﬂ. Sie

. . . . ; A . ..
sind bis auf eine Translation um den Vektor Rf‘] — R, identisch. Aus den Zusténden



| A7) und | B/ ) 1aBt sich ein Variationsansatz fiir die BLocH-Wellenfunktion gewinnen

wk>:zei“’w{"§aiA{>+”§b£’|33’>} Ca= | m)

)

ng
bk

Der Zustandsvektor q;, faBt die Entwicklungskoeffizienten aj bis a;* und b} bis b7
zusammen. Aus der SCHRODINGER-Gleichung fiir die Ein-Teilchenzustinde | Uy, )

ergibt sich fiir jeden Wellenvektor k ein Eigenwertproblem fiir den Zustandsvektor q,
und das Energiespektrum ey,,.
Im folgenden sollen die Koeffizienten i und j zu einem Index 1 = (i,j) zusammengefaft

werden.

‘Al>7 ‘Bl’>

Ho=> 1"+ V] + X [TF + VP
l 4

Um die Anwendung von H auf | Uy ) zu beschreiben, werden folgende lineare Niaherun-

gen eingefiihrt

(VA + T JA) = ealA) (77
VP + TP)|B)) = e5l|B) (78
VA Ay
V" | By

= Vaa[Ar) + Kaa [ A
- VBB‘BZ’>+KBB‘AI
V2| Ay )
V' By )

= Vpa|Ar)+ Kgpa | B

)
)
)
) = Vap |Ay)+ Kap | B

)
)
)
)

Dabei sollen die Pldtze 1 und 1’ im Gitter benachbart sein. Fiir nicht benachbarte
Gitterpliitze 1 und 1" werden die Terme Vi [ Ay ), ViP |By), V;% | Ay) und Vi* | By)

vernachléssigt.



Benutzt man die Gleichungen (77) bis (82) und den Ansatz fiir die Wellenfunktion aus
Gl. (75) so erhilt man aus Gl. (76) fiir den Zustandsvektor o, ein Eigenwertproblem

vom Rang n4 + np der Form

Dy oy, = €y

(83)

Die Matrix Dy, ist dabei vom Wellenvektor k abhingig. Fiir die einzelnen untersuchten

Strukturen ergaben sich folgende Losungen bzw. Eigenwertgleichungen.

Die Gitterstrukturen sind in Tab. VI néher erlautert. k,, k£, und £, bezeichnen die

kartesischen Komponenten des Wellenvektors k.

einfach kubische Struktur
e, = 1+ 6V + 2K (cos kya + cos kya + cos k,a)

Schichtstruktur A,B;

Dy = .
P Kap (14 e 2k £

~ ( €~A KBA (1 + BZikza) )

€1 = €4+ 2Vpa+4Vas + 2K 44 (cos kya + cos kya)
€5 = €4+2Vyp+4Vpp +2Kpp (cos kya + cos kya)

C = 2Kap Kpa (1 + cos2k,a)
~ ~ ~ ~ 2
+ €ate€s \/<5A_53>
= + C
€ 5 5 +

Schichtstruktur A,B;

€~A KAB KAA (1 +63ikza)
Dy = Kpa €p Kpa
Kaa (1 +e3%) Kyp Ea

€1 = €4+ Vpa+5Vas+ 2K 4 (coskya+ coskya)
€5 = €4+2Vyp+4Vpp +2Kpp (cos ka + cos kya)

(84)

(85)

(86)

(87)



Schichtstruktur A,Bs

8~A KAB 0 KAA (1 + e4ik;a)
D, = Kpa s Kap 0
k — ~
0 Kpp €5 Kpa
Kz (1 —|—6_4ik2a) 0 Kup €4

€1 = €4+ Vpa+5Vas+ 2K 4 (coskya+ coskya)
€5 = €4+ Vap +5Vep + 2Kpp (coskya + cos kya)

(88)



Das Eigenwertproblem wurde mit Hilfe von Standardroutinen auf einem Netz von k-
Punkten im irreduziblen Teil der BRILLOUIN-Zone gelost [84]. Dabei wurden die auf-

tretenden Koeffizienten folgendermaflen parametrisiert

e, = 1 |, eg=1496

Kag = K | Vau=V

Kgg = K(1+0) , Vgg=V(1+)

Kip = Kpa=K(1+25) , Vap=Vga=V(1+20) . (89)

Zur Berechnung der Bandstruktur wurden die Werte K =V = 0.4 und § = 0.1 gewihlt.
Es wurde angenommen, daf§ alle Zusténde spinentartet sind. Die FERMI-Energie konnte
aus der Bedingung ermittelt werden, dafl genau die Hélfte aller vorhandenen Zusténde
besetzt ist. Aus der Bandstruktur €, wurde mittels des in Abschnitt 4.3 beschriebenen
Verfahrens die FERMI-Fliche ermittelt.



A.3 Fermiflichen der Modellsysteme

Fiir unterschiedliche Schichtdicken wurden die FERMI-Fldchen ermittelt. Mit wachsen-
der Dicke der Schichten nimmt die Anzahl der Bléitter der FERMI-Flache zu, da sich
auch die Anzahl der Bénder erhoht.

Das prinzipielle Verhalten der FERMI-Flichen kann mit den folgenden Modellbetrach-
tungen beschrieben werden.

Bei Vergroflerung der Elementarzelle in eine kristallographische Richtung reduziert sich
die BRILLOUIN-Zonenausdehnung in eben diese Richtung. Eine Verdopplung der Ele-
mentarzelle bewirkt eine Reduktion der BRILLOUIN-Zone um die Hélfte (sieche Abb. 23
und 24). Durch Bandaufspaltung an den Zonengrenzen entstehen aus dem urspriingli-
chen Blatt der FERMI-Fliche fiir ein Atom/Elementarzelle zwei Blétter (s. Abb. 24).
Die Entstehung dieser Blatter kann man sich durch Aufteilung der urspriinglichen
BRILLOUIN-Zone in mehrere Teile und der Verschiebung um kleinstmdogliche reziproke
Gittervektoren veranschaulichen (siehe Abb. 24, rechter Teil).

Die Entstehung der FErMI-Fliche fiir Verdreifachung bzw. Vervierfachung des Volu-
mens der Elementarzelle ist in den Abbildungen 25 und 26 dargestellt.

In den Abbildungen 31 und 32 sind die FERMI-Fldchen der Schichtsysteme FesCry
und Fe;Crjy in ferromagnetischer Konfiguration dargestellt. Das Verhalten der FERMI-

Flachen der Minoritétselektronen 148t sich mit der obigen Konstruktion nachvollziehen.

Abb. 23: FERMI-Fliche eines einfach kubischen Modellsystems,
Bandstruktur in Tight-Binding-Naherung, Erliuterung in (A.2)



Abb. 24: FErRMI-Fliche einer einfach kubischen Modell-
schichtstruktur AB;




Abb. 25: FERMI-Fliche einer einfach kubischen Modell-
schichtstruktur A;B;




Abb. 26:
FERMI-Fliche einer einfach kubischen Modellschichtstruktur A9Bs



B Fermi-Flichen ausgewihlter Systeme

Abb. 27: FERMI-Fliche von Cr, paramagnetisch, a = 5.4 a.u., 3., 4., 5. Band



Abb. 28: FERMI-Fliche von Cr, paramagnetisch, a = 5.4 a.u.,
Vektoren bestimmen nach RKKY-Theorie das oszillierende Verhalten der

Zwischenschichtkopplung in [001]-Richtung (angegeben sind die resultieren-

den Periodenlidngen)



Abb. 29: FErRMI-Fliche der Minoritéitselektronen von Fe, a = 5.4 a.u., u = 2.16up, 3. und 4.
Band



[ 100]

L [ 001]

Abb. 30: FERMI-Fliche der Majorititselektronen von Fe, a = 5.4 a.u.,
Schnitt L [010], Lange des Vektors entspricht einer Periodenlénge von 4.7 ML



4

fm Konfiguration),

(

,c) 114, d) 124, e) 134, f) 144,

Abb. 31: FERMI-Fliche des FezCri-Schichtsystems

18", b) 191

s a)

Bander



Abb. 32: FERMI-Fliche des Fe3Crs-Schichtsystems (fm Konfiguration),
Binder : a) 307, b) 317, ¢) 23+, d) 24%, e) 25+, f) 26+,



C Atomare Einheiten

Naturkonstanten

Prancksches Wirkungsquantum A =

Permeabilitédtskonstante
Dielektrizitatskonstante
Vakuum-Lichtgeschwindigkeit
Elektronenmasse

Elektronenladung

Feinstrukturkonstante

Ho =
€0 =
e=1/vam =
m —
e —
e=e/irey =
a=¢e/hec =

1,0545887 - 1034 W 52
471077 Vs/Am
8,854187817- 1072 As/Vm
2,99792458 - 108 m /s
9,1093897 - 103! kg
—1,6021773 - 107 As
—1,518907 - 10 VWsm
7,29735308 - 1073 = 1/137,04

Atomare Einheiten im Hartree-System

Es wird zur Vereinfachung der Schreibung von Formeln und der Angabe von Werten

folgende Konvention getroffen.

Energie

Lénge

Zeit
Relaxationszeit
Zustandsdichte

FErMI-Flichen-Integral
Geschwindigkeit

EO = m64/h2

ag = h? /me?
t[] = h3/m64
To

ng = m?e?/(2n)3n*

5o = e?m?e8/(27m)%h°

Vo = 62/h

— 97,21 ¢V

4,3590 - 10718 Ws

= 0,529177249-10" % m
2,419-107'7 s
1,070635 - 107! s at%
6,2412 - 10% 1/W sm?
1,48-107*1/eVa}

= 7,665657-10%%1/Qms
= 2,188-105m/s



