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W pracy stosowany jest uk ad jednostek SI.

Wielko ci wektorowe s oznaczane przez pogrubienie, jak np. namagnesowénie
natomiast wartai skalarne s oznaczane czcionk pochy , jak np. energia
odmagnesowani&y. Tensor odmagnesowania oznaczany jest gmtionk: N, cho
jego elementyN , s oznaczane tak jak skalary. Analogiczny standard jest pyzwj
podr czniku Blundella [1].

Dla u atwienia podano porgj list cz sto stosowanych terminéw i ich znaczenie.

Komorka

Obszar modelowania jest podzielony w procesie dyskretyzacjningsne

cz ci, zwanekomoérkamj patrz ust. 2.2. W tym kontedie mo na mowi o
siatce dyskretyzacji. Siatka dyskretyzacji jest regulagdg,wszystkie komorki
maj ten sam kszta ti rozmiar.

Dugo modelowania

Obszar modelowania ma oklene wymiary. Rozwaaj ¢ periodyczne warunki
brzegowe w jednym wymiarze, d ugaego obszaru (w kierunku
periodycznoci warunkéw brzegowych) ma del znaczenie i lwzie w tej pracy
okre lana jakod ugo modelowaniapatrz ust. 2.4.1.

Obraz

Periodyczne warunki brzegowe, zgodnie z definBprna, polegajna

okre leniu obszaru modelowania i rozvemiu nieskoczonej liczby powtorze

tego obszaru (ust. 2.4). Kae takie powtorzenie dzie okrelane jakoobraz



Stosowane skréty i oznaczenia.

A

Eq

FD

Hg

Heff

H ext

Hn

ks

Ms

Sta a wymiany (ang.
exchange constant, continuum
exchange constant, exchange

stiffness coefficieht
D ugo modelowania
Energia

Energia odmagnesowania

(ang.demagnetization energyy

Programy oparte na metodzie
ré nic sko czonych

(ang.finite differencé. Patrz
ust. 2.2

Pole odmagnesowania
Pole efektywne
Pole zewntrzne

Pole nukleacji, w
rozwa anych tu przypadkach

réwnowa ne koercji
Sta a anizotropii

Sta a Bolzmanna
Namagnesowanie
Moment magnetyczny

Namagnesowanie nasycenia

NPBC

annyv

nZ’

PBC

Vel

ex

Ca kowita liczba komoérek

Tensor odmagnesowania,
elementy tego tensora

( =xx,xy, .., 22)

Tensor odmagnesowania dla

przypadku PBC

Liczba komoérek,
odpowiednio wzd u osi X, Y,

z

Periodyczne warunki
brzegowe (angoeriodic

boundary conditions
Wektor po oenia
Temperatura

Obj to zajmowana przez

daneciao
Obj to  komorki

D ugo wymiany (ang.
exchange leng)hKonkretnie:

dugo wymiany Néela.

Przenikalno magnetyczna

pré ni



1 Wst p

Obserwowane ostatnio zainteresowanie strukturami o obej wymiarowoci ma
dwojakie przyczyny. Z jednej strony widoczna jest ga presja przemysu
komputerowego intensywnie poszukeggo nowych technologii [2], z drugiej strony
mamy rozwdj technik wzrostu kryszta 6w, ktory ngst w ostatnich latach. Wiele z
obecnie popularnych metod hodowli kryszta 6w opieranai zasadzie samoorganizacji
(ang. self-assembl{3] i pozwala na otrzymywanie struktur kwazijedno- i kwazizer
wymiarowych. Wrdd tych metod si takie, ktére nie wymagajwielkich nak adéw, jak
na przyk ad CVD (angchemical vapor depositignczy osadzanie elektrolityczne przy
wykorzystaniu matryc porowatych. Struktury kwazijednowymiarowewaytane przy
pomocy takich technik majz reguy ksztaty drutdw, rur i kabli — o przekrojach
ko owych. Z racji ich ma ych rozmiaréw poprzecznyche@nice rzdu nanometréw)
nazywamy je odpowiednio nanodrutami, nanorurkami i nanokablami. Zwaagsecz
ostatnie, zbudowane na bazie rurki wype nionej innym materia#aryj interesujce
nowe moliwo ci. Mo na bowiem w ten sposéb wytwarzaheterostruktury
ferromagnetyk-p6 przewodnik, ciekawe z powodu ich potencjalnych zasto$éva
Wiele z uk adoéw otrzymanych w wyniku samoorganizacji ma budovacierzow,
gdzie w jednym procesie jest wytwarzanych wiele (np. miliony)
kwazijednowymiarowych struktur rozmieszczonych w regularny sposébe no by

na przyk ad grupa réwnoleg ych nanodrutéw omych w siatk heksagonaln Takie
uk ady zrobione z ferromagnetyka moby stosowane jako panti nieulotne, nie
wymagaj ce zasilania do podtrzymania zapisanej w nich informacji ~-AMRang.
magnetic random access menjoryZe wzgldu na nieuniknione w procesie

samoorganizacji bdy strukturalne, rozwane s rownie mo liwo ci funkcjonowania



urz dze ,bezpiecznych” opartych na takich prébkach, dee , ktére by yby odporne
na istnienie tych bdow [5].

W a ciwo ci magnetyczne kwazijednowymiarowych obiektéwcz sto przedmiotem
do wiadcze. Std, w literaturze mana znale szereg publikacji dotyczych
nanodrutéw ferromagnetycznych [6-13], pojawiagi te publikacje na temat
nanorurek [14-21] (praca [20] jest ciekawa, bo prezentowammmiary nie tylko dla

ca ej matrycy, ale i dla dwoch wyodbmionych nanodrutéw) i nanokabli [17, 22].

Formalizmem opisugym zjawiska magnetyczne zachodez w nanoskali w
materia ach ferromagnetycznych jest sformu owany przez Browna
mikromagnetyzm [23] (niektérzy autorzy preferupazw ,nanomagnetyzm” jako
bardziej pasuc do opisywanych skali dugoi[24, 25]). Niestety rownania
mikromagnetyzmu, przedstawione przeze mnie bardziej szczegd owst.\2.1, s
skomplikowane. W rezultacie przypadki, ktére mmy opisa analitycznie s nieliczne

i dotycz raczej prostych kszta téw probki, jak np. problem histerezy niezkmego
nanodrutu (patrz ust. 4.1.1). W tej sytuacji modelowanie numeryaste cgsto
jedynym dostpnym narzdziem rachunkowym, ktérego wyniki mma konfrontowa z
wynikami dowiadczalnymi. Modelowanie pozwala nie tylko tumaczywyniki
eksperymentu, ale i je przewidywa co jest bardzo istotne przy projektowaniu nowych
urz dze bazujcych na efektach magnetycznych w mikroskali (jak np. komputerowe
dyski twarde). Od czasu pionierskich prac Browna i LaBonte [26n&@5t]pi znaczcy
rozw6j mikromagnetyzmu numerycznego i jest to obecnistozstosowane podeje .
Dysponujemy szeregiem sprawdzonych przez wielokrotyékowanie programéw, z

jednej strony pozwalagych na elastyczne definiowanie rozwaych struktur (np.

" Prawie po owa publikacji z zakresu mikromagnetyzouwo uje si do modelowania (na podstawie
danych z bazy OVID’2007).



j zyk Tcl i pliki konfiguracyjne w programie OOMMEF [28]), a z drugistrony,
zauwaalna jest tendencja do tworzenia programow interdyscyplinarnych”,
opisuj cych nie tylko zjawiska magnetyczne, ale i paaine z nimi zagadnienia, jak na
przyk ad przep yw prdu elektrycznego (program ,nmag” [29]). W rezultacie, obok
opisanych w poprzednim akapicie prac wiadczalnych, maa znale prace
przedstawiajce modelowanie magnetycznych struktur kwazijednowymiarowych:
nanodrutéw [30-33] i  nanorurek [34-36]. Mimo  zaualego  rozwoju
mikromagnetyzmu numerycznego nadal jednak jesgeograniczeni przez mbwo ci

dost pnych komputeréw. Analiza numeryczna wymaga podzia u probki na komorki,
przez wprowadzenie siatki dyskretyzacji (ust. 2.2). Wsp6 ezésmputery klasy PC
nie s w stanie prowadzioblicze w rozs dnym czasie jdi liczba komoérek przekracza
znacznie 10— ograniczeniem jest g 6wnie brak odpowiedniej mocy obliczeniowej. Z
drugiej strony, rozmiary komoérek powinny bpdpowiednio ma e (ust. 2.2), chaie
wszyscy autorzy stosupi do tego kryterium [30, 35]. Problem nie jest pgl gdy np.
modelowane snanorurki o ma ym stosunki ugo : rednica [36], albo gdy moa z

gory za oy okre lony kszta t rozk adu namagnesowania w nanorurce [34].

W ogdélnym jednak przypadku, gdy dgsty rozmiar modelowanego obszaru jestalu
mniejszy od prébki obserwowanej w @dadczeniu (np. d ugiej nanorurki), mamy do

wyboru dwie moliwo ci zilustrowane na Rys. 1-1.

" Mowa tu o zewntrznej rednicy nanorurki. Ma y stosunek d ugorednica, to wielko rz du jeden.
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brzeg B

a) realna struktura b) modelowanie, otwarte
warunki brzegowe

¢) modelowanie, periodyczne
warunki brzegowe

Rys. 1-1 Przypadek realnej struktury, zaznaczoagjielono (a), ktérej rzeczywiste rozmiarydu o
wi ksze od dospnego obszaru modelowania, zaznaczonego na niebMskakim wypadku, w
modelowaniu czasami korzysta i otwartych warunkéw brzegowych, czyli z rozaaia tylko
fragmentu prébki (b). Jest to rbwnoznaczne z neg#tucznym wprowadzeniem brzegu B. Z kolei
periodyczne warunki brzegowe ignorugtnienie jakiegokolwiek brzegu (c). Rysunek schgmozny.

Pierwsza z tych mdiwo ci, to tak zwane_otwarte warunki brzegowang. open

boundary condtitions, free boundary conditipn®olegaj one na uwzgldnieniu
jedynie wybranego fragmentu realnej probki (obszar niebieski, Ryd.a) i
modelowaniu go tak jakby by on otoczony pid (Rys. 1-1 b). Druga mdéiwo , to

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

(zwane warunkami Borna-von Karmana, Rys. 1-1 c). Wida ka de z tych rozwiza
jest przyblieniem, kade z nich ignoruje istnienie brzegu ,A” realnej probki. Zamias
tego, otwarte warunki brzegowe wprowadzdgtnienie sztucznego brzegu ,B”,
natomiast periodyczne warunki brzegowe ignorigtnienie jakiegokolwiek brzegu.
Ka de z tych rozwiza zaniedbuje kszta t prébki, co jak gika e pd niej mo e mie
istotne znaczenie. Kde z tych rozwiza jest wic w pewnym sensie z e. Kwesti

kiedy w mikromagnetyzmie stosowatwarte, a kiedy periodyczne warunki brzegowe,

10



omoéwi dok adniej w ust. 2.4. Tam t@orownam dok adniej stosowanie periodycznych
warunkow brzegowych w mikromagnetyzmie i w innych dzia ach fizykiacsta ego.
Na razie chcia bym jedynie zwr6cuwag na istotn rol periodycznych warunkéw
brzegowych przy badaniu niskowymiarowych strukturw tym prébek
kwazijednowymiarowych. Wydaje sbowiem niew aciwe, by przy modelowaniu zbyt
du ych struktuf stosowa zawsze otwarte warunki brzegowe. Periodyczne warunki
brzegowe s dla nich dobrym, alternatywnym rozvganiem, gdy dzi ki nim mo na
analizowa wp yw nieuwzgldnionego w modelowaniu obszaru (Rys. 1-1, zaznaczony
na zielono). Trzeba przy tym parta o d ugozasigowym charakterze oddzia ywania
dipolowego. O ile bowiem otwarte warunki brzegowe bardzo proste w
implementacji, to narzucenie periodycznych warunkéw brzegowyclzgestdnieniem
trudnym, w anie ze wzgldu na d ugozasgowe oddzia ywania dipolowe (ust. 2.4).
Dlatego w mikromagnetyzmie numerycznym & jest wprowadzane arbitralne
ograniczenie ich zagju. Podejcie polegajce na sztucznym ograniczeniu zasi
oddzia ywa dipolowych jest jednak niebezpieczne, na co wskaauforzy badagy to
zagadnienie [39-41]. Zaproponowane przeze mnie r@amie oparte jest na bardzo
prostym pomyle. Polega ono na faktycznym uwzghieniu nieskoczonego zasgu
oddzia ywania dipolowego i jednoczesnym umgan kontrolowaniu generowanych w
trakcie modelowania bdéw. Dzi ki takiej kontroli moliwe jest:

Stosowanie najodpowiedniejszej metody oblicaa poszczegdélnych etapach
procesu. Przypomina to trockonstrukcj Ewalda [42], co bardziej

szczegb owo opisujw rozdziale trzecim.

" Problem stosowania periodycznych warunkéw brzegtww trzech wymiarach, do opisu prébek
obj to ciowych, jest kwesti sporn. Niektérzy autorzy twierdz e jest to niemdiwe, inni e wr cz
przeciwnie. Bdzie to szerzej oméwione w ust. 2.4.

T Okrelenie ,zbyt dua struktura” dotyczy prébki, ktérej wymiary znacznprzekraczaj dost pne
mo liwo ci numeryczne. W modelowaniu mikromagnetycznymgung najbardziej ograniczeni jestey

przez zbyt ma moc obliczeniow procesoréw.
11



Decydowanie o jakai wynikow ko cowych. W rezultacie mdiwe jest
prowadzenie oblicze,zgrubnych” (gdy czas jest czynnikiem decyduyjm), jak

i dok adnych a do granic okrdonych przez dospny sprzt komputerowy.

Aby uatwi korzystanie z zaproponowanego przeze mnie algorytmu, stworzy em
specjalny modu implementugy periodyczne warunki brzegowe w jednym wymiarze
w otwartej domenierodowiska OOMMF [28]. Stworzona specjalnie w tym celu strona
WWW ma uatwi potencjalnym uytkownikom korzystanie z tego modu u [43].
Stosowanie periodycznych warunkéw brzegowych (PBC, penipdic boundary
conditiong w precyzyjnych badaniach mikromagnetycznych istotnie poszerzyceie
mo liwo ci modelowania. Dzki PBC bdzie moliwe wiarygodne modelowanie
wi kszych (duszych), mezoskopowych struktur. Badania poadyaeh struktur
ferromagnetycznych mag pewnoci przed sob przysz o , za ugruntowana pozycja
modelowania jako nardzia wanego w rozwoju przemys u po przewodnikowego [2]
pozwala mie nadziej na aplikacyjne zastosowania niniejszej pracy.

Warto wspomnie, e problematyka modelowania mikromagnetycznego bya ju
podejmowana w Instytucie Fizyki PAN. Dr Nedelko analizowa wojsy pracy
doktorskiej materiay granularne [44]. Korzysta przy tym z we@® programu
modeluj cego koncentrug si nie tyle na opisie stosowanej metody obliczeniowej
(umo liwiaj cej zreszt stosowanie periodycznych warunkéw brzegowych), ile na
analizie wynikbw dowiadczalnych, wpywie parametrow strukturalnych i na
oddzia ywaniach wewnrz- i mi dzy-fazowych. Tematem niniejszej pracy jest
natomiast jak najdok adniejsze uwadienie periodycznych warunkéw brzegowych.
Przy okazji wskazywane stz sto stosowane w podobnych pracach przgolia, jak
obci cie zasigu oddziaywania dipolowego, lub kontrowersyjne kwestie, jak

stosowalno periodycznych warunkéw brzegowych w trzech wymiarach.

12



Rozprawa sk ada siz nastpuj cych cz ci. W rozdziale drugim opisujpodstawy

u atwiaj ce zrozumienie omawianych przeze mnie zagadri®zdzia trzeci zawiera
opis zaproponowanego przeze mnie rozamnia. Rozdzia czwarty przedstawia
wykonane przeze mnie testy i zastosowania zaproponowanego modelu. Kbacz
podsumowanie i dodatki. Praca powsta a kizivsparciu uzyskanemu z Ministerstwa

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

Elementy doktoratu zosta y lub zostapublikowane w pracach:

1) Lebecki, K.M., O. Kazakova, M.W. Gutowskilicromagnetic simulations of
hysteresis in an array of cobalt nanotubBfysica B, 2008103 2-3): p. 360-
363.

2) Lebecki, K.M.,Magnetization reversal modeling for long ferromagnetic
nanotubesMaterials Science-Poland (prztg¢ do druku).

3) Lebecki, K.M., M.J. Donahue, M.W. GutowsRieriodic boundary conditions
for demagnetization interactions in micromagnetic simulatian®hys. D:

Appl. Phys. (w recenz;ji).
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2 Wprowadzenie do mikromagnetyzmu numerycznego

2.1 Teoria mikromagnetyzmu wed ug Browna

W ustpie tym zostanie omowiony model teoretyczny zaproponowany przez
Browna [23]. Teoria ta sy opisywaniu zjawisk wyspuj cych w ciaach
ferromagnetycznych w skali nanometréw i mikrometrow. Z takiegepod wynika
skupienie si nie tyle na poszczegbélnych momentach magnetycznych, lecz raze
zjawiskach urednionych po rozmiarach mu staej sieciowej. Problem takiego
u redniania zosta opisany przez Jacksona ([45], ust. 6.7)r&dnionej w ten sposéb
funkcji namagnesowanid(r) zak ada si w mikromagnetyzmie, e jest ciga i
ré niczkowalna [23].

Kwestie uwzgldnienia temperatury w rozwaniach mikromagnetycznych s
nietrywialne. Warte wzmianki popularne obecnie metody modelowag@eapeblemu,
to zaproponowane niedawno réwnanie Landaua-Lifshitza-Blocha [46] (w roengu
od réwnania Landaua-Lifshitza-Gilberta, kt6re opiswy ust. 2.1.6), lub analiza
powierzchni energii (w przestrzeni fazowej) prefecaj pewne ,naturalne”cie ki
ewolucji czasowej uk adu [47]. W posizej pracy jednak, wszystkie rozveaia bd
dotyczy przypadku zerowej temperatuily= 0. Za kadym razem zatem, gdy & si
odwo ywa do terminu ,energia”’, to tak na prawd d mia na myli energi
swobodn (energi Gibbsa). Ograniczaf si do stosowanych najcziej rodzajow
oddzia ywa, energia danej struktury ferromagnetycznej endy zgodnie z teori
mikromagnetyzmu opisana rownaniem [23]:

E=E

Zeeman

+E_ ,tE. . +tE, (2.1)

exch aniso

gdzie poszczegolne cz ony prawej strony rownania i odpowiegladin oddzia ywania

s omdwione w poniszych ustpach.

14



2.1.1 Energia Zeemana

Epeeran=- My MxH _dV, (2.2)

Zeeman
\%

gdzie ca kowanie odbywa spo ca ej objto ci danej probkiV.
Energia Zeemana opisuje oddzia ywanie ferromagnetycznego zigpey 0 onym
zewn trznym polemHey. W wyniku tego oddzia ywania, preferowana jest sytuacja, gdy

namagnesowanig, jest rownoleg e do pold ex:

2.1.2 Energia wymiany

W modelu Heisenberga energia oddzia ywania wymiennego plagndwoma spinami
S i § jestrowna
-3,5x§, (2.3)

gdzie J; to caka lub staa wymiany ([1], str. 74). W mikromagnetgzndalsze
rozwa ania zwykle ogranicza sido oddzia ywania pomizy najbli szymi ssiadami

dla przypadku kryszta éw kubicznych (lub posiadggh struktur g stego
upakowania) — st dalej bd si pos ugiwa tylko jedn sta J. Gdy kt pomi dzy

s siednimi spinami jest may, po odju staej (w rezultacie czegBexchn= 0, gdy
rozk ad namagnesowania jest jednorodny) oraz przygnugigo o rodka,
prowadzc do opisu przy weciu ci gej funkcji M(r) — rownanie (2.3) maa

sprowadzi do nastpuj cej zaleno ci na energi dla ca ej probki ([1], str. 82)

(AM)*dv, (2.4)
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gdzieMs jest namagnesowaniem nasycenia, a ca kowanie odbywwa sa ej objto ci,
V. Sta aA, wprowadzona po raz pierwszy przez Browna w 1940 roku [4§, St
nazywana sta wymiany i wynosi

A=JS 7 ¢ (2.5)
gdzie S =%, a jest odleg oci pomi dzy s siednimi spinami, natomiast stazavynosi

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

powierzchniowo, natomiast dla strukturysgego upakowania = 2J2. w niniejszej
pracy rozwaane s wy cznie izotropowe oddzia ywania ferromagnetyczne, zatem
A>0. W wyniku oddzia ywania wymiennego preferowana jest syuacinorodnego

namagnesowania probiki (r) = const.

2.1.3 Energia anizotropii magnetokrystalicznej

Cz sto zdarza si e jednorodne namagnesowanie prébki ferromagnetycznej o
izotropowym kszta cie nie jest izotropowe, czydi energia uk adu zale od kierunku
namagnesowania. Miar anizotropii jest ronica energii pomidzy przypadkiem
namagnesowania wzd wkierunku ,trudnego” i , atwego” — czyli, gdy energia jest
odpowiednio najwiksza i najmniejsza. Badaj uk ady monokrystaliczne okazuje ,si

e anizotropia jest skorelowana z kierunkami krystalograficznynti & rsazwa tego
zjawiska: anizotropia magnetokrystaliczna, clta sto méwi si krétko ,anizotropia”

lub ,anizotropia krystaliczna”. Podobnie jak w przypadku oddzia ywgmiennych,
anizotropia magnetokrystaliczna jest przejawem zjawisk kwartiowylak pisze

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

" Brown stosuje sta C = 2A. Podobnie i niektérzy inny autorzy, np. Aharonizyzyny takiego stanu
rzeczy s wyja nione w pracy Browna z 1962 roku. Najeuwaa na t subteln ré nic pomi dzy

staymiCi A, mo e bowiem doj do pomy ki, jak to jest obecne w pracy Blundell@, wzorze (4.19).
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oddzia ywania spin-orbita. Orbitale elektronowe oddziazijpolem krystalicznym, a
przez ich oddzia ywanie ze spinami jonéw, dla tych ostatnich koieygést ustawia

si w kierunkach zgodnych z osiami krystalograficznymi”. Oczyie, charakter
anizotropii zaley od geometrii siatki krystalicznej. Gdy mamy do czynienigdn
wyré nion osi w prébce (jak jest w przypadku kobaltu Co-hcp), to méwimy o
anizotropii jednoosiowej. Inny, cgto spotykany przypadek dotyczy siatek kubicznych
— wtedy mamy trzy wyrdione osie w krysztale (tak jest np. wlazie lub w niklu).

Dla anizotropii jednoosiowej prawdziwy jest wzér

2

E,.=- Ka><ﬂ dv, (2.6)
M

aniso
\Y s

gdzie ca kowanie odbywa spo ca ej objto ci danej prébkiV. Jednostkowy wektaa
opisuje wyrdniony kierunek anizotropii, natomiast staka— si anizotropii. Znak

sta ejK decyduje, czy kierunekjest kierunkiem atwymK > 0), czy trudnymK < 0).

2.1.4 Energia odmagnesowania

E, =- %ng MxH ,dV, 2.7)

v
gdzie ca kowanie odbywa spo ca ej objto ci danej probkiV.

Energia odmagnesowania (inne nazwy: magnetyczna, magnetostatyenergia
oddzia ywania dipolowego) jest przejawem klasycznego oddzia yw@dip@owego.
Wz6r ten podaje zaleo energii od pola odmagnesowanidy, naley jednak
pamita e samo pole odmagnesowania jest skomplikowankcj namagnesowania.
Warto pola Hqg w danym punkcie ciaa mpa obliczy cakujc przyczynki

oddzia ywania dipolowego po caym ciele. Popularne jest réwrpedejcie

" Dla przypadku anizotropii jednoosiowej, stanizotropii zapisuje sicz sto jakoK; alboK,,.
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energetyczne, gdzie z faktu bezwirowotego pola (w nieobecnoi pr dow) wynika

mo liwo  zdefiniowania potencjau magnetostatycznedd, jako H,=-NU.

Nast pnie z rbwna Maxwella mona otrzyma zestaw warunkéw, ktére sprowadzaj
si do réwnania Poissona & wraz z odpowiednimi warunkami brzegowymi. Jakby
nie by o, poleHq jest zalene odM.

Stan o najniszej energii dwoch spinéw oddzia aych dipolowo, to uk ad w ktérym s
one ustawione antyrobwnolegle. Natomiast prébka rgzaj aby zmniejszy swoj
energi, realizuje tzw. ,zasad unikania adunkdéw powierzchniowych” (angole
avoidance principle W efekcie linie si polad ,staraj si nie wychodzi poza obszar

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

Rys. 2-1 Jeeli uwzgl dniamy wy cznie oddzia ywania dipolowe, to aby zminimalizovemergi ze
wzoru (2.7) uk ad realizuje tzw. ,zasadnikania adunkéw powierzchniowych”. Rysunek schgrozny,

strza ki symbolizuj kierunek namagnesowania.

2.1.5 Uwagi odnosz cesi dooddziaywa iwzoruna energi

Warto tutaj zwroci uwag na kilka faktow.

Istnienie domen ferromagnetycznych zosta o stosunkowmop@aobserwowane
do wiadczalnie, dopiero w XX wieku, g 6wnie ze wzgli na trudncci techniczne.
Efekt ten nie zosta jednak wcmej przewidzianyteoretycznie, gdy jest to trudne
zjawisko, do jego wyspowania niezbdne jest uwzgldnienie wszystkich trzech
rodzajéw oddzia ywa (przy braku zewrtrznego pola), z ktérych dwa magharakter

kwantowy. Na przyk ad, jeli rozwa amy tylko oddzia ywania dipolowe i wymienne,
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to mogliby my w rezultacie mie do czynienia z uk adem namagnesowania podobnym
do przedstawionego na Rys. 2-1. Dopiero uwdigienie réwnie anizotropii
magnetokrystalicznej doprowadzi do wydainienia obszaréw o lokalnie jednorodnym

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

Rys. 2-2 Bez uwzghnienia oddzia ywania anizotropii magnetokrystaiegzmogliby my mie do
czynienia z uk adem przedstawionym na Rys. 2-1.i€opwzgl dnienie wszystkich oddzia ywa
skutkuje pojawieniem sidomen. Na przedstawionym schemacie ptoyp poziom jako o atw .
Rysunek schematyczny.

" Oddzia ywania Zeemana i anizotropia magnetokrystalicznaodtdzia ywaniami
lokalnymi Oddzia ywania wymienne soddzia ywaniamikrétkozasigowymj za
oddzia ywania dipolowe soddzia ywaniamid ugozasigowymi St d wynika, e np.
wyspy ferromagnetyczne o maych rozmiarach nsjuktur jednodomenow — bo
dominuj w nich oddzia ywania wymienne. Z drugiej strony eicia a zbudowane z
materia 0w ewidentnie ferromagnetycznych (np. obu@taznego m otka) maj
ca kowite (makroskopowe) namagnesowanie réwne zeru, bo sksadajwielu domen
przeciwnie namagnesowanych. Dziejetak na skutek oddzia ywalipolowych.

" Rozwijaj ¢ ten wtek, mo na wprowadzi wielko ci o wymiarze d ugai opisuj ce
zjawiska mikromagnetyczne. Z jednej strony mamycwzw. d ugo wymiany Néela

(ang.exchange lengjh

2A
mMZ

nex

(2.8)

To wanie z t wielko ci jest zwizany problem ,dla jak maych rozmiaréw, cia a

maj tendencj by by w stanie jednodomenowym”.
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Z drugiej strony jest d ugo wymiany Blocha:

_[A
/bex - \/; (29)

Z kolei, z t wielko ci jest powizana grubo cianki domenowej wyspuj cej
najcz ciej w cia ach objto ciowych (cianki typu Blocha).

W niniejszej pracy bd analizowa prébki o ma ej (lub zerowej) anizotropii. Wielko
/ ex Nie b dzie mia a zatem istotnego znaczenia, np. nikzie ona znaczo ogranicza
rozmiaru siatki podziau (ust. 2.2). Dlategodb posugiwa si tylko dugoci
wymiany Néela i bd j w skrécie nazywa dugoi wymiany i oznacza jakoe

def

ox = e (2.10)

" W niniejszej pracy zastosowano prag powszechnie nazewnictwo i podzia
oddzia ywa na anizotropi magnetokrystaliczn oddzia ywania wymienne i dipolowe.
Nale y jednak pamita o uwagach Browna,e zaprezentowane wzory (2.4), (2.6) i
(2.7) powinny by interpretowane w sposdbnomenologicznyl tak na przyk ad wzér
na anizotropi magnetokrystaliczn (2.6), zawiera w przypadku Kkrysztau
heksagonalnego nie tylko przyczynki od oddzia ywaspin-orbita (anizotropowego, z
sieci krystaliczn), ale take przyczynki od oddzia ywania dipoloweg6zczegd owo
ten problem jest omowiony w kskach Borna ([23], str. 8 i 34) i Aharoniego ([50],
str. 144).

" Przez jednorodny ferromagnetyk, docy w centrum zainteresowania niniejszej

pracy, rozumie b dziemy uk ad spe niagy warunekM (r)| = Ms = const.
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2.1.6 Pole efektywne, zjawiska dynamiczne

Je eli analizowany przypadek dotyczy ciaa znajdego si w stanie réwnowagi,
szukanie minimum energii (2.1) m® by odpowiednim sposobem rozvzywania
problemu. Jeeli jednak mamy do czynienia ze zjawiskami dynamyecai, konieczne
jest inne podegie i temu bdzie powi cony poniszy ustp. Co prawda, zagadnienia te
odbiegaj troch od meritum niniejszej pracy, ich opis jest jednidgicznym
uzupe nieniem przedstawionej dotychczas informacji.
Lokalny moment si yL, przypadajcy na jednostkowobj to 0 namagnesowani,
mo na zapisajako ([23], ust. 1.3):

L=M"H,. (2.11)
Powy sze rownanie pozwala okie tzw. ,pole efektywne”, He, ktOre opisuje
uogolniony wektor siy. Wielko ta jest powizana z gstoci energii przez jej
ré niczkowanie po kartezjakich wspo czynnikach wektoid .
Uwzgl dnienie wspomnianych dotychczas oddzia ywdaje nastpuj cy wzér na
ca kowite pole efektywne:

2A ; ~ \2 2
. mM?

KfaMp H,, (2.12)

gdzie w kolejnoci s przedstawione przyczynki do pola efektywnego poehece od:
oddziaywa z zewntrznym polem magnetycznym (oddzia ywanie Zeemana),
oddzia ywa wymiennych, anizotropii jednoosiowej i odmagnesniaa

Dynamiczna ewolucja uk adu m® by analizowana w oparciu o réwnanie ruchu
b d ce cisym odpowiednikiem zwyk ego, mechanicznego rdmaaruchu, gdzie
pochodna momentu gu jest rbwna momentowi Si'y uzupe nionemu o0 cz omienia.
Réwnanie to, zwane réwnaniem Landaua-Lifshitza-Gtb[51, 52], w formie

Landaua-Lifshitza wyglda nastpuj co:
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dd—l\::"aM' H o ‘ﬂ_?M N H eff)’ (2.13)

gdzie g jest wspo czynnikiem giromagnetycznym Landauaditsn, a  jest
bezwymiarowym wspo czynnikiem tumienia (zwanym saai wspo czynnikiem
Gilberta). Pierwszy cz on rownania (2.13) odpowiadaprecesj namagnesowania w

polu efektywnym, a drugi opisuje zjawiska dysypatgw

2.2 Mikromagnetyzm numeryczny, wprowadzenie siatki
podzia u

Wiele numerycznych prac z dziedziny mikromagnetyzopiera si ha metodzie
rozwini tej przez Browna i LaBonte, ktorzy analizowali jesdlymiarow a po niej
dwuwymiarow ciank domenow [26, 27]. Podegie to polega na wprowadzeniu
siatki w przestrzeni i podziale obszaru probki tementy zwane komaorkami. Oprécz
przeprowadzenia takiej procedury, tzw. dyskretyizgmzestrzeni, przyjmuje si
nastpuj ce zaoenie: namagnesowanie w obre danej komorki jest stae. (W
literaturze obecne jest teinne podejcie, gdzie namagnesowanie zmienia 8p.
liniowo w ka dej komérce [53, 54]). Warto w tym momencie zwréaivag na dwie
klasy programéw modelugych: programy oparte na metodzie mi¢ sko czonych
(FD; ang.finite differencg korzystaj z regularnej siatki podzia u, gdzie jest obecna
symetria translacyjna. Z kolei programy oparte netauzie elementéw skozonych
korzystaj zwykle z nieregularnej siatki podzia u. Zalétgo drugiego rozwkania jest
mo liwo  dostosowania siatki dyskretyzacji do ksztatu grob niejednokrotnie
odtworzenie tego kszta tu w sposéb alepszy ni w programach FD — patrz Rys. 2-3.

Z kolei, zalet programéw FD jest mdwo  szybkiego obliczania energii
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odmagnesowania przez skorzystanie z twierdzenjalazie, co bdzie jeszcze szerzej

omoéwione w ust. 2.5.

AVAVAVAY,
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Aéﬁlﬁ%‘%ﬁmvmga

V%
Aﬁ A
P
Aty
N

\/\

5 \/

OOOR)
\/

X
NoKAA
IAVAVAV,
A\g&g:ﬁv

v,

£

o

Rys. 2-3 Mikromagnetyzm numeryczny opierarg wprowadzeniu siatki podzia u. Dla zobrazowania
procesu dyskretyzacji przedstawiam prébkkszta cie ko a z widokiem od gory na siatRrogramy
oparte na metodzie riic sko czonych korzystajz regularnych siatek, najcziej prébka jest
podzielona na komérki prostopadctenne — zaznaczone tutaj nymi kolorami (a). Programy oparte na
metodzie elementéw skozonych korzystajz nieregularnych siatek podzia u, najaej komorki s
czworo cianami (b, rysunek zaczerpty z pracy doktorskiej Scholza [55]; na rysunku zidy gérn
powierzchni prébki, czworociany s to widoczne jako trojiy).

Bardzo wanym parametrem siatki podziau jest rozmiar komor&kadycyjnym
kryterium potwierdzonym w wielu pracach (np.[33jgst wymog, by dugo
najd u szej krawdzi komorki (oznaczmy jjako c¢) nie przekracza aadnej d ugoci
wymiany, ani nexani pex— patrz ust. 2.1.5. DZki temu, ,ziarnisto ” dyskretyzaciji nie
wp ywa znaczco na rozk ad namagnesowania,goy z za oenia. Jeeli modelowanie
uwzgl dnia réwnie efekty temperaturowe, to nale bra jeszcze pod uwagtzw.
termiczn dugo wymiany [56]. Ewidentnie prace, w ktérych prezemdme jest
modelowanie bez podawania paramettunaley traktowa z rezerw. Natomiast

publikacje, w ktérych powysze kryterium jest niespe nione, prezentujiestety
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niepewne wyniki. Aharoni opisuje dok adniej ten lgem w swojej ksi ce ([50]
ust. 11.2). Drugim czynnikiem ograniczaym od géry rozmiar komorki dla
programéw typu FD jest wymaganie, by rozmiar komdrike powodowa zbyt dwej
chropowatoci powierzchni, co jest widoczne zw aszcza w przijgpacia ob ych —
patrz lewa strona Rys. 2-3. Niestety, w tym wypatikano jest podajaki konkretny
algorytm ustalania odpowiedniego rozmiaru komoéfke sto jedynym sposobem jest
przeprowadzenie kontrolnych obliczdla komorek o rozmiarze2, co jest oczywrcie
czasoch onne. Ciekaww tej sytuacji propozycjjest pomys Donahue, by stosuj
»ZWYK €” rozmiary komoérek (powiedzmyg) przeprowadzi wst pne obliczenia dla
g ciej rozmieszczonych komorek na powierzchni (nppamiarzec/7), obliczy na tej
podstawie ,czynniki korekcyjnd”i w dalszej pracy korzystaju tylko z tych

czynnikow [57].

Idea zaprezentowana w niniejszej pracy zostaniedstawiona dla przypadku FD.
Prowadzi to bowiem to prostszego opisu. Nalpodkreli , e sam zaprezentowany
pomys uwzgldniania periodycznych warunkéw brzegowych jest ngdl mo e by
stosowany réwnie w programach bazujych na siatkach nieregularnych. Qbj

komorki b dzie oznaczana jaké.,.

Dyskretyzacja przestrzeni probki prowadzi do mddydii wzorow przedstawionych w
ust. 2.1. Skoro obszar prébki, jest sum obszaréw zajmowanych przez poszczegoéine

komorki numerowane od 1 dg V(1)..V(n), a namagnesowanie w obie ka dej z tych

" Rozmiary komérek sz regu y ograniczone od do u przez dpst moc obliczeniow (g éwnie chodzi
o prdko procesora). May rozmiar komoérek oznacza bowiem dgh liczb, czyli du liczb
oblicze . Dla aktualnie dospnych komputeréw PC licztkomérek 16 uznaje si za ,du ”
" Takie ,czynniki korekcyjne” maj form podobn do anizotropii, ale dotyceej tylko komérek na
powierzchni prébki.

24



komoérek jest jednorodneM(1).M(n), to cakowanie poV mo na zamieni na

sumowanie. Zostanie to przedstawione na przyk aatiizia ywania Zeemana:

n

-m, MxH _dV 89w sm vV, MAH (), (2.14)

\%

E

Zeeman —

i=1
gdzie pole zewrtrzne, bd ce funkcj po o0 enia Hex(r), zosta o przyblione przez
zbior rednich wartoci, oddzielnie dla kadej komorki Hex(1). Hex(n). Wida, e w
przypadku oddzia ywanidokalnego dyskretyzacja przestrzeni probki prowadzi do
prostych zmian algebraicznych. Dkadtkozasigowego oddzia ywania wymiennego
sytuacja jest ju bardziej skomplikowana. Nalg bowiem przybliy pochodne
cz stkowe obecne w réwnaniu (2.4) przez nmi@e namagnesowania w ssednich
komoérkach. Dla komorek prostopadctennych problem ten analizuje Donahue, ktory
rozwa a uwzgl dnienie np. tylko najbliszych ssiadéw, lub rownie nastpnych [58].
Proces ten prowadzi do lbow szybko malegych wraz z malepym rozmiarem
komorek. W niniejszej pracy d korzysta z implementacji uwzgtdniaj cej tylko

najbli szych ssiadéw przy liczeniu pochodnych wyptij cych w rownaniu (2.4).

Przyjrzyjmy si dok adniej wp ywowi dyskretyzacji na oddzia ywanaipolowe.
Zgodnie z ust. 2.1.4, polelg(r) w danym punkcie ciaa mpa obliczy ca kujc
przyczynki oddzia ywania dipolowego tak, by uwaijli oddzia ywanie ze wszystkimi
punktami tego ciaa. By u atwizrozumienie tego pogiowania pos wmy 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 dgmymkcie probkir, pochodzcy od jednorodnie
namagnesowanej komorAkj jest funkcj po o enia,r, geometrii komorki (w tym i jej po @nia w
przestrzeni)V(A), i jej namagnesowani®] (A), co zapisano jakbl4(r,V(A),M (A)).

rednie pole odmagnesowania w komdBcpochodzce od komoérkiA jest oznaczone jakdy(A,B).

Oznaczmy pole odmagnesowania w punkciepochodzce od komorki A jako
Hq(r,A) = Hqg(r,V(A),M(A)). Zwré my uwag, € nie jest konieczna znajomopola
Hq(r,A) w dowolnym punkcie cia a. Aby oblicz&nergi magnetostatycznkomaorki B
w polu komorki A, wystarczy bowiem znajomo pola urednionego po przestrzeni
komorki B: Hq(AB) = Hq(r),A: ve. Korzystajc z tej definicji, energi

odmagnesowania ca ej prébki nma zapisa jako:

E=-2 W dvaseme Ty, M(B H,(AB. (219
\Y

B A
Logicznym uzupe nieniem przedstawionegie ki post powania jest wyjanienie
metody liczenia poldd4(A,B). B dzie to pokazane w napnym ustpie pt. ,Tensor
odmagnesowania”’. Pole efektywne (wprowadzone w 2u%t6) pochodze od
oddzia ywania dipolowego jest réwne po prostu pmdmagnesowania. Jgi ( rednie)
pole odmagnesowania dla komoEioznaczymy jakdHy(B) i analogicznie oznaczymy

te pole efektywne, to
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Hy(B)=H,(B) = H(AB. (2.16)

A
PoleHy(B) okre la ( rednie) pole odmagnesowania w diie komorkiB. Zawiera ono
przyczynki od wszystkich komorek dyskretyzacji, #an& te oddzia ywanie dipolowe
komorki B samej ze sob Warto tu zwréci uwag, e w zagadnieniach numerycznych
pole efektywne ma de znaczenie nie tylko przy modelowaniu zjawisk agitanych
rownaniem Landaua-Lifshitza-Gilberta. Jak jpisa em, poleHex jest gradientem
energii, znajomo analitycznych wzoréw na pole efektywne radby zatem bardzo
pomocna w numerycznym szukaniu minimum energii.

Przy modelowaniu sytuacji statycznych oba padej (opisane w ust. 2.1.6):
rozwi zywanie rownania dynamicznego i szukanie minimumrgin s réwnie czsto
spotykane w literaturze i dagbli one wyniki. Czsto wybiera si tak metod, ktéra
pozwala na uzyskanie wynikébw w krétszym czasie. Moznale publikacje, gdzie
badajc zjawiska statyczne korzysta s réwnania dynamicznego (2.13) przyjnuj
zawy ony wspo czynnik tumienia,a. Przy problemach dynamicznych takie

przybli enie jest ju jednak niebezpieczne.

2.3 Tensor odmagnesowania

W ustpie tym zostanie oméwione pgje tensora odmagnesowania. Jest ono
naturalnym rozwiniciem wielkoci cz sto stosowanej w fizyce magnetyzmu, a
okre lanej jako ,czynnik odmagnesowania”. Pod koniecstanie wprowadzona
definicja uogolnionego tensora odmagnesowana. Wyntaniniejszym ustpie
rozwa any jest przypadek, gdy dana prdobka jest jednoeodamagnesowana. Sytuacja
taka moe by spowodowana albo silnym polem zewwnym, albo np. dominacj

efektow oddzia ywania wymiennego, gdy prébka jestystarczajco ma a.
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Namagnesowanie danego cia aa priori dowolnym kszta cie, jestrod em lokalnego
pola magnetycznego, zwanego polem odmagnesowadiggk nat enie oznaczamy
jako Hq. Wartoci polaHg w danym punkcie wewitrz tego cia a maemy policzy

ca kuj ¢ przyczynki od oddzia ywania dipolowego po dbjci tego cia a.

Na pocztek rozwamy prosty przypadek, gdy ciao ma ksztat elipsoidy
namagnesowanig jest skierowane wzd ujednej z jej osi g 6wnych. Wtedy poléy
zale y w sposoéb liniowy od namagnesowania [1]:

H,=-NM . (2.17)
Skalar N jest nazywanyczynnikiem odmagnesowaniénne, czsto stosowane
oznaczenie, t®). Bardziej skomplikowana sytuacja wystje, gdy kierunek
namagnesowania nie pokrywa g adn z osi g éwnych elipsoidy. Wtedy zal®
pomi dzy powy szymi wielko ciami jest ju tensorowa [1]:

H, =-NM (2.18)

Tym razemN nie jest ju skalarem i wielko t nazywamy tensorem odmagnesowania

Ma on nastpuj ce w asnoci:

Je eli osie g 6wne elipsoidy pokrywagi z uk adem wspo rzinych xyz, to
jedyne nie znikajce elementy tego tensora to elementy diagonalne.
Jego lad jest rowny jednei.

TensorN jest symetryczny, czyN =N .

Elementy diagonaln® s wi ksze od zera.

Z wyj tkiem pierwszej cechy, reszta wymienionych w ashgest zupe nie ogdina,
prawdziwa te dla cia o dowolnym kszta cie [59-61]. Tensor odmasowania
naj atwiej jest badadefiniuj ¢ potencja magnetyczny — podobnie, jak przy araliz
pola odmagnesowanidy (ust. 2.1.4). Wartei elementéw tensorll dla szczegélnych
przypadkoéw elipsoid, takich jak kula, nieskaony prt lub p aszczyzna, spodawane
w podr cznikach, patrz np. [1]. Stablicowane wadiotych wielkoci dla innych
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elipsoid moemy znale w pracy Osborna [62]. Tensor odmagnesowanigtozs uy
do obliczenia energii uk adu zwanej z oddzia ywaniami dipolowymi wewre

probki. Energia ta dla ca ej elipsoidalnej prébkily to ci V jest form kwadratow M:
1
By =2 VmM NM ) (2.19)

Wida , e jeli N nie jest tensorem diagonalnym o w asnach Nyx = Nyy = N, to
wypisana wyej energia jest anizotropowfunkcj wektora namagnesowania. Inaczej
mowi ¢, istniej pewne preferowane kierunki jednorodnego namagresiawcia a.
Tak sytuacj wielu autoréw okrda jako ,anizotropi kszta tu”, cho warto podkreli

po pierwsze, e jest to zupe nie inne zjawisko nanizotropia magnetokrystaliczna
przestawiona w ust. 2.1.3. Po drugie, anizotropit&ktu nie jestadnym dodatkowym
oddzia ywaniem ktére trzeba uwzgdhia , wynika ona po prostu z analizy oddzia ywa

dipolowych.

Je eli chcieliby my rozwaa cia o odowolnym kszta cjgojawi si wtedy nastpuj cy
problem. Mianowicie, w ogoélnym przypadku, pole odmesowania nie musi by
wielko ci sta (w obr bie rozwaanej probki). Jest to przedstawione na Rys. 2-5,
gdzie poleHq (prawa cz  rysunku) jest numerycznie obliczone dla trzeclypadkdw

(za kadym razem prébka jest namagnesowana jednorodnie):

Probka elipsoidalna namagnesowana w kierunku jedjegjosi g 6wnych. Pole
Hq jest skierowane przeciwnie d, jego warto mo na powiza z
namagnesowaniem skalarnym czynnikiem.

Probka elipsoidalna namagnesowana w kierunku rikeyp@j cym si z adn

Z jej osi g bwnych. Polélq jest nadal jednorodne, ale ma inny kierunekivhi
Jego warto mo na powiza z namagnesowaniem poprzez terisor

Prébka prostopad oienna. Jak wida poleHg nie jest jednorodne wewinz

probki.
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Rys. 2-5 Namagnesowanie (lewa strona) i pole odesmmania (prawa strona; patrz uwaga pei
Obliczenia numeryczne dla trzech przypadkow: elgieoej prébki i namagnesowania wzd jednej z
jej osi g bwnych (goéra), elipsoidalnej prébki i nagmesowania w kierunku [110]r¢dek), oraz
prostopad cciennej prébki namagnesowanej w kierunku [010] Xd8rébki maj wymiary zewntrzne
pozostajce w proporcji (x:y:z) 2:1:4. Prezentowanepszekroje przezrodek kadej prébki, co jest
schematycznie zaznaczone po lewej stronie. Analimaeryczna wymaga a podzia u przestrzendka
probki na komérki. Dla probek elipsoidalnych zaualae s drobne efekty zwizane z ,chropowatai ”
siatki podzia u na powierzchni probki.

Uwaga:poleHq zosta o policzone tena zewntrz probek elipsoidalnych.

Dla probek o dowolnym kszta cie trzeba zatem st@sdensor odmagnesowania, ktory
jest funkcj po o enia, wprowadzony po raz pierwszy przez Schlom§ddp Za
pomoc takiej funkcji tensorowej zapiszemy:

Hy(X,y,2=-N(x ¥ M . (2.20)
Tak wprowadzony tensor ma szereg cech wymieniomgchocztku tego ustpu, przy
okazji omawiania probek elipsoidalnych. Rog tensora maa dalej rozwija
wprowadzajc u redniony tensor, @ cy efektem ca kowania po ol ci prébki [59,

61].
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Definicj tensora odmagnesowania ma dalej rozszerzy by wykorzysta go do opisu

oddzia ywa dipolowych nie tylko wewrtrz danej probki, ale tepomi dzy dwoma

jednorodnie namagnesowanymi cia ami. Po pierwspajegva rozumowanie nasze
b dziemy stosowa do obiektow maych (komorek), dla ldej komorki bdziemy
stosowa u redniony po jej objto ci tensor (B dzie on nadal mia trzy wspo mne
opisuj ce po oenie, ale tym razem Hzie to po oenie wzgldne dwdch rozwanych
obiektow). Ot6 je eli zamiast polaHq, ktére jak widzielimy moe by wewn trz
probki o objto ci V niejednorodne, lbziemy stosowa jednorodne, uednione po
obj to ci pole Hgy v, to mona zdefiniowa tensorN taki, e réwnania (2.19) i (2.20)
b d nadal spe nione [59, 63]. #i chcielibymy wyrazi energi oddzia ywania
dipolowego przypadag na cia oA o objto ci V i namagnesowanii b d ce w

niejednorodnym polidy’ cia aB o namagnesowani’, to moemy j zapisa jako:
1
Ey =V mM N (AWM ¢, (2.21)

gdzie N(r) to jest tzw. _uogdlniony tensor odmagnesow#§Bdl. Opisuje on

oddzia ywanie dipolowe pomilzy dwoma cia ami. Zalg on od kszta tu obu cia, ich
wzajemnego po a&niar(A,B) i ich wzajemnej orientacji w przestrzeni. Przyjmy, e
wektor r(A,B) czy rodki ci ko ci obu cia A i B. Powy sze rozumowanie zosta o

schematycznie przedstawione na Rys. 2-6.

31



Rys. 2-6 Schemat dwoch oddziaaych ze sobdipolowo cia .

Cia 0B, o jednorodnym namagnesowaiu, wytwarza naoko o siebie potéy’, zaznaczone
schematycznie na rysunku gi czerwon lini . PoleHy w obszarze cia A mo e zosta przybli one
wartoci urednion Hy . Znajct wielko mo na poda tensor odmagnesowanid, Przy takim
wyborze metody uedniania wzor na energcia aA w polu cia aB przyjmie dok adnie form(2.21).

Uogdlniony tensor odmagnesowania, dla przypadku ziedg cych
prostopad ociandw, jest opisany w pracach [63-66]: Schabesujpi oddzia ywanie
pomi dzy jednakowymi szeianami[64], Newell [63] oraz Fukushima [66] opisuj
oddzia ywania pomizy jednakowymi prostopad cianami, natomiast Maicus opisuje
oddzia ywania pomdzy ré nymi prostopad ccianami [65]. Zgodnie z uwagami
zawartymi jednak w oprogramowaniu OOMMF [28], wzéxy cowe z prac [64] i [65]

zawieraj b dy. Dlatego w niniejszej pracy & si opiera na pracy [63].

Na koniec, korzystag z pracy [63], warto podsumowaw asnoci uogoélnionego
tensora odmagnesowanhd, dla oddzia ywania pomalzy cia amiA i B:

Je eli cia a si nie przekrywaj, wtedy Tr{N) = 0. Jeeli, z drugiej stronyAi B
opisuj jedno i to samo cia o, mamy do czynienia z ,kkowym” przypadkiem
i wtedy lad wynosi jeden.

TensorN jest symetryczny.
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TensorN jest bezwymiarowy i nie zmienia sigdy wszystkie wymiary i
odleg oci s przeskalowane o ten sam czynnik.

Poni sza, przydatna w asnojest spe niona dla oddzia ywania podzy
jednakowymi prostopad ocianami [63]:

Je eli wektor wzajemnego po enia cz cy rodkici ko ci

prostopad ocianOwA i B, oznaczymy jako=(x,y,?, to diagonalne elementy
tensoralNu(r), Nyy(r) i Nzi(r) s parzyst funkcj ka dej ze sk adowych wektora
r. Z kolei elementy pozadiagonalNe (r) ( ) s odpowiednio parzystlub
nieparzyst funkcj . | tak, na przyk ad\x(r) jest parzyst funkcj sk adoweyy,
natomiast nieparzysfunkcj sk adowychx i z. Jest to zobrazowane na Rys.
2-7.

Je eli wymiary cia Ai Bs pomijalne w stosunku do odlegad pomi dzy nimi,
to mo na stosowaprzybli enie dipoli punktowych. Odpowiednie wzory na

tensor dla tego przypadku mma znale w pracy [63].

Rys. 2-7 Tensor odmagnesowania dla oddzia ywampiel@ivego pomidzy cia ami (zielone prostoky)
jest funkcj wektora wzajemnego po enia tych cia r, zaznaczonego na czerwono.elerozwa ane
cia a s jednakowymi prostopad oianami, to elementy tensaka s parzyst lub nieparzyst funkcj

sk adowych wektora. Na rysunku pokazano zate elementowN,y i Ny,. Rysunek schematyczny.
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2.4 Periodyczne warunki brzegowe w mikromagnetyzmie

Periodyczne warunki brzegowe (PBC, apgriodic boundary conditionszwane te
warunkami Borna-von Karmana) zostay po raz pieywsastosowane w 1923 roku
przez Borna do opisu drgasieci krystalicznej [37, 38] PBC maj zastosowanie nie
tylko w fizyce cia a sta ego, lecz tea przyk ad w opisie dynamiki molekularnej, gdzie
analizuj ¢ nieskoczony orodek czsteczek gazu lub cieczy rozveasi pudo do
ktérego stosuje siw a nie PBC. W przypadku fizyki cia a staego PBC najcij
bywaj stosowane by moc zdefiniowaperacj translacji na siatce krystalicznej dla
sko czonej probki. W efekcie méwa jest np. analiza drgatermicznych sieci
(fonondw), czy te funkcji falowej elektronu kwaziswobodnego. Historpie rzec
bior ¢, rozwaaj ¢ drgania sieci krystalicznej Born zaproponowa, Joyzgl dni

du y, szecienny fragment ciaa o olip ci V i narzuci warunki brzegowe takie,e
odpowiednie punkty na przeciwleg ychianach szecianu poruszajsi w dok adnie
taki sam sposob” [38]. Dla nas chyba bardziej ciekgest fragment pracy z roku 1923,
gdzie jest modelowany obszarnd komérkach: ,kade dwie komérki cia a, ktérych
indeksyly, ly, I; s przystajce modulon, s w pe ni rownowane; ich wychyleniayy, s

wi ¢ roéwne: udlxtn, Iy, 1) = udlx vt 1) = wdly Ly, 140) = udly 1y, 12)7 [37].
Periodyczne warunki brzegowe rozumiemy zatem jakazdefiniowanie obszaru
modelowania wygodnego do powielania go i wype rdamiten sposob przestrzeni (np.
pud a prostopad @iennego), oraz ii) wprowadzenie warunkue we wszystkich
powtdérzeniach wybranego obszaru rozame zjawiska zachodzednakowo. Takie
powtérzenia nazywamy ,obrazami”’. Widazatem, e PBC nie musz by cile

powi zane z istnieniem symetrii translacji (np. siatkydtalicznej) i taka te b dzie

" W pracy z 1956 roku Born chyba niepoprawnie cysy®j prac z 1923 roku, periodyczne warunki

brzegowe sw niej bowiem wprowadzone nie na stronie 557, lezztronie 587.
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sytuacja rozwaana w niniejszej pracy — w odmdieniu od typowego zastosowania PBC

w fizyce cia a sta ego.

W zale no ci od potrzeb moéwi sio periodycznych warunkach brzegowych tylko w
jednym wymiarze (1D PBC), tylko w dwéch wymiaradab we wszystkich trzech
wymiarach. Warto zwréci uwag na intencje towarzysze Bornowi przy
wprowadzaniu tych warunkéw. Pisze om ,je eli prébka jest wystarczajo dua”, to
rozwi zania ,praktycznie nie zale od kszta tu probki lub konkretnych, narzuconych
warunkéw brzegowych” [38]PBC su zatem do opisu zjawisk zachodgch we
wn trzu, przy zaniedbaniu wp ywu powierzchni na tewgka Warto te zwrdci
uwag na inne znaczenie warunkeby ,probka by a wystarczajo dua”. Chodzi o
unikni cie sytuacji, gdy narzucenie PBC wprowadzi do razpeanego uk adu
nieistniejc w rzeczywistoci periodyczno . Jeeli modelowany obszar HDzie

wystarczajco duy, to zjawisko takie ldzie mia o znikome znaczenie.

W oddzia ywaniach rozpatrywanych w mikromagnetyznmarzucenie periodycznych

warunkéw brzegowych w analizie numerycznej prowaddo konieczncci

uwzgl dnienia nastpuj cych zjawisk, przedstawionych schematycznie na By&.
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Rys. 2-8 Wp yw periodycznych warunkéw brzegowycB{® na oddzia ywania dipolowe i wymienne
(strza ki odpowiednio seledynowe i czerwone). Ryuschematyczny. Goéra rysunku: brak PBC. D6

rysunku: PBC narzucone na jeden wymiar, w kierunéziomym.

Bez periodycznych warunkéw brzegowych (géra rysiinkzeba w oddzia ywaniach
dipolowych uwzgldnia interakcj ze wszystkimi komoérkami ciaa, a w
oddzia ywaniach wymiennych tylko zsiednimi komérkami Skutki narzucenia PBC
S pokazane w dolnej czci rysunku. Dla oddzia ywania wymiennego, dla koelor
b d cych na powierzchni prébkinaley dodatkowo uwzgldni oddzia ywanie z ich
s siednimi komdrkami z siednich obrazéw. Natomiast dla oddzia ywania dip&go
naley dla wszystkich komoérek uwzgini dodatkowo oddzia ywanie ze wszystkimi
komoérkami ze wszystkich obrazow (ktérych jest neskzenie wiele). Widzimy wic,

e wprowadzenie PBC w niewielki sposéb zmienia raame oddziaywa
wymiennych. Liczba dodatkowych obliczgest rz du liczby komorek na powierzchni.
Natomiast narzucenie PBC w oddziaywaniach dipoldwywymaga bardziej
skomplikowanego pogbowania, trzeba bowiem uwzgni nieskoczony zbiér

komorek ze wszystkich obrazéw.

" Jest to trochuproszczony obraz. Implementacje oddzia ywagmiennych mog uwzgl dnia nie tylko
s siednie komoérki, patrz ust. 2.1.2.

" Dotyczy to tylko powierzchni powzanych ze stosowaniem periodycznych warunkéw braggho.

36



2.4.1 PBC w jednym wymiarze a d ugo prébki

Chciabym zwréci tu uwag na kopotliwy aspekt modelowania przy yaiu
periodycznych warunkéw brzegowych w jednym wymiadmycz cy hazewnictwa.
Zadmy, e chcemy modelowapodun prébk o dugoci Ls W tym celu
korzystamy z periodycznych warunkéw brzegowych jmzy ¢ dany obszar
modelowania o d ugai L, W rezultaciez definicjiPBC, modelowana struktura ma

niesko czon dugo , patrz Rys. 2-9.

Rys. 2-9 Rone aspekty pofia ,,d ugo ” przy korzystaniu z periodycznych warunkéw brzegotvw
jednym wymiarze. Pod wma probka ma d ugoi Ls (2). Obszar modelowania ma d ugd., (b). Zgodnie
z definicj periodycznych warunkéw brzegowych, modelowanakstina made factoniesko czon

dugo (c). Rysunek schematyczny.

Jak mona si atwo domyli , Ly, <Ls — wszak gdybymy mogli modelowa ca
prébk to nie by oby konieczne korzystanie z PBC. Wida ¢, e w takich wypadkach

mamy do czynienia z trzema, sto r6 nymi d ugo ciami: d ugoci probki, d ugoci

" Obszar ten jest dalej w procesie dyskretyzacijizimdny na komarki.
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obszaru modelowania i nieskezon dugoci modelowanej struktury W praktyce
dugo prébki, Ls, jest czsto zadana z g6ty Natomiast kwesti otwart i maj ¢
istotne konsekwencje, jest decyzja jaiybra w modelowaniu d ugo L. Wielko

ta b dzie w niniejszej pracy okriana jako_d ugo modelowania

2.4.2 Warunki stosowania, konsekwencje

Problem stosowania PBC w mikromagnetyzmie wydaje sidzi kontrowersje.
Zastanéwmy si zatem w jakich sytuacjach mma stosowa periodyczne warunki
brzegowe w modelowaniu mikromagnetycznym i jak wyay one na otrzymane
rezultaty. Jak ju wspomniaem we wspie, w modelowaniu me&my mie do
czynienia z przypadkami, gdy rozmiar modelowanejkdtiry przekracza pojemno
pami ci dost pnych komputeréw — stl zapewne biorsi przypadki stosowania zbyt
rzadkiej siatki podziau, spotykane czasami w é&terze, a opisane przez
Aharoniego ([50], str. 246). W tej sytuacji, sto jedynym wyjciem jest ograniczy
przestrze modelowania do pewnej czi modelowanej struktury.

Poni ej posu si jednym konkretnym przyk adem, gdzie Fidler modelpyocesy
magnesowania wysp ferromagnetycznych zachmelav dysku twardym [67]. Autor
rozwaa obszar radu jednego mikrometra kwadratowego, koncentrupwag na
centralnej wyspie [68] — patrz Rys. 2-10. Inne uwdgione wyspysymuluj wp yw
ca ego dyskuna zachowanie badanej, centralnej wyspy. Ale pgzeozmiar planarny

jednego kr ka w realnym dysku to sdziesi tki centymetréw kwadratowych!

" Gdybymy chcieli mie skoczon dugo modelowanej struktury, trzeba by zrezygnowa
periodycznych warunkéw brzegowych w postaci Borna-iarmana.
"Dugo prébki,Ls, mo e by niesko czona. Jest tak np. w wypadku analitycznej tedeisko czonego

drutu.
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Rys. 2-10 Poréwnanie realnej djistruktury,fragmentktorej jest pokazany po lewej stronie rysunku, z
modelowanym przez Fidlera obszarem [67], przedstayvn po prawej stronie. Zielone elipsy
symbolizuj wyspy ferromagnetyczne, ktére 8o 0 one blisko siebie i ich wzajemne oddzia ywanie jest
badane. Fidler wybra do modelowania ma y obszakgiry i bada wp yw rozwanej grupy wysp na

centraln wysp (zaznaczonna niebiesko). Wp yw reszty wysp jestniedbany

Fidler w swoich badaniach zastosowa otwarte warbrégegowe, czyli przyj e poza
obszarem modelowanej struktury nie madnych obiektéw. Zasadno tego
przybli enia jest wtpliwa: oddzia ywania dipolowe s ugozasigowe a wprowadzone
uproszczenie sprowadza gioniek d do obcicia ich zasigu. Trudno jest powiedzie
czy w konsekwencji takie modelowanie dobrze opiszgezywisto . Na pewno zalegy
to od rozmiaru rozwanego obszaru (prawa cz Rys. 2-10). Moim zdaniem,
zastosowanie w tym wypadku periodycznych warunkaeegowych by oby duwo
bardziej uzasadnione. #i bowiem realna probka, ktéra przekracza dasy w
modelowaniu mikromagnetycznym obszar, ma periodydiub rozci gy) charakter,

periodyczne warunki brzegowe sva n alternatyw wobec otwartych warunkow
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brzegowych. Jeeli jednak, geometria probki poza modelowanym otesngest istotnie
ré6 na od struktury uwzgtinionej w modelowanym obszarze, nglezamiast tego
rozwaa stosowanie otwartych warunkéw brzegowych. Mee jest te trzecie
rozwi zanie: ze wspu wiadomo, e zarowno otwarte, jak i periodyczne warunki
brzegowe s przybli eniem. W przypadkach budz/ch w tpliwo ci mo na poréwna
wyniki modelowania przy zastosowaniu tych dwéchngih technik. Jeeli te wyniki

b d podobne, jest to pewne potwierdzeng poprawnie opisujemy rzeczywisto
Rozwamy teraz bardziej szczeg6 owo konsekwencje stosawRBC. Najistotniejsz
chyba, z punktu widzenia magnetyzmu, jest kwestaniedbywania efektow
brzegowych. Otd powierzchnia ferromagnetyka jest miejscem wystvania
skomplikowanych zjawisk, tam na przyk ad powstalomeny klinowe, domeny
zamykajce, etc. Czsto te powierzchnia jest miejscem nukleacji, czyli powstaia
nowych domen. Przy zaniedbaniu istnienia defektdww,e si zdarzy e nukleacja
zachodzi tylko na powierzchni probki ([50], ust4). Zaniedbanie istnienia
powierzchni moe w rezultacie prowadzido nieuwzgldnienia faktu powstania jakiej
domeny, czyli potencjalnie procesu inicjcggo przemagnesowywanie caej prébki
Zatem, modelujc d ugi ferromagnetyczny nanodrut i stosuPBC (g6rna cz Rys.
2-11) moemy uzyska rezultaty niezgodne z rzeczywistd (brak nukleacjiversus
nukleacja). Czsto jednak realna prébka zawiera jakianieczyszczenia/defektyd ce
dodatkowymi centrami nukleacji, oprocz kdw probki. Jeeli odpowiednio
uwzgl dnimy takie centra w modelowaniu, to jego rezulthtd wtedy duo bli sze

rzeczywistoci —dolnacz Rys. 2-11.

40



Rys. 2-11 Stosowanie periodycznych warunkéw brzggbvprzy modelowaniu
kwazijednowymiarowych struktur me prowadzi do b dnych wynikéw (brak nukleacji), patrz gérna
cz rysunku. Jeeli zaréwno w realnej prébce jak i w stosowanym slodnamy defekty i ce
centrami nukleacji (centra nukleacji saznaczone na czerwono), to modelowanieamawa wyniki

zgodne z rzeczywistoi —dolna cz  rysunku.

Warto jeszcze zwrOci uwag, e istotna rola zjawisk powierzchniowych w
mikromagnetyzmie oznacza nie tylko problemy ze st@iem periodycznych, ale i
otwartych warunkoéw brzegowych. Te ostatnie, bowigptowadzaj do modelowania
powierzchni, ktorej w rzeczywistai nie ma (Rys. 1-1).

Drug istotn konsekwencj stosowania periodycznych warunkéw brzegowych jest
sztuczne wprowadzenie periodyczoip nieobecnej w realnej strukturze. Np. modeduj

d ugi nanodrut, przy narzuceniu PBC i d uganodelowanid., zaniedbujemy wszelkie
zjawiska (np. fluktuacje namagnesowania) o okregiekszym ni L. Ten problem
dotyczy nie tylko periodycznych, ale i w pewnym sen otwartych warunkow
brzegowych. Za kalym razem, gdy nasz obszar modelowania jest myigjszrealna

prébka wprowadzamy milceo sztuczn periodyczno . Jedynym wyjciem z tej
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sytuacji jest spe nienie warunku z przytoczonej puacy Borna, aby ,probka (czytaj:
obszar modelowania) by a wystarczag du a”. Mianowicie wprowadzona sztucznie do
uk adu periodyczno L musi by du o wi ksza od rozmiaru zjawisk, z ktérymi mamy
do czynienia, np. od rozmiaru domen ferromagnetycizn Z drugiej strony, w
analizach teoretycznych, z powodu skomplikowandpnyazjawisk magnetycznych,
cz sto z gory zak ada sipewn form rozwi za , np. pewien ksztat i rozmieszczenie
domen magnetycznych. Potem sprawdza jsiki dok adnie rozmiar tych domen jest
najbardziej korzystny. W tymwietle, analogia do narzucenia periodycznych wabwnk
brzegowych i badania, jaka d uganodelowania minimalizuje energijest oczywista.
Podsumowuijc:

Przy stosowaniu periodycznych warunkéw brzegowyctiedbywane s

efekty powierzchniowe, ktére mody istothe w mikromagnetyzmie.

Obszar modelowania musi byu o wi kszy od spodziewanych zjawisk, np.

od rozmiaru domen ferromagnetycznych.

2.4.3 Przegl d literatury

Jak ju wspomniaem, dugozagiowy charakter oddzia ywa dipolowych jest
przyczyn problemow przy probach stosowania periodycznychumledw brzegowych
w mikromagnetyzmie. Historycznie najstarsze i naggsze rozwizanie pochodzi od
Zhu, ktéry uwzgldnia oddzia ywanie tylko z 198 najbdizymi ssiadami danej
komorki (w dwoch wymiarach) [69]. Chocigest to proste rozwkeanie, przyjrzyjmy
si mu bli ej, z powodéw ktére podam za chwilPierwsz jego wad jest brak
konkretnego uzasadnienia, dlaczego wybrano ak@&tkbmorek, a nie jak inn ich
liczb . Drugi problem dotyczy wkszoci przypadkédw stosowania PBC we
wspo czesnych badaniach mikromagnetycznych. Oté sto autorzy programow

modeluj cych uwzgldniaj w analizowaniu oddzia ywadipolowych tylko pewn, z
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gory ustalon liczb s siednich obrazéw PBC — oddzia ywanie z pozostagbnazami
jest zaniedbywane [70]. Znowu, liczba uwationych obrazéw jest s abo (@i w
ogdle) uzasadniona. Aby zrozumieiebezpieczestwo wi  ce si z takim podejciem

spojrzmy na Rys. 2-12.

Rys. 2-12 Modelowanie nieskezonej struktury przy pomocy PBC, przy uwaiiieniu tylko dwoch
najbli szych obrazéw. Oba przypadki b si rozmiarem obszaru modelowania (kolor czerwony).

Na rysunku tym jest przedstawione schematycznieatoadhnie pewnej nieskezonej
(w jednym wymiarze) struktury za pomo®BC, gdzie uwzgldniamy tylko obecno
dwéch ssiednich obrazéw. W obu analizach wybrano jednak ird ugo
modelowania. Rezultaty obu tych proceséwzaburzone za @niem obcicia zasigu
oddzia ywania, przy czym promietego obcicia w kadym z tych przypadkow jest
ré ny. Prowadzi to chdy do problemu z poréwnaniem rezultatéw takich apgrJest
to dodatkowo o tyle niebezpieczneg je eli dokumentacja wywanego programu
modeluj cego jest niedok adna, ytkownik mo e w ogdle nie zdawasobie sprawy z
faktu nieuwzgldniania nieskoczonego charakteru oddzia yweipolowych.

W literaturze mona spotka kilka bardziej zaawansowanych propozycji rozeinia
problemu periodycznych warunkéw brzegowych dla calgiwa dipolowych. | tak,
Vos uwzgldnia w sposébdok adny oddzia ywanie tylko na krétkich dystansach,
analizujc oko o 100 elipsoidalnych cgtek (ktére s jednorodnie namagnesowane,
mo na je zatem poréwnado komoérek dyskretyzacji), wp yw reszty siek opisujc

polem rednim [39]. Wybor rozmiaru obszaru poddanetuk adnejanalizie nie jest
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g boko uzasadniony [71]. Inne podag proponuje Mansuripur, operagjsk adowymi
Fourierowskimi namagnesowania i pola odmagnesowarpezestrzeni odwrotnej [72].
Podejcie to zosta o dalej rozwirte przez Berkova [40, 73]. Analizuje on ograniczone
Fourierowskie spektrum poky i wynikaj ce z tego ograniczenia by objawiaj ce si
jako sztuczne ,oscylacje” tego pola. Aby tego unikrproponuje on konstrukcj
podobn do obliczania sum sieciowych metodwalda: do rozk adu dyskretnych
adunkéw magnetycznych jest dodawany i odejmowangk ad o charakterze
Gaussowskim. Warto doda e kryterium doboru szeroka tego rozk adu nie jest zbyt
dok adne, Berkov pisze bowiem o ,optymalnym kompigienpomi dzy szybkoci a
dok adnoci oblicze ” ([40], str. 57). Ferre z kolei wykonuje w przesgni Fouriera
operacj podobn do filtrowania, ale jego propozycje siestety niejasno opisane i
trudne do zrozumienia [33]. Oddzielgrup stanowi prace wykorzystuge metod
szybkich multipoli do przypieszenia liczenia pola odmagnesowania (&sg.multipole
method. Metoda ta polega na wprowadzeniu hierarchicenggnizacji, przy czym dla
oddzia ywania pomdzy coraz dalszymi fragmentami probki (komérkarfiggmenty
te s grupowane w coraz wksze zbiory [74]. W programach modeleych zgodnie z
t metod i korzystajcych z periodycznych warunkéw brzegowych me wykorzysta

pomys Apalkova by kolejne obrazy grupowa coraz wiksze zbiory [41].

Pomimo takiego spektrum propozycji, typowe impletaeje PBC realizowane w
dost pnych obecnie programach polegapa obciciu zasigu oddziaywania
dipolowego, najprostszym rozvazianiu, opisanym na podku tego ustpu. Najbardziej
chyba obecnie popularny program OOMMEF [28] jeszdpenie dawna nie wspiera
adnej formy PBC. Troch mniej popularny, komercyjny program LLG

Micromagnetics Simulator™ [75] umlbwia narzucenie PBC w jednym lub dwoch
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wymiarach, przy czym szczegdy implementacji tego programuzsoczywistych
wzgl dow utajone. Wiadomo jednake wniektérychwypadkach, dla 2D PBC generuje
on b dy wzgl dne rzdu 10*[76]. W Europie jest popularny program ,magpag/pfi
finite-element utworzony przez Wernera Scholza [77] — nie wspien jednak PBC.
Troch do niego podobny program ,nmag” [29], utworzonygmpie Hansa Fangohra,
wspiera PBC w jednym i dwoch wymiarach uwzijliaj ¢ sta , zadan parametrem
liczb obrazéw (domynie: 10). Wrdd tych propozycji wyrénia si  kolejny
komercyjny program ,MicroMagus” [78]. Wspiera on €Bw jednym, dwaoch, lub
trzech wymiarach w oparciu o meto&walda stosowanw przestrzeni Fouriera [40,

73]. Nie jest on jednak zbyt popularny.

Na koniec warto wspomnie problematyczn kwesti periodycznych warunkow
brzegowych w trzech wymiarach. Berkov twierdzi mayg ad, e dzi ki jego metodzie
jest to moliwe [40], autor niniejszej pracy sk onny jest tvdei , e to w ogdle nie jest
wykonalne — przyjmuc w kadym razie definicj periodycznych warunkow
brzegowych zgodnz intencj Borna. Z jednej strony za brakiem takiej iiwo ci
przemawiaj argumenty natury matematycznej przedstawione wiziale trzecim, z
drugiej strony s argumenty o charakterze fizycznym doty@z modelowania
fragmentu makroskopowej, dej struktury. W magnetyzmie bowiem, w przypadku
periodycznych warunkéw brzegowych w trzech wymiarage jest po prostu spe nione
za o enie Borna, e rozwi zania ,praktycznie nie zale od kszta tu probki” [38]. W
barwny sposéb przedstawia to Aharoni, gdy przyzrgijeon do b du, ktéry sam
pope nia twierdzc kiedy, e ,spodziewamy sicoraz mniejszej roli powierzchni dla

coraz wikszych probek” ([50], str. 210). Moa doj do takiego wniosku analizig

" Zgodnie z ulotk, w LLG Micromagnetics Simulator™ mpa te stosowa PBC w trzech wymiarach.

Nie jest to jednak w tej chwili méiwe (Michael Scheinfein, informacja prywatna, 2006
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podun elipsoid skierowan swoj najdusz osi zgodnie z kierunkiem osi z.
Niezale nie od rozmiaru tej elipsoidy, jeli jest ona jednorodnie namagnesowana, tj.
M(r) =M = const, to pole odmagnesowania jest inne,dgst rownoleg e do osi z, a
inne ni, gdy jest prostopad e do osi z. Rita pomidzy tymi przypadkami jest sta a,
nie d y do zera wraz z rosnaym rozmiarem rozwanej probki. Szerzej ten problem

jest omoéwiony w pracy [79].

2.5 Regularne siatki podzia u, twierdzenie o sploci e

W réd mikromagnetycznych programow modetyjch popularne sprogramy typu FD
(ang.finite differencg gdzie wszystkie komorki sjednakowe i siatka podzia u jest
regularna (ust. 2.2). Jak wiemy, tensor oddzia yaamipolowego pomidzy
komoérkamiA orazB, N(r), jest funkcj ich wzgl dnego po oenia,r(A,B). Dla siatek
regularnych wektor (A,B) zaley od indekséw komareR i B tylko przez ich roénic ,
co ma daleko icce konsekwencje. Memy bowiem energiodmagnesowania zapisa
jako (patrz (2.15) oraz (2.21)):

neny,n n.n,.n
Ed:%\/el M@, j,k)  NGi-ij- | & Kk ) (,jck o, (2.22)

i k=1 i6j & 21
gdzie prostopad @ienna prébkajest podzielona siatkna zbiér dyskretnych komérek
numerowanych wzd uosi x indeksem = 1.n,, wzd u osi y indeksenj = 1.ny, oraz
wzd u osi z indeksenk =1.n,. Jeeli cakowit liczb komorek oznaczymy jako
n =nmnyn,, to liczba oblicze potrzebnych do analizowania oddzia ywdipolowych

przy stosowaniu wzoru (2.22) jest proporcjonalnaiazyli jest rzdu O(n?). Dlatego

" Dla prébek nie posiadajych kszta tu prostopad ciennego definiujemy prostopadaienny obszal/
zawierajcy probk i ten obszar nazywamy ,prébk Z takiego postpowania wynika, e pewne komorki
probki V mog mie zerowe namagnesowanie nasycevia co odpowiada prdi, brakowi materia u
ferromagnetycznego. Jest to standardowe postanie stosowane w programach tyiite difference
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w a nie te oddzia ywania zywaj najwi cej czasu w procesie modelowania, caa
reszta bowiem oddzia ywaze wzgldu na ich lokalny lub krotkozagiowy charakter,
wymaga oblicze ktorych liczba jest ralu O(n).

Prawa cz réwnania (2.22) zawiera jednak w sobie dyskretpjotstensora i
namagnesowanid\ * M, gdzie operacja splotu jest oznaczona gwiazd@plot taki
mo na policzy stosujc twierdzenie o splotach przy pomocy szybkiego igou FFT
(ang. Fast Fourier Transforf ktéry wymaga tylkoO(n log(n)) oblicze . Oznacza to
prawie n-krotne przyspieszenie dzia ania programu! Rizi temu twierdzeniu,
sumowanie bd ce elementem splottN i M, a potrzebne do obliczenia pola
odmagnesowania:

Ny
Hqy(i,j k) =- NG-i6j- ] k& k M ( jek®- N M (2.23)

it & 4
mo na zastpi iloczynem NM , gdzie tylda nad obiektem oznacza jego transformat
Fouriera [40, 80]. Nie jest toadne przyblienie, oba dzia ania dagok adnieten sam
wynik, pod warunkiem jednakge spe nione sodpowiednie za agenia wymagane przez
twierdzenie o splocie. Wymagania te zostanzedstawione w naginym paragrafie.
Dok adniej, caa procedura stosowana w mikromagzetych programach
modeluj cych typu FD jest opisana pomrj. Zastosowaem tu konwencj e F()
oznacza transformatFouriera, iF() oznacza odwrotntransformat Fouriera, a kaly

krok ma podanz o ono obliczeniow.
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0. | O(n log(n)) | Obliczenie transformaty tensond,= F(N).

1. [O(nlog(n)) | Obliczenie transformaty namagnesowamib= FM ).

Obliczenie pola odmagnesowania w przestrzeni ochejpt

2. | O(n) czyli obliczenie iloczynuNM . Dzia anie to wykonujemy dla

ka dej komorki.

Obliczenie pola odmagnesowania w przestrzeni rzeisty],

3. |O(nlog(n)) H, =iFH,).

Obliczenie energiiE, - MxH ;.
4. |O(n)
Dzia anie to wykonujemy dla kdej komorki.

Wida zatem, e ca kowity koszt oblicze jest rzdu O(n log(n)). Krok numer ,07,
potencjalnie czasoch onny (procedura liczenia tensest skomplikowana, patrz
ust. 3.2 i naspne), jest wykonywany zwykle tylko jeden raz, nacptku procesu
modelowania. Wynika to z faktuge tensor odmagnesowania zgl®d geometrii siatki
dyskretyzacji, a nie zalg od aktualnego rozk adu namagnesowania. Pozokitale,
1..4, s wykonywane po kolei w trakcie pracy programu i laayaoddzia ywania

dipolowego dla ronych rozk adoéw namagnesowania.

Aby przedstawi warunki jakie musza by spe nione, by mma by o stosowa
twierdzenie o splocie, dla uproszczenia rozwarzypadek jednowymiarowy, gdzie
namagnesowanie jak i uogdlniony tensor odmagnesawsnskalarnymi funkcjami
jednego argumentu na dyskretnej dziedziri4(i), i= 1 ..n; N(j), j = 1 .. 2-1. Dzi ki
takiemu uproszczeniu 8 mog posuy si pomochiczymi rysunkami. By stosowa

twierdzenie o splocie, funkcj@ i N musz by periodyczne i muszmie te ten sam

" TensoN ma wi ksz dziedzin ni M, co wynika z réwnania (2.23).
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okres [80]. Warunki te $ oczywi cie, nie spe nione (rozwamy na razie przypadek
bez PBC), chdy z powodu ograniczonej dziedziny obu tych funkdy tej sytuacii,
definiuje si periodyczn funkcj M’ (periodyczn, zatem o nieska@zonej dziedzinie),
o okresie B-1, ktérej kady okres sk ada siz n warto ci funkcji M dope nionychn-1
zerami. Analogicznie, definiujemy periodyczfunkcj N’, ktorej kady okres sk ada
si z 21 wartoci funkcji N. Proces powyszy to w anie technika ,uzupe niania
zerami” (ang. zero paddiny stosowana w analizie sygna 6w [80, 81]. [Dki
uzupe nieniu funkcji namagnesowania odpowieditizb zer, szukane punkty splotu
M* N, s podzbiorem splotu funkcji periodycznych’ * N'. Jest to przedstawione

na Rys. 2-13.
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Rys. 2-13 Przyk ad, jak twierdzenie o splocie jegkorzystywane w mikromagnetyzmie do analizy
oddzia ywa dipolowych. Dla uproszczenia rozveay jest przypadek jednowymiarowy.

Lewa cz : funkcje namagnesowania i tensora odmagnesowathewiednioM i N. Ich dziedziny, to
odpowiednio 1 .ni 1 .. 2+1 (tutajn = 5). Zatem, spld! * N (réwnanie (2.23)) zwracapunktow
(doIny wykres).

Prawa cz : zdefiniowano periodyczne funkcje (tj. o nieskmonej dziedzinieM'i N', obie o okresie
2n-1, przy czym jeden okres funkdji' sk ada si z funkcji M uzupe nionejp—1 zerami. Dolny wykres:
dzi ki odpowiedniemu uzupe nieniu zerami, jeden okpeta M' * N' (punkty czarne) zawiena
punktéw _dok adnigdéwnych splotowM * N (punkty czerwone). Pozostanel punktow splotu' * N'
odrzucamy (punkty niebieskie), sne obarczone efektem zaburzenia brzegowego ¢aagaround
distortion) obecnego przy procesie uzupe niania zerami Bilot periodycznych funkcf' i N' mo na

obliczy w dok adny sposob stosajtwierdzenie o splocie korzystajz szybkiego algorytmu FFT.

Je eli mamy do czynienia z periodycznymi warunkamidgawymi sytuacja ulega
drobnej, ale brzemiennej w skutkach zmianie:efe dany wymiar jest zgodny z

kierunkiem PBC, to tensor odmagnesowania spe nia rma : N(i) =N(i+n) (patrz
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ust. 3.2, tam tensor ten jest okemy jakoNTE9). W tej sytuacji, mona zdefiniowa
periodyczne funkcjéM’ i N’ analogicznie, jak przedstawi em to powy z t ré nic ,
e tym razem mogone mie mniejszy okresn, oraz, e tym razem uzupe nianie

zerami funkcjiM’ nie jest potrzebne. Sytuacjedbrazuje Rys. 2-14.

Rys. 2-14 Stosowanie twierdzenia o splocie w prdipgeriodycznych warunkéw brzegowych, rysunek
analogiczny do Rys. 2-13. Tym razem, periodyczm&dje M' i N' maj mniejszy okresn (hadaln = 5).

Brak jest te punktéw za splotil' * N', ktére odrzucamy.

Rozwa anie funkcji periodycznych o prawie dwa razy mrigja okresie pozwala na
znaczne przyspieszenie oblicz&V opracowanym przeze mnie programie \ei&o
ta zostaa wykorzystana w testowym module Kim_SeDgimag, patrz ust. 6.2.

Gdyby my jednak nie chcieli, lub nie mogli korzysta mo liwo ci wprowadzanie
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periodycznoci o okresien, to nadal moemy korzysta z periodycznych funkcj/’ i N’

o okresie 2n-1.

Na koniec pragnbym zwrdci uwag, e twierdzenie o splocie jest w sposéb dbgy
przedstawione w ksice Brighama [80], czytelnik me te skorzysta z cyklu
artyku 6w Donnelly i Rusta — patrz potek tej serii: [81]. Zastosowanie tego
twierdzenia w modelowaniu mikromagnetycznym jest émione w pracy

Berkova [40].

" Taka sytuacja m@ mie np. miejsce gdy dany algorytm FFT wymaga, by okteikcji M’ i N' by
pot g dwdjki — je eli tak nie jest trzeba poszerzgiziedziny funkcjiM i N poprzez uzupe nianie zerami,
patrz dodatek 6.2.
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3 Opracowana metoda uwzgl dniania PBC

W poni szym rozdziale zostanie przedstawiona metoda sgrsawperiodycznych
warunkow brzegowych (PBC) przy obliczaniu oddzisayw dipolowych w
modelowaniu mikromagnetycznym w pe ni uwaliaj ¢ ich dugozasigowy
charakter. Jak wiemy z poprzedniego rozdzia u, ozastanie PBC w aie do

d ugozasigowych oddzia ywa jest wyzwaniem, z ktérym prébowa o simierzy ju
paru autorow. Zastosowanie PBC do innych oddziaywdokalnych lub
krotkozasigowych, jest proste. Analiza lléw numerycznych pojawiagych si w
zaproponowanej przeze mnie metodzidaie bardzo wan cz ci tej pracy.

W celu uproszczenia wyjaie , przedstawiona metoda zostanie opisana na przik ad
warunkow brzegowych periodycznych w jednym wymiaf¥B PBC). Jest ona jednak
ogdlna i monaj rownie dobrze stosowalla przypadku 2D PBC. Jeli chcieliby my
jednak narzuci periodyczno warunkdéw brzegowych we wszystkich trzech
wymiarach, napotkamy ju problemy. Kwestia mdiwo ci i skutkédw stosowania
periodycznych warunkéw brzegowych w trzech wymiarbalzie szerzej oméwiona w
pracy [79]. Dla ustalenia uwagi przyjmuierunek periodycznai réwnoleg y do osi z.
Oddzielnego komentarza wymaga tevestia regularnej siatki dyskretyzacji. Zaréwno
przedstawione w tej pracy wzory, jak i implemer@azaproponowanego przeze mnie
algorytmu w postaci modu u programu OOMMF zostaykeanane dla regularnej siatki
zbudowanej z szeiennych komoérek. Uwanie prostopad @iennych komérek nie
b d cych szecianami skomplikowa oby g Ownie ust. 3.3. Najweejsze elementy
zaprezentowanej metody: kontrola dok admo wynikow i uwzgl dnienie

niesko czonego zasgu oddzia ywa dipolowych, mog by jednak wykorzystane te
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)

w przypadkach prostopad@ennych komérek lub nawet nieregularnej siatki Kosk

Do kwestii tej wroc jeszcze w podsumowaniu, na koniec tego rozdzia u.

3.1 Wprowadzenie

Niech prostopad @ienna prébka b dzie podzielona regularnsiatk na zbiér
jednakowych prostopad ciennych komorek numerowanych wzd osi x indeksem
i=1.ny, wzdu osi y indeksemj=1.n, oraz wzdu osi z indeksemk = 1.n,.
Kraw dzie komorek s réwnoleg e do osi uk adu wspo6 dnych. Ca kowita liczba
komorek probki wynosin = nynyn,. Dwie wybrane komorki prébki sschematycznie
pokazane na Rys. 3-1 a). Uk ad wspdreych jest dobrany take wektor po oenia
komorki' o indeksachif,k) jest réwny:

r=ie, +je, tke, (3.1)
gdzie wektoryey, e, &, s skierowane wzd uodpowiednich osi wspoé rdnych a ich
d ugo ci odpowiadaj d ugo ci odpowiednich krawdzi prostopad aiennej komorki.
Wektor po oenia komorki bd symbolicznie zapisywapodajc trojk liczb: r =
(i,j,k). Na tym rysunku zosta terzedstawiony uogolniony tensor odmagnesowania dla
oddzia uj cej pary komdérek. Z ust. 2.3 wiemye ten tensor jest funkcwzajemnego

po o enia komorekN(r-r’) = N(i-1",j-j", k-k’ ).

" Patrz przypis na stronie 46.
T Wektor po oenia komoérki jest skierowany ododka uk adu wspé rdnych do rodka ci ko ci

komorki.
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Rys. 3-1 Przy braku periodycznych warunkéw brzegdwia), komorki probki snumerowane od
(1,1,1) do f,ny,n;). Wprowadzenie PBC w jednym wymiarze (b, c) skjgkppwstaniem niesk@zonej
liczby ,obrazéw”. Zaznaczy em tensor odmagnesowadlaavskazanych par komoérek, wektory ich
wzajemnego po @nia, oraz okres periodyczmp, d = n,|e,|, patrz réwnanie (3.1Rysunek

schematyczny.

Przy narzuceniu periodycznych warunkéw brzegowyclamm do czynienia z
niesko czonym szeregiem obrazow rozwaej probki, wszystkie komorki musimy
zatem numerowawzd u osi z indeksem nalecym do przedziau od —do + , patrz
Rys. 3-1 b) i ¢). Taki niesk@azony zbior liczb ca kowitych memy podzieli na
roz czne podzbiory odpowiadaje poszczegdlnym obrazom: .- n{+1,-n+2, ..., 0),
1,2, ...,ny), (n+1,nA2, ..., 2y), ..., co zaraz wykorzystam we wzorze (3.4). O ile
bez PBC pole odmagnesowania w zadanym punkcie rfeadeomorce) liczymy

sumuj ¢ n elementow (patrz wzor (2.23)):
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NNy,

HoGjk)=-  NE-i¢- j B k W jeko ¢
6] &
ny ny n, (32)
=- NG- i¢j- | % k)M( ,j¢k 9,
i1 jel k=
to w przypadku z PBC mamy nieslazona sum
N,y +¥
HSBC(ivjvk):- N(i- IQJ- J &' k )M( !J¢k q)l (33)
iG] 1 k ¥
gdzie tym razenk , cho tak naprawd ciekawy jest dla nas obszar ,zerowego”

obrazu, gdzik (1,n;). Wykonam teraz kilka przekszta cevzoru (3.3) opisanych

poni ej.
ey + n,
HE G, j k) = - N(i-i¢- j & (e m¥MQ, jche m)
i¢j ¢1h=-¥ m=a
nofy 4%,
=- N(i- i¢- j & (e m)IMG,jeme) ¢ (3.4)

i¢] #1h=¥% m=a

Ny on, 4y

=- N(i- i¢j- j & mr ¢hn,) M(i,j¢me) ¢

i) #1m =0 h=¥
W pierwszej linijce wprowadzi em oddzielne sumoveamio obrazach (indekk) i
komoérkach wewntrz obrazu (indeksm’). W drugiej linijice skorzystaem z
periodycznoci namagnesowania, wynikagej z przyjtych warunkéw brzegowych:
M(i,j,k) =M (i,j,k+n,). W trzeciej linijce dokona em podstawienia-> -h oraz
przegrupowania tak, by sumowanie po indeKksidotyczy o tylko tensora. Zamiana
kolejno ci sumowania pd i m’ mo e by uzasadniona w nagtuj cy sposéb. Niecll
oznacza okres periodyczrmd warunkéw brzegowych (Rys. 3-1). Terads(i,j,k+hn;)
mo e zosta zmajoryzowane oddzia ywaniem dipoli punktowychylczale no ci
rz du O(Jhd[®). St d, sumy wystpuj ce we wzorze (3.4) sabsolutnie zbiene i moe

by zastosowanie twierdzenie Fubiniego. Réwnanie (3mMd na przepisa w

nast puj cej formie
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neny,n,
HPCG,jk)=-  NPC(i-igj- j & k )8 jek g, (3.5)

it &

gdzie zdefiniowa em nowwielko :

NPEC(i, j k) = ) N(i.j k +hn,). (3.6)

h=-¥
Wz6r (3.5) ma tak sam form , jak jego odpowiednik (3.2) przy braku stosowania

periodycznych warunkéw brzegowych, trzeba tylko kitjn tensorow N zastpi

NPBC,

funkcj zdefiniowan w réwnaniu (3.6). Oznacza tcg:

Zaproponowana metoda uwzdhiania periodycznych warunkéw
brzegowych sprowadza sido modyfikacji sposobu obliczania tensora
odmagnesowania. Zamiast funkd(i,j,k) wystarczy stosowa funkcj
NPEY(i,j,k) zdefiniowan we wzorze (3.6).

Podejcie takie ma dwie zalety:

W wyniku implementacji PBC proces modelowania mikegnetycznego jest
zmieniony w niewielki sposéb. Jak zaraz pokaensomMN"®“ ma te same cechy
(np. symetrie), co tensdt. Zatem wprowadzenie periodycznych warunkow
brzegowych oznacza zmiasposobu liczenia tensora odmagnesowania, ale nie
modyfikuje reszty procesu modelaoggo.

Fragment procesu modelaggo, odpowiedzialny za liczenie tenshigest

zwykle wykonywany raz, na podku tego procesu. Jeli zamiast tego
skorzystamy z procedury liczej N"5%, potencjalnie czasoch onnej ze waij

na sumowanie obecne we wzorze (3.6), to wyahay tylko faz inicjacji
modelowania.

Trzeba jednak rownolegle podklie zasadniczy problem wynikajy z nieskoczonego
zakresu sumowania we wzorze (3.6), ktore musi wykonane przez komputer w

sko czonym czasie.
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3.2 Wasno citensora N B¢

Wa n cech tensora zdefiniowanego zgodnie ze wzorem (3.8) fedd posiadania
przez niego tych samych w asog co tensor dla przypadku braku PBXC, W asnoci
te zostan po kolei opisane pongj:

A) Istotn cech tensoraN jest fakt, e zaley on tylko od wzgldnego po oenia
oddzia ujcych komoérekr r’, patrz Rys. 3-1 a. Jest to bardzo we, gdy
dzi ki temu moliwe jest stosowanie algorytmu FFT znacznie ppisszajcego

obliczenia oddzia ywadipolowych (ust. 2.5). Tsam cech posiada tetensor
NPBC.

B) Przydatn cech, przyspieszag obliczenia, jest parzysto (lub nieparzysto)
elementow tensond wzgl dem sk adowych wektora wzginego po oenia

komoérek (ust. 2.3, Rys. 2-7). Jak pokav ust. 3.2.1, tsam w asno
posiadaj elementyN >,

C) Oprocz wymienionych cech charakterystycznychteltesoraN, gdy narzucamy

periodyczne warunki brzegowe, tendC jest periodyczny w trzecim
argumencie, co wynika ze wzoru (3.6):°°(i, j k) =N"*°{,j k +n,). Mo na

zatem stosowatwierdzenie o splocie bezpednio, bez koniecznoi

»=uzupe niania zerami” — bo teraz zaréwno funkcjggrsa u” jak i ,odpowiedzi”
jest periodyczna z tym samym okresem, patrz ust.N2o na w ten sposob
znacznie przyspieszybliczenia i zmniejszyzapotrzebowanie na pami

komputera.

3.2.1 Parzysto  elementéw tensora N PB¢

Przedstawi tutaj dowdd parzystai/nieparzystoci elementow tensora NJ°°.

Przypominam, e tensoN dla braku periodycznych warunkéw brzegowych ceelsij
nastpuj ¢ symetri. Jego elementy diagonalne parzyst funkcj sk adowych
wektora wzajemnego po enia rozwaanych dwéch komorek=(i,j,k): N (i,j,k) =
N ( i,j,k)=N (i, k)= N (i, k), natomiast jego elementy poza-diagonalNe,
( ), S nieparzyst funkcj wspérzdnych i wektorar, natomiast parzyst
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funkcj trzeciej wspoérzdnej. Czyli, na przyk adzie elementidyy: Nyy(i,j,K) =
Ny( 1,J,K) = Nyy(i, j,K) = Nyf(i,j, K) (ust.2.3). Rozwany zatem dany element
tensora dla przypadku bez PBR,, (diagonalny lub nie), ktéry jest parzygt = +1)
lub nieparzyst ( =—1) funkcj trzeciej wspoérzdnej, ktora jest kierunkiem

periodycznoci. Oznaczajc ; jako operacjzmiany znaku sk adow&mamy zatem:
s, (N (i, 5.K)) = N, (i,],-K)= gN,, (i.] k). (3.7)

Zastosowanie operaciji do elementu tensor} ¢ jest opisane réwnaniami posj:

+¥

5 (N 1K) =N k)= N (s e )
h=-¥
+¥ +¥

N, (i k- hn)=g N, (i j.k+ htn)= g\ (i j.K) .

h=-¥ ho=-y

(3.8)

Badania parzystai wzgl dem wspé rzdnychi orazj jest trywialne. Take w tych

przypadkachN'’® ma tak parzysto , jak N . Wida zatem, e elementy tensora

NPP¢ maj te same cechy parzystiynieparzystoci, jak w przypadku bez PBC.

3.3 Dokadno numeryczna wzorow Newella

Ze wzgldu na potencjalnie du liczb sk adnikbw sumy we wzorze (3.6), naje
uwa nie kontrolowa ewentualnie powstage b dy. Wynika to z tego, e np. jeel
sk adniki sumy s obarczone bdem wzgldnym 15%, to bd sumy jest co najmniej
15%, a moe si zdarzy, e b dzie on wielokrotnie wikszy je eli elementy sumy maj
przeciwne znaki, czyli siznosz, a b dy si kumuluj .

Jak zaznaczyem w ust. 2.3, z szeregu prac datych uogdlnionego tensora
odmagnesowania dla oddzia yweych prostopad @iennych komorek, w niniejszej
rozprawie bd si opiera na wzorach Newella [63]. W celu oszacowaith

numerycznej dok adnoi zastosowa em nagiuj ¢ metod.
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Rozwa a em szecienne komorki, jako najbardziej popularne w badaini

mikromagnetycznych.

Wybra em ograniczony obszar przestrzeni (opisamy pf) dla ktérego

obliczy em tensor metod,dok adn ”, tj. korzystaj c ze wzoréw

zamieszczonych w pracy [63]. W tych obliczeniaclhzista em z

najdok adniejszych, doginych w komputerach PC, liczb zmiennopozycyjnych

—1j. liczbach podwéjnej precyzji, ktére maj5-16 cyfr znaczych .

Tensor tak obliczony nazwa eNf'"®

Dla poréwnania oblicza em teensor zaniedbug prostopad aienny kszta t

oddzia uj cych komorek i traktug je jako kulki, o takiej samej olip ci, Vg, i 0

tym samym namagnesowaniu. Ponieywale na zewrtrz namagnesowanej

kulki jest takie samo jak pole pochode od dipola umieszczonego w jej
rodku [63], ta metoda jest rownowea przybli eniu dipola punktowego.

Wzory na tensor liczony tmetod mo na znale w pracy [63]. Tak, jak i w
poprzednim wypadku, obliczenia te wykonywa em naldach

zmiennopozycyjnych podwojnej precyzji.

Tak obliczony tensor nazwa eNi™™

" Zgodnie ze standardem IEEE-754, liczby podwoéjmegyzji zapisywane sna 64 bitach, przy czym na
mantys przypadaj 52 bity. Zatem, obliczenia zgodne z tym standardeapn 52 logo(2) 15.6536 cyfr
znaczcych.
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Aby mie wgl d w dok adn warto tensora, wzory Newella przepisa em do
programuMathematicaktory zwraca mi wyniki z szesnastoma dok adnymi
cyframi.

ProgramMathematicadysponuje mechanizmem pozwatajm wykonywa
operacje dbaf o zadan z gory liczb dok adnych cyfr w wyniku. W tym celu,
operacje te swykonywane przez wewirzny silnik na liczbach o zwkszonej
ilo ci cyfr znaczcych. Dla takich wewrtrznych operacji, maksymalna ilo
cyfr znaczcych jest okrdona przez parametr $MaxExtraPrecision, ddmig
réwny 50. W moim wypadku, przy liczeniu elementagiinalnegiN. program
Mathematicazwraca czasami komunikat o niedok adriavynikow

ko cowych z powodu zbyt ma ego parametru $MaxExtraBigt Komunikaty
te zdarza y simniej wi cej raz na tysic oblicze . Nie wp ywa to istotnie na
warto dopasowanych wspé czynnikow, podanych we wzoractoj.

Chocia wzory przedstawione w rekurencyjnej formie w pré&¥], wygl daj

W miar prosto, to jednak po ich rozwik aniu otrzymujemudi i
skomplikowany wzér na sum- wzor, ktérego obliczanie me by obarczone
du ym, numerycznym bdem [82]. Dla przyk adu prosspojrze na Rys. 3-2,
gdzie przedstawi em wzor na eleméky.

Tensor obliczony przez prograsathematicanazwa eniNP™,
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Poniewa tensomN oddzia ywania pomdzy dwiema komdrkami cechuje
parzysto omowiona w ust. 2.3, a przedstawiona na Rys.t@-Rystarczy o
rozwa a sytuacj, kiedy jedna komorka jest wodku uk adu wsp6 ranych, a
druga jest przesurta wzgl dem niej o wektor, ktéry ma wspo rzdne
kartezjaskie §, y, 2), gdziex 0..200y 0..200,z 0..200. Wybor rozmiaru
tego oktantu zosta podyktowany wzdami praktycznymi: dla analizy wow
oczywi cie najlepiej by oby przyj jak najwi kszy rozmiar, czyli analizowa
jak najwi cej danych. Z drugiej strony analizowanie zbytejulo ci punktow
jest niemoliwe. Ko cowy rezultat analizy, Rys. 3-5 (gdzie mozioma
obejmuje zakres/x* + y* + 22 £200), wskazuje na wybor wystarczeggo
obszaru, pozwalagego ju na dokonanie analizy léw. Naley pamita , e
na tym rysunku przedstawione miliony punktow. Fakt istnienia symetrii
elementoéwN,, wystarcza , by nie rozwa innych oktantéw. Dalej, poniewa
rozwa ana komérka mia a symetryczny, saenny kszta t (zatem, np.
Nxx(i,,K) = Nyy(j,i,K)), to wystarczy o dla tego obszaru rozaatylko elementy
tensoraNyy i Nyy.

Uwaga

TensorN nie zmienia si, gdy wszystkie wymiary i odleg oi s przeskalowane
o ten sam czynnik (ust. 2.3), dlatego mog em przjgdnostkowy rozmiar
rozwa anej komorki i wtedy opisane powsj wspoé rzdnex, y, zs
bezwymiarowe i sliczbami ca kowitymi. Zatem, na przyk ad(1,0,0) opisuje

oddzia ywanie pomidzy dwoma szeianami o wspdlnejcianie yz.

62



Rys. 3-2 Wzér na elemehk, (pomnoony przez czynnik g dx dy dz) uogélnionego tensora
demagnetyzaciji po rozwik aniu rekurencyjnej postazedstawionej w pracy Newella [63]. Dwa
oddzia uj ce prostopad @iany s odleg e o wektor przesumia o sk adowych (x,y,z). Prostopact@ny
maj rozmiar bokéw dx, dy, dz. Wzér ten przedstawia skitkudziesi ciu czynnikéw, trzy poczkowe
z nich zaznaczy em na to. Dok adniejsza analiza wskazuje na ®w rdd tych czynnikéw mma
znale pary, o zblionej wartoci i przeciwnych znakach [82]. W rezultacie sumoisaakich
czynnikow nastpuje eskalacja bdéw numerycznych. Przedstawiony wzor jest zgodngkzadni
programuMathematicaNa tym rysunku jest pierwsza cz wzoru, jego kontynuacja jest na ngmstej

stronie.

63



Rys. 3-3 Cig dalszy wzoru przedstawionego na Rys. 3-2.
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Chciabym podkrdi , e wartoci N i N s liczone tak, jak w
mikromagnetycznych programach modedych, natomiast liczenieN"®® wymaga
uruchomienia zaawansowanego progrdviathematica Nie jest zatem mdiwe, by w
programach modelugych korzysta z wartoci N°® Cao stosowanej przeze mnie

metody jest schematycznie przedstawiona na Rys. 3-4

Rys. 3-4 Schemat badania 6w wzoréw NewellaN®“*® i b déw metody dipolowejN*"™ poprzez ich
poréwnanie z wynikami dok adnynii®™®¢ W dolnej cz ci rysunku przedstawiam wykresy wykonane
dla ma ego oktantu 5G0 50.

Ncube

B dy wartoci i N"" otrzymaem przez porédwnanie ich z waciami

dok adnymi:
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stphr - Nsphr_ N prer
chube - ‘N cube _ N pre’:

(3.9)

B dy te analizowa em oddzielnie dla elementBi i Ny, otrzymujc odpowiednie
wartoci N z indeksem dolnym ,xx” lub ,xy”. Poniewamo na si spodziewa
zalenoci tych b dow od odlegoci wzgl dnej komorek, r=\/m,
wykre liem wartoci N°°%r) i N°P"{(r) jako odpowiednio czerwone i niebieskie
punkty na Rys. 3-5. Dodatkowo, na rysunku tym umiem wartoci bezwzgldne

samego tensora (zielone punkty).
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Rys. 3-5 B dy N*{r)i N°""{(r) (odpowiednio: czerwone i niebieskie punkty) ukszav funkcji
wzgl dnej odleg oci pomi dzy komérkamiy (wielko bezwymiarowa). Gérna cz rysunku jest
rezultatem analizy elementdM,, dolna:N,,. Dodatkowo umieci em na rysunkach wartci

bezwzgl dne rozwaanego elementu.| i [N,| (punkty zielone). Wielko R; okre la granic powy ej

ktérej lepiej stosowametod NP

Z rysunku tego wynika, e rzeczywicie dla maegar wartoci N®*® s obarczone
najmniejszym b dem, natomiast pocwszy mniej wicej odr = 30 lepiej jest stosowa

metod N W tym kontekcie nazwanie tej metody ,przybéniem” dipolowym jest
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przynajmniej cz ciowo nieusprawiedliwione, dlatego d unika tego okrdenia.
Zrysunku dalej wynika, e w okolicachr =200, bdy N®*® zaczynaj by
poréwnywalne z samymi wartciami liczonego tensora.

Otrzymane wyniki opracowa em zakadaj e punkty z Rys. 3-5 majrozrzut
normalny i dopasowa em do nich funkcjgN(r) =BrP szukajc parametréwB i p.
Pozwoli o mi to te na wyznaczenie wartoi R, okre laj ¢ granic stosowania metod
Ncube

i N Poniej przedstawiam wyniki tego dopasowania dla diatyoymd i

pozadiagonalnych elementdw tenshira

aN(r) =BrP,
B » 2.2 107 ,pS% 2.9, B>% 0.023p % - 7.
cube - 17 cube) sph>r sp@s | (3 : 10)
By »1.2° 10 ,p, ™ 3.1, B, 0.011p™% - 6.

Rl( Nxx) » R( N(y) » 31

Na zakoczenie warto zaznaczy e réwnolegle ze mnpodobne badania prowadzi
Donahue [82]. Jego podeje jest ukierunkowane na analiavzorow Newella i
poszukiwaniu ich odpowiednikéw/zamiennikow dla gith wartoci r. W rezultacie
jego wnioski s czasami bardziej ogolne (np. dotyde komarek innych ni szeciany)
lub bardziej dok adne (np. wyk adnik’™ réwna si dok adnie —7), ale nie zawsze tak

samo konkretne jak moje — nie jest np. podana lgnkrwarto R;.

3.4 Uwzgl dnienie niesko czonego zasi gu oddzia ywania
dipolowego

Z rozdziau drugiego wiemy, e wielu autorOw ucina sumwyst puj c we
wzorze (3.6) ograniczaj | do pewnego zakresu indeksdw= g..g. Podejcie to,

poniek d zapocztkowane przez Zhu [69], a stosowane i obecnie, jag wcale

" Jest to przyblienie. Z Rys. 3-4 wida e wartoci N*"" cechuje pewna regularno
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potrzebne. Wystarczy bowiem przyj przybli enie, wed ug ktérego oddzia ywanie
pomi dzy odleg ymi prostopad oiennymi komoérkami mce by opisane wzorem dla

ci g ego rozk adu momentu dipolowego z jednej str@enjgdnorodnie namagnesowan
kulk z drugiej strony. Dzki temu przyblieniu sum N b dzie mona zastpi

cak z odpowiedniej funkcji, policzalnanalitycznie. Szczegéy tego pgsbwania
zostan zaraz przedstawione, na razie chcia bym przedstailka komentarzy:

Podobnie, jak w poprzednim upte, przyj em szecienny kszta t komorek.
Je eli mamy do czynienia z periodycznymi warunkamigdgawymi w dwdéch
wymiarach (zamiast omawianego tu 1D PBC), to zanfiimswego rozk adu
przyj naley powierzchniowy rozk ad momentu dipolowego.

Kwestia b déw wprowadzonych przez powsze przyblienie bdzie
omoéwiona w ust. 3.4.2.

Powy sz metod b d oznacza jakdN®™

Stosujc opisane powyej przybli enie, cao obliczania N72¢, przedstawiona
schematycznie na Rys. 3-6, przypomina trokbnstrukcj Ewalda [42] — w ronych
obszarach stosujemy me metody oblicze Dla tych elementow sumy (3.6), ktére
odpowiadaj komérkom le cym blisko siebie stosujemy meto®®*® dla komérek
rednio odleg ych stosujemy metot*"™ a dla bardzo odleg ych komérek stosujemy

metod N

N"EC(i, j k) = N“*e@,j k +en,)
e[+ 7k +(en) <R
+ N""(i, | k +fn.) (3.11)
FREV+ 24k 4( )7 <R,
+Ncont(i, i k).
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Rys. 3-6 Schemat liczenkf®. Dla ma ych odleg @i pomi dzy komérkami stosujwzory Newella [63]
(obszar zielony). Dla wkszych odleg cci, przekraczajcychRy, ignoruj geometri komorek i traktuj

je jak jednorodnie namagnesowane kulki (obszariedy patrz ust. 3.3). Dla najwkszych odleg cci
stosuj przybli enie opisane w ust. 3.4, prowade do wzoréw analitycznych na sumozci gaj ¢ Si

do nieskoczonoci. Granica obszaréw okiena przez promieR, mo e by zdefiniowana przez podanie

warto ci indeksug. Rysunek z pracy [79].

3.4.1 Wzor analityczny na N ©™

N°"(i,j,k) jest przybli eniem nieskoczonej sumy.
¥ ¥
N*"(i,j k +hn)+  N*"(i,jk +hn,), (3.12)
h=g h=-g
gdzie indeks graniczng(Ry), jest funkcj promieniaRy.

Dalszy cig rozumowania atwiej lzie przedstawiw j zyku pola odmagnesowania,

jak wiemy z ust. 2.3 powzanego z namagnesowaniem rownaniéty =-NM .

" Najlepiej by oby, gdyb\N®" by ,bezporednim” przybli eniem metodN""® Poniewa jednak nie jest
to proste, pozostanprzy réwnaniu (3.12). Uwzglini to jednak analizug b dy metodyN®™ w
ust. 3.4.2.
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Sumowanie obecne w (3.12) jest rownoznaczne obliazg@esko czonej sumy dla pola

Hyg:

¥ -¥
Hy(i,jk +hn)+  H,(i,jk +hn,), (3.13)

h=g h=-g
gdzie réd em polaHy s dipole punktowe. Pole odmagnesowania w odlex b od
dipola 0o momencie magnetycznymVeM jest zgodne ze wzorem

IWVMx) VM1 [

H,(r)=
a(") PR

. Od tego momentu skorzystam z faktu jednostkowego

rozmiaru rozwaanej komérki. Zatemn, =d oraz Ve = 1. Dalej, komoérka dla ktorej
(i,j,k) = (0,0,0) jest tak dobrana, by wszystkie indekgly by y nieujemne. Zdefiniujmy
funkcj pomocnicz f(z) jako:

L veaff o) wp eof

f =
(2) 2pd 5

(3.14)
‘I’ +e;Z

Przybli enie liniowego rozk adu momentu dipolowego jest mémnaczne zagpieniu

sumy ze wzoru (3.13) odpowiedrda Kk :

¥ -¥
Hy(i,j k+hd)+ H,(i,jk +hd)
h= h=-
’ . . (3.15)
» f(2) dz+ f(3 dz=-N"M.
dfg 4/2) df -g+1 9

Caka f(z) dz mo e by obliczona analitycznie. W rezultacie, we wzorzel%3
pojawi si kombinacje sk adowych wektofd. A poniewa H, =-NM , to mona
st d odwik a wzory na elementy tensoif°™ (przypadeki(j) = (0,0) dlaNg™ i Ng&™

jest rozwaony oddzielnie ponkj; poniewa jestemy zainteresowani stosunkowo

du ymi warto ciamiR, to przyj em g > k/d+1/2, czyli g3 2):
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cont (; - (jz_iz)
N340 = aq oy

e k+d(- g o

312

(i2+i2+(k +d - 9))')

7t raGi- o)

_ A0 0 e 2 (g o)
(ﬁ+f+@-u%-m)) |

cont f & = -IJ

M) e
4_, k+d(%- ) 2k de- 9)

i+ 02+f+@+m%-mff2

k-d(*- 9

3 2(k- d(¥% )

i2+j2

3/2

(it -a0s 0))

NE (i) = o

1

i2+j2

1

32

(i +% + (< +d (- 9))’)
cont f+ & —_ 1
NS (i, j.k) ~aod

k+d(%- 9)

(i2+ 12+ (k- dez 9))')

32 !

k- d(; 9

32

(i2+i%+(k +d%- 9))')
NS (i, j,k) = N2 (i k),
NS (i, k) = NE( i k).

Xz

(i2+ 12+ (k- dez 9))')

32 !

(3.16)

Tensor odmagnesowania jest symetrycznysam w asno posiada te N"2C, dlatego

cont

poda em wzory tylko na sze elementow tensordl®™ Elementy N&™ i N2 maj

nastpuj ¢ posta dla szczegolnego przypadku gdy=j= 0 (wtedy niektére

mianowniki ze wzoréw (3.16) rownagi zeru):

Ng™(0,0,k) = L !

1

Ng™(0,0,k) = 0.

8od (k+dx- 9) (k d% 9)° (3.17)
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3.42 B dyzwi zane zmetod N

Rozwa ania przedstawione w ust. 3.3 pozwala@ kontrol b déw dla wynikowNcP®

i N Poniej przedstawi wzory bd ce podstaw do kontroli b du metodyN®",

b du zdefiniowanego analogicznie d®*i N (3.9) jako:

chom -

Ncont _ N pre11 (3.18)
patrz te wzory (3.11) i (3.12). Bd ten oszacujod gory:

alNcont £

N €ont N Sph‘+ ‘ N sehr N prT. (319)

Zwracam uwag, e zaréwno N jak i N°°™ odpowiadaj sumie wielu obrazéw, w
przeciwie stwie do przyjtych definicji dla N°“*® NSP™ N°*¢j NS Drugi sk adnik

prawej cz ci réwnania (3.19) maa oszacowaod géry znajc wspo6 czynniki podane
we wzorach (3.10);]  N¥"- N’”ﬂE ‘N sPht N ”’df: N *'. Pozostaje do

obliczenia pierwszy sk adnik. Oszacigo stosujc dwukrotnie rozwinicie na szereg
Tylora. Schemat tego pogbwania przedstawina przyk adzie elementu xy. Najpierw
zastosuj rozwini cie dla indeksuh, woké nieskoczonoci. Krok ten ma na celu

uproszczenie wzoréw e

hi
N cont _ N spl ?‘
xy

Xy

¥ ¥

=IN (i k) - NS(L ket hd)+ NG ke hd)

y

(3.20)

h=g h=-g

¥ 2 ,:2 2
—|njeont (i ¢ 1) 3 15( ) & )
=INg™ (i, j.k)- = 2dSh5+ o H7+ O(hg)

h=g

Teraz, naley zastosowarozwini cie na szereg Tylora funkcji digamm(ior cej si z

¥
sumowania elementéw h*) dla indeksug. Rownolegle zastosujrozwini cie dla
h=g

" Funkcja digamma, , jest powizana z funkcj gamma Eulera,, zalenoci : (2= '(2/ (2.
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N°™ te dla parametrug — patrz wzory (3.16); w tym momencie elementy
proporcjonalne dog * i g ® skracaj si, a element proporcjonalny dg ° ulega

uproszczeniu. W rezultacie otrzymam:

con sphr— 5” S 7
N,y - nyp - 16pd5 g° O( 9 ) (3.21)

Stosuj ¢ takie postpowanie mona otrzyma poni sze wzory:

N NEs e o0,

NS NTs 16/735 g (g,
NEr g K g ofg ),

4‘_’0'5 A9 (3.22)
NS N % g4 ofg9,

N;:;Jnt_ NySyPhr 16pd3 g O( g )

).

5 jk
cont sphr—
Nem- NJP

yz_

3.5 Kontrolab doéw

Jak wiemy z ust. 3.3, tensd"=C jest liczony trzema metodami, w zaie ci od
rozwa anego obszaru, patrz Rys. 3-6. Wynikadste na ca kowity bd tensora, N,
sk adaj si : i) b dy numeryczne pojawiage si w metodzieN®*® (Rys. 3-5, punkty
czerwone), ii) b dy metody wynikajce ze stosowania przybdinia N (Rys. 3-5,
punkty niebieskie), oraz iii) bdy metody wynikajce ze stosowania przybéiniaN®™
Promie R; naley dobra tak, by zbalansowab dy typu i) iii) (Rys. 3-5). PromieR;

naley dobra w oparciu o analizb déw N®™ W zaproponowanej przeze mnie

implementacji, analiza ta opiera sia poréwnaniu bdu dN2™ (obliczonego zgodnie z
ust. 3.4.2) z aktualnwartoci elementuN,, . Jeeli indeksg z rowna (3.22) bdzie

odpowiednio duy, wtedy b d N°®™ b dzie odpowiednio may. PromieR,, b d cy
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funkcj g, mo na zatem szukanarzucajc warunek a’N;fj”t/ N,, < e itestujc go dla

coraz wikszych wartoci g. Stosujc takie podejcie mona wykonywa obliczenia
mniej dok adne, przyjmug wi ksze , je eli np. czas obliczejest spraw krytyczn . Z
drugiej strony mona wykonywa obliczenia z precyzj ograniczon tylko przez
dost pny sprzt, je eli przyjmiemy odpowiednio ma e Na przyk ad, jeeli mamy do
dyspozycji 15 cyfr znaczych, to nie ma sensu stosowanigniejszego ni 10 bo
np. operacja 1 + 16° nadal daje w wyniku 1. Nie mpa natomiast wykluczy e
zaleno N(), ktér b d analizowa w nastpnym rozdziale, zacznie shasyca dla

wi kszego ni 10 (np. na skutek akumulacji lléw numerycznych).

3.6 Podsumowanie

Zastosowanie periodycznych warunkdéw brzegowych w detawaniu zjawisk
mikromagnetycznych jest najtrudniejsze dla oddmay dipolowych, ze wzgldu na
ich dugozasigowy charakter. Wkszo prezentowanych w literaturze wynikéw
(korzystajcych z PBC) opiera sina obciciu zasigu tego oddzia ywania powgj
pewnego promienia. Zaproponowana przeze mnie mggstipozbawiona tej wady. Jej
sedno przedstawia Rys. 3-6: PBC w oddzia ywaniagolalwych s uwzgl dnione
poprzez uogdlniony tensor odmagnesowam&:®, ktory jest liczony jako suma
sk adnikéw N i N*™ do tej sumy jest dodanyN®™ czemu odpowiada
uwzgl dnienie nieskoczonego zasgu oddzia ywania dipolowego. Di analizie
b déw powstajcych na kadym etapie tego procesu nma poda jednoznaczny
spos6b wyboru promieni granicznydR, i R,. Promie R; jest wielkoci sta

wynikaj ¢ z analizy przedstawionej na Rys. 3-5, natomiastavaR; jest ustalana w

" Ten algorytm mona stosowa tylko wtedy, gdyN 0. Postpowanie w przypadktN =0 jest

opisane w ust. 6.2.
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spos6b dynamiczny, w zaleo ci od wartoci elementu tensora dla danej pary
oddzia uj cych komorek i parametry czyli akceptowanego tdu.
Jak atwo zauwg , istot pomys 6w przedstawionych w ust. 3.3 i 3.4 jestviganie w
szereg Tylora. Wynika st mo liwo dalszego rozwijania przedstawionej metody
poprzez uwzgldnienie dalszych czynnikdéw rozwimia w celu przyspieszenia dzia ania
programu i/lub uzyskania dok adniejszych wynikowo Wiadczenie autora wskazuje,
e ,dok adne” uwzgldnianie PBC, przy zastosowanie odpowiednio ma egarpetru
akceptowalnego bdu, ( z zakresu 10%.10"° patrz ust. 4.3), nie przedaioblicze w
znaczcy sposob. Uwzghbnienie wyszych potg rozwini cia na szereg Tylora me
by ju jednak konieczne dla PBC w dwoch wymiarach lubkaienérek nie bd cych
Szecianami (patrz pongj).
Przedstawiony przeze mnie w tym rozdziale opis bazma paru upraszczaych
za o eniach. Chcia bym sido nich tu krétko odnie.

1. Szecienny kszta t komorek siatki dyskretyzacji
Wybor konkretnego kszta tu komarki wp ywa g 6wnie nezultaty
przedstawione na Rys. 3-5. M@ si spodziewa, e dla prostopad @iennych
(nie-kubicznych) komérek, promieR; b dzie wi kszy, gdy przybli enie dipoli
punktowych bdzie ,dobrze pracowd dopiero dla wikszych odleg cci.

Owszem, analiza Donahue sugeruje [88]w tym wypadku zaleno b du

NS od odleg oci by aby s abszaoN*™"(r) u r - °, podczas gdy dla
kubicznych komérek mamgN*"(r) u r~’ (patrz te (3.10)). Analiza Donahue

opiera si jednak na analitycznym badaniu szeregu Tylora¢ wie moe by
podstaw do wyznaczenia wspo czynnikdvz rownania (3.10), zatem nie
mo na te wyznaczy warto ci R;. Jest to niewygodne, gdyno na
podejrzewa e wartoci BorazR; b d zalee od konkretnego kszta tu
komorki (np., im komérka jest blkza kszta tem do kubicznej, tyRa jest
mniejsze). Czyli w wypadku komorek niedbcych szecianami trzeba by
analiz z ust. 3.3 powtarzadla ka dego rozwaanego kszta tu, czyli stosunku
bokoéw prostopad @iennej komorki. By by to procesnudny, chociaw pe ni
wykonalny.
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2. Regularno siatki podzia u
Przedstawionmetod mo na zastosowai do nieregularnych siatek podzia u.
Co prawda, w takim wypadku trzeba oddzielnie traktowszystkie pary
komorek, nawet jeeli maj one podobne relatywne poemie — dlatego,e tym
razem kada komérka mce mie innych kszta t. Nie zmienia to jednak idei, by
dla wi kszych odleg cci oddzia ywanie pomdzy komorkami przyblia
oddzia ywaniem dipoli punktowych, a dla jeszczeksrzych — rozk adem
ci g ym. Faktem jest natomiasg zgodnie z umOwionym powgj punktem 1,
wyznaczenie promienig; mog oby by w takim przypadku skomplikowane
(by mo e trzeba by to robioddzielnie dla kadej pary komorek).
Patrz Rys. 3-7.

Rys. 3-7 Schemat uwzglnienia periodycznych warunkéw brzegowych w jedrwymiarze dla
nieregularnej siatki podzia u. Dla czerwonej pagigzia uj cych dipolowo komorek, oddzia ywanie z
obrazami zaznaczy em czerwonymi strza kami. Analogje, dla zielonej pary komorek. Strza ki na tym

rysunku pokazujodleg oci wzgl dne komorek w sposéb symboliczny.

3. Periodyczne warunki brzegowe w dwdéch wymiarach
W takim przypadku liczenidl®®™ powinno odzwierciedlanie liniowy lecz dwu-

wymiarowy, powierzchniowy rozk ad momentu dipolowe# poniewa ca ka

powierzchniowa r°d’r jest skoczona, nie stanowi to dego problemu.

Pewne numeryczne trudred mog si pojawi przy sumowaniu elementéw
N°“P¢j N*""" ze wzgl du na ich potencjalnie duliczb . W tej sytuacii
kontrolowanie b déw i stosowanie parametru akceptowalnycldow, |,

(ust. 3.5) moe by jeszcze waniejsze, ni w przypadku 1D PBC. Konieczne
mo e si okaza w takim wypadku korzystanie z wgzych potg rozwini cia na

szereg Tylora.
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4. Periodyczne warunki brzegowe w trzech wymiarach
Problem periodycznych warunkéw brzegowych w traegmiarach wi e si z

cak obj to ciow r3®d® lub z sumowaniem po ca ej przestrzeni

Qi r”.'k3, gdziei, j, ks indeksami numerugymi komérki wzd u osi x, vy, z.
i,jk
Niektore elementgjx mog by ujemne a inne dodatnie. W rezultacie przy
przyj ciu odpowiedniej kolejn@i sumowania, taka suma n@by obliczona.
Ale tak otrzymany wynik jest niepewny, bo neoon zalee od kolejnoci
sumowania — szereg ten nie jest bezwagle zbieny. Problematyka
periodycznych warunkéw brzegowychdzie oméwiona szerzej w pracy [79].

Reasumujc, przedstawiona przeze mnie metoda jest ogdln& ijest ograniczona

upraszczajcymi za o eniami przyjtymi w tej pracy.
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4 Wyniki i zastosowania przedstawione] metody

Przedstawi teraz zastosowania metody opisanej w pierwszegtpracy. W oparciu o
zaproponowany przeze mnie algorytm, napisaem gykpy C++ modu bd cy
rozszerzeniem publicznie dophego programu OOMMF [28] (szczegly: patrz
ust. 6.2). Program OOMMF powsta w National Ingétof Standards and Technology
(NIST), USA. Jest on darmowy, mma go pobra ze strony WWW

http://math.nist.gov/oommfProgram OOMMF jest rozwijany juod paru lat, przez

pracownikbw NIST i nie tylko (praca przedstawiona niniejszej rozprawie jest
skromn tego czstk), jest on rownie na bie co poprawiany. Wykorzystanie
napisanego wczaiej programu do modelowania numerycznego ma szsied;

Program o tak szerokiej bazieytkownikéw musi, z natury, bydobrze
udokumentowany. Zatem mog em 8 mojej pracy skupina temacie

g 6wnym niniejszej pracy, a nie na odkrywaniu osvagzeczy dawno
odkrytych.

Du a liczba 0s6b korzystagych z takiego programu pozwala migadziej, e
i méj modu bdzie wykorzystywany przez innych. Stworzona przenée
implementacja jest dogina publicznie pod adresem
http://info.ifpan.edu.pl/~lebecki/pbodnonik do tej strony znajduje sha
oficjalnych stronach OOMMF.

Sta a opieka autoréw nad OOMMF, jak i uwagi od skgo grona

u ytkownikéw u atwiaj identyfikacj b dow. Rzeczywicie, dzi ki

informacjom zwrotnym od wytkownikéw méj modu jest rozwijany/poprawiany
na bie co.

Kontakt z jednym z autoréw programu OOMMF, MichaelBonahue, mia

bardzo stymulujce znaczenie przy powstawaniu niniejszej pracy.

" Liczba publikacji, w ktérych mowa jest o korzysiaz programu OOMMF na dziepisania tej pracy

przekracza 500, patrz strohtp://math.nist.gov/oommf/oommf_cites.html
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Opisane ponkj zastosowania maa podzieli na poréwnania z przewidywaniami
teoretycznymi, mage g éwnie na celu testowanie poprawsiomplementacji, i na
analiz dostpnych wynikéw dowiadczalnych. Kady z przedstawionych poréj
podrozdzia 6w sk ada siz oddzielnego wspu opisujcego szczegdy odpowiedniej
teorii lub dowiadczenia. Dopiero potem jest przedstawiony opied@owania,
przeprowadzonego samodzielnie przeze mnie. Ostastip, 4.5, pokazuje, e
periodyczne warunki brzegowe mody pomocne nie tylko przy modelowaniu

struktur kwazijednowymiarowych.

4.1 Niesko czony drut o przekroju ko owym

Koercja dla nieskaczonego drutu o przekroju ko owym jest ciekawymbteaem z
dwéch powodéw. Po pierwsze, naany ten przypadek rozwia analitycznie. Po
drugie, otrzymane w wyniku hodowli nanodruty majzekroj ko owy i czsto silnie
pod u ny ksztat. Dziki temu, badania nad takimi strukturami pozwalpprowna

dost pn teori z wynikami dowiadczalnymi.

4.1.1 Teoria Frei i Aharoniego

Przedstawi tu opisan przez Frei [83], a poprawiorprzez Aharoniego [84] teoridla
niesko czonego drutu ferromagnetycznego. Taki drut ma atw namagnesowania
zgodn z kierunkiem jego osi— je eli zaniedbamy anizotropimagnetokrystaliczn
Jeeli drut jest skierowany wzduosi z, to stanem o najsizej energii bdzie
jednorodne namagnesowanie drutu w kierunku +z lml(przy braku zewrtrznego

pola). Wtedy bowiem wk ady do energii pochodz od oméwionych w ust. 2.1

" Piszc,0 drutu” albo ,0 rurki” mam zawsze na miyo symetrii C .
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oddzia ywa s najmniejsze: energia oddzia ywania wymiennego jésmna zero (bo
gradM) = 0), tak samo energia oddzia ywania dipolowelgo N, = 0, a prébka ma
ksztat elipsoidalny, patrz ust. 2.3) — zwracam giwae obie energie sz natury
nieujemne, patrz wzér (2.4) i rownanie (3-45) z Ksi Browna [23]. Taka tendencja
jest czsto okrelana terminem ,anizotropia kszta tu”. & przyk adamy zewrtrzne
pole Hex, rGwnoleg e do osi z, i skierowane przeciwnie derdnku namagnesowania
prébki, to dla odpowiednio dej wartoci tego pola mamy do czynienia ze zjawiskiem
nukleacji zachodzej w ca ej objto ci drutu i skutkujcej skokowym przeczeniem
kierunku namagnesowania. Pole dla ktérego zachodzawisko jest nazywane polem
nukleacji i oznaczane jakd,. Aharoni pole nukleacji definiuje jako ,pole, dk#brego
pocz tkowy stan nasycenill = (0, 0, #s) zaczyna by niestabilny i jest w stanie zaj
jakakolwiek zmiana namagnesowania” ([50], str. 1&4a nieskoczonego drutu gla
histerezy ma kszta t prostdky, a pole nukleacji mma utosamia z polem koercji,

patrz Rys. 4-1.

" Zaréwno koercj, jak i pole nukleacji definiujtak, e ich wartoci s dodatnie.
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Rys. 4-1 Ptla histerezy dla nieskazonego ferromagnetycznego drutu. Rysunek scheamatypole

zewn trzneH e, jest przy oone wzd u drutu.

Wspomniana teoria przewiduje dwa riowe mody nukleacji (angnhucelation mode
czyli rozk ady/dystrybucje namagnesowania prowadz do przeczenia M. Dla
drutbw o wikszej rednicy jest to mod wirowy (ang. curling mod®, gdzie
namagnesowanie w oltrie drutu ma oprdocz sk adowej réwnoleg ej do jegotak e

sk adowa styczndo powierzchni, a prostopaddo osi — patrz Rys. 4-2 c).

" Ewentualne skojarzenie okfenia ,mod wirowy” z uk adem namagnesowania tygrtex nie jest
wcale bezpodstawne: sk adowa styczna do powiergebnnajsilniejsza przy brzegu drutu, mdku ona
zanika i zostaje tylko sk adowa w kierunku z.
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Rys. 4-2 Mody nukleacji omawiane w teorii nieskmonego ferromagnetycznego drutu o przekroju
ko owym [83, 84]. (b) Dla cieszych drutéw nukleacja napuje w formie periodycznego uk adu
namagnesowania. (c) Dla grubszych drutéw mamy ginienia z modem wirowym. Cgto mod falowy

jest przybli any nukleacj jednorodn (a). Rysunek schematyczny.

Dla drutéw o mniejszejrednicy preferowany jest mod falowy (armuckling modg
gdzie namagnesowanie jest funktylko zmiennej z i jest sta e dla danego przekroju
drutu p aszczyznréwnoleg do p aszczyzny xy. Charakterystyczeech tego modu
jest jego periodycznazaleno od zmiennej z — Rys. 4-2 b). Analiza modu falowego
jest jednak skomplikowana i cto jako jego przyblienie rozwaa si mod jednorodny
(ang.coherent modé — Rys. 4-2 a). W opisie stosuje siastpuj ce normalizowanie

upraszczajce analiz. pole zewntrze jest normalizowane czynnikiem W,

natomiast promie drutu — czynnikiem~/2p/,,. Po zastosowaniu tych podstawie

" G 6wna rénica pomidzy pracami Frei oraz Aharoniego dotyczy wie ksztatu trybu falowego.
Aharoni zwraca uwag e ksztat sinusoidalny jest tylko przyl@niem dok adnego rozwdania. Jednak
te r6 nice nie wp ywaj znaczco na obliczon koercj, s one rzdu 1%.

T Zrezygnowa em z dos ownego t umaczenia angielskiejvy tego modu jako mod spéjny (koherentny).
Uwa am, e okrelenie ,jednorodny” lepiej oddaje jego istpta mianowicie brak przestrzennej

zmiennoci namagnesowanid/ (r) = const.
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zaréwno znormalizowany promigR, jak i pole nukleacjiHn, staj si wielko ciami
bezwymiarowymi. Pole nukleacji obliczone dla #ago z wymienionych trybow jest

pokazane na Rys. 4-3.

Rys. 4-3 Pole nukleacji (réwnowae koercji),H,, dla nieskoczonego ferromagnetycznego drutu w
funkcji jego promieniaR. Obie wielkoci, Ri H,, s bezwymiarowe. Poszczegdlne krzywe odpowiadaj

ré6 nym modom nukleacji. Wyniki teorii przedstawionejpnacach [83, 84].

Dla modu jednorodnego pole nukleacji nie zgled promienia:H, (R) =1, natomiast
dla modu wirowego zal@o jest odwrotnie kwadratowaH (R)p R?. Dla modu
falowego funkcjaH,(R) jest skomplikowana, w kdym razie dla maych promieni
pole nukleacji d y do jednoci: Iég}) H,(R) =1. Powy szy rysunek nale rozumie w
nast puj cy sposob: dla dych promieni R 1.1), pole nukleacji dla modu wirowego

jest najmniejsze. Oznacza te prze czanie bdzie zachodzi w a nie w tym trybie

(patrz [50], rozdz. 9.1). Z kolei, dla mniejszyalomieni R 1.1), pole nukleacji modu
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falowego jest najmniejsze i taki wrae b dzie preferowany profil namagnesowania w
momencie nukleacji. Na Rys. 4-3 zaznaczy emwgnik dla modu jednorodnego. Jak
wida jego pole nukleacji jest zawsze Wsze odH, dla modu falowego. Okres
periodycznoci modu falowego, znormalizowany tak samo jak pemjest pokazany

na Rys. 4-4.

Rys. 4-4 Okres rozk adu namagnesowania (wzdsi drutu) dla modu falowego. Wartd okresu s

znormalizowane w taki sam sposoéb, jak i promidhia

Wida szybki wzrost tego okresu dla coraz mniejszychnpeai drutu, co wraz ze
stosunkowo dumi wartociami tego okresu uzasadnia traktowanie modu

jednorodnego jako przybknie modu periodycznego.
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4.1.2 Modelowanie

Poprawne modelowanie nieslazonego drutu wymaga o uwzdhienia szeregu
czynnikow, opisanych porg.

Niesko czony charakter badanej struktury uwziyli em poprzez narzucenie
periodycznych warunkoéw brzegowych wzddrutu (wzd u osi z).

Korzysta em z w asnego modu u opisanego w dodatku 6

Brak zaleno ci rozk adu namagnesowania dla modu jednorodnegmivego
od zmiennej z wskazuje na nlisvo  stosowania d ugei modelowania réwnej
rozmiarowi jednej komorki dyskretyzaciji. Kilka tést przeprowadzonych dla
wi kszych d ugoci modelowania potwierdzi o takez . Z kolei przewidywana
okresowo modu falowego (Rys. 4-4) sugeruje konieczrngtosowania zadanej
d ugo ci modelowania W celu sprawdzenia tego przeprowadzi em
poréwnawcze modelowanie dla probki dsaej i krotszej, ni przewidziany
okres.

W modelowaniu mikromagnetycznym &to stosuje sitzw. pole dodatkowe.
W moich analizach stosowa em pole dodatkowe w postichylenia kierunku
przy o onego pola od osi z 0 ok. jeden stopieaz jako statyczne w czasie,
zmienne w przestrzeni (od komérki do komoérki) losopole o sta ej wielkai

| oHorised = 1 MT. Szczegl y tego podep, jak i 0goIn kwesti potrzeby
stosowania pola dodatkowego opisa em w dodatku 6.1.

Przyj em sta e materia owe bliskie wart@dom podawanym w literaturze dla
niklu: Ms = 0.49 MA/m,A = 9.604 pJ/m [85] — zateihx, 8 nm. Wartoci
materia owe i tak nie madecydujcego znaczenia, gdygodnie z teori

modelowane pole nukleacji skaluje ggodnie z ust. 4.1.1.

" Stosowanie siatki dyskretyzaciji nie pozwala naeznip dowolny wybér d ugei modelowania. Jeli
np. stosujemy komérki o wielkoi (1 nm}, to niemoliwe jest modelowanie struktury o d ugd
10 nm—trzeba przyj albo dugo 31 nm, albo 32 nm. W praktyce rdce takie okazay sijednak

niezauwaalne.
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Rozmiar komoérek dyskretyzaciji nake do przedzia u (0.47 nmy—(5 nmy.
Prawie wszystkie analizy (jedyny wygk to przypadeR = 5, oraz
modelowanie modu falowego dia= 1 iR = %2) zosta y potwierdzone przez
ponowne modelowanie dla dwa raz\stszej siatki. Czyli, za kaym razem
szuka em pol#&l, z dwukrotnie gstsz siatk , a je eli w rezultacie nie

otrzyma em tej samej warta pola nukleacji (w granicach lau, patrz opis
poni €j), to proces ten by powtarzany. Dla 8zych promieni wp yw
chropowatoci powierzchni okaza sibardziej znaczy i tam konieczne by o
korzystanie z mniejszych komoérek.

Warto polaH, wyznacza em w sposob opisany w npaym punkcie bazug
na po 6éwce ptli histerezy (patrz Rys. 4-5). Seria testow wykeaaa ca ej fli
histerezy da a identyczne wyniki, co dla po éweladedur rozpoczyna em od
przy o enia pola oHex: = +1000 mT, potem pole to by o powoli zmniejszane.
momencie rozpoczia ca ego procesu, potkowe namagnesowanie probki
by o losowe.

W modelowaniu zmuszony by em korzystae skokowych zmian przy onego
pola i dla kadej z kolejnych warta@i bada warto namagnesowania. W
rezultacie schemat przedstawiony na Rys. 4-1 raeygj da tak, jak
przedstawia Rys. 4-5 (jak jwprzednio napisa em, modelowa em po OwkKi

p tli). Skokowy charakter przeczania manifestowa stym, e dla pewnych
dwadch kolejnych wartai przy o onego poladHex(i), Hex(i+1) namagnesowanie
mia o przeciwne znal¥i(i) = -M(i+1). Koercj definiowa em jakoredni

_H () +H i +)

warto tych pol:H, 5

. Niepewno koercji zwi zana ze

skokow zmian przyk adanego pola toaH, I ox > H oo (i+ 1)|

" Jest to tzw. ,dobra praktyka” modelowania mikromeiycznego. Bdne jest natomiast przyjmowanie

stanuM(r) = (0,0,M) jako stanu poczkowego, moe to wprowadzi do uk adu niechciansymetri i np.

zawy y otrzyman koercj — patrz dodatek 6.1.

" Na cakowit niepewno modelowanej koercji sk ada siopisana tu niepewno wynikaj ca ze

skokowej zmianyHe, i niepewno wynikaj ca z chropowatej powierzchni. Tego drugiegodb nie

potrafi oszacowa, mog go tylko minimalizowa wybieraj ¢ coraz mniejsze rozmiary komorek.
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Rys. 4-5 Przyk adowy fragmenttfi histerezy nieskoczonego drutu (bez anizotropii
magnetokrystalicznej). Wstawka przedstawia p&azony obszar dla pol bliskidt,.

Periodyczne warunki brzegowewzd u drutu, d ugo modelowania: 0.625 nm, sta e materia owe:
Ms = 0.49 MA/m,A = 9.604 pJ/m, rozmiar komérki: (0.625 rimpromie drutu: 80 nm.

W rozdziale drugim wspomnia em o dwoch zasadniczgetodach
poszukiwania rozwiza przy problemach statycznych (ust. 2.2): szukanie
minimum energii i rozwizywanie réwnania dynamicznego (2.13). Kilka testéw
potwierdzi o, e w przypadku prezentowanych tu analiz, obie metizjyte

same rezultaty. Poniewanetoda szukania minimum energii zajmuje mniej
czasu, t w a nie metod stosowa em w opisanym przypadku.

Zgodnie z przedstawionymi powsj warunkami przeprowadzi em modelowanie
niesko czonego ferromagnetycznego drutu. Wyniki tej awaljrzedstawione s

na Rys. 4-6.
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Rys. 4-6 Koercja niesk@zonego ferromagnetycznego drutu — poréwnaniei 8% 84] z
modelowaniem wykorzystugym periodyczne warunki brzegowe wzddrutu. Punkty niebieskie
odpowiadaj d ugo ci modelowania réwnej wielkai jednej komorki. Jest to poprawne tylko dla modu
jednorodnego i wirowego. Punkt czerwony odpowiadaad ci modelowania zgodnej z okresem modu

falowego. DlaR = %2 modelowanie modu jednorodnego i falowego daweywiku t sam koerc;j .

Na rysunku tym niebieskimi punktami oznaczonews/niki otrzymane dla d ugai
modelowania rownej rozmiarowi jednej komorki. Jest poprawne dla modu
jednorodnego i falowego — bo mody te nie zal®ed zmiennej z. | rzeczywgie,
niebieskie punkty uk adajsi zgodnie z teoridla tych modow. Najwksze odstpstwo

dotyczy przypadkiR = 5, ale tutaj modelowane warto nie zosta y potwierdzone przez
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analiz dla dwa razy mniejszych komérek. Okaza olsdwiem, e dla coraz wikszych
promieni drutu, rola g adkei powierzchni jest coraz wksza i trzeba stosowaoraz
mniejsze komorki. Zjawisko takie moa wytumaczy nastpuj co. Najwi ksze
odchylenia namagnesowania od kierunku +z dla modwowego wystpuj przy
powierzchni drutu (Rys. 4-2c), natomiast namagwesie w rodku drutu jest
najmniej odchylone. W tym sensie powierzchnia dhetst miejscem gdzie zachodzi
nukleacja, cho niektérzy termin ,nukleacja” rozumiejjako zjawisko lokalne ([50],
str. 184). Dalej, skoro dla rostego promienia drutu nukleacja nastje ,szybciej” —
dla mniejszych przy anych pél, to mona to okreli jako rosnc rol powierzchni w
nukleacji. A zatem, dla coraz vkiszych promieni drutu rola g adko powierzchni
mo e mie coraz wiksze znaczenie.

Odr bn analiz przeprowadzi em dla modu falowego. Tutaj, aby by zgodzie z
teori , rozmiar modelowanej struktury musia bggodny z przewidywanym okresem
(ust. 4.1.1, Rys. 4-4). Tak przeprowadzona analag w efekcie koercjzgodn z
przewidywaniami teorii dla modu falowego — patrzemzony punkt na Rys. 4-6.
Przeprowadzi em dalsze testy i zy@m, e d ugo modelowania jest trochwi ksza
lub troch mniejsza od teoretycznie przewidzianego okresueWiltacie otrzyma em
wi ksze wartoci koercji w poréwnaniu z teorimodu falowego. Nic dziwnego: teoria
przecie przewiduje, e profil o kszta cie sinusoidalnym i danym okredys. 4-4) ma
najni sze moliwe pole nukleacji (dla danego promienia). Przadébne rozumowanie
jest analogi do podobnych rozwa zaprezentowanych w pracy Ferre ([86], Rys. 2).
W przeciwie stwie jednak do Ferre, przedstawione przeze mnigkivg du o bardziej

zgodne z teorianalityczn.
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4.2 Niesko czona rurka o przekroju ko owym

Teoria dla nieskaczonej rurki, cho znana ju od parunastu lat, dopiero niedawno
zyska a na popularnoi. Stao si tak dziki opublikowanym pracom opisuwgym

sukcesy w hodowaniu i badaniu wcavo ci ferromagnetycznych nanorurek.

4.2.1 Teoria ChangaiLee

Teoria nukleacji dla pola przy onego wzd u ferromagnetycznej rurki (bez anizotropii
magnetokrystalicznej) zostaa wywiedziona z teatia drutu przedstawionej w
ust. 4.1.1. Pierwsza praca nha ten temat zawiexdka bpis modu jednorodnego i
wirowego [87]. Nastpna uwzgldnia a te mod falowy [88]. Analiza ta da a wyniki
podobne do teorii nieskozonego drutu: profil moddéw jest taki sam (Rys.)4-&2
zaleno pola nukleacji (rownowanego koercji, bo ple histerezy si tym razem
prostok tne) od promienia ponownie wskazuje na domiauyol modu wirowego dla
wi kszych promieni rurki, a modu falowego dla mniefdzyromieni rurki. Ponownie,

koercja,H,, jest normalizowana czynnikiem ¥, a promie (zewn trzny!) rurki, R,
czynnikiem \/E/ex. W rezultacie oba te parametry bezwymiarowe. Tym razem
istnieje konieczno uwzgl dnienia jeszcze trzeciego parametruijest stosunkiem
promienia wewntrznego,R, i zewn trznego rurki,/ = R,/R. Zatem,f = 0 odpowiada
litemu drutowi, a sytuacjg 1 opisuje rurk o infinitezymalnie cienkiej ciance.
Przewidywania teorii Changa i Lee koercji dlamgch moddw i piciu wybranych

warto ci f przedstawione sna Rys. 4-7.

" Teoria Changa i Lee jest zgodna z teofirei i Aharoniego jeeli przejdziemy z7 do zera.
Przedstawione jednak wzory wymagapy /7 0. Koercja dla przytej wartoci f = 0.001 nie roni si

zauwaalnie w skali Rys. 4-7 od zaleo ci dla drutu przedstawionych na Rys. 4-3.
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Rys. 4-7 Pole nukleacji (réwnowae koercji),H,, dla nieskoczonej ferromagnetycznej rurki w funkcji
jej zewn trznego promieniaR. Obie wielkoci, Ri H,, s bezwymiarowe. Ukazane gale no ci dla

ré nych moddéw nukleacji i dla réiego parametrdi opisuj cego stosunek promienia wewirenego i
zewn trznego rurki,f =Ry/R Dla modu jednorodnegdd,(R) = 1 niezalenie od przyjtego parametri.

Wyniki teorii przedstawionej w pracach [87, 88].

Z przedstawionego rysunku wynikag dla rurek cienkaiennych koercj modu

falowego mona przyblia koercj modu jednorodnego.

4.2.2 Modelowanie

Szczegdéy modelowania mikromagnetycznego nieskonych ferromagnetycznych
rurek z uyciem periodycznych warunkéw brzegowych byy taldame, jak w
przypadku analizy drutéw (ust. 4.1.2). Komérki byzgwsze mniejsze ni(3 nm}.

G 6wne ronice dotyczy y braku mdiwo ci modelowania modu falowego. Wynika o
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to z ogranicze numerycznych: w tym wypadku konieczne by o stosoerana ych
komoérek zaréwno dla dych, jak i dla maych promieni. Zapewne to by o iemzne,
by odpowiednio wiernie opisa ciank rurki, co jest moliwe dopiero gdy cianka ta
ma grubo co najmniej dwoch komodrek. Tak, jak i poprzednigramiczenia
numeryczne byy zwiane z du ilo ci komoérek i wynikajcym std duym
obci eniem procesora. Z teorii wynikae dlaf % koercja dla modu jednorodnego
prawie si nie ro ni od wyniku dla modu falowego — do czego powr@a chwil.
Ograniczenia numeryczne implikoway tdrudnoci z potwierdzaniem wynikéw
poprzez korzystanie z dwa razystszej siatki dyskretyzacji. Nie wszystkie punkty,
przedstawione na porsizych wykresach przeszy taki test. Dla wyménia,
przedstawiam je w inny sposéb — ich wme jest szare. Wyniki modelowania w
szerokim zakresie promieni dla trzech wybranychtevar / przedstawione sna Rys.

4-8.
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Rys. 4-8 Koercja niesk@zonej ferromagnetycznej rurki — poréwnanie te@riod wirowy i falowy) [87,
88] z modelowaniem wykorzystuym periodyczne warunki brzegowe wzdmurki. R6 ne kolory
przedstawiaj teori i modelowanie dla trzech wybranych wardioparametruf opisuj cego grubo
cianki. Punkty wype nione szarym kolorem odpowiadsajalizie bez potwierdzenia podwdjsiatk
dyskretyzaciji. Linia kropkowana: wyniki teorii dilaodu jednorodnego. Rysunek z pracy [89].

Na powy szym rysunku przedstawi em wyniki teorii dla modiurowego i falowego
jedn grub kresk. Wyniki modelowania s zasadniczo zgodne z przewidywaniami
teorii, z dwoma wyjtkami omoéwionymi poniej.

f=0.125R=1.

Nale y podkreli , e dugo modelowania odpowiada a jednej komdrce, co nie
jest poprawne dla modelowania modu falowego. Tp&séb modelowania

raczej odpowiada modowi jednorodnemu — rzeczgwiotrzymany wynik jest

bliski przewidywania w anie dla tego modu.

94



f=05R=0.7;f =0.875R=0.3..0.5.

W przeciwie stwie do opisanego powgj przypadku, wyniki modelowania w
tym obszarze nie zgodne z przewidywaniami teorii dla modu jednoegin
Aby zbada dok adniej to zjawisko przedstawiam na dmrym rysunku wyniki
modelowania dla rurek o ciszych ciankach koncentrug¢ si na obszarze

ma ych promieni, patrz Rys. 4-9.

Rys. 4-9 Koercja niesk@zonej ferromagnetycznej rurki — poréwnanie teomnodelowaniem. Rysunek
analogiczny do Rys. 4-8, tym razem modelowaniegkshcentrowane na mniejszych promieniach i na

rurkach o cieszych ciankach. Rysunek z pracy [89].

Z rysunku tego, pomimo, e wiele zaprezentowanych punktow nie zostao
potwierdzonych przez podwojenie sjoci siatki, wida wyran niezgodno
modelowania z teoriw okolicy przejcia mod falowy/jednorodny mod wirowy.
Niestety, jeden ze wsp6 autoréw teorii, prof. Chang jest w stanie wyjai tych
niezgodnoci [90]. By mo e wyja nienia nalea oby szuka w p ynnym przejciu od
modu falowego do modu wirowego, jak to opisa 88]. Co prawda, mdiwo tak
wykluczy dla drutéw Aharoni [84], ale me dla rurek jest to méiwe (zw aszcza, gdy

ich cianki s cienkie)?
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4.3 Niesko czona belka o przekroju prostok  tnym

Ust p niniejszy bdzie si troch ré ni od dwdch poprzednich. Tak, jak i dotychczas,
wyniki modelowania zostanporéwnane z teori Tym razem jednak, po pierwsze
poréwnanie bdzie dotyczy bezporednio tensora odmagnesowania, a po drugie w
efekcie nie tylko bd wnioskowa o zgodnoci modelowania z teorj ale i o
odchyleniu wartaci modelowanych od teoretycznych. DOki temu, moliwe b dzie
sprawdzenie procedury kontroli léw opisanej w rozdziale trzecim (ust. 3.5).
Przypadek belki o przekroju prostékym jest szczegoélnie ciekawy, gdy w
modelowaniu korzysta siz prostopad aiennych komaorek dyskretyzacji — tak, jak to
jest w przypadku programu OOMMF. Dki prostopad ociennym komdérkom maa
wiernie opisa ksztat modelowanej prostopadc@éennej probki — unikag b dow
zwi zanych z chropowatoi powierzchni powsta w procesie dyskretyzacji

przestrzeni (ust. 2.2).

4.3.1 Teoria

Z ust.2.3 wiemy, e w ogolnym przypadku tensor odmagnesowania dla
prostopad cciennej belki o przekroju prostolkiym jest funkcj po o enia. Warto
tensora wedniona po objo ci prébki, N = N y ma jednak wiele interesuych

w asnoci, np. mona dziki niej obliczy energi jednorodnie namagnesowanego cia a
(ust. 2.3). Wzory naN"™®" s zaprezentowane np. w pracy Newella[63], a dla
przypadku nieskaczonej belki rownoleg ej do osi z, wstawiem w tygfzorach
konkretne wartaci wymiarow poprzecznych belki (tak napraweva ny jest tylko
stosunek tych wymiaréw) i przeszed em do granisgymiarem wzd u osi z. Element

diagonalny nieskaczonej belki N™°Y ,, jest réwny zeru tak samo, jak w wypadku

" Operacj t wykona em z uyciem programMathematicadbaj ¢ o wysok precyzj wynikéw.
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niesko czonego drutu. Elementy pozadiagonalned@vne zeru na mocy symetrii, gdy
ciany belki s prostopad e do osi x i y. Poniew&r( N™°Y) = 1 [63], wynika z tego,

e trzeba policzytylko, powiedzmy N ,,.

4.3.2 Modelowanie

Zak adajc stan namagnesowania belki jako jednorodny i réWhy (Ms,0,0), M =
(0,Mg,0), M = (0,0My) by em w stanie dla kaego z tych przypadkéw wymodelowa

pole odmagnesowaniglg. U redniony, modelowany tensor odmagnesowama™"'

otrzymaem z zaleo ci (H,), =- <NS"““'>M , gdzie Hq v oznacza redni polaHg

dla wszystkich komérek probki.

Aby zbada ewentualny wp yw ksztatu modelowanej probki (Gahiej: stosunku
wymiarow jej bokéw) na otrzymane wyniki, rozveeem struktury o wymiarach
(wyra onych liczb komoérekny, ny n;): 2 2 2048, 44 512, 16 16 32, 64 64 2,
64 64 1, 2512 8, 2 256 256, 1128 64, 2 64 64, 2 16 256, 8 16 64.
Elementy obliczonego tensold®™'  okazay si by bardzo bliskie odpowiadajym
im wartociom teoretycznym N™°Y . NaRys. 4-10 przedstawione $6 nice
pomi dzy tymi wartociami, N = |[N"°Y _ N"™ | w funkcji parametru

.akceptowalnego bdu” (ust. 3.5) dla czterech wybranych struktur.
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Rys. 4-10 Roénice mi dzy modelowanymi a teoretycznymi wart@mi u rednionych po objo ci
elementéw tensora odmagnesowania dla niestanej belki o przekroju prostalaym. Dolna o
pozioma: akceptowalny poziom bu, patrz ust. 3.5. Gérna pozioma: numer obrazu, powegj ktérego
stosowana jest metodif®™ (patrz ust. 3.4.2). Wyniki dla raéych rozmiaréw modelowanego obszaru
(podanych w komérkach). Na wykresie a)dy N,,i N,, malej monotonicznie do wartei ok. 10%°
dla 10" Wykres c) zawiera dodatkowo analiabci cia zasigu oddzia ywania dipolowego. Brak

pewnych punktéw oznacza kb dok adnie réwny zeru.
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Na rysunku pokazane svyniki dla czterech struktur o rdych stosunkach wymiarow i
o ronych liczbach komorek. Rys. 4-10a) opisuje probk ma dugoci
modelowania — podobnjaka by a wykorzystywana w ust. 4.2 i 4.1 (z vigiem modu
falowego). Z kolei Rys. b) opisuje probkz du dugoci modelowania — takie
struktury mog by u ywane do badania zjawisk o dun okresie periodycznoi, jak
np. analiza modu falowego w ust. 4.1. Rys. d) gpiguobk w kszta cie tamy — taka
konfiguracja moe by przydatna do badania okresowych struktur plandrnjak np.
przedstawiona dalej analiza oddziaayjch tréjk tow. Rys. c) przedstawia przypadek,
gdzie zaobserwowa em najwsze b dy wraz z dodatkowymi punktami, ktére oméwi
po niej.

Tensor odmagnesowania jest symetryczny, w zgodagimmz dy pozadiagonalneN

I N miay podobne wartei, wi ¢ dla przejrzystai na prezentowanych rysunkach
pokazanych jest tylko sze elementéw tensoraN. Brak niektérych punktow na
wykresach jest spowodowany ich zerowvartoci (z wyj tkiem Ny, i Ny, na
wykresie a). Dla niektorych struktur w ca ym zakeebadanego parametrupewne

b dy byy dok adnie rowne zeru, stna przyk ad brak punktéwN,y na wykresie d).
Na gornej osi wykreséw jest przedstawiony numenpiby powyej ktdrego stosowana
jest metodaN®™™ g, czyli mniej wi cej po owa liczby dyskretnych elementéw z Rys.

3-6 (patrz ust. 3.4.2).

Przedstawione na Rys. 4-10 wykresy, clnd ni si mi dzy sob szczegd ami, maj

kilka cech wspolnych:
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Zgodnie z przewidywaniami (ust. 3.5), 8y malej dla malejcego parametru
B dy stabilizuj si dla 10"2.10™ Cho w ust. 3.5 by a mowa o

mo liwo ci nasycania sib déw w okolicy 107 to tak sytuacj mo na

wyt umaczy obecnoci innych b déw, np. zwizanych z metodanh®®i

NP albo z zaokrgleniami numerycznymi dla daj liczby sumowanych

sk adnikow.

Zale no b déw od parametrujest jednakowa dla struktur o rych

kszta tach. Nie maa tego jednak powiedzi® parametrzg. Dlatego opieranie
algorytméw PBC o liczbuwzgl dnianych obrazéw (co jest analogio
parametrig) jest niew aciwe. Du o lepsze jest stosowanie wprowadzonego w
ust. 3.5 parametru

B dy Ny nie zale od parametru.

B dy elementéw diagonalnych gnaczco wi ksze od b déw elementow
pozadiagonalnych. Bdy N, s bliskie b dom Ny i Ny, cho przecie
elementy tensoraN™®®Y,, i N"°Y s niezerowe, aN™" ,, = 0.

Jak wspomniano w rozdziale drugim (ust. 2.4.3) peme obecne implementacje
periodycznych warunkéw brzegowych bazop uwzgldnieniu okrelonej, sko czonej
liczby obrazéw i pominiciu pozosta ych. Abstrahg od niew aciwego wyboru
kryterium obcicia zasigu oddzia ywania dipolowego (parametr jest lepszym
kryterium), sam fakt obccia tego zasgu mo e budzi zaniepokojenie. W tym celu
na Rys. 4-10 c) przedstawi em rezultaty modelowagizie zgodnie z parametregn
dokona em obcria zasigu oddzia ywania (czarne punkty puste veodku), czyli

punkty te nie uwzgdniaj sk adnikaN®"

w sumie (3.11). Patrz na najwiksze
zaobserwowane by, Ny, Ny i Nz widzimy e dla maych wart@i obci cie
zasigu oddzia ywania skutkuje dziesiokrotnie wiksz wartoci b du. Dla
dok adniejszych oblicze(dla mniejszego), ten efekt jest nawet silniejszy prowadz
do tysi ¢ razy wi kszych b déw w przypadku  107*°.

Podsumowuijc, analiza nieskaczonej belki pozwolia na wyajni cie wanych

wnioskéw. Po pierwsze, zgodnie z oczekiwaniamiapaatr pozwala na kontrol

b dow elementéw tensora odmagnesowania. Po drugiamedrg jest duo gorszym
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parametrem kontroli bdow. W dodatku uccie zasigu oddzia ywania dipolowego
poprzez nieuwzgtdnianie obrazéw o indeksie wiszym ni g prowadzi do znaczego
wzrostu b dow. Przypominam,e wi kszo stosowanych obecnie implementacji PBC
W a nie opiera si ha parametrzg (cz sto z gory zadanym) i na takim obciu. Na
koniec, wan jest informacja, e najwi ksze dok adna@i mo na otrzyma dla

10 *2 stosowanie mniejszych wartd tego parametru nie wp ywa na dalsmpraw

wynikow.

4.4 P tla histerezy nanorurek kobaltowych

4.4.1 Dane do wiadczalne

Ostatnio poczyniono znaczne pgst w hodowaniu nanostruktur przy yciu matryc
porowatych. Jest to w miatania technologia, dzki ktoérej w jednym procesie moa
wytworzy du liczb kwazijednowymiarowych nanoobiektéw. O ile wcavo ci
magnetycznelitych nanodrutéw s lepiej poznane (patrz np. praca przegwa
Sellmyera [6]), o tyle badanipustychw rodku ferromagnetycznych nanorurek, lub
nanokabli (nanorurek wype nionych innym materiaem)e s jeszcze tak
zaawansowane. Istnieje w literaturze co prawdaakpkac dowiadczalnych odnaie
tego tematu [14-22], niewiele jest jednak prac pjatych wyjani obserwowane
efekty. Dla przyk adu, chocia obserwowana w dwiadczeniu ptla histerezy
nanorurek kobaltowych jest wynsie g adka Nielsch stosuje teoriChanga i Lee dla
niesko czonej ferromagnetycznej rurki [19], ktora wszakgwiduje prostokn p tl
histerezy (ust. 4.2.1). Z kolei modelowanie przadsbne w pracy Lee jest
ukierunkowane raczej na krétkie nanorurki, o stasuthugo : rednica 3:1 [36].

W  rozdziale niniejszym  zostan przedstawione wyniki modelowania

mikromagnetycznego dla deiadczenia Crowleya [17], gdzie zmierzono tlp
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histerezy dla nanorurek kobaltowych cednicy 50 nm i d ugai dochodzcej do
90 m. Badania rentgenowskie wskazujna warstwowe u@nie p aszczyzn
krystalicznych kobaltu Co-fcc réwnolegle doianek poréw matrycy zrobionej z tlenku
aluminium (AAO, ang.anodized aluminium oxigle Nanorurki maj intencjonaln
grubo 3 nm, cho naley si liczy z ich cz ciowym utlenieniem (ze wzgliu na
obecno powietrza i kontakt rurki z matryy. Przedstawiona w pracy Crowleya

histereza matrycy sk adagj si z ~16 nanorurek ukazana jest na Rys. 4-11.

Rys. 4-11 Ptla histerezy dla matrycy nanorurek kobaltowychndlarrki maj rednic 50 nm, d ugo
do 90 m, intencjonaln grubo cianki 3 nm. Pole jest przy one réwnolegle do nanorurek. Liczba
nanorurek w matrycy to kilka milionéw. Wstawka: zzig z mikroskopu transmisyjnego
przedstawiajcego fragment podobnej nanorurki, o grutiocianki oko o 5 nm. Rysunki z

pracy Crowleya.

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

Znanym problemem przy badaniu matryc zawienggh wiele jednakowych
nanoelementow jest pytanie, czy modeatujaki uk ad mona analizowa pojedynczy
nanoelement, czy tetrzeba uwzgldnia d ugozasigowe oddzia ywanie ponulzy
wieloma takimi elementami. Dla nanodrutéw to oddaienie powinno mie wi ksze
znaczenie i sju prace modeluge oddzia ywanie ma ej grupy nanodrutéw [31]. Dla
nanorurek Nielsch sugeruje pomijalne znaczenie iaddgania pomidzy
poszczegodlnymi rurkami [19], gdyw poréwnaniu z hanodrutami mapne stosunkowo
may moment magnetyczny. Kontynuoj to zaoenie ptl zmierzon w

do wiadczeniu Crowleya modelowa em analizupojedyncz, izolowan nanorurk.

Aby uwzgl dni poduny ksztat nanorurki zastosowaem periodyczne wdrun
brzegowe wzd u jej osi. Takie za cenie jest rownoznaczne z zaniedbaniem istnienia
ko céw rurki, ktére mog gra istotn rol w procesie nukleacji [36]. W realnym jednak
przypadku, kada struktura ferromagnetyczna zawiera szereg defekktére silnie
wp ywaj na ruch domen — zaréwno przez ich kotwiczenie .(g@igning jak i ich
wywo ywanie, nukleacj Dla dugiej nanorurki memy si zatem spodziewa
nukleacji nie tylko na kacach, ale i wrodku jej struktury. Tak sytuacj przybli am
poprzez opis stoswy periodyczne warunki brzegowe. Dgste komputery PC nie
pozwalaj jednak na modelowanie d ugich nanorurek — takegkhw pracy Crowleya —
przy uwzgl dnieniu istnienia defektéw. Do tego celu trzebaubywa du ego okresu
periodycznoci (d ugo ci modelowania), wikszego od spodziewanego rozmiaru domen
— co najmniej 1 m. Rezultatem ma ego okresu PBC i braku uwdmgjenia defektéw

b dzie jednorodny rozk ad namagnesowania w moim modbtak zaleno ci od
zmiennej z).

Obserwowany w daviadczeniu sygna ma silny sk adnik paramagnetycgrys.
4-11), po jego odpiu wida jednak wyranie ferromagnetycznreakcj probki —
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patrz Rys. 4-12 (punkty). Ksztat ti histerezy, m. in. maa koercja, nie neoby
wyt umaczony ani ksztatem nanorurki ani anizotromagnetokrystaliczn Wr cz
przeciwnie, wysokie wartai stosunku dugo: rednica (sigaj ce 1000) powinny
skutkowa istnieniem zauwaalnej anizotropii kszta tu o atwej osi rownolegdg osi
rurki. Z drugiej strony, kobalt o strukturze krylstanej fcc ma stosunkowo ma
warto sta ej anizotropii (-0.055 MJ/Ai91, 92]). Aby wyjani wyniki do wiadczalne
mo na sugerowaistnienie dodatkowej silnepnizotropii, dla ktérej orurki jest osi
trudn . Dla odrénienia, anizotropi t b d okrela jako ,prostopad”. Taka
dodatkowa anizotropia me by np. wywo ana efektami megnetoelastycznymi —
podobne pospowanie jest przedstawione w pracy Silva [93]. mnymo liwym
rod em anizotropii prostopad ej mog by befekt typuexchange biasnaj cy swe
rod o w oddziaywaniach na nuzypowierzchni Co/CoO [94]. Wprowadzenie
anizotropii prostopad ej umbwia wyt umaczenie ma ej obserwowanej koercji, aie
pozwala jeszcze wyjai , dlaczego ptla histerezy jest g adka. Ten drugi fakt ma
interpretowa jako przejaw ronorodnoci obserwowanych nanorurek. Mogi one
ré ni pomi dzy sob dugoci, rednic, chropowatoci , gruboci warstwy tlenku
kobaltu, efektywn gruboci cianki nanorurki, itd. Aby to uwzgtini zaoyem, e
mamy do czynienia z przedziaem mgch staych anizotropii prostopad ek.
Przyk adowe ptle histerezy dla wybranych wartw K s przedstawione na Rys. 4-13.
Z rysunku tego widg e dla maych wartei K| p tle histerezy s prostoktne a
koercja jest dua. Im wi ksze wartoci [K|, tym koercja jest mniejsza, avreszcie dla

IK| 1 MJ/n? p tle histerezy majsko ny charakter (z zerowkoercj ).

" Silnej, w poréwnaniu z anizotropmagnetokrystalicznCo-fcc.
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Rys. 4-12 Czerwone punkty: histereza matrycy naeérkobaltowych z pracy Crowleya [17] dla
pomiaréw w wysokiej temperaturze. Linia: wyniki meddwania zak adagego istnienie dodatkowej
anizotropii o osi trudnej rownoleg ej do osi narm@ruAby odda g adki kszta t ptli histerezy przyj em
rozk ad wartoci sta ych anizotropiik, pokazany na lewej wstawce (strza ka pokazujeavart
anizotropii magnetokrystalicznej Co-fcc [91, 9Rpdobn procedur zastosowa em opisig wyniki
pomiaréw w niskiej temperaturze — prawa wstawk&z8g6 y modelowania opisane w telcie.
Rysunek z pracy [95].

Rys. 4-13 Modelowanie fi histerezy dla pojedynczej nanorurki i kilku wymych wartoci anizotropii
prostopad ej”, K| 0.1 MJ/ni. Modelowanie dla takich samych parametréw, jalRga. 4-12. Rysunek
Z pracy [95].
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Szczeg6 y modelowania wygodnie jest podapunktach:

Periodyczne warunki brzegowye w jednym wymiarzey lmarzucone wzd u
nanorurki (wzd u osi z).
Przyj to sta e materia owe = 20 pJ/mMs = 1.4 MA/m [91, 92, 96].

rednica nanorurki: 51 nm, grubgjej cianki: 3 nm, rozmiar komorki:
(1.5 nm¥.
Przeprowadzi em rownieanaliz dla troch innych sta ych materia owych,
sprawdzi em teco si stanie rozwaaj c rurk o cie szej ciance (warstwa
kobaltu moe by utleniona), stosug jednoczenie g stsz siatk dyskretyzaciji.
Zmiany te nie wp yny w znaczcy sposob na wyniki ka&wowe przedstawione
w tabelce poniej [95].
Anizotropia magnetokrystaliczna Co-fcc zosta a edbana.
D ugo modelowania: 1.5 nm. Testy przeprowadzone dl&szych d ugoci
day identyczne wyniki.
U yto pole dodatkowe (patrz ust. 6.1), zmienne losawmzestrzeni, sta e w
czasie o0 wielkaci | oHoftsef =1 mT.
P tle histerezy dla pojedynczej nanorurki (Rys. 448y modelowane dla
przy o onego pola wzd ururki w zakresie od —800 mT do +800 mT (czyli, tak
jak w do wiadczeniu Crowleya [17]).
Podobnie, jak w opisanych dotychczas analizachamlagnetycznych,
rozwi zania numeryczne uzyska em w procesie szukanianmamienergii.
Przyj em logarytmicznie normalny rozk ad dyskretnychysth anizotropii
prostopad éj K], ktory wyraa si wzorem Ko jest median, a

bezwymiarowym parametrem szero&iorozk adu):

1 In? (|K|/IKs])
Wexp - TO . (41)

P(K)u

" Rozwaaem te inne rozk ady: normalny i réwnomierny (na odcinkia dy z nich prowadzi do
gorszego opisu danych dwiadczalnych ni rozk ad logarytmicznie normalny. Specyfika modedova

wymaga a uycia dyskretnego, a nie g ego rozk adu.
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Rozk ad (4.1) s i mi do wyznaczenia wspo czynnikbw wagowych przez
ktére mnoy em p tle histerezy dla poszczego6lnych waddK (Rys. 4-13). W
rezultacie zsumowania takich vamych wykresow otrzyma em ¢ histerezy
dla grupy rénych nanorurek, patrz Rys. 4-12 (liniagi). Parametry rozk adu
Koi wyznaczy em w procesie dopasowania

W rezultacie opisanej powgj procedury, dla danych deiadczalnych zebranych w
temperaturze pokojowej otrzyma em rozk ad widocmnay lewej wstawce Rys. 4-12.
Modelowana histereza grupy nanorurek (liniag@a) w miar dobrze opisuje dane
do wiadczalne (punkty). Wyniki analogicznej operacjzgprowadzonej dla danych
otrzymanych w niskiej temperaturze [gzedstawione na prawej wstawce Rys. 4-12. W

rezultacie procedury dopasowania rozk adu otrzymanastpuj ce parametry:

Ko (kJ/nT)
Texp= 300 K 197 | 0.41
Texp= 1.8 K 179 | 0.39

Otrzymane wyniki s zgodne z przyjtym wczeniej za o eniem o zaniedbywalnej roli
anizotropii magnetokrystalicznej kobaltu w strukeirfcc, patrz strza ka na lewej
wstawce Rys. 4-12. Zastanawiamo e brak znaczej zalenoci powy szych
parametréw od temperatury. Bardziej szczegd owdizanawymaga aby jednak wiej
danych dowiadczalnych. Na przyk ad pomiary grulso warstwy tlenku kobaltu s
nieodzowne do szacowania wielko efektéw: magnetoelastyczneg@ichange bigs
natomiast pomiary rozk adu namagnesowania w nakachrmog yby odpowiedziena

pytanie jakie jest rzeczywiste uenie domen.

" Z powodéw technicznych, dane @dadczalne musia em dopasowywhunkcj analityczn, ktér z
pewnoci p tle histerezy pokazane na Rys. 4-13 nigani ich waona suma). Dlatego fla histerezy
dla grupy nanorurek (Rys. 4-12 linia gia) jest pozbawiona nierdiczkowalnych skokéw widocznych
na Rys. 4-13.
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4.5 P askie macierze trojk  tow

Periodyczne warunki brzegowe w jednym wymiarze meg y nie tylko do opisu
struktur kwazijednowymiarowych. Stworzone przeze iennmoduy mog z
powodzeniem by wykorzystane w modelowaniu probek ceclych si
periodycznoci — takich, jak macierze z one z litograficznie na mnych tréjk téw z
permaloju, badane przez Vavassori (Rys. 4-14).oBeczny charakter tych probek,
wraz z ich du rozcigoci przestrzenn (jedna probka sk ada siz milionow
jednakowych tréjktow) — s to dwa silne argumenty, by w tym wypadku korzysta
periodycznych warunkéw brzegowych. Oddzia ywaniepdzy s siednimi trojk tami
nie sposob zaniedbagdy le one blisko siebie (jak w przypadku przedstawionymn
Rys. b), nie mona zatem skorzystaz otwartych warunkéw brzegowych. Z drugiej
strony, rozmiary trojktéw s na tyle due, e modelowanie pojedynczego trdji jest
ju  wyzwaniem. Periodyczny charakter struktur, wraz eriodycznoci
obserwowanego namagnesowania (co potwierdzapserwacje mikroskopowe)
pozwala narzucaperiodyczne warunki brzegowe o okresie zgodnyrariogycznoci
probki.

Uk ady przedstawione na Rys. 4-14 nadaj idealnie do obserwacji przy yciu
dyfrakcyjnego magnetooptycznego efektu Kerra (D-ME)O7]. Badane jednakowe
struktury (tu: tréjkty rownoboczne) srozmieszczone w regularnych odgsich na
wystarczajco duej powierzchni, rzdu 1cmd, umoliwiaj cej swobodne
zogniskowanie na niej wiata. Obserwujc intensywno kolejnych pr koéw
dyfrakcyjnych mona analizowa tzw. wspd czynnik magnetyczny (anmgagnetic form
factor), fn, z ktdrego mona wnioskowa o rozk adzie namagnesowania wewn
pojedynczej struktury (tréjka). Technika taka oferuje bogatsze ftwo ci od
standardowego pomiaru reakcji magnetycznej prolkdry mo na poréwna z

obserwacj zerowego pr ka dyfrakcyjnego. Intensywno sygna u od zerowego pka
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jest bowiem proporcjonalna doredniego namagnesowania wewn trojk ta:

f,(O)p M (r)dS, gdzie ca kowanie odbywa gpo powierzchni trgjkta. Z kolei

triangle

sygna od prkéw wy szego, n-tego, rzdu, jest proporcjonalny do

f.,(n) K M(r)exp(nGr)dS, gdzie G jest wektorem sieci odwrotnej dla

triangle
macierzy trojktow [97, 98].

W celu usprawnienia procesu modelowania napisa edatdowy modu do programu
OOMMF licz cy wartoci wspé czynnikbw magnetycznych dla pkéw o rz dach od
zero do dziewi ~ f(0).fn(9). W tym celu korzysta em z pracy przedpwej opisujcej
technik D-MOKE [98]. Napisany przeze mnie modu obliczadnelnie cz
rzeczywist i urojon wspé czynnika magnetycznelg® do wiadczeniu mierzona jest

intensywno b d ca liniow kombinacj tych wartoci.

" Pr ki dyfrakcyjne D-MOKE s tym trudniejsze w obserwacii, im wszy jest ich rzd. W publikacjach
mo na znale wyniki dla pr kdéw rz du 5 lub mniej.

T£,(0) jest wielkoci czysto rzeczywist
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Rys. 4-14 Zdjcia mikroskopu elektronowego (a) i mikroskopu sbraowych (b) przedstawiaje
rébwnoboczne trojky z permaloju naniesione litograficznie. Trdjk u o one s w periodyczne struktury
o ca kowitych rozmiarach rdu 1 cnf. Ka dy z tréjk téw ma bok o d ugai oko o 2 m. Takie prébki s
badane przy zastosowaniu magneto-optycznego dyfredgo efektu Kerra (D-MOKE) [97]. Zdgie a)
przedstawia oddalone, ,izolowane” tr6fk, podczas gdy w przypadku b) odleg @omi dzy

wierzcho kami ssiednich tréjktéw umieszczonych w poziomych dach,d,., wynosi 50 nm.

4.5.1 Eksperyment, macierze izolowanych tréjk tow

W rozwaanym dowiadczeniu, dla macierzy ,zolowanych” trojidw, czyli gdy
odlego pomi dzy wierzcho kami ssiednich trojktow, d.., jest poréwnywalna z
dugoci boku trojk ta (Rys. 4-14 a), pole magnetyczne przgree jest rownolegle do
osi z. Na Rys. 4-15 przedstawioneveyniki pomiaru D-MOKE dla kolejnych prkéw

dyfrakcyjnych.
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Rys. 4-15 Sygna y D-MOKE dla pola przyanego réwnolegle do boku trojia wykonanego z
permaloju. Pomiar dla matrycy podobnej do Rys. &4 ugo boku tréjkta: 2 m, szeroko jego
ramienia: 250 nm, grubo warstwy permaloju: 25 nm. Odgly pomi dzy rodkami trojk tow: 4.2 mii

4.6 m, odpowiednio wzd uosi x i z (Rys. 4-14). Za amanie s abo widoczngygnale zerowego prka
(taki wykres mona poréwna z p tt namagnesowania) jest wyrae widoczne jako pik na wykresie dla
pierwszego pr ka. Na tym, i na nagbnych rysunkach, pik ten jest oznaczony gwiazdk

(Reprinted with permission from [97]. Copyright Z)@®merican Institute of Physics.)
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Oznaczony gwiazdkna Rys. 4-15 pik dla sygna u pochocdzgo od pierwszego pika
zwi zany jest z siln zmian uk adu namagnesowania weunz trojk ta, patrz Rys.

4-16, zmian pomi dzy schematycznymi rozk adami 2, 3 i 4.

Rys. 4-16 Kszta t fdli z Rys. 4-15 dla pierwszego pka wraz ze schematycznym pokazaniem uk adu
namagnesowania w ramionach trdg
(Reprinted with permission from [97]. Copyright Z)@merican Institute of Physics.)

Silne przy oone pole skutkuje rozk adem namagnesowania w tigk prawie
réownoleg ym do kierunku pola (Rys. 4-16, schematyi ). Dla s abszych pdl,
poszczegoblne ramiona trofia s namagnesowane w przyl@niu jednorodnie. W
okolicy piku wystpuje ukad o ,zamkntym” charakterze, gdzie linie si pola
brzegowego (generowanego przez namagnesowany tjrdjlewiele wychodz poza
trojk t (schemat 3). Przedstawiona powjy koncepcja jest potwierdzona zcipmi z
mikroskopu MFM, patrz Rys. 4-17. Jest ona tpotwierdzona modelowaniem
mikromagnetycznym zaprezentowanym w pracy [97] i@dazmiar komorki jest by

mo e troch za duy) i przeze mnie — patrz ust. 4.5.3.
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Rys. 4-17 Zdjcia MFM towarzyszce pikowi przedstawionemu wczeej na Rys. 4-16. Jasne i ciemne
obszary na zdgiach wskazuj na obecno sk adowej pola brzegowego rejestrowanego przeraskiop
MFM, prostopad ego do powierzchni kartki.

(Reprinted with permission from [97]. Copyright Z)@merican Institute of Physics.)

Zdj cia MFM potwierdzaj schemat uk adu namagnesowania wewn ka dego
trjk ta przedstawiony wczeiej na Rys. 4-16: w obszarze piku trdjkjest
namagnesowany w ten sposoéb, pole brzegowe jest mae. W obszarze poza pikiem
dwa wierzcho ki trojkta s zawsze rodem zauwaalnego pola brzegowego

widocznego na zdgiach MFM jako ciemne lub jasne obszary.

4.5.2 Eksperyment, macierze blisko le cych trojk  tow

Pomiary takie, jak przedstawione na Rys. 4-15—Ry%7 zosta y przeprowadzone dla
serii probek, ze zmienmodleg oci wzd u osi z pomidzy s siednimi wierzcho kami

trojk tow, de., (Rys. 4-14 b): 50 nm, 100 nm, 150 nm i 2.38. Za kadym razem
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odlego wzdu osi x pomidzy s siednimi ,poziomymi” acuchami tréjktow by a
staa i rowna4 m. Dugo boku tréjk ta wynosia 2.1 m, szeroko jego ramienia
250 nm, grubo warstwy permaloju: 35 nm. Niestety probki dli@ = 100 nm ide. =
150 nm odbiegay od tych standardéw, gdyamiona trojktéw byy szersze
(odpowiednio 350 nm i 300 nm). Cleczatem poréwnywaze sob identyczne prébki,
ré ni ce si tylko dystansent., dysponujemy tylko dwoma przypadkardi; = 50 nm

i dec= 2.35 m. Ten drugi przypadek, z racji d@j wartoci dystansu, jest okriany
jako tréjk ty izolowane. Praca ta zosta a wykonana przez gpupf. Vavassori, ktory
wcze niej pracowa nha uniwersytecie w Ferrarze (W oclay)pbecnie jest w centrum
nanoGUNE w Donostia (Hiszpania). Na Rys. 4-18 wmhycjest fragment histerezy
sygna u od pierwszego pka, w okolicy piku oznaczonego gwiazdka Rys. 4-16 i
Rys. 4-17. Rys. 4-18 przedstawia wyniki dla = 50 nm i dla izolowanych trojkéw.
Dodatkowo, pokazane ge wyniki dla d.c = 150 nm, chojak ju pisa em wystpiy

problemy z faktycznymi rozmiarami trojidw w tym wypadku.

" Jest to dok adnie méwg okres periodycznai wzd u osi x.
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Rys. 4-18 Powikszenie ptli sygna u dla pierwszego prka, takiej jak na Rys. 4-16. Powszony obszar
dotyczy okolic piku oznaczanego na dotychczasowyshnkach gwiazdk Oznaczenie ,d” na rysunku
odpowiada symbolowd,. u ywanemu przeze mnie w teke i opisuje odleg o wierzcho kéw

s siednich tréjktéw (Rys. 4-14 b).

Autorem zaprezentowanego rysunku jest grupa pravagsori.

4.5.3 Modelowanie, macierze blisko le cych trojk  tow

Wyniki do wiadczalne widoczne na Rys. 4-18 wydai wskazywa na malejc
szeroko piku dla malejcej odlegoci d.. W celu potwierdzenia tej tezy,
przeprowadzi em szereg analiz mikromagnetycznyobdélbwa em pojedynczy trojk
korzystajc z periodycznych warunkéw brzegowych w jednym wamé (wzd u osi

z, Rys. 4-14). Obecnw do wiadczeniu periodyczno wzd u 0si X pomin em —
przyj em e ssiednie trojkty s na tyle odlege wzdutej osi, e mog by
traktowane jak izolowane. Przygm nastpuj ce stae materia owe dla permaloju
(NigoFex): Ms= 796 kA/m,A = 13 pJ/m i brak anizotropii magnetokrystaliczj®g)].
Wynikaj ca z nich d ugo wymiany, « 5.72 nm, pozwala na stosowanie komérek o

maksymalnym rozmiarze okoo (5 nin)Niestety, dospne komputery PC nie
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pozwalaj na modelowanie trojkdw o rozmiarach takich, jak w deiadczeniu.
Przedstawiam tu zatem wyniki dla modelowania rovawabych trojktow o
odpowiednio przeskalowanych, mniejszych rozmiarachgo boku tréjk ta wynosi a
1.28 m, szeroko jego ramienia 150 nm, grubowarstwy permaloju 20 nm, rozmiar
komorki (5 nmy. Ze wzgl du na moc dospnych komputeréw musia em sigraniczy
do po 6wki ptli histerezy sygnau wspoé czynnika magnetyczndgf). Z racji
przyj tego skalowania, nie jest miwe ilo ciowe poréwnywanie wyniku modelowania
z danymi dowiadczalnymi. Odleg o pomi dzy tréjk tami, de., zosta a dobrana jako
50 nm, 100 nm, 150 nm i 5m. W rezultacie modelowania otrzyma entlp histerezy
fm(0) zaprezentowanwraz z rozk adem namagnesowania w kilu wybranyahkfach

p tli na Rys. 4-19.

" Nie by em pewny, jakie powinienem ywa skalowanie dla dystanstl. (np. takie samo, jak dla
wymiaréw tréjk ta?), a skoro poréwnanie modelowania z eksperymergst i tak tylko jakociowe, to
nie uy em adnego skalowania. Wartodystansud,. dla izolowanych trojktéw jest ewidentnie za da,

ale przy takich odleg @iach to nie powinno wp ywaznacz co ha wyniki modelowania.
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Rys. 4-19 rodek rysunku: jedna ga p tli histerezy dla pola zewirznego przy oonego réwnolegle do
dolnego ramienia tréjkow. Wykres intensywnai zerowego pr ka sygna u D-MOKE (co jest
rébwnowa ne redniemu namagnesowaniu) w funkcji przyooego pola. Cztery zaprezentowane wykresy
ré ni si odleg oci pomi dzy wierzcho kami ssiednich trojktow, d.. = 50 nm .. 5 m. Na pocztku
p tli, dlaH, 200 mT, namagnesowanie trdi jest z grubsza rzecz biorréwnoleg e do przy mnego
pola (rozk ad nr 1, gérna prawa cz rysunku; strza ki przedstawiakierunek namagnesowania).

ledz c rozk ady 2..5, widazgodno z zaprezentowanymi na Rys. 4-16 schematami.

Komplementarn informacj do powyszego wykresu jest wykres cei rzeczywistej

wspo czynnika magnetycznego dla drugiego ka, Re(fm(z)). Zgodnie z
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zapowiedzi, okolice zmiany uk adu namagnesowania 2-3-4 z Rys9 s widoczne

jako wyra ny pik na Rys. 4-20.

Rys. 4-20 Analogiczny wykres do Rys. 4-19, tym mazz  rzeczywista wspé czynnika

magnetycznego dla drugiego pka w funkcji przy oonego pola.

Przedstawione wyniki pozwalaj potwierdzi do wiadczalnie stwierdzony fakt
monotonicznej zalao ci szerokoci piku z Rys. 4-20 od odleg o d... Przedstawiona
poni ej tabela przedstawia szerokatego piku w po owie jego wysoko (FWHM,

ang. full width (at) half maximupndla ré nych wartoci dystansud.. obliczona na
podstawie danych dwiadczalnych i modelowanych. Dla danych w@dczalnych

podane sdwie wartoci powsta e z analizy dwoéch gai p tli histerezy.

118



A%

i Eksperyment Mode*lowani
FWHM (mT) | FWHM™ (mT)
50 nm 7.5,8.1 2.74
100 nm - 3.73
150 nm | (9.4, 10.0) 4.47
izolowane| 11.4,10.6 7.10

" Dok adno : 0.07 mT.

" Poréwnywanie jest tu utrudnione, bo dia= 150 nm tréjkty mia y troch inny kszta t, patrz ust. 4.5.2.

119



5 Podsumowanie i wnioski

W niniejszej pracy przedstawiem mikromagnetyczneodetowanie struktur
kwazijednowymiarowych przy yciu periodycznych warunkéw brzegowych.

Zwykle w badaniach mikromagnetycznych periodyczaeunki brzegowe snarzucane
poprzez obcicie zasigu oddziaywa dipolowych. Aby tego unikn i w pe ni
zachowa dugozasigowych charakter tych oddziaywa zostaa opracowana
oryginalna metoda. Opracowany algorytm utiveia kontrolowanie b dow
powsta ych na kalym etapie modelowania. Z jednej strony wprowadzegontroli
ujawnio b dy numeryczne obecne przy stosowaniu dok adnych ravzodla
oddzia ywania dipolowego pondzy szeciennymi komorkami. Aby unikn eskalacji
tych b dow, komorki bardziej odleg e od siebie saktowane jak dipole punktowe,
przy czym znany jest bd zwi zany z takim przyblieniem. Dla najbardziej odleg ych
komorek, zastosowane jest przykliie cigego rozk adu momentu magnetycznego,
przy czym znowu znany jest ko takiego podegia.

Kontrola obecna na kdym etapie oblicze pozwala na automatyzacjprocesu
minimalizowania b du wynikow ko cowych. W rezultacie, dzki wprowadzeniu
jednego parametru opiseggo b d, cao modelowania mae by atwo zaplanowana.
Mo liwe s obliczenia zgrubne, gdy czas modelowania jestmikyem krytycznym, jak

I dok adne, ograniczone tylko przez dgsty sprzt.

Przeprowadzone testy opracowanego algorytmu wskamaj jego skuteczno i
przydatno . Otrzymano du zgodno pomi dzy modelowaniem, a teornukleacji w
niesko czonym drucie — dw wi ksz ni we wczeniej pracy Ferre [86]. Podobna

teoria dla ferromagnetycznej rurki zostaa t® miar dobrze oddana w procesie
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modelowania. Wyjanienie rénic pomidzy t teori a modelowaniem dla
cienko ciennych rurek wymaga oby dok adniejszej analizgwagk zachodzych w
takich strukturach. Z kolei modelowanie nieskponej prostopad ciennej belki
pozwolio sprawdzi zaproponowany mechanizm kontroli @#bw. Niew tpliwie
najciekawszym wnioskiem wynikajym z poréwnania tego modelowania z
przewidywaniami teoretycznymi jest uniwersalny etider wykreséw przedstawionych
na Rys. 4-10. Mianowicie, niezalie od wymiaréw badanych struktur by
kontrolowane parametremcharakteryzuj si podobn zale no ci . Przeprowadzony
test obcicia zasigu oddzia ywania dipolowego dla struktury pokazareRys. 4-10 c)
pozwoli ilo ciowo oceni b dy, ktére powstaj w wyniku takiego przyblienia
(obecnego czto w programach modelaych).

Modelowanie z wykorzystaniem zaproponowanej impletagi PBC pozwoli o
wyja ni wyniki do wiadczalne przedstawione w dwdch ostatnich pesth rozdzia u
czwartego. Histereza zespou nanorurek kobaltowyzkiobserwowana przez
Crowleya [17] zosta a potwierdzona przy z&woiu istnienia dodatkowej anizotropii,
ktérej natura nie jest dok adnie znana, a ktOrejpsinoe si troch zmienia od rurki
do rurki. Z kolej wsp6 praca z grugprof. Vavassori pozwoli a potwierdziv procesie

modelowania zjawiska obserwowane w blisko tgch trojk tach z permaloju.

Zaproponowany algorytm jest doghy dla szerokiego grona ytkownikéw
popularnego oprogramowania OOMMEF [28]. Warto zwrbéowag, e stosowanie
periodycznych warunkéw brzegowych w zaproponowémenie jest atwe, wystarczy
je po prostu ,w czy ". Bardzie] wymagajcy u ytkownicy mog narzuci warunek
wi kszego lub mniejszego akceptowalnego poziomdwb(ust. 6.2). Nie bez znaczenia
jest te dodatkowy czas obliczepotrzebny do modelowania zyciem periodycznych

warunkéw brzegowych. Daiadczenie autora wskazujee nawet przy najnszym
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poziomie akceptowalnego lolu, czas potrzebny na liczenie tenshfZ® by krotki w
poréwnaniu z resztzaprezentowanych w rozdziale czwartym rachunkéapiganie do
pliku raz obliczonego tensora — tak, by przy nmasych rachunkach nie liczygo
ponownie, stwarza wez potencjaln mo liwo  szybszych oblicze ni w przypadku

stosowania otwartych warunkéw brzegowych

Prostota i uniwersalno przedstawionej propozycji pozwala zastosowado innych
programéw modelugych, w tym te dla periodycznych warunkéw brzegowych w
dwéch wymiarach lub dla programéw baayjch na nieregularnej siatce podzia u.
Poniewa badania kwazijednowymiarowych struktur ferromagoehnych s coraz

bardziej popularne, maa mie nadziej na aplikacyjne zastosowania niniejszej pracy.

" Zapis tensora odmagnesowania do pliku i jegonjejszy odczyt nie jest zaimplementowany w
podstawowej wersji programu OOMMF, takiej jakmo na pobra ze strony NIST. Dopiero
zainstalowanie napisanych przeze mnie modu 6w Ulma Kkorzystanie z tej funkcjonalnoi
(ust. 6.2.2).
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6 Dodatki

6.1 Pole dodatkowe

W rachunkach numerycznych nie operuje d$iczbami rzeczywistymi, lecz ich
przybli onymi wartociami. W efekcie, w procesie modelowania ma pojawi
numeryczne niestabilnoi spowodowane np. uproszczorgeometri stosowanego
modelu: idealnie prostopad@enny ksztat probki i zewitrzne pole przy cone
dok adnie réwnoleg e do ktorekraw dzi probki. Objawem takich niestabilrm mo e
by , np. wielokrotnie zawyona koercja. Wyciem z tej sytuacji jest wprowadzenie
dodatkowych mikrozaburze Mo na to osign na przykad przez lekkzmian
kierunku przy oonego pola, z regu y pole to odchyla sik t rz du jednego stopnia-
patrz opis standardowych probleméw muMag #1 i #®][1Tak powsta y, dodatkowy

sk adnik pola okrda si jako pole dodatkowdang.offset field. W moich analizach

stosowanie tego typu pola dodatkowego okaza o jednak niewystarczage.
Najwyra niej struktury nieskoczone charakteryzujsi wysok symetri i konieczne
okaza o si stosowanie dodatkowego pola o losowym charaktémaegl dnienie tylko
lekkiego odchylenia kierunku przy onego pola dawa o bowiem niestabilne wyniki, co
opisz na konkretnym przyk adzie.

W celu przeprowadzenia analizy problemu pola danadgo modelowa em
niesko czony drut o w aciwo ciach materia owych takich samych jak w ust. M=

0.49 MA/m,A = 9.604 pJ/m (rozmiar komérki(5 nmY). Drut taki, o promieniu 40 nm

" Takie ma e odchylenie kierunku pola redby zreszt nieintencjonalnie obecne w eksperymencie.
" Ten rozmiar komérki jest trochza duy by poprawnie opisywaprzewidywan przez teori koercj
83 mT. Celem tej analizy nie by o jednak dok adestdwanie teorii nieskazonego drutu, lecz wp ywu

pola dodatkowego.
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I przy braku anizotropii magnetokrystalicznej clideayzuje si anizotropi kszta tu w
kierunku osi drutu, réwnoleg ej do osi z, patrz dsl. Przyk adag zewntrzne pole w
kierunku osi z powinnimy otrzymywa kwadratowe ptle histerezy, a teoria przewiduje
w takim wypadku koercjréwn Hq(theory) 83 mT. Pole zewrirzne by o odchylone
0 oko o 1 stopie od osi z. W takiej sytuacji modelowana koertja, by a po pierwsze
duo wysza od wartwi Hy(theory), ale dodatkowo silnie zaka od takich
czynnikow, jak poczkowe namagnesowanie probki (patrz przypis na83i,. czy
wybor metody ,minimalizowanie energii” / ,rownangynamiczne” (ust. 2.2). Oznacza
to, e wyniki s niestabilne W celu usunicia tej niestabilnai, opr6cz wspomnianego
wy ej pola dodatkowego polegapgo na lekkim odchyleniu przyonego pola,
uwzgl dnia em sta e w czasie, losowo zmienne w przestioehkomaorki do komorki)

pole dodatkowe, zgodnie z jednym z réwna

H offset = ag rnd?

H offset =a frnog rna

H offset = agrad( 1:rnd) ’ (61)
H offset =a rOt (g rnd) 1

H offset =a rOt( frncg rnd) 1

gdzie:

jest skalarnym czynnikiem reguleym wielko (,si ") pola dodatkowego, o
wymiarze A/m,
Omd(i,];K) jest wektorow funkgj , ktérej argumentem jest indeks komariliK);
funkcjagmg ma losowy kierunek i jednostkowvarto , |gmgl = 1,
find(i,],K) jest skalarnfunkcj , ktorej argumentem jest indeks komoriljiK);
funkcjafng ma losow warto z przedzia u [0,1].
Koercja dla modelowanej g histerezy jest przedstawiona na Rys. 6-1 oddiedla

ka dego rodzaju uwzgtinionego pola dodatkowego (6.1).
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Rys. 6-1 Koercja niesk@zonego ferromagnetycznego drutu g@donowa) o promieniu 40 nm i sta ych
materia owych takich, jak w ust. 4.1. Rezultat mod&ania zgodnego z ust. 4.1.2. Teoretyczna warto
koercji, 83 mT, jest zaznaczona pozioprzerywan kresk (patrz ust. 4.1.1). Wyniki modelowania przy
uwzgl dnieniu ré nych pol dodatkowych (angffset field o ré nej sile (o pozioma). Modelowanie

metod minimalizowania energii (ust. 2.2).

Na wykresie tym wida e modelowana koercja silnie zayeod wielko ci losowego
pola dodatkowego. Parametrza kadym razem by ustawiany tak, by maksymalne
warto ci pola Hofsef Odpowiada y poszczegolnym warnt@m osi poziomej z Rys. 6-1.
Dla maych wartoci  widoczna jest niestabilno wynikéw. Z kolei, dla duych
warto ci  pole Hosset jESt na tyle due, e zaczyna wp ywana modelowan koerc;j .
Dla rednich wielkoci  obserwujemy plateau, jest to obszar gdzie poleattodve
nieznacznie wpywa na rezultaty modelowania, poaw@dnak na unikncie

niestabilnoci. Podobny wykres mma wykona dla metody ,réwnania dynamicznego

(zamiast szukania minimum energii, ust. 2.2), pRys. 6-2.
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Rys. 6-2 Wykres analogiczny do Rys. 6-1, tym rareodelowanie z wykorzystaniem metody ,réwnania

dynamicznego” (ust. 2.2).

Podsumowujc, stosujc pole dodatkowe zgodne z jednym ze wzoréw (6.1) i
przyjmuj c takiea, e maksymalne wartoi pola s réwne mniej wicej 1 mT, mona
unikn  pojawiania si niestabilnoci. Poniewa wszystkie typy rozweaanego pola
dodatkowego (6.1) przynoszen sam efekt (Rys. 6-1 i Rys. 6-2), prezentowane
rozdziale czwartym wyniki suzyskane korzystag z Hoftset = & Orng, gdzie oa =1 mT.
Wybran wielko pola dodatkowego moa okreli jako ma poprzez poréwnanie jej

z wartoci namagnesowania nasyceniapMs, ktéra dla popularnych metali
ferromagnetycznych jest u jednej tesli. Dalej, wprowadzenie losowego fdolaset

mo na poréwna z modelowaniem efektéw temperaturowych w mikronegzmie,
gdzie stosowane jest losowe, zmienne w czasieespnzeni, pole Langevina [101, 102].

W zagadnieniach numerycznyatednia warto tego pola jest réwna [56]
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2ak, T
H T = B , 6.2
»(T) \/Dt(l +a’)gmm V, 62)

gdziea i g to odpowiednio wspé czynnik t umienia i wspé czifngiromagnetyczny —
omoéwione w ust. 2.1.6g to sta a Bolzmannd, to temperaturaDt to skok czasu przy
numerycznym rozwizywaniu réwnania Landaua-Lifshitza-Gilberta (2.13)p to
przenikalno pré ni, Ms to namagnesowanie nasyceniaVa to objto  komorki

dyskretyzacji. Przyjmuc, e wspoé czynnika ma wartoci z przedzia u 0.01—0.1, czas
Dt jest najcz ciej z zakresu 0.01 ps—1 pg,» 2" 10 m/As, oMs 1T, a komdrka
ma objto oko o (1 nmJ [56] otrzymujemy naspuj ce wartoci

mH,, (1K) » 0.046T..1.5T,

6.3
mH,, (100K) » 0.46T..15T (6:3)

Wida zatem, e dla przyjtych wartoci parametréovHy, — [Hofrsed-

6.2 Opis obs ugi modu u OOMMF-PBC

Pliki konfiguracyjne dla programu OOMMF siapisane w gyku zbli onym do jzyka

Tcl (patrz np. [103]). Zanim przedstawzasady korzystania z napisanego przeze mnie
modu u umoliwiaj cego korzystanie z periodycznych warunkéw brzegdwrRBC),
chcia bym pokazaogodlne zasady obowduj ce przy pisaniu plikbw konfiguracyjnych
dla programu OOMMF. Przyk adowy fragment prostediaupkonfiguruj cego jest

przedstawiony poneg;.
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# Wymiary probki: 10nm x 20nm x 40nm
Specify Oxs_BoxAtlas:atlas {

xrange  {010e-9 }
yrange  {020e-9 }
zrange  {040e-9 }

}

# Oddzia ywanie wymienne. Sta a wymiany: 13 pJ/m
Specify ~ Oxs_UniformExchange  {
A 13e-12

}

# Oddzia ywanie dipolowe
Specify  Oxs_Demag {

}

5rzedstawiona powgj definicja zawiera:

komentarze poprzedzone znakiem
okre lenie kszta tu (tu: prostopad@an) i rozmiaréw probkij
stwierdzenie, e trzeba uwzglni oddzia ywania wymienne o podanej wagio
sta ej wymianyA (prébka jest jednorodna),
stwierdzenie, e trzeba uwzglni oddzia ywania dipolowe.
Aby uwzgl dni PBC w jednym wymiarze (wzd uosi z) i skorzysta z napisanego

przeze mnie modu u nale zamiaststandardowo dogpnych w OOMMF obiektow

Oxs_UniformExchange i Oxs_Demag skorzystadpowiednio z obiektoly
KIm_UniformExchange i KIm_Demag_PBC. Te nowe objekttak naprawd s to

klasy C++ — zostanponi ej szczeg6 owo opisane.

6.2.1 Klasa KIm_UniformExchange

Klasa ta ma taki sam parametr obakiowy ,A”, jak je] odpowiednik

Oxs_UniformExchange. Oprécz tego jest jednak gwst parametr opcjonalny:

" Wielko ci fizyczne w OOMMF s podawane w jednostkach Sl.

T Zanim skorzystamy z modu u OOMMF-PBC, trzeba gipiranv poprawnie zainstalowa Nie b d
tego kroku szczegd owo tu opisywgest on opisany w instrukcji do modu u. G éwnymolgemem w
instalacji jest z reguy skompilowanie caego staddwego programu OOMMF, co z kolei jest

szczegb owo opisane w instrukcji obs ugi OOMMF.
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kernel

Mo liwe warto ci (“ 6ngbr ” domy Ine):

(0] 6ngbr
Taka warto odpowiada ,standardowemu” zachowaniu OOMMF, a

wi ¢ brakowi PBC.

(0] 6ngbrzperiod

Taka warto odpowiada 1D PBC wzd wsi z.

0 Parametkernel mo e mie te inne wartoci, nieudokumentowane w
instrukcji OOMMEF. Nie bd ich tutaj omawia, gdy s one rzadko
stosowane, poza tym dotycgytuacji braku periodycznych warunkow

brzegowych.

6.2.2 Klasa Kim_Demag_ PBC

Aby uwzgl dni w modelowaniu oddzia ywania dipolowe, w przypadkaku PBC
korzystamy z klasy Oxs_Demag, ktéra nie naanych parametrow. Jeli chcemy
narzuci 1D PBC i skorzystaz klasy KIm_Demag_PBC mamy do dyspozycji szereg
parametréw. Dla u atwienia, wszystkie one mayartoci domylne, s to wic
parametry nieobowizkowe. Naley jednak pamita, by ustawi warto ci

najwa niejszych z tych parametrow. Oto lista parametrow:

z_period

Mo liwe warto ci zmiennopozycyjne (dominie: 0.0) okrelaj d ugo
modelowania w metrach. Zerowa wart@znacza d ugo réwn d ugo ci
obszaru modelowania wzd wsi z, npzrange z przyk adu pokazanego w
ust. 6.2.

Wielko ci wi ksze ni rozmiar obszaru modelowania odpowiadajzypadkowi
nie stykajcych si “wysp” oddzielonych obszarem prmd. Umo liwia to
modelowanie periodycznych macierzy, takich jak w 45.

Wielko ci mniejsze sdopuszczalne, ale wyietlany jest ostrzegawczy

komunikat.
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progress_script

Warto ci tekstowe (domynie: ™) opisuj po o0 enie skryptwl_progress.tcl
umo liwiaj cego ledzenie pospu pracy modu u OOMMF-PBC (autorem
skryptu kl_progress.tcl jest Michael Donahue z NISNale y tu stosowa
konwencje opisu plikéw zgodre instrukcj OOMMF [28]. Poniewa liczenie
tensoraN"®“mo e by czasoch onne, wskazane jest korzystanie z tego
parametru. Warto ™ oznacza brak informacji o pogtie oblicze.

Uwaga! Zamknicie okna posfpu prowadzi do przerwania oblicZe
tensor_file_name

Mo liwe warto ci tekstowe (domynie: ™) opisuj nazw cie ki lub pliku,
gdzie zostanumieszczone obliczone warth tensoraN"=C. Przy nastpnym
uruchomieniu modu u zapisane wariozostan w miar mo liwo ci” ponownie
u yte. Naley tu stosowa konwencje opisu plikéw zgodre instrukcj

OOMMF [28]. Poniewa liczenie tensor&l™®¢

mo e by czasoch onne,
wskazane jest korzystanie z tego parametru. Wattmznacza nie korzystanie
z tej funkcjonalnoci. Z powodow technicznych, kdorazowo s tworzone dwa
pliki o nazwie kocz cej si na ,1"i,2".
Mo liwe s dwie sytuacije:
0 Plikis zapisywane zawsze pod ta samazw .

W takiej sytuacji parametensor_file_name musi zawiera nazw.

pliku, do ktérej zostandodane jeszcze odpowiednie kéwki. Na

przyk ad, jeeli tensor_file_name= "/tmp/dt_" , to pod kontrol

systemu Windows zostamitworzone dwa plikiC:\tmp\dt_1.ovf i

C:\tmp\dt_2.ovf

" Aby przy ponownym uruchomieniu programu méc sketayz zapisanych w pliku wartoi N”¢, nie

mo na w midzyczasie zmieni parametréw wp ywagych na te wartai, jak np.fidelity_level

Zmiana takich parametréw skutkuje ponownym obligzerN"2€i od wie eniem informacji w pliku.
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o PIlikis zapisywane zawsze na tej sanw§g ce, ich nazwa zalg od
rozmiaru siatki.
W takiej sytuacji parametensor_file_name musi zawiera nazw.
_cie ki, czyli musi si ko czy znakiem/” . Natej cie ce bd
umieszczane pliki o nazwach skonstruowanych zgozinegu :
t-<x-cells>-<y-cells>-<z-cells>-<z_period>-
[1]2]<tensor_file_suffix> , gdzie<x-cells> o0znacza liczb
komorek wzd u osi x (analogicznie dla osiy i z), a wartaz_period>
jest wyraonailoci komorek. Przyk adowo, dla konfiguracji
przedstawionej w ust. 6.2.3 pod kontrel/stemu Windows zostan

utworzone dwa pliki C:\demag_tensors\t-10-20-40-40-1.ovf i
C:\demag_tensors\t-10-20-40-40-2.ovf.

fidelity level

Mo liwe warto ci zmiennopozycyjne (dominie: 10*% okre laj parametr
kontroli b déw ewprowadzony w ust. 3.5.

max_no_sum_elements

Mo liwe warto ci ca kowite (domyinie: 1¢) definiuj liczb sumowanych
elementow (indekg z Rys. 3-6) w przypadku, gdy =0, czyliw
przypadkach, gdy nie mpa stosowakryterium opartego nidelity_level ,
patrz ust. 3.5.

no_of_sum_elements

Mo liwe warto ci ca kowite (domyinie: 0) definiuj liczb sumowanych
elementow. Jest to alternatywna metoda ustalanmipniaR,. Preferowan
metod jest jednak operowanielelity_level . Jeelino_of sum_elements=
0, wtedy stosowanym kryterium jegtelity_level

tensor_file_suffix

Mo liwe warto ci tekstowe (domynie: ".ovf") opisuj przyrostek dodawany na

ko cu nazw plikéw zawieragych wartoci N72.

" Zak adajc rozmiar komérki rowny (1 nm) paramettensor_file_name  réwny"/demag_tensors/".
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error_A_img_diag, error_A_dip_diag,
error_A_img_OFFdiag, error_A_dip_OFFdiag
Mo liwe warto ci s liczbami zmiennopozycyjnymi odpowiadaymi

cube sphr cube spl
rBXX ) X ! y ! y

odpowiednio parametro ze wzoru (3.10). Ich warto

domy Ina jest taka, jak w tym wzorze.

Warto ci parametréwp ze wzoru (3.10) sustawione w programie na sta e. Jest
to uargumentowane analizvykonan poprzez rozwijanie na szereg Tylora
przez Donahue [82].

include_inf _tails

Mo liwe warto ci s liczbami O lub 1 (domynie: 1) decydujcymi czy

uwzgl dnia (warto : 1), lub nie uwzgldnia (warto : 0) sk adnikN°"w

sumie (3.11).

compute_stats

Mo liwe warto ci s liczbami O lub 1 (domynie: 0) decydujcymi czy
zapisywa (warto : 1), lub nie zapisywa(warto : 0) w pliku okrelonym
poprzezensor_file_name dodatkowe informacje statystyczne.

Do najcz ciej stosowanych parametrow zaliczynaley: progress_script [
tensor_file_name . Parametrami fidelity_level i max_no_sum_elements
operujemy, gdy chcemy podwszy lub obniy domylny poziom akceptowalnych
b dow. Parametr_period jest niewtpliwie te wa ny, ale tylko dla modelowania

specyficznych przypadkéw. Reszta parametrOw majsrgenaczenie.

6.2.3 Podsumowanie

Przedstawiony w ust. 6.2 fragment pliku konfigujaego naley zmodyfikowa w
nastpuj cy sposob, aby zamiast modelowania prostopagtonej prébki analizowa

niesko czon belk , ktérej o jest réwnoleg a do osi z, korzystajz 1D PBC:
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# Wymiary okna modelowania: 10nm x 20nm x 40nm
Specify Oxs_BoxAtlas:atlas {

xrange  {010e-9 }
yrange  {020e-9 }
zrange  {040e-9 }

}

# Oddzia ywanie wymienne. Sta a wymiany: 13 pJ/m
# 1D PBC wzd u 0si z

Specify  Klm_UniformExchange {

A 13e-12
kernel "6ngbrzperiod”

}

# Oddzia ywanie dipolowe
#1D PBC wzd u 0si z

Specify  Klm_Demag_PBC {

}

Na zakoczenie warto przypomnie ograniczenia zaimplementowanej metody
narzucania periodycznych warunkéw brzegowych:

Periodyczne warunki brzegowe w jednym wymiarze, wzdsi z.

Stosowane skubiczne komaorki sieci.

Niewykorzystanie periodycznoi opisanej w punkcie C) ust. 3.2. Implementacja
takiej funkcjonalnoci jest trudna ze wzgtlu na skomplikowanstruktur klasy
Oxs_Demag. W celach testowych dokona em takiejempintacji w
pomocniczej klasie KIm_SimpleDemag_PBCdlxrej odpowiednikiem klasy
Oxs_SimpleDemag, ktora jest standardowym elemeptegramu OOMMF.
Rezultaty tego testu ggodne z oczekiwaniami: w sprzyjeych warunkach
MO na zrezygnowaz procesu ,uzupe hiania zerami” i znacznie ppzgszy
obliczenia (patrz ust. 3.2).

Niewykorzystanie niektorych symetrii, ktére mog ybrszyspieszy obliczenia
(np. parzystcaci/nieparzystoci elementéwN ).
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