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Resumen

Los materiales con orden magnético se han utilizado para desarrollar dispositivos tecnolégicos
de muy diversos tipos, imanes permanentes, nicleos de transformadores, mermorias magnéti-
cas, etc. Pero mayoritariamente con materiales ferromagnéticos. Aunque estos tienen ciertas
limitaciones como la velocidad de operaciéon o dificultad de fabricaciéon por requerir algunos
de tierras raras. Existen otros tipos de materiales con orden magnético como los antiferro-
magnéticos o ferrimagnéticos que pueden llegar a sustituir a los ferromagnéticos en algunas
situaciones, evitando algunas de sus propiedades indeseadas y aportando otras ventajas. Den-
tro de los antiferromagnéticos existe un tipo particular llamado no colineal que ha cobrado
interés en los tltimos afios porque presenta una respuesta magnetoresistiva comparable a la
de los ferromagnéticos. Este trabajo es un primer estudio numérico de estos materiales espe-
rando arrojar luz sobre sus propiedades fundamentales de cara a su futura apliacién practica.
Se presenta un modelo micromégnetico compuesto por tres subredes con la idea de obtener
los estados de equilibrio del sistema y las transiciones que aparecen entre estos. Se obser-
van dos tipos de transiciones fundamentales que conforman el resto de texturas magnéticas,
entendiendo estas como estados no uniformes del pardmetro de orden. Finalmente se demues-
tra que es posible ajustar estas paredes a una funcién de prueba que ya ha tenido éxito en
estudios similares para materiales ferromagnéticos, y ambos ferrimagnéticos y antiferromag-
néticos colineales. Este trabajo constituye un punto de partida para estudios futuros de estos
materiales.



Abstract

Materials with magnetic order have been used to develop technological devices of very diffe-
rent types, permanent magnets, transformer cores, magnetic memories, etc. But mostly with
ferromagnetic materials. Although these have certain limitations such as speed of operation or
difficulty of manufacture because some of them require rare earths. There are other types of
materials with magnetic order such as antiferromagnetic or ferrimagnetic materials that can
replace ferromagnetic materials in some situations, avoiding some of their undesired proper-
ties and providing other advantages. Within the antiferromagnets there is a particular type
called non-collinear that has gained interest in recent years because it presents a magneto-
resistive response comparable to that of ferromagnets. This work is a first numerical study
of these materials hoping to shed light on their fundamental properties with a view to their
future practical application. A micromagnetic model composed of three sublattices is presen-
ted with the idea of obtaining the equilibrium states of the system and the transitions that
appear between them. Two types of fundamental transitions are observed which form the rest
of the magnetic textures, understanding these as non-uniform states of the order parameter.
Finally, it is shown that it is possible to fit these walls to a test function that has already
been successful in similar studies for ferromatic materials.



Capitulo 1

Introduccion

Desde el descubrimiento de la magnetoresistencia gigante a finales de la década de los 80 [1]
se han desarrollado numerosas tecnologias basadas en la espintrénica y magnénica haciendo
uso de materiales de tipo Ferromagnético (FM). El descubrimiento del par de transferencia de
espin hace 20 afos permitié la escritura del estado magnético mediante corrientes eléctricas.
Aunque existen dispositivos basados en el Transferencia de Torque de Espin (STT) para su
funcionamiento. Su implementacion no ha sido tan exitosa como la de los cabezales basados
en Magnetoresistencia de efecto Tunel (TMR) por sus limitaciones. Su velocidad de operacion
es relativamente lenta (del orden de nanosegundos), su eficiencia energética es comparable a
dispositivos puramente electrénicos y, habitualmente, requieren del uso de tierras raras para
su fabricacion. Por estos motivos se estédn investigando materiales alternativos que sobrepasen
las limitaciones mencionadas, como los de tipo Ferrimagnético (FiM) o Antiferromagnético
(AFM). Estos ultimos, tienen una dindmica de la magnetizaciéon méas rapida, caracterizada por
el factor giromagnético y el campo efectivo. A pesar de tener un factor giromagnético similar
a FM (y ~ 28 GHz/T) tienen un campo magnético efectivo dominado por la interaccion
de intercambio (del orden de unos pocos T a decenas de T), mientras que en los FM esta
dominado por la anisotropia (de decenas de mT a cientos de mT).

Por lo tanto, es de gran interés entender el funcionamiento de los materiales AFM tanto desde
el punto de vista fundamental como el aplicado. Dentro de estos existen los de tipo Antiferro-
magnético No Colineal (AFNC). El modelo maés sencillo de material AFM es el descrito por
dos subredes equivalentes fuertemente acopladas a través de la interaccién de intercambio. No
obstante, existen sistemas con més de dos subredes de forma que la orientaciéon de las subre-
des no es colineal. Se dice que se alcanza una situacién de frustraciéon de spin al no poder
minimizarse la energia de intercambio de una subred con otra, correspondiendo el estado de
equilibrio a una situacién de compromiso entre el intercambio de una subred con otra y de
la primera con la tercera. Aunque estas situaciones han sido descritas mediante modelos de
dos subredes, estos presentan dificultades a la hora de describir toda la fisica asociada a los
grados de libertad que se ignoran al simplificar la descripciéon. En particular, estos sistemas
presentan, a diferencia de los AFM colineales, un momento octopolar magnético que parece
ser imprescindible para explicar la fenomenologia asociada [2, 3] y, en particular, la respuesta
magnetoeléctrica, de gran interés tecnoldgico. Este orden magnético mas exotico tiene pro-
piedades inesperadas como un efecto piezomagnético gigante [4] o un efecto Hall de espin
anémalo. Es a esta clase de materiales a los que llamaremos materiales antiferromagnéticos
no colineales (AFNC).

El objetivo de este trabajo es estudiar este ultimo tipo de material adaptando la teoria desa-
rrollada para AFM y resolviendo numéricamente el modelo obtenido. Para resolverlo se va a
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utilizar el codigo desarrollado durante mis practicas de empresa en la Universidad de Valla-
dolid. Dado que es el primer estudio del grupo usando el cédigo desarrollado nos centraremos
primero en la obtencién de los estados de equilibrio que se alcanzan, los cuales deberan corres-
ponder a los estados de frustracion de espin comentados anteriormente, estado las subredes
orientadas en direcciones que forman angulos de 120° unas con otras, tal y como se describe
en la secciéon 4.1. Una vez conocidos los estados de equilibrio podemos pasar al estudio de
muestras con parametro de orden (el vector analogo a la magnetizacion en materiales FM) no
uniforme. Estos estados, que llamaremos de forma genérica como texturas “magnéticas” por
analogia al caso FM se prevé que sean muy diversos. En el caso de materiales FM se distinguen
vortices, skyrmions, skyrmioniums, merons entre otros. En muchos de estos casos no esta claro
como habria que generalizar esas texturas al caso de materiales AFNC. En cualquier caso,
nosotros nos centraremos en el estudio de las texturas mas sencillas, las paredes de dominio
o DW, que describen la transicién del parametro de orden desde una regién en la que este
parametro es uniforme a otra donde también lo es, pero esta orientado en otra direcciéon. Este
estudio esta organizado en dos secciones, 4.2 y 4.3, con sus correspondientes subsecciones.

Antes de ello, y para poder ser capaces de interpretar y entender los resultados obtenidos
necesitaremos introducir el fundamento teérico en el que se basan las simulaciones (Capitulo 2)
asi como las herramientas computacionales utilizadas para llevar a cabo las simulaciones
numeéricas y el tratamiento de los resultados (Capitulo 3). Finalizaremos el presente trabajo
con las conclusiones extraidas del mismo en el Capitulo 5.

1.1. Orden Magnético

En primer lugar demos unas definiciones sobre materiales magnéticos. Con este término suele
referirse a materiales en los que aparece un ordenamiento magnético espontéaneo [5]. Este orden
surge por el alineamiento de espines electrénicos de los 4tomos del material, y su estabilidad
se explica con la interaccién de intercambio para esos electrones. El orden que surge puede ser
alterado aplicando campos magnéticos o elevando suficientemente la temperatura, haciendo
que la agitacién térmica entre otros estimulos lo rompa. En nuestro estudio no vamos a
considerar transiciones de fase, teniendo siempre un orden AFNC vy, de hecho, consideraremos
que estamos suficientemente lejos de cualquier temperatura critica pudiendo asumir que la
temperatura no influye en el comportamiento del material.

La clasificacion mas sencilla para los tipos de orden magnético consiste en agruparlos en
FM, FiM y AFM. El primer tipo se caracteriza por tener una tnica subred, es decir, se
caracteriza porque todos los dipolos del material en “distancias cortas” (concretaremos maés
adelante que entendemos por “corta” en este contexto) estan alineados en la misma direccion,
porque la interaccién de intercambio favorece el alineamiento paralelo de los espines. Los FiM
también poseen una magnetizacion permanente pero es de menor magnitud que en los FM.
No obstante, una diferencia fundamental es que en este caso podemos distinguir dos subredes.
Para cada subred, los dipolos que la conforman estan orientados en la misma direccién, pero
las orientaciones de las subredes difieren, reduciendo de forma significativa la magnetizacién
en los dominios del material. Por tltimo, los AFM carecen de magnetizacion permanente, y al
igual que en los FiM, podemos describir el material mediante dos (o més) subredes, pero con la
diferencia de que en este caso estas subredes son equivalentes y la compensacién del momento
magnético y el momento angular es completa, careciendo de magnetizacién esponténea y
densidad de momento angular neta. El aspecto que queremos destacar es que en el caso de
los FM se describen como una tnica red de magnetizaciones a lo largo del material, mientras
que los casos FiM y AFM de manera analoga, se necesita recurrir a al menos dos redes de
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magnetizaciones, tal y como se ve en la Figura 1.1. Por lo tanto, en el caso AFM aunque la
magnetizaciéon neta se anula, existe orden magnético en el material. Lo mismo sucede para
FiM pero los moédulos de cada subred son distintos, por lo que no se anulan completamente.

Ferromagnetic (FM) Antiferromagnetic (AFM)

LR LA 0 % 2 A R A A
ot PItEt wdtitit-t 1t 1|
LR LA 2 % A O A A

Ferrimagnetic (FIM)

Figura 1.1: Esquema de las subredes para los casos FM, AFM y FiM. Extraido de [6].

En este trabajo nos enfocaremos en materialeas AFM no colineales; AFNC. También estan
compuestos por redes de magnetizaciones que se anulan entre si, pero estas pueden tener
cualquier orientacién en el espacio tridimensional y puede haber méas de dos. El caso mas
sencillo y el tnico que se contempla en el trabajo, considera tres subredes. Como veremos, la
interaccion entre las distintas subredes llevara a que las tres subredes se orienten en un tnico
plano. Dado que la interacciéon de intercambio es isétropa, la preferencia del plano en el que
sittien vendra determinada por la anisotropia del material, como describiremos mas adelante.

1.2. Micromagnetismo

La interaccion de intercambio sucede a escalas atomicas (< 1 nm) pero como se preten-
de simular muestras micrométricas no es viable realizar las cuentas a nivel atomistico. No
obstante esta no es la dnica aproximacién para estudiar materiales magnéticos, existiendo
también una descripcion micromagnética, una teoria de dominios y una teorfa de fases [7].
Dado que pretendemos estudiar muestras de tamano micrométrico, plantearemos el estudio
desde el punto de vista micromagnético, el cual nos dara suficiente detalle de las regiones de
transicion entre dominios (y otras texturas magnéticas) a un costo computacional asumible
con las Graphical Processing Unit (GPU) de las que disponemos. Para ello,modificaremos las
expresiones teodricas de la interacciéon de intercambio para considerarlas en un volumen en el
rango micromagnético.

Los materiales que se comportan como AFNC van a conformar una red caracteristica, for-
mando planos en los que los atomos se distribuyen siguiendo una estructura hexagonal (ver
Figura 1.2). Esta estructura se conoce como red de Kagome [8]. Los espines electronicos de
cada cada atomo van a interactuar entre si mediante la interaccién de intercambio, dando
lugar a una dindmica acoplada entre las subredes. La interaccién de intercambio es de corto
alcance, por lo que en el caso FM suele ser suficiente considerar la aproximacion a primeros
vecinos. No obstante, en el caso FiM es necesario considerar también la interacciéon a segundos
vecinos para dar cuenta de la fenomenologia de algunos materiales. En el caso AFNC también
incluiremos la interaccién a segundos vecinos, de forma que podemos distinguir la interaccién
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de intercambio con atomos de otra subred y con atomos de la misma subred. Se daran los
detalles en el capitulo 2. De esta forma podemos justificar el comportamiento AFNC de ma-
nera microscopica, pero posteriormente adaptaremos estas ideas para lidiar inicamente en la
escala micromagnética.

Por dltimo, el hecho de que el material esté compuesto por esta red tendra consecuencias en la
anisotropia magnetocristalina. En nuestro caso, y dado que tenemos tres subredes equivalentes,
tendremos, en el plano comin de las tres subredes, una simetria de orden 6. Si queremos
distinguir direcciones privilegiadas dentro de ese plano, deberemos considerar un término de
anisotropia acorde a dicha simetria, es decir, una simetria hexagonal, como detallaremos en
el capitulo 3.

Figura 1.2: Red cristalina de tipo Kagome formada por tres tipos de subredes, representadas
por los atomos circulares rellenos, circulares vacios y cuadrados vacios. Extraido de [9]



Capitulo 2

Fundamento tedérico

En primer lugar se va a estudiar el modelo ferromagnético por sencillez y porque nos permite
introducir conceptos tutiles también para materiales antiferromagnéticos. Después de desa-
rrollar las expresiones convenientes para dicho modelo, descritos mediante una tnica subred
magnética, se pasard a generalizar la teoria para describir sistemas con varias subredes fuer-
temente acopladas, en particular tres subredes equivalentes, es decir, antiferromagnéticos no
colineales.

2.1. Ecuacion de Landau-Lifshitz-Gilbert

Para poder describir también analiticamente, no s6lo numéricamente, un sistema ferromag-
nético (y posteriormente uno antiferromagnético no colineal) es necesaria una ecuacion que
rija la dindmica. Para obtenerla, se parte del torque generado al aplicar un campo magnético
externo H sobre un momento magnético i [10],

7= pofi x H, (2.1)

y por las leyes de la dindmica, se puede asociar a dicho torque la variacién del momento
angular
dJ

R 2.2
=7 22)

donde J = L + S es el momento angular total del electron, que es posible relacionar con i a

través de
e —

g, (2.3)

H= 2me

siendo g = 1 + j(jH)';‘;((‘;fl))_l(Hl) el factor de Landé, que dependerd del material. No se

entrard en detalle sobre el valor exacto pero serd cercano al del electrén, 2, en la mayoria de
casos. Si ahora se define la constante

le]
= — <0 2.4
ol 2meg con e (2.4)
se llega a una ecuacion diferencial para i
dp -
o= 0 x A, (2.5)
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Podemos reescribir la ecuacién en términos de la magnetizaciéon M = g—"j y sustituir el campo
externo por un campo efectivo que tenga en cuenta las interacciones dentro del material a esa
escala al que llamaremos de momento, H,ys, dando su definicién mas adelante

—— = —yoM x H,;. 2.6
T 0 eff (2.6)
Se ha asumido que el vector magnetizacion M tiene médulo constante ’]\Z ‘ = M; lo que

nos permite trabajar con la magnetizacién reducida m normalizando a la magnetizacion de
saturacion.

M. (2.7)

Con esta definicion se tiene la condicion |m| = 1, lo que implica que cualquier variacion en la
magnetizacion ha de ser perpendicular a esta

om? om; om
=9 m.: =2(m - =1 =0. 2.8
ot ( Lot ot (28)
Por lo tanto, si se quiere introducir un término disipativo tiene que ser perpendicular a M. Una

propuesta es anadir al campo efectivo —%%—T, donde « es una constante de amortiguamiento

adimensional

a@m

oM . S a oM
— oM x (H = oM x H — | M x = 2.9
ot YoM X ( ff 2 8t> YoM X Hepr + I, < Swn ) (2.9)

que se conoce como la ecuacion de Gilbert. En (2.9) el primer sumando imprime una precesion
alrededor de ﬁe ff» que por tanto no alineara la magnetizaciéon con el campo. Sin embargo,
el segundo término, siendo perpendicular a M y a su derivada, permite dar cuenta de la
orientaciéon de la magnetizaciéon en la direaccién del campo. Por ello, tendré una componente
que alinea la magnetizacién hacia el campo y otra componente que ralentiza la precesion en
torno a er ff-

Multiplicando (2.9) vectorialmente por la derecha por M y haciendo uso de la relacion M x

(M X ﬁe ¥ f) —-M 52 %S¢ se desacopla el efecto de la precesion y alineamiento, obteniendo
@:— N g Hopp— VOQmX(mxﬁ ) (2.10)
ot 1+ a2 T+ a2 ir)- '

Conocida como la ecuacion de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG), que es la que se resuelve nu-
méricamente, por sencillez.

2.2. Modelo del campo efectivo

Podemos describir el sistema mediante una densidad lagrangiana L. Siendo la magnetizacion
un campo vectorial continuo esta dependera tanto de la propia magnetizacién como de sus
derivadas temporales y espaciales, ademas de la posicion y el tiempo [11]. Aplicando el método
variacional sobre esta densidad £(i7, m, Vi, 7, ) genérica e imponiendo || = 1 [12], se llega
a la expresion

1 dgv
,U/OMS W

Hepp=— (2.11)

7
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donde gy es la densidad de energia libre y el operador ¢ es la derivada funcional

0 0 - 0
— =75V —5— (2.12)
om  om o(Vm)
siendo Vi = 87:;_" un tensor de rango 2. Debido al caracter aditivo de la densidad de energia,

es posible descomponerla en una serie de sumandos que modelen cada interacciéon y después
calcular la derivada funcional de cada interaccién por separado y sumar los campos obtenidos.

En nuestro estudio se han considerado los términos de intercambio y anisotropia magnética .

2.2.1. Término de intercambio

La primera teoria moderna del ferromagnetismo, propuesta por Pierre Weiss, estaba basada en
el paramagnetismo de Langevin que después se generalizé en la teoria de Brillouin. Su idea fue
introducir un campo molecular proporcional a la magnetizacién Hy = AM. Las expresiones
obtenidas prevén imanacién espontanea, que decrece hasta anularse a cierta temperatura T¢.
Para temperaturas mayores se comporta como un paramagnético, siguiendo la ley de Curie-
Weiss [13]. Aunque el acuerdo experimental es bueno, la teoria es incapaz de explicar el origen
de dicho campo molecular. En el caso del hierro, el campo molecular es By = poHw ~ 103
T, cantidad inexplicable por la débil interaccion dipolo-dipolo magnética. La energia de dicha
interaccion calculada para momentos dipolares |71 = |ma| = pp y una distancia de 1 A es
del orden de W, ~ 10723 J.

No fue hasta el desarrollo de la mecanica cuantica que se pudo explicar, a través de la inter-
accién de intercambio. Este campo molecular surge de considerar la repulsiéon coulombiana
de dos electrones cercanos e imponer el principio de exclusiéon de Pauli. Como son fermiones
idénticos, la funcién de onda total ha de ser antisimétrica, lo que se puede conseguir con su
parte orbital simétrica (antisimétrica) y parte de espin antisimétrica (simétrica). La energia
es distinta para cada caso debido a la repulsién coulombiana 2. De esta forma, la tendencia
del sistema a preferir una configuracion espacial u otra afecta al espin total. Como se aco-
plan s; = so = 1/2, tendremos un estado propio a S = 0 (espines antiparalelos, singlete)
y otros tres a S = 1 (espines paralelos, triplete). Para generalizar este fendmeno a sistemas
multielectronicos se introduce el Hamiltoniano de Heisenberg

H==> Ji;5i5;. (2.13)

1,J

Donde J;; es la integral de intercambio definida como la diferencia entre las energias entre
ambas configuraciones (11 - 7) del subsistema formado por los i,j-ésimos electrones. Si J;; > 0
el material es ferromagnético, favoreciendo el alineamiento paralelo de los espines, mientras
que J;; < 0 indica que es antiferromagnético. Ademas, solo se suma a primeros vecinos ya que
el valor de J;; decrece rapidamente con la distancia. Sk denota operador de espin. Interesa
adaptar la expresion al continuo para poder deducir una densidad de energia. Se sustituyen
operadores por vectores clasicos S’k — S55k. También se asume que la integral de intercambio
toma el mismo valor para todos los primeros vecinos J;; = J. Con estas modificaciones se
obtiene

uezch - _JS2 ZCOS ¢ij7 (214)

]

!Existe también el término de desmagnetizacion, pero requiere magnetizacion neta y los materiales antife-
rromagnéticos carecen de esta.
2También existen interacciones entre los espines pero son despreciables en comparacion
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siendo ¢;; el angulo entre 5; y 5;. Se insiste en que la interaccion de intercambio es la méas im-
portante a distancias cortas, por lo que en distancias cortas los espines estaran muy préximos
a la configuracién de equilibrio 77. Entonces ¢;; sera pequeno y es justificable desarrollarlo
en serie. Ignorando los términos de cuarto o mayor orden y redefiniendo el origen de energias

Uewen = TS* D 6. (2.15)
ij

Como los vectores unitarios 5; son paralelos a fi;, el 4ngulo ¢;; también es el que forman
los vectores m;. Con la aproximacion considerada, el angulo se puede escribir como ¢;; ~
|m; — M| ~ ‘(ﬁj . V) m’ donde 7j; es el vector posicién del punto ¢ respecto del j. Por

tltimo, la suma se convierte en integral [14]

S \2
Upwer = / A (vm) av. (2.16)
1%
O en forma de densidad de energia

Uomeh = A (Wﬁ)z : (2.17)

o \2 o 2 o 2 o 2
donde (Vﬁi) = (sz) + (me) + (sz> en coordenadas cartesianas. La constante

J/m es un pardmetro que depende del material y se denomina constante de intercambio.
Se puede relacionar con J y S dependiendo de la red. En nuestro estudio solo la tomaremos

como un parametro a ajustar. Con esta expresion se obtiene el campo efectivo asociado usando

(2.12)
. 24 - /o
= . ). 2.1
Hexch /J,()Ms \Y <vm) ( 8)

2.2.2. Término de anisotropia

El término de intercambio es invariante bajo rotaciones ya que solo depende de la orientacién
relativa de los espines. Pero los experimentos muestran ejes faciles y dificiles en materiales
magnéticos, direcciones donde alinear la magnetizacién es energéticamente mas o menos favo-
rable, respectivamente. Esta anisotropia se debe a interacciones relativistas entre sus atomos.
Para desarrollar una teorfa macroscopica es necesario deducir una energia de anisotropia.
Es posible obtenerla mediante teoria cuantica de perturbaciones, pero si buscamos la forma
general de las expresiones no sera necesario [15]. Para ello, se utilizaran consideraciones de
simetria.

En el caso de anisotropia unidxica se obtienen resultados vélidos si se toma la energia como
serie de potencias en m. La expresion solo puede contener potencias pares ya que la energia
es invariante bajo inversiéon temporal pero la magnetizaciéon no. Una expresiéon que cumple
estas condiciones es

Uuniazr = Ko — K1( - i) — Ko (i - i) — Ks(m - )5 + -+ . (2.19)
Si despreciamos términos de cuarto orden y superior
Uaniae = Ko — K1(1 - iiy,)?, (2.20)

donde Kg y K7 (J/m?) son coeficientes a determinar y i}, es un vector unitario paralelo al eje
de anisotropia. Si K7 > 0 dicho eje se considera facil y es energéticamente favorable, mientras
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que si K1 < 0 es un eje duro y la magnetizaciéon permanecera en un plano perpendicular a esa
direccion. Aplicando la derivada funcional (2.12) se obtiene el campo de anisotropia uniéxica
— 2Ky ., L.,
Huniaz = ol (17 - ) U (2.21)
Ambas definiciones se pueden expresar en términos de 6, que se define como el dngulo de la
magnetizacion respecto a un eje (que seré el dificil), que tomaremos como eje z.

Uyniae = Kb + K1 sin?6, (2.22)
—~ 2K .
uniar — MT]\;S(COS Q)Uk (223)

Aunque es conveniente trabajar con las definiciones de energia en funciéon de 7} para aplicar
la derivada funcional, utilizar las expresiones en 6 ayudan a la interpretaciéon espacial.

En este trabajo hemos considerado un material AFNC que conforman una red de kagome con
simetria hexagonal, como se puede ver en la Figura 1.2. En primera aproximacién, esta simetria
se asemeja a una uniaxica, con un eje facil o dificil. Términos superiores del desarrollo en serie,
no obstante, nos daran una dependencia de la energia con la direcciéon de la magnetizacién
en el plano basal. Escogiendo una combinaciéon invariante de ese orden [15], se propone la
siguiente energia

10
Uher = Uuniaz — 0K 3p (mimy - gmimz + mxmg) , (2.24)
donde la constante K3, (J/m?) es un coeficiente a determinar, como las K; introducidas
anteriormente. El subindice 3b es para indicar que es de sexto orden y distinguirlo con respecto
al término del mismo orden en el desarrollo uniaxico (2.19). El campo efectivo asociado se
calcula con la derivada funcional (2.12)

- 6K 3y

Hheac = Hyniax + m

<5mxmy(miﬁx + mzﬁy) - 10mim§(mxﬁx + myty)
+ mzﬁx + mi@) (2.25)

Y expresados en funcién de 6 y ¢, que se define como el angulo entre la magnetizacion m y el
vector unitario iy

Uhex = Wuniaxr — KSb Sin6 0 sin <6¢) ) (226)

e d 6K3b .5 . — —

Hyer = Hynjae + . sin® 6 (sin (5¢) iy + cos (5¢) i) . (2.27)
04Vls

En resumen, la energia de anisotropia magnética que se va a considerar es la suma de la
contribucién unidxica y hexagonal

Uanis = K{ — K1 sin? 0 + K, sin® 0 sin (6¢) . (2.28)

Dando valores a las constantes se pueden representar superficies de energia que nos ayuden
a identificar los estados faciles. Como se puede ver en la Figura 2.1, los valores positivos
de Kj crean l6bulos en el eje z, dando lugar a zonas energéticamente favorables para la
magnetizacion. Si por el contrario K; es negativo, la superficie se extiende sobre el plano zy.
En cuanto a la anisotropia hexagonal, divide el plano en 12 direcciones que corresponden a los
extremos relativos de la funcion sin(6¢). Estos cortes pueden maximos (estado desfavorable)
o minimos (estado favorable). En las superficies se manifiesta como 16bulos situados en las
direcciones privilegiadas segtn el signo de Kgp. El efecto de la anisotropia hexagonal se puede
apreciar en las figuras 2.1a y 2.1b, pero queda enmascarado por la contribucién uniaxica.

10
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(a) Ky <0, (b) K1 <0, (¢) K1 >0, K3, >0 (d) K1 >0, K3, <0
K3b>0 K35<0

Figura 2.1: Superficies de energia para distintos signos de las constantes de anisotropia. Las
unidades son arbitrarias y la proporcion para las constantes es Kgp/ K7 = 0,2.

2.3. Adaptaciéon del modelo para AFNC

Para un material AFNC consideramos el sistema como tres subredes magnéticas equivalentes
[16]. Se definen las tres magnitudes iy, 1My y M3 como las magnetizaciones de cada subred,
todas ellas con Mg; = Mso = M3 = M. La ecuacion LLG (2.10) dictara la dindmica de
cada magnetizacion por separado. El acople entre las subredes se introduce en el calculo de
los campos efectivos. Por lo tanto, se tiene el siguiente sistema de ecuaciones diferenciales a
resolver

6%1 Y0 . — Yoo N —

ot = Tz X Heppa = 7 X <m1 x Heff’l) ’

87,7,22 70 . — ’)/00[ = - —

9t~ Traze X Hepram T e X (”Lz 8 Heff?) ’ (229)
8m3 Y0 . - Yo&x - —

ot :_1-1-042{m3>< eff,3—1+a2m3>< <m3>< effﬁ),

donde Hyy; es funcién de m;, Vm; de las otras subredes, quedando asi las subredes acopla-
das. Al igual que en la seccién anterior, se tendran en cuenta los términos de intercambio y
anisotropia tinicamente.

La definicién del campo efectivo se refiere a cada una de las subredes

= 1 5UV

H¢pi=———— 2.30
eIhi poMs o’ (2:30)

donde en la derivada funcional se efecttian las derivadas tinicamente con respecto de la mag-
netizacion de la subred 1.

2.3.1. Término de intercambio

El origen fisico de la interaccion de intercambio es menos evidente para el caso AFNC. Hay que
recordar que el material presenta una red de Kagome, y en cada celda se tienen tres subredes
con sus respectivos magnetizaciones. A diferencia del caso ferromagnético, cada subred podra
interaccionar con otros dos dentro de su misma celda a mayores de los pertenecientes a celdas
vecinas. Si estas interacciones se tratan de manera analoga se obtienen las mismas expresiones
para la energia de intercambio, salvo una excepcion. Antes asociamos a J la constante A, pero
como su valor depende de la distancia, serd necesario definir nuevas constantes. Estas son:

11
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= Intralattice, A;: regulan las interacciones entre magnetizaciones de la misma subred.
Como las subredes son equivalentes A1 = Ao = Asg.

= Interlattice: moderan las interacciones entre la magnetizaciones de subredes distintas.

- Misma celda B;;: se asume B;; — 00, lo que garantiza que la magnetizacion de la
subred es igual a la magnetizacién cuando la temperatura tiende a 0. Esta aproxi-
macioén es vélida para temperaturas suficientemente por debajo de la temperatura
critica. Las subredes son equivalentes B = B3 = Bos.

- Distinta celda A;j: son simétricas, A;; = Aj;. Por ser las subredes equivalentes
Ap = A1z = Ags.

An
T?Ll \ ’r?Ll
— " —
Mo tl—T1 | Mo >
Vit T
Ao

Figura 2.2: Esquema de las constantes de intercambio. La constante Ay; conecta las magne-
tizaciones de la primera subred entre celdas vecinas, As3 conecta las magnetizaciones de las
subredes 2 y 3 entre celdas vecinas. Y la constante Bj3 conecta las magnetizaciones de la
primera y tercera subred dentro de la misma celda computacional.

Con estas definiciones, se propone la siguiente expresion para la densidad de energia de inter-
cambio [17]

- 2
Vil + Aij

Uexch = A’L’L <ﬁmz> 6Tﬁj) H + Bljmlm] (Z 7& ])7 (231)
donde se ha utilizado el convenio de sumaciéon de Einstein y el producto H(ﬁﬁil, ﬁﬁi])H =

(OxMa:)(0x My ;) + (Oymy ;) (Oymy. ;) + (0:m ;) (0.m ;). Los campos efectivos se obtienen con
la definicion (2.30)

- Bii 245 —o Aii o, S
Hezch,i = ]\422 m; — Mf: v2mi - ]\Jzi v2mj (,L 7& ])7 (232)
o de manera méas compacta
R Bii _ A .
Hezch,i = ﬁzimj — MZZ(&]‘ + 1)V2mj. (2.33)

Los indices ¢, 7 toman los valores 1,2,3 e indican la subred considerada.

2.3.2. Término de anisotropia

Se supone que las subredes magnéticas son equivalentes, por lo tanto, responderan de la misma
manera a la anisotropia magnetocristalina. Para reflejar este hecho, los campos efectivos de
anisotropia para cada magnetizaciéon se definen igual

Uanis,i = Ko + K1 (sin 9i)2 — K33, sin% 6, sin (6¢;) , (2.34)

12
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donde ¢ denota la subred y los angulos 6; y ¢; son aquellos entre la magnetizacion m; y las
direcciones i, y i, respectivamente. Lo que lleva a los siguientes campos efectivos
- 2K,

. _ | 6Ky
Ho.ooo= 22 6,
anis,i 10 M, (SID z)uz + Lo M,

sin® 0; (sin (5¢;) @y + cos (5¢;) ) - (2.35)

13



Capitulo 3

Metodologia y aspectos
computacionales

Se tienen tres redes de magnetizaciones fuertemente acopladas a través de la interacciéon de
intercambio y su dinamica regida por la ecuacion LLG (2.10). Esta ecuacion es no lineal al
depender el campo efectivo que acttia sobre la magnetizaciéon de la propia magnetizacion, lo
que obliga a tratar el problema con métodos numéricos.

3.1. Configuracion de las simulaciones

El marco de trabajo para este estudio ha sido mumax®, un programa que simula sistemas

micromagnéticos en tarjetas graficas, también conocidas como GPU [18]. La version base solo
considera el caso ferromagnético, para poder estudiar AFNC se ha tenido que modificar el
codigo para incluir nuevas subredes e interacciones. Los detalles técnicos se pueden consultar
en las respectivas documentaciones de mumax? y la version adaptada a nuestro caso de estudio
[19].

Las simulaciones usan el método de diferencias finitas en una red tridimensional con celdas
romboédricas. Para cada una de ellas se pueden ajustar sus pardmetros materiales, como las
constantes Kg, o A;j, de esta forma dando lugar a regiones que equivaldrian a materiales
distintos o granos con propiedades distintas. Las magnetizaciones se calculan en el centro de
cada celda, lo que significa que cualquier m; en una celda dada esta a la misma distancia
de cualquier otra m; de una celda vecina. Aunque si se estudia la estructura cristalina, las
magnetizaciones no se encuentran en el centro de la celda. Cada celda computacional da un
promedio de la subred y su efecto en las vecinas, obviando detalles microscopicos en favor del
estudio de estructuras de mayor tamano. Como el material considerado es antiferromagnético,
el acoplo entre subredes debe favorecer alinear los espines de manera antiparalela. Por lo tanto
A12<0yB12<O.

El programa también permite ajustar la geometria de la muestra, tanto en ntimero de celdas
como el tamano de estas. El régimen considerado es micromagnético, siendo razonable consi-
derar las celdas como cubos de 1-2 nanémetros de arista. Se utilizaran laminas de estas celdas
(solo una celda en la direccion z), con dimensiones habituales de 100 hasta 2000 nm en las
direcciones x e y. Esto significa que se pueden llegar a simular sistemas de millones de celdas o
maés, a mayor coste computacional. Por suerte, el c6digo trabaja sobre GPUs y los célculos que
no dependen del tiempo se realizan en paralelo en cada uno de los 16384 nticleos presentes en
la GPU utilizada. El computo del campo efectivo total para cada magnetizacion se beneficia

14
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enormemente de esta forma de trabajar, ya que para cada paso temporal en la ecuacién LLG,
estos campos se actualizan basados en las m; anteriores. Para resolver la ecuacion (2.29) para
cada subred
on;
ot
donde T; es el torque ejercido sobre cada subred, que se puede calcular como el lado derecho
de la igualdad en (2.29). Estas tres ecuaciones diferenciales se resuelven utilizando el método
de Runge-Kutta de orden 4 [20].

—
)

Ti

Ademas de especificar constantes fisicas del problema, se permite ajustar las condiciones ini-
ciales de las magnetizaciones para forzar situaciones de interés. Esto se consigue con la potente
sintaxis de mumax? para definir formas y regiones. Una vez especificadas las condiciones ini-
ciales, es posible utilizar condiciones periddicas para evitar efectos de borde indeseados. Dichos
efectos surgen cuando se calcula el campo de intercambio para una celda sin vecinos en al-
guna direccion. El programa extrapola el valor de ni; fuera de la muestra si no se utilizan
condiciones periddicas.

3.2. Tratamiento de datos

Todos los ajustes iniciales mencionados anteriormente se realizan a través de un archivo .mx3
[21] que se proporciona a mumax para realizar la simulacion. El programa devuelve el valor
de las magnetizaciones en todas las celdas para cada instante temporal. Como ademas son
magnitudes vectoriales, el niimero de datos se multiplica por tres.

Y

x

Figura 3.1: Esquema de la fila de celdas considerada para el estudio de paredes.

En ciertos casos nos va a interesar trabajar con magnetizaciones uniformes en toda la muestra,
como para identificar los estados de equilibrio. Entonces podemos configuar el programa para
obtener el valor de m; como su media espacial en distintos instantes temporales, de esta
forma se puede consultar la evolucion temporal de cada subred de magnetizaciones en toda
la muestra. Para estudiar estas situaciones se configura el programa para obtener también la
magnetizaciéon de cada subred en cada celda. También se van a considerar casos en los que las
magnetizaciones son uniformes tinicamente en ciertas regiones de la muestra. Habitualmente
realizamos las simulaciones con un muestreado de 10 ps con un tiempo simulado de 1 ns.
Estos son archivos grandes ya que para cada instante temporal tendremos 3N, - N, - N,
valores, segtn el formato OVF [22|. Ademas se generan tres archivos con estas caracteristicas
en cada simulacién, uno por cada subred. Aunque en la mayoria de los casos, estos archivos
OVF son muy pesados ya que contienen todas las celdas y ralentizan el anéalisis de datos. Por
lo tanto, cuando se estudia la variacion espacial de las magnetizaciones, se utilizan ficheros
que contienen una fila de celdas inicamente, la correspondiente a N,;/2 como se puede ver en
la Figura 3.1. Esta fila corresponde a la central evitando asi los efectos de borde que puedan
darse en la muestra y también conseguimos reducir el tamano de los archivos. Para extraer
los datos relevantes y tratarlos se han escrito unas herramientas que se pueden consultar en
[23].
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3.3. Modelo de una dimensién. Ansatz de Walker

A pesar de que la ecuacion LLG no tiene solucion analitica, seria conveniente derivar un modelo
aproximado que aunque obvie detalles de la distribucién espacial de la magnetizaciéon pueda
dar informacién de interés para el estudio de paredes. Por ejemplo en 1956 Walker obtuvo una
solucion para el caso FM asumiendo una muestra infinita en la direccién x y con anisotropia
uniaxica con el eje z facil [24]. También supone que la magnetizacion cambia tnicamente en
la direccion normal a la pared entre dominios, también llamada Domain Wall (DW). Walker

propuso el perfil
r—q
¥ = 2arctan |exp| ——— | | ,
[ p< A ﬂ (3.1)

p = cte,

donde ¥ y ¢ son los angulos que forma la magnetizacion! con respecto a los ejes z y «

respectivamente. Los pardmetros g y A indican la posicién y anchura de la DW. En particular,
el ancho total de la DW se puede aproximar por A. Las regiones con ¥ constante forman
dominios y donde cambia de forma continua forma DWs. Este tipo de modelos simplificados
permiten hacer un estudio analitico de paredes magnéticas y dispositivos basados en ellas
dando informacion relevante de propiedades estaticas como las texturas que aparecen entre
dominios magnéticos y de su dindmica como la velocidad y la mobilidad.

mq ml
o % z
Mo ma3 ~
ms3 m2
M
Yy
9
,,,,,, \¥
> T
+—>
DW

Figura 3.2: Esquema de un sistema genérico y definiciones de 9 y ¢ para la magnetizacion de
la primera subred.

Un modelo similar se ha extendido exitosamente para AFM y FiM colineales [25, 17]. No obs-
tante, para nuestro estudio, estamos interesados en la anisotropia hexagonal de la red Kagome.
Las ecuaciones (3.1) se concibieron para anisotropia uniaxica y solo una magnetizacion. Es
necesario adaptarlas para el caso AFNC. En primer lugar, solo se estudiara un angulo, pero a
diferencia del caso anterior, serd . Esto se debe a que la anisotropia hexagonal se manifiesta
en el plano xy y necesitamos medir respecto de un eje que pertenezca a dicho plano. Otro
aspecto que necesita revision es la variaciéon de 1 en una DW. En el perfil de Walker los cam-
bios entre dominios se perciben como una variacién de 7 en ©}. Esperamos encontrar distintos
tipos paredes, a priori de 30°, 60°, 90°, 120°, 150° o 180°. Para no cambiar el modelo en cada
caso se introduce el parametro C. También se anade el factor (), que en el caso ferromagnético
indica si una DW se da para una transicién entre dominios UP-DOWN o DOWN-UP, porque
cuando el eje unidxico es facil entonces la magnetizacion tiene solo dos posiciones favorables,

1S6lo se menciona una magnetizacion porque este modelo se propuso para estudiar materiales ferromagné-
ticos.
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0° 0 180°. En nuestro caso esperamos hasta doce direcciones faciles de acuerdo con la ecuacion
2.34, pero la idea de pasar de un estado ¢ a otro (o > (1 0 viceversa es la misma que en los
casos UP/DOWN. Con estas consideraciones se llega a

o = Carctan |exp Qx; ,
A (3.2)
9 = cte = =
=cte= g,

donde ¢ es el mismo angulo definido anteriormente pero referido inicamente a la magnetiza-
cién de la primera subred mi1. Para ver la forma de este perfil, constltese la 3.3. Se espera
que el resto de magnetizaciones cumplan el modelo. Una vez se compruebe ese resultado,
estudiaremos tnicamente los datos correspondientes a 1.

¥

ol
Q

Q=-1

q

Figura 3.3: Nuevo perfil propuesto para estudiar las DW.

3.3.1. Ajuste no lineal

Una vez se tiene el valor de ¢ para cada celda de la fila central en cada muestra, se ajustan a la
expresion (3.2). Para ello se ha utilizado la funcion curve_fit () del modulo scipy.optimize
en Python [26, 27]. Es una herramienta muy potente que permite realizar ajustes no linea-
les. En nuestro caso se ha implementado el método de los minimos cuadrados. El cédigo se
encuentra en el archivo nonlinearfit_split.py en el repositorio de herramientas [23].

Para realizar los ajustes seleccionamos como modelo la ecuacion (3.2). Donde C' se determina
en funcién del tipo de pared estudiada y ) en funcién de si el primer valor de phi es mayor
que el dltimo o no. El ajuste se realiza a través de la funcién curve_fit (), que minimiza la
cantidad

2 b
Ok

S = Z (QO(CCk, q, A, C, Q) - ¢k)2 (33)
k

donde ¢ es el modelo calculado en el punto x v @i es el valor del angulo acimutal calculado
con los datos de la simulacién en el mismo punto. El simbolo o es la desviacion en ¢y

Después de realizar el ajuste, se almacenan los valores de los pardmetros en la lista popt
y sus covarianzas en el array 2D pcov. Los elementos diagonales de esa matriz constituten
las varianzas de cada parametro. Por ultimo se afiade una columna de datos con el modelo
ajustado y se computan los errores como la raiz de las varianzas.

3.3.2. Modelo para la anchura de la pared

También vamos a necesitar una expresion que nos relacione la anchura de la pared A con
los parametros del sistema. Tomamos como referencia la densidad energia superficial para un
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AFM derivada en [17] pero adaptéandola para nuestro caso, teniendo en cuenta tnicamente
las interacciones de anisotropia e intercambio. En particular se han incluido sumandos adi-
cionales para contemplar las interacciones de intercambio con la nueva subred. Como ya se
menciono anteriormente en el 2, todas las constantes interlattice son iguales. Ademés ¥; = /2
para todas las subredes ya que nos centraremos en casos con magnetizaciones completamente
localizadas en el plano xy. Con estas modificaciones se obtiene

A A

2

+ 4K pA. (3.4)

Siguiendo un procedimiento andlogo al de los materiales ferromagnéticos [12], que involucra
realizar derivadas parciales y variacionales sobre la densidad de energia superficial, y aplicar
la ecuacion LLG 2.10 en coordenadas esféricas, se llega a una expresion para la dindmica de

la anchura de la DW .

A App An

— == 2= + 2Ky 3.5

A A2 A2 R (3.5)
Como solo vamos a considerar el caso estatico, esta cantidad es nula y podemos despejar un
valor para la anchura de la pared. No obstante teniendo en cuenta que este modelo se ha
desarrollado para paredes de 180° es de esperar que aparezca un factor menor que la unidad

en la expresion para A dado que la rotacion total es menor.

[2A11 — Aqo
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Capitulo 4

Resultados y discusion

Tras desarrollar la teoria necesaria para entender los fendémenos a simular y haber detallado
los métodos empleados para extraer informacion de estas, pasemos a los resultados obtenidos
para casos de interés.

4.1. Estados de equilibrio para anisotropia hexagonal

A lo largo del estudio nos centraremos tnicamente en casos estaticos. Aunque consultaremos
la dindmica de los resultados para cerciorarnos de que se ha alcanzado el equilibrio, no se
trataran esos datos. Empecemos por identificar los estados de equilibrio del sistema. Antes de
simular con valores arbitrarios de los parametros materiales, estudiemos con més detenimiento
la superficie de energia de anisotropia.

— Hu>=0

—_— Ry <0

Figura 4.1: Cortes en el plano zy a las superficies de energia K; < 0 para valores positivos y
negativos de K3p. En esta superficie, minimos indican direcciones faciles.

Como la anisotropia hexagonal se manifiesta en el plano zy, solo estudiaremos el caso en que
el eje z sea dificil (K1 < 0). Si realizamos un corte a las superficies 2.1¢, 2.1d para 6 = 7/2
se aprecian direcciones faciles y dificiles en el plano basal como se muestra en la Figura 4.1.
Los angulos que definen esas direcciones corresponden a los extremos relativos de la funcion
sin(6¢). El papel de méximo o minimo se intercambia de acuerdo al signo de Ksp, asi que
esperamos observar las magnetizaciones en unos estados u otros ajustando el valor de esta
constante. En particular, los minimos de energia indican que una direccion es facil.

Realicemos en primer lugar simulaciones para condiciones iniciales aleatorias y uniformes en
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Estado posible para K3, > 0

Estado posible para K3, < 0

I — I —
1.0 i — 1y 1.0 i — iy
1 1 —_m
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Figura 4.2: Representaciéon vectorial del promedio espacial de las magnetizaciones en el estado
final.

toda la muestra, con objetivo de ver si el sistema evoluciona a los estados esperados. Como
el objetivo de estas primeras simulaciones no son encontrar texturas o estudiar dependencia
espacial, se realizan en un tamano reducido de 64 nm x 64 nm x 1 nm usando celdas de arista
1 nm. En estudios previos, se ha determinado el orden de magnitud de las constantes para
obtener resultados acordes a la realidad. Tomaremos los siguientes valores para las constantes:

Ay =10 pJ/m, A= —5pJ/m, By = —20MJ/m?

Ky =-1MJ/m? Kz =0,1MJ/m3 a=1

Estados aleatorios con K3, > 0 Estados aleatorios con K3, < 0

195 165
165 135
135 105
105 75
75 45
¢ 45 ¢ 15
15 ~15
~15 —45
—45 —75
_75 ~105
~105 —135

—135 ~165 4 .

Tiempo (ps) Tiempo (ps)

Figura 4.3: Evolucion temporal del angulo azimutal de la magnetizacion 171, para simulaciones
con estados iniciales aleatorios.

Donde, recordemos, « es el pardmetro de amortiguamiento adimensional de la ecuacion LLG
(2.10). Como de momento no estamos interesados en valores realistas de la dinamica, tnica-
mente en estados finales, ajustar este valor a 1 garantiza una evoluciéon temporal més rapida.
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Como cabe esperar, todos los estados terminan en el plano basal independientemente de
sus configuraciones iniciales. Si nos fijamos en los resultados finales (Figura 4.2) podemos
ver que las magnetizaciones My y M3 se encuentran a 120° y 240° de miy respectivamente.
Lo que nos permite estudiar solo una de las tres magnetizaciones, escogemos 17:; como la
principal. Ademés @1 = ¢ toma valores muy concretos. Si repetimos las simulaciones para
otras condiciones iniciales aleatorias pero asignando Kz, = —0,1-10%J/m? se obtienen un
conjunto equivalente de éngulos pero girados 30° (Figura 4.3). Desplazando todos ellos al
rango 0° — 360° y asignando el signo de K3 correspondiente tenemos

= K3 > 0: 15°, 75°, 135°, 195°, 255°, 315°
. K3 < 0: 45°, 105°, 165°, 225°, 285°, 345°

Que justamente coinciden con los los minimos de la funcién — K3 sin(6¢) como aparece en
(2.34). A la vista de los resultados, todos ellos corresponden a angulos de la forma

@ =mn-30°+15° n ez (4.1)

con n par en los casos K3, > 0 e impar para K3, < 0. Se propone clasificar los estados como
(n + 1)%9m°. Donde n es el de la expresion (4.1) y signo es el correspondiente a Ks;, tal y
como se muestra en la Figura 4.4.

Nomenclatura para los estados faciles hexagonales

1.0 m 2

\ /
SN
S/ e

T

104 E K53 >0 5—
[ ] K3b <0

! !
T T
-1.0 —0.5 0.0 0.5 1.0
X

Figura 4.4: Nomenclatura de la posicién de la magnetizacion m; para los estados faciles de la
anisotropia hexagonal.

4.2. Estudio de las paredes entre dominios

Ahora que conocemos los estados de equilibrio en presencia de anisotropia hexagonal, podemos
pasar a estudiar las posibles texturas magnéticas que puedan aparecer en estos materiales.
Son justo estas texturas las que nos van a permitir funcionalizar los dispositivos basados en
estos materiales, ya sean de almacenamiento magnético o l6gicos. Las texturas magnéticas mas
sencillas son las paredes entre dominios que es lo que vamos a estudiar en este trabajo. Para
ello vamos a configurar la muestra con esos estados en distintas regiones y dejar al sistema
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evolucionar. La geometria que vamos a estudiar consiste en dividir el sistema a lo largo del eje
x en dos mitades y ajustar las condiciones iniciales en cada mitad a un estado de equilibrio.
Las muestra que vamos a considerar en todos los apartados tendra una celda computacional
de espesor en la direcciéon z. Primero vamos a considerar que los parametros materiales son
idénticos en todas las celdas. Después de conocer los tipos de paredes en sistemas homogéneos
repetiremos el experimento cambiando el signo de K3, en cada mitad. En ningtin caso vamos
a modificar las constantes de intercambio.

4.2.1. Caso con anisotropia homogénea

Las constantes que se usaran en esta seccién toman los valores

Ay =10 pJ/m, A= —5pJ/m, Bz = —20MJ/m?
K;=—-0,1 MJ/m3, Kg, =0,01MJ/m3 a=1

El tiempo que dejaremos evolucionar el sistema es de 1 ns. Las dimensiones de la muestra son
N, =512y Ny = 128 celdas en las direcciones x e y. Cada una de ellas con 1nm de arista.
Las condiciones iniciales para las magnetizaciones son

ml = (COS(QO)’ Sin((p), O)
Mg = (cos(p + 27/3),sin(p + 27/3),0) (4.2)
ms = (cos(p + 47/3),sin(p + 47/3),0)

para garantizar que empiezan en el plano y separadas 120° entre ellas. El valor de ¢ vendra
dado por (4.1) y sera distinto en cada mitad de la muestra. Pero como la constante de an-
isotropia hexagonal es positiva, escogeremos solo estados faciles para signo positivo. Para no
realizar pruebas redundantes, se dejara el lado izquierdo del sistema siempre con el estado 17
y el derecho se iniciard con n* (n # 1).

Paredes simples

El primer caso que vamos a simular es enfrentar los estados 17 — 2. Para ver el perfil de la
pared se tomaran los dngulos acimutales de las magnetizaciones de la fila central tal y como
se muestra en la Figura 3.1.

Los angulos ¢ obtenidos para las tres magnetizaciones son iguales a excepcién de una fase
de 120° como puede apreciarse en la Figura 4.5. A partir de ahora solo se representara el
angulo correspondiente a m;. La pared se forma en el centro de la muestra, en el punto en que
cambian las condiciones iniciales. Las coordenadas usadas estéan centradas en la celda N, /2y
en la figura se ha ampliado el eje x para observar con més claridad el perfil de la pared.

De estos resultados extraemos que se van a dar paredes de 60°, que en este caso es justo la
diferencia angular entre los estados faciles seleccionados. La anchura de la pared es de unos
64 nm, que es del orden de magnitud esperado dado el orden de magnitud del intercambio y
la anisotropia. Veamos qué sucede si los estados iniciales difieren en méas de 60°.

Paredes mailtiples
Vamos a estudiar a hora las situaciones en las que el angulo total que tiene que rotar cada

subred es mayor a 60°, por ejemplo 120° enfrentando los estados 17 — 3%. En este caso
el sistema estabiliza en una configuracién con dos paredes de 60°, lo que significa que es
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Angulos acimutales de m;

195 i

! +
165 - / 2
135 i

1+

105 - i

75 Y i

Y45 p

15 i
—15 1 E —

—45 - i =T

—75 .
~105 [

1

1

)
T T T i T T T
-128 -96 -64 -32 0 32 64 96 128
n

NI

Figura 4.5: Angulos acimutales para las tres magnetizaciones en la fila central. Perfil 17 — 27,

energéticamente mas favorable encadenar las transiciones 17 — 2% — 3™ que formar una pared
de 120°. En el caso en que los estados difieran 180°, por ejemplo enfrentando 1t — 4T, el
sistema estabiliza en una configuracién con tres paredes intermedias siguiendo la secuencia
1t —27 - 3% —4%, Concluimos entonces que las transiciones de mas de 60° van a ser mediadas
por paredes simpleas (Ver Figura 4.6).

Angulo acimutal de 77, Angulo acimutal de 77

135 - i 195 - i
i 180 - i

120 - E 165 - i
105 - i 150 - E
! 135 A t

%0 ; 120 - :

¥ 75 , #105 -

12+ 90 |

60 E 75 7 1+ i
45 ' 60 :
| 15 ] |

50 ! 30 v/ |
15 i 15 i

T T T T T T T T T T T T T T
-128 -96 -64 -32 0 32 64 96 128 4128 -96 -64 -32 0 32 64 96 128
X Nnm X Nnm
(a) Perfil 1T — 37 (b) Perfil 1+ — 4+

Figura 4.6: Perfiles de las paredes miiltiples.

Paredes inversas

Para el caso ferromagnético con anisotropia uniaxica se dan paredes de 180°. A los dos estados
posibles cuando el eje es facil se les llama UP y DOWN. El perfil que se obtiene para esas
paredes puede ser una transicion UP-DOWN o DOWN-UP. Algo similar sucede en nuestro
caso, pero existen més estados posibles. El equivalente a una pared DOWN-UP se da en los
casos 17 — 51 y 17 — 61 (Figura 4.7).
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Con estos resultados cubrimos todos los tipos de paredes posibles para una muestra homogé-
nea. El estudio para un valor de K3, = —0,01 MJ/m? es redundante ya que se obtienen los
mismos datos pero desplazados 30° para que coincidan con los estados faciles propios para
esa constante, se han seleccionado algunos ejemplos de esas simulaciones en la Figura 4.8.
En cambio, modificar los valores absolutos para las constantes de anisotropia hexagonal y de
intercambio si tienen efectos relevantes en las paredes, pero esto se contemplara en la tultima
seccion del capitulo. Antes de eso, falta estudiar un caso en que la anisotropia hexagonal no
sea del mismo tipo en toda la muestra.

Angulo acimutal de m; Angulo acimutal de m;

15 - - 15
0 -
—15 \:7/’* k//ZL‘ 0
_30 .
¥ 45 - o ¥_15 4 1+ p
_60 .
D T R it W
_90 .
—105 4 —— s e s —

-128 -96 -64 -32 O
T nm

32 64 96 128 -128 -96 -64 -32 0

Z nm

32 64 96 128

(a) Perfil 1T — 57 (b) Perfil 1+ — 6T

Figura 4.7: Perfiles de las paredes inversas.

Angulo acimutal de m;

105 |

Angulo acimutal de 4

90 -

LP75_

60

—135 1
T T T

T
-128 -96 -64 -32 0 32
T nm

45

T
-128 -96 -64 -32 0 32
2z nm

96 128

T T !
64 96 128 64

(a) Perfil 1- — 2~ (b) Perfil 1= — 4~

Figura 4.8: Ejemplos de paredes en el caso homogéneo con K3, < 0. Las texturas obtenidas
son las mismas pero desplazadas 30°.
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4.2.2. Caso con anisotropia no homogénea

Veamos que sucede si el valor de K3;, cambia en cada mitad de la muestra. En un material real
se podria conseguir este efecto creciendo planos Kagome rotados 30°, de esta forma rotando
también los ejes faciles la misma cantidad. También es esperable conseguirlo aplicando campo
eléctrico o tensidon en una region de la muestra. Se tomaran las mismas constantes que en el
caso homogéneo a excepcion del signo de K3,. También coinciden las dimensiones y tiempo
de simulacioén.

Las condiciones iniciales se ajustan al valor de K3; en cada regiéon, que serd positivo en la
parte izquierda (z < 0) y negativo en la derecha (z > 0). Solo modificamos el signo, ya que
su valor absoluto afecta a la anchura de la pared y puede llevarnos a perfiles no simétricos.
Por lo tanto enfrentamos el estado 17 en el lado izquierdo con los todos los posibles estados
n~ en el derecho.

Paredes simples

Angulo acimutal de 7, Angulo acimutal de 7,
45 i 15 - i
1+ : |6
¥30 - V?/’ L v/' )\
15 i —15 1 i
T T T T T T T T T T T T T T
128 -96 -64 -32 0 32 64 96 128 -128 -96 -64 -32 0 32 64 96 128
X nm X Nnm
(a) Perfil 17 — 1~ (b) Perfil 1t — 6~

Figura 4.9: Perfiles de las paredes simples para muestra no homogénea.

Para observar paredes con el menor angulo posible vamos a enfrentar un dominio en el estado
17 con los dominios en 1~ y 6. La diferencia angular entre dominios es de 30°, lo que obliga
al sistema a evolucionar a una configuracion con una pared que separe estados esa cantidad.
La variacién de ¢ en z a lo largo de la pared toma la misma forma que la obtenida en el caso
homogéneo. Como se puede ver en la Figura 4.9b también existen paredes inversas en el caso
no homogéneo. Estas también se van a dar en las situaciones 17 — 5~ y 1T — 47, Para no
saturar la cantidad de graficas se van a obviar los casos inversos desde ahora.

Paredes mailtiples

El siguiente paso es enfrentar estados que difieran méas de 30°. En los resultados para el caso
1T — 27 (Figura 4.10) podemos ver que surgen dos paredes con un dominio intermedio, de
forma analogo que ocurria en las muestras homogéneas. Pero a diferencia del caso homogéneo,
la naturaleza de las paredes es distinta. La pared de 30° se da siempre en el centro de la
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muestra, porque los estados faciles més proximos angularmente en ambos lados difieren en
esa cantidad. Pero esa pared no cubre los 90° de diferencia entre las condiciones iniciales. Se
requiere un dominio intermedio entre estados faciles de una de las regiones.

Angulo acimutal de m;

Angulo acimutal de m;

105 1 i 105 - !

: 271 2"

90 - E 90 - /< )\
75 — 75 !
K |
¢ 604 '\f‘{ ¢ 604 i
: :
45 - ! 45 - i
30 - , 30 - i
[} ]
15 - 5 15 - !

T T T T T T T T T T T T T T
-128 -96 -64 -32 0 32 64 96 128 128 -96 -64 -32 0 32 64 96 128
X nm X nm

(a) Caso con dominio 1~ intermedio (b) Caso con dominio 2" intermedio

Figura 4.10: Perfiles de las paredes 17 — 2.

Al simular con condiciones iniciales discontinuas para x = 0 se obtuvo el caso con el dominio
17 intermedio en el lado derecho, tal y como se ve en la Figura 4.10. Como no hay motivos para
que el sistema prefiera esa configuracién al dominio intermedio 2%, se repitié la simulacion
pero esta vez forzando el estado facil del lado derecho (27) 1 nm hacia x negativas. Con este
arreglo se obtiene la configuracion deseada. La explicacion mas plausible para esta preferencia
es un error numeérico en las condiciones iniciales.

Ahora vamos a enfrentar los estados con una transicién de 150°, por ejemplo 17 — 37. Como
cabria esperar, surgen dominios intermedios y como en el caso anterior, una pared de 30° en
x = 0. La diferencia angular total entre estados es de 150°, por haber regiones con distinto
signo K3y surge la pared de 30° obligatoriamente y la diferencia restante se reparte en dos
paredes de 60°.

La disposicién de esas paredes es, en principio, igual de favorable energéticamente. Usando
condiciones iniciales discontinuas en z = 0 se obtiene una configuracion simétrica (Figu-
ra 4.11). En cambio si contaminamos una regiéon a la izquierda o derecha del centro con el
estado 37 0 27 respectivamente, obtenemos configuraciones asimétricas (Figura 4.12).

Con esto hemos terminado de identificar todos los tipos de pared que esperamos encontrar
enfrentando dominios con magnetizaciones en estados faciles para la anisotropia hexagonal.

4.3. Estudio de la anchura de las paredes

En esta seccion se va a aplicar el perfil de Walker modificado (3.2) para determinar la anchura
y posiciéon de las paredes identificadas en el apartado anterior. Pretendemos con ello dar los
primeros pasos para desarrollar un modelo analitico simplificado que facilite el desarrollo de
dispositivos préacticos basados en estos materiales. Primero veamos si es posible reducir el
estudio tinicamente a un par de casos sencillos en vez de considerar todos los tipos de paredes.
Después se va a estudiar la dependencia del pardmetro A en funciéon de las constantes de
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Angulo acimutal de m4
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Figura 4.11: Perfil 1T — 3~ simétrico.
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(a) Caso con dominios 27 y 31 intermedios
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(b) Caso con dominios 1~ y 27 intermedios

Figura 4.12: Perfiles de las paredes 17 — 3~ asimétricos.

anisotropia hexagonal e intercambio, parametro que nos daré una idea del tamano minimo en
los dominios de estos sistemas.

4.3.1.

Equivalencia entre paredes

A pesar de haber distinguido entre numerosos perfiles de pared, realmente solo existen dos
tipos fundamentales en nuestro sistema: paredes de 30° y paredes de 60°. Con esta idea,
medimos la anchura de las paredes intermedias en todos los casos anteriores dividiendo los
resultados en estos dos tipos bésicos y luego los comparamos entre si. Se han simulado todos
los perfiles a excepcion de los casos en que se forzo la posiciéon de las paredes a un lado u otro
del centro de la muestra. Las dimensiones son 512 nm x 128 nm x 1 nm con celdas de 1 nm
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de arista. El resto de parametros relevantes toman los valores

AH =10 pJ/m, A12 =-5 pJ/m, Blg = -20 MJ/ID3
Ky =-0,1MJ/m? Kz ==+0,01M/m? ao=1

Para extraer el parametro A en una pared simple solo hay que realizar el ajuste no lineal de los
datos con el modelo propuesto (3.2). Pero en los casos con paredes multiples es necesario dividir
la curva en regiones que contengan una pared. Para poder realizar los ajustes, necesitamos
extender los datos ausentes en las zonas de los dominios incompletos. El criterio que se ha
tomado para dividir los datos consiste en buscar los minimos relativos en la derivada numérica
en la direccién x para .

195 A 15
165 A 0
135 —157
_30 -
105 A —45 4
75 | —60 -+
_75 _
45 ® —90 A _
5 — x $ ~105 - — x g
1 I T I T T T T T T
-256 -128 0 128 256 -256 -128 0 128 256
T Nnm T Nnm
(a) Perfil 1T — 47 (b) Perfil 1t — 5+

Figura 4.13: Curvas de ¢ y curvas proporcionales a sus gradientes en x.

Se espera encontrar paredes con distintas anchuras. Sin embargo como en las regiones in-
termedias tenemos dominios incompletos la pendiente del angulo con la distancia no llega a
anularse. Como a priori no se sabe que valores tiene la pendiente en los limites entre paredes,
el codigo utilizado tiene una tolerancia variable para encontrar minimos. Si los valores maximo
y minimo de un segmento se diferencian en mas de 75° (un valor superior a 60° sin estar muy
proximo para evitar errores) reduce la tolerancia. Si por el contrario esa diferencia no supera
los 20°, entonces se esta cortando la pared en un punto intermedio, se aumenta la tolerancia
y se repite el proceso.

Una vez identificadas las paredes individuales, es momento de realizar el ajuste para cada
una. Basandonos en los resultados de las secciones anteriores podemos ajustar manualmente
los valores de C' 'y Q. Asi el proceso de minimos cuadrados solo tiene que determinar los
parametros ¢ y A. Como solo hemos encontrado paredes de 30° y 60°, C' tiene que tomar
los valores 2/3 y 1/3. Si el programa detecta que la diferencia entre el valor de ¢ mas alto y
el més bajo supera un valor intermedio, se ha escogido 45°, entonces el ajuste se realiza con
C = 2/3, en el caso contrario C' = 1/3. El valor de @ se elige de acuerdo al criterio establecido
en la Subseccion 3.3.1. Las expresiones finales son

2 r—q
peoe = 3 arctan [exp (Q A >] , (4.3)

V300 = %arctan [exp <Q$;>] . (4.4)
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Modelo Modelo
— = 4385
A =786

o Simulacién

o Simulacién

- 45

Angulos faciles K3, > 0
T
.
(@
Angulos faciles K3, < 0
Angulos faciles K3, > 0
Angulos faciles K3, < 0

= © 44— —2%000eeg

I T %
64 128 -128 -64 0 64 128
m rn

(a) Pared central (b) Pared derecha

Figura 4.14: Ejemplos de ajustes de paredes individuales extraidas de un perfil 17 — 4*. En
los limites de la pared se aprecia el punto de corte de los datos reales, el lado izquierdo para
(b) y ambos lados en (a).

Comparaciéon de A

8.5 1
8.0
;g/ 7.5
<
7.0 1
6.5 ! Paredes de 30°
(A =6.82+0.15 nm)
$ Paredes de 60°
6.0 1 (A =8.07+0.07 nm)

Figura 4.15: Valores medios de A y sus errores estdndar para todas las paredes individuales
en cada perfil posible. En purpura se han marcado los casos que mas se desvian del valor
medido para una pared simple.

Los ajustes muestran valores de A semejantes a excepcion de los correspondientes a paredes
centrales, marcados de color purpura en la Figura 4.15. Un ejemplo de estos ajustes se puede
ver en la Figura 4.14a. A diferencia de las curvas para paredes que empiezan o terminan la
transiciéon entera, ninguno de sus extremos estd compuesto por datos reales. De esta forma
la transicién es mas abrupta y se mide menor anchura. Considerando que tenemos una dis-
cretizacion gruesa por el mallado de la muestra consideramos una incertidumbre minima de
4+ 0,5 nm. También se ha calculado el error con la desviaciéon estdndar de los datos, pero en
cualquier caso es mucho menor que el error de la discretizacién espacial.

Si ajustamos las condiciones iniciales en un entorno simétrico de £ 64 nm en el centro de
la muestra y en él fijamos ¢ a un valor intermedio, se obtienen paredes méas separadas. Esto
puede ser un indicio de que en el caso anterior no hemos obtenido paredes totalmente relajadas,
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Angulo acimutal de m; Angulo acimutal de m;
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Figura 4.16: Perfiles con tres paredes separadas.

incluyendo un error mayor en la anchura. Tomaremos como anchura de la pared en el caso no
homogéneo como la obtenida en esta segunda tanda de simulaciénes. Se han tomado ¢ = 105°
para el caso homogéneo y 90° para el no homogéneo. De esta forma la zona de solapamiento
entre curvas se reduce y el error cometido al aislarlas es menor (Figura 4.16). Volviendo a
medir A para las paredes intermedias en los perfiles 17 —47 y 17 — 3~ obtenemos unos valores
mucho més cercanos a los medidos en paredes simples.

Comparaciéon de A

8.5
— 8.0 1
g
=
< 7.5 1

[] Pared de 30°
7.0 (A =7.13+£0.02 nm)
’ $ Paredes de 60°
(A =8.28£0.01 nm)
6.5

Figura 4.17: Valores medios de A para los casos probleméticos con mayor separacion entre
paredes.

AS e =(83£05) nm  A¥ = (7,3+0,5) nm

simple simple

A% = (8,3+0,5) nm A% = (7,1£0,5) nm

Concluimos que es razonable estudiar inicamente los perfiles simples para medir la anchura de
la pared. Las paredes de 30° se mediran en perfiles 17 — 17 y las de 60° en perfiles 1T —27. A
continuacién vamos a realizar ajustes modificando las constantes de intercambio y anisotropia.
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4.3.2. Dependencia con la constante de anisotropia

El objetivo de esta seccion es medir la anchura de la pared A y estudiar su dependencia con el
parametro K3p,. Para simular un rango amplio de valores de A hemos configurado la muestra
con un tamano de 1024 nm x 128 nm x 1 nm con celdas de 1 nm de arista, para asi evitar
que la anchura de la pared sea comparable con la longitud total. Se han tomado los siguientes
valores de las constantes

AH =10 pJ/m, A12 =-5 pJ/m, Blg = -20 MJ/II]3
Ky =-01MJ/m?® a=1

Modelo
a = (8.33840.002) - 10~ tm~1/251/2
b = (—0.010 £ 0.004) nm

O Simulacién

T T T
0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06
1/vVEK3z (m?/2]-1/2)

Figura 4.18: Ajuste lineal del parametro A medido en las simulaciones con respecto de
(K3b)_1/2 para el caso K3, homogéneo.

Esperamos encontrar una dependencia A o 1/+4/K3;, de acuerdo al modelo propuesto en la
ecuacion (3.6), asi que tomaremos valores de K3b de forma que estén equiespaciados con esa
dependencia. Los K3, escogidos pertenecen a un rango de entre 100 J/m? y 10 MJ/m3. Como
observamos en la secciéon anterior, las paredes de 30° son ligeramente mas estrechas que las de
60°. Asi que realizaremos dos tandas de simulaciones para los mismos valores de Kj3;, primero
en una muestra homogénea en dicha variable y después cambiando el signo para cada mitad.

Los ajustes mostrados en las figuras 4.18 y 4.19 confirman que el modelo propuesto describe
satisfactoriamente, al menos, la dependencia de A con respecto a K3,. Podemos despreciar el
valor de la ordenada en el origen para ambos casos, su valor es de dos 6rdenes de magnitud
inferior al nanémetro y nuestra discretizaciéon es mucho més gruesa. Las pendientes del ajuste
lineal son

a%%” = (8,338 £ 0,002) - 10~ m~1/2J1/2
@ = (7,37 +0,01) - 10~ m~1/2J1/2

Las incertidumbres reflejadas dan cuenta tnicamente de la desviacién de los datos ajustados,
sin haber considerado las dimensiones de las celdas. Podemos observar, que como era de
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Modelo
a = (7.37+£0.01) - 10" 1m~1/251/2
b = (—0.095 + 0.008) nm

O Simulacién

T T T T T T T
0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06
1/ /K3b (mS/QJfl/Q)

Figura 4.19: Ajuste lineal del parametro A medido en las simulaciones con respecto de
(Ks3)~'/2 para el caso K3 no homogéneo.

esperar, las pendientes son distintas para las paredes de 30° y 60°, siendo menor en el caso
de menor angulo. La relaciéon para las pendientes en cada tipo de pared es

60°
(%) —1,1313
a anis

Esta diferencia es debida tnicamente al tipo de pared, ya que el resto de pardmetros y en
particular, los valores de A7 y Aj2 se han mantenido constantes en todas las simulaciones.
Veamos a continuacion si la dependencia con las constantes de intercambio prevista por el
modelo 3.6 se cumple también.

4.3.3. Dependencia con las constantes de intercambio

Para esta seccién se ha utilizado una muestra con las mismas dimensiones que en el apartado
anterior: 1024 nm x 128 nm X 1 nm y arista de las celdas de 1 nm. Y los siguientes parametros
son comunes para todas las simulaciones realizadas

Ks, = 40,5 MJ/m® Bjp = —20 MJ/m?
Ky =-01MJ/m?® a=1

A la vista del modelo de la ecuacion (3.6) se han escogido valores de las constantes de inter-
cambio para obtener datos equiespaciados en \/Aj; — Aj2/2, cada constante tomando valores
el el rango de 1 a 100 pJ/m. Al igual que antes, se han realizado ajustes para muestras con
anisotropia hexagonal homogénea y no homogénea. Los resultados de dichos ajustes se pueden
ver en las figuras 4.20 y 4.21, confirmando que el modelo también predice la dependencia con
A;;. Las ordenadas en el origen son de dos 6rdenes de magnitud menos que 1 nm, y las vamos
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a obviar como en el estudio anterior. Las pendientes obtenidas en el ajuste lineal son

a%%” = (1,05427 + 0,00002) - 10~% m*/2J~1/2
a® = (0,9261 % 0,0007) - 1073 m®/2J71/2

Donde de nuevo las incertidumbres mostradas reflejan inicamente la desviacién de los datos.
Y al igual que antes hay una ligera discrepancia entre la anchura de las paredes de 30° y 60°.
Dividiendo las pendientes obtenemos

60°
<a30> —1,1384
a
exch

que es, a excepcion de unas milésimas, igual al valor obtenido dividiendo las pendientes en
el caso anterior. Por lo tanto, existe un factor que modifica el ancho en funcién del tipo de
pared, pero el resto de dependencias consideradas (K3, y A;j) se describen satisfactoriamente
con la expresion (3.6).

40 1

Modelo
a = (1.05427 £ 0.00002) - 10~ 3m?/2J~1/2
b = (—0.0057 + 0.0005) nm

O  Simulacién

0 1 2 3 4

/A1 — A12)2 (31/2m~1/2) x107°

Figura 4.20: Ajuste lineal del parametro A medido en las simulaciones con respecto de (A1 —
A12/2)'/? para el caso K3, homogéneo.
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Modelo
a = (0.9261 4 0.0007) - 10~3m?3/2J~1/2
b = (—0.050 + 0.005) nm

O Simulacién

0 1 2 3 4

VAL — Agp/2 (J/2m~1/2) x107°

Figura 4.21: Ajuste lineal del parametro A medido en las simulaciones con respecto de (A3 —
Ay2/2)Y/2 para el caso K3, no homogéneo.
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Capitulo 5

Conclusiones

En este trabajo hemos estudiado los estados de equilibrio y las paredes magnéticas entre
los mismos en materiales antiferromagnéticos no colineales. Estos materiales tienen interés
fundamental tanto como tecnolbégico. Este tipo de orden magnético puede presentar fenéme-
nos nuevos distintos de otros materiales antiferromagnéticos, y de utilidad tecnologica. En
particular, su respuesta magnetoresistiva, atn a pesar de su nula magnetizaciéon neta, su di-
nédmica ultrarrapida y la posibilidad de soportar corrientes puras de spin, sin transporte neto
de carga, los hace candidatos prometedores para el desarrollo de nuevos dispositivos rapi-
dos y energéticamente eficientes compatibles con la actual electrénica CMOS. Para describir
cuantitativamente un material de estas caracteristicas hemos partido de la teoria micromag-
nética para el ferromagnetismo y antiferromagnetismo, y la hemos adaptado a estos sistemas
incluyendo tres subredes magnéticas equivalentes y acopladas, cada una de ellas regida por la
ecuacion LLG (2.10). Dicho acople viene dado por la interaccion de intercambio, que es el ori-
gen cuantico del magnetismo. Después de desarrollar la teoria microscopica hemos adaptado
las expresiones para trabajar en la escala micromagnética. Debido a las tres subredes hemos
modificado las expresiones de los campos efectivos utilizados en AFM para tener en cuenta el
intercambio, anadiendo términos que median las nuevas interacciones. Teniendo en cuenta la
interacciéon de anisotropia magnetocristalina hexagonal en un sistema con tres subredes, ya
que es la compatible con la simetria de los AFNC.

Una vez propuestas todas las expresiones que rigen la dindmica del sistema, hemos utilizado
una version modificada de mumax® para resolverlas numéricamente. En primer lugar hemos
estudiado los estados uniformes posibles en estos sistemas, teniendo en cuenta una anisotropia
hexagonal. Existe un eje que puede ser facil o dificil como en la anisotropia uniaxica ademaés
de 12 direcciones privilegiadas en el plano basal, 6 direcciones féciles y 6 dificiles, conformando
dos conjuntos idénticos rotados 30° uno respecto del otro. El caréacter facil o dificil de cada
uno de los conjuntos depende del signo de la constante Kgy.

Hemos pasado a analizar los estados no uniformes mas sencillos, compuestos por dos regiones
de pardmetro de orden uniforme y una regién de transiciéon entre ambas, es decir, una pared
magnética. Se han realizado pruebas ajustando zonas de la muestra con las condiciones ini-
ciales de los estados de equilibrio para ver los perfiles que surgen en la magnetizacién a lo
largo del eje x al enfrentarlas. Los resultados obtenidos indican que sblo se pueden dar dos
tipos basicos de DW en nuestro sistema, las que separan estados 60° y 30°, observando que
las transiciones entre estados cuyas direcciones difieren mas que estos angulos vienen media-
das por estas dos paredes basicas. El primer tipo se da tinicamente en zonas con anisotropia
homogénea y el segundo en el limite entre zonas con anisotropia de distinto tipo cambiando
entonces las direcciones faciles.
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A continuacién hemos ajustado los perfiles de las DW de acuerdo con el modelo propuesto
(3.2) comprobado que las paredes pueden ajustarse con el perfil propuesto, lo que nos permite
obtener un parametro de anchura de la pared. Como se determiné que todas las transiciones
estan compuestas por dos tipos de paredes, se dividieron todos los perfiles obtenidos en sus DW
intermedias. Con todas las DW separadas, se realiz6 el ajuste para todos los casos y concluimos
que la anchura de las paredes de cada tipo, para las mismas constantes de anisotropia e
intercambio, son equivalentes entre si. No obstante, se observa que las paredes de 60° son
més anchas que las de 30°. Este resultado era esperable si consideramos que la pared surge
como balance de la energia de anisotropia e intercambio. Siendo la anisotropia una densidad
de energia local, su contribucion a la (anchura de) la pared dependera de la desviacion de la
magnetizacion de la pared respecto de la direcciéon del eje facil, dependiendo esta del tipo de
pared. Ademas, la densidad de energia de intercambio es no local y dependeré del gradiente de
la magnetizacién, siendo mayor cuanto mayor sea el angulo entre la magnetizaciéon de celdas
adyacentes. Por tanto, para mantener la misma relaciéon entre las densidades de energia de
intercambio y anisotropia, es preciso que el &ngulo de giro de una celda a la siguiente se ajuste
convenientemente. Dado que en ambos casos la dependencia de la energia con el angulo de
la direccién de la subred varia de forma no lineal, no resulta evidente como debe ser la
dependencia de la anchura de la pared con el angulo total girado. En cualquier caso, si el
angulo total de giro que tiene que producirse de un dominio a otro es mayor, entonces tendra
que producirse en una anchura mayor.

Finalmente para realizar un estudio mas sistematico de la anchura de la pared, se simularon
unicamente paredes simples, de 60° y 30°. De las anchuras medidas para estas paredes simples
aprendimos que, en igualdad de constantes de anisotropia e intercambio, las correspondientes
a 60° son 1,13 veces més anchas que las de 30°. A continuacién se ajustaron estas dos paredes
para numerosos valores de K3, y A2, comprobando asi que el modelo (3.6), que se adapto de
AFM, da las dependencias correctas de la anchura de la DW con dichas constantes. Queda
pendiente para futuros trabajos analizar de forma cualitativa la relacién entre la rotacion total
de la pared y el factor de proporcionalidad en la expresion (3.5).
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Apéndice A

Lista de acrénimos

FM Ferromagnético . . . . . . . . . . e 2
FiM Ferrimagnético . . . . . . . . . . . e 2
AFM Antiferromagnético . . . . . . . . .. e 2
AFNC Antiferromagnético No Colineal . . . . . . . ... ... ... ... ... .... 2
LLG Landau-Lifshitz-Gilbert . . . . . . . . .. . ... ... 7
GPU Graphical Processing Unit . . . . . . .. .. .. ... 0o 4
DW Domain Wall . . . . . .. .. 16
STT Transferencia de Torque de Espin . . . . . . . . . ... ... ... ... ..... 2
TMR Magnetoresistencia de efecto Tanel . . . . . . . . . .. ... .. ... ... ... 2
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