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Szamitogépes Magnesség és Szupravezetés
Kutatasi profil

» Elsé elvi (kvantummechanikai) elektronszerkezet szamitasok
F6ként sajat fejlesztésl programok: Green-fliggvényes technika
Anyagspecifikus szamolasok — mélyebb megértés és predikciok

» Spin-modell paraméterek elsé elvekbdl
Monte-Carlo és spin-dinamika szimulaciok

» Komplex magneses szerkezetii rendszerek
Tombi magnesek, magneses vékonyrétegek, magneses nanostrukturak
Magneses skyrmionok
Spinhullam gerjesztések, magneses fazisatalakulasok

> Hibrid magneses — szupravezet6é nanoszerkezetek
Tobbrétegl szupravezet6 heterostrukturak fellleti allapotainak meghatarozasa ab initio szamolasokkal
Majorana alapu qubit szimulacidja topologikus szupravezet6kben
Egzotikus allapotok magneses, illetve topologikus szupravezet6kben
Pasztazo alagutmikroszképos kisérletek elméleti szimulacioja



Négyspin-kolcsonhatasok fellileti atomi strukturakban

Témavezeto: Nyari Bendeguz Tamas
nyari.bendeguz@ttk.bme.hu
Konzulens: Szunyogh Laszld

BME TTK EIméleti Fizika Tanszék
Témakiiras: http://ttk.bme.hu/node/7292
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Spin-kolcsonhatasok

Legegyszeriibb eset: Ising-modell
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E,,; = JS?;S?;_l + JS?;SE'_|_1

Kolcsonhatas paraméter, skalar Spin valtozdk, skalar
J>0 FM, J<AFM +1 fel spin, -1 le spin
C skalar, megszoritott spin irényok(fel/le)\ (s vektor, tetsz6leges spin irany A
J skalar, izotrop kdlcsonhatas J tenzor, kiralis és anizotrop kodlcsénhatasok
Parkolcsonhatas, kétspin-kdlcsonhatas ‘ Tobbspin-kolcsonhatasok
Elsé szomszéd kolcsonhatas Tetsz6leges szomszéd kodlcsdnhatasok
G dimenzios ) Qetsz6|eges dimenzid (lanc, felilet, tomb) )

Kevés esetben alkalmazhatd realisztikus anyagokra. A legtobb magneses anyag magneses szerkezetét leirja.



Hogyan szamoljunk kélcsonhatasokat?

ﬁl: Négyspin-kolcsonhatasok meghatarozasa \

Az energia feliilet bonyolult fiiggvénye a spin
valtozéknak

Kiilonb6z6 konfiguraciok mellett ab initio
savenergia szamolasok

3

A kolcsonhatasi paraméterek illesztése a kapott

ﬁszakdolgozé feladat:

Savenergia szamolasok futtatasa
szuperszamitogépe a rendelkezésre allé
programkod segitségével egyszeri
geometriakra.

Kiilonb6z6 konfiguracio valasztasi mddszerek
tesztelése, 6sszehasonlitasa.

A konfiguracidk generalasa és a kolcsonhatas
paraméterek illesztése a rendelkezésre allé
MATLAB scriptekkel (fejlesztette: Rdzsa

energiakra.
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Irodalomi attekintés

Skyrmion képz6dés a Fe/lr(111) feliileten az izotrop

négyspin-kolcsonhatas koveztében.

PRL 117, 207202 (2016)

PHYSICAL REVIEW LETTERS

week ending
11 NOVEMBER 2016

Skyrmions at the Edge: Confinement Effects in Fe/Ir(111)

Julian Hagemeister, Davide Iaia,” Elena Y. Vedmedenko, Kirsten von Bergmann,
André Kubetzka,” and Roland Wiesendanger
Department of Physics, University of Hamburg, D-20355 Hamburg, Germany
(Received 16 June 2016: published 10 November 2016)

To understand these experimental findings, we employ
atomistic Monte Carlo simulations with a single-spin
Metropolis update mechanism. The magnetic monolayer
Fe/Ir(111) can be described by the Hamiltonian
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Fe lanc spin-spirdl alapallapotanak leirasa Re(0001)

feliiletén négyspin kiralis kolcsonhatasokkal.

PHYSICAL REVIEW B 99, 184430 (2019)

Magnetic structure of monatomic Fe chains on Re(0001): Emergence of chiral multispin interactions
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Changing from the two-spin model in Eq. (1) to the model
containing also four-spin interactions in Eq. (19) naturally
modifies the interpretation of the chiral interaction energies
obtained from the torque method,
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Magneses kolcsonhatasok szamitasa rendezetlen 6tvozetekben

Témavezet6: Szunyogh Laszlé
szunyogh.laszlo@ttk.bme.hu

Témakiiras: http://www.ttk.bme.hu/node/7322

A magneses kolcsonhatasok hangolasanak egy természetes lehet8sége a kiilonb6z6 atomok 6tvozése:
vagy a kémiai 0sszetétel (koncentracid) vagy az atomok racson elfoglalt pozicidja valtozik.
A gyakorlatban hasznalt magnesek tulnyomaorészt 6tvozetek.

NdFeB permanens
magnes

Permalloy Nig,Fe,,
Alnico patkdmagnes
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Kétféle atom N racshelyen: Atlagolds:
2N konfiguracio Koherens potencial kozelités (CPA)
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Amit szamolni tudunk: két atom kozotti magneses kdlcsonhatas az atlagos hattérben



Egy példa: rendezetlen Ru,(MnSi) 6tvozet

Az Mn és Si atomok véletlenszer(
kicserél6dése megvaltoztatja a Mn
atomok kozotti magneses kodlcsonhatast
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Egy érdekes és fontos kérdés: Hogy fliggenek a kolcsonhatasok a kilonb6z6 atomok térbeli elhelyezkedésétdl,
azaz a rovidtavu rendezettségtél?

Négy racshelyen két-két kiilonb6z6 atom: hat lehetfség
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Két kiszemelt atom kozotti kdlcsonhatas konfiguracios atlaga mennyiben kilonbozik
az elkent (CPA) hattérben szamitott kolcsonhatdstol?



Spin-spiral allapotok atomi vastagsagu vékonyrétegekben

Témavezet6: Szunyogh Laszlé
szunyogh.laszlo@ttk.bme.hu

Témakiiras: http://www.ttk.bme.hu/node/7323
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https://www.flapw.de/MaX-6.0/documentation/spinSpirals/
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Egyatom vastagsagu Mn reteg W(110) feltleten
M. Bode et al., Nature 447, 193 (2007)

Spin-polarizalt pasztazo alagutelektron mikroszkopos kép

Lateral displacement (nm)

» Antiferromagneses szerkezet 12 nm hullamhosszu
Néel tipusu spin-spiradl modulaciéval
» DM kolcsonhatas ,spin-forgatd’ hatasa

PdFe kettds réteg Ir(111) feltleten
N. Romming et al., Science 341, 636 (2013)
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Magneses tér hatdasara magneses skyrmionok
stabilizalodnak



A spin-spiral allapotok szamitasa: egylttes eltolasi és spin-forgatasi szimmetria — altalanositott Bloch-tétel
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Egy szamolas Mn/W(001) monorétegre
(E. Simon and L. Szunyogh, , . ,
Phys. Rev. B 100, 134428 (2019)) > Az elmélet megismerése

» A spin-spirdl kod hasznalatanak elsajatitasa

Feladatok és célok:
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Kdszonjuk a figyelmet!



