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Общая характеристика работы

Актуальность темы исследования. Магнетизм наноструктур представляет со-

бой быстро развивающуюся область науки и современных технологий, важную, как для

фундаментальной науки, так и приложений в электронике и спинтронике. При переходе

к наномасштабу меняются многие законы поведения магнитных систем, проявляются

новые взаимодействия, приводящие к формированию структур, не существующих или

не играющих существенной роли на макроскопическом уровне. Так открытые в тополо-

гических киральных магнетиках неколлинеарные устойчивые магнитные структуры –

двумерные и трехмерные скирмионы, антискирмионы, тороны, магнитные поплавки –

рассматриваются сейчас как одни из наиболее перспективных кандидатов для создания

новых технологий сверхплотной и быстрой магнитной памяти, сенсоров, нейроморф-

ных устройств. Для создания искусственных магнитных наносистем с заданными свой-

ствами необходимо понимать, как особенности электронной структуры определяют их

размер, подвижность, взаимодействие между отдельными элементами внутри системы.

Хотя размер таких магнитных объектов составляет всего несколько десятков наномет-

ров, расчет их электронной и магнитной структур на атомном масштабе представляет

собой очень сложную задачу, поскольку число неэквивалентных атомов при самосо-

гласованных расчетах составляет десятки-сотни тысяч. Поэтому разработка моделей

и алгоритмов, позволяющих проводить такие расчеты, является очень актуальной

задачей, требующей сочетания разных теоретических подходов. При этом компьютер-

ное моделирование, выполняемое на разных пространственных масштабах для одних и

тех же систем, может привести к синергетическому эффекту, помогая получить адек-

ватное описание физики изучаемых процессов и явлений. Так расчеты методом функ-

ционала плотности могут быть использованы для определения феноменологических

параметров, входящих в модельные гамильтонианы, а с другой стороны, эти же пара-

метры могут быть оценены путем сравнения с результатами микромагнитных расчетов,

проводимых на микронном масштабе, и с результатами эксперимента. Здесь особенно

важны эффективные универсальные алгоритмы, которые позволяют проводить расче-

ты магнитных состояний систем, представляющих практический интерес, от кластеров,

состоящих из нескольких атомов до микромагнитных структур. Другой важной пробле-

мой, возникающей при исследовании и практическом использовании магнитных нано- и

микроструктур, является оценка их устойчивости относительно тепловых флуктуаций

и случайных внешних воздействий. При уменьшении характерных размеров системы до

нанометрового диапазона, взаимодействие с тепловым резервуаром необходимо прини-
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мать во внимание не только при комнатной, но и гораздо более низких температурах.

При этом устойчивость магнитных состояний становится принципиальным вопросом

и для их экспериментального исследования, и для любых приложений в электрони-

ке. Количественная оценка частот магнитных переходов и времен жизни магнитных

состояний – сложная задача, требующая разработки новых методов расчета, алгорит-

мов и программ. Именно решению этих задач на разных пространственных масштабах

посвящена настоящая диссертация.

Объектами исследования настоящей работы являются неколлинеарные магнит-

ные состояния в металлических системах с коллективизированными электронами: уль-

тратонких пленках Co/Pt(111), Pd/Fe/Ir(111), Fe/W(110) и кластерах Fe. Электронная

и магнитная структуры этих систем рассчитываются в рамках метода модельных га-

мильтонианов, а устойчивость магнитных состояний – на основе теории переходного

состояния для магнитных степеней свободы.

Целью диссертационного исследования является развитие вычислительных ме-

тодов и алгоритмов для проведения самосогласованных расчетов магнитной и электрон-

ной структуры систем с коллективизированными электронами, поиск неколлинеарных

магнитных структур, соответствующих локальным минимумам энергии, и сценариев

переходов между ними путем анализа структуры энергетической поверхности системы.

Разработанные методы используются для исследования конкретных магнитных струк-

тур – магнитных скирмионов и антискирмионов в тонких магнитных пленках, перемаг-

ничивания магнитных кластеров на игле туннельного микроскопа, а также переходов

между упорядоченными состояниями в жидкокристаллических системах.

Научная новизна работы. В ходе работы над диссертацией получены новые тео-

ретические результаты:

• Выведены и обоснованы новые уравнения самосогласования для расчетов неста-

ционарных состояний в рамках неколлинеарного обобщения модели Александера-

Андерсона. Это позволило более аккуратно проводить оценку кривизны многомер-

ной энергетической поверхности систем с коллективизированными электронами.

• Разработаны быстрые эффективные процедуры самосогласования для расчета маг-

нитных неколлинеарных стационарных и нестационарных состояний в моделях с

коллективизированными электронами, что позволило существенно сократить ха-

рактерное время расчета и дало возможность рассчитывать электронную и маг-

нитную структуру систем, содержащих тысячи неэквивалентных атомов.

• Универсальность разработанных методов поиска путей с минимальным перепадом
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энергии на энергетической поверхности была подтверждена расчетами жидкокри-

сталлических систем. Впервые были рассчитаны величины энергетических барье-

ров между киральным холестерическим и нематическим состояниями. Показано,

что при определенных значениях параметров электрического поля и коэффици-

ентов сцепления на границе жидкокристалической ячейки в системе могут быть

реализованы два разных сценария перехода.

• Впервые получено самосогласованное локально устойчивое скирмионное состояние

в системе с коллективизированными электронами в отсутствие внешнего магнит-

ного поля, анизотропии и взаимодействия Дзялошинского-Мории.

• Дана новая интерпретация экспериментов, выполненных методами магнитно-обменной

силовой микроскопии для определения времен жизни магнитных состояний в кла-

стерах на игле микроскопа.

Основные положения, выносимые на защиту:

1. Разработанные для моделей магнетизма коллективизированных электронов мето-

ды и алгоритмы вычислений качественно расширяют область применимости тео-

рии и увеличивают скорость самосогласованных расчетов, позволяя находить слож-

ные неколлинеарные магнитные структуры, отвечающие локальным минимумам

энергии. Решения с нетривиальным топологическим зарядом скирмионного типа

получены в рамках моделей с коллективизированными электронам уже без учета

взаимодействия Дзялошинского-Мории, анизотропии и взаимодействия со внеш-

ним магнитным полем.

2. Программно-реализованные алгоритмы соответствия локализованных моделей гей-

зенберговского типа магнитным системам с коллективизированными электронами,

воспроизводящие одинаковые неколлинеарные спиральные структуры, позволяют

определить параметры локализованных моделей с помощью самосогласованных

микроскопических расчетов электронной структуры и рассчитать энергетические

барьеры для магнитных переходов.

3. Процессы перемагничивания кластеров железа на игле атомно-силового микроско-

па, наблюдаемые экспериментально, описаны в рамках модели переходного состоя-

ния для магнетизма коллективизированных электронов, что позволило найти мик-

роскопические параметры кластеров атомного масштаба, которые не могут быть

прямо определены из эксперимента.
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4. Методы, разработанные для магнитных систем, могут быть использованы для ана-

лиза возможных сценариев переходов в других упорядоченных средах. Для жидко-

кристаллических структур исследование путей с минимальным перепадом энергии

между локально устойчивыми состояниями на энергетической поверхности дало

возможность определить различные механизмы переходов, в зависимости от ха-

рактеристик системы и внешних воздействий.

Теоретическая и практическая значимость работы. В диссертации разработа-

ны новые методы и реализованы алгоритмы и программы, позволяющие эффективно

находить самосогласованные решения, соответствующие локально устойчивым состо-

яниям в системах с коллективизированными электронами. Предложенные алгоритмы

уже внедрены в международные компьютерные коды ведущих лабораторий мира (про-

грамма SPIRIT [1] (Германия) и программа LAMMPS [2] (США)).

Новая интерпретация эксперимента по определению времен жизни малых магнитных

кластеров открыла новые особенности управления процессами перемагничивания на

атомном масштабе.

Разработанные методы поиска путей с минимальным перепадом энергии на много-

мерных энергетических поверхностях могут быть использованы не только для магнит-

ных состояний, но и для широкого класса других упорядоченных систем, что позволяет

эффективно оценивать времена жизни состояний и получать количественные оценки

устойчивости соответствующих структур.

Достоверность и обоснованность результатов и выводов диссертации обеспечи-

вается тем, что развитые теоретические подходы и алгоритмы основаны на хорошо

апробированных методах, используемых при расчетах магнитной и электронной струк-

туры. Расчеты на основе разработанных компьютерных программ воспроизводят и объ-

ясняют результаты исследований, в том числе экспериментальных, имеющихся в на-

учной литературе. Предложенные быстрые алгоритмы были реализованы автором и

вошли составным блоком в международные программы моделирования молекулярных

систем и твердых тел (LAMMPS) и программу для моделирования магнитных систем

(SPIRIT). Таким образом, эти алгоритмы прошли проверку на международном уровне.

Апробация результатов исследования Основные результаты работы опублико-

ваны в ведущих рецензируемых журналах, докладывались и обсуждались на науч-

ных семинарах в Санкт-Петербургском Государственном Университете, в Университете

Аалто, Эспо, Финлядния, и в Университете Исландии, Рейкьявик, Исландия. Резуль-

таты также были представлены на следующих научных конференциях и семинарах:

6



• Конференция "4th Ultrafast Magnetisation Conference."14-19 Окт. 2019, Универси-

тет Йорка, Йорк, Великобритания. Устный доклад: "Orthogonal Spin Optimisation

For Finding Energy Minima and Minimum Energy Paths of Transitions."

• Симпозиум "The 9th International Symposium on Metallic Multilayers (MML 2016) 19-

23 Июня 2016 Уппсула, Швеция. Постер: "Formulation of Constraints on Non-stable

Magnetic States for Calculations of Dynamics and Minimum Energy Path".

• Международная летняя школа "Introduction to atomistic spin dynamics". 16-17 Июня

2016 KTH, Киста, Стокгольм, Швеция.

• Международная школа и конференция "Saint Petersburg OPEN 2016"28-30 Мар-

та, 2016, Санкт-Петербург, Россия. Постер: "Tip-Sample Interaction and Rates of

Magnetic Transitions".

• Международная студенческая конференция "Science and Progress 2015.

Санкт-Петербург, 9-13 Ноября 2015. Устный долкад: "Rates of Magnetic Transitions

Controlled by the Exchange Interaction on Atomic Scale".

• Международаный семинар-конференция "International Workshop of Nanomagnetism.

Рейкьявик, Исландия, 7-8 Апреля 2015. Устный доклад: "Simulation of Magnetisation

Reversal Induced by Exchange Interaction at Atomic Scale".

Публикации. По теме диссертационной работы опубликовано 6 работ в рецензи-

руемых журналах, входящих в базы данных Web of Science, Scopus и перечень ВАК.

Список публикаций приведен в конце автореферата.

Личный вклад автора. Совместно с научным руководителем было выбрано на-

правление исследований, сформулированы цели и задачи исследования. Автором лично

• выведены и реализованы программно уравнения самосогласования для нестацио-

нарных состояний в рамках неколлинеарной модели Александера-Андерсона

• развит теоретический подход для расчетов магнитной структуры, предложены ал-

горитмы оптимизации для поиска минимумов и путей с минимальным перепадом

энергии на энергетических поверхностях

• разработаны программы для проведения численных расчетов, и проведены все чис-

ленные расчеты. Обсуждение результатов и написание статей по результатам ра-

боты проводилось совместно с другими исследователями, соавторами общих пуб-

ликаций.
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Обсуждение результатов и написание статей по результатам работы проводилось сов-

местно с другими исследователями, соавторами общих публикаций.

Объем и структура диссертации. Диссертация состоит из введения, 4 глав ос-

новного текста и заключения. Список используемой литературы состоит из 145 наиме-

нования. Общий объем диссертации составляет 106 страниц, включая 32 рисунка, 7

таблиц.

Содержание работы

Во введении обоснована актуальность темы исследований, сформулированы цель и

методы исследования, приведен список научных конференций, на которых были пред-

ставлены результаты работы, перечислены публикации по теме диссертации, сформу-

лированы положения выносимые на защиту.

В первой главе «Методы расчета магнитной структуры на разных про-

странственных масштабах» представлены модели, используемые для описания маг-

нитных структур на разных пространственных и временных масштабах. Среди них

обобщенная модель Гейзенберга, в которой учтены парные взаимодействия спинов за

пределами ближайших соседей, четырех-спиновые взаимодействия, бикубическое взаи-

модействие, взаимодействие Дзялошинского-Мории, вклады одноосной анизотропии и

магнитное диполь-дипольное взаимодействие. Для этой модели приведен обзор методов

расчета обменных интегралов на основе теории функционала плотности, а также алго-

ритм определения констант 4-х спиновых взаимодействий через сопоставление энергий

спиновых спиралей. Здесь же обсуждается микромагнитная модель и связь ее парамет-

ров с параметрами модели Гейзенберга.

Другой моделью, для которой в диссертации сформулированы и развиты эффектив-

ные процедуры самосогласования магнитных моментов и числа d-электронов, в ста-

ционарных и нестационарных состояниях, является модель магнетизма коллективизи-

рованных электронов Александера-Андерсона, обобщенная на случай неколлинеарного

упорядочения магнитных моментов (НКАА) [3]

В модели НКАА электронный спектр переходных 3d металлов задается двумя зо-

нами, соответствующих почти свободным 4s(p) электронам и квазилокализованным

3d-электронам. Для описания неколлинеарных состояний используется приближение

среднего поля, в котором кулоновское взаимодействие на каждом атоме рассчитыва-

ется в локальной системе координат, выбранной так, чтобы ось квантовая совпадала с

направлением локального магнитного момента. В результате этой процедуры гамиль-

8



тониан d-подсистемы записывается в виде:

ĤNCAA =
∑
iα

(
E0
i +

UiNi

2

)
n̂iα +

∑
i

−UiMi

2
M̂i · ei+ (1)

∑
i

−1

4
Ui(N

2
i −M2

i ) +
∑
i 6=j,α

Vij d̂
†
iαd̂jα, (2)

Здесь d̂†i,α, d̂i,α – операторы рождения и уничтожения d-электронов на узле i со спином α,

n̂iα = d̂†i,αd̂i,α. Mi и Ni – средние значения магнитного момента и числа d-электронов на

i-м узле. M̂i – оператор магнитного момента. Вектор ei = (sin θi cosφi, cos θi sinφi, cos θi)

задает направление среднего магнитного момента. Параметрами модели являются E0
i –

перенормированная энергия d-уровня, Ui – константа кулоновского взаимодействия d-

электронов на i-м узле, Vij – интеграл перехода между узлами i и j, который содержит

как прямой обмен, так и косвенный, через s(p) зону . Гибридизация s(p) и d электро-

нов приводит к конечной ширине d-уровня Γ, которая считается параметром модели.

Все энергетические параметры системы измеряются в единицах Γ. Для расчета систем,

состоящих из произвольного числа магнитных моментов уравнения самосогласоавния

вводятся через вариационный принцип. Энергия системы должна быть стационарна по

отношению к числам d-электронов Ni, магнитным моментам Mi, и углам θi, φi, задаю-

щим их ориентацию:

∂E

∂Ni

=
Ui
2

[〈n̂i〉 −Ni] = 0, (3)

∂E

∂Mi

=
Ui
2

[
Mi− < M̂i > ·ei

]
= 0, (4)

∂E

∂θi
= −UiMi

2
< M̂i > ·eθi = 0, (5)

∂E

∂φi
= −UiMi sin θi

2
< M̂i > ·eφi = 0, ∀i = 1 . . . P (6)

где вектора eφi = (− sinφi, cosφi, 0)T , eθi = (cos θi cosφi, cos θi sinφi,− sin θi)
T образуют

ортонормированный базис в касательном пространстве к магнитному моменту. Фор-

мулировка уравнений самосогласования в терминах частных производных позволяет

использовать вариационный подход и, в частности, квазиньютоновские методы, кото-

рые сходятся гораздо быстрее, чем методы простых итераций. Из-за адиабатического

приближения, алгоритм решения уравнений имеет два вложенных цикла – внутрен-

ний по Ni и Mi, при фиксированных направлениях моментов и внешний – по углам

θi, φi, минимизирующим полную энергию системы. Для изменения направлений маг-
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нитных моментов использовался разработанный автором метод оптимизации спинов

ортогональными матрицами (OCO), который более подробно изложен во второй главе

диссертации. Для внутреннего цикла – процедуры самосогласования, использовались

стандартные методы оптимизации: метод градиентного спуска, метод сопряженных гра-

диентов и алгоритм Бройдена- Флетчера-Гольдфарба-Шанно с ограниченой памятью.

Показано, что такой подход существенно ускоряет процедуру самосогласованных рас-

четов по сравнению с традиционно используемыми методами.

Для расчета нестационарных состояний использовался метод множителей Лагранжа.

В гамильтониан НКАА добавлялись дополнительные локальные поля, которые удер-

живали магнитные моменты в заданном направлении:

Ĥ = ĤNCAA −
∑
i=1..P

M̂i · hci (7)

На основе вариационного принципа, были получены новые уравнения самосогласова-

ния, которые помимо средних чисел d-электронов и магнитных моментов, включают

также локальные поля hci , которые тоже нужно находить самосогласованно.

Используя развитый теоретический подход и алгоритмы самосогласования, в этой же

главе были рассчитаны конкретные физические системы. В коллинеарном случае для

фиксированного значения параметра перескока Vij, была построена фазовая диаграмма

магнитного димера в пространстве параметров E0 и U (см. Рис. 1). Определен набор

параметров, при которых в системе формируется ферромагнитное или антиферромаг-

нитное основное состояние и определены числа d-электронов и величины магнитных

моментов. Это позволяет оценить параметры модели НКАА, при которых ферромаг-

нитное или антиферомагнитное упорядочивание реализуется в многоатомном случае.

Далее, в этой же главе исследовалось влияние локальных полей на рассчитанные

эффективные значения обменных интегралов модели Гейзенберга, полученные из само-

согласованных расчетов в модели НККА. Были проведены расчеты для железа и хрома

в α-фазе (ОЦК-решетка). В случае α-железа, рассчитанные константы обменного вза-

имодействия из модели НКАА хорошо согласуются с расчетами методом функционала

плотности (Рис. 2). При этом локальные поля дают малый вклад и ими можно пре-

небречь. Для ОЦК хрома было установлено, что учет локальных полей значительно

влияет на частоты осцилляций моментов по сравнению с расчетом без полей. Таким

образом, самосогласованный расчет с множителями Лагранжа нужен для описания

неравновесных состояний в хроме.
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Рис. 1: (a) Контурный график разности энергий димера в антиферромагнитном и фер-
ромагнитном состояниями ∆E = EA − EF в зависимости от числа d-электронов N и
магнитного момента M (N1 = N2 = N , M1 = M2 = M) при фиксированном параметре
перескока (b) Контурный график зависимости N от U и E0. (c) Контурный график
зависимости M от U и E0.

Рис. 2: Результаты расчета констант обменного взаимодействия для ферромагнитно-
го ОЦК Fe в модели НКАА и их сравнение с результатами метода ФП. Результаты
ФП взяты из статьей [4] и [5]. Параметры модели НКАА: Γ = 1.0 eV, E0 = −15.9(Γ),
U = 16.7(Γ), V1 = 0.3(Γ), V2 = V1/1.25(Γ). Рассчитанный магнитный момент 2.17 µB, и
среднее число d-электронов – 7.38. Моделируемая ячейка состоит из 1024 атомов.

В заключение первой главы кратко изложен метод функционала плотности для рас-

чета неколлинеарных состояний.

Во второй главе «Эффективные алгоритмы поиска экстремумов и путей с

минимальным перепадом энергии на многомерных энергетических поверх-

ностях спиновых систем» представлен краткий обзор существующих методов и ал-

горитмов поиска минимумов на энергетической поверхности магнитных систем, обсуж-

даются их недостатки и достоинства. Далее, вводится новый алгоритм – метод опти-

мизации спиновых систем ортогональными матрицами (ОСО). Алгоритм не требует

введения новых переменных и работает в реальном пространстве. Он учитывает кри-
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визну многообразия на котором задана энергия; поиск оптимальных шагов происходит

вдоль геодезических линий и тем самым, автоматически сохраняется величина магнит-

ных моментов. На каждой итерации направление магнитного момента изменяется в

соответствии с преобразованием:

ei → exp
(
−Pi

)
ei, (8)

где Pi кососимметричная матрица, которая генерирует вращение в направлении, мини-

мизирующем энергию. Например, для градиентного спуска матрица Pi имеет вид:

Pi =


0 tiz −tiy
−tiz 0 tix

tiy −tix 0

 , (9)

где tix, tiy, tiz – компоненты вектора момента сил Ti = −ei×∂E/∂ei. Метод ОСО можно

комбинировать с другими методами минимизации, которые были развиты для систем в

отсутствии дополнительных условий связи. На примере расчета скирмионной решетки,

проведено сравнение разных методов оптимизации. Как видно, из таблицы 1 можно зна-

чительно уменьшить время расчета локальных минимум энергетической поверхности,

если использовать метод ОСО в комбинации с квазиньютоновскими алгоритмами.

Таблица 1: Число итераций, необходимых для сходимости разных алгоритмов для си-
стемы, состоящей из 1600 спинов, в зависимости от точности расчета. Точность расчета
определенна через максимальный момент сил, действующий на один спин. Одна ите-
рация в методе ДЛЛ требует два вызова градиента энергии, если используется схема
предиктор-корректор. ДПЛ – диссипативное уравнение Ландау-Лифшица, МД – метод
молекулярной динамики, в котором скорость проецируется на направление силы или
задается нулю, если скорость и сила не сонаправлены. СГ – метод сопряженный гради-
ентов, КН – квази-ньютоновский алгоритм. Методы МД, КН и СГ скомбинированы с
методом ОСО.

Точность (meV) ДЛЛ МД СГ КН
10−4 45300 34300 4560 715

5 · 10−5 49600 37600 4850 740
10−5 59750 45200 5750 750

Далее, метод ОСО использовался совместно с геодезическим методом подталкива-

ния упругой лентой (ГПУЛ) [6]. В методе ГПУЛ, строится цепочка образов системы на

энергетической поверхности. На каждый образ действует сила, определяемая градиен-

том энергии вместе с эффективным полем искусственно введенных пружин (упругой
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ленты):

~hiν = ~h⊥iν + ~h
‖
iν , (10)

где ~h⊥iν =
∂E

∂eiν
−

(∑
j

∂E

∂ejν
· P̂τjν

)
P̂τiν (11)

и ~h
‖
iν = [kνDν − kν−1Dν−1] P̂τiν . (12)

Здесь индекс i нумерует номер спина, ν нумерует номер образа. P – проектирующий

оператор и P̂ [·] = P [·]/|P [·]|. Dν – геодезическое расстояние между ν + 1 и ν образами,

kν – коэффициенты упругости искусственных пружин и τ – касательный единичный

вектор к пути.

Для точного определения седловой точки, которой соответствует максимум энергии

вдоль пути с минимальным перепадом энергии, использовался алгоритм "карабкающе-

гося образа"(climbing image). В этом случае, эффективные силы упругости исключают-

ся для образа с наибольшей энергией, и для него используется только градиент энергии

спроектированный на направление вдоль пути:

~h ci
iν =

∂E

∂eiν
− 2

(∑
j

∂E

∂ejν
· P̂ τ̂jν

)
P̂ τ̂iν (13)

Такой алгоритм подталкивает образ с самой большой энергией к точке максимума энер-

гии вдоль пути. Для коэффициентов упругости используется выражение, в котором

образ с наибольшей энергий имеет бóльший коэффициент упругости:

kν =

 kmax −∆k
(
Emax−Xν
Emax−Eref

)
if Xν > Eref ,

kmax −∆k if Xν ≤ Eref .
(14)

В результате, в окрестности седловой точки получается бóльшая плотность образов.

Показано, что такой подход увеличивает стабильность квазиньютоновских методов оп-

тимизации. В этой же главе представлены расчеты разных магнитных систем: анниги-

ляция скирмионов в монослое магнетика на подложке тяжелого металла, аннигиляция

кирального поплавка, перемагничивание наноостравков железа на поверхности воль-

фрама. Показано, что использование предложенной методологии оптимизации спино-

вых систем, позволяет сократить время расчета ПМПЭ на порядок по сравнению су-

ществующими расчетами на основе стандартных алгоритмов.

Универсальная формулировка методов оптимизации магнитных систем позволила

описать переходы между локально устойчивыми состояниями и в жидких кристаллах.
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Изучаемая система – жидкий кристалл, заключенный в плоскопараллельную ячейку

во внешнем магнитном или электрическом поле. Были рассчитаны пути с минималь-

ным перепадом энергии между плоской и искаженной спиралями, соответствующие

переходу Фредерикса. Найдены два разных сценария перехода между нематической и

холестерической фазами.

В третьей главе «Скирмионы в системах с коллективизированными элек-

тронами» проведен расчет скирмионного состояния и пути его аннигиляции на тре-

угольной решетке в рамках модели НКАА. Показано, что даже в отсутствии спин-

орбитального взаимодействия в системах с коллективизироваными электронами суще-

ствуют топологически нетривиальные локально устойчивые решения скирмионного ти-

па. При этом энергетические поверхности скирмиона и анти-скирмиона совпадают. Рас-

считана плотность состояний d-электронов и зависимость величины магнитного момен-

та от его ориентации. В центре скирмиона, величина магнитного момента увеличивает-

ся по сравнению с магнитным моментом ферромагнитного состояния. В рамках модели

НКАА, рассчитаны обменные интегралы методом инфинитезимальных вращений (ИВ)

и подгонкой спектра спиновых спиралей (ПССС). Метод ИВ основан на сопоставлении

кривизны энергетической поверхности в окрестности ферромагнитного состояния мо-

дели Гейзенберга и модели НКАА. В этом случае интегралы обменного взаимодействия

могут быть рассчитаны с помощью формализма функций Грина согласно уравнению:

Jij =
5

π

0∫
−∞

dε ImTr

[
G
∂HNCAA

∂θi
G
∂HNCAA

∂θj

]
, (15)

где HNCAA – гамильтониан НКАА и G – функция Грина.

В методе ПССС рассчитывается спектр спиновых спиралей в модели НКАА вдоль

прямых, соединяющих высокосимметричные точки первой зоны Бриллюэна. Далее,

этот спектр аппроксимируется гамильтонианом Гейзенбрерга, что позволяет найти ин-

тегралы обменных взаимодействий (рис. 3). Параметры обменного взаимодействия пред-

ставлены в таблице 2.
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Рис. 3: Дисперсия энергии плоских спиновых спиралей для гексагональной двухмер-
ной решетки. Синими кружками отмечены результаты, полученные в рамках модели
НКАА. Красной линией показан расчет спектра в рамках модели Гейзенберга с подго-
ночными параметрами констант обменного взаимодействия в приближении нескольких
координационных сфер.

Таблица 2: Параметры обменного взаимодействия, полученные разными методами из
модели НКАА.

j 1 2 3 4 5 6
ИВ J0j(mΓ) 27.68 -7.01 -1.81 0.31 0.11 0.00

ПССС J0j(mΓ) 9.68 -1.87 0.68 -0.24 -0.01 0.06

Из-за того, что параметры обменного взаимодействия первых и вторых соседей име-

ют разные знаки, в модели Гейзенберга возможно существование скирмионных состоя-

ний. Были рассчитаны магнитные профили скирмионов и показано, во всех трех моде-

лях (в модели НКАА и модели Гейзенберга с двумя разными наборами параметров) они

достаточно точно совпадают. Однако, величина энергетического барьера аннигиляции

скирмиона оказалась различной. Модель Гейзенберга с параметрами ИВ дает барьер

в полтора раза больше, чем модель НКАА, в то время как параметры ПССС пред-

сказывают практически нулевой энергетический барьер. Это говорит об ограниченных

возможностях модели Гейзенберга для описания устойчивости металических наноси-

стем с коллективизированными электронами. Пути с минимальным перепадом энергии

для разных моделей показаны показаны на рисунке 4.
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Рис. 4: Пути аннигиляции скирмиона в ферромагнитное состояние, рассчитанные из
модели НКАА и модели Гейзенберга, в которой параметры обменного взаимодействия
была оценены методами ИВ и ПССС.

В четвертой главе «Термоиндуцированные магнитные переходы в экспе-

риментах с магнитно-обменным силовым микроскопом» развитые методы и рас-

четы используются для интерпретации экспериментов по перемагничиванию кластеров

железа на игле магнито-силового микроскопа [7]. Для однозначной интерпретации экс-

периментальный данных необходимо было проведение микроскопических расчетов на

атомном уровне. В эксперименте можно было измерить величину обменного взаимодей-

ствия между кластером на игле микроскопа и поверхностью, но определить его знак

прямым измерением не представлялось возможным. Оценку размера кластера, участ-

вующего в термоиндуциорованном переходе можно определить из закона Аррениуса,

если известен предэкспоненциального множитель, входящий в этот закон. Поэтому тео-

ретический расчет характеристик закона Аррениуса необходим для полноты описания

экспериментальных данных и понимания процессов перемагничивания на атомистиче-

ской уровне.

Расчет был произведен в рамках модели НКАА. Магнитный кластер железа в форме

пирамиды с квадратным основанием представляет кластер на кончике иголки, который

взаимодействует с антиферромагнитным монослоем железа на подложкеW(001)[Рис. 5].
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Рис. 5: (а) Моделируемая система. Ферромагнитный кластер состоит из 30 атомов желе-
за. Атомы антиферромагнитного монослоя железа обозначены красным и синим цветом,
в зависимости от антипараллельного (красный цвет) или параллельного (синий цвет)
упорядочивания магнитного момента относительно намагниченности иголки. Атомы
вольфрама обозначены серым цветом.(b) В рамках НКАА модели атомы железа взаи-
модействуют через зону проводимости. Стрелки указывает первых и вторых магнитных
соседей для атомов железа.

Взаимодействие между кончиком иголки и монослоем задается дополнительным па-

раметром перескока:

H int =
∑
α

Vts

(
d̂†tαd̂sα + d̂sαd̂tα

)
, (16)

где Vts – параметр перескока d-электронов между атомами железа кластера на иголке

и монослоя на поверхности. d̂†tα, d̂tα, d̂sα, d̂sα – соответствующие операторы рождения и

уничтожения d-электронов с проекцией спина α.

Зависимость параметра перескока от расстояния была выбрана в соответствии с рас-

четами методом функционала плотности [7]. Далее, была рассчитана обменная энергия,

как функция расстояния между иголкой и поверхностью и, таким образом, был опре-

делен знак обменного взаимодействия. С помощью геодезического метода подталкива-

ния упругой лентой были найдены пути с минимальным перепадом энергии и седло-

вые точки первого порядка, определяющие высоту энергетического барьера. Используя

гармоническую теорию переходного состояния, были рассчитаны предэкспонециальный

фактор в законе Аррениуса и величина активационных барьеров в зависимости от рас-

стояния между иголкой и поверхностью, числа атомов в кластере на иголке и величины

внешнего магнитного поля. Времена жизни магнитных состояний кластеров, состоя-

щих из 20 атомов, имеют время жизни порядка нескольких секунд при температуре 8
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К. Кластер, состоящий из 27 атомов, в локальном магнитном поле 0.045 T, взаимодей-

ствующий с поверхностью на расстоянии 4.3 Å, имеет времена жизни близкие к наблю-

даемым в эксперименте – 17±3 с и 27±5 с. Тем самым были воспроизведены времена

жизни магнитных состояний в согласии с экспериментальными данными и определен

размер магнитных кластеров, участвующих в теормоиндуцированных переходах.

Заключение

В результате проведенных исследований были получены следующие результаты:

• Разработаны методы и алгоритмы самосогласованных расчетов для моделей магне-

тизма коллективизированных электронов, которые позволяют находить сложные

неколлинеарные магнитные структуры, отвечающие локальным минимумам энер-

гии. Решения с нетривиальным топологическим зарядом скирмионного типа были

получены в рамках модели с коллективизированными электронам уже без учета

спин-обритального взаимодействия.

• Развиты эффективные алгоритмы поисков минимумов и путей с минимальным пе-

репадом энергии на энергетических поверхностях большой размерности, что позво-

лило на порядок сократить время поиска седловых точек. Универсальность мето-

дов также продемонстрирована на жидкокристаллических системах, для которых

были рассчитаны величины барьеров при переходе между киральным и нематиче-

ским состояниями во внешнем электрическом поле.

• Показано существование скирмионного состояния в ультратонких пленках с кол-

лективизированными электронами в рамках модели НКАА. Проведено прямое

сравнение эффективной модели Гейзенберга с моделью НКАА и указаны пределы

применимости модели Гейзенерга для описания тепловой устойчивости скирмио-

нов.

• Предложена новая интерпретация экспериментов по перемагничиванию кластеров

на иголке атомного микроскопа, даны качественные и количественные объясне-

ния экспериментальным зависимостям, полученным методами магнитно-обменной

силовой микроскопии.
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N. S. Kiselev, H. Jónsson, and S. Blügel. // Phys. Rev. B – 2019 – Vol. 99, no. 22 – P.

224414.

19



[2] Plimpton. S. Fast Parallel Algorithms for Short-Range Molecular Dynamics. /

S. Plimpton. // J. Comp. Phys. – 1995 – Vol. 117, no. 1 – P. 1-19.

[3] Bessarab P. F. Calculations of magnetic states and minimum energy paths of transitions

using a noncollinear extension of the Alexander-Anderson model and a magnetic force

theorem. / P. F. Bessarab, V. M Uzdin, and H. Jónsson. // Phys. Rev. B. – 2014 –

Vol. 89, no. 21 – P. 1–12.

[4] Mryasov O. N. Theory of non-Heisenberg exchange:Results for localized and itinerant

magnets. / O. N. Mryasov, A. J. Freeman, and A. I. Liechtenstein. // J. Appl. Phys.

– 1996 – Vol. 79, no 8. – P. 4805.

[5] Wang H. Exchange interaction function for spin-lattice coupling in bcc iron. / H. Wang,

P. W. Ma, and C. H. Woo. // Phys. Rev. B – 2010 – Vol. 82, no. 8 – P. 144304.

[6] Bessarab P. F. Method for finding mechanism and activation energy of magnetic

transitions, applied to skyrmion and antivortex annihilation. / P. F. Bessarab,

V. M. Uzdin, and H. Jónsson. // Comp. Phys. Commun. – 2015 – Vol.196 – P. 335-347.

[7] Schmidt R. Magnetization switching utilizing the magnetic exchange interaction. /

R. Schmidt, A. Schwarz, and R. Wiesendanger // Phys. Rev. B.– 2012 – Vol. 86, no

17. – P. 174402.

20


