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Résumeé

Gréace a ce travail, nous avons étudié le phénomeéne de couplage d’échange intercouche (CEI)
et en utilisant la théorie de la fonctionnelle de densité de spin (SDFT). Nous avons utilisé dans
cette étude le métal iridium (Ir) comme un substrat pour les films monocouche mince
magnétique de l'alliage fer-cobalt. Nous avons eu affaire a I'étude des propriétés magnétiques
de ces films dans la direction (001) selon La méthode de I'onde plane augmentée linéarisee a
potentiel complet (FLAPW). Nous avons étudié I’ordre magnétique de ces films, en tenant
compte de la relaxation des couches supérieurs. Nous avons trouvé le film monocouche
d'alliage fer-cobalt Fe;.«Coy est ferromagnétique pour x = 0,5 et x = 1 avec des moments
magnétiques intenses et d’anisotropie perpendiculaire forte lorsque x=1. Nous avons trouvé
que CEI les oscille en fonction de I'épaisseur de la couche séparatrice d’Ir, I’Ir se positionne
entre deux états de couplage FM et AFM qui dépend de leur épaisseur.

Sur la base de ces caractéristiques obtenues par cette étude, on peut dire que les films minces
peuvent étre utilisés dans certaines applications électroniques, tels que dans les lectures des

tétes de disques durs et des capteurs magnétiques.



Abstract

In this work, we studied the phenomenon of interlayer exchange coupling (IEC) and using the
spin density functional theory (SDFT). In this study, the iridium (Ir) metal was used as a
spacer for the thin magnetic monolayer films of the iron-cobalt alloy. We have studied the
magnetic properties of these films in the direction (001) using the full linearized augmented
plan wave method (FLAPW). We studied the magnetic arrangement of these films, including
relaxation for the upper layers. We have found that the iron-cobalt iron-cobalt Fe;.xCox single-
layer film ferromagnetic class for x=0.5 and x = 1 and take the maximum value the magnetic
moment, as well as perpendicular anisotropy energy when x = 1. We found the IEC between
the magnetic layers oscillates with the increase in the thickness of the intermediate layer. We
found the interlayer exchange coupling between the magnetic layers are oscillations increase
with the thickness of the separating layer Ir, The IR is mediated magnetic thin films in the
IEC, so the coupling is stabilized AFM or FM depends on the thickness of the separator layer.

On the basis of these characteristics obtained by this study, it can be said that thin films can be
used in certain electronic applications, such as in the readings of the hard disk heads and the

magnetic SEensors.
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Introduction générale :

A partie de 2007 il ya un développement de stockage grace a les recherches qui fait sur le
couplage d'échange des couches ferromagnétiques a travers des intercouches non
magnétiques.

La premiére observation de phénomene de couplage d’échange de couches ferromagnétiques
a travers des intercouches non magnétiques en 1986 pour les films Dy/Y/Dy, Gd/Y/Gd et pour
le film Fe/Cr/Fe. [1, 2]

Pour étudie ce phénoméne de couplage d’échange, nous utilisons la méthode ab-initio qui
basée sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT).

Le couplage d’échange est un phénomene trés important dans 1’industriel a couse de
I’utilisation dans le domaine de stockage surtout dans MRAM (Magnetic Random Access
Memory) qu’est base sur ’effet échange (dans les capteurs magnétique et les lecturs media
(GMR et TMR)).

La magnétorésistance géante (GMR) est découvre en 1988 dans le systeme FeCr. GMR est
une différence en résistance pour un alignement parallele et antiparalléle des directions de
I’aimantation de deux couches magnétique des métaux transition travers par une couche non
magnétique, et la magnétorésistance tunnel (TMR) est géométriquement similaire a curant
perpendiculaire au plan GMR, la seule différence est que le séparateur métallique non
magnétique est remplacée par un isolant et cette structure tricouche qui se compose d'une
couche isolante mince (une barriére tunnel) intercalée entre deux couches métalliques
ferromagnétiques (Electrodes) est appelée jonction tunnel magnétique (MTJ). [3] L'effet TMR
a d'abord été observé par Julliere en 1975 [4] ou est mesuré le changement de résistance
électrique lors de la commutation de I'alignement relatif des moments magnétiques Fe et Co
de paralléle a antiparalléle dans la structure MTJ de Fe / Ge-O / Co. [3]

Le systeme de tricouches alterné FM/NM/FM basé sur deux couches magnétique des métaux
transition comme Fer, Cobalt, Nickel et leurs alliages séparé par une couche non magnétique
comme I’Iridium, Crome et cuivre. Dans notre travail nous choisissons le Fe, Co et FeCo et
pour le métal non magnétique est Iridium (Ir) sur le plan (001).

Ce mémoire est organisé par trois chapitres :

Le chapitre lest étudie le premiere principe ab initio qui basé sur la théorie de la
fonctionnelle de la densite (DFT) et leurs approximations (Born-Oppenheimer, Hartree-
Fock,...ect) dans un systéme polarisé et non polarisé.

Le chapitre 2 est la résolution des équations de Kohn et Sham par les méthodes plus utilisées
comme pseudopotentiel, la méthode des ondes planes augmentées (APW), la méthode linéaire
des Ondes Planes Augmentées (LAPW) et terminé par La méthode de I'onde plane augmentée
linéarisée a potentiel complet (FLAPW).
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Dans le chapitre 3 est devisé en deux parties, dans premiere partie étudie le phénomeéne de
couplage d’échange entre deux couches magnétiques séparées par une couche non
magnétique, et la deuxiéme partie c’est pour les résultats de simulation sur le phénomeéne de
couplage d’échange des couches ferromagnétiques a travers des intercouches non
magnétiques.
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1.1 Introduction :

La physique du solide a connu dans les cinquante derniéres années un démarrage évident de
par la mise au point de nouvelles techniques de calcul, plus véloces, plus précises, acceptant

d’obtenir avec une grande rapidité les propriétés de nombreux solides.

Les matériaux solides sont constitués de particules : noyaux et électrons, dont le
comportement est dirigé par les lois de la mécanique quantique. En principe, 1I’ensemble

de leurs propriétés physiques sont a 1’état fondamental.

Dans ce chapitre, nous allons introduire 1’¢quation de base décrivant les propriétés
physiques et chimiques de la matiere condensée, 1’équation de Schrédinger et nous montrons

les limites d’une résolution directe (exacte ou approchée) basée sur la fonction d’onde.

Malheureusement, les électrons et les noyaux qui composent les matériaux constituent un
systtme a plusieurs corps fortement interagissant et ceci rend la résolution de I’équation
de Schrodinger extrémement difficile. C’est pour Sa nous simplifions cette équation avec des

approximations.
1.2 Base théorique:

Les méthodes quantiques appelées ab-initio sont utilisées essentiellement pour la
détermination des propriétés physiques et chimiques de la matiére. Ces calculs sont basés

uniquement sur les équations de la mécanique quantique.
1.2.1 Equation de Schrodinger:

Dans la mécanique quantique, 1’équation de Schrodinger occupe une place fondamentale.

Pour les états stationnaires, elle prend la forme suivante [1] :

HY = E¥ (1.1)
H : ’opérateur Hamiltonien du systéme

E :D’énergie totale du systéme.

W : fonction d'onde du systeme qui dépend des coordonnées des noyaux et des €électrons.
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1.2.2 Hamiltonien de systéme :

Hamiltonien de systéme est :
H=T+V (1.2)
T et V sont les opérateurs associés respectivement a I'énergie cinétique et I'énergie potentielle.
T=T,+T,
V=V, +V, +V,,
T, et T, sont respectivement les opérateurs énergie cinétique des noyaux et des électrons.

V., V., et V., sont respectivement les opérateurs énergie potentielle électron-électron,

ee

électron-noyau et noyau-noyau.

Donc I’équation (1.2) devient :

H=T +T +V_+V, +V (1.3)

R h N 2 N M Z e2 M Z Z
H=—-—"_ 4 Za g ~ath 1.4
Z 471'80 Z I 47r50 i za: r, 4rs, ;‘ [ (1.4)

h est constante de Planck, m, et M, sont respectivement les masses d’un électron et du noyau.

L’operateur V  représente laplacien.

2

iri =r—r,

ee
47r5
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Dans un systeme d'unités atomiques (ua), on a:

e2
h=m, =

e =1
4re,

Donc I’Hamiltonien du systéme devient :

(R ST SAD I 3) Yol 19)
2 2Ma a i rij i a ria

i a<b rab

Pour un systeme possédant M noyaux et N électrons, nous avons un probléeme a (N+M)
particules en interaction électromagnétique. La résolution de 1’équation de Schrédinger n’est
possible que pour I’atome d’hydrogeéne. Pour les autres systemes, des approximations

s’imposent.
1.3 Approximation de Born-Oppenheimer :

L’approximation de Born-Oppenheimer [2] est la premiére simplification du probléme. En
raison de la grande différence entre la masse d’un ¢électron et la masse d’un noyau, on

considere, ce dernier, comme immobile (fixé). Ainsi, I’operateur d’énergie cinétique devient
nulT, =0 et D'operateur d’énergie potenticlle prend une valeur constante V., =E_

(I’approximation adiabatique de Born-Oppenheimer).

Dans cette approximation, la résolution de 1’équation de Schrodinger revient a calculer les

énergies électroniques des positions nucléaires fixes.

Les noyaux donc sont considérés comme des charges positives qui deviennent externe aux
nuages électroniques. Le probléeme (N+M) corps devient N électron chargés négativement se

déplacant a I’extérieur des noyaux.

H.¥ (r,R)=E, ¥ (,R) (1.6)
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avec Y(r,R)="Y,(nY,(R)

H W (r) = E'F.(r) (1.7)

T TS Shox 8 5 W I R N 09

i rij i a ria i j#i rij a ria

L'énergie totale doit donc tenir compte de la répulsion nucléaire :

Dans une approche purement électronique, les vibrations du réseau sont négligées. Cela
donne lieu a une approximation adiabatique plus simple a traité. La résolution du probléme,
revient a simplifier I’Hamiltonien initial du systeme. Mais, les interactions électrons-

électrons demandent des approximations supplémentaires.
1.4 L’approximation de Hartree:

L’Hamiltonien du systéeme devient plus simple comparant a 1’expression initiale, grace a la

premiére approximation de Born-Oppenheimer, mais encore trop difficile a résoudre.

En 1928, Hartree [3] a proposé une méthode dont, la fonction d’onde a N électrony; (I;) est

représentée comme le produit des fonctions d’ondes a un électron (mono-€électroniques) :
N
WG ) =0 (W, () (Fy) = H‘//i (1) (1.10)
i=1
Dans I’approximation de Hartree, les équations de Schrodinger mono-¢électronique s’écrivent :
Hiwi =&y,

1 18 1
Avec H, =5V +Vext(ri)+—2—‘ (1.11)
i —r.
J

=i |l

Ou V., est le potentiel d’interaction électron-noyau.
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N
Hi\Pi - _%vﬁ +Vext (rl) +EZL

=N T

=E,Y¥, (1.12)

La résolution de 1’équation (I.12) de Hartree doit se faire de maniére auto-cohérente.

1.5 Approximation de Hartree-Fock :

La généralisation de la méthode de Hartree qui prend en considération I’antisymétrie de la
fonction d’onde W (I, 1y, ey 1) = =P (0, 6 Ty Bl) imposée par le principe

d’exclusion de Pauli, a été proposée en 1930 par Fock [4] et Slater [5]. Hartree Fock [6] a
géneralise,

ensuite, cette méthode en remplacant les fonctions d’onde de Hartree par un déterminant de
Slater.

o) o) - an)
\PH,:(?) =\/% C”z(rl)E (02("2)E Wz(rN)E (1.13)
(DN(E) ¢N(g) ¢N(E\:)

N 1 . .
Ou — est la constante de normalisation.
VN!

L’¢énergie de I’état fondamental du solide serait donnée par sa valeur moyenne :

E,p = <‘I’HF (N, (?)>

= =300 -3 35 V) 3] 2 (‘:)f;_(‘””’i g
’ L (1.14)

1 ij‘ @, (e, (rj )(07 (r; )¢’j (rj )d

-= rdr,
il

2 ij

Ou les deux derniers termes de cette équation représentent 1’énergie de Hartree-Fock E¢ :

ZN:I%*(G)%(E)(D}“(Q)% )y ar _gijﬂ*(n)coi(r,-)co}‘(n)(p,-(r,-)

drdr, (1.15)
ij ‘ri_rj‘ ‘ri_ri‘
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E.=E,+E,
E, :représente I’énergie de Hartree résultant de 1’interaction électron-électron.

E, : représente I’énergie de 1I’échange entre les électrons du systéme.

Ces méthodes, moins précises pour les solides, sont beaucoup utilisées en chimie quantique

pour traiter les systemes comportent plusieurs atomes et molécules.
1.6 Théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) :

La théorie de la fonctionnelle de la densité est une méthode de résolution des problémes

électronique multi-corps. L’idée est d’utiliser la densité électronique p(F) au lieu des

fonctions d’ondes ¥ () .

p(F) = [ [ [|¥(F. T By )| OGO,

Avec || =9y

1.6.1 Théoremes de Hohenberg et Kohn :

La DFT a pris ses origines des travaux de Thomas [7] et Fermi [8] qui ont tentés d’exprimer

I’énergie totale d’un systéme en fonction de la densité électronique. Elle a été formellement

établie en 1964 avec les théoremes de Hohenberg et Kohn [9], comme une théorie exacte pour

tous les systémes a N -corps interagissant dans un potentiel externe V., () indépendant du

temps.

1.6.1.1 Premiére théoréme :

Hohenberg et kohn ont montré que I’énergie totale E du systéme a 1’état fondamental est une

fonction unique de la densité électronique o(F) :

E = E[p(F)] (1.16)

On peut écrire I’énergie totale du systéme comme suivant :

ELp(M)]=TLo(N]+Ve [2(F)]+V,, [o(F)]1= Fyyc [N+ [Veo (M)p(F)dT (1.17)
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Ou T[p(r)]est le terme d’énergie cinétique, V,[p(F)] le terme d’interaction électron-
électron, V, [p(F)] le terme d’interaction électrons-noyaux également le potentiel externe

V.. [o(F)] et F [o(F)] représente la fonctionnelle universelle de Hohenberg et Kohn.

1.6.1.2 Deuxiéme théoréme :

Pour un potentiel externe V () donné et un nombre N électrons, le minimum de 1’énergie

totale du systéme correspond a la densité exacte de 1’état fondamental p, .

E, =E(p,) <minE(p) (1.18)
€, = min [Fuc L)1+ [Veu (M) (1.19)

Pour trouvé le minimum de la fonctionnelle, on va dériver 1’énergie totale du systéme

E[p(r)] par rapport a la densité p(r) :

{éE[P(f)]} -0 (1.20)
op(T)

1.6.2 Les équations de Kohn et Sham :

L’aidé de Kohn et Sham [10] est comment faire le passage naturel d’un systeme de
plusieurs particules a un systeme a une seule particule. On passe ainsi d'un probleme avec

une fonction d'onde W(rf) a N électrons a un probleme a N fonctions d'ondes mono-

électroniques w; () appelées équations de Kohn-Sham.
[T, (F) + Ve (F) +Vy, (F) + Vo (A (F) = 3 (F) (1.21)

T.[p(F)]= —%Z\P{‘(?ﬁﬂlﬂ (F)  eénergie cinétique du systeme sans interaction (1.22)

N I r.
V, :%Zf%ridrj potentiel de Hartree (1.23)
i f rj
V,.[o(F)]= &ng [I(OF ()r )l potentiel d’échange et de corrélation (1.24)
0

10
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Dans ces expressions, &; représente 1’énergie mono-électronique et y; () la fonction d’onde

mono-¢lectronique. Plus simplement, on peut écrire 1’équation (1.21) sous la forme suivante :
1_, " "

[—§V +Ver v (F) = &, (F) (1.25)

Ou V,, est le potentiel effectif, il est la somme des trois potentiels cités :

Vi =V +V, +V,. (1.26)

La fonction d’onde d’un tel systeéme peut se mettre sous la forme du produit de N fonctions

individuelles. Ces derniéres permettent de déterminer la densité électronique o(r)en tout

point de I’espace.
— N —\|2
p()=2 Jwi (F) (1.27)
i=1
1.6.3 Cas des systemes a spins polarisés :

Si le systéme est polarisé, la densité totale revient a prendre la somme de deux densités
électronique p(r) et magnétique m(r) (équation 1.28). p(F)est décomposée en deux

densités de spin : up et down (équation 1.29).

pr (F) = p(r)+m(r) (1.28)
p(r)=pr(F)+ p, (F) (1.29)
m(r) = p,(F) - p, (F) (1.30)
e=¢(p,m)=¢(py,p,) (1.31)

Les equations (1.21) et (1.27) devient :

[T (F) + Vg (F) Vi () +V, o (D1 (F) = 807 (7)

[T, () +Vo (1) +V4, (1) +V, (Pl (F) = £, (F) (152

11
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{f POV = 20 ()
2.0 =2wi (w0 (139

En remplagant V,, dans I’équation (1.32) on obtient I’équation (1.34) :
1, "

1 ~
[_EVZ +Veff¢ - gi¢]l//ii(r) =0

S ()]

AvecVffN =V, +V, +—=—-= S (F)
(N

ol V= E [p(N)] (1.35)
opy, (1)

Le terme supplémentaire t;0.B, (r) est ajouté dans I’équation (1.32) de Kohn-Sham.
en , . .
Mg =2—mcest le magnéto de Bohr, B, est le champ magnétique d’échange et de corrélation

des expériences d’électrons etg sont les matrices de Pauli. Les systemes magnétiques sont
dans un espace de spin bidimensionnel et les fonctions de base v/, portent un marqueur de

spin supplémentaire 6 =+ 1. [11]

Donc I’équation (1.32) devient :
[T (F) +Veq (F) +Viy (F) + 125 B, (1) +V,y (N1 (F) = 37,4 (F) (1.36)
[To(F) +Veq (F) + V4 (F) = 5B, (1) +V, (D) (F) = &7, (F)

Dans le cas de magnétisme colinéaire, comme le ferromagnétique ou antiferromagnétisme

(ferri), o.B, se réduit ao,.B,.. L'hamiltonien devient diagonal dans I'espace de spin, la

densité de magnétisationm, est alors donnée par les densités de spin up et spin down

12
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m, (r)= p,(F)—p, (F) et I'effort d'un calcul magnétique est juste deux fois celui d'un non

magnétique.

En général, le moment magnétique M =Idrm(r) =jo|r(pT (F)—p, (F))est une quantité
vectorielle. Ainsi, la recherche de la structure magnétique, qui peut étre effectuée, ressemble

dynamiquement a 1’optimisation de la structure dynamique combinant des molécules la

dynamique et le recuit simulé. [11]

La résolution du systeme d'équations de Kohn-Sham doit étre de fagon auto-cohérente. Cette

résolution se fait de maniére itérative ou 1’expression analytique du terme d’échange-

corrélation est inconnue E, [ p(1)].

1.6.4 Fonctionnelle d’échange et corrélation :

Nous somme dans un systéme des spins polarisés, pour calcul 1’énergie d’échange et la
correlation, nous utilisons deux approximations : approximation de la densité locale des spins
(LSDA : local spin density approximation) et approximation gradient généralisé (GGA:

generalized gradient approximation).

1.6.4.1 Approximation de la densité locale des spins (LSDA) :

La généralisation de la LDA au cas ou une polarisation des spins est prise en
compte, conduit a la LSDA [12]. Le systéme est décrit par deux fonctions dans un espace a

trois dimensions. L’énergie d’échange et de corrélation est en fonction de deux spins up et

down E, [0:(F), o, (F)].

Le moment magnétique dans un systeme polarisé:

7

% L’opérateur moment de spin :

A

M, = 419, (137)

S

ou S est I’opérateur de spin, d,st le facteur gyromagnétique de spin (g, = 2.0023) et

Ug est le magnéton de Bohr (g = %).

e

% L’opérateur moment orbital :

My, =— L (1.38)

13
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Ou L est I’opérateur moment cinétique.

On définit ’approximation de la LSDA a 1’énergie d’échange-corrélation de la maniére

suivante :

hom

Ex™ Loy p,1= [ Loy (1) + o, (NI (4. 2,) (1.39)
Ou g:c"m(pm p,) est Iénergie d’échange-corrélation par particule d’un gaz d’électrons

hom
XC

homogene. De plus, &."(o;,p0,) peut étre considérée que comme la somme d’une

contribution d’échange et de corrélation:

gfcom(/owpﬂ:gx(,o¢1,0¢)+gc(/0¢u0¢) (1.40)
Il existe différents schémas de paramétrisation pour 1’énergie d’échange et corrélation

hom
XC

récents, comme ceux de von Barth et Hedin [15,16] et Vosko, Wilk et Nusair (WX0). [17] lls

& (o7,p,)- Les plus anciens sont ceux de Dirac [13] et Wigner [14]. D’autres sont plus

conduisent tous a des résultats similaires avec une précision numérique de ¢, telle que le
calcul du terme E-* est suffisamment fiable. [12]

Dans cette partie nous illustrons ce qui précede en suivant le formalisme de von Barth et

hom

Hedin [15,16] qui ont fourni I’'un des premiers schémas de &,

(07, p,) - L’énergie d’échange

par particule conduit a I’expression d’un gaz spin polarisé :

3 \uap 413 413
E, =-3(— — .41
X (47[) [PT Py ] (1.41)

Ou la densité totale p représente la somme de deux densités spin up et spin down : o, + p,
On peut définir deux limites pour le gaz d’¢électrons :

1) Le cas paramagnétique o, = p, .

2) Le cas ferromagnétique p, # o, .

Ceci exprime seulement 1’échange &, (p0;, p,). La contribution du a la corrélation& (p;, ;) ,

doit étre ajoutée a partir de la méthode Monte Carlo quantique (Quantum Monte-Carlo,

QMC). Nous pouvons, alors, utiliser I’équation (1.40).

14
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La LSDA est une approximation ab-initio. Elle est tres utilisée dans les systéemes a
distribution électronique homogéne. Et elle donne une bonne approximation pour ceux ou
la variation de la densité électronique est suffisamment lente (systémes électroniques
itinérants). [12]

D’autre part, la LSDA ajoute des termes en gradient dans 1’expression de [’énergie

d’échange-corrélation.

1.6.4.2 Approximation généralisée du gradient (GGA) :

En général, la méthode GGA est introduite d’une fagon semi-locale pour traiter la non-
homogénéité de la densité. Alors que la LSDA améliore les résultats dans les cas des
problémes atomiques et moléculaires. A la différence de LSDA, la GGA ne dépend pas

seulement de la densité mais aussi du gradient.

Le terme d’échange-corrélation s’écrit comme suit :

Ex®lor. 1= [ F1(p, (1) + p, (1), V(o () + p, (r)1d°r (1.42)

f est une fonction de la densité locale et de son gradient.

Perdew et al [18, 19] ont montré que la GGA conduit a une augmentation systématique des
paramétres de maille pour certains matériaux contenant des éléments lourds. En
comparaison avec la LSDA, elle améliore aussi la précision sur les énergies totales et

les propriétés de 1’état fondamental.

I.7 Résolution des équations de Kohn-Sham a une particule:

Le théoreme de Kohn-Sham permet d’aboutir & un ensemble d’équations de Schrodinger

mono-électroniques connues sous le nom de Kohn-Sham :
[Ts +Vext +VH +ch]lr//i = gi!//i (|43)

Ces équations doivent étre résolues numériquement selon un processus itératif ou un certain
nombre de représentation de la densité, le potentiel et surtout les orbitales de Kohn-Sham sont
envisagés. Pour minimiser le temps de calcul, un choix de représentation se fait pour

maintenir suffisamment la précision. Les orbitales de Kohn-Sham sont donnés par :
l//i (r) = Zcia‘//a (r) (|44)

15
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Ou w, (r) sont les fonctions de bases, et lesC,, sont les coefficients associer.

La résolution self-consistante des équations de Kohn-Sham revient a déterminer les

coefficients C,, pour les orbitales occupées qui minimisent 1’énergie totale.

Pour réécrite 1’énergie en utilisant les valeurs propres a une particule, pour éliminer la

fonctionnelle inconnue T, (p).

1
E[p]=E,,  +Eclor o =2 | PNV, (n)d°
[p] [p]+o§pg+ pr, =5 [ P(EV, (N)d*r (1.45)

= [lor (Vs 0+ oV, (DBCF
OUuE,,[p] représente 1’énergie d’interaction noyau-noyau etV,, .
petV, . sont données respectivement par les équations (1.23), (1.33) et (1.35).

Les équations de p(r), V,, (r)etV, (r) sont résolues d’une maniére self-consistant (la figure
I.1). En introduisant une densité de départ p,,, I’équation séculaire(H —¢&,S)C, =0 est

diagonalisée en assurant que les orbitales sont orthogonales. La nouvelle densité p,, est

calculée en utilisant 1’équation (1.32). Si I’on n’obtient pas la convergence des calculs, cette

densité d’entrée sera mélangée avec la densité calculée de la maniére suivante :

piir:rl = (1_a)piin +ap(i)ut (|46)
Ou i le nombre d’itération, et o le paraméetre de mélange. La procédure est pour suivie

jusqu’a la convergence.

Il y’a une séparation des orbitales de KS des deux composantes de spin, et les deux ensembles

d’équations a une particule doivent étre résolues pour les obtenir.

Plusieurs méthodes sont utilisées pour résoudre les équations de Kohn-Sham comme la
méthode du pseudo potentiel, la méthode de la combinaison linéaire des orbitales atomiques
(LCAO), la méthode des ondes planes augmentées (LAPW) et méthode des ondes planes

augmentées linéarisées (FPLAPW).

16
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\ 4

Pin (r)

A 4

[ Calcul du potentiel ]

}

-

&

Meélange de
pin (r) etpout(r)

(1_ a)pin (r) + apout(

~N

%

Non

Calcul des fonctions d’onde
KS équation de Kohn et Sham

\ 4

[Calcul de o (1) ]

Convergence?

Oui

Figure 1.1 Cycle auto-cohérent de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). [20]
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Chapitre Il Résolution des équations de Kohn-Sham

1.1 Introduction :

Pour déterminer les propriétés électroniques, structurelles et magnétiques des matériaux a

savoirs, les structures de bandes, 1’énergie de cohésion, la densité de charge, ... etc.

Cependant, plusieurs réflexions ont été faites dans les domaines scientifiques afin d’obtenir
une précision de ces propriétés a travers la résolution des équations de Kohn-Sham. Plusieurs
méthodes ont été développées dans le but de mieux comprendre certains phénomeénes qui se
manifestent dans les matériaux, comme les métaux de transition, les métaux magnétiques et
les semi conducteurs. Dans ce mémoire, cités quelque méthodes comme : la méthode des
pseudopotentiels, la méthode des ondes planes augmentées (APW) et la méthode linéaire des
Ondes Planes Augmentées (LAPW) et La méthode l'onde plane augmentée linéarisée a
potentiel complet (FLAPW).

11.2 Choix des bases et des potentiels :

Au sein de I’expression quantique du systéme (voir chapitre 1) le terme d’échange et de

corrélation a été établi selon les approximations précédemment décrites (LSDA, GGA). Il
reste & définir le potentiel effectif du systéme avec V; . Sachant qu’il est possible de traiter

séparément les ¢états électroniques de valence et ceux de cceur, plusieurs choix sont
possibles. On peut distingue deux catégories de potentiels : les potentiels tout électron et
les pseudopotentiels. Un potentiel tout électron peut étre total (FP : Full Potential), dans
le sens ou il contient tous les électrons du systéme sans le moins approximation, ou de type
Muffin-Tin (MF), lorsqu’on suppose que le potentiel est sphérique dans chaque atome du

cristal et constant dans la région entre ces spheres.

Dans le cas d’un pseudopotentiel, seuls les électrons de valence seront traités explicitement
lors du calcul, les autres états de coeur étant figés a I'intérieur d’un potentiel constant. Le

choix d’un potentiel adapté au type de calcul envisagé conditionne 1’exactitude du résultat.
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Figure 11.1 Potentiel cristallin d'un réseau carré a deux dimensions : (a) potentiel total et (b)

potentiel muffin-tin. [1]

A Dinstar du choix du potentiel, le choix de la base des fonctions d’onde a calculer est
essentiel, car il détermine 1’efficacité du calcul en fonction des propriétés que 1’on souhaite
étudier [2]. Quelle que soit la méthode utilisée, leur point commun est la résolution de
des équations de Kohn-Sham. Aussi on distingue deux grandes classes de méthodes : les
méthodes tout électron et les approches pseudopotentiels. Parmi les méthodes tout
électron, nous présenterons celle des ondes planes (PW : Plane Waves) et des ondes
planes augmentées (APW : Augmented Plane Waves) apres décrirons la méthode des

ondes planes linéarisées augmentées (LAPW).
11.3 La méthode des Pseudopotentiels :

La méthode des pseudopotentielles est introduite pour simplifier les calculs. Elle consiste a
diminuer le systéme {noyaux + tous les électrons (AE)} a celui d’un systéme d’électrons de
valence dans le pseudopotentiel composé du potentiel du noyau et des électrons de cceur.
Cependant, le calcul sera miniature uniquement aux électrons de valence qui seront choisit.
L’idée de base proposée par Fermi et alors la simplification des calculs de structures
¢électroniques par élimination des états de coeur. Au sein d’un solide ou d’une molécule, les
orbitales de valence sont peu localisées et s’étendent loin du noyau. L’effet des électrons de

ceeur sera remplacé par un pseudopotentiel effectif.
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11.3.1 Construction d’un pseudopotentiel :

Les pseudopotentiels sont des potentiels qui conduisent pour une configuration électr-
onique de référence d’un atome isolé aux mémes valeurs propres que celles obtenues dans un
calcul AE de I’atome isol¢é. Le calcul est réalis¢ par la DFT sur tous les électrons de 1’atome

considéré. Les fonctions d’ondes doivent étres les mémes au dela d’un rayon choisie appelé

rayon de coupurer, .
Pseudopotentiels a normes conservées (NCPP) :

Dans le cadre du formalisme sans spin, chaque état propre de 1’équation de Schrédinger

atomique est definit par trois nombres quantique n, 1 et m. La fonction d’onde s’écrit:

Wn,l,m (r! 0' ¢) = Rn,I (r)YI,m (07 (0) (I Il)

Etant donné la symétrie sphérique de 1’atome, on considére uniquement 1’équation de

Schrodinger radiale ou intervient la solution R, (r) .

Les pseudopotentiels & norme conservée doivent Vérifier les conditions suivantes :

1) Egalité des valeurs propres pseudo (ps) et réelle (AE) pour une configuration donnée :

AE

gn,l

— ~Ps
- gn,l

2) Les fonctions d’ondes réelles et pseudo sont égales au dela du rayon de coupure I, .
R (r) =RP(r) pour r>r,

3) Les pseudofonctions ne possédent pas de nceuds.

4) La conservation de la norme pour chaque état de valence.

! (112)

En utilisant ces pseudo-fonctions injectées dans 1’équation de Schrédinger, on obtient le

Rn"j(r)‘2 r2dr

R:F(r)‘zrzdr :T
0

pseudopotentiel écranté par tous les électrons y compris ceux de valence. Cela ce fait par

inversement de 1’équation de Schrodinger.

(11.3)

'('+1)+ 1 d?

2r>  2rR™(r) dr? [rR'ps(r)]

ps _
Ver =& -

22



Chapitre Il Résolution des équations de Kohn-Sham

Ce pseudopotentiel est non local du fait de sa dépendance en |. en séparant les parties locales

et non locales, aprés on obtient le pseudopotentiel semi local :

V' - (I") :Vi(?ns,local (r) + Zvngzlocal (r)FA)I (I I4)
|

ion,|
I Valence

I5I : Project la 1% composante du moment angulaire.
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Figure 11.2 Exemple de fenétres avec un état semi-cceur

Le pseudopotentiel ainsi formé est celui qui doit remplacerV,, (r) dans les équations de Kohn

et Sham [3] pour un | donné.

Kleinman et Bylander (KB) [4] ont propose une forme de la partie non locale du

pseudopotentiel.
11.3.2 Correction non linéaire du coeur :

Quand on utilise les pseudopotentiels, on suppose que les contributions des électrons de coeur
sont séparées de celles de valence lors du calcul de 1’énergie ou de la génération du
pseudopotentiel. La densité €lectronique est séparée en densit¢ de cceur et une de valence

comme suivant:

p(r)=p.(r)+p,(r) (11.4)
Ce ci revient a supposer que I’énergie est linéaire par rapport a la densité, cette
approximation est valable pour les éléments légers et lorsque les densités respectives sont
séparées spatialement, mais pour les éléments plus lourds comme les métaux de transition,

cette relation induit une erreur sur 1’énergie.
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Exc[pc+pv]¢Exc[pc]+Exc[pv] (”5)

Nous négligeons donc la non-linéarité de 1’échange et corrélation quand nous utilisons un

pseudopotentiel. Lorsque le recouvrement ne peut pas étre négligé, nous devons prendre en
considération le caractére non linéaire de I’échange et corrélation Louie [5], pour cela on

définit I’énergie d’échange et corrélation associée aux électrons de valence comme :

Exc[pv]:Exc[pc+pv]_Exc[pc] (”6)

p.est prise égale a la densité de cceur dans la configuration atomique qui a servi a générer le

pseudopotentiel. Ce qu’il faut décrire de maniére précise, c’est la région en dehors de la
région de cceur, c’est-a-dire uniquement le pied de la densité du cceur. Nous allons donc

adoucir la densité de cceur dans le méme esprit que pour les états de valence, en conservant la
densité exacte pourr > I, .. On choisit un rayon suffisamment petit permettant de décrire

correctement la région de recouvrement entre la valence et le coeur.
I1.4 Ondes planes (PW) et ondes planes augmentées (APW) :

Une onde plane est une onde périodique, sa périodicité du réseau cristallin étant définie par

tout vecteur d’onde G de I’espace réciproque.

f(F) =e'©" (1.7)
Le choix d’une base fait d’ondes planes peut s’avérer judicieux, en majeure partie
grace a la naiveté de ces fonctions, qui ne nécessitent aucune supposition sur la forme de la
fonction d’onde finale. En effet, d’aprés le théoréme de Bloch, toute fonction d’onde peut

étre écrite comme le produit d’une fonctionu, qui caractérise la périodicité du réseau

et d’une onde plane, telle que :

y(F) =ug(F)e" (11.8)
Par consequent, si la fonction périodique est également une onde plane, alors la mise
en équation du systéme sera beaucoup plus simple que dans le cas d’un ensemble de
bases localisées autour des atomes. Les fonctions de ce type de base sont le plus
souvent constituées d’une partie radiale et d’une partie angulaire et peuvent, dans
certains cas, se superposer les unes aux autres ce qui conduit a une représentation
erronée du systeme étudié. Ce probléme ne se pose pas lors de I'utilisation d’une base

d’ondes planes. [2]
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En 1937, Slater [6, 7] a proposé d’améliorer ce modéle en divisant 1’espace en deux
régions (Les détails de cette méthode peuvent étre trouves dans le livre de Loucks [8]) (figure
11.3) :

e Premiere région des spheres « Muffin-Tin » de rayon R, autour des atomes.

e Deuxieme région une zone interstitielle entre les atomes.

On peut traiter séparément ces deux régions.

(b)

(a) (a)

Figure 11.3 Subdivision de la maille élémentaire en sphéres atomiques (a) et en région
interstitielle (b)

Dans les régions proches du noyau (r<R,), le potentiel est de symétrie sphérique et les

fonctions d’ondes sont des fonctions radiales et la solution de 1’équation de Schrédinger
en va résoudre la seule partie, la partie radiale. La solution de cette partie tandis qu’entre les
sphéres (r > R ,), le potentiel est considéré constant et les fonctions d’onde utilisées sont
des ondes planes. Les fonctions d’onde qui possedent a la jet 1’enveloppe de [’onde
plane dans la région interstitielle et 1’enveloppe radiale dans la partie sphérique sont

alors appelées les ondes planes augmentées (APW : Augmented Plane Waves).

w(F)=2 A U E)Y,(F),pour r<R, (11.9)
3 1 i(g+G).F
W(f)ZﬁZGC@e (@& pour r>R, (11.10)

Ou w(T) est la fonction d’onde, Qle volume de la maille unitaire, A, les coefficients
du développement en harmoniques sphériques de Y. U,(F,E,) est la solution radiale de

I’équation de Schrodinger :
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_5_2 1(1+1) o it e _
{ 5|:2+ 72 +V(F) E,}rU,(r,E,) 0 (n.11)

I1.5 Les méthodes tout electron (FLAPW) :

La méthode de lI'onde plane augmentée linéarisée a potentiel complet (FLAPW full-potential
linearized augmented planewave) est un algorithme de tous les électrons (les états de coeur
sont inclus). Il est universellement applicable a tous les atomes du tableau périodique en
particulier aux métaux de transition et aux terres rares et aux systémes multi-atomiques avec

structures compactes et ouvertes.

La capacité de calcul des forces atomiques exercées sur les atomes ouvre le chemin de
I'optimisation de la structure. La méthode FLAPW est revue, les extensions modernes du jeu
de base LAPW sont discutées, des extensions de la méthode aux géométries adaptées aux
applications en nanosciences telles que les géométries de film et de fil sont présentés. Détails
pour les utilisateurs pratiques, p.ex. Des parameétres importants contrélant la précision des
résultats et une analyse du temps CPU sont donnés pour le code FLEUR, une implémentation
particuliére de la méthode FLAPW.

11.5.1 La méthode linéaire des ondes planes augmentées (LAPW) :

Les méthodes LAPW (Linearized Augmented Plane Wave) développée par Andersen [9] sont
une amélioration des méthodes APW. Les fonctions de base utilisées dans la région
deuxiéme (interstitielle) sont toujours des ondes planes, mais cette fois-ci, les fonctions

de base a l’intérieur des sphéres sont des combinaisons linéaires des fonctions radiales
U,(F,E,), et de leurs dérivées U,(F,E,) par rapport a 1’énergie, multipliées par les
harmoniques sphériquesY,,. Les fonctions radiales U,(r,E,) sont définies exactement
comme dans la méthode APW et les fonctions dérivées U, (F,E,) doivent satisfaire comme

suivants :

(11.12)

{_5_22+ |(|jg1) +V(F)—E.}FU|(F’ E)=rU,(".E)
S5 r
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La fonction d’onde s’écrit ainsi :

v(®) =Y [AU,(F.E)+B,U, (F.E)N, (), pour r<R, (11.13)
(11.14)

i(§+G).F
,pour r>R,

= 1
!//(I‘) = EZG Cée
Ou B, sont des coefficients de la dérivée en énergie. Cette linéarisation des méthodes APW

améliore la convergence des calculs et fournit des résultats de meilleure qualité.

La méthode LAPW contient de quelques avantages par rapports a la méthode APW, en peut

résumer comme suivant :

e Les énergies des bandes sont bien précises grace a une seule diagonalisation dans
LAPW, par contre la méthode APW il est nécessaire de calculer I’énergie de chaque
bande.

e Les fonctions de base de LAPW sont d’une grande souplesse a I’intérieur des sphéres
ce qui est conséquence de la liberté variationnelle en opposition a ’APW ou le
parametre d’énergie est pris fixe au lieu d’étre variationnel.

e Le temps de calcul dans la méthode LAPW est considérablement miniature et la

convergence est rapidement atteinte.

Pour résoudre I’équation de Kohn-Sham voir chapitre | équation (1.36)), a partir de FLAPW :

Le potentiel externe V,, ({R})dépend explicitement des positions {R} de tous les atomes, qui

changent a certaines étapes pour optimiser la structure atomique ou chaque étape temporelle

d’un algorithme de dynamique moléculaire. Ainsi, I’hamiltonien H({R})et les fonctions

d’ondes y; ({R} r)sont aussi dépend des positions atomique.

Aprés la condition d’auto-cohérent de la densité 0 a été remplie, les positions atomiques sont

déplacées par une étape de dynamique moléculaire ou dynamique statique {R[t]} — {R[t + At]}.
Ainsi, pour les étapes de temps moléculaire de N, , le probléme de la valeur propre doit étre
résolu Ny,p N, fois. Ces arguments suggérent une structure de boucle particuliére d’une

méthode typique des premiers principes et une séquence particulaire de la fagon dont les

différents éléments sont calculés qui peut résumer dans la figure 11.4.
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Les codes typiques utilisent les potentiels de corrélation et les énergies de LDA de Hedin et
Lundqvist [10] ou Vosko, Wilk et Nusair [11], ou fonctionnels GGA de Perdew et al [12, 13]

sont donnés comme expressions analytiques de la densité et de leurs dérivées dans le cas du

GGA.

~N

Estimation initial

Densité de charge : p©(r)

Position atomique : 1R
k q { ]( )

y Nouveau {R}

-

(m+1)
" (r) )
Calculer le potentiel <

\ 4

4
(Pour tous points k :

~N

Calculer I’¢q KS

- Configuration H, S
- Diagonaliser

v Optimisation de
la structure ?

Deéterminer E

\ 4

[ Densité de sortie du calcul : F{p(r)}

Mélange :
A converge ?
o™ F{p‘m)}
Calculer I’énergie et
les forces
Non
v
terminé

Figure 11.4 Diagramme schématique pour des calculs fonctionnels auto-cohérents. Réalisé

par un calcul FLAPW. [14]
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11.5.2 Géométrie du film pour les surfaces et les films minces :

Aujourd’hui, la physique des surfaces et des films est un domaine d’intérét majeur et
d’investigation. Cependant, les surfaces sont difficiles a traiter parceque elles rompent la
symeétrie de translation, c'est-a-dire qu’il n’y a que la symétrie bidimensionnelle paralléle a la
surface a gauche pour étre utilisé pour réduire le probleme, et le probleme semi-infini reste
perpendiculaire a la surface. Dans le cas des calculs du film est divisé en trios régions :
Muffin-Tin, Interstitielle et la région du vide (voir la figure 11.5). La région deuxiéme
(interstitielle) s’étend maintenant de—D/2a& D/2dans la directionz, qui est definit comme

étend la direction perpendiculaire au film. [14]

Vacuum

Vacuum unit cell

Figure 11.5 La cellule unitaire dans les calculs de film contient deux régions sous vide semi-
infinies. [14]

La représentation des fonctions d’ondes a I’intérieur des sphéres des Muffin-Tin reste
exactement comme dans le cas en bulk. Comme la périodicité le long de la directionz est
perdue, la cellule unitaire s’étend principalement de —oco a oo dans la direction z . Cependant,
les fonctions d’ondes peuvent étre étendues en termes d’ondes planes, et les vecteurs d’ondes
perpendiculaires au film ne sont pas définit en terme de D, mais en terme de D, pour obtenir
un gain de variation liberté en choisi 5qui est plus grand que D . Par conséquent, les ondes

planes ont la forme : [14]

] i 2nmn
9,6, (ky,7) = e CIH e Iei61” avec G = = (11.15)
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Ou Gyet G, sont les ondes bidimensionnels et vecteurs Bloch, 7 est le composant paralléle de
ret G, est le vecteur d’onde perpendiculaire au film.les fonctions d’ondes dans la troisieme

région (vide ou vacuum region en anglais) sont construits dans le méme esprit que les
fonctions dans Muffin-Tin. Ils sont composent d’ondes planes paralléles au film, et la

fonction Ug, (ky,z) dépend dez, qui résoudre 1’équation de Schrédinger d’une dimension

équation (I1.16), plus son énergie derivéee UG” (ky, 2).

2
<— %% +V,(2) — E,,ac(G”+kl)2> Ugy (ky2) = 0 -
E,qc €st le paramétre d’énergie sous vide et V,(z) est la partie moyenne planaire du vide
potentiel. Comme le cas de U, dans les Muffin-Tin, la fonction UG” (k. z) est calculé a partir
d’une semblable a I’équation de Schrodinger, qui peut étre obtenue a partir de la dérivée de

I’équation (I1.16) en ce qui concerne 1’énergie :

102 2\ ..
< +Vo(2) = Evac + (G +Ky) ) Ug, (ky 2) = Ug, (K, 2)

2072 (11.17)
Le résultat basé sur la fonction de la forme :
(pG”GJ_ (k”, T) = {aG”GJ_(k”)UG” (k”,Z) + bG"GJ_(k”)UG” (k”,Z)} ei(G||+k||)T|| (”18)

Les coefficients aGy 6, (k) et bG”Gl(k”) sont déterminés exactement de la méme maniére que

est fait dans Muffin-Tin en exigent que les fonctions soient continues et différentiables a la
limite du vide. [14]

Dans 1’équation (II.16), un seul paramétre d’énergie E,,. est utilisé. Au lieu de cela, on peut
utiliser toute une série de paramétre E!_pour couvrir une région énergétique. Un choix
possible des parameétres énergie pourrait étreE! =ES: =E_ —G?, qui correspond aG,

dépendantes de fonctions Ug, g, (k7).

Enfin, nous voudrions résumer 1’ensemble de base utilisé pour le calcul de film mince avec la

méthode FLAPW:
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( ei(Gi+ky)r) giGLz interstitielle
a kDUq (ky, z .
{ G”G_L( “) G||( [l )}el(G”-l-k”)T” vide
06,6, (k1) = 4 (+bg,6, (k) Ug, (ke 2) (11.19)
> d WU + B U@ Mr
"L

Cette expression a été proposée par H. Krakaur, M. Posternak et A. J. Freeman. [15] D’autre
part, la densité et le potentiel de charge sont développés sous la forme :
l(z ps P3P (1) r € région interstitielle
S
_ 2D :
p(r) = ZSpS(Z)QDS (r) r € vide (11.20)
kz ph (DK, (F) r € Muffin — Tin
N

ps(2)®ZP(r) contient des informations importantes pour 1’analyse et I’interprétation des
résultats de la topographie STM et de la spectroscopie sur la base du modéle Tersoff-Hamann

[16] tel qu’établi par Heinze et al. [17]
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Partie | : Phénoméne de couplage d’échange

1.1 Introduction :

Pour qu’un matériau soit ferromagnétique, il doit nécessairement exister des interactions entre
les moments magnétiques qui tendent a le faire s’aligner mutuellement. Ces interactions,

d’origine purement quantique, sont dues au spin des €lectrons responsable du magnétisme [1].

L’interaction d’échange est 1’interaction de couplage entre ces spins. Un grand nombre de

mécanismes, couplant des spins localisés dans un solide, ont été identifiés, des la premiére

moitié du vingtiéme siécle. Cet échange correspond a la constante ou intégralité d’échange J ,
il ya dans I’hamiltonien de spin d’Heisenberg qui a été établi par trois physiciens : Heisenberg
[2], Dirac [3] et Van Vleck [4] dans les années trente. Ce hamiltonien s’écrit pour deux

atomes distincts 1 et 2 comme suit:

Hech = _2‘]123152 (1.1)

Oou S, et S,sont les opérateurs vectoriels de spin des atomes respectifs 1 et 2.

On peut généraliser pour plusieurs atomes, I’équation (III.1) devient :

Hep =—2>3;S:S, (11.2)

i~
1.2 Description du phénomeéne :

1.2.1 Définition des parametres :

Dans les structures magnétiques stratifiées avec des éléments magnétiques 3d et leurs alliages,
trois types de couplage peuvent étre identifies : ferromagnétique (FM ), antiferromagnétique
(AFM) et type 90° de sorte que l'angle entouré par les aimantations présente une valeur

intermédiaire.

Pour une description phénoménologique, il faut distinguer le cas ou I’intercouche se compose
d’un matériau sans ordre magnétique statique et le cas ou un tel ordre est présent comme la
figure 111.1 [5].
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Dans la figure 111.1 les films ferromagnétiques sont indiqués par la tonalité gris foncé et les
intercouches par le ton gris de combat. (a) on suppose que l'intercouche ne présente aucun
ordre magnétique statique alors que dans (b) l'ordre statique est supposé, a savoir les
monocouches avec les aimantations alignées alternativement vers le haut et vers le bas. On

suppose que l'aimantation M, du film sur le coté gauche de (a) et (b) pointe vers le haut. En
raison du couplage, l'aimantation du film sur le coté droit, M,, peut montrer les alignements

de base paralléles, antiparalleles ou perpendiculaires comme indique.

(a) (b)
M1 Mz M1 M2

L

Figure [111.1: [Illustration des différentes orientations possibles de deux films
ferromagnétiques en raison d'un couplage intercouche entre les couches intermédiaires

paramagnétiques, diamagnétiques et antiferromagnétiques. [5]

Dans la figure 111.1(b) I'ordre antiferromagnétique basé sur I'échange direct est supposé dans
I'intercalaire, et dans cette figure, tous les moments dans un plan atomique paralléle a
I'interface sont supposés étre paralleles a la direction alternant entre haut et bas d'un plan a
l'autre. Ici, seul le fait que l'interaction est basée sur I'échange direct et pas l'ordre particulier
est important. Conceptuellement, cette approche fonctionne méme pour les intercalaires

ferromagnétiques. [6]

Bien que dans le magnétisme, les champs effectifs sont souvent utilisés pour des traitements

phénoménologiques, nous employons ici la quantité encore plus générale du couplage

intercouche E; pour une description du couplage. D'abord nous considérons une structure
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constituée de deux films magnétiques séparés par une couche intermédiaire non magnétique
(diamagnétique DM ou paramagnétiquePM ) comme on le wvoit sur la figure 1l1.1(a).

L'expression suivante pour la densité d'énergie surfacique de couplage intercouches E,décrit

les trois alignements "basiques"”, FM, AFM et 90°, au moyen de minima de E;:

2

1"\712 _J2 @1'@2
M| MM

E, =—J,

M
. - =-J, cos(Ap) — J, cos® (Ap) (111.3)

|
Ag est I'angle entre les aimantations M, et M, des films des deux c6tés de I'intercouche. Les
paramétres J,et J, déterminent le type et la resistance du couplage. Si le terme de J,
domine, nous prenons les minimas de I'équation (I11.3) le couplage est FM lorsque J, positif
et AFM pour J, négatif. La méme chose pour J,, si ce terme domine et il est négatif, on

obtient le couplage 90°. Les premiers termes sur le c6té droit de 1’eq (III.3) sont souvent

appelés couplage "bilinéaire" et le second couplage "biquadratique".

Dans la littérature, diverses definitions des parametres sont utilisees. Par exemple, une version

avec la substitution A, =J,/2 etB, =J,/2 a été initialement introduite et utilisée par un
des auteurs (P.G.) et ses collégues. Dans certains cas, J, a été introduit avec le signe opposé

par rapport a I'éq (111.3) (Heinrich et Cochran, Slonczewski) [7, 8]. Enfin, Bruno [9] utilise

une version ou les deux signes moins dans I'éq (111.3) sont remplacés par des signes plus.

Dans la plupart des travaux théoriques, 1’énergie de couplage est donnée en terme de

différence d’énergic E entre les alignements FM et AFM , correspondanta A =0

FM EAFM
et Ap=rxdans I’eq (IIL.3). Les deux termes E.,et E,.,, sont genéralement compris

(considérés) comme I'énergie par cellule unité latérale. La différence d'énergie donnée doit

étre multipliee par deux pour obtenir E,, selon la définition ci - dessus. Si la cellule

- EAFM

de l'unité d'interface 2D contient plus d'un atome d'interface magnétique, un facteur

supplémentaire doit étre inclus. Considérant que E,dans I’eq(II1.3) est une densité spatiale
d'énergie, on obtient par exemple E;(Ap=0)=E, /A, ou Aest la zone occupée par la
cellule d’interface 2D . On peut négliger le terme J,de 1’éq (I11.3) comme il a été fait dans la

plupart des travaux théoriques. [5]

J, = —(Epyy — Epey )/ 2A (111.4)

36



Chapitre 111 Phénomeéne de couplage. Résultats et discussions

SiEg, —Ey >0, l'alignement de AFM est plus favorable et J, est négatif en accord avec la

convention de signe dans I'équation (111.3).

Il est intéressant de comparer I'échange massique dans un matériau FM avec I'échange

intercouches agissant entre des plans atomiques voisins. A partir de la constante de rigidité
d'échange en masse de Fe (2.1x102J/m?) on obtient par exemple J; =280mJ/m? pour

I’échange intercouche entre deux films de Fe en contact direct (Barnas et Grtinberg, Vohl et
coll.,). [10, 11]

1.2.2 Anisotropie magnétocristalline :

L’anisotropie magnétocristalline provient du couplage spin-orbite qui est I’interaction entre le

moment magnétique de spin m_ =m -—m

et le moment magnétique orbital
up down

m, = —m

- , cette anisotropie est faible par rapport au champ appliqué.
I mUIO down p p pp p appliq

Nous permet de déterminer le sens de l'aimantation en plan ou hors plan du systeme
magnétique, et aussi de déterminer sa température critique en deux dimensions, le terme de
couplage spin-orbite donnant la contribution dominante a l'anisotropie magnétocristalline
(AMC). L’AMC est déterminé par des calculs comprenant le couplage spin-orbite (SOC) et
I'application du théoreme de force. [12] Ensuite, I’AMC est donné par la différence des
énergies a une seule particule de tous les états occupés entre les états magnétiques de

I'aimantation dans le plan (010) et hors-plan (001) :
E amc 228,,(E,V)—Zgi(lz,v) (1.5)
K,v K.V

Ou ¢, et &, correspondent aux valeurs propres pour l'aimantation dans le plan et hors plan,

respectivement. Les valeurs positives indiquent que la direction hors plan est plus stable.
1.3 Couplages dans les tricouches magnétiques :

Dans les matériaux magnétiques massifs, le couplage entre moments magnétiques se fait a

I’échelle atomique par interaction d’échange (superéchange ou dipolaire).

Dans une structure multicouche, de nouveaux types d’interaction peuvent apparaitre. En
particulier, si deux matériaux magnétiques sont séparés par une couche non magnétique, un

couplage peut apparaitre a travers cette couche sous certaines conditions.
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1.3.1 Couplage direct par trou d’épingle :

Dans un empilementFM /NM /FM , une discontinuité dans la couche NM conduit a
I’établissement d’un contact direct entre les deux couches magnétiques ( F;, F,) appelé trou

d’épingle. La présence et la densité de défauts dans la couche NM dépend des conditions de

fabrication du matériau et de la rugosité des couches sur laquelle elle est déposée.

1.3.2 Couplage de Néel ou peau d’orange :

La rugosité d’un empilement FM/NM /FM peut également engendrer un couplage au

travers une couche d'espacement non magnétique NM sans contact direct entre les deux

couches magnétiques F, et F,.

Ce mécanisme décrit par Néel [13] est d’origine dipolaire. Dans une structure multicouche ou
la rugosité des interfaces est corrélée d’une interface a ’autre, des charges magnétostatiques

apparaissent aux interfaces et interagissent. Ce phénoméne donne naissance a un couplage
ferromagnétique [14]. Pour une rugosité de forme sinusoidale de hauteur hde périodelL, le
couplage J s’effectuant a travers une couche d'espacement non magnétique d’épaisseur ty,,
peut s’écrire en unités S.I (voir la Figure 111.2) :

72 h?

t
J="——— u MZexp(=27z+/2 M
NG L,Uo s exp( 72 L)

(111.6)

Ou M est I’aimantation a saturation des couches FM

Figure 111.2 Représentation du mécanisme de couplage peau d’orange. La rugosité corrélée
entre les deux interfaces FM /NM crée des charges magnétostatiques qui induisent un

couplage ferromagnétique. [14]
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1.3.3 Couplage dipolaire :

Un moment magnétique produit un champ magnétique H qui rayonne dans tout 1’espace.
Lorsqu’y a plusieurs moments magnétiques, I’interaction entre ces moments avec les champs

rayonnés va donner lieu a un couplage dipolaire entre les moments magnétiques.

L’¢énergie de couplage E, entre deux momentsi et :

Egp=— luos [3(m, ,éij)(rﬁj .§ij) - I’_ﬁi,rﬁj] (1n.7)
A

Ou & est vecteur unité paralléle a la droite reliant les dipoles m; etm, qui sont distants de r; .

L’interaction dipolaire entre deux couches minces continues et monodomaines est
négligeable. En effet les charges magnétostatiques en cote des couches sont repoussées a
I’infini et I’interaction est donc négligeable. Ceci n’est plus vrai si ’aimantation est en
domaine, car les champs rayonnés H par les dipdles en cote de domaine ou dans les parois de

domaines ne sont plus compensés.
1.3.4 Couplage bilinéaire:

Dans ce couplage on peut le considérer comme I’interaction indirect des moments
magnétiques avec les ¢€lectrons de conduction d’intercouche, et cette interaction est connue

comme interaction RKKY entre les importés magnétiques dans les matériaux magnéetiques.

Dans le cas des intercouches antiferromagnétiques, L'échange direct sera également
important, l'interaction indirecte étant superposée. [5] Cette affaire a recu une attention
particuli¢re par Slonczewski (1995). [15] Donc les théories de couplage d’échange entre les
couches sont indirectes. Dans les matériaux en bulk le couplage indirect est ferromagnétique

ou antiferromagnétique.
1.3.5 Couplage RKKY :

Dans un empilement FM/NM/FM , il peut y avoir un couplage d’échange méme en

I’absence de défauts structuraux. Ce couplage résulte d’une polarisation des électrons de la
couche NM au contact des couches magnétiques. Une impureté magnétique Dans un

matériau NM massif va polariser les électrons de conduction du matériau NM dans son
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voisinage. Cette polarisation oscille avec une période 2K (ou K¢ est le vecteur d’onde de

Fermi) et s’atténue en 1/r’ol r est la distance par rapport a I’impureté.

Ces oscillations sont dites de Ruderman-Kittel-Kasuya-Yosida.[16,17, 18] Si les deux
impuretés sont présentes dans le matériau NM , D’interaction entre les deux ondes de
polarisation va coupler indirectement les deux moments magnétiques, FM ou AFM selon la
distance qui les sépare. Dans le cas de multicouches FM/NM/FM le méme type

d’interaction est présent [14]. L’épaisseur t,,, de matériau non magnétique NM oscille avec

le couplage entre les deux couches magnétiques (F etF,). Cette interaction peut étre

modélisée par une formule simple (111.8):

J :{3—°sin2(2kFtNM+¢) (11.8)

NM

Ou J, présente le coefficient d’amplitude, ¢ est le déphasage.

100 - 1

)]
(=]
I

{b) antiferromagnetic

-J;5 (memu/em?)

-
U - ——— - & = .\}-“. .,-"'.-.-1!- 4

b (a) ferromagnetic .

1 1 1 1 1 1
10 20 30

Ru-spacer-layer thickness (A)

Figure 111.3 Couplage RKKY mesuré sur une tricouche CoNi/Ru/CoNi. D’apres Parkin et al
[19].

1.4 Utilisation de couplage d’échange :

Le couplage d’échange des couches ferromagnétiques a travers des intercouches non
magnétiques (tricouche) est tres important dans ces derniéres années, grace a son utilisation
dans les tétes de capture magnétique et les lectures média qui fonctionnement a partir de ce

couplage.
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1.4.1 La magnétorésistance géante (GMR) :

Le premier effet caractéristique du degré de liberté du spin a été observé en 1988 a Orsay par
I’équipe d’Albert Fert [20]. Le mécanisme est schématisé sur la figure I11.4 dans un matériau

ferromagnétique, ou il y’a deux catégories d’¢lectrons de spin up et spin down.

a FM\ b

—_— —
— —_
— —
up down N up down
Figure 111.4: Représentation du mécanisme de diffusion dans les structures a

magnétorésistance géante pour une configuration (a) paralléle et (b) antiparallele des
aimantations des couches FM. Les fleches dans les couches représentent la direction de

I’aimantation et celles portées par les électrons représentent leur direction de spin.
1.4.2 La magnétorésistance tunnel (TMR) :

Les jonctions tunnel magnétiques se présentent sous la forme de sandwiches F1/NM/F2
mais, a la différence des vannes de spin dans lesquelles la couche separatrice NM est
métallique, la couche séparatrice ici est une fine couche de matériau isolant (par
exemple en Iridium) comme le montre la figure 111.5. Cette couche constitue une barriére

d’énergie pour les électrons de conduction (barriére tunnel).

a b Figure 111.5: Représentation du

mécanisme de diffusion dans les

| ‘\ /‘ structures a magnétorésistance
tunnel pour une configuration (a)

Barriere tunnel

parallele et (b) antiparalléle.
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Partie 11 : Résultats et discutions :

Les résultats qui obtenus de notre travail, nous avons utilisé la théorie de la fonctionnelle de la
densité de spin (SDFT), en fixé une couche de métau transition 3d (monocouche) soit Fe, Co
ou FeCo sur le substrat de sept couches de Ir(001). Le couplage d’échange intercouche (CEI)

est un phénomene trés importants grace a I'utilisation d’effet de ce couplage dans I’industriel.
11.1 Détail des calculs :

En utilisant I’approximation de la densité locale des spins (LSDA), tous les calculs dans ce
travail ont été réalisés a I’aide de la mise en ceuvre fleur [21] qui est basée sur la méthode de
I’onde plane augmentée linéarisée a potentiel complet (FLAPW). Les couches
ferromagnétiques (métaux 3d) est symétrie par rapport le substrat Ir sur le plan (001), et les
relaxations atomiques du cristal sur la surface conduit des plans atomiques externes vers a

I’intérieurs ou vers I’intérieurs c'est-a-dire diminution de la distance interplans pour la

stabilité du systéme. Le rayon de Muffin-Tin pour Feet Coégal a R, =1.21A et pour Ir

R, =1.28A".
I1.2 Optimisation géometrique:

Une optimisation de géométrie consiste en la recherche d’un ensemble de parametres
structuraux (positions atomiques et parametres de maille) donnant au systéme sa plus basse

énergie fondamentale.

Nous avons ¢étudié la variation de 1’énergie totale en fonction du parametre de maille pour

Iridium (5,Ir) qui est un métal non magnétique NM (diamagnétique) ayant les

propriétés suivantes:

Nom symbole Iridium "Ir"

Numéro atomique 77

Etat ordinaire Solide

Série chimique Métaux de transition
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Configuration électronique [Xe] 4f* 5d" 65°
Masse atomique 192,217
Point de fusion 2446 °C
Point d'ébullition 4428 °C

11.2.1 Optimisation de Ryrmin * Kmax -

Comme premiére étape : Optimisation de produit Rpyrmin * Kmax, NOUS faisons varier la
valeur de ce produit en prenant le point k égale a 4. Les résultats sont donnés dans la figure
1.6

-17858 T T T T T T T T T

I
|

-17858

-17858

T
|

energy (htr)

-17858

| L | " | L | I |
-17858
6 8 10 12 14

Rkmax

Figure I11.6 La courbe d’optimisation E,, (htr) en fonction du produit R yrminKmax de 1.

Nous trouvons la valeur optimale du produit R i * K x €0ale a environ 9.
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11.2.2 Optimisation du nombre de points Kk :

Deuxiéme étape ; Optimisation du nombre de points k, en fixant le produit R min *Knex @

sa valeur optimale, nous varions le nombre de points k. Les résultats sont illustrés dans la

figure 1.7

-17858

-17858 F'zMTmin * kmax =9 0l

-17858

energy (htr)

-17858

1 l 1 l L [ L
150 200 250 300
number k point

Figure 111.7 Le courbe de E,, (htr)en fonction du nombre de points k.

Nous choisissons donc un nombre de points k raisonnable égal a 110.

Afin de calculer les différentes propriétés de nos composés a 1’état fondamental, nous avons
réalisé une optimisation de paramétre de maille. Cette optimisation consiste a évaluer

I’énergie totale du systeme pour différentes valeurs du parameétre de maille.

11.2. 3 Optimisation du volume de la cellule unitaire:

Dans cette optimisation le point k est fixé a 110 et la valeur de produit Ry ., * K. €gale a
9. On fait varier le rapport (V, /V) a partir de 0.96 a 1.05 et en tracé le graphe E,, (htr) en
fonction de (V, /V).
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On procede alors en minimisant I'énergie totale aE,, a partir du volume d'équilibre on peut

déterminer le parametre de maille a, et calculer également le module de compressibilité ( B,).

Les résultats obtenus sont représentés sur la figure (111.8).

—m—E
-17858,352
[ ]

-17858,354 | \

-17858,356 | '\
= -17858,358 n
< \ u
w i

. /
-17858,360 \ /'
] .\\ L]
| | I/
-17858,362 | N .
Su_gm
-17858,364 — T T T 1 T L 1

—T— . .
09 097 098 09 100 101 102 103 1,04 1,05

Figure 111.8 Variation de I’ "energie totale E;, (V) en fonction V, /V pour Ir .

A partir de cette courbe de points calculés, on peut déterminer a, etE,en ajustant ces

points a une fonction donnée par 1’équation de Murnaghan (tableau I11.1) :

e [aal{e )4
B; (B’ 1) Y, Vv

Tableau I11.1 le paramétre de maille a, et le module de compressibilité B, a partir des

(11.9)

données expérimentales et calculées théoriquement.

Parametre de maille a, (A")

Module de compressibilité B, Gpa

3.842°
3.84°

337.85F
320°°

a Nos résultats.

b expérimentale [22]. ¢ expérimentale [23].
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1.3 Structure des bandes :

Iridium Ir dans son état massif cristallise dans la structure cubique a face centré (fcc). La
compréhension de la structure électronique d’un matériau nécessite 1’étude de la structure de
bande électronique et la densité d’état totale d’Ir TDOS a I’état massif qui fournissent des
informations importantes pour la caractérisation des électroniques d'un matériau. A partir de
la figure 111.9, nous remarquons une ressemblance dans leur structure de bandes. Les
bandes de valence et de conduction chevauchent entre elles, ceci explique le caractére

métallique. Le niveau de Fermi est pris a 1’origine des énergies.

,
wr —— e T
-~ — — — r o

.:
A

- E_F {eV)

E

Figure 111.9 Structure de bandes pour Iridium.

1.4 Densité d’état totale TDOS :

La figure I11.10 est représentée la densité d'état total (TDOS) pour Ir (001), nous présentons
la densité d’état totale projetées -50eV et 22eV, en prenant une partie entre -12eV a 6eV. Le

niveau de Fermi est pris comme origine des énergies E. = OeV et leur position confirme le

caractére métallique de systéme. A partir de la figure 111.10.
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Figure 111.10 La densité total TDOS de Ir en bulk.

Nous avons fait la comparaison avec le travail de Dimitris A [24], nous remarquons gque notre

résultat est presque identique.
11.5 Monocouches sur Ir (001) :

11.5.1.Relaxation :

Une Relaxation a été considérée pour les deux couches supérieures sur substrat Ir (001) a
I’interface la figure II1.8§ Le nombre de points k utilisés dans la zone de Brillouin étaient

jusqu'a 21. Les relaxations relatives entre les couches ietjsont caractérisés par 1’équation

(111.10) [25] :

d 111.10
% «100 ( )

d —
Ad, =2
d

ij

0
Ou d, est I'espacement entre les couches i etj, etd, est la distance entre couches idéale du
substratd, =1.94A°. S'il y a une certaine ondulation dans la couche, nous référencons ces

chiffres aux positions atomiques moyennes. Les principaux résultats obtenus dans notre

travail sont présentés au tableau I11.2.
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Figure 111.11 Modélisation d’un film symétrique de 3d métau transition (les atomes noir soit
Fe, Co ou FeCo) sur un substrat 7 couches de Ir (001). Indiqué sont les distances entre les

couches d;; et de la couche supérieure Ad , dans le cas d’un film en alliage. [15]

11.5.2 Moment et ordre magnétique :

L'ordre magnétique de I'état fondamental est analysé en determinant la différence d'énergie

totale entre les configurations FM et AFM (FIM), les valeurs positives indiquent un ordre

ferromagnétique FM , et les valeurs négatives désignent I'ordre AFM . Le nombre de points k
utilisés dans la zone de Brillouin est de 78. Pour calculer cette différence d'énergie on utilise

la relation suivante :

AE = EAFM(FIM) - EFM (I11.11)

Nous avons trouvé dans a I’état fondamental I’ordre antiferromagnétique pourFe, et

ferromagnétique pour Co et FeCo, Les résultats obtenus sont représentés sur le tableau 111.2 :
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Tableau 111.2 Résumé des relaxations Ad,,, des moments magnétiques et des differences
énergétiques AE =E — E,, par ’atome de MT : résultats pour le fer Fe, le cobaltCo et leur

alliage FeCo pour différents états magnétiques sur le substrat a I’Iridium (001).

Structure Relaxation Moment (.,) Ordre
Magnétique
Ad,% Ad;,% m, m., M, AE(meV)
Fe/lr/Fe FM -9.71 +045 +291 O +0.14
AFM  -14.68 +2.84 +2.83 0 -0.09 -89.80
Co/lIr/Co FM  -1566 +1.21 O +1.85 +0.30
AFM -1658 +153 0 -1.44  -0.06 +119.22
FeCo/Ir/FeCo FM -13.36 +0.84 +2.98 +1.73 -0.08
FIM -16.26 +2.11 +2.87 -1.32 -0.11 +43.45

11.5.3 Energie anisotropie magnétocristalline :

L'anisotropie magnétique est l'une des quantités intrinseques les plus importantes en

particulier en ce qui concerne les applications des films minces et multicouches. Comme nous
’indiquons dans le paragraphe 1.2.2 : il y a deux sens de I’aimantation ; dans le plan (6 = Oet

@ =0) ou hors plan (6 = 90°et ¢ = 0) pour les deux ordres, soit FM ou AFM , oli § etg sont

des angles des aimantations suivant les axes X, y et z.

L’énergie anisotropie magnétocristalline est donnée par I’équation II1.5

Eave = Zg” (KV) _Zgj_ (IZ,V)
kv kv

Ou ¢, et &, correspondent aux valeurs propres pour l'aimantation en plan et hors plan

respectivement. Les valeurs positives indiquent que la direction hors plan est plus stable.

Pour les calculs du E,,, le nombre de points k utilisés dans la zone de Brillouin est 1296.

Les résultats sont illustrés dans le tableau 111.3.
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Tableau I11.3 : L’énergie d’anisotropie magnétocristalline E,,,. d’atome transition 3d pour

le fer, cobalt et leur alliage sur le substrat a I’Iridium (001).

Métaux Transition E e MeV /at3d
A A 034 029
AFM b
-0.03* -0.09
Co FM 0.44° -0.10°
AFM 0.42° -0.53°
FeCo FM -0.16° 0.25°
FiM 046° -0.25°

a Nos résultats

b résultats sur substrat Rhodium (001). [25]
11.6 Couplage d'échange intercouche a travers Ir (001) :

Dans cette partie en va étudier le couplage d’échange intercouche magnétique (fer, cobalt et
leur alliage) a travers un métau non magnétique Ir (001), on va fixe une couche des métaux

transition 3d (Fe, Co, FeCo) et on fait varier la couche d’Ir - n =1,2,...,15. Le nombre de

points k utilisés dans la zone de Brillouin est 78.

La contribution bilinéaire a couplage d’échange intercouche est calculée en prenant la
différence d’énergie entre les films minces magnétiques alignés antiparalleles T4 et

paralléles T sur les deux cotes du film de Ir (001) par le formule suivante.

J=(E™-—EM)/2
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11.6.1 Les films Fe/lr/Fe, Co/lr/Co et FeCo/lr/FeCo:

a @ JFellrFe

b —JCo/Ir/Co
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Figure 111.12 Couplage d’échange intercouche dans les films Fe/Ir/Fe (cercles rouge) a,

Col/lr/Co (carrés noir) b et FeCo/lr/FeCo (triangle blue) ¢ et d la somme de trois graphes, en
fonction de nombre de couche Ir (001).

A partir de la figure 111.12 on peut voir clairement que le couplage d’échange intercouche

oscille avec I'épaisseur Ir croissante, soit de maniere ferromagnétique ou antiferromagnétique
en fonction de I'épaisseur de la couche séparatrice.

On ne peut pas comparer les résultats pour les nombres des couches séparatrices inférieures a
quatre car le systéme n’est pas stable.
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1. Pour le film Fe/lr/Fe (figure 111.12(a)) : nos calculs donnent un couplage d’échange
intercouche AFM fort pour six couches de Ir et un couplage FM pour huit couches, en
bonne accord avec des observations expérimentales pour des films magnétiques plus
épais. [26]

2. Pour le film Co/Ir/Co (figure 111.12(b)) : la méme chose pour le couplage d’échange

intercouche J.,,,,c, N =06 le couplage est AFM et FM pour n=8.

3. Pour le film FeCo/lr/FeCo (C): un couplage d’échange intercouche AFM fort pour

n =06 et couplage FM pour n=8.

Nous remarquons que le graphe J.,, /¢, représente des oscillations en fonction d’épaisseur de

la couche séparatrice.
11.7 Conclusion:

Nous avons étudié les propriétés magnétiques des films monocouches ultraminces de Fe, Co
et FeCo sur la surface d’Ir (001).

Nous avons trouvé que l’ordre magnétique pour les trois films Fe/Ir/Fe, Co/lr/Co et

FeCo/lr/FeCo sont AFM et FM respectivement.

Nous avons trouve que le film monocouche d'alliage Fe; xCoy favorise ferromagnétique pour
x=0,5 et x = 1 et pour le moment magnétique prendre la valeur maximale lorsque x = 0.5 donc

m=2.35 MB.

Pour I’énergie d’anisotropie nous remarquons que cette énergie est perpendiculaire lorsque

X =1.

Nous avons trouvé le couplage d’échange intercouche entre les couches magnétiques sont des
oscillations augmentent en fonction de I'épaisseur de la couche séparatrice Ir, I'Ir se

positionne entre deux états de couplage FM et AFM qui dépend de leur épaisseur.

Apres comparaison des résultats lies aux films Fe/Rh/Fe, Co/Rh/Co et FeCo/Rh/FeCo [27]
avec notre resultats, nous avons remarqué une difféerence d’énergie entre les valeurs

d’anisotropie magnétocristalline surtout dans le cas du cobalt.
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Nous avons aussi comparé¢ les résultats de la figure I11.12(d) avec d’autres travaux théoriques:
pourn=7, les valeurs de J correspondant sont presque identiques pour le cas des films Co et

FeCo qui sont respectivement -3,7 et -2,34 meV par atome 3d.

Toutefois, pour le couplage d’échange intercouche par des separateurs Ag, Au ou Rh, par
exemple pour un film Fe /Ag /Fe, Fe /Au /Fe ou Co/Rh/Co [28, 29, 25] d'épaisseur similaire a
nos couches ; les valeurs sont d'un ordre de grandeur inférieure a celles obtenus dans ce

présent travail.

On peut conclu a partir de ces caractéristiques qu’obtenues par cette étude, on peut dire que de
tels systémes pour les films minces peuvent étre utilisés dans certaines applications

électroniques, tels que les lectures des tétes disques durs et les capteurs magnétiques.
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Conclusion générale :

L’objectif du travail de recherche de ce mémoire était 1’étude du couplage d’échange de
couches ferromagnétiques a travers des intercouches non magneétiques. Pour atteindre cet
objectif, nous avons utilisé la FLAPW pour les couches magnétiques de 3d (Fe, Co et FeCo)

a travers des intercouches non magnétiques d’Ir (fcc) sur le plan (001).

Les travaux de simulation nous ont permis d’étudier I’iridium (fcc) en bulk et des mono-
couches Fe, Co, FeCo sur I’'Ir (001) pour les configurations magnétiques ferromagnétique et

antiferromagnétique Nous nous somme intéressés aux propriétés suivantes :

= Larelaxation.

= Les moments magnétiques.
= Ordres magnétiques.

= L’anisotropie magnétique.

= L[’échange magnétique.

Nous avons constaté que 1’ordre magnétique était ferromagnétique pour Co et FeCo, tandis

que Fe favorise un état fondamental antiferromagnétique.

Les énergies danisotropie magnétique (magnétocristalline) pour les monocouches de fer,
cobalt et alliage FeCo sur le substrat d’Iridium (001) ont été aussi calculées pour les
configurations magnétiques FM et AFM (FIM). Nous résumons nos résultats dans les points

suivants :

" Pour I’ordre ferromagnétique: nous avons détecté forte anisotropie perpendiculaire au

de cobalt, tandis que alliage FeCo favorise une anisotropie dans le plan.

®  Pour I’ordre antiferromagnétique: Fe favorise une anisotropie dans le plan.

Le couplage d’échange intercouches a été calculée pour les films Fe/lIr/Fe, Co/Ir/Co et
FeCo/lr/FeCo : Nous avons trouve un caractere oscillant de la CEIl avec de grandes

amplitudes.

Nous avons trouve que CEI les oscille en fonction de 1’épaisseur de la couche séparatrice d’Ir,

I’Ir se positionne entre deux états de couplage FM et AFM qui dépend de leur épaisseur.
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En conclusion, le phénoméne de couplage d’échange intercouche jeu un role trés important
dans la technologie d’enregistrement magnétique spécialement pour les lectures et les

capteurs magnétiques de champ magnétique faible.

Nous sommes convaincus que notre présente étude ouvre de nouvelles pistes de réflexion qui
méritent, selon nous, d’étre explorées par les chercheurs dans le domaine des couches minces

magnétiques.
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