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* Kooperativer Magnetismus

- Wechselwirkung zwischen magnetischen Momenten fuhrt zu Ordnungsstrukturen

- entscheidende WW: (i) quantenmechanische Austausch-WW (Heisenberg, Dirac: 1926)
= Minimierung der Coulomb-WW unter Beriicksichtigung von Pauli-Prinzip

(ii) Dipol-Dipol-WW ist von GrofRenordnung 0.1 meV (~ 1K) = spielt meist keine Rolle

* Austauschwechselwirkung zwischen lokalisierten magnetischen Momenten

i. Heisenberg-Modell.
Wechselwirkung kann durch effektiven Hamilton- J (T- )
Operator beschrieben, der nur auf Spin-Funktion H, = — z JANYJ S.-S.
. - : . A 2
wirkt und richtige Energieabsenkung liefert (nur h

J4 > 0: ferromagnetische Kopplung
Ja < 0: antiferromagnetische Kopplung

Paar-Wechselwirkungen) JELL2]

oft ist Summation Uber z nachste Nachbarn mit I z WW von i-tem Moment mit seinen z
gleichem r;; ausreichend: Hp; = Y Z S; - S; nichsten Nachbarn

Jj=1
_ T
ii. Hubbard-Modell: Huubbard = —t z (Ci,a Cjo T Cla Z Un;n;,
(i.j) o
%ummation Uber / / Hupfen ZW|schen Nachbar- Coulomb Energie fir Mehrfach-
ndchste Nachbarn  Spin:o =T, platzen, Hipfamplitude t besetzung eines Gitterplatzes
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* Austauschwechselwirkung zwischen lokalisierten magnetischen Momenten “ “ “ ﬂ “ @ C\\ N
i . 9\ t 9\ t 9\

Austausch-Wechselwirkungsarten:
(a) direkte Austausch-WW
(b) Superaustausch
(c) Doppelaustausch
(d) RKKY-Wechselwirkung

* Dzyaloshinskii-Moriya Wechselwirkung

- es gibt Spin-Spin-Wechselwirkungen, die von hoherer Ordnung sind oder eine kompliziertere Form haben
- Beispiel: Dzyaloshinskii-Moriya Wechselwirkung - tritt nur bei gebrochener Inversionssymmetrie auf, Ursache ist Spin-Bahn-WW

Hpm = Dij . (Si X S]-) resultiert in Verkippung von Spins aus kollinearer Anordnung

* Spin-Bahn-Kopplung

klassische Betrachtung: im Ruhesystem des Elektrons erzeugt der um dieses umlaufende Kern mit Ladung Ze
einen Kreisstrom I und damit ein Magnetfeld B,

HoWe  poZe Ze? 1
B = = ¥4 — = .S = . o _ 3 4
o> = 5073 = Trrmr3 =) ¥, =-p, By prpe o ALEEA AL <r3>ocZ > E,, xZ

* Zeeman-Wechselwirkung

(i) Hzeeman > Hso: Hzeeman = gL = Bext + gs ks Bext
Hzeeman = —M * Bext .
(i) Hzeeman K Hso: Hzeeman = g] 7 ] Bext
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— Heisenberg-Modell:
berucksichtigt paarweise WW von
lokalisierten magnetischen Momenten
- versagt bei der Beschreibung der
kollektiven WW eines Elektrons mit allen
anderen Elektronen eines
Elektronengases

— Kollektive Austauschwechselwirkung:
erlaubt die Beschreibung des
Bandferromagnetismus und
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Bandantiferromagnetismus in Metallen
(z.B. Co, Fe, Ni)
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Diamagnetismus
alle Materialien

Paramagnetismus
Materialien mit nicht-wechsel-
wirkenden magnetischen
Momenten

Ferro-, Antiferro- und

Ferrimagnetismus
Materialien mit wechselwirken-
den magnetischen Momenten

* Kooperativer Magnetismus in Systemen mit frei beweglichen Leitungselektronen

Isolatoren

quasi-gebundene Elektronen

Larmor-
Diamagnetismus

=2 12.5.6 Austausch-WW zwischen itineranten Elektronen

Metalle

quasi-freie Elektronen

Landau-
Diamagnetismus

Langevin-
Paramagnetismus

Pauli-
Paramagnetismus

Ferro-, Antiferro- und
Ferrimagnetismus
kooperativer magne-
tischer Momente

N
Bandferro- und
Bandantiferro-
magnetismus
y,




12.5.6 Austausch-WW zwischen itineranten Elektronen

* Tutorial: Austausch-Wechselwirkung zwischen freien Elektronen

— Paarwellenfunktion von zwei Elektronen mit gleichem Spin = erfordert antisymmetrische Ortsfunktion

.. = elki'ri elkj-r]- _ elki'rj elk]--ri — —elki'ri elkj'rj 1 — el(ki—kj)'(ri—rj)

Y2 y ) V2V ( )

— Wabhrscheinlichkeit, Elektron i in Volumenelement d37; und Elektron j in Volumenelement d3rj zu finden:
P dndir = —[1 ki—k d3r;d3 Lgix 4 gmix
| ij| T U—ﬁ[ _COS{( i~ j)'(ri_rj)}] ;47T cosx=z(e +e )

2
> 4 |LPL-]-| d3rid3rj = 0 fur r; = rj: zwei Elektronen mit gleichem Spin kdnnen nicht am selben Ort sein

=>» fir ein Spin-T Elektron kénnen andere Spin-T Elektronen wegen reduzierter Dichte Coulomb-Potenzial von
lonenriimpfen nicht effektiv abschirmen = Erhéhung der Bindungsenergie
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— Wahrscheinlichkeit, ein zweites Spin-T Elektron in Volumenelement d3r in Entfernung r = 1; — 1j von erstem zu
finden

3, _ _ T 3 [...] = k-gemittelte Wahrscheinlichkeit
P =m [1 COS{(kl k]) (r; r])}] dr - Mittelung Gber gesamte Fermi-Kugel

ny = n/2: Dichte der Spin-T Elektronen

www.wmi.badw.de



% 12.5.6 Austausch-WW zwischen itineranten Elektronen

— effektive Elektronendichte p(r) = eP(r), die Spin-T Elektronen sehen

en en 1 1, . .
p(r) = > [1 — cos{(ki—kj) - (1; — rj)}] == 1-— R j d3k; j d3k]~ E(el(ki—kj)-(ri—rj) + e—l(ki—k,-)-(ri—rj))
3742]

— Losen des Integrals ergibt

en {1 (sin kgr — kgr cos kFr)Z}

P =7 (ke

— addieren der rdumlich homogenen Elektronendichte en/2 der Spin-l Elektronen
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) = . 9 (sin kgr — kgr cos kgr)?
Peff() = €N 5 (kpr)5
Spin-| Elektronen reduzierte Dichte der Spin-T Elektronen in der unmittelbaren Umgebung eines Spin-T Elektrons
= Austauschloch

www.wmi.badw.de



12.5.6 Austausch-WW zwischen itineranten Elektronen

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 2 — SS 2021

www.wmi.badw.de

Austauschloch in freiem Elektronengas

Austauschloch

9 (sin kgr — kgr cos kgr)?

2 (kFT')6

o
N
T
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@
=
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Aufgrund der Austauschwechselwirkung ist die
Elektronendichte der Elektronen mit gleicher Spin-
Richtung in unmittelbarer Umgebung reduziert.

Jedes Elektron bohrt sich sozusagen ein
,2Austauschloch”in die Elektronendichte gleicher
Spin-Richtung.

Austauschloch ist kollektiver Effekt von allen
Elektronen (Mittelung Gber gesamte Fermi-Kugel)

— energetische Betrachtung: (i) Absenkung der Coulomb-Energie durch reduzierte Abschirmung
(ii) Erhohung der kinetischen Energie durch Lokalisierung im Austauschlock

Welcher Beitrag dominiert??
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12.5.6 Bandferromagnetismus in Metallen

e Austausch-Wechselwirkung in einem System freier Elektronen: Stoner-Modell

— einfaches Modell zur Diskussion der Entstehung einer endlichen Magnetisierung in einem freien Elektronengas
=» Austausch fiihrt zu Anderung der Energie der Spin-T und Spin-! Elektronen

Ny — N, 1. Term: Dispersion von Elektronengas ohne Austausch
N 2. Term: Beitrag von Austauschwechselwirkung, I = Stoner-Parameter

Ny — N,

ET=E(k)—I N

El =E(k)+1

. . - . .. N{—N
Unter welchen Bedingungen erhalten wir ein Minimum der Gesamtenergie fiir Spin-Polarisation P = —

+0?

— Diskussion der Energiedanderung, wenn wir einige Spin-T zu Spin-{
Elektronen machen (bei T = 0)

i. kinetische Energie:

Ny—N| _ 1
2
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Erhéhung der Zahl der Spin- T Elektronen um 6N = D(Eg) 6E

AE, 6N 1
- E = —D(Ex) SE?
% % e 2V (Ef) 6

www.wmi.badw.de
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wir benutzen N; | =

potentielle Energie:

N D(E;) 6E —N+1D(E)6E
2 F My = oy Ty U \EF

N =

+

1 1
= M, = ~ 5 skt (ny —ny) = —up VD(EF) SF

wir argumentieren, dass M, durch ein fiktives Austausch- oder
Molekularfeld B, = nyyM, entstanden ist (y = Molekularfeld-Konstante)

AE 1
= §°t=—jMdB=—roj M dM = =5 poy Mj
0 0

AE 1 D(ER) 1° 1
pot 2 F 2
” ZﬂOVﬂB[ v ] v (26N)

AE, . 1
;O —qy U M = ND* =2 UV (i —ny)*

12.5.6 Bandferromagnetismus in Metallen

AE
ED(EF)
} E
D(E)
SN =M %D(EF) SE

U = 2uoy ug/V

U = charakteristische Energie, die wir aufgrund der Austauschkopplung fir ein Elektronenpaar mit
parallelem Spin gewinnen (z.B. dadurch, das diese Elektronen nicht am selben Platz sein diirfen)

10
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12.5.6 Bandferromagnetismus in Metallen

AE  AEyy AEp

lii. Gesamtenergie:
|74 |74 2

— 1 2 1
=~ D(Er) OE [1—§UD(EF)]

g Energieabsenkung, falls al O .
S i
C 1 L L 3t Qi -
s —UD(Eg) > 1 Stoner-Kriterium ) o HE
= 2 3 Dokt Q
g < 2t it 10} I
§ =>» wir benotigen hohes D(Ef) und hohes U ~ O CQ O : O Oéj
k I w1l O O i Q8 i
: Plausibilitét: I BPCTR Q0 i &P
£ > hohes D(Ep): 0+ ' ' ' ' ' ' : '
g far bestimmtes SN wird Erhéhung von AEy;, - Ni 1
% klein 2 - ':;' | _
g » hohes U: ~ Fe
fur bestimmtes SN wird Erniedrigung von ELL O :
AE o grof N Sc L Pd
pot Q . : E |
S |y Na R 6« e Q
< @) - : o ]
3 ~ T>0: ; e O Q2 4 Od);:t:)o :
5 1 Of(E,T) N R o e B SR ot < e © et
: §Uf dED(E) | ——p—| >1 0 10 20 30 40 50
§ 0 T Z
z
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12.5.6 Bandferromagnetismus in Metallen

* Wie reagiert ein Metall mit ferromagnetischer Austauschkopplung auf ein dueres Magnetfeld?

— flr Bayt > 0 erhalten wir zusatzlichen Term in Energiedichte

1 0AE M 1
ext

1
2u

AE 1 5 1
VZWD(EF)(SE 1—§UD(EF) — M Bext

M? 1
ZD(En) /Y ll - EUD(EF)] — M Bext

1
5 gsHB (ny —ny) = —ug= D(EF) OF

Minimum der Energiedichte:

vom = zp@Enw| 2 PP

Auflosen nach M:
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2 2
M = HBli(EF)/V Bext ‘ X = MO( oM ) = ‘uBli(EF)/V = 1 ! Xp AP = Paulische
1 —QUD(EF) 0Bext - 1 —7UD(EF) 1 _EUD(EF) Spin-Suszeptibilitat

Stoner'-Faktor
-1
=>» durch die Austauschkopplung wird Elektronengas um den Stoner-Faktor [1 — % UD (EF)] leichter magnetisch polarisierbar

- fUr%UD(EF) — 1 erhalten wir eine Polarisationskatastrophe =» Ubergang in den ferromagnetischen Zustand

(analog zur Polarisationskatastrophe, die zu Ferroelektrizitat fihrt)

www.wmi.badw.de
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<= 12.5.6 Bandferromagnetismus in Metallen
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e Sattigungsmagnetisierung

I.  Wiederholung: einfache Verhaltnisse fur Systeme mit nichtwechselwirkenden Momenten gebundener Elektronen:

7T T T T T T LT v Gadolinium-Sulfat- Sittigungsmagnetisierung:
- 4;‘9’ $=7R(Gd*) m + Oktahydrat
B . 2 Mg =ng;ug]
S=5/2(Fe™) I - Beispiele:

———t>———< Eisen-IlI-Alaun
- (i) Gadolinium-Sulfat-Oktahydrat

s Gd3*-lon: S =7/2,L=0,] =7/2
Mj

= g; =2 =>7:9].UB]: 7 ug

$=3R2(Cr*) 1 calium-ch Al (i) Eisen-Ill-Alaun

- KCr(SO,) M
= e =gy =2 =>7=9]#B]=5IJB
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magnetisches Moment (Bohrsche Magnetonen/lon)

. ;;88& 5 (ii)) Kalium-Chrom-Alaun

S0k - Cr3*lon: S = 3/2, L = 3 (gequenscht), ] = 3/2
" — Birillouin- ] _ Ms _ N
§ Funktionen i :>g] =2 =>7—g]ll]3]— 3;“8
% | ST INEEE SRS RN B
3 10 20 30 40 =» sehr gute Ubereinstimmung mit Experiment
§ H/T [10% GauB/K]

13
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e Sattigungsmagnetisierung in Bandferromagneten

12.5.6 Bandferromagnetismus in Metallen

ii. schwierige Verhiltnisse fiir Bandferromagnete:
> Beispiel Nickel

- im paramagnetischen Zustand kommt
Elektron zu 46% aus 4s- und zu 54% aus 3d- (d)
Schale

- im ferromagnetischen Zustand liegen 0.54

o @ (b) M (€)

5 Cu Ni Ni

i) Messung: M, = n = 510 kA/m

= & s g]'uB{ / 0.54 Elektronen 0.54 Elektronen
g =>g;,=12far] =1/2, 1 5l . ..

§ erwartet wird g; = 2 S J 2.2 eV /0.27\L‘6cher 0/54 Locher
g o

g < ﬁ ]] 3.46 eV ExH -F= o EFT_..IJ{_.

5 Ni hat ein Elektron weniger als Cu (volle 3d- _Il ﬂ. ﬂ
é Schale plus ein 4s-Elektron): 4s 3d, 3d, 4s 34, 3d. 4s 34, 3d;
;

Lécher alle im Spin-l Band

DOS (1 / eV Atom Spin)

=>» effektives magnetisches Moment pro
Ni-Atom: !
Mg/n = 0.54 g,up] =~ 1.2 pgJ ~10 5 0 T 5 0 5

www.wmi.badw.de
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== 12.6 Magnetische Ordnungphinomene
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* Welche magnetischen Ordnungsphanomene entstehen in Festkérpern aufgrund der Austauschwechselwirkung?

— Koénnen wir magnetische Ordnungsstrukturen fir " b
T = 0 vorhersagen?

— Welche Magnetfeld- und Temperaturabhangigkeit
haben die Ordnungsphanomene?

=>» Theoretische Beschreibung meist sehr anspruchsvoll

=» Wechselwirkende Vielteilchensysteme

Wir werden starke Vereinfachungen verwenden, z.B.
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Molekularfeld-Naherung

IS Y N A A § X =0 IR Y A A A K & S S
Beschreibung der Wechselwirkung eines magnetischen RESSYTIET T T ey [beocoryyyrvces,.
Moments mit allen anderen durch ein mittleres R AT TR RN
Austausch- oder Molekularfeld (Pierre Weiss, 1907) BT ey ceces¥YYYYVOCe s

Markus Hoffmann et al., "Antiskyrmions stabilized at interfaces by anisotropic
Dzyaloshinskii-Moriya interactions". Nature Communications. 8 (308) (2013) 15

www.wmi.badw.de
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. Helikale Ordnung

. Ferromagnetische Ordnung (a)
. Antiferromagnetische Ordnung
. Ferrimagnetische Ordnung

. Zykloidale Ordnung

()4 4 4 4 4 4 4 4

A | A | A
A

AVAVAVAY /////////

!

:

!

:

!

:

!

|

!

n|n

I3 4

|

!

1

L, I S ) &, ) X 0Xe K N
_____________________________________________________________________________
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12.6.1 Magnetische Ordnungsstrukturen

*  Wie kdonnen wir magnetisch Ordnungsstrukturen in Systemen mit itineranten Ladungstragern beschreiben?

— Beschreibung der Ordnungsstruktur durch Spin-Dichte

1
Sz(r) = 5 [ny(r) — ny(r)]

— ferromagnetischen Metalle:

jsz(r)d3r >0 (fUr eine bestimmte Richtung)

— antiferromagnetischen Metalle:

© Rudolf Gross - Physik der Kondensierten Materie 2 — SS 2021

jsz(r)d3r =0 (fir jede beliebige Richtung)

www.wmi.badw.de
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Zusammenfassung: Teil 19a, 11.05.2021/1

* Austauschwechselwirkung zwischen freien Elektronen
effektive Ladungsdichte, die von Spin-T-Elektron gesehen wird:

Pauli-Prinzip

9 (sin kgr — kgr cos kgr)?
Pet(r) = enyl—=

2 (kFT')6

Reduktion der Gesamtenergie durch Austauschloch:
parallele Spin-Ausrichtung

Erhohung der Gesamtenergie durch Austauschloch:
antiparallele Spin-Ausrichtung

* Bandferromagnetismus in Metallen: Stoner-Modell

D(E) AEpo 1 -
vV 4

» Austauschloch durch

» fehlende Spin-1-Elektron {

= Erniedrigung von Epor  AEpy = — fOBAM dB = —uyy fOMAM dM = —%yoy Mz

D(Eg) ‘SEr

) | RO OO SO

08|

Austauschloch

0.2F

0.0

k.r

- Erhéhung der Dichte einer Spin-Sorte um 87N = %@ OF
} OE AEv.. &N 1
- Erhéhung von Eyy ‘;“n = 0 = D (Ex) SE?

Molekularfeld By = poyMy4
Molekularfeldkonstante y

Energiegewinn pro Elektronenpaar:
U = 2ugy ug/V

V

18
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== Zusammenfassung: Teil 19b, 11.05.2021/1
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* Bandferromagnetismus in Metallen: Stoner-Modell

y 1
= Anderung der Gesamtenergie: AE = AEyj, + AEpo = %D(EF)((SE)2 [1 —% UD(EF)] < 0 far > UD(Eg) > 1

Stoner-Kriterium

rie 2 - SS 2021

* Metall mit ferromagnetischer Austauschkopplung in externem Magnetfeld

s o _ ugD(Ep)/V B 1 xp = Paulische Spin-Suszeptibilitat
Suszeptibilitat: X = 1 = 1 Xp NS 4 ch
1— 5 UD(Eg) 1-— 5 UD(Eg) Ivergenz der magnetischen

. Suszeptibilitat fur % UD(Eg) — 1:,Magnetisierungskatastrophe*
Stoner-Faktor

- Physik der Kondensierten

* Magnetische Ordnungsphédnomene

B0 A AR 1 AL A FA VY A A

e Vil
lilih il el weiiaeins Tl

- gebundene Elektronen: Ordnungsstruktur der lokalisierten magnetischen Momente

© Rudolf Gross
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- itinerante Elektronen: Beschreibung der Ordnungsstruktur durch Spin-Dichte

www.wmi.badw.de

5(6) = 2 [m(@) ~ m @)
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