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Kurzzusammenfassung

In der vorliegenden Arbeit werden der anomale Hall-Effekt, der Spin-Hall-Effekt, der
Edelstein-Effekt, und der Spin-Orbit-Torque in ferromagnetisch/nichtmagnetischen-
Vielfachschichten (Schichten bestehend aus abwechselnden ferromagnetischen und nicht-
magnetischen Schichten), mit substitutionellen Defekten untersucht. Die Beschreibung
der elektronischen Struktur der ungestorten und gestorten ferromagnetisch/nichtmag-
netischen-Vielfachschichten erfolgt im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie mithilfe
einer vollrelativistischen tight binding Korringa-Kohn-Rostoker-Greenschen Funktions-
methode. Der elektronische Transport wird durch die linearisierte Boltzmann-Gleichung
bestimmt.

Als Beispiel werden Co/Cu-Vielfachschichten sowohl mit Eigendefekten (Cu, Co) als
auch mit Fremddefekten (Ir, Au, Bi) an verschiedenen Atompositionen innerhalb der
Vielfachschichten betrachtet. Ferner werden Co/Cu-Vielfachschichten einerseits mit Ma-
gnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche und andererseits mit Magnetisierung
M parallel zur Co/Cu-Grenzflache behandelt. Insbesondere in Co/Cu-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliache entsteht unter einem dufieren
elektrischen Feld E parallel zur Co/Cu-Grenzfliche eine anomale Hall-Stromdichte und
eine Spin-Hall-Stromdichte senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliache. Im Vergleich mit den
anomalen Hall-Winkeln und den Spin-Hall-Winkeln der zugrundeliegenden Volumen-
systeme (fcc-Cu, fcc-Co) sind die anomalen Hall-Winkel und Spin-Hall-Winkel in den
Co/Cu-Vielfachschichten stark reduziert. Im Allgemeinen sind Defekte an Grenzfla-
chenpositionen giinstig fiir einen grofien anomalen Hall-Winkel und Spin-Hall-Winkel.
Durch Analyse der lokalen Beitrage sowohl der durch den Edelstein-Effekt induzier-
ten Spin-Dichte als auch der lokalen Beitrdge des Spin-Orbit-Torques kann der Spin-
Orbit-Torque auf das Drehmoment zwischen der durch den Edelstein-Effekt induzierten
Magnetisierungsdichte und der Magnetisierung zuriickgefiihrt werden. Dartiiber hinaus
zeigt sich, dass die Ausrichtung der vom Edelstein-Effekt induzierten Spin-Dichte von
der Richtung der Magnetisierung abhangt.

Abstract

In this thesis, the anomalous Hall effect, the spin Hall effect, the Edelstein effect, and
the spin orbit torque in ferromagnetic/nonmagnetic multilayers (layers consisting of
alternating ferromagnetic and nonmagnetic layers) with substitutional impurities are
considered. The description of the electronic structure of the unperturbed as well as of the
perturbed ferromagnetic/nonmagnetic multilayers is based on density functional theory
by means of a fully relativistic tight binding Korringa-Kohn-Rostoker-Green function
method. The electronic transport is calcluated using the linearized Boltzmann equation.

As an example, Co/Cu multilayers with intrinsic impurities (Cu, Co) as well as



extrinsic impurities (Ir, Au, Bi) delta-distributed in different atomic layers within the
multilayers are considered. Furthermore, Co/Cu multilayers are taken into account
with magnetization M perpendicular to the Co/Cu interface on the one hand and with
magnetization M parallel to the Co/Cu interface on the other hand. In particular, Co/Cu
multilayers with magnetization M parallel to the Co/Cu interface exhibit an anomalous
Hall current as well as a spin Hall current perpendicular to the Co/Cu interface under
an applied external electric field parallel to the Co/Cu interface. In comparison with the
anomalous Hall angles and the spin Hall angles of the underlying bulk systems (fcc-
Cu, fcc-Co), the anomalous Hall angles and spin Hall angles are significantly reduced
in the Co/Cu multilayers. In general, impurities at the interface are beneficial for the
anomalous Hall effect and spin Hall effect. By analyzing the local contributions of
the Edelstein effect induced spin density and of the spin orbit torque, the spin orbit
torque can be attributed to the torque between Edelstein effect induced magnetization
density and the magnetization of the Co/Cu multilayers. Furthermore, the orientation
of Edelstein effect induced spin density relies on the direction of the magnetization.
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1. Einleitung

Eine Schwierigkeit hort auf, eine solche zu sein, sobald ihr dariiber lachelt und sie in Angriff
nehmt.

Sir Robert Baden-Powell, Lord of Gilwell, Griinder der Weltpfadfinderbewegung

1.1. Einfiihrung

Die Spintronik, zusammengesetzt aus ,Spin” und , Elektronik”, bietet neue Moglichkei-
ten den Spin, neben der elektrischen Ladung des Elektrons einen weiteren intrinsischen
Freiheitsgrad des Elektrons, zu nutzen [1-4]. Prominentes Beispiel fiir die Spintronik
bildet der Riesenmagnetowiderstand (engl. giant magnetoresistance (GMR)), fiir dessen
Entdeckung Albert Fert [5] und Peter Griinberg [6] im Jahr 2008 den Nobelpreis fiir
Physik [7, 8] erhalten haben. Der Riesenmagnetowiderstand tritt in Vielfachschichten
mit abwechselnden magnetischen und nichtmagnetischen elektrisch leitenden Schich-
ten auf, wobei die Magnetisierung in benachbarten magnetischen Schichten entweder
parallel oder antiparallel ausgerichtet sein kann. Es zeigt sich, dass der elektrische Wi-
derstand in der antiparallelen Anordnung um mehrere Groflenordnungen grofier als
in der parallelen Anordnung ist. Durch den Unterschied in den Widerstdanden lassen
sich Informationen in Form von Bits, d.h. in bindrer Darstellung mit ,0” fiir die par-
allele Anordnung mit geringem Widerstand und ,1” fiir die antiparallele Anordnung
mit hohem Widerstand, darstellen und speichern. stellt schematisch den
Aufbau eines einzelnen Bit dar. Hierbei bildet eine magnetische Schicht die Referenz-
schicht (FMg), dessen Magnetisierungsrichtung fixiert ist, die angrenzende Schicht ist
die freie Schicht (FMr), deren Magnetisierung sich entweder parallel oder antiparallel
zur Magnetisierung der Referenzschicht orientieren kann. Getrennt sind beide durch
eine nichtmagnetische Schicht (NM). Neben dem Speichern von Informationen ist es
notwendig Informationen zu lesen und zu schreiben, wobei das Lesen idealerweise ohne
Veranderung des Speicherzustandes erfolgen sollte. Das Schreiben bezeichnet hierbei
die gezielte Verdnderung der parallelen zur antiparallelen Anordnung bzw. umgekehrt.
Das Schreiben kann durch ein kurzzeitiges dufleres magnetisches Feld H realisiert wer-
den. Hierbei wird die Magnetisierung der freien Schicht gedreht, sodass zwischen den
beiden Zustinden ,0” und ,1” geschaltet werden kann. Nachteilig ist hierbei, dass das
magnetische Feld eine gewisse Ausdehnung hat und somit benachbarte Bits ebenfalls
manipulieren kann. Eine lokale, d.h. auf einen Bit beschrankte Moglichkeit den Zustand
des Bits zu verdndern, kann durch den Spin-Transfer-Torque realisiert werden. Dieser
wurde im Jahr 1996 von Slonczewski [9] und Berger [10] unabhingig voneinander vor-
geschlagen. Wie in[Abb. T.1.T (a)|illustriert, fliefSt hierbei ein elektrischer Strom senkrecht
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Abbildung 1.1.1.: (a), (b), und (c) stellen skizzenhaft die Ideen hinter dem Spin-Transfer-
Torque, dem Spin-Hall-Effekt induzierten Spin-Orbit-Torque, und dem Edelstein-
Effekt induzierten Spin-Orbit-Torque dar. Die Probe besteht aus zwei ferromagne-
tischen metallischen Schichten (FMr und FMF), die durch eine nichtmagnetische
metallische Schicht (NM) getrennt sind. Die Magnetisierung der unteren ferroma-
gnetischen Schicht, die ferromagnetische Referenzschicht, sei fixiert, wahrend die
Magnetisierung der oberen ferromagnetischen Schicht, die freie Schicht, variabel sei.
Zum Lesen des Zustandes (,,1“=Mpg 1] M oder ,,0“=Myg 11 M) wird in (a), (b),
und (c) der Widerstand zwischen A und B gemessen. Fiir Details sei auf den Text
verwiesen.

zur Grenzflache, der durch die erste Schicht spin-polarisiert wird. Der spin-polarisierte
Strom bzw. die ihn tragenden Elektronen iibertragen ihren Spin in der freien Schicht auf
die Magnetisierung und ermoglichen bei hinreichender Starke der elektrischen Strom-
dichte die Umkehr der Magnetisierung [11}12]. Da weniger die Ladung des Elektrons als
der Spin des Elektrons fiir den Spin-Transfer-Torque wesentlich ist, stellt sich die Frage,
ob es moglich ist, Spin-Strome ohne begleitenden Ladungsstrom zu generieren. Eine
Moglichkeit Spin-Strome ohne begleitenden Ladungsstrom zu erzeugen bildet der Spin-
Hall-Effekt (SHE) in nichtmagnetischen Systemen [13]. Hierbei wird ein longitudinaler
elektrischer Strom in einen transversalen Spin-Strom umgewandelt. Ahnlich zum Spin-
Hall-Effekt ist der anomale Hall-Effekt (AHE) [14H16], dargestellt in[Abb. T.1.2 (a)} der
in magnetischen Systemen auftritt. Hierbei erzeugt ein longitudinaler elektrischer Strom
einen transversalen elektrischen Strom. In magnetischen Systemen tritt der Spin-Hall-
Effekt ebenfalls auf, dargestellt in[Abb. 1.1.2 (b)| wobei der durch den Spin-Hall-Effekt
hervorgerufene Spin-Strom im Allgemeinen durch einen Ladungsstrom, erzeugt durch
den anomalen Hall-Effekt, begleitet wird. Weitere Effekte bilden der Edelstein-Effekt
in und der Spin-Orbit-Torque in[Abb. T.1.2 (d)} Ersterer wurde erstmalig
unabhéngig von Aronov und Lyanda-Geller im Jahr 1989 bzw. von Edelstein
im Jahr 1990 beschrieben. Hierbei erzeugt ein dufleres elektrisches Feld eine Spin-Dichte.
Die Idee des Spin-Orbit-Torques wurde von Manchon und Zhang im Jahr 2008
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vorgeschlagen, in dem durch ein dufleres elektrisches Feld ein Drehmoment auf die
Magnetisierung erzeugt wird [21} 22]. Die Grundlage dieser Effekte bildet die Spin-Bahn-
Wechselwirkung (engl. spin-orbit interaction (SOI)) bildet, sodass dieses Forschungsgebiet
unter dem Begriff ,Spin-Orbitronik” (,,Spin-Orbit” und , Elektonik”) zusammengefasst
wird. Sowohl mit dem Spin-Hall-Effekt als auch mit dem Edelstein-Effekt ist es moglich
die Magnetisierung der freien ferromagnetischen Schicht zu manipulieren.

Wihrend der anomale Hall-Effekt direkt als elektrische Spannung messbar ist [23,
24], ist der Spin-Hall-Effekt schwieriger direkt zu beobachten. Eine Moglichkeit den
Spin-Hall-Effekt eines metallischen Materials zu bestimmen, ist unter Verwendung des
Spin-Pumpen (engl. spin pumping) [25,26] zur Generierung von Spin-Stromen und unter
Verwendung des inversen Spin-Hall-Effektes [27-30]. Hierzu betrachtet man eine fer-
romagnetisch/nichtmagnetische-Schicht. Die Magnetisierung der ferromagnetischen
Schicht prazediert durch ein dufieres magnetisches Wechselfeld um die Richtung eines
statischen magnetischen Feldes, wobei ein Spin-Strom in das angrenzende nichtma-
gnetische Material gepumpt wird. In diesem wird der Spin-Strom iiber den inversen
Spin-Hall-Effekt in einen hierzu transversalen elektrischen Strom umgewandelt. Die
daraufhin sich einstellende elektrische Spannung kann gemessen werden und daraus
der Spin-Hall-Effekt der nichtmagnetischen Schicht bestimmt werden [28, 30, 31]. Umge-
kehrt kann die Verdanderung der Magnetisierungsdynamik in einem ferromagnetischen
Material durch den Spin-Hall-Effekt einer angrenzenden nichtmagnetischen Schicht
untersucht werden. Hierbei wird ein elektrisches Wechselfeld parallel zur Grenzfliche
angelegt und durch den Spin-Hall-Effekt in der nichtmagnetischen Schicht fliefit ein
Spin-Strom senkrecht zur Grenzfldche in die ferromagnetische Schicht und beeinflusst
durch den Ubertrag von Drehimpuls auf die Magnetisierung deren Dynamik [32, 33].

Wie entgegengesetzt und abhingig vom experimentellen Aufbau die experimentell
bestimmten Spin-Hall-Winkel, dem Verhiltnis von transversaler Spin-Stromdichte zu
longitudinaler elektrischer Stromdichte, fiir Materialien sein konnen [13, |34], sei am
Beispiel von Gold demonstriert. Der Spin-Hall-Winkel fiir Gold wurde von Wang et al.
mittels inversen Spin-Hall-Effekt an YIG/Au-Schichten zu 0.084 bestimmt [31], wahrend
Seki et al. in FePt/ Au-Schichten 2008 einen Spin-Hall-Winkel von 0.113 fiir Gold anga-
ben [35]. Mihajlovi¢ et al. gaben 2009 hingegen 0.023 als obere Grenze fiir den Spin-Hall-
Winkel in Gold an [36]]. Systematische Untersuchungen von Chen ef al. 2019 zeigten,
dass der Spin-Hall-Winkel abhéangig von der Schichtdicke der Gold-Schicht ist, und
konnten die scheinbar widerspriichlichen Beobachtungen von Seki et al. und Mihajlovié
et al. erkldren [37]. Wahrend Seki et al. eine Schichtdicke von 10 nm fiir Gold wéhlten,
verwendeten Mihajlovic et al. eine Schichtdicke von 60 nm fiir die Gold-Schicht. Die
Bedeutung von Schichtdicken wurden auch von Skinner et al. in Co/Pt sowohl fiir den
Spin-Hall-Effekt als auch fiir den Spin-Orbit-Torque hervorgehoben [38-40]. Neben dem
Einfluss der Abmessungen der Probe, wurde insbesondere die Bedeutung von Grenz-
flachen [41] fiir spintronische Effekte von Wang et al. am Beispiel einer Py /Pt-Schicht
demonstriert [42]. Amin et al. prasentierten 2016 eine Theorie des Spin-Transport an
Grenzflachen mit Spin-Bahn-Wechselwirkung [43, 44]. Insbesondere zeigten sie, dass
in ferromagnetisch/nichtmagnetischen-Schichten elektrische Felder parallel zur Grenz-
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flache Spin-Strome beliebiger Polarisation erzeugen konnen [43-45]. Im Vergleich zu
Gold besitzt Kupfer eine relative schwache Spin-Bahn-Wechselwirkung [31] und somit
einen geringen Spin-Hall-Effekt. Eine Moglichkeit gezielt den Spin-Hall-Effekt zu ver-
groflern, ist durch das Einbringen von schweren Defekten wie Bi und Ir moglich [46-49].
Urséchlich fiir den Spin-Hall-Effekt ist hierbei die Streuung der Leitungselektronen an
Defekten.

Die bisherigen theoretischen Betrachtungen betrachten oftmals Volumensysteme, in
denen weder die Abhéngigkeit von der Abmessungen der zu untersuchenden Probe
noch der Einfluss von Grenz- und Oberfldchen berticksichtigt werden kann [48, 50~
54]]. Eine umfassende theoretische Beschreibung, die dem realen Experiment nédher
kommt, sollte daher unter anderem den Einfluss von Magnetismus [21], Spin-Bahn-
Wechselwirkung [13], Grenzflachen [41] und Defekten [55, 56] beriicksichtigen. Hierzu
werden in dieser hier vorliegenden Arbeit neben dem anomalen Hall-Effekt und dem
Spin-Hall-Effekt ferner der Edelstein-Effekt und der Spin-Orbit-Torque in ferromagne-
tisch/nichtmagnetischen-Vielfachschichten am Beispiel von Co/Cu-Vielfachschichten
untersucht.

Im folgenden Abschnitt werden der anomale Hall-Effekt, der Spin-Hall-Effekt, der
Edelstein-Effekt, und der Spin-Orbit-Torque qualitativ eingefiihrt und schlieflen die
Einleitung der vorliegenden Arbeit ab. Als exemplarisches Beispiel fiir nichtmagne-
tisch/ferromagnetische Vielfachschichten werden Co/Cu-Vielfachschichten betrachtet.
Hierbei werden zwei Orientierungen der Magnetisierung M mit Magnetisierung senk-
recht zur Co/Cu-Grenzfliache bzw. mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache
betrachtet. Als Defekte werden sowohl Eigendefekte als auch Fremddefekte untersucht.
Die theoretischen Grundlagen sowohl zur Beschreibung der elektronischen Struktur
der ungestorten als auch der gestorten Systeme als auch zur Beschreibung des elek-
tronischen Transports werden in [Kapitel 2|behandelt. Die elektronische Struktur wird
hierbei im Rahmen der relativistischen Dichtefunktionaltheorie [57, 58] unter Verwen-
dung der Greenschen Funktionsmethode nach Korringa [59], Kohn und Rostoker [60]
beschrieben. Die semiklassische Boltzmann-Gleichung bildet die Grundlage fiir den
elektronischen Transport [51, 61} |62]. Nach einer kurzen Darstellung der Grundzustands-
eigenschaften der Co/Cu-Vielfachschichten fiir beide Orientierungen der Magnetisie-
rung in[Abschnitt 3.1 werden in[Abschnitt 3.2.1]die Ergebnisse fiir den anomalen Hall-
Effekt, den Spin-Hall-Effekt, den Edelstein-Effekt, und den Spin-Orbit-Torque fiir Co/-
Cu-Vielfachschichten fiir Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %)
betrachtet. Besonderes Augenmerk féllt hierbei der Abhdngigkeit der entsprechenden
Grofsen von der Defektposition innerhalb der Co/Cu-Vielfachschichten zu. Im Folgen-
den werden in|Abschnitt 3.2.2|entsprechende Grofsen in Co/Cu-Vielfachschichten mit
Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) betrachtet und mit den Gro-
fen in Co/Cu-Vielfachschichten fiir Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache
(M = %) verglichen. Eine Zusammenfassung in schliefst die Arbeit ab.
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Abbildung 1.1.2.: Schematische Darstellung des (a) anomalen Hall-Effekts, des (b) Spin-
Hall-Effekts, des (c) Edelstein-Effekts, und des (d) Spin-Orbit-Torques in magneti-
schen Systemen mit Magnetisierung M in z-Richtung. Das dufsere elektrische Feld E
sei in x-Richtung orientiert.

1.2. Transportphianomene

1.2.1. Normaler Hall-Effekt und anomaler Hall-Effekt

Die Proben in[Abb. 1.2.1 (a)lund [1.2.T (b)| seien ein nichtmagnetischer elektrischer Leiter
(M\ = 0) und ein magnetischer elektrischer Leiter (M\ # 0), wobei die Magnetisierung
in z-Richtung zeige. In beiden Féllen sei ein dufseres elektrisches Feld E in x-Richtung
und ein dufseres magnetisches Feld H in z-Richtung orientiert. Betrachtet man zunéchst
den nichtmagnetischen elektrischen Leiter in Die Elektronen werden im
dufleren elektrischen Feld in —x-Richtung beschleunigt und durch die Lorentz-Kraft
Fg = qu x B(H) = —ev x B(H) aus ihrer urspriinglichen geradlinigen Bewegung
in —x-Richtung in y-Richtung abgelenkt. Hierbei ist g := —e die elektrische Ladung
des Elektrons mit e > 0, v die Geschwindigkeit des Elektrons, und B die magnetische
Flussdichte. Zwischen der magnetischen Feldstirke H und der magnetischen Flussdichte
B gilt im einfachsten Fall ein linearer Zusammenhang der Form B(H) = pouH, wobei p
und y die Permeabilitdt des Vakuums bzw. die materialspezifische relative Permeabilitat
bezeichnen.

Besteht ein elektrischer Kontakt zwischen den Rédndern der Probe bei y < 0 und
y > 0, so flief3t ein elektrischer Strom in y-Richtung ]3 HE d.h. senkrecht zum dufleren
elektrischen Feld. Falls ein offener Stromkreis vorliegt, entsteht ein Uberschuss an
Elektronen am Rand der Probe bei y > 0, sodass sich eine Potentialdifferenz, die Hall-
Spannung U, senkrecht zum dufleren elektrischen Feld ausbildet. Das Auftreten eines
transversalen Stromes bzw. einer transversalen Spannung wird normaler Hall-Effekt
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(c) Abhéngigkeit der Hall-Spannung U, (H) fiir (a) und (b) von H; inklusive der asymptotischen
Verhalten fiir H, < Hs (---) und H;, > Hs (- - -) sowie Magnetisierung M, (H)

Abbildung 1.2.1.: Schematische Darstellung des (a) normalen Hall-Effektes in einer
nichtmagnetischen Probe und der (b) Uberlagerung von normalen und anomalen
Hall-Effekt in einer magnetischen Probe. Das dufSere magnetische Feld H sei in
z-Richtung orientiert, das dufSere elektrische Feld E in x-Richtung, sodass die Hall-
Spannung in y-Richtung beobachtet werden kann. In (c) ist die Abhédngigkeit der Hall-
Spannung U, und der Magnetisierung M von einem dufleren magnetischen Feld H
fr (a) und (b) dargestellt. Die Graphen (H,, U, (H)) fiir eine nichtmagnetische und
fiir eine magnetische Probe sind in schwarz bzw. rot dargestellt. Die Magnetisierung
in Abhéngigkeit vom magnetischen Feld ist in blau dargestellt. Hierbei kennzeichnet
M,s die Séttigungsmagnetisierung der magnetischen Probe in z-Richtung.

(engl. ordinary Hall effect (OHE)) [23, 63} |64] genannt. Zwischen der Hall-Spannung U,
und der z-Komponente der magnetischen Feldstdrke H gilt ein linearer Zusammenhang
der Form

Uy, (H) = RY'"H, (1.1)

wie er in in schwarz dargestellt ist. Hierbei bezeichnet R?XHE die normale
Hall-Konstante. Wahrend fiir nichtmagnetische Proben ein linearer Zusammenhang
zwischen Hall-Spannung und &duflerer magnetischer Feldstirke besteht, beobachtet
man in magnetischen Systemen einen nichtlinearen Zusammenhang zwischen Hall-
Spannung U, und duflerem magnetischen Feld H;. Die Hall-Spannung setzt sich additiv
aus zwei Beitrdgen entsprechend

U,(H) = ROFEH, + R)YEM. (H) (1.2)
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zusammen, wobei der erste Beitrag vom normalen Hall-Effekt stammt, wahrend der
zweite Beitrag den anomalen Hall-Effekt (engl. anomalous Hall effect (AHE)) [24) |65]]
beschreibt. Entsprechend ist Rﬁ‘fE die anomale Hall-Konstante. Da die Magnetisierung
M in magnetischen Systemen im Allgemeinen nichtlinear vom dufSeren magnetischen
Feld abhangt, tibertragt sich dieses auf den Beitrag zur Hall-Spannung. Sei Hs die

magnetische Sattigungsfeldstarke. Fiir die Grenzfille H, < Hs und H, >> Hg gelten

M,(H) ~ M;(H)|g=o + XzzH: bzw. M;(H) ~ M,s, wobei wobei x,; := al\gzih((ZH)

die lineare magnetische Suszeptibilitdt bezeichnet. Somit kann [Gleichung (1.2)|in den
Grenzfillen H, < Hs und H, > Hg durch

ROMEH; + ROV'E (M. (H)|a=0 + X2zH:) fiir H; < Hs

1.3
ROMEFL, 4+ RAME M fir Ho > Hs )

U,(H) = {

bzgl. des magnetischen Feldes H, linearisiert werden. Durch Anpassen einer linearen
Funktion an die Messkurve im Bereich H, > Hg lassen sich die normale Hall-Konstante
ROHE und die anomale Hall-Konstante Rﬁf‘E bestimmen.

Erst mehr als 70 Jahre nach seiner Entdeckung konnten Karplus und Luttinger [66] und
Smit [67} |68]] eine Beschreibung der mikroskopischen Ursachen fiir den anomalen Hall-
Effekt geben. Ferner hat sich in der gegenwirtigen Forschung die Unterteilung in einen
intrinsischen und extrinsische Beitrdge [13] etabliert. Der intrinsische Beitrag [66] wird
hierbei ausschliefslich durch die Eigenschaften des Idealkristalls bestimmt. Extrinsische
Beitrage berticksichtigen die Streuung von Leitungselektronen an Storstellen. Bei der
Elektron-Defekt-Streuung wird zwischen dem Beitrag vom skew scattering-Mechanismus
[67,|68] und dem Beitrag des side jump-Mechanismus [69-71] unterschieden. Naheres
zum skew scattering- und zum side jump-Mechanismus findet sich in|Abschnitt 2.2.2

1.2.2. Spin-Hall-Effekt
Der Spin-Hall-Effekt beschreibt, wie in dargestellt, das Auftreten eines

transversalen Spin-Stroms unter dem Einfluss eines dufleren elektrischen Feldes. Ob-
wohl dessen theoretische Beschreibung bereits 1965 von Mott und Massey [72] bzw.
Landau und Lifschitz [73], und 1971 von Dyakonov und Perel [74, 75] gegeben wurde,
riickte dieser erst 1999 durch eine Beschreibung eines experimentellen Aufbaus von
Hirsch [76] und der experimentellen Beobachtung von Kato et al. [77] in den Mittelpunkt
der Forschung. Urspriinglich wurde der Spin-Hall-Effekt nur in nichtmagnetischen
Systemen diskutiert [13, 48,49, 51} 78, |79], jedoch tritt dieser in magnetischen Systemen
gleichermafien auf. Insbesondere konnen in magnetischen Systemen Spin-Hall-Effekt
und anomaler Hall-Effekt zusammen beobachtet werden. Siehe hierzu [62}|80] sowie [H3,
H4]. Letzterer verschwindet in nichtmagnetischen Systemen.

1.2.3. Edelstein-Effekt

Der Edelstein-Effekt, auch als Rashba-Edelstein-Effekt oder inverser spingalvanischer
Effekt [22] bezeichnet, beschreibt, wie in[Abb. 1.1.2 (c)| dargestellt, das Auftreten einer
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Nichtgleichgewichts-Spin-Dichte s als Antwort auf ein dufSeres elektrisches Feld E. Vor-
aussetzung fiir das Auftreten einer makroskopischen Nichtgleichgewichts-Spin-Dichte
ist neben der Spin-Bahn-Wechselwirkung gebrochene Rauminversionssymmetrie. Zu-
ndchst nur in nichtmagnetischen Systemen betrachtet z. B. in Rashba-Systemen [81-84],
tritt dieser ebenfalls in magnetischen Systemen auf [53} 85]]. Insbesondere hier entstehen
durch die Wechselwirkung der induzierten Spin-Dichte mit der Magnetisierung neue
Effekte wie der Spin-Orbit-Torque.

1.2.4. Spin-Torque

In isotropen Festkorpern ist in niedrigster Ordnung bzgl. der Magnetisierung das Dreh-
moment auf die Magnetisierung Mr durch

T(E) = t8, (M)M x P(E) + %, (M)M x (1\71 x 13(15)) (1.4)

gegeben, wobei der Vektor P(E) vom zugrundeliegenden Mechanismus, d.h. Spin-
Transfer-Torque, Spin-Hall-Effekt induzierter Spin-Orbit-Torque, Edelstein-Effekt indu-
zierter Spin-Orbit-Torque, usw. abhédngt [21}86]. Hierbei stellt M den Einheitsvektor der
Magnetisierung M = M/u dar. Entsprechendes gilt fiir P. Die Koeffizienten tP, und 5,
die die Grofle des Drehmomentes beschreiben, hangen einerseits von dem zugrundelie-
genden Mechanismus ab und andererseits von der Richtung der Magnetisierung [21]].
Der erste Summand hat die Struktur wie der Prdzessionsterm oder Feldterm in der
Landau-Lifschitz-Gilbert-Gleichung und wird als field-like term bezeichnet, wahrend
der zweite Summand die Struktur des Dampfungstermes besitzt und damping-like term
genannt wird [21]. Die Geometrien fiir den Spin-Transfer-Torque, fiir den Spin-Hall-
Effekt induzierten Spin-Orbit-Torque, und dem Edelstein-Effekt induzierten Spin-Orbit-

Torque sind in|Abb. 1.1.1{dargestellt.

1.2.4.1. Spin-Transfer-Torque

Die Idee des Spin-Transfer-Torque ist in skizziert. Hierbei fliefSt senk-
recht zur Grenzfliche zwischen den Kontakten A und B ein elektrischer Strom, der
durch die ferromagnetische Referenzschicht (FMg) spin-polarisiert wird. Ist der Elektro-
nenspin bzw. das zugehorige magnetische Moment nicht parallel zur Magnetisierung
der freien Schicht Mr ausgerichtet, so wird Drehimpuls vom Elektronenspin auf die
Magnetisierung M iibertragen. Beim Spin-Transfer-Torque ist P(E) in(Gleichung (1.4)|
mit

P(E) := My (1.5)

durch die Magnetisierung der ferromagnetischen Referenzschicht gegeben [11} 12].
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1.2.4.2. Spin-Orbit-Torque
1.2.4.2.1 Spin-Hall-Effekt induzierter Spin-Orbit-Torque

Ausgehend von der Idee des Spin-Transfer-Torques kann ein Spin-Strom Drehmoment
auf die Magnetisierung iibertragen und ist in skizziert. Hierbei flie3t
der elektrische Strom j parallel zur Grenzfliche zwischen den Kontakten C und D.
Durch den Spin-Hall-Effekt wird in der nichtmagnetischen Schicht ein zum elektrischen
Strom transversaler Spin-Strom j7°HE erzeugt. Dieser dringt in die freie ferromagneti-
sche Schicht FMF ein, wobei sich die zum Elektronenspin zugehorigen magnetischen
Momente entlang der Magnetisierung ausrichten, Drehimpuls auf diese iibertragen, und
somit ein Drehmoment auf die Magnetisierung austiben. Der zugehorige Vektor P(E)
ist hierbei durch

v i1 sHE
P(E) .—;26 dr U (E) (1.6)

gegeben [21], wobei a die Bewegungsrichtung des transversalen Spin-Stroms beschreibt.
drm, stellt die Dicke der freien ferromagnetischen Schicht FMr dar. Die Koeffizienten tEL
und £, sind in diesem Fall durch P(E) = |P(E)| gegeben. Uberdies bietet der Spin-Hall-
Effekt induzierte Spin-Orbit-Torque zusammen mit der ferromagnetischen Resonanz
die Moglichkeit den Spin-Hall-Winkel zu bestimmen [32, 33, 87].

1.2.4.2.2 Edelstein-Effekt induzierter Spin-Orbit-Torque

Beim Edelstein-Effekt als Ursache, dargestellt in[Abb. T.1.1 (c)} geht man davon aus, dass
durch das dufsere elektrische Feld durch den Edelstein-Effekt eine Nichtgleichgewichts-
Spin-Dichte induziert wird. Durch einen elektrischen Strom parallel zur Grenzfldche
zwischen den Kontakten C und D wird durch den Edelstein-Effekt als Antwort auf
einen elektrischen Strom eine Spin-Dichte s bzw. eine Magnetisierungsdichte m = —7s
im Bereich der Grenzflichen NM/FMr induziert. Hierbei ist 75 das gyromagnetische
Verhiltnis. Durch die Austauschwechselwirkung in der ferromagnetischen Schicht FMp
bewirkt diese Magnetisierungsdichte ein Drehmoment auf die Magnetisierung. In die-
sem Fall ist das Drehmoment durch (Gleichung (1.4) mit

P(E) := s(E) (1.7)

gegeben [21].

Seite 9






2. Theoretische Grundlagen

Seid nicht zufrieden mit dem Was, sondern erforscht das Warum und das Wie.

Sir Robert Baden-Powell, Lord of Gilwell, Griinder der Weltpfadfinderbewegung

2.1. Elektronische Struktur

2.1.1. Vielteilchensysteme und Born-Oppenheimer-Niherung

Ein Festkorper mit den positiv geladenen Atomkernen, bestehend aus Protonen und
Neutronen, und den negativ geladenen Elektronen stellt ein quantenmechanisches
Vielteilchensystem dar. Die zeitliche Entwicklung dieses quantenmechanischen Systems,
das vollstandig durch die Wellenfunktion ¥(ry,...,rn, Ry, ..., Ryr, t) charakterisiert ist,
wird durch das Anfangswertproblem

H(T‘l,...,1’N,R1,...,RN,t)T(?‘l,...,TN,Rl,...,RN,i’)

0
:ihgq’r(ﬁ,...,1’N,R1,...,RN,t) (21)
T(i‘l,.. .,TN,Rl,. . '/RN’t)‘tIO = 1II()(I‘l,. . .,I”N,Rl,. . .,RN), (22)

bestehend aus der zeitabhdngigen Schrodinger-Gleichung und der Anfangsbe-
dingung, beschrieben. Hierbei stellen 4, . . ., ry die Ortskoordinaten der N Elektronen,
und Ry, ..., Ry die Ortskoordinaten der N/ Atomkerne dar. Das Elektron i besitzt die
Ladung g; = —e, wobei e mit e > 0 die Elementarladung darstellt. Die interne Struktur
der Atomkerne und die Ausdehnung der Atomkerne werden vernachléssigt, sodass
diese als punktférmige Teilchen angenommen werden. Die Ladung des Atomkerns
7 ist Q7 = Zze, wobei Z7 die Ordnungszahl des Atoms darstellt. Die Wellenfunk-
tion ¥ muss neben der zeitabhidngigen Schrodinger-Gleichung ferner auch der
Normierungsbedingung

drl---/ dry de---/ ARy [¥(r1,..., 7, Ri ..., Ry, P =1 (23)
V1 vVN Vl V/\[
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2. Theoretische Grundlagen

fiir alle t > 0 gentigen. Der nicht-relativistische Hamilton-Operator H dieses Vielteil-
chensystems [64, |88]]

H(Tl,...,rN,Rl,...,RN,t)

= Te(ﬁ,. . .,TN) + TK(Rl,. . .,RN)
+ Vee(ﬁ,. . .,TN) + VKK(R]/- . .,RN)

+VeK(T1,...,1’N,R1,...,RN‘) (24)
_y kL B
im2m o 1o 2Mz
2121].:147'(80 ’1’,‘—1’]’ 2I:1J:1 47teg ‘RI_RJ‘
i#] I#J
N N 702 1
L)Ly —R (2.5)
= = 4meo [ri — Ry

besteht aus der kinetischen Energie der Elektronen T, mit dem Impulsoperator
pi :="/19/ar;, der kinetischen Energie der Atomkerne Tx mit dem Impulsoperator
Pr :=1/i9/3R;, der elektrostatischen Wechselwirkung zwischen den Elektronen Ve, der
elektrostatischen Wechselwirkung zwischen den Atomkernen Vg, und der elektrostati-
schen Wechselwirkung zwischen Elektronen und Atomkernen Ve, sodass sich mit Hilfe
eines Separationsansatzes der Form

T(ﬁ,. . .,TN,Rl,. . .,RN,t) = E(t)‘I’(rl,. . .,fN,Rl,. . .,RN) (26)

aus der zeitabhdngigen Schrodinger-Gleichung die zeitunabhédngige Schrodinger-
Gleichung

7‘[(1’1,...,TN,Rl,...,RN)‘Y(Tl,...,YN,Rl,...,RN)
zg‘f’(rl,...,rN,Rl,...,RN) (27)

gewinnen lasst. Die zeitliche Entwicklung ist hierbei durch E(t) = exp (—i/n€t) gege-
ben, und die Separationskonstante stellt die Energie des Vielteilchensystems £ dar. Die
zeitunabhingige Schrodinger-Gleichung stellt eine Eigenwertgleichung dar, sodass
die Losung der zeitunabhdngigen Schrodinger-Gleichung die Bestimmung der
Eigenwerte und Eigenfunktionen des Hamilton-Operators H entspricht. In einem ersten
Schritt zur Losung der zeitunabhédngigen Schrodinger-Gleichung nutzt man aus,
dass die Massen der Atomkerne sich um mehrere Grofienordnungen von der Masse des
Elektrons unterscheiden. In nullter Naherung gilt Mﬂz < 1firalleZ € {1,...,N},so
dass Tx vernachlédssigt wird. Man betrachtet somit das Vielteilchensystem im Grenz-
fall ruhender Atomkerne, deren Ruhelage durch die Ortskoordinaten {Rj,..., Ry}
gegeben ist. Diese Approximation wird als Born-Oppenheimer-Nédherung [89]] bezeich-
net. Fiir diesen Fall einer beliebigen, aber festen Konfiguration der Atomkerne stellt
die elektrostatische Wechselwirkung der Atomkerne Vkx lediglich eine Konstante, die
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2.1. Elektronische Struktur

Madelung-Konstante, dar. Der elektronische Hamilton-Operator im Fall beliebiger, aber
fest gewihlter Konfiguration der Atomkerne H und die zugehdrige elektronische Schro-
dinger-Gleichung sind durch

H(T],...,TN,'Rl,...,RN')
= Te(T‘l,. . .,1"N) + Vee(rl,. ..,TN) + VeK(rlz- .., "N, Ry, .. .,R/\[) (2.8)

bzw.

H(Tl,...,1"N,'R1,...,RN’)QIJ(}’l,...,I’N;Rl,...,RN)

= E/(Rl,...,RN _VKK(RL---/RN) lI)(Tl,...,TN,'Rl,...,RN) (29)
::E(er'"/R/\‘")

gegeben. Die elektronische Wellenfunktion ¢ hingt wie die Energie des elektronischen
Systems E parametrisch von den Ortskoordinaten der Atomkerne ab. Im weiteren wird
ausschliefSlich das elektronische System mit dem Hamilton-Operator in [Gleichung (2.8)|
und die dazugehorige elektronische Schrédinger-Gleichung betrachtet. Zuguns-
ten einer iibersichtlichen Darstellung wird die parametrische Abhidngigkeit von den
Ortskoordinaten der Atomkerne nicht explizit ausgeschrieben.

2.1.2. Dichtefunktionaltheorie
2.1.2.1. Nichtrelativistische Beschreibung

Anstelle der Wellenfunktion wird in der Dichtefunktionaltheorie [90] die Dichte n(r) be-
trachtet, die ausgehend von der Vielteilchenwellenfunktion des elektronischen Systems
Y(rq,72,...,7N) durch

n(ry) =N [ drp-- / dry [9(r1, 72, ..., 8) [ (2.10)
Vs Vi
definiert ist. Die elektronische Dichte ist entsprechend
N = / dr n(r) @.11)
W

auf die Gesamtzahl der Elektronen N normiert. Da die Elektronen ununterscheidbar
sind, wird im folgenden r; durch r und V; durch V ersetzt. Die ersten Ideen anstelle
der Vielteilchenwellenfunktion die elektronische Dichte als zentrale GrofSe zu nutzen
finden sich bei Thomas [91] und Fermi [92]. Die wegweisende Arbeit, die die Dichte-
funktionaltheorie auf eine solide mathematische Grundlage stellte, und die Dichte als
gleichberechtigt neben die Wellenfunktion stellte, war die Arbeit von Hohenberg und
Kohn [93] im Jahre 1964. Ausgangspunkt bildet hierbei ein Hamilton-Operator der Form

H=T+U-+ Ve (2.12)
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2. Theoretische Grundlagen

wobei der Operator der kinetischen Energie der Elektronen durch T, der Operator
der Wechselwirkung der Elektronen untereinander durch U, und der Operator der
Wechselwirkung der Elektronen mit einem externen Potential durch V. gegeben sind.
Hohenberg und Kohn [93] zeigten, dass sich erstens die Energie E als eindeutiges
Funktional der Dichte n(r), d.h.

E[n(r)] = Tn(r)] + Un(r)] + Vext[n(r)] (2.13)

darstellen ldsst und zweitens, dass die Energie fiir die Dichte des Grundzustandes 1 (r)
einen stationdren Punkt hat, d.h.
JE[n(r)] _o. (2.14)
on(r) Lury=no(r

Die Schwierigkeit besteht nun darin, dass die explizite Abhédngigkeit des Energiefunktio-
nals E[n(r)] von der Dichte mit Ausnahme der Wechselwirkung mit dem externen Poten-
tial Vext mit Vexe[11(r)] = [, drVexe(r)n(r) im Allgemeinen unbekannt ist. Wenngleich das
Funktional der kinetischen Energie wechselwirkender Elektronen von der Dichte T[n(r)]
unbekannt ist, ist hingegen das entsprechende Funktional nicht-wechselwirkender Elek-
tronen Ty[n(r)] bekannt. Zusammen mit dem bekannten Ausdruck fiir die klassische
Wechselwirkung zweier Ladungsdichten Up[n(r)] mit

1 ¢ ,n(r)n(r)
Uo[n(r)] = 2 Ireg /Vdr /ldr T (2.15)

lasst sich das Energiefunktional zu

E[n()] = Ton(r)] + Uo[n(r)] + /dr Vit (r)11(r)
+ (T[n(r) — To[n(r)]) + (U[n(r)] — Uo[n(r)]) (2.16)

=:Ex[n(r)]

umschreiben. Das Funktional Ey.[n(r)] wird Austausch- und Korrelationsfunktional
(engl. exchange and correlation functional (xc functional)) genannt. Trotz allem ist eine
Losung zur Bestimmung des Grundzustandsdichte 1y (r) nicht moglich. Erst die Arbeiten
von Kohn und Sham [94] ermoglichten eine Losung. Hierbei wird ein fiktives System

.....

n(r) wie das physikalische System besitzt. Die Dichte

N
n(r) = ; ¥i (r)pi(r) (2.17)

und die kinetische Energie nicht-wechselwirkender Elektronen

N 2
Tln(r)] = 32 [, drg? () Zi) 18)
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2.1. Elektronische Struktur

lassen sich somit explizit bestimmen. Die Variation des Energiefunktionals in
fishrt wegen

2

H(r)g:(r) = [2’;’1 + veff(r)} i(r) = Expi(r) (2.19)

2 n(r xc|n(r
Veit(r) = Vett[n(r)] = Vext(r) + 4:780 / dr . r)/| * 5E5n[(r() :

(2.20)

auf die Losung von N Ein-Teilchen-Schrodinger-Gleichungen. Die Gleichungen (2.19)
werden als Kohn-Sham-Gleichungen bezeichnet. Letztendlich bleibt trotz Riickfithrung
auf N effektive Ein-Teilchen-Probleme die Unkenntnis iiber die explizite Abhdngigkeit
des Austausch- und Korrelationsfunktionals von der Dichte ein nicht exakt zu 16sendes
Problem.

Die erste und einfachste Naherung fiir das Austausch- und Korrelationsfunktional ist
die lokale Dichtendherung (engl. local density approximation (LDA)). Hierbei wird das
Austausch- und Korrelationsfunktional durch

Exc[n(r)] = ELMn(r)] = /Vdrn(r)Egc[”(r)] (2.21)

approximiert, wobei EO.[n(r)] das Austausch- und Korrelationsfunktional des homoge-
nen Elektronengases darstellt [94]. Da selbst die explizite Abhdngigkeit des Austausch-
und Korrelationsfunktional des homogenen Elektronengases von der Dichte nicht be-
kannt ist, existieren eine Vielzahl an Parametrisierungen [95} |96]. Den numerischen
Rechnungen in der vorliegenden Arbeit liegt die Parametrisierung von Vosko, Wilk,
und Nusair [96] zugrunde. Diese Parametrisierung interpoliert die Werte, die fiir das
Austausch- und Korrelationsfunktional auf Grundlage von Monte-Carlo-Simulationen
gewonnen wurden [97]]. Erweiterungen der lokalen Dichtendherung sind die generali-
sierte Gradientenndherung (engl. generalized gradient approximation (GGA)), wobei neben
der Dichte auch der Gradient 92(r)/ar berticksichtigt wird [98].

2.1.2.2. Relativistische Beschreibung

Mit dem Ziel einer relativistischen Wellengleichung entwickelte Dirac im Jahre 1928 die
spdter nach ihm benannte Dirac-Gleichung [99, 100]. Diese ist Lorentz-invariant und
geht im nichtrelativistischen Grenzfall in die Schrédinger-Gleichung iiber. Insbesondere
berticksichtigt die Dirac-Gleichung den Spin des Elektrons. Die zeitunabhadngige Dirac-
Gleichung des freien Elektrons ist durch

ho(r)p(r) = [ca- p+ (B —1a) m*] p(r) = (W —mc?) g(r) = Ey(r) (2.22)

gegeben, in der iy den Hamilton-Operator darstellt, der neben der kinetischen Ener-
gie des Elektrons, gegeben durch den Operator hj := ca - p, die Ruheenergie bzw.
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2. Theoretische Grundlagen

Ruhemasse &l := Bmc? enthilt. Die Standard-Darstellung der Dirac-Matrizen

ax :
n = (zxy> mit = <?72 g;) und B = (gz _01212> (2.23)
1

(1%

lasst sich auf die Pauli-Matrizen

Oy = <(1) (1)> , oy = <? 61> , 0, = <(1) _01> (2.24)

und die 2 x 2-Einheitsmatrix 1, = ((1) (1)) zuriickfithren. Die Wellenfunktion als Lo-
sung der Dirac-Gleichung ¢(r) = (1)(r), P(2)(r), P(3)(r), P(a) (r))T ist ein Bi-Spinor
bestehend aus vier skalaren Wellenfunktionen ;). Die Spinoren ¢ := (¢1), lIJ(Z))T
und s = (lp(3),l[)(4))T werden als grofie (engl. large (L)) bzw. kleine (engl. small (S))
Komponente des Bi-Spinors ¢ bezeichnet. Anstelle der komplexen Konjugation der Wel-
lenfunktion tritt in der relativistischen Quantenmechanik die Adjunktion. Die zur Wel-
lenfunktion ¢ ajdungierte Wellenfunktion ist ¢ (r) = (l,bé‘l) (r), ¥ (r), ¥ (r), Vi (r)).
Der urspriinglichen Formulierung der Dichtefunktionaltheorie von Hohenberg und
Kohn lag die Schrodinger-Gleichung zugrunde, doch lasst sie sich auch auf Grundlage
der Dirac-Gleichung formulieren [101]]. In der relativistischen Dichtefunktionaltheorie
bilden die Dichte n(r) und die Stromdichte j(r) zusammen die Basisgrofien. Unter
Verwendung der Gordon-Zerlegung fiir die Stromdichte und bei Vernachldssigung
diamagnetischer Effekte [101], konnen als Basisgrofen die Dichte n(r) und die Magneti-
sierungsdichte m(r) verwendet werden [101]. Ausgehend hiervon lassen sich in einer
dhnlichen Art und Weise wie in der nichtrelativistischen Dichtefunktionaltheorie die
Kohn-Sham-Dirac-Gleichungen [101]

H(r)pi(r) = [ca- p+ (B —1a) mc? + Vogg(r)1ly — uppL - Best(r)] i(r) = Eapi(r) (2.25)

ableiten, wobei neben einem effektiven skalaren Potential V() ein effektives magneti-
sches Feld Beg(r) mit

Vett(r) = Vegt[n(r), m(r)] = Vexe(r) +

e? , n(r') OExc[n(r), m(r)]
drteo J, dr r—r| T on(r) (2.26)
OExc[n(r), m(r)]

Bes(r) = Beg[n(r), m(r)] = Bext(r) + dm(r)

(2.27)

verwendet werden. Der Kohn-Sham-Dirac-Hamilton-Operator H(r) enthilt lediglich
die Wechselwirkung des magnetischem Momentes hervorgerufen durch den Spin des
Elektrons mit dem effektiven magnetischen Feld. Im Rahmen der relativistischen Quan-
tenmechanik stellt

g 1
§'=28=7pT (2.28)
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2.1. Elektronische Struktur

den relativistischen Spin-Operator mit & = (X, %,, ZZ)T und X; = (‘6’ gi ) dar [101].
Mit Hilfe der Einteilcheneigenfunktionen zum Kohn-Sham-Dirac-Hamilton-Operator
lassen sich die Dichte n(r) entsprechend [Gleichung (2.17), wobei hier die skalare Wel-
lenfunktion durch den Bi-Spinor und die komplexe Konjugation durch die Adjunktion
ersetzt wird, und die Magnetisierungsdichte m(r) gemaf3

= m BE(r 2.29)

bestimmen. Das Austausch- und Korrelationsenergiefunktional Ex[n(r), m(r)] wird im
Rahmen der lokalen Spin-Dichte-Néherung (engl. local spin density approximation (LSDA))
durch

Exc[n(r), m(r)] & EZPAn(r), m(r)] = /Vdrn(r)Egc[”(f),m(f)] (2.30)

beschrieben, wobei hier E2 [1(r), m(r)] das Austausch- und Korrelationsenergiefunktio-
nal des homogenen Elektronengases darstellt [102, [103].

2.1.3. Korringa-Kohn-Rostoker Greensche Funktionsmethode
2.1.3.1. Die Greensche Funktion

Die Methode der Greenschen Funktion hat ihren historischen Ursprung in der Losung
von inhomogenen linearen partiellen Differentialgleichungen [104]. Im selbstkonsisten-
ten Zyklus zur Bestimmung der Grundzustandsdichte im Rahmen der Dichtefunktio-
naltheorie ist es in jedem Schritt erforderlich die Kohn-Sham-Dirac-Gleichungen

H(r)yi(r) = Eipi(r) bzw. [E;—H(r)]¢i(r) =0 (2.31)

mit der Nebenbedingung [, dr ¢} (r)yi(r) = 1 firallei € {1,...,N} zu lésen. Die
Eigenfunktionen des Hamilton-Operators H seien #;(r) und die dazugehorigen Ei-
genwerte seinen E; und werden durch einen vollstindigen Satz von Quantenzahlen i
indiziert. Anstelle der Losung von N Differentialgleichungen zur Bestimmung der Ei-
genfunktionen ¢;(r) und Eigenwerten E; wird hier unter Verwendung der Methode der
Greenschen Funktion eine dquivalente Formulierung zur Losung von|Gleichung (2.31)|
vorgestellt. Die Eigenfunktionen zum Hamilton-Operator H sollen entsprechend

/V dr ol (r);(r) = 6y und leh =6(r—7") (2.32)

orthonormiert sein bzw. ein vollstandiges Funktionensystem im zugrundeliegenden
Hilbert-Raum bilden. Der Hamiltion-Operator H in |Gleichung (2.31)|ist ein linearer
Differentialoperator und die zugehorige Greensche Funktion G(r,#'; E) erfiillt

[E—H(r)|G(r,v;E) = 6(r — 1'). (2.33)
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Hervorzuheben ist hierbei, dass G(r, #’; E) strenggenommen nicht die Greensche Funkti-
on von H, sondern von E — H darstellt. Sofern im Folgenden von der Greenschen Funk-
tion zum Hamilton-Operator H gesprochen wird, ist im eigentlichen Sinne anstelle von
H stets E — H gemeint. Im Gegensatz zur Schrédinger-Gleichung bzw. Dirac-Gleichung
in(Gleichung (2.31)[stellt E in |Gleichung (2.33)|nicht einen Eigenwert dar, sondern eine
kontinuierliche reelle Variable. Die Greensche Funktion ldsst sich beziiglich E analytisch
in die komplexe Ebene fortsetzen. Zu diesem Zweck definiert man fiir z := E 4 iy mit
1 € R die Greensche Funktion G(r,#’;z), die der Beziehung

[z—H]G(r,7;z) =6(r — 1) (2.34)

geniigt. Anhand der Spektraldarstellung der Greenschen Funktion

G(r,7;z) = % W (2.35)
i=1 ki

z

zeigt sich, dass die Greensche Funktion Polstellen erster Ordnung an den Eigenwerten
E; des Hamilton-Operators H hat. Die Greensche Funktion G(r,#’; E) ldsst sich aus deren
analytischen Fortsetzung in der komplexen Ebene G(r,#’; z) iiber einen Grenzwertpro-
zess

Gi(r,r';E) := lim G(r,7;E+in) (2.36)

n—=+0

bestimmen. Abhidngig davon ob man sich mit positivem oder negativem Imaginérteil
Imz = 7 der reellen Achse anndhert, erhilt man entweder die retardierte Greensche
Funktion G* (r,7’; E) oder die avancierte Greensche Funktion G~ (r,#; E). Ausgehend
von der zeitabhdngigen Greenschen Funktion G(r, ';t — t') zeigt sich, dass aus Kausali-
tatsgriinden die retardierte Greensche Funktion zu verwenden ist [104, 105]. Mit Hilfe
der Spektraldarstellung aus|Gleichung (2.35)| verifiziert man

G(r,v;E+in) — G(r,v;E—in) = 2ilm G(r,¥; E +i7), (2.37)

die nach dem Grenziibergang entsprechend |Gleichung (2.36)|in

Gt (r,¥;E) — G (r,¥;E) =2iIm G* (r,7; E) (2.38)

iibergeht. Mit Hilfe der Dirac—Identitéitﬂ

y0 x_J:ff)ily =PV <xf£xx)0> Firmf(x)é(x — xo) (2.39)

IStrenggenommen gilt die Beziehung in|Gleichung (2.39)|ausschlieflich in der Form
dx lim _ S =PV (/ dx M) :|:i7r/ dx f(x)d(x — xg),

—oo  y—=0x—xgxiy X — Xo

wobei man unter PV den Cauchyschen Hauptwert (engl. principal value (PV)) versteht.
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und der Spektraldarstellung der Greenschen Funktion in |Gleichung (2.35)| gilt

——ImG*rrE lel §(E — E)). (2.40)

Mit Hilfe von [Gleichung (2.40)|im Falle von r = # gilt unter Verwendung der Invarianz
der Spur bei zyklischer Vertauschung

lez 6(E—Ei) = —%Splmcﬂr,r;E), (2.41)

die die lokale Zustandsdichte darstellt. Ausgehend von dieser Grofse ldsst sich einerseits
durch Integration iiber den gesamten Raum die lokale Zustandsdichte

:/ drn(r;E) = —1/ dr SpIm G* (r, 7, E) (2.42)
v Ty

gewinnen [106], wobei hier die Definition der Zustandsdichte n(E) := Y;6(E — E;),
die die Anzahl der Zustinde pro Energieintervall [E, E 4+ dE] angibt, verwendet wurde.
Andererseits l4sst sich ausgehend von n(r; E) durch Integration iiber die Energie die
Dichte n(r) gemaf3

_ /Oo dEn(r;E)f°(E, T) = —% /OO dE SpImG'(r,r;E)f°(E, T)  (2.43)

bestimmen [106]]. Hierbei stellt f' 0 die Fermi-Dirac-Verteilungsfunktion dar. Fiir T = 0K
gilt

fY(E, T)|r—ox = ©(Er — E) (2.44)

1 firx>0
0 furx <0
bezeichnet. Diese trennt am absoluten Temperaturnullpunkt die besetzten von den

unbesetzten Zustdnde. Die Fermi-Energie Er wird tiber die Forderung nach Teilchen-
zahlerhaltung mit Hilfe von

wobei @ die Heaviside-Funktion @(x) = und Ep die Fermi-Energie

E
N :/ " dEn(E) (2.45)
bestimmt, wobei hier N der Anzahl an Elektronen im System entspricht. Im Rahmen
der Spin-Dichtefunktionaltheorie stellt neben der Dichte n(r) die Magnetisierungsdichte
m(r) definiert tiber

m(r) = —%B /jo dE Sp (BEIm G (r,1;E)) f°(E, T) (2.46)

die zweite gleichberechtigte Grofie dar [107, |[108].

Seite 19



2. Theoretische Grundlagen

Ein wesentlicher Vorteil der Methode der Greenschen Funktioon bildet die hierachische
Struktur von Greenschen Funktionen [56]. Sei das System S beschrieben durch den

Hamilton-Operator H und sei das System S beschrieben durch den Hamilton-Operator
H, wobei sich beide Hamilton-Operatoren lediglich um einen Potentialunterschied

[¢]

H(r) = H(r) + AH(r) (2.47)

(¢} o}
unterscheiden sollen. Die Greensche Funktion G zum Hamilton-Operator H einerseits
und die Greensche Funktion G zum Hamilton-Operator H andererseits gentigen den
Beziehungen

[z - ﬁ(r)} G(r,t';z) = d(r— ') (2.48)
und
[z—H(r)]G(r,7';z) = 5(r — 7). (2.49)

Die Greensche Funktion G lasst sich durch die Dyson-Gleichung

G(r,v;z) = Co;(r, r';z) + dr”é(r, 7, 2)AH(" )G, 7';2) (2.50)
V//

unter Verwendung der Greenschen Funktion G und dem Potentialunterschied AH
bestimmen [56]], und stellt eine Umformulierung der|Gleichung (2.49)|in Form einer Inte-
gralgleichung fiir die Greensche Funktion G dar. Hervorzuheben ist, dass die Greensche
Funktion G ebenfalls im Integranden vorkommt, sodass eine direkte Losung in Orts-
raumdarstellung nicht moglich ist. Eine Moglichkeit zur Losung der Dyson-Gleichung
besteht in der Iteration der |Gleichung (2.50), wobei die Iterationsvorschrift fiir n > 0
durch

G (r,¢;2) = é(r,r’;z) + dr”(%(r,r”;z)AH(r”)G(”)(r”, r;z) (2.51)
V//

mit G (r,7;z) := é(r, t';z) gegeben ist. Neben der zuvor dargestellten Ortsdarstellung
der Methode der Greenschen Funktion kann die Methode der Greenschen Funktion
abstrakt im Rahmen der Funktionalanalysis dargestellt werden. Fiir Details sei expem-
plarisch auf [56,109, 110] verwiesen.

2.1.3.2. Einfachstreuung

Ein makroskopischer Festkorper stellt mikroskopisch ein Arrangement von Atomen bzw.
Potentialen dar, deren Anzahl in der Gréflenordnung der Avogadro-Konstanten liegt.
Die Idee der Korringa-Kohn-Rostoker (KKR) Greenschen Funktionsmethode [106} |111]
ist es, die zugehorige Greensche Funktion eines Arrangements von beliebigen Potentia-
len in einen Anteil, der entsprechend [Abb. 2.1.T (a)| von der Streuung an einem einzelnen
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isolierten Potential (Einfachstreuung) stammt, und in einen Anteil, der von der Vielfach-
streuung herriihrt wie in[Abb. 2.1.T (b)] zu zerlegen. Letzterer hingt ausschlieflich von
der rdumlichen Anordnung der Potentiale ab. Insbesondere in kristallinen Festkorpern
bietet sich diese Zerlegung an, da die raumliche Anordnung der Potentiale translati-
onsinvariant ist. Man kann sich somit auf die Eigenschaften der Einheitszelle und auf
die Eigenschaften des zugrundeliegenden Bravais-Gitter zuriickziehen. Die folgenden
Darstellungen folgen den Darstellungen in den Dissertationen von Jorg Binder [110],
Michael Czerner [112], Martin Gradhand [113], Katarina Tauber [114], und Christian
Herschbach und sind hier skizziert.

(a) Einfachstreuung (b) Vielfachstreuung

Abbildung 2.1.1.: In (a) wird die Streuung einer einlaufenden Welle an einem ein-
zelnen isolierten Potential betrachtet. Die Streuung héngt ausschliefilich von dem
Potentialverlauf V(r) ab. In (b) ist die Streuung einer einlaufenden Welle an einem
Arrangement von Potentialen dargestellt. Die Vielfachstreuung hangt nur von der
raumlichen Anordnung der Potentiale ab. Abbildung verandert nach [115].

Zunéchst betrachtet man ein einzelnes Potential, wobei zur Vereinfachung die Be-
schreibung auf ein skalares spharisches Potential beschrankt wird. Ausgehend von
[Gleichung (2.25) mit der Abkiirzung V(r) := V(r) ist die zugehorige Kohn-Sham-
Dirac-Gleichung durch

[E—ca-p—(B—Lu)mc* — V(r)ls] ¢(r;E) =0 (2.52)

gegeben. In den zugehorigen linear unabhingigen Losungen

o (8 E)xo(7)
Ro(r;E) = (i fQ(r;E)XQ(?)> (2.53)
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zerlegt man die grofie und die kleine Komponente des Bi-Spinor in einen Radialanteil
8o bzw. ifn und in einen Winkelanteil o bzw. Xg- Die Spin-Kugelflichenfunktionen
X setzen sich entsprechend

xo®) = Y, C(Ljs; uj—ms,ms) Yy, m, (F)Pm, (2.54)

Ms=—5§

aus den Kugelflichenfunktionen Yy, _,, den Pauli-Spinoren ¢; = (§)und ¢ _ L = ()

und den Clebsch-Gordan-Koeffizienten C (l, J, % W —ms, ms) zusammen [58,[101]]. Die
Spin-Kugelflachenfunktionen x g sind gemeinsame Eigenfunktionen sowohl zum Qua-
drat des Gesamtdrehimpulses J?, zum Quadrat des Bahndrehimpulses L?, zum Quadrat
des Spin §?, zur z-Komponente des Gesamtdrehimpulses ] als auch zum Operator der
Spin-Bahn-Wechselwirkung mit K := o - L 4 il; und geniigen den Beziehungen

IPxa(®) = 1j(j+ V)x(®), Lxo(#) = 1’11+ 1)xq(#),
S*xq(7) = 1*s(s + 1)xo(7), :xq(¥) = hmjxq(7), und Kxq(7) = —hxxo(7), (2.55)

wobei die zugehorigen Eigenwerte den Bedingungen

! fir j=1—1 . .
= , d P i= P e -1, — ].,..., _1, 2.56
. {_1_1 fir j=1+} und gy 1= mj € {—j, —j + j—Lj} (256

unterliegen [101} [116]. Abkiirzend wird Q = (xy;) und Q := (—«p;) vereinbart. Wie
in |Gleichung (2.25)|dargestellt, tritt in magnetischen Systemen neben einem skalaren
Potential ein magnetisches Feld auf, sodass die zugehorige Kohn-Sham-Dirac-Gleichung
mit B(r) := —upBeg(r) durch

[E—ca-p—(B—1Lu)mc* —V(r)ls — BZ - B(r)] p(r;E) =0 (2.57)

bechrieben wird. Andert sich die Richtung des magnetischen Feldes iiber die Ausdeh-
nung des Atoms nicht, so wird das Koordinatensystem so gewahlt, dass die z-Achse
in Richtung des magnetischen Feldes B(r) zeigt. In diesem Fall vereinfacht sich

hting (257) zu
[E—ca-p—(B—1Ls)mc* — V(r)ly — BL.B.(r)] ¢(r; E) = 0. (2.58)

Die Spin-Kugelflichenfunktionen sind bei nicht-verschwindendem magnetischem Feld
keine Eigenfunktionen des Hamilton-Operators mehr, sodass die linear unabhingigen
Losungen von [Gleichung (2.58))|

~—"

py v [ 8ee(nE)xg (7
Ro(r;E) = % (ifQ’Q(r; E)XQ’ (/f)) (2.59)

Linearkombinationen der Spin-Kugelflichenfunktionen sind [58]. Die Entwicklungs-
koeffizienten der Linearkombination sind in den radialen Losungen go (7; E) und
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foo (r; E) integriert. Fiir verschwindendes magnetisches Feld gilt go'0 = §0'qdq o und
foo = fogdgg und|Gleichung (2.59) reduziert sich zu|Gleichung (2.53)l Sowohl fiir
B = 0 als auch fiir B # 0 ist die allgemeine Losung

(r;E) =) coRo(r; E), (2.60)
Q

wobei Rg fiir B = 0 durch [Gleichung (2.53)| und fiir B # 0 durch [Gleichung (2.59)|
gegeben ist [58].

2.1.3.3. Vielfachstreuung
2.1.3.3.1 Greensche Funktion des ldealkristalls

Die Greensche Funktion des Idealkristalls bertiicksichtigt sowohl die Einfachstreuung
als auch die Vielfachstreuung. Der Hamilton-Operator des Idealkristalls

(e}

H(t) = ca-p+ (B —1s) mc® + Vege(v) 1y — upBE - Begr () (2.61)

lasst sich unter Verwendung von $(x) := U(¢)1s + L - B(r) mit sIol(t) = Qoieff(t) und
B(v) := —upBegr(v) zu

%(t) =ca-p+ (B—14) mc? —1—101(1‘) (2.62)
vereinfachen und die Greensche Funktion (’05 wird durch
[E —cw-p— (B—14) m— &(r)} &(v,¢;E) = 6(x —v) (2.63)

bestimmt. Aufgrund der Translationsinvarianz des Idealkristalls bietet es sich an anstelle
globaler Ortskoordinaten v zellzentrierten Koordinaten der Form v = R, + r; + r wie in
illustriert zu verwenden. Hierbei kennzeichnet R, einen Gittervektor, r, den
Vektor des Basisatoms, und r den Ortsvektor innerhalb des Volumens des Basisatoms.
Das Potential i ldsst sich somit

U(e) = Y Y U(Ry + 1y +7)

R, 1y

mit U(Ry, + 1, +1) 1= {SI(R” try )RRy try 4 € VIRtT) 5 oy

sonst

on [e)
darstellen. Als abkiirzende Schreibweise sei U"(r) := U (R, + r; + r) vereinbart. Bei

der Wahl der Form des Zellvolumens VZ := V(R, + ;) gibt es im Allgemeinen zwei
Moglichkeiten wie sie in[Abb. 2.1.3|dargestellt sind. In der ersten Naherung, der Muffin-
Tin-Approximation (MTA), bestehen die Zellvolumina aus nichtiiberlappenden Kugeln.
In der zweiten Naherung, der Atomic-Sphere-Approximation (ASA), werden die Zell-
volumina ebenfalls sphirisch angenommen, jedoch wird ihr Volumen so gewéhlt, dass
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(a) Volles Zellpotential mit ein- (b) Sphérisches Zellpotential (c) Sphérisches Zellpotential
atomiger Basis mit einatomiger Basis mit mehratomiger Basis

Abbildung 2.1.2.: Schematische Darstellung von globalen und zellzentrierten Koordi-
naten fiir (a) volles Zellpotential, fiir (b) sphérisches Zellpotential mit einatomiger
Basis, und fiir (c) sphérisches Zellpotential mit mehratomiger Basis.

n
es mit dem Volumen der Wigner-Seitz-Zelle Vg7 = 2,7 V'l {ibereinstimmt. Letztere
wird in den numerischen Rechnungen verwendet. Unter Verwendung zellzentrierter
Koordinaten und der abkiirzenden Schreibweise geht(Gleichung (2.63)|in

onn’

[E —cw-p— (B—1y)mc*— lflg(r)} G (r,¥'; E) = S8y d(r — 1) (2.65)

tiber. Die [Gleichung (2.65)| stellt eine inhomogene lineare Differentialgleichung fiir
die Greensche Funktion dar. Die Inhomogenitét ist d,,,/d,,/0(r — #'). Die allgemeine
Losung einer inhomogenen linearen Differentialgleichung setzt sich additiv aus der
allgemeinen Losung der zugehorigen homogenen linearen Differentialgleichung und
einer speziellen Losung der inhomogenen linearen Differentialgleichung zusammen.
Falls n # n’ oder (einschliefendes ,oder”) n # 5’ gilt, verschwindet die rechte Seite
der [Gleichung (2.65) und die Greensche Funktion erfiillt bzgl. der Ortskoordinate r die
Dirac-Gleichung. Die Greensche Funktion ldsst sich somit fiir diesen speziellen Fall nach

[} n O
den Eigenfunktionen Rg(r; E) := Rg(R;, + r; + r; E) des Kohn-Sham-Dirac-Hamilton-
Operators entsprechend

o™, oM gm o™ )

Gyé (r,7;E) = Y GLo (E)RL (15 E) (R’é,(r’;E)) (2.66)
QQ’

entwickeln, wobei

(i) = = (soats b () oalnEiy®) @)
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(a) Muffin-Tin-Approximation (b) Atomic-Sphere-Approximation

Abbildung 2.1.3.: Schematische Darstellung der (a) Muffin-Tin-Approximation (MTA)
und der (b) Atomic-Sphere-Approximation (ASA).

ist. Ftir den Fall n = »n' und y = #’ gilt 6,y = J,,; = 1 und so reduziert sich
auf

on onn
[E —ca-p— (B—1y)mc* — U’l(r)} G (r,¥;E) = 6(r — 1) (2.68)
und stellt die Differentialgleichung der Greenschen Funktion fiir ein isoliertes Potential

on ° nn

U'(r) am Ort R, + 1y + r dar, und wird mit Ggg bezeichnet. Die Greensche Funktion
onn’ onn

G setzt sich somit aus der Greenschen Funktion der Einfachstreuung G/{ als Losung
nn'
von |Gleichung (2.68)| und der Greenschen Funktion der Vielfachstreuung G% aus
\Gleichung (2.66) entsprechend

onn’ Onn; onn:
G (r,¥';E) = Gl (r,7'; E) 8y Oy + Gyt (r,7';E) (2.69)

!
o !/

Onn: oM oM X
= GE (1,7 E)8uwbyy + Y Gho (E)RL (15 E) (R”Q, (r’;E)) (2.70)
QQ

!

additiv zusammen. Der Idealkristall stellt im Folgenden das zu betrachtende phy-

sikalische System S dar, dessen Hamilton-Operator in globalen Koordinaten und in
zellzentrierten Koordinaten durch

[¢] [¢]

$(x) = b(x) +$1(x) baw. HI(r) = Wi (r) + Ui (r) @.71)

o on
gegeben ist, wobei h(r) bzw. 1 (r) den Hamilton-Operator freier Elektronen darstellt.
Das Referenzsystem S wird in globalen Koordinaten und in zellzentrierten Koordinaten
durch

~ o on ~

H(c) = b(x) +5(x) baw. HI(r) = h1(r) + U7 (r) 2.72)
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beschrieben, sodass ausgehend von[Gleichungen (2.71)| und [(2.72) weiterhin

o

(r) = () + (4(x) — (v))  baw. Hi(r) = H(r) + (fﬁ(r) . Cﬁ(r)) (2.73)

gilt. Die zu |Gleichung (2.73)|gehorige Dyson-Gleichung in zellzentrierten Koordinaten

onn

~nn:
G"'(r,#/;E) = G (r,v'; E)

onn’ on' Nn/: Nnxn;
+Y Y [ o d” G (r,7; E) <uv" (r") —ur (r")> G""'(¢",¢;E) (2.74)
n' V;]”

zerfallt unter Verwendung von Gleichung (2.70)[sowohl fiir die Greensche Funktion zum

o
Hamilton-Operator H und dem analogen Losungsansatzes als auch fiir die Greensche
Funktion um Hamilton-Operator H einerseits in eine Dyson-Gleichung fiir die Greensche
Funktion der Einfachstreuung

ol nn
Gl (r,7';E) = Gid(r,7; E)
_hn on n onn
+ [ Cll(n, B (W) = Ui (")) GG, 75E) - 275)
v

und andererseits in eine algebraische Dyson-Gleichung fiir die strukturelle Greensche
Funktion

Vll”l

(E) = Gl (E)

nn n// n// n//n/
~n o' " o 'y’
+ ZZ Z G Q// <tQ”Q’” <E) Q//Q/// (E>> GQ'”Q’ (E) (276)

n// H QNQ///

77’7
GQQ’

Die Dyson-Gleichung der Vielfachstreuung in|Gleichung (2.76)|enthélt im Gegensatz zur
Dyson- Glelchung fiir die Einfachstreuung in|[Gleichung (2. 755 nicht die Potentialdifferenz

AU := U LI sondern die Differenz der t-Matrizen At := t — t. Hierbei gilt

o (B) = /Vg dr @g(f}E)) L1 (r)RY (1 E) (2.77)
und
oo (E) = /V,7 dr <%<r;E)> X 0 (1) Rl (1), (2.78)

wobei % die linear unabhéngigen Losungen des Hamilton-Operator freier Elektronen

;1(1‘) darstellen. Fiir die Losung der Dyson-Gleichung fiir die strukturelle Greensche
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Funktion bietet es sich an, die Translationsinvarianz des Idealkristalls S zu nutzen. Das

Referenzsystem S soll ebenfalls die Translationsinvarianz des Idealkristalls aufweisen.

nn' nn

Die strukturellen Greensche Funktionen beider Systeme Ggég, und Cvgb hdngen somit
nn'

nur vom Differenzvektor R, — R, ab. Die strukturelle Greensche Funktion GgQ, kann

entsprechend

nn
Goo (E) = ;exp(—ik‘ (Ri — Ru)) Gty (K; E) (2.79)
durch ihre Fourier-Transformierte
o, Onn:
Gho (K E) = Zexp(ik - (Ru — Ry)) Gl (E) (2.80)
n

nn'
dargestellt werden. Gleiches gilt fiir ég’lQ, Unter Verwendung von Gleichungen (2.79)
und transformiert sich die algebraische Dyson-Gleichung aus |Gleichung (2.76)|zu

Gy (k; E) = Gl (I E)
" nll
+ ZZZ GgﬂQ//(k/E» (tqQ//Q///(E) _%//Q///(E)> Gg//’ZQ/(k/ E) (281)
77// Q// Q///

Eine explizite Darstellung der strukturellen Greenschen Funktion CEWQWQ,, (k; E) ist unter

Verwendung der KKR-Matrix

gnn: Nnn; . N ) n
MU (k; E) == GBI (k; E) — [(t(E) —t(E)) KQH (2.82)
durch
o/ o - -1 0
Gho (ki E) = =gy [(t(E) - t(E)) }’;
o LTI nm, o 177
— t(E) — t(E ] M~ Y(k;E)|™ { t(E) — t(E } (2.83)
T (e —e) | ] (e -we) |

moglich [113]. Die strukturelle Greensche Funktion in Ortsdarstellung kann schlief3-
lich durch die inverse Fourier-Transformation aus [Gleichung (2.79)|bestimmt werden.
Hervorzuben ist, dass die KKR-Matrix nicht eindeutig durch das physikalische System
bestimmt ist, sondern von dem verwendeten Referenzsystem abhédngt. Untersuchungen
iiber die Abhédngigkeit von dem verwendeten Referenzsystem finden sich sowohl in der
Dissertation als auch in der Habilitation von Peter Zahn [117,[118].
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2.1.3.3.2 Eigenfunktionen des Idealkristalls

Die Eigenfunktionen zum Hamilton-Operator H lassen sich entsprechend der Lippmann-
Schwinger-Gleichung

n

Pl (5E) = ¢l (r;E)

! on N
+2.) / y dr' G (r,+'; E) (uv () — T (ﬂ)) ¢ (/S E) (2.84)
n/ ]7/ V

ausgehend von den Eigenfunktionen und der Greenschen Funtkion des Hamilton-

Operators des Referenzsystems H und der Potentialdifferenz U — U zwischen dem
physikalischen System und dem Referenzsystem bestimmen. Ferner lassen sich die
Eigenfunktionen nach den linear unabhédngigen Losungen fiir den Idealkristall

Prvs(GE) = 1/;,% 7;E) T% gkvs E) 'é(r;E) (2.85)
und fiir das Referenzsystem
T (e L v R (r:
Yrys(GE) = Ikas 7, E) ﬁ%CQ (kvs; E)R (r,E) (2.86)
mit
On [¢]
Ch(kvs; E) = exp(ik - Ry)C},(kvs; E) (2.87)
und
Nn ~.
Ch(kvs; E) := exp(ik - Ry)C},(kvs; E) (2.88)

entwickeln. Die Wellenfunktion sind auf das Volumen der Probe U =}, }, Vg normiert.
Unter Verwendung der Entwicklung der Wellenfunktion nach den linear unabhéngigen
Losungen der Einfachstreuung entsprechend [Gleichungen (2.85)|und [(2.86)| transformiert
sich die Lippmann-Schwinger-Gleichung aus (Gleichung (2.84)| von einer Integralglel-

chung in ein lineares Gleichungssystem fiir die Entwicklungskoeffizienten C'7

n
kvs;E) = C! (kvs; E
Q

n' n n
+ZZ Y. Ggg,, (t'é/,Q/(E) —Eg,,Q,(E)> Ch (kvs;E), (2.89)

n/ ’7 Q/QN

033

¢
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das ferner unter Verwendung von [Gleichungen (2.80)} [(2.87) und [(2.88)|in

Cg(kvs;E) = fg(kvs;E)

!/ !/

1’Z n

+ZQZQ; QQ,, (k;E) ( Q,/Q,(E) —%,/Q,(E)> Cly(kvs; E)  (2.90)
;7 el

iibergeht. Das Referenzsystem S wird so gewihlt, dass es im relevanten Energiebereich
des physikalischen System S keine Energieeigenzustdnde hat. Dementsprechend besitzt
das Referenzsystem keine propagierenden Zustdnde in diesem Energieintervall und
die entsprechenden Entwicklungskoeffizienten Eg(kvs ; E) sind Null. Somit reduziert

sich die Lippmann-Schwinger-Gleichung fiir die Entwicklungskoeffizienten Cog aus
(Gleichung (2.90)| zu

n’ n
! G (kvs; E) Z Y G’W ,(k; E) ( Q,,Q,(E) —?é,,Q,(E)) Cl (kvs; E) (2.91)
7 QQ

beziehungsweise in Matrix-Schreibweise

C(kvs;E) = G(k; E) (?(E) —?(E)) C(k; E). (2.92)

Unter Verwendung von |Gleichung (2.82)|14sst sich |Gleichung (2.92)| zu

— M(k;E) (?(E) —?(E)) C(k; E) (2.93)

umschreiben, sodass nicht-triviale Losungen ausschliefslich fiir
det M(k;E) =0 (2.94)

existieren. Voraussetzung ist det (?(E) = ?(E)) # 0.

2.1.3.3.3 Greensche Funktion des Defektsystems

Der substitutionelle Defekt sei entsprechend am Ort v( positioniert. Sofern
ein unendlich ausgedehntes System betrachtet wird oder ein System mit periodischen
Randbedingungen, sind aufgrund der Translationsinvarianz des Idealkristalls Systeme
mit substitutionellen Defekten an Ortskoordinaten vy und v, die sich v — v = R,
lediglich um eine Gittervektor unterscheiden, identisch. Der Hamilton-Operator des
Systems S mit substitutionellen Defekt am Ort vg = Ry, + 1y,

N(e;r) = .%(t) + (il(t; r) — iol(t)> (2.95)
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Abbildung 2.1.4.: Periodischer Kristall mit mehratomiger Basis und substitutionellem
Defekt am Ort v9 = Rg + ry,. Durch die Abschirmung der Leitungselektronen be-
schrankt sich die Potentialdnderung auf wenige Schalen um den Defekt.

geht unter Beriicksichtigung von zellzentrierten Koordinaten in

n on

HI(r;10) = H(r) + (U7 (13 Ry + 1) — U1 (1)) (2.96)

tiber. Aufgrund der Translationsinvarianz des ungestorten Systems kann man ohne
Beschrankung der Allgemeinheit R,,, = Ry = 0 wihlen. Damit charakterisiert die Ab-
kiirzung 179 in eineindeutiger Weise die Position des Defektes. Im Rahmen der Methode
der Greenschen Funktion kann nun tiber die Dyson-Gleichung

nn; onn;
G (r, 7,10, E) = G (r,71; E)
! ! ! i
+Y 3 [ e G (r,#";E) <U’7 (r";m0) — UM (r”)) G (r",¥;n0; E) (2.97)
n" V;]”
die Greensche Funktion des gestorten Systems tiber die Greensche Funktion des unge-

storten Systems G und der Potentialdifferenz U — U bestimmt werden. Die Zerlegung
der Greenschen Funktion in einen Anteil der Einfachstreuung und einen Anteil der
Vielfachsstreuung entsprechend (Gleichung (2.70)|ist sowohl fiir die Greensche Funk-

tion der ungestorten Systems G als auch fiir die des Defektsystems G moglich. Unter
Verwendung dieser beider Darstellungen ist die Dyson-Gleichung fiir die Streuung an
einem einzelnen Defekt durch

nn Onn
Ggg(r,r'; no; E) = Ggg(r,r’E)
n nn

onl’l on
+/”Z dr” Gl (r,7"; E) (LIW(r”; o) — U'l(r”)> Ged(¥",v';no;E)  (2.98)
%
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gegeben, wihrend

nn nn

G (i E) = Gl (E)

nn// n// nl/ n//n/
+;Z;Q%” Q,,(E) (tg,,Q,,,(no; ) — tQ,,Q,,,(E)> Gy (110; E) - (2:99)

die Dyson-Gleichung fiir den Beitrag der Vielfachstreuung darstellt. Da durch den substi-
tutionellen Defekt wird die Translationsinvarianz gebrochen wird, wird [Gleichung (2.99)|
im Gegensatz zu |Gleichung (2.76)| nicht im reziproken Raum sondern im Realraum
gelost.

2.1.3.3.4 Eigenfunktionen des Defektsystems

Ahnlich zu den Eigenfunktion des Idealkristalls in|Gleichung (2.85)|lassen sich auch die
Eigenfunktionen des Defektsystems nach den reguldren Losungen zu einem isolierten
Defektpotential U entsprechend

n

1 n n
! (r;ry; E) = i Y Ch(ryy; kvs; E)RY, (15 145 E) (2.100)
Q

entwickeln. Unter Verwendung der Lippmann-Schwinger-Gleichung

n

¢, (ri 10 E) = §],, (1 E)
+ZZ / G (1,3 ) (W (rsp0) — U (r ))tpkvs(r r; E) (2.101)

und der Entwicklungen in [Gleichungen (2.85) und [(2.100)| transformiert sich
chung (2.101)[zu

n oh
C”Q(kvs; 170; E) = C. (kvs; E)
o i n:
+ Z,ZQZQ,, Q// <t1é”Q'(;70; E) - té”Q’(E)> Cg,(kl/s,' 1o, E)/ (2102)
n'

und stellt somit die Lippmann-Schwinger-Gleichung fiir die Entwicklungskoeffizienten
C und C dar.

2.1.3.3.5 Screened KKR

Im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie stellt die elektronische Dichte n(r) die zentrale
Grofse dar, die im Rahmen der Methode der Greenschen Funktion entsprechend
als Imaginérteil der Greenschen Funktion bestimmt wird. Bei Kenntnis
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einer Greenschen Funktion des Referenzsystems und der Potentialdifferenz zwischen
physikalischem und Referenzsystem kann die Greensche Funktion des physikalischen
Systems tiber die Dyson-Gleichung bestimmt werden. Entsprechend stellt sich die Frage
nach einem geeignetem Referenzsystem. Naheliegend ist es als Referenzsystem das

System des freien Raumes mit Hamilton-Operator fz, d.h. mit U = 0, zu verwenden,
da dessen zugehorige Greensche Funktion ¢ sowohl im nichtrelativistischen Fall als
auch im relativistischen Fall analytisch bekannt ist [101]. Der Nachteil der Greenschen
Funktion freier Elektronen ist, dass diese fiir E > 0 nur mit 1/[t—+'| bzw. die zugehorige
strukturelle Greensche Funktion nur mit 1/|r,—R,/| abklingt [56]. Aufgrund dieses Ab-
klingsverhaltens konvergiert die Fourier-Transformation der strukturellen Greenschen
Funktion nur bedingt und es sind im Allgemeinen aufwendigere Verfahren wie die
Ewald-Summationen zur Bestimmung der Fourier-Transformierten der strukturellen
Greenschen Funktion notwendig. Aus diesem Grund wéhlt man als Referenzsystem
ein System mit konstantem repulsiven Potential, das die gleiche Symmetrie wie das
physikalische System besitzt und dessen Energieeigenzustiande aufierhalb des relevan-
ten Energiebereiches des physikalischen Systems liegen. Die zugehorige strukturelle
Greensche Funktion dieses Referenzsystems klingt fiir |[R, — R),| — oo exponentiell ab.
Somit werden diese Strukturkonstanten auch als abgeschirmte (engl. screened) Struktur-
konstanten bezeichnet und die Methode der Greenschen Funktion nach Korringa, Kohn,
und Rostoker (KKR) mit einem repulsiven Potential als Screened KKR bezeichnet [111}
119, 120]. Details finden sich unter anderem in der Dissertation von Peter Zahn [117]].

2.1.3.4. Fermi-Flache

Die Fermi-Energie Er trennt in metallischen Festkorpern am absoluten Temperatur-
nullpunkt T = 0K die besetzten Zustande von den unbesetzten Zustianden. Samtliche
Zusténde sind durch Wellenvektor k, Bandindex v, und Spin s charakterisiert. Der
Grundzustand ist der Zustand minimaler Energie, sodass fiir die besetzen Zustdande
E,s(k) < Ep und fir die unbesetzten Zustinde E,s(k) > Ep gilt. Die Fermi-Dirac-
Verteilungsfunktion f°(E, T) reduziert sich auf|Gleichung (2.44)| Die zur Fermi-Energie
gehorige Isoenergiefliche ist durch

Se:= {k € Viz | Eus(k) = Eg} (2.103)

definiert. Lediglich die Zustdnde an der Fermi-Energie konnen infinitesimale Energien
aufnehmen und tragen bei Storung des System durch ein dufleres elektrisches Feld
zu Transportgrofien wie die elektrische Stromdichte oder Spin-Stromdichte bei. Aus
diesem Grund stellt die Fermi-Fldche eine besondere Isoenergieflache dar. Die Fermi-
Energie selbst wurde aus der Forderung nach Ladungsneutralitidt entsprechend
[chung (2.45)|bestimmt. Das Verfahren zur Bestimmung der Fermi-Flache bzw. zu einer
beliebigen Isoenergieflache ist im Detail in den Dissertationen von Peter Zahn [117], Jorg
Binder [110], und Martin Gradhand [113] beschrieben. Hier seien nur die Grundziige
erldutert. Zur Bestimmung der Fermi-Flache innerhalb der ersten Brillouin-Zone wird
diese mit disjunkten raumausfiillenden Tetraedern gefiillt. Bei hinreichend kleinen Te-
traedern schneidet die Fermi-Flache den Tetraeder entweder in keiner Kante oder in
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drei Kanten oder in vier Kanten. Die Schnittpunkte der Tetraeder mit der Fermi-Flache
werden unter Verwendung eines Intervallhalbierungsverfahren bestimmt, fiir die die
Bedingung aus |Gleichung (2.94)|erfillt ist.

2.1.3.5. Quantenmechanische Erwartungswerte

In der semiklassischen Beschreibung wird die makroskopische Observable A% % als
Antwort auf ein beliebiges dufieres Feld K durch

A (K (1, 1)) = YA (K) fus(r, e 1 K (1, 1) (2:104

kvs

o
gegeben, wobei Aj{ " (k) den quantenmechanischen Erwartungswert des Zustandes
o
Pxys entsprechend

o o t o
Aty (k) = / e (fras(61E)) A% (s ()
50 * .0
VEZ Yoy ( ('72 (kvs; E) ) Cg,(kvs;E)

Q'
.0 LI 20
/V pdr RL(rE) ) A1 & (r)RY, (r; E) (2.105)
0

darstellt. Hierbei bezeichnen A% % (¢v) und A7 *1% (r) den zugehorigen Operator in
globalen bzw. in zellzentrierten Koordinaten. Die Bestimmung der Verteilungsfunktion f
unter dem Einfluss eines dufleren Feldes K wird in[Abschnitt 2.2.1/beschrieben. Als Ant-
wortgroflen werden wie in der Einleitung beschrieben die elektrische Stromdichte, die
Spin-Stromdichte, die induzierte Spin-Dichte, und der Spin-Orbit-Torque betrachtet. Die

Bestimmung der zugehorigen Erwartungswerte erfolgt entsprechend |Gleichung (2.104)|
wie nachfolgend dargestellt.

2.1.3.56.1 Elektrische Stromdichte

Der Operator der elektrischen Stromdichte ist in der relativistischen Quantenmechanik
durch

o e L4
= = —— 2.106
J T ( )
wobei v* den relativistischen Geschwindigkeitsoperator mit v* := ca® darstellt [121].
Hierbei sind a* die entsprechenden Dirac-Matrizen aus [Gleichung (2.23), Der Erwar-
tungswert der elektrischen Stromdichte ist somit durch

e

Ays(k) = Jus (k) = — 701 (k) (2.107)
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gegeben. Der fiir den Tensor der elektrischen Leitfahigkeit notwendige Erwartungswert
der elektrischen Stromdichte ldsst sich somit auf den Erwartungswert der Geschwin-
digkeit zuriickfiihren. Bestimmt man jedoch den Erwartungswert der Geschwindigkeit
tiber die Diracschen a-Matrizen unter Verwendung von [Gleichung (2.105), so zeigt
sich, dass diese im Rahmen der verwendeten Atomic-Sphere-Approximation nicht gut
geeignet ist [121]]. Eine alternative Moglichkeit besteht darin, den Erwartungswert der
Geschwindigkeit direkt tiber

10E,s(k
vs(k) = ﬁ aki )

(2.108)

als Gradient der Energiedispersionsrelation E,s (k) zu bestimmen [121} 122]]. Numerisch
wird die Geschwindigkeit durch lineare Interpolation zwischen zwei benachbarten
Isoenergiefldchen bestimmt, wobei eine dieser Flichen die Fermi-Flache darstellt. Zu
diesem Zweck werden Fermi-Fldche ferner die folgenden Isoenergieflachen

Sg :={k € Vz | Eys(k) = Ep = AE} (2.109)

mit 0 < AE < |Eg| bestimmt. In den numerischen Rechnungen wird AE = 10~7 Ry ~
13.6 - 1077 eV verwendet, wobei die Fermi-Energie Er zum Vergleich in der Grofien-
ordnung von einigen Elektronenvolt ist. Zur Bestimmung der Isoeenergieflichen wird
die Brillouin-Zone mit nichtiiberlappenden Tetraeder vollstindig ausgefiillt [123]]. Man
betrachtet einen beliebigen Tetraeder, der sowohl von der Fermi-Fldche Sg als auch (ohne
Beschrankung der Allgemeinheit) von der Isoenergiefldache Sff geschnitten wird. Fiir
die Beschreibung hier wird vereinfachend angenommen, dass die Isonergiefléchen den
Tetraeder T lediglich in drei verschiedenen Kanten schneiden, sodass fiir jede Isoener-
gieflache die Schnittflache ndherungsweise durch ein Dreieck beschrieben wird. Die
Isoenergieflachen Sy, SF+ ,und Sp schneiden die Kanten des Tetraeders in den Punkten k;,
ko, kzbzw. ki, k , ki bzw. ki, k5, k5 . In der Regel wird nicht die Differenz zwischen
Sf und Sy genommen, sondern zwischen Sg und Sy Erst wenn S keine Schnittfldche
mit dem Tetraeder hat, wird auf S;; zuriickgegriffen. Die Geschwindigkeit v ergibt sich
somit durch Losung des linearen Gleichungssystems

AE=Thv- (kK —ki), AE=hv-(kj—ky), AE=hv-(kj—ks) (2.110)

mitim Allgemeinen s = +. Ausfiihrlichere Ausfithrungen finden sich in den Dissertation
von Peter Zahn [117], Jorg Binder [110], und Martin Gradhand [113]].

Neben der Geschwindigkeit werden ferner der Schwerpunkt des Dreiecks und der Fla-
cheninhalt des Dreiecks mittels elementarer Geometrie bestimmt. Schneidet die Fermi-
Flache den Tetraeder nun in vier Kanten, so ist die entstehende Fliache ein Viereck. Dies
ist im Allgemeinen nicht koplanar und das lineare Gleichungssystem [Gleichung (2.110)|
ist im Allgemeinen iiberbestimmt. Stattdessen betrachtet man die vier Dreiecke, die sich
durch die zwei moglichen Zerlegungen des Vierecks in jeweils zwei Dreiecke ergeben.
Die vier verschiedenen Dreiecke werden jeweils einzeln betrachtet, d.h. es werden Fla-
cheninhalt, Schwerpunkt und Geschwindigkeit bestimmt. Die entsprechenden Grofsen
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fiir das Viereck ergeben sich als gewichtete Mittelwerte {iber die entsprechenden Grofsen
der vier Dreiecke. Details finden sich in Anstelle der linearen Interpolati-
on zur Bestimmung der Geschwindigkeit wurde von Martin Gradhand im Rahmen
seiner Dissertation [113, 121] eine alternative Methode implementiert. Hierbei kann
auf eine lineare Interpolation im reziproken Raum verzichtet werden und er nutzt die
Eigenschaften der KKR-Matrix. Fiir Details sei auf [113} 121] verwiesen.

2.1.3.5.2 Spin-Dichte

Sowohl zur Beschreibung des Spin-Hall-Effektes als auch zur Beschreibung es Edelstein-
Effektes ist die Bestimmung der quantenmechanischen Erwartungswertes des Spins not-
wendig. Im  Hamilton-Operator  in  |Gleichung  (2.25)  beschreibt

Hx(r) == pr- % (v) die Wechselwirkungsenergie zwischen dem Spins des Elektrons und
dem magnetischen Feld, sodass der relativistische Spin-Operator durch Gleichung (2.28)|
gegeben ist [101]. Anstelle des dimensionsbehafteten Spin-Operator S’ wird im Rahmen
dieser Arbeit stets der dimensionslose Spin-Operator S verwendet, sodass

oo l o l o
At 1= 8% = P (2.111)

gilt, wobei dieser auf das Kristallvolumen U normiert ist. Der Erwartungswert des Spin
wird unter Verwendung von [Gleichung (2.111)|{iber (Gleichung (2.105)|zu

At () = 5 S(K) 1)
bestimmt. Zu beachten ist, dass der Spin-Operator weder mit dem freien Dirac-Ha-
milton-Operator aus [Gleichung (2.22) noch mit dem Dirac-Hamilton-Operator aus
\Gleichung (2.25)| vertauscht und somit der Spin-Erwartungswert keine Erhaltungsgrofie
darstellt. Eine Ubersicht {iber relativistische Spin-Operatoren sind in [124, 125] gegeben.
Im Allgemeinen werden in dieser Arbeit magnetische Systeme betrachtet, d.h. Systeme in
denen die Zeitumkehr, beschrieben durch den Operator 7, nicht als einzelne Symmetrie
vorkommt. Zum Vergleich von Transporteigenschaften von ferromagnetisch /nichtma-
gnetischen Vielfachschichten werden insbesondere auch nichtmagnetischen Systeme
herangezogen. Diese besitzen Zeitumkehr als eigenstindige Symmetrie und liegt dar-
tiber hinaus noch Rauminversionssymmetrie (Operator Z) vor, so sind entsprechend

Evs(k) = R(I)Evs(k) = Evs(_k) = R(T)Evs(_k) = Ev—s(k> (2.113)

die Zustdnde kvs und kv—s entartet, d.h. der Zustand kv ist zweifach entartet. In
diesem Fall stellen qikvs und l;kv_s zwei linear unabhéngige Losungen dar, sodass jede
Linearkombination der beiden Losungen wieder eine Losung der Kohn-Sham-Dirac-
Gleichung ist. Aus diesem Grund besteht eine gewisse Freiheit bei der Bestimmung
des Spin-Erwartungswertes. Die Spin-Quantisierungsachse sei in y-Richtung orientiert.
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(0] (0]
Seien ¢} . und ¢} . zwei linear unabhéngige Losungen zum Energieeigenwert E,(k),
dann werden die Koeffizienten cgs, ¢5—s, c—ss, und c_s_; des linearen Gleichungssystems

I,Zkvs (t) = Cssli’;cvs (t) + CS*SEZ;cV—s(t) (2'114)
IZkvfs (t) = C—SSl/(;;cvs (t) + C—S—Sl;;cvfs(t) (2'115)

so bestimmt, dass die Losungen &kvsund 1l3kv—s den Bedingungen
o t o
ST.(k) = —S? (k) >0 und /m dt (ro-5(t)) STras(e) = 0 (2.116)

mit S, (k) = [y de (ngvis (t)) ! S“Vllikvis(t) gentigen. Fiir die explizite Form der Koef-
fizienten sei hierbei auf die Dissertation von Martin Gradhand [113], die Diplom-Arbeit
von Falko Pientka [126], und auf [127]128] verwiesen. Hierbei ist hervorzuheben, dass
bei dieser Eichung gegeben durch |Gleichung (2.116) der Wellenfunktion im Allge-
meinen die Komponenten des Spin-Erwartungswertes, in denen zu 4 orthogonalen
Richtungen von Null verschieden sind. So sind bei Wahl v := z die Komponenten
des Spin-Erwartungswerte S¥, (k) und Sjs(k) im Allgemeinen von Null verschieden.
In [126-128]] werden alternative Moglichkeiten der Eichung dargestellt und analysiert.
In magnetischen Systemen, d.h. in Systemen mit gebrochener Zeitumkehrsymmetrie
sind die Zustiande im Allgemeinen nicht entartet, sodass es im Allgemeinen auch nur
eine linear unabhiangige Losung iy,s gibt. Dementsprechend gilt bereits ify,s = ¢},

2.1.3.5.3 Spin-Stromdichte

Die gewo6hnliche Definition des Operator der Spin-Stromdichte [13]
AN =1/2[8%, T%], =1/2(SMT" + T=SY) (2.117)

ist durch den Antikommutator von Spin-Operator $*' und dem Operator der elektri-
schen Stromdichte [J*2 gegeben. Unter Verwendung der Ndherung (AB) ~ (A) (B) fiir
beliebige Operatoren A, B lasst sich der Erwartungswertes des Antikommutators von
Aund B zu (1/2[A, B], ) =~ (A) (B) vereinfachen und stimmt somit mit dem Produkt
der Erwartungswerte von A und B iiberein. Im Rahmen der semiklassischen Beschrei-
bung wird der Erwartungsgwert des Operator des Spin-Stroms durch das Produkt von
Spin-Erwartungswert und Geschwindigkeit, d.h.

A% () ~ 8% (k) (k) (2.118)

mit Jy2(k) = —e¢/woyi(k) dargestellt [51]. Die Geschwindigkeit wird iiber
(Gleichung (2.108)|bzw. numerisch tiber |Gleichung (2.110)| und der Spin-Erwartungswert
wird tiber (Gleichung (2.105)| unter Berticksichtigung von|Gleichung (2.111)|berechnet. Es
wird &« := ap und 7y := «aq vereinbart.
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2.1.3.5.4 Spin-Orbit-Torque

In der klassischen Elektrodynamik [129] wird auf ein magnetisches Moment m in einem
dufleren magnetischen Feld mit der magnetischen Flussdichte B ein Drehmoment (eng].
torque) T der Grofie

T(r,t) :=m(r,t) X B(r,t). (2.119)

ausgetiibt. In einem Festkorper tragen zum magnetischem Moment der Elektronen
m neben ihrem Spin S auch der Bahndrehimpuls L bei, wobei in den betrachteten
Systemen der Einfluss des Bahndrehimpulses zum magnetischen Moment vernachldssigt
wird [130]. Somit gilt m(r, ) ~ —ysS(r,t), wobei S(r, t) den Spin darstellt und s das
gyromagnetische Verhiltnis mit ys = gs#s/n und gs den g-Faktor, der sich fiir reinen
Spin-Magnetismus aus der Dirac-Gleichung zu gs = 2 ergibt [101]. In Analogie zu
\Gleichung (2.119)| wird der Operator fiir das Drehmoment (engl. torque) durch

A¥(x,t) := T*(x,t) = (M(x,t) x B(x, ), = (=758 (v, t) x B(x, 1)), (2.120)

definiert [53] |85, (106, [131]. Hierbei bezeichnet S’ den dimensionsbehafteten Spin-
Operator aus|Gleichung (2.28)lund B den Operator des magnetischen Feldes. Letzterer
ist durch das im Hamilton-Operator aus|Gleichung (2.61) enthaltene magnetische Feld
mit

o

o ol n
B(t,1) := Begr(x) = Bege(v)e(x) = Bl (r)ei (r) (2.121)
gegeben [112]. Da kollinearer Magnetismus in den untersuchten Systemen betrachtet

n on 07’1
wird, gilt €(x) = ¢ und /(r) = eund ¢ = & [112]. Mit B7(r) := —ugBl(r) stellt
sich somit der Operator dieses Torque aus [Gleichung (2.120)| mit|Gleichungen (2.111)|
und [(2.121)|in zellzentrierten Koordinaten durch

n n on
AT« (r,t) = T a(r,t) = ([52 X BW(r)E> (2.122)
44
dar [53,85]. Der Erwartungswert des Torque ist somit durch
o 1
Ags(k) = 5’1—'35(1() (2123)

gegeben, wobei sich T (k) tiber|Gleichungen (2.105) und |(2.122)| bestimmt. Im Allgemei-
nen ist der Operator des Torque aus|Gleichung (2.122)|durch das eingehende ortsabhén-

gige magnetische Feld Bg (r) ebenfalls ortsabhingig. Approximiert man das magnetische
on on
Feld innerhalb der ASA-Kugel des Basisatoms 1 entsprechend B" (r) ~ B (r)‘ . durch
r=

ein ortsunabhéngiges magnetisches Feld, so ist der Operator des Torque ndherungsweise
durch

r:0> ) (2.124)
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gegeben. Unter Verwendung von|Gleichung (2.124)|ergibt sich somit als Erwartungswert
fiir den Torque ndherungsweise die Darstellung

) = [ (F8) T e i) = (ki) x Bio

r_0> K (2.125)

n o t on
wobei S/* (k) = fvg (1/)571(1’;E)> S*(r)y" (r; E) verwendet wurde.

2.1.3.6. Ubergangswahrscheinlichkeit und Fermis Goldene Regel

Bei tiefen Temperaturen wird der elektronische Transport im Wesentlichen durch die
Streuung von Leitungselektronen an Defekten bestimmt. Im Falle von verdiinnten
Legierungen mit Defektkonzentrationen kleiner als 10 % wird die Wechselwirkung der
Defekte untereinander vernachlissigt. Die Streuung eines Leitungselektron an einem
Defekt wird durch den Ubergang mit dem Ubergangsmatrixelement

Tove s ke (20) = /m de (J}k,v,s,(t;g)f [4ee0) — 4(0)] pros(eerE) 2126

charakterisiert [56]. Die zugehorige Ubergangswahrscheinlichkeit ist fiir einen einzelnen
Streuprozess ist iiber Fermis Goldene Regel durch

27T
Pllcvsak’v/s’ (to) = ? |TkVS%k’V’S’ (to) |2 5(Evs(k) — Eyy (k)) (2127)

gegeben [61]. Die Delta-Distribution reduziert die Ubergénge auf elastische Streuung.
Fiir den Fall von Nj nicht-wechselwirkenden Defekten im System ist die Ubergangs-
wahrscheinlichkeit durch

271
kas—>k’v’s’ (t0> - 7CN ‘Tk’v’s’—>kvs (tO) ‘2 5(Evs(k) - Ev’s’ (k)) (2128)
gegeben ist, wobei die Anzahl an Defekten Ny durch das Produkt von Defektkonzentra-
tion ¢ und Anzahl an Atomen N innerhalb des Systems ersetzt wurde.

2.2. Elektronischer Transport

Transporteigenschaften wie z. B. die elektrische Leitfiahigkeit oder auch der Edelstein-
Effekt sind Nichtgleichgewichtseigenschaften in der Regel unter Einwirkung einer
dufleren Storung auf das System. Eine vollstandig quantenmechanische Beschreibung
von Nichtgleichgewichtseigenschaften im Rahmen der linearen Antworttheorie lieferte
Kubo im Jahre 1957 [132]]. Anstelle des vollstandig quantenmechanischen Kubo-For-
malismus werden die in dieser Arbeit vorgestellten Transporteigenschaften mittels der
semiklassischen Boltzmann-Gleichung beschrieben. Die Boltzmann-Gleichung wurde
urspriinglich zur Beschreibung von verdiinnten Gasen von Ludwig Boltzmann im Jahre
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1872 aufgestellt [133]. Sowohl der Kubo-Formalismus als auch die Beschreibung mittels
Boltzmann-Gleichung stellen eine lineare Antworttheorie dar. Eine vollstindige quan-
tenmechanische Beschreibung, die tiber die lineare Antworttheorie hinausgeht, liefert
der Keldysh-Formalismus [134, 135]. Hierbei werden Verdnderungen der elektronischen
Struktur durch die dufiere Storung berticksichtigt [136]]. Fiir Details sei ebenfalls auf [135,
136[] verwiesen.

2.2.1. Semiklassische Beschreibung

Sei K(r, t) eine beliebige duf8ere Kraft die auf das System wirkt, z. B. ein dufleres elektri-
sches Feld E(r, t), ein duleres magnetisches Feld B(r, t) oder auch ein Temperaturgra-

dient aTa(:’t). Die makroskopische Groie A“**(K(r,t)) wird durch |Gleichung (2.104)|

bestimmt, wobei /i%'"“” (k) den Erwartungswert des Zustandes 1;,{,,5 bzgl. des Operators
A%t darstellt. Diese werden entsprechend [Gleichung (2.105) bestimmt. Die Grofie
fus(r, k, t; K(r, t)) stellt die Verteilungsfunktion der Elektronen im betrachteten System,
d.h. in diesem Fall im Festkorper, dar, die sich unter dem Einfluss duerer Felder K(r, t)
einstellt. Die Dynamik der Verteilungsfunktion wird durch

d
afvs(r, k,t;K(r,t))

0 dk o
+ ﬁfvs(rrk/t/K(r/t)) : a + gfvs(rrk/t/K(r/t))

=ZIr k,t,K(rt), fus(r, k, t;K(r,t))] (2.129)

dr

0
- &fvs(rrk/t/K(r/t)) . a

beschrieben, wobei Z das Streuintegral bezeichnet [61]. Hervorzuheben ist, dass die
Elektronen im Festkorper in der semiklassischen Beschreibung nicht durch Bloch-Wel-
lenfunktionen beschrieben, sondern durch aus Bloch-Wellenfuktionen konstruierte Wel-
lenpakete [128]. Die Wellenpakete erstrecken sich iiber mehrere Einheitszellen. Die
Ausdehnung ist jedoch klein gegeniiber der charakteristischen Lange der Verdnderun-
gen der duferen Felder [63]]. Die Bewegungsgleichungen fiir ein Wellenpaket unter dem
Einfluss eines dufleren elektrischen Feldes E und eines dufSeren magnetischen Feldes B
sind durch

dr laEvs(k) B %

dt h ok dt

dk e dr
F =% E(r,t) + r x B(r,t) (2.130)

X Qys(k)  und

gegeben [137-139] und stellen ein System gekoppelter Differentialgleichungen dar,
wobei eine Entkopplung der Dynamik fiir den Ortsvektor und Wellenvektor moglich
ist [140]. Neben der normalen Gruppengeschwindigkeit tritt in der Bewegungsgleichung
fiir den Ortsvektor ein zusatzlicher Term auf, der die Berry-Curvature Qs (k) des Sys-
tems berticksichtigt. Eine anschauliche Beschreibung der Berry-Curvature sowie deren
theoretische Beschreibung ist in [109, 113] gegeben. Diese zusitzliche Geschwindigkeit
wird anomale Geschwindigkeit genannt, mit der u. A. die intrinsische anomale Hall-
Leitfahigkeit wie in[Abschnitt 2.2.2]beschrieben werden kann [15} [128]. Dieser Term wird
in der Bewegungsgleichung im folgenden nicht weiter berticksichtigt, da in dieser Arbeit
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extrinsische Beitrag, im Speziellen der skew scattering-Beitrag, untersucht werden und der
intrinsiche Beitrag nicht betrachtet wird. AufSerdem wird der Einfluss eines dufieren ma-
gnetischen Feldes nicht betrachtet, sodass sich die entkoppelten Bewegungsgleichungen
zu

dr  10E.(k)

q de e
dt ~ h ok un it~ n

E(rt) (2.131)

reduzieren. Um die Verteilungsfunktion f,s(r, k, t; K(r,t)) ausgehend von der Boltz-
mann-Gleichung in [Gleichung (2.129)| zu bestimmen, ist es notwendig eine adédqua-
te Darstellung fiir das Streuintegral Z[r, k, t, K(r,t), fus(r, k, t; K(r,t))] zu finden. Nach
Kohn und Luttinger [141] und Sturman [142] ist das Streuintegral Z [r, k, t, fys(r, k, t)]
fiir elastische Streuung von Fermionen — in diesem Fall Elektronen — an substitutionellen
Defekten durch

Zr k,t,K(rt), fos(r, k, t;K(r,t))]
= 2 [Pk’v’s’%kvsfv’s’ (1’, k// t} K(i", t)) - kas%k’v’s’fvs(r/ k/ t} K(T, t))] (2132)

K'v's'

gegeben, wobei Py s_, ¢ Uber |Gleichung (2.128) bestimmt wird. Fiir den Spezialfall
eines dufleren homogenen elektrischen Feldes E als dufSeres Feld K(r, t) hingt die Vertei-
lungsfunktion weder explizit vom Ort noch von der Zeit ab. Die Boltzmann-Gleichung
aus |Gleichung (2.129)[stellt sich in diesem Fall durch

9 fullE)- S = Tlfiu(k ) 2133)

dt
dar. In dem Fall, dass das dufsere elektrische Feld E verschwindet, ist die Verteilungs-
funktion f,s(k; E) durch die Fermi-Dirac-Verteilungsfunktion

-1

6 B) gy = FO(Es(R) = [exp (25T ) ] 2134
gegeben. Es sei nun das elektrische Feld E von Null verschieden. Die mittlere freie Weg-
lange Ays (k) kennzeichnet die Strecke, die ein Elektron beschrieben durch ein Wellenpa-
ket zwischen zwei Streuprozessen zurticklegt. Beim Durchlaufen entlang des Weges y im
homogenen dufleren elektrischen Feld E bewegt sich das Elektron gegen das elektrische
Feld und verrichtet dabei die Arbeit AW = —e [ E-dr = —eE- [, dr = —¢E - As. Die
verrichtete Arbeit wird der inneren Energie E,s (k) hinzugefiigt. Die Strecke zwischen
zwei Streuprozessen As wird durch die mittlere freie Wegldnge A,s(k) charakterisiert
und so ergibt sich fiir die Verteilungsfunktion unter einem dufSeren elektrischen Feld E

fus(k; E) = fO(Eys(k) —eAys(k) - E), (2.135)

wobei f? entsprechend durch |Gleichung (2.134)|definiert ist [61,109]. Das dufSere elek-
trische Feld E stellt nur eine kleine Stérung des Systems dar, sodass die Anderung
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der Verteilungsfunktion unter dem Einfluss eines dufleren elektrischen Feldes E ge-
geniiber der Verteilungsfunktion im Grundzustand aus [Gleichung (2.134) gering ist.
Somit betrachtet man die Potenzreihenentwicklung von [Gleichung (2.135)|bis zur ersten
Ordnung im dufieren elektrischen Feld E. Unter Verwendung von |Gleichungen (2.131)]
[(2.132)|und [(2.134)| und unter Beriicksichtigung der Potenzreihenentwicklung von[Glei}
chung (2.135)|in erster Ordnung des dufleren elektrischen Feldes E geht|Gleichung (2.133)|

m

afO(EVS(k)) dEys(k) €
OE,(k) ok (‘%E)
= k;’ [pk/v’s/akvst(Ev/s’(k,>) - kas%k/v/s’fO(Evs(k))]
0 (k!
WMMM E

k'v's!

+ 2 [Pk’v/s’—mvs

9f°(Eus (k)

— Prus—iv's oF (k) eAl/s(k) -E| (2.136)

tiber. Mit|Gleichung (2.128) und der Tatsache, dass die Fermi-Dirac-Verteilungsfunktion
lediglich von der Energie des Zustandes E,s(k) abhingt, gilt zusammen mit

chung (2.108)|ferner

L APER)

aEVS (k)
= Z [Pk,V’S’%kvs - Pki/s—)k’v’s’] fO(Evs(k))
k'v's!
9f°(Eys(k
+ efa](le(c))) Z [Pk/"/s/*kVSAV’S/(k/) — Prus—krvis Avs (k)] -E, (2.137)
vs Kv's!

was als linearisierte Boltzmann-Gleichung bezeichnet wird. Unter der Annahme, dass
fiir alle Zustande kvs

Z [Pk’v’s’—>kvs - kas—)k’v’s’] fO(El/s(k)) =0 (2138)

k'v's!

gilt [143], und unter Verwendung der anisotropen Relaxationszeit T, (k), die durch

T (k) == Y Prsokws (2.139)

k'v's

definiert ist, stellt sich [Gleichung (2.137)[durch

Avs(k) = Tvs(k) vvs(k) + Z Pk’v’s’akvsAv’s’(k,) (2~140)

Kv's'
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dar. Hierbei stellt der erste Term AQVT (k) := 7,5(k)vys(k) den scattering out-Beitrag und
der zweite Term AN (k) := T5(k) Yprs Pirvis s kvsAvs (k') den scattering in-Beitrag dar.
Die mittlere freie Weglidnge A (k) wird tiber die linearisierte Boltzmann-Gleichung
entsprechend der Iterationsvorschrift

ALV (K) = s (k) |00s(k) + Y Provrs ks AT (K) (2.141)
k'v's!

bestimmt, wobei als nullte Ndherung (n = 0) fiir die mittlere freie Wegldnge der Relaxa-
tionszeitansatz

Al(/(;)(k) = Tvs(k>vvs(k) (2.142)
gewdhlt wird. Als Kriterium fiir die Konvergenz wird

ALY (1) — Al (k)
ks A (k)

<e (2.143)

verwendet, wobei in den vorliegenden Transportrechnungen ¢ = 10~* gewéhlt wurde.

2.2.1.1. TransportgroRen

Ist die Verteilungsfunktion f,s(k; E) bzw. die mittlere freie Wegldnge A,s(k) iiber
[chung (2.140)|bestimmt, so lasst sich ausgehend von|Gleichung (2.104)| zusammen mit
den Erwartungswerten die makroskopische Observable bestimmen. Hierzu wird die
Verteilungsfunktion in eine Potenzreihe bzgl. des dufieren elektrischen Feldes entwickelt,
wobei nur Beitrdge von erster Ordnung im elektrischen Feld berticksichtigt werden.
Somit ldsst sich|Gleichung (2.104)|durch

AN (E) = Y AS (k) £O(Bus ()

kvs

oy afO(EVS(k)) B B
+ Av; (k) —“=———-+eAys(k)E 2.144

darstellen. Der erste Beitrag AD @ Y ks zgf,‘}"“"(k) fO(Eys(k)) ist eine Grofe im
Gleichgewicht. Es zeigt sich, dass A?*1% verschwindet fiir die betrachteten Trans-

portgroflen mit Ausnahme der Spin-Dichte. Fiir diese stellt A? %% das magnetische
Moment im Gleichgewicht dar. Fiir Details sei auf[Anhang C]verwiesen. In der linearen
Antworttheorie ist die makroskopische Observable mit dem dufleren elektrischen Feld
tber

A“l"'“" (E) — %aﬂél"'an,BE‘B (2145)
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verkniipft. Aus dem Vergleich der |Gleichungen (2.144){und |(2.145)|folgt

a Evs K1 ly
R faévs(li)))Avs B k)AL (K), (2.146)

kvs

wobei sich dieser Ausdruck durch den Ubergang zum Kontinuum Y, — % | Vi, 9K

am absoluten Temperaturnullpunkt mit % = —0(Ep — Eys(k)) wegen Glei;

mit

Hp-0 dSVS k rx S
gorf — ‘o 32/SF o) A (k)AL (k) (2.147)

durch ein Integral iiber die Fermi-Flache SF := U,sSF, darstellen lasst.

2.2.1.1.1 Elektrische Leitfihigkeit

Fiir die elektrische Stromdichte j sind die Elemente a* % {iber
j(E) =GE (2.148)
durch den Tensor der elektrischen Leitfahigkeit &

dS,s(k)
Tup = CUZ / 2 v:: K ot (k) Abs (k) (2.149)

mit {5 1= % gegeben, die sich ausgehend von |Gleichung (2.147) unter Verwendung

von |Gleichung (2.107)|ergeben.

2.2.1.1.2 Spin-Leitfahigkeit

Der Zusammenhang zwischen Spin-Stromdichte j7 und dem &dufleren elektrischem Feld
E

j"(E) =0"E (2.150)

wird tiber den Tensor der Spin-Leitfahigkeit o7

dS,s(k)
C‘TVZ/F hv;/: k S;/ys k)vzs(k)Afs(k) (2.151)
mit {5y 1= % vermittelt. Dieser ergibt sich in dhnlicher Weise wie der Tensor der

elektrischen Leitfahigkeit ausgehend von|Gleichung (2.147)|jedoch diesmal unter Ver-
wendung von Gleichung (2.118) und den Ersetzungen « := & und 1y := a;.
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2.2.1.1.3 Edelstein-Tensor

Die durch ein dufSeres elektrisches Feld induzierte Spin-Dichte s wird durch den Edel-
stein-Tensor

dSys(k)
CXZ / o) S (k)AL (k) (2.152)
mit {z 1= (2n)3 tiber
s(E) = RE (2.153)

beschrieben. |Gleichung (2.152)|ergibt sich aus|Gleichung (2.147)| mit|Gleichung (2.112)|
Mit der induzierten Spin-Dichte s(E) ist ein induziertes magnetisches Moment m(E)
tiber m(E) = gtPs(E) verkniipft. Hierbei ist ¢ der gyromagnetische Faktor, dessen
Wert fiir reinen Spin-Magnetismus ausgehend von der Dirac-Gleichung ¢ = 2 betragt.
Der Spin-Erwartungswert Sy, (k) wird in Elnheiten von /2 angegeben. Somit wird der
Edelstein-Tensor X in|Gleichung (2. 153)| in g / o angegeben. Das induzierte magnetische
Moment m(E) wird durch

m(E) = —g"2s(E) = —gL2RE
L By M2 % _ 1B

beschrieben, wobei |Gle1chung (2. 153)L g =2und ¥ = {)(}V Jem verwendet wurden.
Hierbei stellt {a} den Zahlenwert der phys1kahschen Grofe a dar. Dle Zahlenwerte des
Edelstein-Tensors X in Einheiten von V — bzw. in Einheiten von / stimmen somit
bis auf das Vorzeichen tiberein.

2.2.1.1.4 Spin-Orbit-Torkance

Der zum Spin-Orbit-Torque T zugehérige Tensor, die Spin-Orbit-Torkance t, wird unter
Verwendung von |Gleichung (2.147)| und |Gleichung (2.123)| tiber

T(E) = 7E (2.155)
durch
dS,s(k)
é‘tZ /  Foua(k) " T (k) Abs (k) (2.156)

mit §; 1= ﬁ dargestellt.
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2.2.1.2. Lineare Antwort bzgl. elektrischer Stromdichte

Unter Verwendung von (Gleichung (2.148)| gilt E(j) = ¢~'j. Somit kénnen die Spin-
Stromdichte j7, die Spin-Dichte s, und der Spin-Orbit-Torque T in Abhédngigkeit von
der elektrischen Stromdichte entsprechend

71G) =757, s()=x07Y, bzw. T() =107 (2.157)
dargestellt werden.

2.2.1.3. Beitrdge der Basisatome zum Tensor

Ausgehend von Gleichung (2.105)|lassen sich mit dem Beitrag des Basisatoms # zum
Erwartungswert Ajl " (k)

00 50 * o0
AT8 () — VL Y. (C”Q(kvs;E)> Cg,(kvs;E)
EZ Q0

o0 " o0
./VO dr <R17Q(T;E)> Al "‘1"""n(r)Rg,(r;E) (2.158)

U

0
fir die elektrische Leitfahigkeit ¢ mit|Gleichung (2.158)und A7 #1-an (r) := Ty

dS, (k) )
=G L / () VR (AL k), (2.159)

wobei A,7 2y, (K) = Nk (k) mit Yy NJs(k) = 1 gilt [144]. Fiir die Spin-Leitfahigkeit

dS,s(k)
5072 / . hv:: 0 ) 512 (ot (k)AL (), (2.160)
fiir den Edelstein-Tensor x
dSVS k 14
Xap = CXZ / ¢ Fove(K) )5y (k) Al (), (2.161)
und fiir die Spin-Orbit-Torkance t
dS]/ k ﬁ
Ctz / . hvy: K Tﬁé" (k) Abs (k) (2.162)

stellen diese jeweils die entsprechenden Beitrdge des Basisatoms # dar.|Gleichung (2.162)|
lasst sich unter Verwendung von [Gleichungen (2.125) und [(2.161) ndherungsweise durch

. 1 pi
tep & %:Sawxw B3 (r)| _, (2.163)
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darstellen. Somit gilt fiir den Beitrag des Torque am Basisatom 1 wegen|Gleichung (2.163)|
mit s (E) = Y x! sEp insbesondere

T!(E) = ?&ZﬁEﬁ ~ (s”(E) x BY(r) r:o>,x‘ (2.164)

2.2.2. Mechanismen

IGleichung (2.104)| beriicksichtigt nur die Anderung der Verteilungsfunktion f unter dem
Einfluss eines dufseren Feldes. Im Allgemeinen werden sich sowohl Erwartungswert
A" (k; K(r,t)) als auch Verteilungsfunktion f,s(r, k,t; K(r,t)) unter dem Einfluss
eines dufleren Feldes dndern, sodass die makroskopische Grofie A*#" im Allgemeinen
durch

AR (K(r, 1) = DA (K ) fslr kK (D) (2169

kvs

gegeben ist.

ARRAARARARAR
o>

(007 00 0 b~
T XXX 000?,2«
CO 00007 ) | =

< TP > <>

00 0 0.4

(O

.
N _.‘ X '

_——
i

<
I\
<
)

| <~—
QO
.
%“» %

(a) Intrinsischer Beitrag (b) Extrinsische Beitrdge

Abbildung 2.2.1.: Schematische Darstellung des (a) intrinsischen Beitrages und (b) der
extrinsischen Beitrdge, d.h. dem skew scattering-Beitrag einerseits und dem side jump-
Beitrag andererseits. Die Trajektorien der Majoritédtselektronen (® bzw. s, > 0) und
Minoritatselektronen (® bzw. s, < 0) sind in rot bzw. blau dargestellt. (a) zeigt das
Auftreten einer anomalen Geschwindigkeit senkrecht zum dufleren elektrischen Feld.
In (b) beschreibt das skew scattering die Ablenkung aus der urpsriinglichen Bewe-
gungsrichtung, wahrend der side jump eine konstante Verlagerung des Schwerpunktes
des Wellenpaketes beschreibt. Abbildung entlehnt aus [109].

Mit AA(kK(r,t)) = AW (kK(r,t) — AR (kK(r,1))|g -0 und
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AdPU () i= AMTY (J K (r, ) ‘K _o geht|Gleichung (2.165)|in
AN (K(r 1) = ) AR "‘"(k)fvs(r, k,t;K(r,t))
kvs
=AY (K(rt))
+ Y AAS (K K(r, 1)) fus(r, K, £ K(r, 1)) (2.166)
kvs

=AY (K(r b))

tiber. Hierbei berticksichtigt der Summand A;’ﬁl "% den Einfluss des dufleren Feldes K aus-
schliefilich auf die Verteilungsfunktion und bildet den Ausgangspunkt zur Beschreibung
extrinsischer Beitrage. Als extrinsische Beitrdge lassen sich fiir substitutionelle Defekte
in einem sonst periodischen Kristall mit dem skew scattering-Mechanismus und dem
side jump-Mechanismus zwei unterschiedliche Mechanismen beobachten. Beide tragen
unabhingig voneinander zur makroskopischen Grofie Ajﬁl"'“” bei, sodass sich die Grofie

A8 (k) additiv in den Beitrag des skew scattering (SS) A%>® “1"% (k) und in den
Beitrag des side jump (SJ) At () zerlegen lasst. Eine schematische Darstellung
der Mechanismen sowohl des skew scattering-Beitrages als auch des side jump-Beitrages
sind in[Abb. 2.2.1 (b)| gegeben. Hierbei ist die Streuung von Elektronen an einem sub-
stitutionellen Defekt in einem sonst periodischen Kristall dargestellt. Durch die Spin-
Bahn-Wechelwirkung ist die Streuung spinabhingig, sodass Majorititselektronen (©®
bzw. s, > 0) und Minoritétselektronen (® bzw. s, < 0) in unterschiedliche Richtungen
gestreut werden. Das skew scattering beschreibt die Ablenkung aus der urspriinglichen Be-
wegungsrichtung, wahrend der side jump-Mechanismus eine konstante Verlagerung des
Schwerpunktes des Wellenpaketes Ar,s (k) beschreibt. Im Allgemeinen liegt eine Uberla-
gerung beider Mechanismen vor. Der skew scattering-Beitrag ist unmittelbar durch den

entsprechenden Erwartungswert gegeben, d.h. A)>° %1% (k) := Al (k). Die entspre-
chenden Grofsen fiir den side jump-Beitrag berticksichtigen die konstante Verlagerung
des Schwerpunktes des Wellenpaketes Arys(k). Darstellungen von AOSTm (e figy
verschiedene makroskopische Grofien sind in [109] gegeben. In verdiinnten Legierungen,
wie sie in dieser Arbeit betrachtet werden, dominiert der skew scattering-Beitrag, sodass
ausschliefSlich dieser Beitrag betrachtet wird. Uberdies zeigte Butler, dass der scattering
in-Beitrag in der linearisierten Boltzmann-Gleichung den Vertex-Korrekturen
des Kubo-Formalismus entspricht [52, [145]. Der zweite Summand, d.h. A% """ tragt
Verdnderungen sowohl des Erwartungswertes als auch der Verteilungsfunktion hervor-
gerufen durch das dufsere Feld K Rechnung. Die Entwicklung der Verteilungsfunktion
bzgl. Potenzen des dufSeren Feldes K liefert

AL (K =Y AAG (G K(r, ) fos(r, ke, t) + -+, (2.167)

kvs

=A% (K (1))

wobei fo.(r,k, t) := fus(r, k, t; K(r,t))| K(r£)=0 die Verteilungsfunktion im Gleichgewicht,
d.h. fiir Elektronen die Fermi-Dirac-Verteilungsfunktion entsprechend
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\Gleichung (2.134)| darstellt. Unter dem Einfluss eines homogenen dufieren elektrischen
Feldes (K(r,t) := Eg ftr B € {x,y,z}) ergibt sich fiir die elektrische Stromdichte i (E)
ausgehend von [Gleichung (2.107)| wobei vy! (k) durch vyl (k; E) zu ersetzen ist, und un-
ter Verwendung von |Gleichung (2.130)| mit B = 0 nun j§(E) = Yp(—¢/n Y €apy Q) Ep
mit Q7 := & Y5 Qs (k) fO(Eys (k)) ist. Hierbei wurde £ (r, k, t) = f2.(k) = fO(Eys(k))
berticksichtigt. Die Elemente des zugehorigen Antworttensors 0y = ((Tffﬁ )ape{xy,z) Mit

(T].Dfﬂ = —é/ heamQ"V werden ausschliefilich durch Eigenschaften des Idealkristalls, i. d.
F. durch die integrierte Berry-Curvature () bestimmt. Diese besitzt nur Nichtdiagonal-
elemente, die die intrinsischen transversalen elektrische Leitfahigkeiten darstellen [15|
128]. Das Auftreten einer anomalen Geschwindigkeit unter dem Einfluss eines dufieren
elektrischen Feldes ist in dargestellt. Eine alternative Moglichkeit ist es die
GroBe AAL " (k; K(r, t)) fiir eine beliebige Antwort iiber den Kubo-Formalismus unter
Verwendung des entsprechenden Operators A% **(r, t; K(r,t)) zu bestimmen. Dieses
bietet die Moglichkeit [146] sowohl den anomalen Hall-Effekt [52} 147, 148] als auch
den Spin-Hall-Effekt [148-150], Edelstein-Effekt [151,152], und Spin-Orbit-Torque [53|
153H156] in einem einheitlichen Rahmen zu behandeln. Es fithrt auf d4hnliche Ausdriicke
wie fiir die Berry-Curvature. Fiir Details sei auf [153]] verwiesen.

2.2.3. Transformation von Transportkoeffizienten unter Rauminversion

Die Kenntnis des Transformationsverhalten von physikalischen Grofien unter Symme-
trieoperationen erlaubt bereits ohne numerische Rechnungen zu beurteilen, ob die Grofle
aufgrund der vorhandenen Symmetrien existiert, d.h. von Null verschieden ist, oder
nicht. Aus diesem Grund werden in diesem Abschnitt die Transformationsverhalten
allgemeiner Tranportkoeffizienten unter Rauminversion betrachtet. Auflerdem wird der
Einfluss der Magnetisierung auf die diskutierten Effekte studiert.

Die linearen Antworttensoren in [Gleichungen (2.159)| bis [(2.162)| beschreiben eine
diskrete Abhédngigkeit von der Position im Raum. Im folgenden betrachtet man eine
beliebige makroskopische Grofie A*1* und verallgemeinert die Beschreibung auf die
kontinuierliche Variable des Ortsvektors r. Der Zusammenhang zwischen der ortsab-
hangigen Grofle A% ** und dem dufieren elektrischen Feld E wird fiir ein homogenes
dufleres elektrisches Feld durch

A% (1",' E) _ ;aal---anﬁ(r)Eﬁ (2168)

vermittelt. Unter Rauminversion Z, dargestellt durch R(Z), transformiert sich die ortsab-
hingige Grofie A% (r, E) unter Verwendung von R(Z) A% = sgn (A% ) A% tn,
R(Z)r = —r und R(Z)E = —E entsprechend

R(Z) (A" (r;E)) = sgn (A" "*m)AM ™ (—p; —E). (2.169)

Die Transformationsverhalten verschiedener Grofien A*1 %" unter Rauminversion sind

in [Tabelle 2.2.1] dargestellt. Unter Verwendung von [Gleichung (2.168)| folgt mit
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Tabelle 2.2.1.: Transformationsverhalten verschiedener Groflen A unter Rauminversion
7 und das zugehorige Signum sgn,(A), dass tiber R(Z)A = sgn;(A)A definiert ist.

A r E j j7 S T

R(Z)A —r —-E —j —jv s T
sgn;(A) -1 -1 -1 -1 +1 +1

chung (2.169

R(Z) (A% (r;E)) = ; (- sgnI(A“r"“n)aﬂl'“*nﬂ(—r>) Eg. (2.170)

Besitzt nun das betrachtete System Rauminversionssymmetrie, d.h. Z € P, wobei P die
Menge der Symmetrieelemente des Systems darstellt, so gilt

A (r E) = R(Z)A™ " (r; E) (2.171)

und aus Vergleich der|Gleichungen (2.168)| und [(2.170)| ergibt sich somit

"B (<) = = sgng(ANT)a T (1), 2172)

und schliefilich gilt, ausgehend von [Gleichung (2.168)| mit|Gleichung (2.172), ferner

AN (g E) = — sgng(A%) AN (1 E), (2173)

sodass im Falle von sgn(A*1%) = 41 die Grofle A**(r; E) eine ungerade Funktion
bzgl. des Ortsvektors r ist und die integrierte GroSe A% (E) = [, drA“" (r; E)
verschwindet. Wegen sgn(s) = +1 und sgn,(T) = +1, verschwindet somit im Rahmen
der linearen Antworttheorie sowohl der Edelstein-Effekt als auch der Spin-Orbit-Torque
in inversionssymmetrischen Systemen.

Besitzt das System Rauminversionssymmetrie, d.h. die Rauminversion Z ist ein Ele-
ment der Menge der Symmetrien des Systems P (Z € P), dann ist in dem System
kein Edelstein-Effekt zu beobachten. In wird dies durch X gekennzeichnet.
Besitzt das System keine Rauminversionssymmetrie, d.h. die Rauminversion Z ist kein
Element der Menge der Symmetrieelemente P (Z ¢ P), so ist ein Edelstein-Effekt im
Allgemeinen zu beobachten. Dies in durch v gekennzeichnet. Entspre-
chend ist ein anomaler Hall-Effekt nur in magnetischen Systemen zu beobachten. Der
Spin-Orbit-Torque ist hochstens in magnetischen Systemen mit gebrochener Raumin-
versionssymmetrie zu beobachten. Die Existenz des Spin-Hall-Effekts unterliegt keinen
Einschrankungen durch Magnetismus und Rauminversionsymmetrie. Hervorzuheben
ist, dass sich diese Betrachtungen auf den Rahmen der linearen Antworttheorie be-
schranken. So ist ein Edelstein-Effekt unter Berticksichtigung nichtlinearer Effekte auch
in Systemen mit Rauminversionssymmetrie zu beobachten [157, |158].
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Tabelle 2.2.2.: Makroskopische Grole A% %1, linearer Antworttensor a® ~*# fiir
die elektrische Leitfahigkeit, Spin-Leitfdhigkeit, Edelstein-Tensor, und Spin-Orbit-
Torkance. 7 stellt den Operator der Rauminversion dar und P die Menge der Sym-
metrieelemente des Systems. Besitzt das System Rauminverionssymmetrie, so gilt
71 € P, anderenfalls gilt Z ¢ P. M ist die Magnetisierung, sodass M = 0 und M # 0
angeben, ob das System nichtmagnetisch oder magnetisch ist. So ist z. B. der anomale
Hall-Effekt in nichtmagnetischen Systemen (M = 0) nicht zu beobachten, dargestellt
durch X, wihrend der Edelstein-Effekt nur in Systemen mit gebrochener Rauminver-
sionssymmetrie (Z ¢ P) auftritt, gekennzeichnet durch v. Allgemein kennzeichnen
die Symbole v und X, ob der Effekt in Abhdngigkeit davon, ob einerseits Raumin-
version ein Symmetrieelement ist oder nicht (Z € P bzw. Z ¢ P) und andererseits
ob das System magnetisch oder nichtmagnetisch (M # 0 bzw. M = 0) ist. Hierbei
bezeichnet P die Menge der Symmetrieelemente des Systems. Gebrochene Raumin-
versionssymmetrie (Z ¢ P) stellt sowohl fiir den Edelstein-Effekt als auch fiir den
Spin-Orbit-Torque eine notwendige, aber keine hinreichende Bedingung dar.

At gt TepP I¢P
M=0 M#0 M=0 M#0

Elektrische Leitfahigkeit Ja Oap

— Anomaler Hall-Effekt X v X v
Spin-Leitfdhigkeit ja T

— Spin-Hall-Effekt v v v v
Edelstein-Tensor S Xup

— Edelstein-Effekt X X v v
Spin-Orbit-Torkance Ty tup

— Spin-Orbit-Torque X X X v
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3. Ergebnisse

Jede Frage hat zwei Seiten. Beide sollten erforscht werden, ehe man mit ihnen fertig ist.

Sir Robert Baden-Powell, Lord of Gilwell, Griinder der Weltpfadfinderbewegung

3.1. Elektronische Struktur von Co/Cu-Vielfachschichten

In der vorliegenden Arbeit werden die Transporteigenschaften in ferromagnetisch/-
nichtmagnetischen Vielfachschichten mit substitutionellen Punktdefekten untersucht.
Es werden Kobalt/Kupfer-Vielfachschichten (Co/Cu-Vielfachschichten) betrachtet, die,
wie in[Abb. 3.1.T|dargestellt, aus abwechselnden Kobalt- und Kupferschichten bestehen.
Entsprechende Vielfachschichten wurden bereits frither im Zusammenhang mit dem
Riesenmagnetowiderstand [159, |160] untersucht sowie jiingst im Zusammenhang mit
Spin-Orbit-Torque [85, 156]. Fiir die Elemente Kobalt (Co) und Kupfer (Cu) sind die
Ordnungszahlen Z und die Elektronenkonfigurationen isolierter Atome in Tabelle 3.1.1]
angegeben. Bei T = 0K kristallisiert Kupfer in einem kubisch-flichenzentriertem Gitter
(engl. face-centered cubic (fcc)), wahrend Kobalt in einer hexagonal dichten Kugelpa-
ckung (engl. hexagonal close packed (hcp)) kristallisiert. hcp-Co geht bei einer Temperatur
von T = 450°C [161] in fcc-Co tiiber. Die experimentell bestimmten Gitterkonstanten
von fce-Cu und fee-Co betragen a(fcc-Cu) = 3.615 A bzw. a(fce-Co) = 3.545 A. Somit

“(fccf(l;zc__é(sc'co) ~ 1.9 % von der Gitterkon-
stante von fcc-Cu ab. Die Gitterfehlanpassung ist somit relativ gering, und ermog-
licht bei Heteroepitaxie ein pseudomorphes Wachstum [162-165]]. Aus diesem Grund
wird als Gitterkonstante der Co/Cu-Vielfachschichten die Gitterkonstante von fcc-Cu
gewihlt. Wie in dargestellt, besteht die Einheitszelle der Co/Cu-Vielfach-
schichten aus neun Co-Atomen und sieben Cu-Atomen, wobei der Normalenvektor
der Co/Cu-Grenzflache senkrecht zur (001)-Ebene steht. Diese Einheitszelle wurde
bereits bei den Untersuchungen zum Riesenmagnetowiderstand gewahlt [110} {144} [166].
Abgekiirzt werden diese als Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten. fcc-Cu ist nichtmagne-
tisch, wahrend fcc-Co ferromagnetsich ist, und dessen atomares magnetisches Moment
m(fcc-Co) = 1.64 up betrigt. Der Einfluss der unterschiedlichen Gitterkonstanten von
fcc-Cu und fcc-Co auf das atomare magnetische Moment von fcc-Co ist gering und
wird nicht weiter betrachtet Die Kopplung der Kobaltschichten kann ferromagne-
tisch oder antiferromagnetisch sein in Abhédngigkeit von den Dicke der Kobalt- und
Kupferschichten [110]. In der vorliegenden Arbeit werden Co/Cu-Vielfachschichten

weicht die Gitterkonstante von fcc-Co um

1.64 up fiir a(fcc-Co)

L (fee-Co) = .
1.68 up  fiir a(fcc-Cu)
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3. Ergebnisse

betrachtet, in denen die Co-Schichten ferromagnetisch miteinander koppeln. Die ma-
gnetischen Momente von benachbarten Co-Schichten sind parallel ausgerichtet. Hierbei
werden fiir die Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten zwei voneinander verschiedene
Richtungen der Magnetisierung M untersucht, wobei entsprechend [Abb. 3.1.1 (a)| die
Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = %) orientiert sein soll und
im zweiten Fall, dargestellt in [Abb. 3.1.1 (b)| die Magnetisierung parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = ). Das Koordinatensystem sei so gewdhlt, dass die z-Richtung in
Richtung des Normalenvektors der Co/Cu-Grenzflache orientiert ist. Bei Vernachlas-
sigung der Spin-Bahn-Wechselwirkung hingen die Transporteigenschaften nicht von
der Richtung der Magnetisierung ab. Bei Berticksichtigung der Spin-Bahn-Wechselwir-
kung sind die Transporteigenschaften davon abhéngig, in welche kristallographische
Richtung die Magnetisierung orientiert ist. So ist z. B. die Existenz von leichten und
schweren Achsen der Magnetisierung und auch der anisotrope Magnetowiderstand auf
die Spin-Bahn-Wechselwirkung zurtickzufiihren.

Tabelle 3.1.1.: Elementsymbole, Ordnungszahlen, Kristallstrukturen, Elektronenkonfigu-
ration, Gitterkonstanten, und atomares magnetisches Moment bei Vernachldssigung
des Bahndrehimpulses (m = mgs + mp ~ ms) von Kobalt und Kupfer. fcc-Cu als
Volumensystem ist nichtmagnetisch, sodass es kein endliches atomares magnetisches
Moment besitzt.

Kobalt Kupfer
Co Cu
Z =27 Z=29
[Ar]3d74s? [Ar]3410451

kubisch-flichenzentriert
(engl. face-centered cubic (fcc))
a=23545A

kubisch-flaichenzentriert
(engl. face-centered cubic (fcc))
a=3615A

m/Atom = 1.64 up

Wie bereits beschrieben und in dargestellt, besteht die Einheitszelle der
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten aus neun Co-Atomen und aus sieben Cu-Atomen.
Die Nummerierung beginnt in der Regel mit 1 fiir das erste Co-Atom und endet bei
16 fiir das letzte Cu-Atom. Bisweilen ist es fiir die Diskussionen hilfreicher statt der
gewohnlichen Nummerierung sowohl in der ferromagnetischen als auch in der nicht-
magnetischen Schicht eine individuelle Indizierung vorzunehmen. Die jeweils zentralen
Basisatome, d.h. 7 = 5 fiir die ferromagnetische Schicht und 7 = 13 fiir die nichtmagne-
tische Schicht werden mit 7 = 0 bezeichnet. Innerhalb der ferromagnetischen Schicht
(FM) werden Basisatome somit zwischen 7 € {—4,...,4} und in der nichtmagnetischen
Schicht (NM) als 7 € {-3,...,3} bezeichnet.

Die Transporteigenschaften metallischer Systeme wie der betrachteten Co/Cu-Viel-
fachschichten werden bei tiefen Temperaturen durch Streuung der Leitungselektronen
an Defekten bestimmt [61]. Hierbei beschrankt man sich auf substitutionelle Punktde-
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|y

@M=z b M=7

Abbildung 3.1.1.: Schematische Darstellung einer Einheitszelle der Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit (a) Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (M =

z) und (b) Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = ¥).

tfekte, wobei sowohl Eigendefekte, d.h. Cu- und Co-Defekte, als auch Fremddefekte
betrachtet werden. Als Fremddefekte werden Ir-, Au-, und Bi-Defekte gewihlt, da sie als
schwere Elemente grofie Spin-Bahn-Wechselwirkungen besitzen. Die Elementsymbole,
die Ordnungszahlen und die Elektronenkonfiguration der isolierten Atome sind fiir die
oben genannten Defekte in[Tabelle 3.1.2] zu finden.

Die in den numerischen Rechnungen verwendeten wesentlichen Parameter sind in
zusammengetragen. Detaillierte Untersuchungen zum Einfluss und Wahl der
Parameter auf die Ergebnisse sind in [110,|113]] zu finden.

Tabelle 3.1.2.: Elementsymbole, Ordnungszahlen, und Elektronenkonfiguration von
Kobalt, Kupfer, Iridium, Gold, und Bismut

Kobalt Kupfer Iridium Gold Bismut
Co Cu Ir Au Bi
Z =27 Z =29 Z =77 Z=179 Z =83

[Ar]3d74s2  [Ar]3d104s! [Xe]4f145d476s2 [Xe]4f145d106s!  [Xe]4 14541065263

3.1.1. Grundzustandseigenschaften
3.1.1.1. Lokale Zustandsdichten

In sind die lokalen Zustandsdichten der Majorititselektronen D" (E) und
der Minoritatselektrone D’ (E) von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (ZT/I\ = z) sowohl fiir die zentralen Lagen
der Co-Schicht (7 = 5) bzw. Cu-Schicht (7 = 13) als auch fiir die Grenzflachenlagen
der Co-Schicht (7 = 9) bzw. Cu-Schicht (7 = 10) dargestellt. Zum Vergleich sind die
entsprechenden lokalen Zustandsdichten der Volumensysteme fcc-Cu und fcc-Co einge-
zeichnet. Die lokalen Zustandsdichten von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten sowohl
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3. Ergebnisse

Abbildung 3.1.2.: Schematische Darstellung der Ein-
heitszelle der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
sowohl fiir Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-
Grenzflache (M\ = z) als auch fiir Magnetisierung
parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ). Die Ein-
heitszelle bestehend aus neun Co-Atomen und sie-
ben Cu-Atomen ist blau hervorgehoben. Die Co/Cu-
Grenzflache, deren Normalenvektor senkrecht zur

’ (001)-Oberflache steht, ist ebenfalls hervorgehoben.

5 Die Gitterkonstante parallel zur Co/Cu-Grenzfla-

7 > o che 4 und die Gitterkonstante senkrecht zur Co/-

6 ol ] Op [ Co0) Cu-Grenzflache a; betragen a = .1/\6 a(fce-Cu)

R K3 5 bzw. a; = 16/2 a(fcc-Cu). Ferner ist die fortlaufende

4

3

2

1

und symmetrische Nummerierung der Basisatome
innerhalb der Einheitszelle der Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten, d.h. n € {1,...,16} bzw. 51 €
{-4,...,4} firy € FMund € {-3,...,3} fiir
1 € NM dargestellt.

mit Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) als auch mit Magne-
tisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) fiir alle Atompositionen sind in
abgebildet. Es zeigt sich, dass der Einfluss der Richtung der Magnetisierung
auf die lokalen Zustandsdichten sehr gering ist, sodass die folgenden Aussagen fiir
beide Richtungen der Magnetisierung gleichermaflen gelten. Fiir die zentralen Lagen
(n = 5bzw. 1 = 13) weichen die lokalen Zustandsdichten der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten und der entsprechenden des zugehorigen Volumensystems nur sehr wenig
voneinander ab. Ausgehend von dieser Beobachtung ist anzunehmen, dass die Anzahl
an Basisatomen sowohl fiir die Co-Schicht als auch fiir die Cu-Schicht ausreichend ist,
um im Inneren der Schichten volumensystemidhnliche Eigenschaften zu erwarten. Die
lokalen Zustandsdichten an den Grenzflachenlagen (7 € {1,9} bzw. y € {10,16}) zeigen
hingegen groflere Differenzen zu der entsprechenden des zugehorigen Volumensystems.
Insbesondere sind fiir die Co-Grenzflichenlagen (7 € {1,9}) das Maximum der lokalen
Zustandsdichte fiir die Minoritatselektronen D” (E) von oberhalb der Fermi-Energie hin
zur Fermi-Energie verschoben. Fiir die Cu-Grenzfldchenlagen (7 € {10,16}) sind die lo-
kalen Zustandsdichten breiter bzgl. der Energie E — Ef verteilt. Insbesondere ist die hohe
lokale Zustandsdichte knapp oberhalb von E — Eg = —2eV fiir beide Spin-Richtungen
um die Halfte reduziert zugunsten von Zustianden oberhalb von E — Ep = —1eV.
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D/(E)in1/eV
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Abbildung 3.1.3.: Lokale Zustandsdichten der Majoritatselektronen D' (E) und der
Minoritatselektronen D’ (E) in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisie-
rung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M\ = %) (a) des zentralen Co-Atom
(n = 5), (b) des Co-Grenzflachenatoms (1 = 9), (¢) des Cu-Grenzfldchenatoms
(7 = 10), und (d) des zentralen Cu-Atoms (7 = 13). Zum Vergleich sind die lokalen
Zustandsdichten der Majoritdts- und Minoritdtselektronen jeweils fiir fcc-Co im
Falle von 7 € {5,9} bzw. fcc-Cu im Falle von # € {10,13} als schwarze Linien
eingezeichnet.

3.1.1.2. Magnetische Momente
Wirt

Neben der lokalen Zustandsdichte stellen die magnetischen Momente der einzelnen
Basisatome m" eine wichtige GrofSe dar. Fiir den hier betrachteten kollinearen Magnetis-
mus gilt m" = m"M mitm" = pg [ dE(D" (E) — D" (E)). Hierzu sind in
die magnetischen Momente der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
in z-Richtung zusammen mit dem magnetischen Moment von fcc-Co dargestellt. Der
Einfluss der Richtung der Magnetisierung auf die Betrdge der magnetischen Momente
ist gering, sodass auf eine entsprechende Abbildung von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfldche (M = y) verzichtet wird.
Dieser geringe Einfluss der Richtung der Magnetisierung auf die lokalen Zustands-
dichten tibertragt sich direkt auf die magnetischen Momente der einzelnen Basisatome,
und wie zuvor gelten die folgenden Aussagen fiir beide untersuchten Richtungen der
Magnetisierung gleichermafSen. Da fcc-Co kubische Symmetrie besitzt, sind die drei ku-
bischen Achsen x, y, und z dquivalent, sodass fiir M € {%,#,%} das atomare magnetische
Moment mit m ~ 1.68 ug stets den gleichen Wert hat. Durch die angrenzende ferroma-
gnetische Schicht werden die Atome innerhalb der Cu-Schicht magnetisiert [167]. Der
Einfluss der ferromagnetischen Schicht innerhalb der nichtmagnetischen Schicht nimmt
von der Co/Cu-Grenzfliche hin zur zentralen Lage ab. Entsprechend reduzieren sich
auch die Betrdge der induzierten magnetischen Momente. Trotz der induzierten magne-
tischen Momente innerhalb der Cu-Schicht wird sie im Folgenden als nichtmagnetische
Schicht bezeichnet, da die induzierten magnetischen Momente um mindestens eine
Grofienordnung kleiner sind als die magnetischen Momente innerhalb der Co-Schicht.
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Defekte

Die magnetischen Momente von Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten in Abhéngigkeit von der Defektposition sind in zusam-
men mit den entsprechenden Werten fiir Defekte in fcc-Cu bzw. fcc-Co dargestellt. In
fcc-Cu bilden nur Co-Defekte magnetische Momente aus, deren Werte mit 1.23 yp in
der Grofienordnung des atomaren magnetischen Momentes von fcc-Co mit 1.68 pp ist.
Die magnetischen Momente der Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten errei-
chen sowohl in der ferromagnetischen als auch in der nichtmagnetischen Schicht fiir
die inneren Lagen (179 = 5 bzw. 179 = 13) anndhernd die magnetischen Momente der
Defekte in den zugehorigen Volumensystemen. Fiir Defekte in den Grenzflachenlagen
der nichtmagnetischen Schicht (17 € {10, 16}) sind die magnetischen Momente durch
die angrenzende magnetische Schicht signifikant grofier. Fiir Co-Defekte erreicht das ma-
gnetische Moment in den Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten fast den Wert von fcc-Co
bzw. den Wert des magnetischen Moment der Co-Grenzflachenlage in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten. Au-, Bi-, und Ir-Defekte bilden fiir die Defektpositionen 7, innerhalb
der inneren Lagen der nichtmagnetischen Schicht nur geringe magnetische Momente
aus, die in der Groflenordnung der magnetischen Momente der Cu-Atome innerhalb
dieser Schicht sind.

““““““““ YN o B s B B B R
Cu-# Co—e Au—e—Bi—eIr Cu
o » 47¥_H_._4.\T ——Co
10-2 15 /7 ) = —e—Au
@ R SOUDED . & ?® |——Bi 14
= | g | et |
£ &2 g
N ¥ \ /
g os) 1 = eee oo ea
: . i
10 11 12 13 14 15 16 0 b Yy
= - = Fad e

= =9 o
[+ o o oo+ %

T T B
1234567 8 9101112131415 16 1234567 8 91111213141516 1T 23 4567 8 9101112131415 16

Atomposition 7 Defektposition 7o Defektposition 7
20%0%0%9%0%9%%% 90%090%0%90%:%%  950505050,959,9,
Co(9) Co@) —_—
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: =0 (© m (o) € [~1,5]- 10 g

Abbildung 3.1.4.: (a) Magnetische Momente der Co- und Cu-Atome in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = %).
Zum Vergleich ist das atomare magnetische Moment der Co-Atome in fcc-Co
eingezeichnet. (b) Magnetische Momente von Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekt
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = %) in Abhingigkeit von der Defektposition 7y. Zum Vergleich
sind sowohl die magnetischen Momente aus (a) und die magnetischen Momente
der Defekte in fcc-Cu bzw. fcc-Co eingezeichnet. In (c) ist der Bereich aus (b) auf
m; € [—1,5] - 10~ up eingeschrénkt.
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3.1.1.3. Zustande auf der Fermi-Flache

Wie in der Dissertation von Jorg Binder [110] dargestellt, lassen sich die Zustande auf
der Fermi-Flache hinsichtlich der Verteilung der Aufenthaltswahrscheinlichkeit iiber die
Einheitszelle in vier voneinander verschiedene Klassen von Zustdanden C infolge des
Quantum-Confinements klassifizieren. Die vier verschiedenen Klassen reprasentieren
1. ausgedehnte Zustidnde (C = AUS) mit einer anndhernd homogenen Aufenthalts-
wahrscheinlichkeit, 2. ferromagnetische Quantum-Well-Zustdnde (C = FM-QW) mit
einer grofSen Aufenthaltswahrscheinlichkeit innerhalb der ferromagnetischen Schicht
und geringen Aufenthaltswahrscheinlichkeit in der nichtmagnetischen Schicht, 3. nicht-
magnetische Quantum-Well-Zustdnde (C = NM-QW) mit einer geringen Aufenthalts-
wahrscheinlichkeit innerhalb der ferromagnetischen Schicht und einer grofien Aufent-
haltswahrscheinlichkeit in der nichtmagnetischen Schicht, und 4. Grenzflachenzustédnde
(C = GF) mit groflen Aufenthaltswahrscheinlichkeiten an den Grenzflachen im Vergleich
zu den inneren Lagen der Schicht. Eine Unterscheidung zwischen Grenzflachenzustan-
den der ferromagnetischen Schicht und Grenzflachenzustinden der nichtmagnetischen
Schicht wird nicht beriicksichtigt. Fiir den Algorithmus zur Klassifizierung der Zustande
sei ebenfalls auf [110] verwiesen. In sind die mittleren Aufenthaltswahrschein-
lichkeiten Ng fiir die Einheitszelle der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten dargestellt.

" [Eeveaw]

1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516
Atomposition 7 Atomposition 7 Atomposition 7 Atomposition 7

9999999595059505 9505050595050505 9505050505050505 950505050450450,59,

Co(9) Co(9) Co(9) Co(9)

Abbildung 3.1.5.: Mittlere Aufenthaltswahrscheinlichkeit NZ bestimmt nach
mit Ays(k) := NJs(k; E) und Z := C der ausgedehnten Zustinde (C =
AUS), der Quantum-Well-Zustande der ferromagnetischen Schicht (C = FM-QW),
der Quantum-Well-Zustdnde der nichtmagnetischen Schicht (C = NM-QW), und der
Grenzflachenzustinde (C = GF).

Sei Ays(k) eine beliebige Grofle. Der Mittelwert dieser Grof3e tiber die Fermi-Flache
ist tiber

dqu
sz fsvs hoys (k VS (k)

dS (k)
ZVS fSF hv:z(k

A= <A1/S(k)>k1/5655S = (31)

gegeben. Mochte man den Mittelwert auf Zustdnde mit einer bestimmten Eigenschaft Z
einschranken, so ist in diesem Fall der Mittelwert aller Zustiande mit der Eigenschaft Z

Seite 57



3. Ergebnisse

durch
i, e S8 4,0
Az = <Avs(k)>kvsesfs : fuscz Uds(w)(k (3.2)
kvseZ sz fsts fvys (k)

definiert. Hierbei ist eine abkiirzende Schreibweise dafiir, dass der Zustand 1/3;(1,5 die
Eigenschaft Z besitzt. Ferner gilt A =) 7 Az.

3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

3.2.1. Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache
3.2.1.1. Tensor der elektrischen Leitfahigkeit

Sowohl Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/-
Cu-Grenzfliche (M = %) als auch fce-Co mit Magnetisierung in z-Richtung besitzen die
magnetische Punktgruppe m’m’4/m [168,[169]. Hierbei ist der Tensor der elektrischen
Leitfdhigkeit ¢ durch

Uxx _ny 0
o= Oyx  Oxx 0 (3.3)
0 0 Ozz

gegeben [146]]. Fiir fcc-Cu mit Spin-Quantisierungsachse in z-Richtung und magneti-
schen Defekten beschreibt|Gleichung (3.3)|den Tensor der elektrischen Leitfahigkeit. Fiir
nichtmagnetische Defekte in fcc-Cu ist der Tensor der elektrischen Leitfahigkeit diagonal,
wobei weiterhin ¢y, = 03y und 0z, # 0y gilt. Aufgrund der vorliegenden vierzahligen
Drehachse um die z-Richtung gilt 0y, = 0y und 0y, = —0y,. Hingegen sind 0y, und 02,
im Allgemeinen verschieden. In den Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (M = 2) liegt der Unterschied zwischen
Oxx und oz, einerseits an der Geometrie der Co/Cu-Vielfachschicht (Normalenvektor
der Co/Cu-Grenzfldche in z-Richtung) und andererseits an der Richtung der Magne-
tisierung (M = Z), wobei letzter ein relativistischer Effekt ist. Dieser ist auch in fcc-Co
und fcc-Cu fiir 0, # 04y verantwortlich. Longitudinale elektrische Leitfahigkeiten in
Co/Cu-Vielfachschichten wurden bereits in der Vergangenheit untersucht [159].

3.2.1.1.1 Longitudinale elektrische Leitfihigkeit -

Entsprechend [Gleichung (G.12)| zusammen mit|Gleichung (3.3)|ist fiir ein dufseres elek-
trisches Feld E = EE in x-Richtung (E = %) die longitudinale elektrische Leitfihigkeit
U'L(E = X) = 0y durch oy, gegeben, wihrend fiir ein dufleres elektrisches Feld in
z-Richtung (E = %) fiir die longitudinale elektrische Leitfihigkeit o' (E = 2) = 0, gilt.
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3.2.1.1.1.1 Longitudinale elektrische Leitfdhigkeit o

In[Abb. 3.2.1]sind die longitudinalen elektrischen Leitfzhigkeiten o, sowohl von Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten als auch von fce-Co und fee-Cu mit substitutionellen Defekten (Cu, Co,
Au, Bi, Ir) dargestellt. Hierbei reprasentiert jede Defektposition 7y eine andere Probe. Die

200 I — T 10 T
* Cu | Cu
. “s”\\ e Co —~ 5| ‘\‘ —o—Co i
E 150 - ,e"J \\\ ——Au || E | +A'u
3 i\ ——Bi © | |—e—Bi
c \ ——Ir C 6L +Ir i
= o e =2 |
1001 \ 8 g | \ \
— , \\ — g4l
g / \ g |
§ 50 |- / \ i bii ) /// \\K
T35 15067 ¢ 91.(;11121314151‘6 0 2345678901011 1213141516
Defektposition #j Defektposition 79
20%90%0%9%9%9%:% 20%0%90%90%0%0%:%
Co(9) Co(9)
(@) oxx (b) 0xx € [0,10]1/ (pQ cm)

Abbildung 3.2.1.: Longitudinale elektrische Leitfdhigkeiten o, von Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ =2)
mit Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten (). Die longitudinalen elektrischen Leitfahig-
keiten von fcc-Cu mit Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten und fcc-Cu mit Co-, Au-, Bi-, und
Ir-Defekten sind als waagerechte Linien eingetragen. Simtliche longitudinale elektri-
sche Leitfahigkeiten oy, der Volumensysteme sind kleiner als 51/(pQ) cm), sodass
aus Griinden der Darstellung in (b) die y-Achse auf das Intervall [0, 10]1/ () cm)
eingeschrankt wurde. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.

longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten oy, der Volumensysteme sind im Allgemei-
nen kleiner als die kleinste longitudinale elektrische Leitfahigkeit der Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten, d.h. 0ft < min, e 0vx(170) mit L € {FM, NM}. Fiir alle untersuchten
Defekte ist die Abhdngigkeit der longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeit oy, von der
Defektposition 7 dhnlich. Fiir einen individuellen Defekt sind die longitudinalen elektri-
schen Leitfdhigkeiten oy, fiir Defekte in der ferromagnetischen Schicht (7o € {1,...,9})
im Mittel groBer als fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (9 € {10,...,16}).
Innerhalb einer Schicht (ferromagnetisch oder nichtmagnetisch) sind die longitudinalen
elektrischen Leitfidhigkeiten oy, am grofiten, falls der Defekt in der zentralen Lage der
entsprechenden Schicht (179 = 5 bzw. 179 = 13) lokalisiert ist. Je geringer der Abstand des
Defektes von der Co/Cu-Grenzflache ist, desto geringer werden die longitudinalen elek-
trischen Leitfahigkeiten o,. Ahnliche Ergebnisse auf Grundlage der nichtrelativistischen
Schrodinger-Gleichung sind in Referenz [166] zu finden. Die Graphen (1o, 0xx(#0)) sind
innerhalb der ferromagnetischen Schicht achsensymmetrisch zur zentralen Lage (19 = 5)
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Abbildung 3.2.2.: Longitudinale elektrische Leitfahigkeiten oy, fiir (a) Cu- bzw. Co-
Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/ Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 2).

Zusatzlich sind die individuellen Beitrége der ferromagnetischen Schicht ¢fM und
der nichtmagnetischen Schicht c™M dargestellt. Die Defektkonzentration betragt
¢ =1 at.%.

und innerhalb der nichtmagnetischen Schicht achsensymmetrisch zur entsprechenden
zentralen Lage (1o = 13).

Beitrdage der ferromagnetischen und nichtmagnetischen Schicht

Wie in sind in ebenfalls die longitudinalen elektrischen Leitfahigkei-
ten oy, fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
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Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (ZT/I\ = z) dargestellt. Zusétzlich
sind in|Abb. 3.2.2/die 1nd1v1duellen Beitridge der ferromagnetischen Schicht ¢t und der

nichtmagnetischen Schicht c™M mit 0y, = ¢fM + oMM eingezeichnet. Diese sind i m
[chung (J.2)|definiert. Ausgehend von[Abb. 3.2.2)zeigt sich, dass die longitudinalen elektri-
schen Leitféihigkeiten 0y fiir Defekte in der ferromagnetischen Schicht (70 € {1,...,9})
fast ausschlielich durch die Beitrdge der nichtmagnetischen Schicht chM bestimmt
werden, wihrend fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (79 € {10, ...,16}) die
ferromagnetische Schicht dominiert, sodass insgesamt

_ U'J'C\lxM(ﬂo) fir o € FM
Txx(10) ~

3.4
O'FJ'CVI(UQ) fir o € NM (3.4)

gilt.

Beitrige der verschiedenen Klassen an Zustianden

Um diese Beobachtung zu verstehen, ist es hilfreich zu untersuchen, welche Zustdande der
Fermi-Flache wie zur longitudinalen elektrischen Leitfahigkeit oy, beitragen. Wie in
dargestellt, lassen sich die Zustinde auf der Fermi-Fldche im wesentlichen
in vier verschiedene Klassen einteilen. Neben der longitudinalen elektrischen Leitfahig-
keit oy sind 1nm Abb. 3.2.3|die individuellen Beitrdge der ausgedehnten Zustinde c/AY°,
der Quantum-Well-Zustinde der ferromagnetischen Schicht cfM-QW, der Quantum-Well-
Zustdande der mchtmagnetlschen Schicht cNM-QW und der Grenzﬂachenzustande oSk
dargestellt. Es gilt 0y, = Zc .- Diese sind entsprechend def1n1ert Hier-
bei zeigt sich, dass fiir Defekte in der ferromagnetischen Schicht (170 €{1,...,9}) die
longitudinalen elektrischen Leitfahigkeiten oy, fast ausschliefSlich durch die Quantum—
Well-Zustidnde der nichtmagnetischen Schicht cMM-QW bestimmt werden, wahrend fiir
Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (179 € {10,...,16}) es im Wesentlichen die
Quantum-Well-Zustande der ferromagnetischen Schicht (7@" “QW sind. Zusammengefasst

gilt also

(3.5)

(o) oNM-QW (70 fiir 179 € FM
(% ~ .
ST oEMQW (0 fiir gy € NM

Entsprechendes wurde bereits in fritheren Rechnungen an Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten beobachtet. Hierzu sei auf Abbildung 8.13 (rechts) in Referenz [110] verwiesen.
Wie in Anhang[H.1.1.1.T|dargestellt ist der Einfluss des scattering in-Beitrages der mittle-
ren freien Wegliange zur longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeit oy, gegentiber dem
scattering out-Beitrag zu vernachldssigen. In anisotroper Relaxationszeitndherung

Aus (ki o) ~ AR (s 10) = Tos (ks 10) s (K) (3.6)
ist die longitudinale elektrische Leitfahigkeit oy, durch
dSvs
W) = T [ oy e om) (@K (37)
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Abbildung 3.2.3.: Longitudinale elektrische Leitfahigkeiten oy, fiir (a) Cu- bzw. Co-
Defekte, (b) Au-Defekte, (¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache
(M = 2). Zusitzlich sind die individuellen Beitrage der Klassen ¢, mit C €
{AUS, FM-QW, NM-QW, GF} dargestellt. Die Defektkonzentration betragt c = 1 at.%.

gegeben. Damit ein Zustand wesentlich zur longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeit
0y beitrigt, sind einerseits eine hinreichend grofie Relaxationszeit 7,s(k; #9) und an-
dererseits eine hinreichend grofle Geschwindigkeitskomponente in x-Richtung v (k)
notwendig. Die mittleren Relaxtionszeiten der verschieden Klassen 7¢(79) werden un-
ter Verwendung von [Gleichung (3.2) mit Z := C und Ays(k) := 7ys5(k; 170) bestimmt,
und sind als Funktion von Defekttyp und Defektposition 7 in dargestellt.
Betrachtet man zunéchst einen Defekt in der Co-Schicht (70 € {1,...,9}), wie in
schematisch dargestellt, und hierzu einen einzelnen Streuprozess, der
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durch das Ubergangsmatrixelement Thvs—sk/v's’ AUS |G1eichung (2.126)|beschrieben wird.
Da die durch den Defekt induzierte Potentialdinderung AU(x; vg) = (v;vg) — LU(t) bzw.

Aug(r; o) = U (r;10) — lflg(r) auf wenige Lagen um die Defektposition vy bzw. 7y
beschrankt ist, fiihrt eine grofie bzw. kleine Aufenthaltswahrscheinlichkeit des Bloch-
Zustandes 1,[3,(1,5 an der Defektposition zu einem groien bzw. kleinen Ubergangsmatrix-
element. Die Quantum-Well-Zustdande der Cu-Schicht (NM-QW) besitzen eine geringe
Aufenthaltswahrscheinlichkeit innerhalb der Co-Schicht (7 € {1,...,9}), insbeson-
dere am Ort des Defektes, und werden durch den Defekt kaum gestreut. Die Uber-
gangswahrscheinlichkeit entsprechend [Gleichung (2.128)[ist relativ gering, was wegen
IGleichung (2.139)| folglich eine grofie Relaxationszeit dieses Zustandes bewirkt. Die
ausgedehnten Zustinde, die Quantum-Well-Zustdnde der Co-Schicht, und die Grenz-
flichenzustinde besitzen, wie in[Abb. 3.2.4| dargestellt, im Vergleich zu den Quantum-
Well-Zustanden der Cu-Schicht eine relativ grofie Aufenthaltswahrscheinlichkeit und
werden so durch den Defekt starker gestreut. Deshalb haben sie wie in eine
geringere Relaxationszeit als die Cu-Quantum-Well-Zustdnde und tragen entsprechend
\Gleichung (3.7) wesentlich geringer zur longitudinalen elektrischen Leitfahigkeit oy, bei.
Ist andererseits ein Defekt in der Cu-Schicht (179 € {10, ...,16}) lokalisiert, so kann die
Argumentation analog gefiihrt werden, wobei die Rollen der Quantum-Well-Zusténde
der ferromagnetischen Schicht und der Quantum-Well-Zustinde der nichtmagnetischen
Schicht vertauscht werden. Die Abhangigkeit der Relaxationszeiten der verschiedenen
Klassen an Zustidnden ist konsistent mit fritheren Rechnungen an Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Cu- und Co-Defekten. Siehe hierzu Abbildung 8.4 in Referenz [110].

Das Ausbilden der starken Abhingigkeit der longitudinalen elektrischen Leitfahig-
keit von der Defektposition ist eine direkte Folge der Heterostruktur und des damit
verbundenen Quantum Confinement. Das Auftreten von hochleitenden Kanilen in
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten wird channeling effect bezeichnet [170}[171]. Wahrend
die longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten oy, fiir Defekte in der zentralen Lage der
Cu-Schicht im Allgemeinen um eine Grofsenordnung grofser sind als die entsprechenden
Leitfahigkeiten fiir Defekte in der zentralen Lage der Co-Schicht unterscheiden sich
die mittleren Relaxationszeiten nicht im gleichen Mafle. Sie konnen sogar wie fiir Au-
Defekte in der Co-Schicht grofler sein als fiir entsprechende Defekte in der Cu-Schicht.
Fiir eine vollumfangliche Beschreibung der longitudinalen elektrischen Leitfahigkeiten
0y ist entsprechend [Gleichung (3.7)| die Beriicksichtigung der Geschwindigkeit v, (k)
notwendig. Dies soll hier nicht betrachtet werden.

Vergleich der verschiedenen Defekte

Entsprechend sind die Elektronenkonfigurationen der Valenzelektronen
sowohl von atomarem Kupfer als auch von atomarem Gold gleich, d.h. sie verfiigen
tiber ein vollbesetztes d-Orbital und ein einzelnes ungepaartes s-Elektron. Bringt man
nun einen Au-Defekt in die Cu-Schicht von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten ein, so
ist ausgehend von der Tatsache, dass Cu und Au isovalent sind, zu erwarten, dass die
durch den Au-Defekt hervorgerufene Potentialdanderung geringer ist als fiir Co-, Ir-,
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(b) Substitutioneller Defekt in Cu-Schicht

Abbildung 3.2.4.: Mittlere Aufenthaltswahrscheinlichkeit N/ bestimmt nach
mit Ays(k) := Nys(k) und Z := C der ausgedehnten Zustinde, der
FM-Quantum-Well-Zustinde, der NM-Quantum-Well-Zustinde, und der Grenzfli-
chenzustiande. Der Defekt ist bei (a) in der Co-Schicht lokalisiert und bei (b) in der
Cu-Schicht lokalisiert. Die durch den Defekt induzierte Potentialdanderung ist auf
wenige Lagen um die Defektposition begrenzt.

oder Bi-Defekte. Die Folge ist, dass die Streuung der Leitungselektronen an Au-Defekten
im Vergleich schwicher ist, die Relaxationszeiten entsprechend grofier, und deshalb fiir
Au-Defekte eine grofiere longitudinale elektrische Leitfahigkeit oy, zu erwarten ist. Bei
Ir-Defekten in der Co-Schicht (9 € {1,...,9}) sind die integralen Werte weiterhin von
dem jeweiligen Beitrag der Cu-Schicht dominiert, doch ist der Beitrag der Co-Schicht
ausgepragter im Vergleich zu den Eigendefekten und anderen Fremddefekten.
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Abbildung 3.2.5.: Mittlere Relaxationszeiten fiir die unterschiedlichen Klassen 7¢ in
Abhédngigkeit von der Defektposition 7 fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte,
(c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magne-
tisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %). Die Defektkonzentration
betragt c = 1 at.%.

3.2.1.1.1.2 Longitudinale elektrische Leitfdhigkeit o,

Neben der longitudinalen elektrischen Leitfahigkeit oy, wird im Folgenden die longitu-
dinale elektrische Leitfahigkeit o, betrachtet. Fiir ein dufSeres elektrisches Feld E = E E
in z-Richtung (E = Z) bestimmt die longitudinale elektrische Leitfihigkeit o tiber das
Ohmsche Gesetz j.(E) = 0,,E zusammen mit dem elektrischen Feld die Stdrke der elek-
trischen Stromdichte senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache. Diese sind fiir die untersuchten
Defekte (Co, Cu, Au, Bi, Ir) sowohl fiir die Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten als auch

fur fcc-Cu und fec-Co in{Abb. 3.2.6| dargestellt.

Vergleich zwischen Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten und fcc-Co bzw. fcc-Cu

In fcc-Co und fcc-Cu sind die longitudinalen elektrischen Leitfahigkeiten oy, und o3,
nahezu identisch. Der Unterschied ist ausschliefilich auf die Spin-Bahn-Wechselwir-
kung zurtickzufithren und durch die Wahl der z-Richtung als Spin-Quantisierungsachse
bzw. als Richtung der Magnetisierung bedingt. In den betrachteten Co/Cu-Vielfach-
schichten sind die longitudinalen elektrischen Leitfahigkeiten o, in Abhangigkeit vom
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Abbildung 3.2.6.: Longitudinale elektrische Leitfadhigkeiten ¢, von Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = 32),
fcc-Co mit Magnetisierung in z-Richtung, und fcc-Cu mit Spin-Quantisierungsachse
in z-Richtung mit Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten. Die Werte der Volumensysteme
sind als Linien eingetragen. Zur besseren Darstellung der longitudinalen elektri-
schen Leitfahigkeiten o, fiir Bi- und Ir-Defekte ist in (b) der Bereich der y-Achse
eingeschrankt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.

Defekt um eine bzw. zwei Grofienordnungen kleiner als die longitudinalen elektri-
schen Leitfdhigkeiten oy, aus Thre Groflenordnung entspricht anndhernd
der Grofienordnung der longitudinalen elektrischen Leitfadhigkeiten oy, und o, der
zugrundeliegenden Volumensysteme.

Beitrage der verschiedenen Klassen an Zustinden

Wie bei der Diskussion der longitudinalen elektrischen Leitfadhigkeiten oy, bietet es sich
fiir das Verstdndnis der longitudinalen elektrischen Leitfdahigkeit 0, an, die longitudina-
len elektrischen Leitfahigkeiten o, nach den vier verschiedenen Klassen an Zustanden
zu zerlegen. In[Abb. 3.2.7]sind sowohl die longitudinalen elektrischen Leitfihigkeiten o,
als auch die Beitrdge der verschiedenen Klassen an Zustanden fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und
Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzfliche (M = %) dargestellt. In der Ndherung anisotroper Relaxationszeit
entsprechend |Gleichung (3.6)|ist die longitudinale elektrische Leitfahigkeit 0, durch

ds
Uzz 770 602/ l/s

hvvs
gegeben. Ausgehend von dieser Beziehung tragen besonders Zustande zu o, bei, die
eine grofle z-Komponente der Geschwindigkeit (v, (k)) haben und eine grofie Relaxati-

Ts (k3 170) (03 (K))* (3.8)
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Abbildung 3.2.7.: Longitudinale elektrische Leitfahigkeiten ¢,, in Abhdngigkeit von
der Defektposition 7 fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte,
und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M

senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = Z). Zusitzlich sind die Beitrige der ausge-
dehnten Zustande c2Y%, der Quantum-Well-Zustinde der ferromagnetischen Schicht
ocfM-QW die Quantum-Well- Zusténde der nichtmagnetischen Schicht cNMM-QW und
der Grenzﬂachenzustande cSF entsprechend |Gleichung (J.4)| dargestellt. H1erbe1 gilt
oxx(170) = 25 (170) + oFM- QW(qo) + o NM-QW (335) + o8F (170). Die Defektkonzentration
betragt c = 1 at.%.

onszeit 7,5 (k; 170), d.h. im Wesentlichen eine geringe Aufenthaltswahrscheinlichkeit am
Ort des Defektes. Wie in dargestellt, tragen mehrheitlich die ausgedehnten
Zustande zur longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeit o, bei, da diese eine vergleichs-
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weise grofie Geschwindigkeit in z-Richtung haben. Sowohl die Quantum-Well-Zustiande
als auch die Grenzflachenzustande haben eine deutlich geringere Geschwindigkeit
in z-Richtung. Die Haufigkeitsverteilungen von v* sind fiir die verschiedenen Klas-
sen an Zustidnden in in Anhang dargestellt. Wahrend die Anzahl
der Quantum-Well-Zustiande (FM-QW, NM-QW) und der Grenzflachenzustinde (GF)
zu hoheren Geschwindigkeiten v* um mehrere Groflenordnungen geringer wird, be-
sitzen die ausgedehnten Zustande (AUS) hingegen bis zu grofien Geschwindigkeiten
(v ~ 10°m/s) eine Vielzahl an Zustinden. Da die Aufenthaltswahrscheinlichkeiten
der ausgedehnten Zustdnde anndhernd homogen tiiber die Probe verteilt sind, ist die
Streuung dieser Zustdnde fiir alle Defektpositionen anndhernd gleich. Die longitudi-
nalen elektrischen Leitfdhigkeiten o, sollte daher fiir alle Defektpositionen anndhernd
gleich sein. Abweichungen von dieser idealisierten Vorstellung sind in den hier be-
trachteten Co/Cu-Vielfachschichten zu beobachten. Die Quantum-Well-Zustinde haben
unter Umstdnden einen Beitrag gleicher Grofienordnung zur longitudinalen elektri-
schen Leitfdhigkeit 0,, wie die ausgedehnten Zustdnde. Bisweilen ist der Beitrag der
Quantum-Well-Zustdnde sogar der dominierende wie z. B. Au-Defekten in der Cu-
Schicht mit Ausnahme der Grenzflichenlagen. Der Grund liegt darin, dass auch die
Quantum-Well-Zustdnde eine Geschwindigkeit in z-Richtung haben, wenn diese auch
wesentlich kleiner ist als ihre Geschwindigkeiten in x- bzw. y-Richtung. Dariiberhinaus
berticksichtigt die longitudinale elektrische Leitfdhigkeit 0, neben der Geschwindigkeit
in z-Richtung auch die Relaxationszeit der Zustiande. Die mittleren Relaxationszeiten 7c
sind in dargestellt. Wie in Abschnitt erldutert besitzen die Quantum-
Well-Zustande der ferromagnetischen Schicht grofie Relaxationszeiten, falls der Defekt
in der nichtmagnetischen Schicht (179 € {10, ...,16}) ist. Fiir diese Defektpositionen be-
sitzen die Quantum-Well-Zustdande einen wesentlichen Beitrag zur longitudinalen elek-
trischen Leitfahigkeit 0,,. Ebenso tragen fiir Defekte in der ferromagnetischen Schicht
(no € {1,...,9}) die Quantum-Well-Zustinde der nichtmagnetischen Schicht bei, wie
am Beispiel von Bi- und Ir-Defekten sichtbar. Die Beitrage der Quantum-Well-Zustdnde
sind maximal fiir Defekte in den zentralen Lagen, und nehmen ab, je ndher der Defekt
der Co/Cu-Grenzflache ist. Zum Vergleich sei wiederum auf [110] verwiesen, wobei
Abbildung 8.21 (rechts oben) in Referenz [110] die zu entsprechende
Abbildung ist. Hierbei wird ¢, mit o bezeichnet.

3.2.1.1.2 Anomale Hall-Leitfihigkeit c*HE

Wie in[Abb. 3.2.8 (a)| dargestellt besitzt die elektrische Stromdichte j eine Komponente
senkrecht zum dufleren elektrischen Feld E und zur Magnetisierung M. Dessen Auf-
treten wird als anomaler Hall-Effekt bezeichnet und die zugehorige Komponente der
elektrischen Stromdichte als anomale Hall-Stromdichte jAHE.

Der zugehorige lineare Antworttensor, d.h. der Tensor der anomalen Hall-Leitfdhig-
keit, ist im Allgemeinen durch

o = ] <av - (aU)T> (39)
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E=x E=x

(a) Anomaler Hall-Effekt (b) Spin-Hall-Effekt

Abbildung 3.2.8.: Schematische Darstellung des (a) anomalen Hall-Effektes und (b) Spin-
Hall-Effektes in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung senkrecht
zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) hervorgerufen durch ein dufSeres elektrisches Feld
E in x-Richtung (E = %). Die anomale Hall-Stromdichte ijHE in (a) und die Spin-Hall-
Stromdichte j;SHE in (b) sind parallel zur Co/Cu-Grenzflache, d.h. in y-Richtung,

orientiert.

definiert. Hierbei stellt 7V den unter Zeitumkehr ungeraden Anteil des Tensors der elek-
trischen Leitfahigkeit o mit R(7)oV = —¢V dar [172]. In den betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = z) gilt

entsprechend [Tabelle E.2.7 (a)| in[Anhang E.2

O _ny 0
cAME=Y= (0o 0 0]. (3.10)

0 0 0

Fiir ein beliebiges duferes elektrisches Feld E = EE ist die anomale Hall-Leitfihigkeit
oA"E(E) entsprechend [Gleichungen (3.10) und [(G.22)| unabhéngig von der Richtung der
in plane-Komponente des duBeren elektrischen Feldes E | = (cos @sin ¥, sin psind, 0)T.
Ohne Beschrinkung der Allgemeinheit wird E = % gewhlt und es gilt o*HE(E) = Oyx =:
(foHE. In den Rechnungen werden 0, und ¢y, unabhéngig voneinander berechnet. Aus
Griinden der numerischen Genauigkeit, wie in Anhang erlautert, wird die
anomale Hall-Leitfahigkeit entsprechend durch (TyAxHE := 1/2(0yx — 0yy) bestimmt. Der
Ausdruck fiir ein beliebiges dufleres elektrisches Feld ist in dargestellt.

3.2.1.1.2.1 Anomale Hall-Leitfahigkeit afoE

In|Abb. 3.2.9/sind die anomalen Hall-Leitfadhigkeiten (TyAxHE von Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-

fachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (M = %) mit
Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten dargestellt. Zum Vergleich sind die entsprechenden
anomalen Hall-Leitfdhigkeiten der Volumensysteme fcc-Cu mit Co-, Au-, Bi-, und Ir-
Defekten und fcc-Co mit Cu-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten eingezeichnet. Die Systeme
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Abbildung 3.2.9.: (a) Anomale Hall- Le1tfah1gke1ten o/AHE von Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-

fachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 2),
fcc-Co mit Magnetisierung in z-Richtung, und fcc-Cu mit Spin-Quantisierungachse
in z-Richtung mit substitutionellen Defekten (Cu, Co, Au, Bi, Ir). Man beachte, dass
die anomalen Hall-Leitfédhigkeiten oy, oAFE fiir nichtmagnetische Defekte in fcc-Cu Null

sind. In (b) ist der Bereich zur besseren Darstellung auf [—5,5] 1073 1/(uQ cm)
eingeschrankt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.

fcc-Cu(Au), fcc-Cu(Bi), und fcc-Cu(Ir) sind nichtmagnetisch. Ein anomaler Hall-Effekt

tritt hier nicht auf, sodass die anomalen Hall-Leitfidhigkeiten foE verschwinden.

Vergleich zwischen Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten und fcc-Co bzw. fcc-Cu

In einem ersten Vergleich zwischen den anomalen Hall-Leitfahigkeiten der Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten und fcc-Cu bzw. fcc-Co, zeigt sich, dass die anomale Hall-Leitfahig-

keiten (TyAHE in fcc-Cu und fcc-Co im Allgemeinen grofser sind als die anomalen Hall-
Leitfahigkeiten der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten. Ausnahmen bilden z. B. die
anomalen Hall-Leitfdhigkeiten U;xHE von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Bi-
Defekten in den Grenzflichenlagen der Co-Schicht (179 € {1,9}). Wie in [H3] untersucht,
wird der skew scattering-Beitrag zur anomalen Hall-Leitfdhigkeit in Systemen mit einer
vielblattrigen Fermi-Flache stark unterdriickt. Die Fermi-Flachen von fcc-Cu, fce-Co, und
Co(9)/ Cu(7)(001) Vlelfachschlchten mit Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenz-
flache (M = Zz) sind i 1n .3|dargestellt. Wahrend fcc-Cu eine einblittrige Fermi-
Flache besitzt, besitzt fcc-Co eine vierblattrige Fermi-Flache und die Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten eine 29-bléttrige Fermi-Flache. Bereits der skew scattering-Beitrag zur
anomalen Hall-Leitfahigkeit ist in fcc-Co im Vergleich zu fcc-Cu unterdriickt [H3]. So-
mit bietet die vielblittrige Fermi-Flache der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten eine
Erkldrung fiir die um eine Groflenordnung kleineren anomalen Hall-Leitfahigkeit in
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Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten. Es zeigt sich jedoch, dass die Vorzeichen der anoma-
len Hall-Leitfahigkeiten in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten fiir einen bestimmten
Defekt X mit X € {Co, Cu, Au, Bi, Ir} in der Co-Schicht (9 € {1,...,9}) mit der anoma-
len Hall-Leitfghigkeit von fce-Co(X) bzw. in der Cu-Schicht (79 € {10, ...,16}) mit der
anomalen Hall-Leitfdhigkeit von fcc-Cu(X) tibereinstimmen, wobei lediglich fcc-Cu mit
Co-Defekten (X := Co) eine endliche anomale Hall-Leitfahigkeit besitzt.

Vergleich der verschiedenen Defekte

Vergleicht man die Defekte untereinander, so beobachtet man im Allgemeinen grofsere
anomale Hall-Leitfahigkeiten fiir Au-, Bi-, und Ir-Defekte verglichen mit den entspre-
chenden Leitfdhigkeiten fiir Cu- bzw. Co-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %). Gleiches zeigt sich
fiir fcc-Cu und fec-Co. In [48, 51} [113]] wurde der skew scattering-Beitrag zum Spin-Hall-
Effekt in fcc-Au, fce-Cu, und fee-Pt untersucht. Grofie Spin-Hall-Leitfdhigkeiten treten
einerseits in Systemen mit einem Wirt eines schweren Elements z. B. Au und einem
Defekt eines leichten Elements z. B. C und andererseits in Systemen mit einem Wirt eines
leichten Elements z. B. Cu und einem Defekt eines schweren Elements z. B. Bi auf. Wie in
der Einleitung erldutert, lassen sich tiber das skew scattering, die spinabhénigige Streuung
an Defekten aufgrund der Spin-Bahn-Wechselwirkung, der Spin-Hall-Effekt und der
anomale Hall-Effekt in gleicher Weise beschreiben. Schwere Elemente besitzen im Allge-
meinen eine starkere Spin-Bahn-Wechselwirkung als leichte Elemente. Weniger als die
Spin-Bahn-Wechselwirkung des Defektatoms, ist der Unterschied zwischen den Spin-
Bahn-Wechselwirkungen des Wirtsatoms und des Defektatoms entscheidend. Sowohl
in den Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten als auch in fcc-Cu bzw. fcc-Co, bestehend
aus Atomen leichter Elemente, ist dieser Unterschied umso grofer, falls der Defekt ein
Atom eines schweren Elements wie Au ist. Entsprechend ist in diesen Systemen das skew
scattering starker und somit liefern schwere Elemente wie Au, Bi, Ir als Defekte in fcc-Cu,
fcc-Co, und Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten grofiere anomale Hall-Leitfahigkeiten
als Cu- oder Co-Defekte (leichte Elemente) [48], 51}, [113].

Entsprechend sind die longitudinalen elektrischen Leitfihigkeiten oy, ma-
ximal fiir Defekte in den zentralen Lagen (7o = 5 und 779 = 13) und minimal fiir Defekte
in den Grenzflichenlagen (170 € {1,9} und 7y € {10,16}). Dieses qualitativ gleiche Ver-
halten beobachtet man fiir alle Defekte und zwar sowohl fiir Defektpositionen innerhalb
der ferromagnetischen als auch fiir Defektpositionen in der nichtmagnetischen Schicht.
Fiir die anomale Hall-Leitfdhigkeiten in konnen keine allgemeingiiltigen
Beobachtungen getroffen werden. Es zeigen sich qualitative Unterschiede. Wahrend
fir Co-, Bi-, und Ir-Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (1o € {10,...,16}) die
betragsméfiig maximale anomale Hall-Leitfahigkeit fiir Defekte in den Grenzflichenla-
gen (o € {10,16}) erreicht werden, wird diese fiir Au-Defekte in der zentralen Lage
(10 = 13) beobachtet. Tendenziell sind aber die anomalen Hall-Leitfihigkeiten am
grofiten in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Defekten in den Grenzflachenlagen
(10 € {1,9} und 1o € {10, 16}).
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Abbildung 3.2.10.: Anomale Hall-Leitfdhigkeiten chxHE fir Bi-Defekte in
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzflache (ZT/I\ = Z). In (@) sind zusitzlich die individuellen Beitra-
ge der ferromagnetischen Schicht (TyAxHE FM und der nichtmagnetischen Schicht
foHE NM und in (b) zusitzlich die individuellen Beitrage der Klassen U;xHE C mit

C € {AUS,FM-QW,NM-QW, GF} dargestellt. Die Defektkonzentration betrédgt

c=1at.%.

Beitrdge der ferromagnetischen und nichtmagnetischen Schicht bzw. Beitrdge der
verschiedenen Klassen an Zustidnden

Ahnlich zu den longitudinalen elektrischen Leitfahgikeiten oy, kénnen die anomalen
Hall-Leitfahigkeiten einerseits in die Beitrdge der ferromagnetischen und nichtmagneti-
schen Schicht (TﬁxHE FM bzw. UyAxHE NM und andererseits in die Beitrige der verschiedenen

Klassen an Zustanden (T;\xHE ¢ zerlegt werden. Fiir Bi-Defekte sind diese in
dargestellt. Entsprechende Abbildungen fiir die iibrigen Defekte sind in |Abb. ].5.1}
und zu finden. Wahrend fiir oy, die Beziehung in|Gleichung (3.4)| gilt, tragen zur
anomalen Hall-Leitfahigkeit entsprechend [Abb. 3.2.10 (a) und [J.5.1] sowohl die ferroma-
gnetische als auch die nichtmagnetische Schicht mit anndhernd gleichem Betrag bei. Die
longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten oy, werden entsprechend [Gleichung (3.5)|
durch die Quantum-Well-Zustidnde dominiert. Fiir die anomalen Hall-Leitfahigkeiten
beobachtet man in[Abb. 3.2.10| und [.5.2| keine Dominanz einer bestimmten Klasse an
Zustianden weder {iibergreifend {iiber alle Defekttypen (Cu, Co, Au, Bi, Ir) noch tiber
alle Defektposition #9. Wahrend die longitudinale elektrische Leitfahigkeit oy, hinrei-
chend durch die Ndherung anisotroper Relaxationszeit in |Gleichung (3.7)|beschrieben

werden kann, ist die anomale Hall-Leitfdhigkeit UyAxHE ausgehend von |G1eichung (D.94)|
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ndherungsweise durch

dSus(k) v o,
O A 299 / o a 0 LY P s () T (K)ol (K)o (K. (3.11)
VS kl //

gegeben. Der antisymmetrische Beltrag s v beschreibt die Asymmetrie zwischen
den Streuprozessen kvs — k'v's’ und k'v's’ — kvs. Im Gegensatz zur Ubergangs-
wahrscheinlichkeit verschwindet dieser in Bornscher Ndherung und kann nicht auf ein
einfaches Modell entsprechend zurtiickgefiihrt werden. Wahrend oy, in
durch die Geschwindigkeit eines Zustandes bestimmt wird, berticksichtigt
die anomale Hall-Leitfahigkeit mit vys(k) und 0%, (k') Geschwindigkeiten von zwei
beliebigen Zustanden. Diese sind im Allgemeinen nicht korreliert, sodass v7s(k) und

v}, (k') als zwei unabhingige GroBen betrachtet werden kénnen. Weder v* noch ¥ un-
terliegen Einschrankungen durch die Schichtstruktur, da sowohl x- als auch y-Richtung
parallel zur Co/Cu-Grenzfliche liegen. Insbesondere ist die Propagation der Quantum-
Well-Zustdnde nicht eingeschrankt.

Beitridge der Majoritatselektronen und Minoritatselektronen

Interessanter als die Zerlegung nach den Beitrdgen der ferromagnetischen und nichtma-
gnetischen Schicht oder nach den Beitrdgen der Klassen an Zustdnden ist die Zerlegung
in die Beitrdge der Majoritits- und Minoritétselektronen. In[Abb. 3.2.12|sind die anoma-
len Hall-Leitfdhigkeiten o, o/HE sowie die individuellen Beitrige der Majorititselektronen

(TyAHE+ und der Mmorltatselektronen (TyAxHE* entsprechend |G1eichung (].6)| dargestellt.
Mit wenigen Ausnahmen dominieren fiir Cu-, Au-, und Bi-Defekte in der Co-Schicht
(no € {1,...,9}) die Beitrdge der Majoritatselektronen die anomalen Hall-Leitfahigkeiten

opE (o, AHE( 0) = oy 'E* (o) fiir 7o € FM). Beitrége der Minoritétselektronen zur an-
omalen Hall-Leitfahigkeit ayAxHE_ sind fiir diese Defekte lediglich fiir Cu-Defekte in den
Grenzflachenlagen (170 € {1,9}), in der zentralen Lage der Co-Schicht (7o = 5) zahlenma-

Big bedeutsam. Fiir diese Systeme sind somit wegen |o, AHE+\ > oy AHE=| die anomalen

Hall-Stromdichten fiir ein duferes elektrisches Feld E = EE in x- Rlchtung (E =%
]9HE AHEE stark spinpolarisiert. Fiir Ir-Defekte in der Co-Schicht (179 € {1,...,9})
hmgegen besitzen sowohl die Majoritadtselektronen als auch die Mmorltatselektronen an-
ndhernd gleich grofie Beitrdge zu den anomalen Hall-Leitfahigkeiten. Ursédchlich hierfiir
konnte sein, dass Ir mit [Xe]4 f 14547652 und Co mit [Ar]3d”4s? dhnliche Elektronenkonfi-
gurationen besitzen. Fiir Defekte in der Cu-Schicht zeigt sich auch fiir Co-Defekte die
Dominanz der Majoritédtselektronen, wihrend fiir die nichtmagnetischen Defekte sowohl
die Majorititselektronen als auch die Minoritatselektronen signifikante Beitrdge zu den
anomalen Hall-Leitfahigkeiten haben. Fiir Bi- und Ir-Defekte in der Cu-Schicht beob-
achtet man, dass die anomale Hall-Leitfahigkeiten fiir innere Lagen (1o € {12,13,14})
anndhernd Null ist. Zuriickzufiihren ist dies darauf, dass die Beitrdge der Majoritatselek-
tronen betragsmafiig anndhernd gleich sind, jedoch mit unterschiedlichem Vorzeichen,
sodass sie sich in der Summe grofitenteils gegenseitig kompensieren.
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3.2.1.1.3 Anomaler Hall-Winkel «”HE

Anstatt den anomalen Hall-Effekt durch die anomale Hall-Leitfahigkeit c”HE zu quantifi-
zieren, wird dessen Grofie tiber das Verhdltnis von anomaler Hall-Leitfadhigkeit oAHE und
longitudinaler elektrischer Leitfahigkeit ot beschrieben. Dieses Verhiltnis wird anomaler
Hall-Winkel #AHE genannt und beschreibt die Effizienz einen longitudinalen elektrischen
Strom in einen transversalen elektrischen Strom senkrecht zur Magnetisierung zu konver-
tieren. Dies ist schematisch in dargestellt. Entsprechend [Gleichungen (3.3)}
[(3.10)| und [(G.35)|ist der anomale Hall-Winkel unabhingig von der Richtung des dufleren

elektrischen Feldes E innerhalb der xy-Ebene, sodass ohne Beschrdnkung der Allge-
meinheit das duBlere elektrische Feld E = EE in x-Richtung (E = X < (¢, 9) = (0°,90°))

gewihlt wird. In diesem Fall gilt a”HE(E = %) = ¥/, =: gy 'E.

3.2.1.1.3.1 Anomaler Hall-Winkel apy'®

Iy 1
Y S
Cu e Co
-1 e Au —e—Bi |
—o—1Ir
12345678 910111213141516 12345678 910111213141516
Defektposition # Defektposition #
09959595959,9,9, 09959595959,59,9,
Co(9) Co(9)

Abbildung 3.2.11.: Anomale Hall-Winkel 069;—“5 in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = Z) mit Cu-, Co-, Au-,

Bi-, bzw. Ir-Defekten. Die Defektkonzentration betragt ¢ = 1 at.%.

In|Abb. 3.2.11|sind die anomalen Hall-Winkel ocﬁ)'['E in Abhdngigkeit von der Defekt-
position g tiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) eingezeichnet. Als
Vergleich sind zusitzlich die anomalen Hall-Winkel fiir die Volumensysteme fcc-Cu und
fcc-Co als waagerechte Linien eingetragen. Im Allgemeinen sind die anomalen Hall-
Winkel fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (179 € {10, ...,16}) betragsmaBig
grofler als fiir Defekte in der ferromagnetischen Schicht (170 € {1,...,9}). Innerhalb
einer Schicht sind, mit Ausnahme von Au-Defekten in der nichtmagnetischen Schicht,
die anomalen Hall-Winkel betragsmifiig am kleinsten fiir Defekte in den zentralen
Lagen (179 = 5 bzw. 9 = 13) und wachsen an, je ndher der Defekt den Grenzfldchen
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(o € {1,9} bzw. 59 € {10,16}) lokalisiert ist. Die betragsmifig grofiten anomalen
Hall-Winkel werden somit fiir Defekte in den Grenzflichenlagen erreicht. Wahrend fiir
Bi- und Ir-Defekte die betragsmaflig grofsten anomalen Hall-Winkel fiir Defekte in den
Cu-Grenzflachenlagen (179 € {10,16}) beobachtet werden, werden diese fiir Au-Defekte
in den Co-Grenzflichenlagen (170 € {1,9}) angenommen. Absolut gesehen erreichen
Bi-Defekte unter den untersuchten Defekten in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) die groiten anomalen
Hall-Winkel sowohl in der ferromagnetischen als auch in der nichtmagnetischen Schicht.
Waéhrend die anomalen Hall-Winkel fiir Bi- und Ir-Defekten in der ferromagnetischen
Schicht betragsmaéfiig anndhernd gleich sind, sind die anomalen Hall-Winkel fiir Au-
Defekte um eine Grofienordnung kleiner als die Winkel fiir Bi- bzw. Ir-Defekte. Die
geringsten anomalen Hall-Winkel werden fiir die Eigendefekte (Cu, Co) beobachtet.
Dies deckt sich mit der Beobachtung, dass auch in fcc-Cu bzw. fcc-Co die anomalen
Hall-Winkel, soweit von Null verschieden, fiir Co- bzw. Cu-Defekte am kleinsten sind
unter allen untersuchten Defekten (Co, Cu, Au, Bi, Ir).

Entsprechend a/f'E = ¥**/s,, sind fiir einen betragsmiflig grofen anomalen Hall-

yx
Winkel einerseits eine grofie anomale Hall-Leitfahigkeit (TyAxHE und andererseits eine
kleine longitudinale elektrische Leitfahigkeit oy, vorteilhaft. Aus diesem Grund sind in
sowohl die longitudinale elektrische Leitfahigkeit oy, als auch die anomale
Hall-Leitfahigkeit (TyAxHE als auch der anomale Hall-Winkel aﬁyE firr Cu-, Co-, Au-, Bi-,
und Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht

zur Co/Cu-Grenzfliche (M = Z) dargestellt. AuBerdem sind auch die Beitréige der

Majorititselektronen (03, o5&, ap'®" = oi**/c.,) und der Minoritatselektronen (¢,
o BT, apfEt = op" /0,,) eingezeichnet. Insbesondere gilt ap'® = apy'F* + ap'F~. Der

anomale Hall-Winkel berticksichtigt das Zusammenspiel von longitudinaler elektrischer
Leitfahigkeit und anomaler Hall-Leitfdhigkeit. Die Abhéngigkeit der anomalen Hall-
Winkel ocyA,L"E von der Defektposition 179 wird durch die zugehorige Abhingigkeit der lon-
gitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten oy, dominiert. So ist der anomale Hall-Winkel
fiir Defekte innerhalb der Grenzflachenlagen am grofsten, da hier die longitudinale elek-
trische Leitfdhigkeit die kleinsten Werte annimmt. Fiir metallische Heterostrukturen wie
die betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht
zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) sind die longitudinalen elektrischen Leitfihigkeiten
oxx maximal fiir Defektpositionen in den zentralen Lagen der ferromagnetischen bzw.
nichtmagnetischen Schicht und nehmen ab, je ndher die Defekte an der Grenzfldche
lokalisiert sind. Da das Verhalten der longitudinalen elektrischen Leitfahigkeit in allen
betrachteten Systemen qualitativ gleich ist, ist das Ziel, Defekte zu finden, fiir die die
anomale Hall-Leitfahigkeit moglichst grof3 ist. Die longitudinale elektrische Leitfahigkeit
variiert fiir verschiedenen Defektpositionen iiber zwei Grofienordnungen bedingt durch
das Quantum Confinement. Die anomale Hall-Leitfdhigkeit ist fiir die Defektpositionen
von gleicher Grofsenordnung und ist somit nur in geringem MafSe von dem Quantum
Confinement beeinflusst.
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Vergleich mit Literatur

Tsui et al. untersuchten in Co/Cu(111)-Vielfachschichten, hergestellt mit Molekular-
strahlepitaxie (engl. molecular beam epitaxy (MBE)), die Abhadngigkeit des anomalen Hall-
Widerstands und der longitudinalen spezifischen elektrischen Widerstand von der Dicke
der Cu-Schicht [173]. Hierbei betrug die Dicke der Co-Schicht 15 A, wihrend die Dicke
der Cu-Schicht zwischen 6 A und 20 A in den Co/Cu(111)-Vielfachschichten variierte.
Die Anzahl an Doppelschichten betrug 30. Das dufsere magnetische Feld wurde senkrecht
zur Co/Cu-Grenzfliche angelegt, sodass die Magnetisierung ebenfalls senkrecht zur
Co/Cu-Grenzflache orientiert war. In allen untersuchten Proben beobachteten sie, dass
fir Temperaturen grofer als 2 K der anomale Hall-Widerstand RyA}'C"E proportional zum
Quadrat des longitudinalen spezifischen elektrischen Widerstandes ¢y ist. Wahrend
fiir den skew scattering-Mechanismus eine lineare Abhédngigkeit von dem Widerstand
zu erwarten ist (Rﬁ;"E S5 = 04y) [15,173], wird fiir den side jump-Mechanismus eine qua-
dratische Abhdngigkeit vorhergesagt (R’;{'E S« 02,) [69, [173]. Hieraus schlossen Tsui et
al., dass der anomale Hall-Effekt in den untersuchten Co/Cu(111)-Vielfachschichten
vom side jump-Mechanismus in der Co-Schicht dominiert wird. Ahnliche Experimen-
te wie von Tsui et al. wurden von Kobayashi et al. an Co/Cu(111)-Vielfachschichten,
ebenfalls mittels Molekularstrahlepitaxie hergestellt, durchgefiihrt [174]. Fiir die Mes-
sungen zur anomalen Hall-Konstante wurde die Dicke der Cu-Schicht zu 9.3 A gewhlt,
wihrend die Dicke der Co-Schicht zwischen 2.2 A und 16.8 A war. Die Anzahl an Dop-
pelschichten betrug 50 und die Messungen wurden bei T = 4.2K durchgefiihrt. Sie
beobachteten, dass sich sowohl der skew scattering-Beitrag als auch der side jump-Beitrag
mit abnehmender Dicke der Co-Schicht vergrofierten. Fiir Co(5.6 A)/Cu(9.3 A)(111)-
Vielfachschichten wurden die Beitrdge durch den skew scattering-Mechanismus und
durch den side jump-Mechanismus explizit dargestellt. Der skew scattering-Beitrag ist
kleiner als der Beitrag des side jump, jedoch tragen beide anndhernd gleichermafien zum
Gesamtwert bei [174]. Der skew scattering-Parameter, der dem anomalen Hall-Winkel in
der hier vorliegenden Arbeit entspricht, ist in der Grolenordnung von 10~3. Zhang et al.
untersuchten den anomalen Hall-Effekt sowohl in Fe/Au-Vielfachschichten [175] als
auch in Ni/Au-Vielfachschichten [176] in Abhdngigkeit von der Anzahl an Grenzfldchen
1 ([FMws /Auma ], mit FM € {Fe,Ni} und n € {1,2,3,4,5,6,8,10,12}). Das duflere
magnetinsche Feld war senkrecht zur Grenzfliche orientiert und das &dufere elektrische
Feld parallel zur Grenzfldche. In beiden Typen von Vielfachschichten stieg der longitudi-
nale spezifische elektrische Widerstand bei T = 10K gy fiir Fe/Au-bzw. bei T = 5K
fiir Ni/ Au-Vielfachschichten mit steigender Anzahl an Grenzflichen n. Fiir Fe/Au-
Vielfachschichten bestimmten sie die Starke des skew scattering, der dem anomalen Hall-
Winkel in der hier vorliegenden Arbeit entspricht, einen Wert von (7.69 4-4.84) - 10~*
unabhingig von der Anzahl an Grenzflichen, wihrend der entsprechende Parameter in
Ni/Au-Vielfachschichten mit steigender Anzahl an Grenzflachen ebenfalls anstieg. Fiir
n =1und n = 12 betrugen der skew scattering-Parameter schitzungsweise —0.25 - 1073
bzw. 4 - 1073. Die Arbeiten von Tsui et al. [173] und Kobayashi et al. [174] sind vor dem
Hintergrund der neueren Arbeiten von Zhang et al. [175, [176] nur bedingt vergleich-

Seite 76



3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

bar. Insbesondere in Ni/Au-Vielfachschichten hingen die Stidrke beider extrinsischer
Mechanismen (skew scattering und side jump) und des intrinsischen Mechanismus von
der Anzahl an Grenzfldchen ab. Moglicherweise ist dies auch in Co/Cu-Vielfachschich-
ten zu beobachten. Die anomalen Hall-Winkel der in der hier vorliegenden Arbeit
betrachteten Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzflache (M = z) ist von der Groflenordnung 10~ 3 bis 1072 fiir Bi-Defekte
in den Grenzflichenlagen der Cu-Schicht und von gleicher Grofienordnung wie fiir
Co/Cu(111)-Vielfachschichten [174] bzw. Fe/ Au- bzw. Ni/ Au-Vielfachschichten [175|
176]]. Ferner bleibt noch folgendes hervorzuheben: Entsprechend der Konstruktion der
Einheitszelle und der Berticksichtigung von Ladungsverschiebungen bei der Bestim-
mung des selbstkonsistenten Potentials berticksichtigt die elektronische Struktur der
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten die Grenzflache. Die Grenzfliche tritt somit nicht
als moglicher Streuer fiir die elektronischen Zustdande auf, sondern ist bereits inhdrent
in der elektronischen Struktur enthalten.

Die Identifizierung der zugrundeliegenden Mechanismen fiir den anomalen Hall-
Effekt auf Analyse der Skalenbeziehungen zwischen spezifischen anomalen Hall-Wi-
derstand und longitudinalen spezifischen elektrischen Widerstand ist méglich, aber
unter Umstdnden ohne Aussagekraft. Ausgehend vom Kubo-Formalismus untersuchte
Zhang [177] den anomalen Hall-Effekt in ferromagnetisch/nichtmagnetischen-Vielfach-
schichten. Zhang zeigte, dass ohne genaue Kenntnis verschiedener Eigenschaften und
Parameter insbesondere der mittleren freien Wegldange die Skalenbeziehungen zwischen
anomaler Hall-Konstante und longitudinale spezifische elektrische Widerstand wie fiir
den skew scattering- und den side jump-Mechanismus keinerlei Aussagekraft haben [177].

3.2.1.1.4 Zusammenfassung

Die longitudinale elektrische Leitfahigkeit oy, ist im Wesentlichen durch die Quantum-
Well-Zustande der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten dominiert. Fiir Defekte in der
ferromagnetischen Schicht dominieren die Quantum-Well-Zustdnde der nichtmagne-
tischen Schicht, wéahrend fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht die Quantum-
Well-Zustdande der ferromagnetischen Schicht dominieren. Im Gegensatz hierzu werden
die longitudinalen elektrischen Leitfidhigkeiten o, durch die ausgedehnten Zustande
bestimmt, da sie hinreichend grofien Gruppengeschwindigkeiten in z-Richtung besit-

zen. Die anomale Hall-Leitfahigkeiten yAxHE sind in den betrachten Co(9)/Cu(7)(001)-

Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %)

stark reduziert im Vergleich mit den anomalen Hall-Leitfahigkeiten fiir fcc-Co bzw.
AHE

fcc Cu. Der anomale Hall-Winkel zxyA,f'E, definiert als , ist entsprechend geringer in
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten als in fcc-Co bzw. fcc Cu. Hervorzuheben ist, dass

der anomale Hall-Winkel ist am grofiten, wenn Defekte an der Co/Cu-Grenzflache

positioniert sind, wegen der geringen longitudinalen elektrischen Leitfahigkeit oy,.
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3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

3.2.1.2. Tensor der Spin-Leitfahigkeit

Der Tensor der Spin-Leitfahigkeit 7> = (0%,0%,5%)T ist ein Tensor dritter Stufe und
hat im Allgemeinen 27 Elemente. Bei einer festen Spin-Richtung v € {x,y,z} ist der
zugehorige Tensor der Spin-Leitfahigkeit o7 ein Tensor zweiter Stufe und hat wie der
Tensor der elektrischen Leitfahigkeit o im Allgemeinen neun unabhéingige Elemente. Der
Tensor der Spin-Leitfahigkeit mit v := z sowohl in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (]VI\ = %) als auch in fcc-Co
mit Magnetisierung in z-Richtung ist mit

[ —af,x 0
0° = Oyr Oz O (3.12)
0 0 oZ

gegeben [146, 168, 169, 178]. Fiir fcc-Cu mit Spin-Quantisierungachse in z-Richtung
mit magnetischen Defekten ist der Tensor der Spin-Leitfiahigkeit 0* ebenfalls durch
Gleichung (3.12)| gegeben, wihrend fiir nichtmagnetische Defekte o3, = 0y, = 07, =0
gilt. 07, # 0 besteht weiterhin. Die Tensoren der Spin-Leitfahigkeit ¢* und ¢¥ sind
in [146] zu finden. Im folgenden wird ausschliefilich der Tensor der Spin-Leitfahigkeit
0° betrachtet. Insbesondere weisen die Tensoren der elektrischen Leitfdhigkeit o in
IGleichung (3.3) und der Spin-Leitfdhigkeit 7% in|Gleichung (3.12)|die gleiche Struktur
auf.

3.2.1.2.1 Spin-Hall-Leitfihigkeit ¢*HE

Ahnlich wie die anomale Hall-Leitfahigkeit mit der transversalen elektrischen Leitfahig-
keit verkniipft ist, ist die Spin-Hall-Leitfahigkeit mit der transversalen Spin-Leitfahigkeit
verbunden. Allgemein ist der Tensor der Spin-Hall-Leitfahigkeit fiir v € {x,y,z}

T
GISHE . % <?ﬂG - (WG) > (3.13)

durch den antisymmetrischen Anteil desjenigen Anteils des Tensors der Spin-Leitfdhig-

keit 77° gegeben, der gerade unter Zeitumkehr 7 ist (R(7)07¢ = ¢7°) [172]. In den

betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
M

Co/Cu-Grenzflache (M = z) gilt entsprechend firy:=z
0 —oy, O
FNE == oz, 0 Of, (3.14)
0 0 0

sodass wegen (Gleichungen (3.3), [(3.14)| und |(G.22)| die Spin-Hall-Leitfahigkeit ¢*>HE
sowie die anomale Hall-Leitfahigkeit ¢"HE unabhéngig von der Richtung der in plane-
Komponente des dufleren elektrischen Feldes E| = (cos ¢ sin ¢, sin ¢ sin 8, 0)7 ist. Fiir

E=%x gilt somit o*SHE(E) = Oy =t ;;HE. Aufgrund der numerischen Genauigkeit wird,

wie in Anhang [B.2.1.2.1.1|erldutert, die Spin-Hall-Leitfahigkeit o?SHE fiir E = ¥ nicht

direkt durch oy, sondern durch (fﬁ’HE = %(ij — 0%,) bestimmt.
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3.2.1.2.1.1 Spin-Hall-Leitfdhigkeit U;,%HE

Die Spin-Hall-Leitfdhigkeiten UjﬁHE sind fiir Co-, Cu-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte in Abhin-
gigkeit von der Defektposition 77 innerhalb der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten in
dargestellt. Zum Vergleich sind die Spin-Hall-Leitfdhigkeiten von fcc-Cu mit
Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten und fcc-Co mit Cu-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten dargestellt.
Bis auf wenige Ausnahmen sind die Spin-Hall-Leitfdhigkeiten der Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten betragsmafiig stets kleiner als die entsprechenden Spin-Hall-Leit-
fahigkeiten der zugehorigen Volumensysteme. Lediglich fiir Au-Defekte in den drei
innersten Lagen der Cu-Schicht (9 € {12,13,14}) werden in den Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten grofiere Werte fiir die Spin-Hall-Leitfahigkeiten als fiir fcc-Cu erreicht.
Fiir Au-Defekte in der Cu-Schicht sind die Spin-Hall-Leitfiahigkeiten fast genauso grofs
wie die zugehorige Spin-Hall-Leitfahigkeit von fcc-Cu(Au). Fiir die nichtmagnetischen
Defekte (Au, Bi, Ir) sind die Spin-Hall-Leitfahigkeiten stets positiv. Unter allen moglichen
Defektpositionen innerhalb der Cu-Schicht sind die Spin-Hall-Leitfadhigkeiten maximal,
falls der Defekt in der zentralen Lage (179 = 13) lokalisiert ist. Je ndher der Defekt in der
Nahe der Co/Cu-Grenzflache lokalisiert ist, desto geringer sind die Spin-Hall-Leitfa-
higkeiten. Im Gegensatz zu Defekten in der Cu-Schicht (19 € {10,...,16}) kann fiir die
untersuchten Defekte in der Co-Schicht (179 € {1,...,9}) keine einheitliche Abhingigkeit
der Spin-Hall-Leitfahigkeiten von der Defektposition 79 beobachtet werden. Wahrend
die Spin-Hall-Leitfahigkeiten fiir Cu-, Au-, und Bi-Defekte in den Grenzfldchenlagen
der Co-Schicht (170 € {1,9}) am groiten sind, sind die Spin-Hall-Leitfdhigkeiten fiir
Ir-Defekte in den inneren Lagen (179 € {3,7}) betragsmifig am grofiten. Analog zu den
anomalen Hall-Leitfahigkeiten af‘xHE in|{Abb. 3.2.9|spiegelt sich das Vorzeichen der Spin-
Hall-Leitfdhigkeiten fiir die Defekte in den Volumensystemen im Vorzeichen der Spin-
Hall-Leitfahigkeiten fiir die Defekte in den jeweiligen Schichten der Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten wider. Ausnahmen bilden hierbei Ir-Defekte in der Grenzflichenlagen
der Co-Schicht (179 € {1,9}) bzw. Cu-Defekte in der Co-Schicht (179 € {2,7}).

Vergleich zwischen anomaler Hall-Leitfdhigkeit und Spin-Hall-Leitfdhigkeit

In[ADbb. 3.2.15|sind u. A. die Spin-Hall-Leitfdhigkeiten und die anomalen Hall-Leitfa-
higkeiten fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) dargestellt. Fiir
Cu-, Au-, und Bi-Defekte in der ferromagnetischen Schicht (0 € {1,...,9}) und fiir
Co-Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (17 € {10, ...,16}) stimmen die Spin-Hall-
Leitfahigkeiten (fﬁHE und anomale Hall-Leitfdhigkeiten rf;‘xHE ndherungsweise iiberein.
Im Gegensatz zu den anderen Defekten sind Werte der anomalen Hall-Leitfahigkeiten
positiv fiir Ir-Defekte in der ferromagnetischen Schicht, wihrend die Spin-Hall-Leitfa-
higkeiten negatives Vorzeichen besitzen. Fiir nichtmagnetische Defekte (Au, Bi, Ir) in
der nichtmagnetischen Schicht (17 € {10, ...,16}) zeigen die Spin-Hall-Leitfahigkeiten
(TﬁHE und die anomalen Hall-Leitfdhigkeiten UyAxHE keinen direkten Zusammenhang.
So sind die Spin-Hall-Leitfahigkeiten (755 HE fiir Au-Defekte in der nichtmagnetischen
Schicht positiv, wahrend die entsprechenden anomalen Hall-Leitfdhigkeiten mit Ausnah-
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Abbildung 3.2.13.: (a) Spin-Hall-Leitfdhigkeiten U;?HE von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) und fir
fcc-Cu und fcc-Co mit substitutionellen Defekten (Cu, Co, Au, Bi, Ir). Das Koordi-
natensystem ist in fcc-Cu und fce-Co so gewdhlt, dass die z-Achse in Richtung der
Spin-Quantisierungachse bzw. in Richtung der Magnetisierung M orientiert ist. Zur
besseren Darstellung ist in (b) der Bereich auf [—5,5] 1073 1/ (uQ cm) eingeschrankt.
Die Defektkonzentration betragt ¢ = 1 at.%.

me der Grenzfliachenpositionen (1) € {10,16}) negativ sind. Andererseits beobachtet
man fiir Bi- und Ir-Defekte in den inneren Lagen (1o € {12,13,14}) nahezu verschwin-
dende anomale Hall-Leitfahigkeiten, wihrend fiir diese Defektpositionen innerhalb der
nichtmagnetischen Schicht die Spin-Hall-Leitfdhigkeiten maximal sind.

Beitridge der Majoritidtselektronen und Minoritatselektronen

Fiir ein Verstdndnis dieser Beobachtungen betrachte man neben den Spin-Hall-Leitfahig-
keiten und den anomalen Hall-Leitfihigkeiten die zugehorigen Beitrdge der Majoritats-
und Minorititselektronen. Diese sind ebenfalls in [Abb. 3.2.15|eingezeichnet. Ohne Spin-
Bahn-Wechselwirkung ist der Spin eine Erhaltungsgrofe, sodass |S,(k)| = 1 und somit
1—|Sz,(k)| = 0 fur alle Zustande gilt. Unter Berticksichtigung der Spin-Bahn-Wechsel-
wirkung gilt [SZ,(k)| < 1, sodass im Allgemeinen 1 — |S}(k)| > 0 ist. Jedoch besitzen
mehr als 80 % der Zustdnde auf der Fermi-Flache eine Spin-Polarisation S, (k) betrags-

méfig von mindestens 0.9 wie in [Abb. E5.1 (a)|illustriert. Somit gilt ndherungsweise
1—[Sz,(k)| = 0, sodass tiber |Gleichung (B.5)

072 5 (0) = o (o) und 032 5 (0) = —a & (o) (3.15)

tiir die Spin-Hall-Leitfahigkeiten und anomalen Hall-Leitfahigkeiten der Majoritéts- bzw.
Minoritédtselektronen zu erwarten sind. Fiir die Spin-Hall-Leitfahigkeiten und anomale
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Hall-Leitfahigkeiten gilt ndherungsweise

ZSHE(’?O) ~ UAHE+(770) _ O,AHEf(ﬂO)

Tyx yx yx
wihrend (TyAxHE(iyo) = (T;QCHEJF(UO) + (T;AQCHE_(UO) (3.16)

weiterhin exakt gilt. Gleichung (3.16) entspricht so dem nichtrelativistischen Mottschen
Zwei-Strom-Modell [179]. Die Beziehungen aus|Gleichung (3.15)spiegeln sich in den nu-
merischen Rechnungen in 5|gut wider. Sofern Majoritétselektronen dominieren

(|oAHEF | > |oAHE- zSHE U;AHEJF ~ AHE In
diesen Fall stimmen anomale Hall-Leitfahigkeiten und Spm Hall -Leitfahigkeiten tiberein
wie es fiir Cu-, Au-, und Bi-Defekte in der ferromagnetischen Schicht (179 € {1,...,9})
und fiir Co-Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (179 € {10, ...,16}) zu beobachten
ist. Ausnahmen bilden Cu-Defekte in der zentralen Lage (170 = 5) und in den Grenzfla-
chenlagen (179 € {1,9}) sowie Co-Defekte in den Grenzflichenlagen (17 € {10,16}. In
diesen Fillen ist der Beitrag der Minoritédtselektronen nicht mehr zu vernachlassigen.
Dominieren nun andererseits die Minoritétselektronen (|cA™E | < |cAHET]),
entsprechend UﬁSHE af‘HE* R /AXHE Spin-Hall-Leitfahigkeiten und anomale Hall-
Leitfdhigkeiten stimmen betragsmaéfiig iiberein, unterscheiden sich lediglich im Vorzei-

chen. Seien nun weder die Beitrige der Majorititselektronen o/A"E* noch die Beitriage

yx
der Minoritétselektronen (TyAxHE* nicht mehr zu vernachlassigen. Besitzen nun (T;AXHE* und
o AHE=

Tyx das gleiche Vorzeichen, ist O';HE im Allgemeinen betragsmaflig grofser als U§§HE,
wie es fiir Ir-Defekte in der ferromagnetischen Schicht (1o € {1, ...,9}) zu beobachten ist.
Besitzen (TyAHE+ und (TyAHE* unterschiedliches Vorzeichen, so heben sie sich teilweise in
der anomalen Hall-Leitfahigkeit auf und verstarken sich in der Spin-Hall-Leitfahigkeit
wie es z. B. fiir Bi- und Ir-Defekte in den inneren Lagen der nichtmagnetischen Schicht

festzustellen ist.

3.2.1.2.2 Spin-Hall-Winkel a*HE

In Analogie zum anomalen Hall-Winkel a*HE beschreibt der Spin-Hall-Winkel #7°HE

die Effizienz einen longitudinalen elektrischen Strom in einen transversalen Spin-Strom
zu konvertieren. Entsprechend [Gleichungen (3.3)] [(3.14) und [(G.35)| ist der Spin-Hall-
Winkel unabhéngig von der in plane-Komponente des dufSeren elektrischen Feldes E.
Wie beim anomalen Hall-Winkel betrachtet man im Folgenden den Spezialfall eines
duBeren elektrischen Feldes E in x-Richtung (E = %), sodass in diesem Fall der Spin-
Hall-Winkel durch a*HE(E = %) = 03"/, = : i1 gegeben ist.

3.2.1.2.2.1 Spin-Hall-Winkel a;3"*

Die Spin-Hall-Winkel a?ﬁHE von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisie-

rung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldache (ZT/I\ = %) mit Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-
Defekte sind in|Abb. 3.2.14|dargestellt. Zum Vergleich sind die Spin-Hall-Winkel von
fcc-Cu mit Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten und fcc-Co mit Cu-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten
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als waagerechte Linien eingetragen. Unter den Volumensystemen zeigen besonders
die Systeme fcc-Cu(Bi) und fcc-Cu(Ir) grofle Spin-Hall-Winkel von ungefiahr 8 % bzw.
4% [48, 51,78, |180], wahrend in den iibrigen Volumensystemen die Spin-Hall-Winkel
zwischen —1 % und 1 % betragen. Experimentell sind fiir die Spin-Hall-Winkel von Cu
mit Bi-Defekten —24 % [47] und von Cu mit Ir-Defekten ungefdhr 2 % [46]] bestimmt
worden. Wahrend die Spin-Hall-Winkel fiir die schweren Defekte (Au, Bi, Ir) in fcc-Cu
und fcc-Co in der Groflenordnung von einigen Prozent liegen, sind die Spin-Hall-
Winkel fiir Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten fiir schwere Defekte im Mittel um eine
Groflenordnung kleiner. Fiir Defekte leichter Elemente (Cu, Co) sind die Spin-Hall-
Winkel nochmals um eine Groflenordnung kleiner. In den Co(9)/ Cu(7)(001) Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = Z) werden
die betragsmaflig grofiten Spin-Hall-Winkel fiir Bi-Defekte mit 0.6 % erreicht u. A. fiir
Bi-Defekte in den Grenzflachenlagen der Co-Schicht (7o € {1,9}).

Y
zSHE
yx

o
14

"Y1 2345678 910111213141516 "1 234567 80910111213141516 - 1234567891011121’%141516

Defektposition 7 Defektposition 779 Defektposition 779
909999%9995%95%,9%, 9099%90%995%95%,%, 9099%909995%,%,%,
——— —— e s

Co(9) Co(9) Co(9)

Abbildung 3.2.14.: Spin-Hall-Winkel chSHE in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit

Magnetisierung M senkrecht zur Co / Cu-Grenzflache (M\ = Z) mit Cu-, Co-, Au-, Bi-,
bzw. Ir-Defekten. Die Defektkonzentration betragt c = 1 at.%.

Mit a?HEi o' /o, und ocﬁHEi = 0" /0., folgen aus |G1eichung (3.15)| die Bezie-

hungen aZSHEi ~ j:ucAHEjE und analog zu |Abb. 3.2.12fsind in |Abb. 3.2.15|die longitu-

dinalen elektrlschen Leltfahlgkelten Oxx, die Spin-Hall- Leltfahlgkelten ZSHE und die

anomalen Hall-Leitfahigkeiten foE und die Spin-Hall-Winkel ocZSHE und dle anomalen

Hall-Winkel txﬁ‘;'E von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senk-

recht zur Co/Cu-Grenzfliche (Z/\/I\ = z) mit Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten dargestellt.
Zusitzlich sind fiir alle Grofsen die Beitrdge der Majoritéts- und Minoritdtselektronen in
[Abb. 3.2.15]illustriert. Das in Abschnitt[3.2.1.1.2.1]beschriebene Verhalten fiir die Spin-
Hall-Leitfahigkeiten und anomale Hall-Leitfadhigkeiten im Allgemeinen als auch fiir
die Beitrdge der Majoritdts- und Minoritétslelektronen im Speziellen iibertragen sich
wegen apHE = o/, und wi3HE = oF"/0,, unmittelbar auf die Spin-Hall-Winkel und
die anomalen Hall-Winkel Ausgehend von[Abb. 3.2.15sind sowohl die anomalen Hall-
Winkel als auch die Spin-Hall-Winkel fiir Defekte in Grenzﬂéichenlagen (0 € {1,9} und
1o € {10,16}) im Allgemeinen am groten durch die geringe longitudinale elektrische
Leitfdhigkeit oy, fiir diese Defektpositionen. Fiir verschiedene Defektpositionen inner-
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halb einer Schicht (Cu oder Co) unterscheiden sich die anomalen Hall-Leitfdhigkeiten
hochstens um eine Grofsenordnung. Entsprechendes gilt fiir die Spin-Hall-Leitfahigkei-
ten. Die longitudinalen elektrischen Leitfahigkeiten oy, hingegen tiberstreichen mehr als
zwei Groflenordnungen. Entsprechend unterscheiden sich sowohl Spin-Hall-Winkel als
auch anomaler Hall-Winkel fiir verschiedene Defektpositionen um mehrere Grofsenord-
nungen. Sowohl die anomale Hall-Leitfahigkeiten als auch die Spin-Hall-Leitfdhigkeiten
und somit die anomalen Hall-Winkel und Spin-Hall-Winkel der Volumensysteme er-
moglichen das Vorzeichen dieser Grofien fiir Defekte in der entsprechenden Schicht
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten vorherzusagen. Aussagen iiber die Grofienord-
nung der Werte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten liefern die Werte fiir fcc-Cu bzw.
fcc-Co nur bedingt. Da einerseits die longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten oy in
fcc-Cu und fee-Co kleiner als in Co(9) /Cu(7)(001)-Vielfachschichten sind und anderer-
seits die Spin-Hall-Leitfahigkeiten und anomalen Hall-Leitfdhigkeiten in fcc-Cu und
fcc-Co grofier sind als in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten, sind folglich Spin-Hall-
Winkel und anomaler Hall-Winkel in fcc-Cu und fec-Co grofler als in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten. In [H3] wurde der Einfluss einer vielbldttrigen Fermi-Flache auf den
anomalen Hall-Effekt und Spin-Hall-Effekt in nichtmagnetischen und magnetischen
Volumensystemen am Beispiel von fcc-Pt und fcc-Co untersucht. Als Vergleich diente
fcc-Cu mit einer einbléttrigen Fermi-Flache. Bei Vernachladssigung von Interbandstreu-
ung erreichten die anomalen Hall-Winkel bzw. Spin-Hall-Winkel fiir einzelne Blatter
der Fermi-Flache Werte in der Grofsenordnung des gigantischen Spin-Hall-Winkel von
fcc-Cu(Bi) mit ndherungsweise 0.08 [51] bzw. —0.24 [47]]. Aufgrund der Vielzahl an
Blitter der Fermi-Fliache der Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten (v € {139,...,167})
wird auf eine dhnliche Analyse fiir diese Systeme verzichtet.

Vergleich mit Literatur
Bi-Defekte

Nach der theoretischen Vorhersage eines gigantischen Spin-Hall-Effektes in verdiinnten
Cu;_,Biy-Legierungen durch den skew scattering-Mechanismus von Gradhand et al. 2010,
die einen Spin-Hall-Winkel von 0.08 angaben [48]], beobachteten Niimi et al. 2012 einen
Spin-Hall-Winkel von —0.24, und beschrieben ihn als , the characteristic S[pin |H[all]
angle of the skew scattering on Bi [impurities]’ﬂ [47]]. Fedorov et al. analysierten 2013 den
Spin-Hall-Winkel im Rahmen eines relativistischen Streuphasenmodell, urspriinglich
von Fert und Levy vorgeschlagen [181} 182], und hierzu im Vergleich den Spin-Hall-
Winkel basierend auf der Boltzmann-Gleichung [51] bzw. auf der Kubo-Theorie [52].
Sowohl den side jump-Mechanismus als auch den intrinsischen Mechanismus konnten
sie als Grund fiir den Vorzeichenunterschied fiir den Spin-Hall-Winkel ausschliefsen.
Ferner untersuchten 2015 Gu et al. den Einfluss von Korrelationseffekten auf den Spin-
Hall-Winkel in Cu;_,Bi,-Legierungen und gaben einen Spin-Hall-Winkel von —0.152
an und fiihrten den Vorzeichenunterschied im Spin-Hall-Winkel auf unterschiedliche

2U‘berse’czur\g des Autors: ,den charakteristischen S[pin-]H[all-]Winkel des skew scattering an Bi[-
Defekten]”
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Definitionen des Spin-Hall-Winkels zurtick [183]. 2019 bestimmten Chen et al. den
Spin-Hall-Effekt von Cu;_,Biy in einer Cu/Bi/Cu-Schicht. Die Dicken der unteren
Cu-Schicht, der Bi-Schicht, und der oberen Cu-Schicht betragen 7nm, 0.015nm, bzw.
3nm. Dies wird als J-Doping bezeichnet und wurde bereits bei der Untersuchung des
Riesenmagnetowiderstandes verwendet [184]. Chen et al. gaben fiir die Cu/Bi/Cu-
Schicht einen Spin-Hall-Winkel von —0.12 an [37].

Ir-Defekte

Wie fiir Cu;_,Biy liegen auch fiir Cu; _  Iry-Legierungen in der Literatur unterschiedliche
Angaben sowohl tiber die Grofie des Spin-Hall-Winkels als auch tiber das Vorzeichen
vor. Uberdies zeigen sich in der Literatur verschiedene Angaben, ob der Spin-Hall-Effekt
in Cuy_,Iry-Legierungen durch intrinsische oder durch extrinsische Mechanismen do-
miniert wird. Experimentell beobachteten Niimi et al. 2011 einen Spin-Hall-Winkel von
0.021 in Cuy_,Ir,-Legierungen mit x zwischen 0.01 und 0.12 [46]. Als dominierenden
Mechanismus gaben sie den skew scattering-Mechanismus an. Yamanouchi et al. gaben
als untere Grenze fiir den Betrag des Spin-Hall-Winkel in Cu;_,Ir,-Legierungen 0.03
an [185]]. In den von Takizawa et al. untersuchten Cuy_,Ir,-Legierungen zeigte sich ein li-
nearer Zusammenhang zwischen dem spezifischen Spin-Hall-Widerstand ¢°HE und dem
Beitrag des Defektes zum spezifischen Widerstand ok, = QEuHIrx — ok,,- Hiervon ausge-
hend wurde ein Spin-Hall-Winkel von 0.014 angegeben, und der lineare Zusammenhang
zwischen ¢°"E und ¢k als eindeutiges Indiz fiir das skew scattering als den zugrundelie-
genden Mechanismus [186]. Masuda et al. gaben fiir Co/Cuj_ Ir,-Schichten mit x = 0.05
einen Spin-Hall-Winkel von 0.03 bzw. 0.043 an. Ausgehend von der geringen longitudi-
nalen elektrischen Leitfihigkeit (0" = 92.42pQcm < o ~ 0.011/(pQcm)) schlossen
sie, dass die von ihnen betrachteten Cu;_,Iry-Legierungen aufierhalb des Bereichs sind,
in dem der skew scattering-Mechanismus dominiert [187], und somit der side jump-Me-
chanismus oder der intrinsische Mechanismus verantwortlich fiir den Spin-Hall-Effekt
sind [188]. Uberdies zeigten Masuda et al., dass die Spin-Hall-Leitfahigkeit konstant und
somit nahezu unabhéngig von der longitudinalen elektrischen Leitfahigkeit ist. Fiir sie
ein Indiz, dass entweder der side jump-Mechanismus oder der intrinsische Mechanismus
in Cuy_,Iry-Legierungen verantwortlich fiir den Spin-Hall-Effekt ist [189].

Grenzflache

Amin et al. verglichen Spin-Strome in magnetischen Volumensystemen (fcc-Co) mit jenen
in ferromagnetisch /nichtmagnetische-Vielfachschichten (Co/Cu, Co/Pt) bzw. in nicht-
magnetisch/nichtmagnetische-Vielfachschichten (Pt/Cu), die senkrecht zur Grenzflache
flieSen [45]. Das dufiere elektrische Feld ist hierbei parallel zur Grenzfldche orientiert.
Der Transport wurde im Rahmen des Landauer-Biittiker-Formalismus beschrieben.
Extrinsische Mechanismen und der intrinsische Mechanismus des Spin-Hall-Effekts
wurden nicht betrachtet. Am Beispiel von Co/Cu-Vielfachschichten demonstrierten
sie die Modulation der lokalen Spin-Stromdichte durch die Co/Cu-Grenzfldche im
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Vergleich mit der Spin-Stromdichte in fcc-Co. Ferner untersuchten sie Co/Cu-Vielfach-
schichten mit und ohne Spin-Bahn-Wechselwirkung in der Co-Schicht, um den Beitrag
der Co-Schicht zur Spin-Stromdichte zu eliminieren. Hierbei zeigte sich, dass die Grenz-
flache Spin-Strome von vergleichbarer Grofienordnung zum intrinsischen Spin-Hall-
Effekt in Pt erzeugen kann. Die Groflenordnungen der integrierten Spin-Leitfdhigkeiten
in der Cu-Schicht waren im Bereich 1073 1/ (uQ cm) [45]. Ahnlich wie bei Amin et al.
zeigen sich auch in den hier betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magne-
tisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) der Einfluss der Grenzfldche auf
den Spin-Hall-Effekt. Obgleich sowohl longitudinaler elektrische Stromdichte als auch
anomale Hall-Stromdichte parallel zur Co/Cu-Grenzflache flieflen, sind die Spin-Hall-
Winkel um eine Groéfienordnung kleiner als die entsprechenden der Volumensysteme. So
beobachteten Niimi ef al., dass Bi-Defekte fiir Defektkonzentrationen grofier als 0.5 at.%
aus dem Volumen an Grenzflichen ansammeln. Wie die anomalen Hall=Winkel sind
auch die Spin-Hall-Winkel in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = z) im Allgemeinen am groften fiir Defekte
an der Grenzfldche, sodass eine Segregation von Defekten an Grenzfldchen fiir den skew
scattering-induzierten Spin-Hall-Effekt in Vielfachschichten giinstig ist.

3.2.1.2.3 Zusammenfassung

Zwischen den Beitragen der Majoritédts- und Minoritédtselektronen zur Spin-Hall-Leitfahigkeit
und den Beitrdgen der Majoritits- und Minoritdtselektronen zur Hall-Leitfahigkeit be-

obachtet man UﬁiHEi = iayAxHEi bzw. foHE = ayAxHE+ + foHE_ und (T;?HE = g/HE+

foHE_. Dies entspricht dem nichtrelativistischen Zwei-Strom-Modell. Zuriickzufiihren
ist dies, darauf dass fiir die Komponente des Spin-Erwartungswertes 5, (k) = S,s(k) - M
in Richtung der Magnetisierung |SZ (k)| ~ 1 in Einheiten von ! gilt. Ahnlich wie die
anomalen Hall-Leitfdhigkeiten und die anomalen Hall-Winkel sind auch die Spin-Hall-
Leitfahigkeiten und die Spin-Hall-Winkel hervorgerufen durch den skew scattering-
Mechanismus in Co(9)/ CE£7)(001)—Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht

zur Co/Cu-Grenzfliche (M = z) im Vergleich zu fcc-Co bzw. fcc-Cu stark reduziert.
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3.2.1.3. Edelstein-Tensor

In Systemen, in denen die Rauminversionssymmetrie gebrochen ist, ermoglicht die
Spin-Bahn-Wechselwirkung das Auftreten des Edelstein-Effekts, d.h. durch ein duferes
elektrisches Feld E wird eine Spin-Dichte s(E) induziert. Die in dieser Arbeit betrachte-
ten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = 2) sowie die zugrundeliegenden Volumensysteme fcc-Cu und fcc-Co
besitzen Rauminversionssymmetrie, wobei in den Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
die zentrale Lage der Co-Schicht (7 = 5) und die zentrale Lage der Cu-Schicht (7 = 13)
Inversionszentren bilden. Wéhrend fiir Defekte in den zentralen Lagen (179 € {5,13}),
d.h. in den Inversionszentren, die Rauminversionssymmetrie erhalten bleibt, wird diese
durch Defekte in den {ibrigen Lagen gebrochen. Fiir diese Defektpositionen ist eine
durch den Edelstein-Effekt induzierte Spin-Dichte moglich. In den Volumensystemen
fcc-Cu und fec-Co, beschrieben durch ein fec-Gitter mit einer einatomigen Basis, stellt
jede Atomposition ein Inversionszentrum dar, sodass durch substitutionelle Defekte die
Rauminversionssymmetrie nicht aufgehoben wird und ein Edelstein-Effekt hier nicht
beobachtet werden kann.

Die magnetische Punktgruppe von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z)ist m'm’4/m [168,169] und der
Edelstein-Tensor

Axx _ny 0
X= Xyx  Xxx 0 (3.17)
0 0 Xz

besitzt mit Xy, Xyxs und yx, im Allgemeinen drei voneinander unabhédngige Elemen-
te [54]. Entsprechend Anhang|E.T|gilt fiir den Edelstein-Tensor

X(m0) = —=x(=n0), (3.18)

sodass die Graphen (70, xa5(70)) ftr alle a, B € {x,y,z} sowohl in der Co-Schicht als
auch in der Cu-Schicht punktsymmetrisch zur zentralen Lage (170 = 5 bzw. 770 = 13) sind.
Aufgrund numerischer Instabilititen, die in Anhang|llerlautert werden, zeigen sich fiir
die Graphen (770, X«5(170)) Abweichungen von der Punktsymmetrie sowohl innerhalb
der ferromagnetischen Schicht bzgl. 779 = 5 als auch innerhalb der nichtmagnetischen
Schicht bzgl. 7o = 13. Daher wird der Edelstein-Tensor ) entsprechend

o 1 -

™M (0) = 5 (X(70) = X(=10)) (3.19)
symmetrisiert. Somit gilt x> (179) = —x>"(—#o) und die Graphen (170, x°>*™ (1))
sind jeweils innerhalb einer Schicht (ferromagnetisch oder nichtmagnetisch) punktsym-

metrisch zur zentralen Lage. Im folgenden wird stets der symmetrisierte Tensor x>YM

verwendet, wobei auf den Index SYM verzichtet wird.
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3.2.1.3.1 Longitudinaler Edelstein-Effekt x"

Das longitudinale Edelstein-Tensorelement x" beschreibt iiber s-(E) = x-(E)E fiir ein
beliebiges duferes elektrisches Feld E = EE die in Richtung des dufleren elektrischen
Feldes E induzierte Spin-Dichte. Fiir ein dufSeres elektrisches Feld in x-Richtung (E (E = %)
ist das longitudinale Edelstein-Tensorelement - durch X (E = x) = Xxx gegeben,
wihrend fiir ein dufferes elektrisches Feld in z-Richtung (E =) xY(E=2) = x.. gilt.
Fiir ein beliebiges dufseres elektrisches Feld E = E E kann x' iiber |Gle1chung (G.12)| mit
(Gleichung (3.17)|bestimmt werden.

3.2.1.3.1.1 Longitudinaler Edelstein-Effekt .

Die Edelstein-Tensorelemente x, von Co(9)/ Cu(7)(001) Vielfachschichten mit Magne-
tisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = %) mit Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw.
Ir-Defekten sind in Abhédngigkeit von der Defektposition innerhalb der Co(9)/Cu(7)(001)-

Einheitszelle in[Abb. 3.2.17 (a)| gegeben.

Abbildung 3.2.16.: Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senk-
recht zur Co/Cu-Grenzfliche (]T/I\ = Z) mit dulerem elektrischen Feld E in (a) x-
Richtung und (b) in z-Richtung. Die induzierten Spin-Dichten sind sowohl in (a)
und (b) entsprechend [Tabelle 3.2.3|eingezeichnet. In (a) ist zusétzlich der Spin-Orbit-
Torque entsprechend eingezeichnet, wihrend dieser wegen t,, = 0 bei
kollinearem Magnetismus in z-Richtung in (b) verschwindet.

Die grofiten Edelstein-Tensorelemente x vy in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) werden sowohl in der
ferromagnetischen Schicht (17 € {1,...,9}) als auch in der nichtmagnetischen Schicht
(no € {10,...,16}) durch Au-Defekte erreicht. Tendenziell werden fiir Defekte in der
ferromagnetischen Schicht grofiere Edelstein-Tensorelemente x,, beobachtet als fiir
Defekte in der nichtmagnetischen Schicht. Fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht
(o € {10,...,16} werden die betragsmiBig grofiten Werte fiir Defektpositionen in den
Grenzfldchenlagen (179 € {10, 16}) erreicht. Die Edelstein-Tensorelemente )., und Xyx
in[Abb. 3.2.17 (b)|bzw. [Abb. 3.2.19 (a)|sind um zwei Groflenordnungen grofler als die
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Abbildung 3.2.17.: Longitudinale Edelstein-Tensorelemente (a) xx» und (b) x.; in
Co(9)/ Cu(7)(991)—Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = %) fur Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte. Die Defektkonzentration

betrdgt c = 1 at.%.

Edelstein-Tensorelemente )y in|Abb. 3.2.17 (a)l und daher von grofierem Interesse. Diese
sollen im Folgenden betrachtet werden.
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3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

3.2.1.3.1.2 Longitudinaler Edelstein-Effekt x..

Ist nun andererseits das duflere elektrische Feld E = EE in z-Richtung (E = 2), d.h.
senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache orientiert, so ist die induzierte Spin-Dichte s(E) =
s(E)Z = x.-EZ ebenfalls in z-Richtung und somit insbesondere in Richtung der Magneti-
sierung M orientiert. Je nach Vorzeichen des Tensorelementes .., zeigt die induzierte
Spin-Dichte entweder parallel oder antiparallel zur Magnetisierung M.

Vergleich zwischen Gleichgewichtsmagnetisierungsdichte m und Nichtgleichgewichts-
magnetisierungsdichte m(j)

Die longitudinalen Edelstein-Tensorelemente )., sind in [Abb. 3.2.17 (b)| dargestellt,
und im Allgemeinen um zwei Grofienordnungen grofler als die longitudinalen Edel-
stein-Tensorelemente )X, in [Abb. 3.2.17 (a), wobei die grofiten Werte fiir Ir-Defekte
in den Grenzflachenlagen der Co-Schicht (179 € {1,9}) erreicht werden. Entsprechend
(Gleichung (2.154)| ist mit der induzierten Spin-Dichte s(E) ein induziertes magneti-
sches Moment m(E) verkniipft. Experimentell wird oftmals weniger das elektrische
Feld E als vielmehr die elektrische Stromdichte j vorgegeben, sodass die Beziehung
in [Gleichung (2.157)| geeigneter ist, um die Gréfienordnung des induzierten magne-
tischen Momentes m(j) abzuschitzen. Fiir eine typische elektrische Stromdichte j
mit j = 107 A/cm? betrdgt die GroSenordnung des induzierten magnetischen Mo-
mentes O(m(j)) = 1077 up. Hierbei wurden entsprechend |[Abb. 3.2.6 und 3.2.17 (b)|
O(x) = 10_10% bzw. O(7) = 11/(pQcm) = O !) = 1 pQ cm verwendet. Ent-
sprechend sind die magnetischen Momente im Gleichgewicht m in der
Co-Schicht in der Gréflenordnung von up und in der Cu-Schicht zwischen 10~* up
fiir Cu-Atome in den zentralen Lagen (7 = 13) und 10! up fiir Cu-Atome in den
Grenzflachenlagen (17 € {10,16}). Somit sind die durch den Edelstein-Effekt induzierten
magnetischen Momente m(E) bzw. m(j) in Richtung der Magnetisierung um mindestens
vier Grofienordnungen kleiner als die magnetischen Momente im Gleichgewicht.

Beitrige der ferromagnetischen und nichtmagnetischen Schicht

In ist x; in Abhingigkeit von der Defektposition 7 fiir Cu-, Co-, Au-,
Bi-, bzw. Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M in
z-Richtung (M = %) dargestellt. Zusitzlich ist fiir jede Defektposition der Beitrag der
ferromagnetischen Schicht M und der nichtmagnetischen Schicht x M dargestellt. Hier-
bei gilt x2z(70) = xEM(0) + xMM(#0). Fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht
(o € {10, ...,16}) wird x., im wesentlichen durch den Beitrag der ferromagnetischen
Schicht dominiert. Ausnahmen bilden z. B. Co-Defekte in der nichtmagnetischen Schicht
(o € {10,...,16}. Fir Defekte in der Co-Schicht ist x.. sowohl durch Beitrige der
ferromagnetischen als auch durch Beitrdge der nichtmagnetischen Schicht gepragt. So
sind fiir Cu-Defekte in der ferromagnetischen Schicht (19 = 6) der longitudinale Edel-
stein-Tensorelemente X, durch )(ZNZM bestimmt, wihrend fiir 779 = 7 die Beitrdge der
ferromagnetischen und der nichtmagnetischen Schicht gleich grof sind. Fiir Ir-Defekte
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Abbildung 3.2.18.: Longitudinale Edelstein-Tensorelemente y. in Abhédngigkeit von der
Defektposition 77p in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senk-
recht zur Co/Cu-Grenzflache (]T/I\ = Z) fiir (a) Cu- bzw. Co-Defekte, (b) Au-Defekte,
(c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte. Zusétzlich sind die Beitrdge der ferromagnetischen
Schicht M und der nichtmagnetischen Schicht YN entsprechend (Gleichung (J.2)|

dargestellt. Hierbei gilt x-(170) = xtM(170) + x¥M(10). Die Defektkonzentration be-
tragt c = 1 at.%.

in der Co-Schicht hingegen gilt in sehr guter Naherung x.:(170) ~ xEM(). Fiir die

longitudinalen Edelstein-Tensorelemente )., sind in die lokalen Beitrige
zum longitudinalen Edelstein-Tensorelement x, sowie die symmetrischen und anti-

symmetrischen Beitrige XZ; bzw. x2, dargestellt. Hierbei gilt x7, (170) ~ XZ; (10). Der
antisymmetrische Beitrag x7, spielt eine geringere Rolle. Wie in|Abb. 3.2.21{beobachtbar,

Seite 92



3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

gilt ndherungsweise x2,(170) ~ Xz (10). Somit bilden sich an inversionssymmetrischen
Basisatomen # und —# anndhernd gleiche Spin-Dichten aus, sodass der integrale Wert
Xz im Allgemeinen grofer ist als die lokalen Beitrage xZ..

3.2.1.3.2 Transversale Edelstein-Effekte "' und x™
3.2.1.3.2.1 Transversaler Edelstein-Effekt x,

Durch ein duferes elektrisches Feld E in x-Richtung mit E = EE und E = % wird neben
einer Spin-Dichte in x-Richtung s, (E) = xxxE auch eine Spin-Dichte in y-Richtung der
Groe sy(E) = xy«<E induziert. Das entsprechende Edelstein-Tensorelement x,, von
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenz-
flache (M\ = Z) ist fiir die untersuchten Defekte (Cu, Co, Au, Bi, Ir) in Abhdngigkeit von

der Defektposition 779 in|Abb. 3.2.19 (a)|dargestellt.

1072
g 9‘ Cu e Co 18071 77777777777777777777777777777777777 N
g 10 \‘ ? —o—Au —e—Bi || o Cu Co ° .
N I /\ ——Ir c q35||°Au eBi ‘ N
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~ “‘ ,f“ “\ g ° °
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Abbildung 3.2.19.: (a) Transversale Edelstein-Tensorelemente x,» in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %)

tir Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten in Abhédngigkeit von der Defektposition 7.
(b) In-plane-Winkel <((s| (E), E|) entsprechend |Gleichung (3.20)|in Co(9)/Cu(7)(001)-

—

Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 2)
fur Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekte. Sowohl fiir Defekte in der zentralen Co-Lage
(0 = 5) als auch fiir Defekte in der zentralen Cu-Lage (170 = 13) verschwindet der
Edelstein-Tensor und somit ist die induzierte Spin-Dichte identisch Null. In diesen
Féllen ist der in-plane-Winkel <(s||(E), E|) nicht definiert. Die Defektkonzentration
betrdgt c = 1 at.%.

Fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (9 € {10,...,16}) sind die transversa-
len Edelstein-Tensorelemente x,, um mindestens eine Grofsenordnung kleiner als fiir
Defekte in der ferromagnetischen Schicht (179 € {1,...,9}). Innerhalb der ferromagneti-
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schen Schicht werden tendenziell grofse transversale Edelstein-Tensorelemente erzielt,
wenn die Defekte in den inneren Lagen der ferromagnetischen Schicht (7 € {3,4,6,7})
positioniert sind. Fiir Defekte in der Grenzflachenlagen (7o € {1,9}) sind die transversa-
len Edelstein-Effekte im Allgemeinen minimal.

Orientierung der Spin-Dichten

Neben der induzierten Spin-Dichte s(E) ist insbesondere der Winkel zwischen dieser
und dem dufSeren elektrischen Feld E von Interesse. Entsprechend |Gleichung (G.39)|
mit Gleichung (3.17)|ist der Winkel zwischen der induzierten Spin-Dichte s(E) und
dem &ufleren elektrischen Feld E fiir ein beliebiges dufleres elektrisches Feld E = EE
unabhingig vom Azimutwinkel ¢ = arctan(Ey/E,) des dufleren elektrischen Feldes E.
Betrachtet man lediglich die in-plane-Komponente der induzierten Spin-Dichte s (E) =
(sx(E),sy(E),0)" und die in-plane-Komponente des duferen elektrischen Feldes E | =
(Ex, Ey,,0)7, so gilt

si(E)-E .
<z(s||(E),EH) = arccos <s|((1;)E|”> = arccos <X> , (3.20)

\/ X3t Xix

sodass der in-plane-Winkel <((s| (E), E|) unabhéngig vom dufSeren elektrischen Feld E
ist. Man beachte jedoch, dass der in-plane-Winkel <(s (E), E) von der Defektposition
170 abhéngt, da die Tensorelemente Xy, und x,x von der Defektposition abhéngen. Fiir
Defekte in der zentralen Co-Lage (179 = 5) bzw. in der zentralen Cu-Lage (1o = 13) ver-
schwindet der Edelstein-Tensor )} und somit die induzierte Spin-Dichte. In diesen Fllen
ist der in-plane-Winkel zwischen der in-plane-Komponente der Spin-Dichte s(E) und
der in-plane-Komponente des elektrischen Felds E nicht definiert. Fiir die untersuchten
Defekte sind die in-plane-Winkel <(s (E), E|) in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit

Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M =2)in Abhéngigkeit von der
Defektposition 7p in dargestellt.

Bei einem in-plane-Winkel <(s| (E), E|) von 0° bzw. 180° ist die in-plane-Komponen-
te der induzierten Spin-Dichte s (E) parallel bzw. antiparallel zur in-plane-Kompo-
nente des dufderen elektrischen Feldes E I orientiert, wihrend bei einem Winkel von
<(s|(E), Ej) = 90° die in-plane-Komponente der induzierten Spin-Dichten senkrecht zur
in-plane-Komponente des dufieren elektrischen Feldes liegt. Mit Ausnahme von Cu- und
Ir-Defekten in den Grenzflichenlagen ist fiir Defekte in der Co-Schicht die induzierte
in-plane-Spin-Dichte im Allgemeinen nahezu senkrecht zur in-plane-Komponente des
dufleren elektrischen Feldes. Fiir Defekte in der Cu-Schicht ist die Abhangigkeit des
in-plane-Winkels sowohl von der Defektposition als auch von dem Defekt starker. So
ist z. B. die induzierte Spin-Dichte fiir Ir-Defekte in der 10. bzw. 12. Lage eher par-
allel zum dufleren elektrischen Feld ausgerichtet wahrend fiir einen Ir-Defekt in der
dazwischenliegenden 11. Lage die induzierte Spin-Dichte fast senkrecht zum dufSeren
elektrischen Feld orientiert ist. Wahrend die longitudinalen Tensorelemente x ., darge-

stellt in|Abb. 3.2.17 (a), im Allgemeinen fiir Defekte in der Co-Schicht (79 € {1,...,9})
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3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

bzw. fiir Defekte in der Cu-Schicht (170 € {10, ...,16}) von gleicher Gréfenordnung sind,
sind die transversalen Tensorelemente xyx, dargestellt in[Abb. 3.2.19 (a)} im Allgemeinen
tir Defekte in der Co-Schicht um eine Grofienordnung grofser als fiir Defekte in der
Cu-Schicht. In diesen Fillen spielen fiir die in-plane-Winkel die genauen Zahlenwerte
eine geringere Rolle. Gilt namlich |xyx| > [Xxx|, so ist der in plane-Winkel <(s| (E), E| )
in |Gleichung (3.20)| unter Verwendung der Ndherung arccos(x) ~ 90° fir |x| < 1
durch <(s|(E), E|) =~ 90° gegeben. In diesen Fallen ist die in-plane-Komponente der
induzierten Spin-Dichte s (E) nahezu senkrecht zur in-plane-Komponente des dufSeren
elektrischen Feld E| orientiert. Falls Xy, und x,x von gleicher Groéfsenordnung wie fiir
Defekte in der Cu-Schicht sind, so hdngt der in-plane-Winkel stark von den individuel-
len Werten ab und variiert stark fiir die verschiedenen Defektpositionen innerhalb der
Cu-Schicht (70 € {10,...,16}).

Beitridge des symmetrischen und antisymmetrischen Beitrags

Betrachtet man die Zerlegung in die Beitrdge der ferromagnetischen und nichtma-
gnetischen Schicht X;LV' bzw. )(nyM in |Abb. 3.2.20} so zeigt sich, dass im Allgemeinen
die Spin-Dichte durch den Beitrag der nichtmagnetischen Schicht XDIxM bestimmt ist.

Hilfreich fiir eine Erklarung ist die Darstellung der lokalen Beitrdge zur transversalen
Edelstein-Tensorelemente sz, hier am Beispiel von Bi-Defekte in|Abb. 3.2.22|dargestellt.

Dariiberhinaus sind die symmetrischen und antisymmetrischen Beitrdge XZ;F bzw. XZ;
dargestellt, wobei entsprechend [Anhang J.4{der integrale Wert x,» ausschliefslich durch

den symmetrischen Beitrag )(Z: bestimmt ist (x,x = X, XZ: )-|Abb. 3.2.22| zeigt, dass

die symmetrischen Beitrdge )(Z; im Allgemeinen um mindestens zwei Grofsenordnun-
gen kleiner als die antisymmetrischen Beitrdge sind, sodass lokal an Atomposition 7
ndherungsweise XZX (no) =~ XZ; (10) gilt. Ist der Defekt in der ferromagnetischen Schicht
(no € {1,...,9}), so gilt nach |Abb. 3.2.20 (c)l Xyx(110) = Xxji" (10), denn in diesem Fall

werden grofie Beitrage XZ; in der nichtmagnetischen Schicht (7 € {10,...,16}) erzeugt
wie z. B. fiir 7o = 3 ersichtlich ist. Hierbei ist zu beachten, dass die symmetrischen
Beitrdge fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht fiinfmal kleiner sind als die ent-
sprechenden Werte fiir Defekte in der ferromagnetischen Schicht. Somit erklart sich,
dass fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (179 € {10,...,16}) im Vergleich
zu Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Defekten in der ferromagnetischen Schicht
(10 € {1,...,9}) die transversalen Edelstein-Effekte ), (770) um eine Gréfienordnung
kleiner sind.

Vergleich mit Literatur

2015 untersuchten Kukreja ef al. in einer ferromagnetisch/nichtmagnetischen-Schicht
mit Magnetisierung senkrecht zur Grenzflache das XMCD-Signal (engl. x-ray magne-
tic circular dichroism (XMCD)) unter dem Einfluss eines dufderen elektrischen Feldes,
ebenfalls senkrecht zur Grenzflache orientiert. Die Analyse des XMCD-Signal zeigt sich,
dass sich unter dem Einfluss eines dufleren elektrischen Feldes transiente magnetische
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Abbildung 3.2.20.: Transversale Edelstein-Tensorelemente x,, einer Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 2)
fur (a) Cu- bzw. Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte.
Zusétzlich sind die Beitrdge der ferromagnetischen Schicht X;Q" und der nicht-
magnetischen Schicht )(nyM entsprechend |Gleichung (].2)| dargestellt. Hierbei gilt

Xyx(110) = X5 (110) + X2 (10)-Die Defektkonzentration betrégt ¢ = 1 at.%.

Momente in der Cu-Schicht ausbilden. Im Inneren der Cu-Schicht bestimmten sie das
magnetische Moment zu 3 - 107> pp pro Cu-Atom, wihrend an der Co/Cu-Grenzfliche
das magnetisches Moment 4 - 1073 g fiir das Cu-Atom an der Grenzflache betragt .
Marmodoro et al. folgten dem Aufbau von Kukreja et al. und bestimmten unter Ver-
wendung einer first-principles Nichtgleichgewichts-Greenschen Funktionsmethode die
Anderung der magnetischen Momente in einer Co(8)/Pd(8)(001)-Schicht unter dem
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Einfluss eines dufleren elektrischen Feldes [151]. Aus numerischen Griinden verwen-
deten Marmodoro et al. als nichtmagnetisches Element Pd anstelle von Cu wie von
Kukreja et al. betrachtet. Die berechneten Anderungen der magnetischen Momente
sind von der Groenordnung O(Am;) = 1072 up. Ebenso bestimmten Marmodoro et
al. fiir das System den Edelstein-Tensor im Rahmen der linearen Antworttheorie nach
Kubo [54]. Aus dem Vergleich des Anderungen der magnetischen Momente und dem
Edelstein-Tensorelement?| x.. folgerten sie, dass die Anderungen der magnetischen
Momente unter dem Einfluss eines dufleren elektrischen Feldes sowohl in den von
ihnen untersuchten Co/Pd-Schichten [151] als auch in den von Kukreja et al. [190] un-
tersuchten Co/Cu-Schichten auf den Edelstein-Effekt zuriickzufiihren sind. Wahrend
Marmodoro et al. eine Co/Pd-Schicht untersuchten, untersuchten Geranton et al. 2016
eine Co(1)/Cu(6)(111)-Schicht mit homogen iiber die Probe verteile Defekte (Bi, Ir, C,
oder N) mit mittlerer Defektkonzentration ¢ = 0.1, wobei die Magnetisierung senkrecht
zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) liegt [85]. Unter Verwendung der linearisierten Boltz-
mann-Gleichung bestimmten sie den Edelstein-Tensor, wobei die Grofsenordnung fiir
das transversale Edelstein-Tensorelement O(xy») = 107" 1/(V/cm) betrug [85]. Fiir die
in dieser Arbeit betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (ZT/I\ = z) sind die Edelstein-Tensorelemente .,
von der Groenordnung 10719 1/(V/cm), sodass fiir eine typische elektrische Strom-
dichte in z-Richtung magnetische Momente der Gréfenordnung von 10~ g induziert
werden. Somit sind diese um mehrere Groienordnungen kleiner als die von Kukreja et
al. [190] aus dem XMCD-Signal bestimmten Wert von 4 - 103 up. Die Groenordnung
der transversalen Edelstein-Tensorelemente ). entspricht hingegen den von Geran-
ton et al. [85] bestimmten Werten. Wie bei Geranton et al. zeigt sich auch in den hier
betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzfliche (M = %), dass der scattering in-Beitrag zur mittleren freien Weglinge
vernachldssigbar fiir das Edelstein-Tensorelement x ist.

3.2.1.3.3 Zusammenfassung

Fiir eine typische elektrische Stromdichte j = 107 A/cm? gilt fiir die durch den Edelstein-
Effekt induzierten Magnetisierungsdichten im Nichtgleichgewicht m(j) = 1077 up
und sind somit um vier Grofsenordnungen kleiner die magnetischen Momente im
Gleichgewicht mit O(m") = 1 g fiir y € FM und O(m") < 102 g fiir € NM. Fiir
ein dufleres elektrisches Feld E parallel zur Co/Cu-Grenzfldche, d.h. in der xy-Ebene
(in plane), ist die in plane-Komponente der Spin-Dichte in erster Ndaherung senkrecht
zum &dufleren elektrischen Feld E. Die lokalen Beitrage zum Edelstein-Tensor x" (7o) sind
im Allgemeinen grofier als der integrale Wert des Edelstein-Tensors X. Im Allgemeinen
gilt fiir die induzierten Spin-Dichten an durch Rauminversionssymmetrie verbundenen
Basisatome (17 und —#) ndherungsweise s (E) ~ —s~(E), sodass sich diese Beitrdge in
der Summe tuber die Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten aufheben.

3In den Referenzen [54} [151] wird der Edelstein-Tensor mit p bezeichnet.
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3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

3.2.1.4. Spin-Orbit-Torkance

Wie in[Abschnitt 1.2.4.2|dargestellt, kann sowohl durch den Spin-Hall-Effekt als auch
durch den Edelstein-Effekt in ferromagnetisch/nichtmagnetischen Vielfachschichten
ein Drehmoment auf die Magnetisierung ausgeiibt werden. |Gleichung (1.4)| mit [Glei}
stellt eine vereinfachte Beschreibung dar, die einerseits die lokale Abhan-
gigkeit der Magnetisierung bzw. der magnetischen Momente in ferromagnetischen/-
nichtmagnetischen Vielfachschichten und andererseits die individuellen Eigenschaften

jedes einzelnen Zustandes 1/3,% vernachldssigt. Um dies zu berticksichtigen wird bei
dem durch den Edelstein-Effekt induzierten Spin-Orbit-Torque dieser entsprechend [Glei}
[chung (2.104) bestimmt unter Verwendung des Torque-Operators aus|Gleichung (2.122)]
Letzterer wird verwendet um den Erwartungswert entsprechend [Gleichung (2.123)|
zu bestimmen. Der durch den Spin-Hall-Effekt induzierte Spin-Orbit-Torque wird im
Folgenden nicht weiter betrachtet. Die iiber (Gleichung (2.156) definierte Spin-Orbit-
Torkance t hat in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht
zur Co/Cu-Grenzfliche (M\ = Z) mit magnetischer Punktgruppe m'm’4/m [168,[169] die

Darstellung
. txx - tyx 0
b= |ty ta 0], (3.21)

wobei fiir kollinearen Magnetismus in z-Richtung insbesondere t,, = 0 gilt [53]. Ausge-
hend von |Gleichung (2.163)| verbleiben fiir den Spezialfall eines spharischen magneti-
schen Feldes B" (r) = B’ (r) bei kollinearen Magnetismus in z-Richtung

(o) = xie(n0) BI(r)],_,  und  ty(0) = —xk(0) BL(r)|,_, (322

als Beziehungen zwischen Spin-Orbit-Torkance t und Edelstein-Tensor ¥.

Wie auch der Edelstein-Tensor ¥ ist auch die Spin-Orbit-Torkance  ein Pseudotensor,
sodass fiir die betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten die Spin-Orbit-Torkance
punktsymmetrisch zur zentralen Lage der ferromagnetischen Schicht und zur zentralen
Lage der nichtmagnetischen Schicht ist, d.h. #(179) = —t(—7). Wegen numerischen Insta-
bilitaten, die in Anhang|lerlautert werden, zeigen sich fiir die Graphen (1o, tap(770)) Ab-
weichungen von der Punktsymmetrie sowohl innerhalb der ferromagnetischen Schicht
bzgl. 770 = 5 als auch innerhalb der nichtmagnetischen Schicht bzgl. 77p = 13, sodass die
Spin-Orbit-Torkance f wie auch der Edelstein-Tensor X entsprechend

1~ ~
B p0) = 5 (E(p0) — E(=10))) (3.23)
symmetrisiert wird. Wie x>¥M erfiillt auch ¥>¥M per Definition die Punktsymmetrie bzgl.

der zentralen Lage der ferromagnetischen und bzgl. der zentralen Lage der nichtmagne-
tischen Schicht, d.h. BYM(559) = —YM(—yp). Sowohl die Tensorelemente t,4 als auch
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3. Ergebnisse

die symmetrisierten Tensorelemente tSEM sind fiir die untersuchten Defekte (Cu, Co, Au,

Bi, und Ir) in[Abb. I.7.2|dargestellt. Im folgenden werden wie beim Edelstein-Tensor X
stets die symmetrlslerten Tensoren £>YM fiir die Spin-Orbit-Torkance verwendet, wobei
auf den Index SYM verzichtet wird.

3.2.1.4.1 Longitudinale Spin-Orbit-Torkance t-
3.2.1.4.1.1 Longitudinale Spin-Orbit-Torkance ¢,

Die longitudinalen Spin-Orbit-Torkance tx (7o) fiir die untersuchten Defekte (Cu, Co,
Au, Bi, Ir) in Co(9)/C(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung senkrecht zur
Co/Cu-Grenzfliche (M = %) sind in in Abhédngigkeit von der Defektposi-
tion 779 dargestellt.

f—_———— o0 180 FL--— F - L0 P S ]
[+ CueCoe AueBieol e [ cuecos Au+Bl+I,‘ "o . o .
> \ = T Ir
o \ \ o w .
T L WA S S /o3 9 ;\_,&4, /\447f<: ] - =
SRR = 7o Vs S o 0 ~¥ Z )
= Y : W v\ -
o / L 05| | =
& 2 RN \ v N - .
- 1 : e S e,
2345678910124 12345678 0910111213141516 ]234]:5)217(89.;10”]213”15]6
Defektposition 77 Defektposition 1o °.0 Oe eotpogl 03’700 °
90%0%90%9%0%9%% 20%90%0%0%9%0%% 9707079707007
Co(9) Co(9) Co(9)
(@) tyx (b) tyx () <(Ty(E), E))

Abbildung 3.2.23.: (a) Longitudinale Spin-Orbit-Torkance ¢, und (b) transversale Spin-
Orbit-Torkance t,, jeweils in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisie-
rung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) fur Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-
Defekten in Abhéngigkeit von der Defektposition 7o. (c) In-plane-Winkel <(T|(E), E|)
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzflache (M = Z) fur Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekte. Sowohl fiir Defekte in
der zentralen Co-Lage (770 = 5) als auch fiir Defekte in der zentralen Cu-Lage (179 =
13) verschwindet die Spin-Orbit-Torkance, sodass der Spin-Orbit-Torque identisch
Null ist. In diesen Féllen ist der in-plane-Winkel <(Tj(E), E|) nicht definiert. Die
Defektkonzentration betrdgt ¢ = 1 at.%.

Beitrdage der ferromagnetischen und nichtmagnetischen Schicht

Interessanter als die integralen Grofien ty, sind die Beitrdge der ferromagnetischen
Schicht tf™ und der nichtmagnetischen Schicht t¥M. Diese sind am Beispiel von Bi-
Defekten in dargestellt. Die entsprechenden Abbildungen fiir Cu- und
Co-Defekte, Au-Defekte, und Ir-Defekte sind in [Abb. J.5.3| zu finden. Fiir alle Defektposi-

tionen 17 gilt £y (170) = tEM(170) + 8™ (170). Der integrale Wert ¢, wird fast ausschliefSlich
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3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten
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Co9) Co(9)
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Abbildung 3.2.24.: (a) Longitudinale Spin-Orbit-Torkance t,, und (b) transversale
Spin-Orbit-Torkance t,, in Abhéngigkeit von der Defektposition 7y fiir Bi-Defekte
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/-
Cu-Grenzfliche (M = %). Zusitzlich sind die Beitrige der ferromagnetischen

Schicht ttM bzw. t;’?" und der nichtmagnetischen Schicht M bzw. tnyM entspre-

chend |Gleichung (J.2)| dargestellt. Hierbei gilt t, (1770) = ttM(10) + "M (30) bzw.
tyx(170) = t;'z/' (n0) + tnyM (10). Die Defektkonzentration betragt ¢ = 1 at.%. Die ent-
sprechenden Abbildungen fiir Cu- und Co-Defekte, Au-Defekte, und Ir-Defekte sind

in{Abb. ].5.3|dargestellt.

durch den Beitrag der ferromagnetischen Schicht bestimmt (fxx(170) ~ ttM(170)). Der
Beitrag des Basisatoms 7 zum Erwartungswert des Spin-Orbit-Torque T/; (k) kann na-
herungsweise entsprechend |Gleichung (2.125)| dargestellt werden. In erster Ndherung
kann die reale Cu-Schicht als nichtmagnetisch betrachtet werden, sodass B(r) = 0
fir 7 € NM gilt. So gelten aufbauend aufeinander T);(k) = 0 fir # € NM wegen
Gleichung (2.125)t 2'/2" (70) = 0 wegen |Gleichung (2.162)} und taNﬁ'gv' (170) = 0. Da das ma-
gnetische Feld in der Cu-Schicht, insbesondere in den Grenzfliachenlagen (7 € {10,16}),
jedoch nicht vollstandig verschwindet, tragt die Cu-Schicht ebenfalls mit einem geringen
Beitrag zur Spin-Orbit-Torkance £, bei.

Vergleich zwischen Edelstein-Tensor und Spin-Orbit-Torkance

Entsprechend [Gleichung (3.22) kann ein Zusammenhang zwischen den lokalen Beitra-
gen zum Edelstein-Tensor und den lokalen Beitragen zur Spin-Orbit-Torkance abgeleitet
werden. Da in der nichtmagnetischen Schicht das magnetische Feld nahezu Null ist,
ist die Proportionalitdt zwischen ty, und ), bzw. zwischen t,, und x» auf die magne-
tische Schicht wegen BY(r) # 0 beschrénkt. Fiir Bi-Defekte sind t1.(170) und x1x(10)

in [Abb. 3.2.25| dargestellt und fiir die iibrigen Defekte (Co, Cu, Au, Ir) in
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Die Proportionalitit zwischen t1y(19) und xp.(70) ist fiir Bi-Defekte zu beobachten.
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Abbildung 3.2.25.: Lokale Beitrage ¢/, zur longitudinalen Spin-Orbit-Torkance t,, und
lokale Beitrage )(Zx zu transversalen Edelstein-Tensorelementen Xyx fir Bi-Defekte
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = z). Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%. Die jeweilige
Defektposition 7 ist durch einen roten Streifen dargestellt.

Besonders sichtbar fiir Defekte in den inneren Lagen der nichtmagnetischen Schicht
(o € {11, ...,15}) bzw. fiir Bi-Defekte in der ferromagnetischen Schicht (7o € {1,...,9}).
Auflerdem zeigt reprasenativ fiir alle untersuchten Defekte (Co, Cu, Au,
Bi, Ir), dass lokal die Spin-Orbit-Torkance mit O(t],) = 107? Nm/(V/cm) um bis
zu drei Groflenordnungen grofler sein kann als der integrale Spin-Orbit-Torque mit
O(tyx) = 1073 Nm/(V/cm). Entsprechend (Gleichung (2.164)| lasst sich das lokale
Drehmoment T, (E) auf die Wechselwirkung zwischen der vom dufleren elektrischem
Feld E induzierten Spin-Dichte und dem magnetischen Feld B (r) bzw. der Magnetisie-
rung M zurtickfiihren.

3.2.1.4.2 Transversale Spin-Orbit-Torkance " und ¢
3.2.1.4.2.1 Transversale Spin-Orbit-Torkance ¢,

Die transversalen Spin-Orbit-Torkance t,, sind fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte
eingebettet in Co(9)/ (/31\1(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur

Co/Cu-Grenzflache (M = z) in|Abb. 3.2.23 (b)|dargestellt. Im Vergleich zur longitudina-
len Spin-Orbit-Torkance Frx mit
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3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

O(txy) = 1073 Nm/(V/cm) ist die tranversale Spin-Orbit-Torkance t,x mit O(t,) =
10732 Nm/ (V/cm) im Allgemeinen um mindestens eine Groflenordnung kleiner. Wie
bei der longitudinalen Spin-Orbit-Torkance f,, werden die betragsmafiig grofsten Werte
tiir die transversalen Spin-Orbit-Torkance t,, in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (]T/I\ = Z) mit Au-Defekten
beobachtet. Wahrend die longitudinale Spin-Orbit-Torkance fiir Au-Defekte in der nicht-
magnetischen Schicht (7o € {10, ...,16}) und bisweilen auch in der ferromagnetischen
Schicht im Allgemeinen um eine Groflenordnung grofier als die Werte fiir die anderen
Defekte ist, sind die transversalen Spin-Orbit-Torkance t,, im Allgemeinen fiir verschie-
dene Defekte und verschiedenen Defektpositionen von dhnlicher Grofienordnung.

Orientierung der Spin-Orbit-Torques

Anstelle beide Elemente der Spin-Orbit-Torkance *individuell zu betrachten, bietet es
sich an in gleicher Weise wie fiir die induzierte Spin-Dichte s(E) den Winkel zwischen
zwischen dem Spin-Orbit-Torque T(E) und dem dufleren elektrischem Feld E zu betrach-
ten. Hierbei beschréankt man sich auf den Winkel zwischen der in plane-Komponente
des Spin-Orbit-Torques T (E) := (T.(E), T, (E),0)" und der in plane-Komponente des
duferen elektrischen Feldes E | = (Ey, Ey, 0) T der sich analog zulGleiChung (3.20)| ergibt,
wobei die GréRen entsprechend zu ersetzen sind. Wie < (s (E), E||) aus|Gleichung (3.20)
ist < (T} (E), E||) unabhéingig von der in plane-Komponente des dufleren elektrischen Fel-
des E||. In Systemen, in denen |tyx| < |tax| gilt, folgt < (TH (E),EH) A arccos (sgn(txy)).
Fiir positive longitudinale Spin-Orbit-Torkance und negative longitudinale Spin-Orbit-
Torkance tyy, d.h. sgn(tyx) = +1 bzw. sgn(tyy) = —1, betrdgt der in plane-Winkel
< (Ty(E), Ej) = 0°bzw. < (T|(E), E|) = 180°. Der in plane-Winkel < (T; (E), E) ist in
in Abhéngigkeit von der Defektposition 7 fiir die verschiedenen Defekte
(Cu, Co, Au, Bi, Ir) in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten dargestellt. In der Mehrzahl
der Systeme sind die in plane-Winkel entweder ndherungsweise 0° oder ndherungsweise
180°, d.h. die in plane-Komponente des Spin-Orbit-Torque Tj(E) ist parallal oder antipar-
allel zur in plane-Komponente des dufseren elektrischem Feld E | orientiert. Fiir Bi-Defekte
in der Umgebung der Grenzfldchenlagen der ferromagnetischen Schicht (0 € {1,2,8,9})
und fiir Ir-Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (7o € {10,12,14,16}) betragen die
in plane-Winkel ndherungsweise 90°, sodass die in plane-Komponente des Spin-Orbit-
Torque T (E) und die in plane-Komponente des dufleren elektrischen Feldes E| senkrecht
zueinander stehen.

Beitrdage der ferromagnetischen und nichtmagnetischen Schicht

Die Zerlegung der Spin-Orbit-Torkance t,, in die Beitrdge der ferromagnetischen und
der nichtmagnetischen Schicht t;,'(v' bzw. tD'xM ist moglich. In lAbb. 3224 (b)l sind am
Beispiel von Bi-Defekten die transversalen Spin-Orbit-Torkance t,, zusammen mit den
individuellen Beitrdgen der ferromagnetischen Schicht t;ﬁ" und der nichtmagnetischen

Schicht t;'xM dargestellt. Die transversalen Spin-Orbit-Torkance ¢, fiir Cu-, Co-, Au-,
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3. Ergebnisse

und Ir-Defekte sind in [Abb. J.5.5| dargestellt. Wie zuvor bei den longitudinalen Spin-
Orbit-Torkance t,, in|Abb. 3.2.24 (a), werden die transversalen Spin-Orbit-Torkance
tyy fiir alle Defektpositionen fast ausschliefslich durch den Beitrag der ferromagneti-
schen Schicht t;ﬁ" bestimmt. Wie bei der longitudinalen Spin-Orbit-Torkance t,, ldsst
sich diese Beobachtung darauf zuriickzufiihren, dass der zugehorige Erwartungswert
T,% (k), ndherungsweise durch [Gleichung (2.125)| beschrieben, fast ausschlielich in
der ferromagnetischen Schicht von Null verschieden ist und in der nichtmagnetischen
Schicht verschwindet. Signifikante Beitrage der nichtmagnetischen Schicht t;'x'v' sind fiir
Ir-Defekte in der ferromagnetischen Schicht (70 € {1,...,9}) zu verzeichnen, dennoch
gilt auch hier weiterhin \t;’é" (n0)] > |t'])'xM(170)\. Die Beobachtung t,.(170) =~ t;y(qo) kann
wie bei der longitudinalen Spin-Orbit-Torkance ebenfalls anhand der lokalen Beitrédge
ti verifiziert werden. Auerdem kann wie fiir die longitudinale Spin-Orbit-Torkance
tyy die Beziehung in [Gleichung (3.22)| zwischen dem Edelstein-Tensor und der Spin-
Orbit-Torkance nachvollzogen werden. Diese sind in Anhang[].5.1.2.2.1|in [Abb. ].5.6|
dargestellt.

Vergleich mit Literatur

Unter Verwendung der Boltzmann-Gleichung bestimmten Haney et al. in ferroma-
gnetisch/nichtmagnetischen-Schichten die Beitrdge vom Spin-Hall-Effekt und vom
Edelstein-Effekt zum Spin-Orbit-Torque [191] und hoben bereits die Bedeutung von
Grenzflachen hervor. Theoretische Betrachtungen zum Spin-Orbit-Torque unter Verwen-
dung des quantenmechanischen Kubo-Formalismus wurden zuerst von Freimuth et al.
am Beispiel von Co/Pt(111)- und Mn/W(001)-Schichten gegeben [153]. Weiterhin unter-
suchten Freimuth et al. neben dem Spin-Orbit-Torque den zugehorigen inversen Effekt,
den inversen Spin-Orbit-Torque in ferromagnetisch /nichtmagnetischen Schichten [154].
Freimuth ef al. [153|, (154, [156|] betrachtete den Einfluss von Defekten im Rahmen der
konstanten I'-Approximation, die im Rahmen der Boltzmann-Transporttheorie einer
zustandsunabhingigen Relaxationszeit T entspricht [153]. Wimmer et al. verwende-
te den Kubo-Formalismus im Rahmen einer relativistischen Korringa-Kohn-Rostoker-
Greenschen Funktionsmethode in Kombination mit der CPA (engl. coherent potential
approximation) zur realistischen Beschreibung von Legierungen A;_,By tiber den ge-
samten Konzentrationsbereich x € [0,1] [53]. Geranton ef al. nutzen die Boltzmann-
Transporttheorie inklusive dem scattering in-Beitrag zur Beschreibung des Spin-Orbit-
Torque u. A. in Co(1)/Cu(6)(111)-Filmen mit substitutionellen Defekten (Bi, Ir, C, N) [85].
Co/Cu/Co-Schichten wurden dariiberhinaus sowohl experimentell von Baek et al. [192]
als auch theoretisch von Freimuth et al. [156] analysiert. Die von Geranton et al. be-
stimmten lokalen longitudinalen Spin-Orbit-Torkances waren von der Grofsenordnung
O(t],) = 107 Nm/(V/cm). Diese ist um zwei GroSenordnungen grofer als die in den
hier untersuchten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht
zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 2) mit O(t];) = 102 Nm/(V/cm).
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3.2.1.4.3 Zusammenfassung

Die Spin-Orbit-Torkance t wird im Wesentlichen durch die ferromagnetische Schicht
bestimmt, da in diesen die Magnetisierung lokal wesentlich von Null verschieden ist. Fiir
ein dufleres elektrisches Feld E parallel zur Co/Cu-Grenzflache (in plane) ist die in plane-
Komponente der Spin-Orbit-Torques ndherungsweise parallel zum dufieren elektrischen
Feld E bzw. antiparallel zum &ufieren elektrischen Feld E ausgerichtet. Zusammen mit
der in plane-Komponente der Spin-Dichte bilden die in plane-Komponente der Spin-
Dichte und die Magnetisierung ein orthogonales Dreibein.

3.2.2. Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche

Im Vergleich zu Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht
zur Co/Cu-Grenzfliche (Z/VI\ = z) besitzen Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Mag-
netisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) eine geringere Symmetrie.
Insbesondere ist durch die Wahl M = y die C4.-Symmetrie aufgehoben. Die magnetische
Punktgruppe von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M paral-
lel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) ist m'mm’ [168, 169]. In diesem Kapitel werden
die Gemeinsamkeiten und Unterschiede zwischen Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschich-
ten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) mit den bisher
betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzfliche (ZT/I\ = Z) betrachtet. Hierbei wird sowohl der Einfluss der Richtung
der Magnetisierung M als auch der Einfluss der Richtung des dufseren elektrischen
Feldes E analysiert.

3.2.2.1. Tensor der elektrischen Leitfdhigkeit

Tabelle 3.2.1.: Tensoren der elektrischen Leitfdhigkeit ¢ und elektrischen Stromdich-
ten j(E) fiir ein duBeres elektrisches Feld E = EE in x-, y-, und z-Richtung von
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfldche (M\ = ) und Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (]/VI\ = 2).

j(E) fiir E = EE mit
g E=% E=7 E=z

0 _szE
oyyE 0
0 0., E
—0oyE 0
OxxE 0
0 0., E
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In Co(9)/ Cu(7)(001) Vielfachschichten mit Magnet1s1erung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = #) mit der magnetischen Punktgruppe m’'mm’ [168,(169] ist der Tensor
der elektrischen Leitfdhigkeit ¢ in angegeben [53][146]. Der Tensor der
elektrischen Leitfahigkeit o fiir fcc-Co mit Magnetisierung M in y-Richtung besitzt
ebenfalls die Form in [Tabelle 3.2.1) wobei wegen wegen der kubischen Symmetrie 0., =
Oxx gilt. Fir fcc-Cu mit Spin-Quantisierungsachse in y-Richtung ist ¢ diagonal mit 0, =
Oxx, aber oy, # 0xy. Magnetische Defekte in fcc-Cu brechen die Zeitumkehrsymmetrie,
sodass in diesen Fallen der Tensor der elektrischen Leitfdhigkeit ¢ die Struktur in

besitzt.

3.2.2.1.1 Anomaler Hall-Winkel «”HE

Der anomale Hall-Winkel als Mafs fiir die Grofie des anomalen Hall-Effektes bestimmt
sich fiir ein beliebiges duferes elektrisches Feld E = EE mit E = (cos ¢ sin 8, sin ¢ sin 8, cos 9)T
in Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenz-
fliche (M = 1) unter Verwendung von |Tabelle 3.2. 1| iiber |Gle1chung (G. 35)1 Fiir die
Spezialfille duflerer elektrischer Felder E in x-, y-, bzw. in z-Richtung, d.h. (¢,9) =

(0°,90°), (¢,8) = (90°,90°), bzw. (¢,8) = (0°,0°) sind die anomalen Hall-Winkel
durch a®ME(E = %) = —o=/oy, a*E(E = %) = 0, bzw. a*"E(E = 2) = —0ou/0n
gegeben. Entsprechend c*ME(E = &) = —0,, =: —0AVE fiir a € {x,z} folgt somit
fiir die anomalen Hall-Winkel a*"E(E = %) = —sz/ v = /o, = —aHE und
WAME(E =2) = —on/o. = —oB /5. = ol /. = aAME. Insbesondere gilt die Beziehung
aME = —aAHEo /s, Auf der einen Seite beschreibt der anomale Hall-Winkel aZ}E
die Effizienz, mit der eine longitudinale elektrische Stromdichte parallel zur Co/Cu-
Grenzfldche, d.h. in x-Richtung, j, in die hierzu transversale anomale Hall-Stromdichte
senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache, d.h. in z-Richtung, jA"E umgewandelt werden kann.
Auf der anderen Seite beschreibt der anomale Hall-Winkel a2E die Effizienz der Kon-
version eines longitudinalen elektrischen Stromdichte senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache,
d.h. in z-Richtung, j, in die hierzu transversale anomale Hall-Stromdichte parallel zur

Co/Cu-Grenzflache, d.h. in x-Richtung, ]QHE

3.2.2.1.1.1 Anomaler Hall-Winkel a2HE

Die anomalen Hall-Winkel a2HE fiir Co(9)/ Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisie-
rung M parallel zur Co/Cu- Grenzﬂache (M = %) mit Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten
sind in[Abb. 3.2.26|dargestellt. Zum Vergleich sind die anomalen Hall-Winkel von fcc-Cu
mit Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten und fcc-Co mit Cu-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten einge-
zeichnet. fcc-Cu mit Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten ist nichtmagnetisch, sodass die anomalen
Hall-Winkel in diesen Systemen verschwinden. In den betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten sind die anomalen Hall-Winkel fiir alle untersuchten Defekte minimal,
falls der Defekt in der zentralen Lage der ferromagnetischen Schicht (79 = 5) bzw. der
nichmagnetischen Schicht (179 = 13) positioniert ist. Je ndher der Defekt den Grenzfldchen
lokalisiert ist, desto grofier wird der anomale Hall-Winkel im Allgemeinen. Ausnahme
bilden hierbei Cu-Defekte in der ferromagnetischen Schicht, bei denen der anomale
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Hall-Winkel maximal fiir Defekte in den Lagen 7o € {2,8} sind. Aulerdem erreichen
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Defekten in der nichtmagnetischen Schicht im
Allgemeinen grofiere anomale Hall-Winkel als Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Defekten in der ferromagnetischen Schicht. Ausnahme hierbei bilden Au-Defekte. Die
anomalen Hall-Winkel in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M
parallel zur Co/Cu-Grenzflache (K/I\ = 1)) fiir einen bestimmten Defekt sind im Allge-
meinen um ein Grofienordnung kleiner als die entsprechenden anomalen Hall-Winkel
in fcc-Cu bzw. fcc-Co. Ausnahmen bilden hierbei Bi-Defekte in den Grenzflachenlagen
der ferromagnetischen Schicht (179 € {1,9}), fiir die der anomale Hall-Winkel anndhernd
den Wert von fcc-Co(Bi) erreicht.

1072 1073
T 2

AHE
<::
J
|
|
i
|
AHE
zX
|

—1F -
Cu - Co '7‘/ \&7‘ Cu —Co

—1} —e—Au —e—Bi || —*—Au ——Bi
——1Ir —o—Ir
12345678 910111213141516 2 234567 8910111213141516
Defektposition Defektposition #g
09995945959,9459,9, 09995945959,9459,9,
Co9) Co9)

(@) a2fE (b) «AHE € [~2,2] - 1073

Abbildung 3.2.26.: (a) Anomale Hall-Winkel #2"E von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschich-
ten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = ) mit Cu-, Co-,
Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten in Abhédngigkeit von der Defektposition #y. Zum Vergleich
sind die Werte der anomalen Hall-Winkel fiir Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekte in fcc-Cu
und Cu-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten in fcc-Co als waagerechte Linien eingezeichnet. In
nichtmagnetischen Systemen (fcc-Cu mit Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekte) sind die anomalen
Hall-Winkel Null. Zur besseren Darstellung ist in (b) der Bereich auf a2/'€ € [-2,2] -
1073 eingeschrankt. Die Defektkonzentration betragt c = 1 at.%.

Vergleich zwischen M =% und M = §

In[Abb. 3.2.8 (a) und [3.2.27 (a)| sind schematisch Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
dargestellt, wobei in[Abb. 3.2.27 (a)| die Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfldche
(M\ = 1) orientiert ist, wahrend in |Abb. 3.2.8 (a)| die Magnetisierung senkrecht zur
Co/Cu-Grenzfliche (M = Z) zeigt. Das duSere elektrische Feld E = EE sei jeweils in
x-Richtung (E = %) orientiert, sodass die durch den anomalen Hall-Effekt auftretende
anomale Hall-Stromdichte jAHE in |Abb. 3.2.27 (a)| senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache
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Co _ = Co =

(a) Anomaler Hall-Effekt (b) Spin-Hall-Effekt

Abbildung 3.2.27.: Schematische Darstellung des (a) anomalen Hall-Effektes und (b)
Spin-Hall-Effektes in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung senk-
recht zur Co/Cu-Grenzfldche (M\ ) hervorgerufen durch ein dufieres elektrisches
Feld E in x-Richtung (E = x) Die anomale Hall-Stromdichte j2HE in (a) und die

Spin-Hall-Stromdichte ]Z ® in (b) sind senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche, d.h. in
z-Richtung, orientiert.

(v = z) und in |Abb. 3.2.8 (a)| parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (x = y) orientiert ist.
Die zu den unterschiedlichen Anordnungen zugehorigen longitudinalen elektrischen

Leitfahigkeiten oy, die anomalen Hall-Leitfahigkeiten (TZAXHE und (TAHE und die anomalen

Hall-Winkel a2 und zxAHE von Co(9)/Cu(7)(001)- Vielfachschlchten mit Magnetisierung

M parallel zur Co/Cu-! Grenzﬂache (M = 1) bzw. mit Magnetisierung senkrecht zur
Co/Cu-Grenzflache (M = 2) fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten sind in[Abb. 3.2.30
dargestellt.

Longitudinale elektrische Leitfahigkeiten oy,

Die Abhéngigkeit der longitudinalen elektrischen Leitfahigkeiten oy, von der Defektpo-
sition 779 innerhalb einer Schicht sind in Co(9)/ Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magne-
tisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = y) und in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) dhnlich. So
sind die longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten oy, fiir Defekte in den zentralen La-
gen (170 = 5 bzw. 179 = 13) maximal und minimal fiir Defekte in den Grenzfldchenlagen
(M0 € {1,9} bzw. 59 € {10,16}). AuBlerdem sind die longitudinalen eletkrischen Leitfa-
higkeiten im Allgemeinen fiir Defekte in der ferromagnetischen Schicht (o € {1,...,9})
groBer als fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (79 € {10,...,16}). Die Un-
terschiede zwischen o, (M y) und Uxx(M = Z) sind im Allgememen fiir Defekte in
der ferromagnetischen Schicht (179 € {1,...,9}) groBer als fiir Defekte in der nichtma-
gnetischen Schicht (79 € {10,...,16}). Fur Defekte innerhalb der ferromagnetischen
Schicht (9 € {1,...,9}) sind d1e Unterschiede zwischen oy (M = ) und 0, (M = %)
im Allgemeinen am grofsten, falls der Defekt in der zentralen Lage (19 = 5) positioniert
ist und nehmen ab, je ndher der Defekt an der Grenzfliche (17 € {1,9}) positioniert ist.
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Aufierdem reduziert sich der Einfluss der Magnetisierung von Cu-, {iber Au-, {iber Bi-,
hin zu Ir-Defekten. Fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (1 € {10 .,16})
ist die Richtung der Magnetisierung weniger bedeutend. Hier stimmen Tex(M = =)
und oy (M\ = z) ndherungsweise tiberein. In der nichtmagnetischen Schicht existieren
entsprechend nur kleine magnetische Momente, die durch die angrenzen-
de ferromagnetische Schicht induziert werden. Die Potentialdnderung Ati(x; vo) hangt
somit in erster Ndaherung nicht von der Richtung der Magnetisierung ab, sodass die
entsprechend [Gleichung (2.126)| bestimmten Ubergangsmatrixelemente und folglich
die Relaxationszeiten nach [Gleichung (2.139)| unabhingig von der Richtung der Ma-
gnetisierung sind. Die Ahnlichkeit in der Abhéngigkeit der longitudinalen elektrischen
Leitfahigkeiten oy, von der Defektposition ist auf die Eigenschaften der Quantum—
Well-Zustdnde zuriickzufiihren. Die quantitativen Unterschiede zwischen oy, (M = V)
und 0, (M = %) sind durch die Abhingigkeit der Relaxationszeiten T,s(k) von der
Magnetisierung M bedingt.

AH AHE

Anomale Hall-Leitfihigkeiten c/\HE und 2
Wihrend sich oy, flir M = y und M = % fiir einen bestimmten Defekt um Groflen-
ordnungen unterscheiden kdnnen, sind die anomalen Hall-Leitfahigkeiten cA"E und

;XHE fiir einen bestimmten Defekt von dhnlicher Grofsenordnung. Fiir Defekte in der
ferromagnetischen Schicht (179 € {1,...,9}) und fiir Co-Defekte in der nichtmagneti-
schen Schicht (7o € {10,...,16}) stimmen sie im Vorzeichen tiberein. Auffallend ist, dass
die anomalen Hall-Leitfahigkeiten 0/ fiir einen bestimmten Defekt innerhalb einer
Schicht gering von der Defektposition abhdngen. Fiir die anomalen Hall-Leitfdhigkeiten
(TyAHE ist besonders fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht (7o € {10,...,16})
eine starke Abhédngigkeit zu beobachten. So ist die anomale Hall- Leltfahlgkelt unter

Verwendung von Gleichung (D.94)|durch

dSys (k)

oAHE
~ CUZ/F hioys (k)

ndherungsweise gegeben, wihrend ayAxHE durch |Gleichung (3.11)| bestimmt wird. Die
Quantum-Well-Zustédnde sowie die Grenzflachenzustiande besitzen betragsmaflig grofie
Geschwindigkeitskomponenten parallel zur Co/Cu-Grenzflache (v*, v¥), jedoch sehr
viel geringere Geschwindigkeitskomponente senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (v%). Im
Gegensatz hierzu besitzen die ausgedehnten Zustdnde hinreichend grofie Geschwindig-
keitskomponenten sowohl parallel zur Co/Cu-Grenzfldche (v¥, v¥) als auch senkrecht
zur Co/Cu-Grenzflache (v7).

Wegen [Gleichung (3.24)| werden die anomalen Hall-Leitfahigkeiten cA™E in erster
Néaherung durch die ausgedehnten Zustiande bestimmt. Beitrage der Klassen an Zu-
stainden zu den anomalen Hall-Leitfdhigkeiten sind in dargestellt. Durch die

Dominanz der ausgedehnten Zustinde hiangen die anomalen Hall-Leitfahigkeiten o/\HE

Z Pk_’v ’s! %kvsTVS(k)TV’S’ (k/)vlz/s (k) Uyrgt (k/) (324)

k’v s’
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gering von der Defektposition 7 ab. zeigt, dass in realen Systemen insbeson-
dere auch die Quantum-Well-Zustdnde grofse Beitrdge zu den anomalen Hall-Leitfa-
higkeiten cAHE besitzen. Der Hintergrund ist, dass ihre Geschwindigkeit in z-Richtung
kleiner als d1e entsprechende der ausgedehnten Zustande ist, dennoch fiihren die grofien
Relaxationszeiten dieser Zustinde insbesondere fiir die Quantum-Well-Zustinde der
ferromagnetischen Schicht fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht bzw. umgekehrt
zusammen mit den Geschwindigkeiten in x- und z-Richtung zu signifikanten Beitrdgen
zur anomalen Hall-Leitfahigkeit.

Wihrend die Graphen (179, cAHE (170)) und (770, 0 yAxHE(iyo)) fiir die anomalen Hall-Leit-
fahigkeiten stark voneinander abweichen, zeigen sich fiir die Graphen der anomalen
Hall-Winkel (770, a2E(170)) und (770, & yA)'C"E (10)) eher geringe Unterschiede. Fiir beide
Richtungen der Magnetisierung sind die anomalen Hall-Winkel maximal, falls die De-
fekte in den Grenzfldchenlagen (170 € {1,9} bzw. 19 € {10, 16}) positioniert sind, und
nehmen ab, je ndher der Defekt dem Zentrum der entsprechenden Schicht (79 = 5 bzw.
7o = 13) kommt. Die Verldufe beider anomalen Hall-Winkel wird hierbei entsprechend
aE = /0, bzw. apf® = 03"/, im Wesentlichen durch die qualitativ gleichen
Abhingigkeiten der longitudinalen elektrischen Leitfahigkeiten von der Defektposition
bestimmt.

3.2.2.1.1.2 Anomaler Hall-Winkel a2HE

Vergleich zwischen Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten und fcc-Co bzw. fcc-Cu

Wie in dargestellt, sei nun das duBere elektrische Feld E = EE senkrecht
zur Co/Cu-Grenzfliche (E = %) orientiert. Die zugehorigen anomalen Hall-Winkel

aHE in Co(9)/ Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/-
Cu Grenzflache (M = y) fur Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte sind in
dargestellt. Zum Vergleich sind wiederum die anomalen Hall-Winkel von fcc- Cu rrut
Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten und fcc-Co mit Cu-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten, wobei
fcc-Cu(Au), fec-Cu(Bi), und fce-Cu(Ir) nichtmagnetisch sind, und der anomale Hall-
Winkel somit Null ist. Wahrend die anomalen Hall-Winkel a/\HE inim Allge-
meinen um mindestens eine Grofienordnung kleiner sind als die anomalen Hall-Winkel
von fcc-Cu bzw. fee-Co, erreichen die anomalen Hall-Winkel 047E ndherungsweise die
Werte der Volumensysteme und iibersteigen sie sogar wie fiir Bi-Defekte in den Grenz-
flichenlagen der ferromagnetischen Schicht (170 € {1,9}). Wie in|Abb. J.6.1jund [.6.2|
illustriert, werden sowohl die longitudinalen elektrischen Leitfdahigkeiten o, als auch die
anomalen Hall-Leitfahigkeiten c/AHE = —¢/AHE im wesentlichen durch die ausgedehnten
Zustande bestimmt. Diese sind den Zustanden in Volumensystemen am dhnlichsten,
sodass Grofien, die von diesen Zustinden dominiert werden, Werte dhnlich denen der
Volumensysteme ergeben.
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1072 1073
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Abbildung 3.2.28.: Anomale Hall-Winkel a2HE von Co(9)/ Cu(7)(001)-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) mit Cu-, Co-, Au-,
Bi-, bzw. Ir-Defekten in Abhédngigkeit von der Defektposition #y. Zum Vergleich sind
die Werte der anomalen Hall-Winkel fiir Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekte in fcc-Cu und
Cu-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten in fcc-Co als waagerechte Linien eingezeichnet. Da
fcc-Cu lediglich mit Co-Defekten magnetisch sind, ist nur in diesen Systemen der
anomale Hall-Winkel von Null verschieden. Zur besseren Darstellung ist die y-Achse
rechts auf c4"E € [-3,3] - 1073 1/ (nQ2cm) eingeschréankt. Die Defektkonzentration
betrdgt c = 1 at.%.

Vergleich zwischen j =X und j = 2

Im Experiment wird im Allgemeinen nicht das dufSere elektrische Feld E vorgegeben,
sondern die elektrische Stromdichte j. In diesem Fall erzeugt eine elektrische Stromdichte
j = jj in x-Richtung (j = %) bzw. in z-Richtung (j = Z) eine anomale Hall-Stromdichte
in z-Richtung bzw. in x-Richtung in Héhe von

AHE N AHE Ozz ' ‘AHE s AHE Txx '
= ——=——j bzw. = — ——1, (3.25
oG = jx) = oz oot oz P (7 =Jz) = 0 e o2t 829
sodass j2ME(j = jz) = jAME(j = j&) 2= wegen ot"E = —0AHE gilt. Wegen 2 >> 1 ist bei

gleicher betragsmafliger elektrlscher Stromdlchte dle anomale Hall- Stromdlchte in z-
Richtung wesentlich grofer. Die Anordnung einer elektrische Stromdichte in z-Richtung
und folglich anomale Hall-Stromdichte in x-Richtung ist effizienter als die umgekehrte
Anordnung.

Vergleich zwischen (M =7, E=7%) und (M = %, E = —7))

Betrachtet man nun wie in |Abb. 3.2.29| dargestellt einerseits Co(9)/ Cu(/7\)(001)—Viel—
fachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) mit
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duBerem elektrischen Feld E = EE senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliache (E = %) und
andererseits Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzflache (M = 2) mit duerem elektrischen Feld E = EE parallel zur Co/Cu-
Grenzfldche (E —1). Somit ist in beiden Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten die
anomale Hall-Stromdichte jAHE parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (jAHE = %). Hierzu
sind in 1| die longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten O'ZZ(M = ¥) und
(Tyy(M =2), d1e anomalen Hall-Leitfahigkeiten c2HE und ¢A\HE, und die anomalen Hall-

Winkel a2E und aAHE dargestellt.

z E=7%
A
X |

Co s — 7

xy 7

@M=gundE=% b)M=zundE = —7

Abbildung 3.2.29.: Schematische Darstellung einer Co(9) /Cu(7)(001)-Vielfachschicht mit
(a) Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) und (b) Magnetisierung
senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = z). Das duflere elektrische Feld E sei in (a)
in z-Richtung (E = %) orientiert und in (b) in —y-Richtung (E = —#) orientiert. Die
anomale Hall-Stromdichte j2"E zeigt sowohl in (a) als auch in (b) in x-Richtung.

Der Unterschied der longltudlnalen elektrlschen Leltfahlgkelten 0, fiir die zwei Orien-
tierungen der Magnetisierung, d.h. M = Zund M = 7 ist eher gering. Insbesondere sind
die longitudinalen elektrischen Leitfahigkeiten o, fiir Defektpositionen innerhalb einer
Schicht anndhernd gleich. Ausnahmen bilden z. B. Au-Defekte in der nichtmagnetischen
Schicht (10 € {10,...,16}). Wesentlich ist fiir ¢;, die Schichtstruktur. Wie
dargestellt, werden die longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten ¢, im Wesentlichen
durch die ausgedehnten Zustinde getragen. Da die Tensoren der anomalen Hall-Leit-

fahigkeiten wegen |Gleichung (3.9)| antisymmetrisch sind, gelten cA"E = —¢AHE und
(TxAyHE = —(fyAxHE. Somit wird fiir die Diskussion der anomalen Hall- Le1tfah1gke1ten ohHE

und o7'F auf Abschnitte 3.2.2.1.1.1 und .2.1.1.2| verwiesen. Wahrend die anomalen
Hall- Le1tfah1gke1ten AHE und o2t von gleicher Groenordnung sind, sind hingegen

die anomalen Hall- kael aAHE(M = ¥) um mehrere Grofenordnungen g groBer als
die anomale Hall-Winkel zxAHE(M = ). Unter Verwendung von a®'E&(M = 7) =

Xy
of/**(M=2)/5,,(M=2) kann der anomale Hall-Winkel txAHE( = y) = o M=3)/c..(N=7)
durch a2HE(M = ) = o= (M=7)/oA (M=2)a AyHE(M = 1J)ow(M=2)/c,,(M=y) dargestellt

werden. Unter Berticksichtigung von O (&' (M=5)/,44 (8M=z)) = 1 ist der Unterschied
der anomalen Hall-Winkel in den Grofsenordnungen darauf zurtickzufiihren, dass sich
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die zu betrachtenden longitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten 0 (M = y) und
(TW(M\ = z) sich um mindestens eine Groflenordnung unterscheiden. Am grofiten ist
das Verhiltnis oy (M=2)/0..(M=y) fiir Defekte in den zentralen Lagen, da hierbei durch das
Quantum-Confinement bedingt grofe elektrische Leitfdhigkeiten parallel zur Co/Cu-
Grenzfldche getragen von den Quantum-Well-Zustdnden entstehen. Somit kann der
anomale Hall-Winkel, d.h. die Effizienz des anomalen Hall-Effektes, durch die Richtung
der Magnetisierung und entsprechender Wahl des dufieren elektrischen Feldes E vergro-
3ert werden. Die Rechnungen zeigen, dass in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche der anomale Hall-Winkel vergrofsert
werden kann, wenn man die Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache ausrichtet
und das dufiere elektrische Feld bzw. die elektrische Stromdichte statt parallel senkrecht
zur Co/Cu-Grenzflache legt.

3.2.2.1.2 Zusammenfassung

Ahnlich in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) sind auch in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Mag-
netisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) die longitudinalen elektrischen
Leitfdhigkeiten oy, und 0y, durch die Quantum-Well-Zustinde der ferromagnetischen
bzw. nichtmagnetischen Schicht bestimmt. Die anomalen Hall-Leitfahigkeiten o/A1E sind
auch in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = 7)) stark reduziert im Vergleich zu den anomalen Hall-Leitfdhigkeiten
in fcc-Co bzw. fce-Cu. Giinstig fiir einen grofien anomalen Hall-Winkel a2\}HE sind Defekte
an der Co/Cu-Grenzflache und reduzieren sich umso mehr je naher der Defekt der
Schichtmitte ist. Durch die geringere Symmetrie in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschich-
ten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = %) im Vergleich zu
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenz-
flache (M\ = z) gibt es zwei Geometrien fiir den anomalen Hall-Effekt mit einerseits
E = Ex mit jAHE senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache mit anomalen Hall-Winkel a2}'E und
andererseits E = EZ mit jAHE parallel zur Co/Cu-Grenzfliche mit anomalen Hall-Winkel
aHE. Wegen atHE = ocZAxHE% und O(vxx/0..) > 1 erzeugt eine elektrische Stromdichte in
z-Richtung eine grofiere anomale Hall-Stromdichte in x-Richtung als eine betragsgleiche
elektrische Stromdichte in x-Richtung eine anomale Hall-Stromdichte in z-Richtung.
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3.2.2.2. Tensor der Spin-Leitfahigkeit

Tabelle 3.2.2.: Tensoren der Spm—Leltfahlgkelt 07 und Spin-Stromdichten j7(E) fiir ein
dueres elektrisches Feld E = EE in x-, y-, und z-Richtung von Co(9)/ Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥) und
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = ).

j7(E) fur
o E=Ex E=Ej E=Ez

- o 0 —o o E 0 —0E
M=y (0 oy 0 ) ( 0 ) (Uny) ( 0 )
. 0 o oZ E 0 o)E
- (fo —0yx 0) (U§XE) ((T;xE) ( 0 )
M=z |05 03 O oy E o E 0
0 0 (TZZZ 0 0 UEZZE

Der Tensor der Spin—Leitféihigkeit 0¥, d.h. die y-Komponente des Tensors der Spin-
Leitfahigkeit 7> = (¢%,0Y,0 ) besitzt in Co(9)/( /Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Ma-
gnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = y) die Darstellung m
wéhrend fiir die Darstellungen der Tensoren der Spin-Leitfdhigkeit 0* und ¢0* auf Re—
ferenzen [53, [146] verwiesen wird. Die Tensoren der Spin-Leitfdhigkeit 0¥ fiir fcc-Cu
mit Spin-Quantisierungsachse und fcc-Co rnit Magnetisierung in y-Richtung besitzen

ebenfalls die Struktur in|Tabelle 3.2.2, wobei 0, = 0¥, und o7, # (T;y gilt. Fiir fcc-Cu mit

nichtmagnetischen Defekten gilt oy = Uyyy =0l =0.

3.2.2.2.1 Spin-Hall-Winkel a¥>HE

Wie bei dem anomalen Hall-Effekt sind in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Mag-
netisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) zwei voneinander verschie-
dene Anordnungen fiir den Spin-Hall-Effekt moglich. Diese sind in [Abb. 3.2.27 (b)|
und[3.2.32 (a)|dargestellt. Fiir ein duBSeres elektrisches Feld E in x-Richtung beschreibt der
Spin-Hall-Winkel a/S"E(E = %) = —o%/0,, = o = —ch,% £ wie inm
dargestellt, die Effizienz, mit der eine elektrische Stromdichte in x—Richtung jx, d.h. par-
allel zur Co/Cu-Grenzflache, in eine hierzu transversale Spin-Stromdichte in z-Richtung

4 *"E 4 h. senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche, transformiert werden kann. Entsprechend
ySHE

Abb. 3.2.32 (a)| beschreibt der Spin-Hall-Winkel a SHE(E =Z2) = —0/o, = —0%  Jo, =
ey A a%fHE, wie eine elektrische Stromdichte in z-Richtung j,, d.h. senkrecht

zur Co/Cu-Grenzflache, in eine hierzu transversale Spin-Stromdichte in x-Richtung

]ZSHE d.h. parallel zur Co/Cu-Grenzfliche, umgewandelt werden kann. Ferner gilt
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uc,yffHE = —lX]Z/iHE‘Txx/ o=.. Fiir Spin-Hall-Winkel a*SHE fiir ein beliebiges dufSeres elektrisches

Feld E sei auf|Gleichung (G.35)|unter Berticksichtigung von [Iabelle 3.2.2| verwiesen.

z E=7%
A
X |

Co = =9
Jx

@M=jundE=¢% b)M=zundE= 3

Abbildung 3.2.32.: Schematische Darstellung einer Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschicht mit
(a) Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) und (b) Magnetisierung
senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (Z/\/I\ = Z). Das dufSere elektrische Feld E sei in (a)
in z-Richtung (E = %) orientiert und in (b) in —y-Richtung (E = —1) orientiert. Die
Spin-Hall-Stromdichte j7°"F zeigt sowohl in (a) (y = y) als auch in (b) (y = z) in
x-Richtung.

3.2.2.2.1.1 Spin-Hall-Winkel a/3"E

Die Spin-Hall-Winkel in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M
parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte sind
in|Abb. 3.2.33|in Abhédngigkeit von der Defektposition 77y dargestellt. Zuséatzlich sind
die Spin-Hall-Winkel von fcc-Cu mit Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten und fcc-Co mit

Cu-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten als waagerechte Linien eingetragen. Hierbei sind beson-

ders die grofien Spin-Hall-Winkel von fcc-Cu(Bi) und fec-Cu(Ir) mit zngHE ~ 0.08 bzw.

mit zngHE ~ 0.04 hervorzuheben. Die Spin-Hall-Winkel in Co(9)/ Cl/l\(7)(001)-Vie1fach-
schichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥) betragt fiir

Defekte in der ferromagnetischen Schicht (7o € {1,...,9}) 1a23"| < 0.0025. Ausnah-
men bilden hierbei Bi-Defekte in den Grenzflichenlagen der ferromagnetischen Schicht
(o € {1,...,9}) mit einen Spin-Hall-Winkel von etwas mehr als 0.005. Fiir Defekte in
der nichtmagnetischen Schicht (179 € {10, ...,16}) sind die Spin-Hall-Winkel hochstens
0.01. Im Vergleich zu den jeweiligen Volumensystemen sind die Spin-Hall-Winkel in
den Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit X € {Cu, Co, Au, Bi, Ir} im Allgemeinen
um mindestens eine Grofienordnung kleiner als die der Volumensysteme fcc-Cu(X)
bzw. fcc-Co(X). Die geringen Spin-Hall-Winkel in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
konnen dhnlich zu den anomalen Hall-Winkeln auf die starke Unterdriickung des skew
scattering-Beitrages in Systemen mit vielblattrigen Fermi-Flachen [H3] zurtickgefiihrt
werden. Die Fermi-Fldache von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung

Seite 117



3. Ergebnisse

M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = y) besteht, wie in Abschnitt|F.3.2.2|dargestellt,
aus 29 Blattern (v € {139, ...,167}), wihrend die Fermi-Fldchen von fcc-Cu einblittrig
(v € {11}) und von fcc-Co vierblattrig (v € {8,9,10,11}) sind. Diese sind in|Abb. E.3.1
dargestellt.

1'\ T T T 1

0.5 | i

i
z

14
o

—0.5 Cu e Co || Cu o Co
—e—Au —e—Bi —o—Au —e—Bi
—Ir -1F —o—Ir N
I 345678 910111213141516 12345678 910111213141516
Defektposition g Defektposition g
05959594595050459, 05959595945050450,
Co(9) Co(9)
(a) a/2HE (b) a3 € [~1.25,1.25] - 102

Abbildung 3.2.33.: (a) Spin-Hall-Winkel ocgi HE yon Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = y) mit Cu-, Co-, Au-, Bi-
, bzw. Ir-Defekten in Abhédngigkeit von der Defektposition #7y. Zum Vergleich sind die
Werte der Spin-Hall-Winkel fiir Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekte in fcc-Cu und Cu-, Au-,

Bi-, bzw. Ir-Defekten in fcc-Co als waagerechte Linien eingezeichnet. Zur besseren

Darstellung ist in (b) der Bereich auf a3 e [—1.25,1.25] - 1072 eingeschrankt. Die

Defektkonzentration betrdgt ¢ = 1 at.%.

Vergleich zwischen anomalen Hall-Winkeln und Spin-Hall-Winkeln

In sind sowohl die Spin-Hall-Winkel als auch die anomalen Hall-Winkel
von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzflache (ZT/I\ = y) mit Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten in Abhédngigkeit von der
Defektposition 77y dargestellt. Im Allgemeinen sind die Spin-Hall-Winkel am grofsten fiir
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Defekte in den Grenzflichenlagen sowohl der

ferromagnetischen als auch der nichtmagnetischen Schicht. Ahnliches Verhalten zeigte
ySHE ySHE

sich bereits auch bei den anomalen Hall-Winkel a2/'E und ist wegen afy =~ = % /o,
bzw. afE = o4 /o, einerseits auf die dhnlichen Werte der Spin-Hall-Leitfdhigkeiten

und anomalen Hall-Leitfahigkeiten in[Abb. J.6.3|und andererseits auf die geringen lon-
gitudinalen elektrischen Leitfdhigkeiten oy, in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Defekte in den Grenzfldchenlagen zurtickzufiihren. Entsprechend kénnen die Diskussio-
nen iiber die anomalen Hall-Winkel unmittelbar auf die Spin-Hall-Winkel iibertragen
werden.
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Abbildung 3.2.34.: Spin-Hall-Winkel ucgi HE _ % HE/ o Und anomale Hall-Winkel ocZAxHE =

75" /o von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur
Co/Cu-Grenzflache (M\ = 1) mit (a) Cu- bzw. Co-Defekten, (b) Au-Defekten, (c)
Bi-Defekten, und (d) Ir-Defekten jeweils in Abhidngigkeit von der Defektposition 7.
Zusétzlich sind sowohl fiir den Spin-Hall-Winkel als auch fiir den anomalen Hall-

. . S o g SHE SHE
Winkel die Beitrige der Majorititselektronen (afy '~ = 05" /oy, aAHET = oAF& /5
. sree SHE— SHE— _ _ .
und der Minorititselektronen (af; ~ = % /oy, afHE~ = oA"%/4,.) eingetragen.

Die Defektkonzentration betragt ¢ = 1 at.%.

In|Abb. 3.2.34|sind die Spin-Hall-Winkel und die anomalen Hall-Winkel zusammen
mit den jeweiligen Beitrdgen der Majoritdts- und Minoritédtselektronen dargestellt. Fiir

die Mehrheit der Zusténde auf der Fermi-Fliache gilt |Sys(k)| ~ 1 wie in Abschnitt

diskutiert. Aus |G1eichung (B.5)| folgen nun zusammen mit oSN = " /5, und
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aME = of'™ /o fiir die Beitrage der Majoritéts- und Minorititselektronen zum Spin-

Hall-Winkel und anomalen Hall-Winkel

o35 (170) == alE (1p0) bzw. o35 (170) = —alFE (o). (3.26)

Die Beziehungen in |Gleichung (3.26)| spiegeln sich in den numerischen Rechnungen
in wider. Da in der Mehrheit der betrachteten Systeme die Majoritétselek-
tronen sowohl die Spin-Hall-Winkel als auch die anomalen Hall-Winkel dominieren,
besitzen die Spin-Hall-Winkel dhnliche Abhangigkeiten vom Defekttyp X und von
der Defektposition 7y wie die anomale Hall-Winkel. Entsprechend konnen Aussagen
fir die anomalen Hall-Winkel auf die Spin-Hall-Winkel tibertragen werden. Fiir die
in|Abb. 3.2.8 (b)lund [3.2.27 (b)| dargestellten Geometrien sind die longitudinalen elek-
trischen Leitfahigkeiten o, (M = ¥) und 0y, (M = %), die Spin-Hall-Leitfihigkeiten
ol3 HE(M\ = ) und 02°HE(M = %), und die Spin-Hall-Winkel aZ?HE(K/I\ = ¥) und
ocﬁHE (M\ =Z) in dargestellt. Auch hier konnen die Aussagen fiir die anoma-
len Hall-Leitfdhigkeiten und anomalen Hall-Winkel auf die Spin-Hall-Leitfdhigkeiten
und Spin-Hall-Winkel tibertragen werden, sodass hier auf eine detaillierte Darstellung
verzichtet wird.

3.2.2.2.1.2 Spin-Hall-Winkel a%EHE
Die zur Anordnung in[Abb. 3.2.29 (a)| zugehorigen Spin-Hall-Winkel als Funktion der
Defektposition 19 von Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten in Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) sind
in zusammen mit den entsprechenden Spin-Hall-Winkeln von fcc-Cu und
fcc-Co mit Spin-Quantisierungachse bzw. Magnetisierung in y-Richtung dargestellt.
Aufgrund der kubischen Symmetrie der Volumensysteme gilt 0, = 0y, sodass fiir
diese ocngE = —ocgiHE gilt. Entsprechend sind auch hier die grofien Spin-Hall-Winkel
von fcc-Cu(Bi) und fec-Cu(Ir) mit ungefdhr —0.08 und —0.04 zu beobachten. Fiir die
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten gilt im Allgemeinen ¢x/c.. > 1, sodass die Spin-

Hall-Winkel uc,ysHE im Allgemeinen betragsméfiig grofier sind als die Spin-Hall-Winkel

a>"F aus|Abb. 3.2.33] So erreichen die Spin-Hall-Winkel in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
zX p

schichten mit Au-Defekten in der ferromagnetischen Schicht (79 € {1,...,9}) anndhernd
die Spin-Hall-Winkel des Systems fcc-Co(Au) mit 0.01. Die Spin-Hall-Stromdichten in
z- bzw. in x-Richtung sind entsprechend (Gleichung (3.25)| gegeben, wobei hier die
anomalen Hall-Leitfadhigkeiten durch die entsprechenden Spin-Hall-Leitfadhigkeiten zu
ersetzen sind. Wie beim anomalen Hall-Effekt kann bei gleicher elektrischer Stromdichte
in z- bzw. in x-Richtung eine grofiere Spin-Hall-Stromdichte in x-Richtung als in z-
Richtung erzeugt werden.

Ahnlich zur anomalen Hall-Stromdichte kann die Spin-Hall-Stromdichte parallel zur
Co/Cu-Grenzfldache vergrofiert werden, falls die Magnetisierung parallel zur Co/Cu-
Grenzflache statt senkrecht zu dieser orientiert ist. Hierbei ist das dufSere elektrische Feld
E bzw. die elektrische Stromdichte j senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache orientiert. Die zu
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Abbildung 3.2.35.: (a) Spin-Hall-Winkel ocxz £ von Co(9)/ Cu(7)(001)—Vielfachschichten
mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) mit Cu-, Co-, Au-,
Bi-, bzw. Ir-Defekten in Abhéngigkeit von der Defektposition 79. Zum Vergleich
sind die Werte der Spin-Hall-Winkel fiir Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekte in fcc-Cu und
Cu-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten in fcc-Co als waagerechte Linien eingezeichnet. Zur
besseren Darstellung ist in (b) der Bereich auf a3, ME ¢ € [—4,4] - 1072 eingeschrankt.

Die Defektkonzentration betragt ¢ = 1 at.%.

entsprechenden Abbildungen fiir die Spin-Hall-Winkel, die ndherungsweise
dem Verhiltnis zwischen Spin-Hall-Stromdichte und elektrischer Stromdichte entspre-
chen, sind in prasentiert. Die Spin-Hall-Winkel o2 sind im Allgemeinen
signifikant grofer als die Spin-Hall-Winkel a3;"€. Wie bei den anomalen Hall-Winkeln in
ist dieses darauf zuriickzufiihren, dass sich die longitudinalen elektrischen
Leltfahlgkelten 0,.(M = 7) und O'yy(M\ %) = 0w (M = %) um GroRenordnungen
unterscheiden.

3.2.2.2.2 Zusammenfassung

Wie in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzflache (M = z) gilt auch in Co(9)/ Cu(7)(001)-V1e1fachsch1chten mit Magneti-
sierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = 7)) fiir die Komponente des Spin-
Erwartungswertes parallel zur Magnetisierung, d.h. Sl (k) = Sys(k) - M, ndherungswei-
se |SYs(k)| ~ 1 in Einheiten von 2. Somit gilt auch hier olPHEE v foAHEE Entsprechend
tibertragen sich die Beobachtungen von den anomalen Hall-Winkeln auf die Spin-Hall-
Winkeln. Im Vergleich zwischen Co(9) /Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = y) mit Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M =7%) zeigt sich, dass in erste-
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ren mit E = EZ und im zweiten mit E = EZ eine Spin-Hall-Stromdichte in x-Richtung
erzeugt werden kann, wobei in der Konfiguration (M = y, E = EZ) im Allgemeinen
groflere Spin-Hall-Stromdichten als in der Konfiguration (M = z, E = —EY) generieren
kann.
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3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten

3.2.2.3. Edelstein-Tensor

Der Edelstein-Tensor X von Co(9)/ Cu(7)(001)-V1elfachsch1chten mit Magnetisierung
M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = ¥) in be51tzt mit Xy, Xyx, Xyzr
und x, im Allgemeinen vier von Null verschiedene und Vonelnander unabhéngige
Tensorelemente. Fiir den Edelstein-Tensor Y in Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfachschichten mit
Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = y) gilt |G1e1chung (3. 18)| ent-
sprechend Anhang|[E.T] Wie in [Abb. 1.7.3 dargestellt, weichen einige Tensorelemente
von dieser Beziehung ab. Dies ist wie beim Edelstein-Tensor in Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = z) auf
numerische Instabilititen zuriickzufiihren (siehe hierzu Anhangl). Aus diesem Grund
verwendet man (Gleichung (3.18)|und definiert den symmetrisierten Tensor x>YM iiber
|Gleichung (3.19)| Somit erfiillt 3°>YM per Definition die Punktsymmetrie bzgl. der zentra-
len Lage der ferromagnetischen und bzgl. der zentralen Lage der nichtmagnetischen
Schicht, d.h. x>"M(170) = —x>YM(—75). Die Tensoren ¥ und x°>Y™ von Co(9)/ /Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) mit
Cu-, Co-, Au-, Bi-, bzw. Ir-Defekten sind i m 3| dargestellt. Im folgenden wer-
den stets die symmetrisierten Tensoren XSY Verwendet, wobei auf den Index SYM
verzichtet wird.

3.2.2.3.1 Transversale Edelstein-Effekte x'' und x'2

3.2.2.3.1.1 Transversale Edelstein-Effekte x., und x.,

Fiir ein duBeres elektrisches Feld E = EE in y-Richtung (E = %), d.h. parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche und parallel zur Magnetisierung M besitzt entsprechend die
induzierte Spin-Dichte s(E) eine von Null verschiedene Komponente sowohl in x-
Richtung, d.h. parallel zur Co/Cu-Grenzfldche und senkrecht zum dufSeren elektrischen
Feld E bzw. zur Magnetisierung M mit s, (E) = xxyE als auch in z-Richtung, d.h. sowohl
senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache als auch senkrecht zum dufleren elektrischen Feld
E bzw. zur Magnetisierung M mit s,(E) = x,E. Die entsprechende Geometrie ist in

Abb. 3.2.38 (a)| dargestellt.

Die Edelstein-Tensorelemente ., und X, von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) fiir die untersuch-
ten Defekte (Cu, Co, Au, Bi, Ir) sind in dargestellt. Zunichst fallt auf,
dass die Edelstein-Tensorelemente xy, mit O(xy,) = 107° 1/(V/cm) im Allgemei-
nen um drei Grofienordnungen grofier sind als die Edelstein-Tensorelemente ., mit
O(xzy) = 10712 1/(V/cm). Durch die Vielfachschichtstruktur, insbesondere durch die
Co/Cu-Grenzflache, hiangt der Edelstein-Effekt im besonderen Mafse von der Defektpo-
sition innerhalb der Vielfachschicht ab. Es zeigt sich, dass fiir alle untersuchten Defekte
der Edelstein-Effekt x, fiir Defekte in der ferromagnetischen Schicht um eine Grofsen-
ordnung grofier ist als fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht. Die grofiten Werte
fiir alle untersuchten Defekte werden fiir die Defektpositionen 7y € {4,6} erreichtlﬂ

4Fiir Cu-Defekte sind die betragsmafig grofiten Werte fiir 779 € {3,7} zu beobachten, jedoch sind diese
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Tabelle 3.2.3.: Edelstein-Tensoren X und induzierte Spin-Dichten s(E) fiir ein dufleres
elektrisches Feld E = EE in x-, y-, und z-Richtung von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = ¥) und
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = ).

s(E) fiir E = EE mit
e E=% E=§ E=

4
. 0 Xxxy O 0 XxyE 0
M=y Xyx 0 Xyz XyxE 0 XyzE
0 Xz O XzyE 0
/\ Xxx _ny 0 XxxE _nyE 0
M=z Xyx Xwx O XyxE XxxE 0
0 0 Xzz 0 0 XzzE

Fiir Defekte in der Umgebung der Co/Cu-Grenzfliche (179 € {1,2,8,9}) innerhalb der
Co-Schicht sind die Werte um eine Grofienordnung kleiner als der Maximalwert und
somit in der Grofienordnung des Edelstein-Effekts fiir Defekte in der Cu-Schicht. Kon-
kret werden fiir Cu- und Au-Defekte in der ferromagnetischen Schicht die betragsmafSig
grofsten Werte fiir das Tensorelement x,, erreicht. Insbesondere beobachtet man, dass
fir Defekte in den der Nédhe der zentralen Lage der ferromagnetischen Schicht groflere
Werte fiir )y, erreicht werden als fiir Defekte in der Néhe der Co/Cu-Grenzflache.

<

Orientierung der Spin-Dichten

Wegen s(E) - E = 0 sind die induzierten Spin-Dichten stets senkrecht zum dufleren elek-
trischen Feld E = EE mit E =  und somit ausschlieBlich in der xz-Ebene orientiert. Fiir
die Orientierung der Spin-Dichte innerhalb der xz-Ebene wurde der Winkel < (s(E), X)
zwischen induzierter Spin-Dichte s(E) und der x-Richtung iiber

< (s(E),x) = arccos (s(jé)f) = arccos (Xxy) (3.27)

VGt XEy

bestimmt. Fiir die untersuchen Defekte sind diese Winkel in[Abb. 3.2.39 (c)| dargestellt.
Mit wenigen Ausnahmen gilt <t (s(E),%) ~ 0° bzw. < (s(E),x) ~ 180°, sodass s(E)
fast nahezu vollstindig in x-Richtung zeigt. Hierbei bestimmt das Vorzeichen von
Xxy, Ob s(E) in positive (xx;, > 0) oder in negative x-Richtung (x., < 0) orientiert
ist. Fiir die meisten untersuchten Systeme gilt |xx,| > |xzy| sodass ndherungsweise
< (s(E),Xx) ~ arccos(sgn(xxy,)) gilt. Fiir sgn(xy,) = +1 folgt somit < (s(E),x) ~ 0°,
wihrend fiir sgn(xy,) = —1 entsprechend < (s(E), X) ~ 180° gilt.

nur geringfiigig grofer als die Werte fiir Defektpositionen 79 € {4,6}.
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@M=7 b)YM=2

Abbildung 3.2.38.: Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M (a) par-
allel zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) und (b) senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche
(ZT/I\ = 7). Das duflere elektrische Feld E sei sowohl in (a) als auch in (b) in y-Richtung
(E = ) orientiert. Zusitzlich sind die induzierten Spin-Dichte entsprechend

und die Spin-Orbit-Torque entsprechend [Iabelle 3.2.4}in (a) und (b) einge-

zeichnet.

Vergleich zwischen M = 5 und M = 2

Abschliefiend soll hier noch der Einfluss der Richtung der Magnetisierung auf die in
x-Richtung induzierte Spin-Dichte betrachtet werden. Das duflere elektrische Feld E sei
weiterhin in y-Richtung orientiert. Entsprechend gilt xx, # 0 sowohl fiir
Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥) als auch fiir Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (]T/I\ = Z). In beiden Fillen besitzen die durch ein
duBeres elektrisches Feld E = EE in y-Richtung (E = %) induzierten Spin-Dichten
s(E) eine von Null verschiedene Komponente in x-Richtung (sx(E) = xx,E). Fir die
untersuchten Defekte sind die Tensorelemente ., sowohl fiir Magnetisierung senkrecht

zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) als auch fiir Magnetisierung parallel zur Co/Cu-
Grenzflache (]\/\/I = 1) in dargestellt. Fiir alle untersuchten Defekte ist xyy,
sowohl fiir Defekte innerhalb der ferromagnetischen Schicht als auch fiir Defekte in
der nichtmagnetischen Schicht in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisie-
rung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) um eine GroSenordnung grofer als
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = %). Die durch ein duferes elektrisches Feld E in y-Richtung induzierte
Spin-Dichte in x-Richtung ist grofier, wenn die Magnetisierung parallel zur Co/Cu-
Grenzflache statt senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache orientiert ist.

Exemplarisch werden hierzu Bi-Defekte betrachtet fiir Position 19 = 6 innerhalb der
ferromagnetischen Schicht und fiir Position 79 = 11 innerhalb der nichtmagnetischen
Schicht. Die Beitrdge der individuellen Lagen zum Edelstein-Tensorelement ), sind
fiir Bi-Defekte in Positionen 770 = 6 und 179 = 11 in dargestellt. Neben
den integralen Werten )(Zy sind zusatzlich die symmetrischen Beitrdge )(Z; und die

antisymmetrischen Beitrdge XZy_ dargestellt. Insbesondere der symmetrische Beitrag
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Abbildung 3.2.39.: Transversaler Edelstein-Effekt (a) x., und (b) X, von
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfldache (M\ = y) fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten. Man beachte die unter-
schiedlichen Gréfenordnungen von xyy und xzy mit O(xx,) = 107 1/(V/cm) und
O(Xxzy) = 10712 1/(V/cm). (c) Winkel < (s(E), %) zwischen der induzierten Spin-

Dichte s(E) = (XxyE, 0, xzyE ) und der x-Richtung fiir ein dufieres elektrisches Feld
E = EE in y-Richtung (E = #) in Abhzngigkeit von der Defektposition 7y fiir Cu-, Co-,
Au-, Bi-, und Ir-Defekte in Co(9)/ Cu(7)(001) Vielfachschichten mit Magnetisierung
M parallel zur Co/Cu-Grenzfliache (M = 7). Fiir o € {5,13} besitzen die Co/Cu-
Vielfachschichten weiterhin Rauminversionssymmetrie, sodass keine Spin-Dichte
durch den Edelstein-Effekt induziert wird. Mit wenigen Ausnahmen ist die induzierte
Spin-Dichte s(E) nahezu vollstindig in positive x-Richtung (< (s(E, X) = 0°) bzw. in
negative x-Richtung (< (s(E, ¥) = 180°) orientiert. Die Defektkonzentration betragt
¢ =1at.%.

bestimmt wegen X, (o) =Y, )(Z;r (170) den integralen Werte alleine.

= 217 XZy (770)
Sowohl die lagenaufgeldsten Beitrage XZy als auch die antisymmetrischen Beitrdge
)(x; sind fiir die Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = ) und
fir die Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu- Grenzﬂache (M = %) von dhnlicher
Groflenordnung. Im Allgememen sind die Beitrdge )(xy firM =z grofier als die ent-
sprechenden Beitrage fiir M = y. Dass die integralen Werte x,, in Co(9)/Cu(7)(001)-

Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥) gro-
er sind als in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzfliche (M = %) liegt daran, dass ausschlieSlich der symmetrische Beitrag
XZ; den integralen Wert bestimmt. Diese sind in Systemen mit Magnetisierung parallel
zur Co/Cu-Grenzfliche anndhernd eine Groflenordnung grofier als in Systemen mit
Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche. In ungestbrten C0(9) /Cu(7)(001)-

Vielfachschichten gilt entsprechend |Gleichung (E.9)| XZy = )(xy bzw. x! /x = 0. Durch
den Defekt hingegen wird die Rauminversionssymmetrie im Allgemeinen aufgehoben,

sodass xxy # )(xy bzw. )( 7& 0. Entsprechend beschreibt der symmetrische Beitrag
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Abbildung 3.2.40.: Beitrdge der einzelnen Lagen zum Edelstein-Tensorelement xy,
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten fiir Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = ¥) bzw. fiir Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche
(M = %) fiir Bi-Defekte an Position (a) 779 = 6 und (b) 1o = 11. Zusitzlich sind die
symmetrischen und antisymmetrischen Beitrage XZ; bzw. XZ; dargestellt. Hierbei
beachte man, dass die symmetrische Beitrdge fiir Defektposition 779 = 6 zur besseren
Darstellung fiinfmal so grofs und fiir Defektposition 779 = 11 fiinfzigmal so grof3
dargestellt sind. Die Defektkonzentration betragt ¢ = 1 at.%.

die Asymmetrie in den lokal induzierten Spin-Dichten s?und s; . Unter Umstinden
wird durch die geringere Symmetrie in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magne-
tisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = y) im Vergleich zu Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) die
Asymmetrie zwischen 17 und —# verstarkt und ermoglicht so im Allgemeinen grofsere
Werte fiir den Edelstein-Tensor X.

3.2.2.3.1.2 Transversale Edelstein-Effekte x,, und x,.

Vergleich zwischen Gleichgewichtsmagnetisierungsdichte m und Nichtgleichgewichts-
magnetisierungsdichte m(j)

Entsprechend induziert sowohl ein dufBeres elektrisches Feld E = EE in
x-Richtung (E = %) als auch ein duferes elektrisches Feld E = EE in z-Richtung (E =3%)
eine Spin-Dichte in y-Richtung, d.h. in Richtung der Magnetisierung M. Im ersten Fall
bestimmt das Tensorelement y,,, die Grofle der induzierten Spin-Dichte s, (E) = XyxE,
wiéhrend im zweiten Fall die Spin-Dichte s, (E) durch das Tensorelement ), quantifiziert
wird. Die Tensorelemente x,, und x,. in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magne-

tisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) sind fiir die untersuchten Defekte
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(Cu, Co, Au, Bi, Ir) in[Abb. 3.2.41|dargestellt. Da die magnetischen Momente im Gleichge-
wicht 1 und die induzierten magnetischen Momente m(E), die tiber |Gleichung (2.154)|
mit der induzierten Spin-Dichte s(E) zusammenhéngen, beide in y-Richtung orientiert
sind, ist die Groflenordnung der induzierten magnetischen Momente von besonderem
Interesse. In Abhdngigkeit von der elektrischen Stromdichte j stellen sich die induzier-
te Spin-Dichte s(j) und das induzierte magnetische Moment durch |Gleichung (2.157)|
dar. Um die Groenordnung des induzierten magnetischen Momentes m(j) zu bestim-
men wird eine elektrische Stromdichte j mit j = 10”7 A/cm? betrachtet. Unter Verwen-
dung von O () = 1078 V"}/sz und O (7) =1 lecm = 0@ ') = 1 pQcm gilt somit
O (m(j)) = 1077 up. Die magnetischen Momente im Gleichgewicht m sind innerhalb
der ferromagnetischen Schicht von der Gréflenordnung O(noay) = 1 yp und innerhalb
der nichtmagnetischen Schicht von der GroSenordnung O(m,) € [107* up, 1072 pg|
gemif Somit sind die durch den Edelstein-Effekt induzierten magnetischen
Momente m(j) bei einer typischen Stromdichte j mit j = 107 A/cm? um drei bis sieben
Grofsenordnungen kleiner als die magnetischen Momente im Gleichgewicht.

Unter den untersuchten Defekten werden die grofiten Werte von yx» jeweils in der
ferromagnetischen und in der nichtmagnetischen Schicht fiir Au-Defekte erreicht, wobei
die Werte fiir Au-Defekte in der nichtmagnetischen Schicht im Mittel dreimal so grof3
sind wie fiir Au-Defekte in der ferromagnetischen Schicht. Fiir Cu-, Au-, und Ir-Defekte
in der ferromagnetischen Schicht sind die Tensorelemente x,» von dhnlicher Grofie,
wihrend die Werte fiir Bi-Defekte in der ferromagnetischen Schicht im Allgemeinen um
eine Groflenordnung kleiner sind. Jedoch zeigt der Graph (0, xyx(170)) fiir alle Defekte
eine dhnliche Abhingigkeit von der Defektposition in der ferromagnetischen Schicht.
So ist der Graph (10, Xyx(170)) punktsymmetrisch zur zentralen Lage der ferromagne-
tischen Schicht und insbesondere verschwindet x . fiir Defekte in der zentralen Lage
der ferromagnetischen Schicht, da fiir Defekte in dieser Position die Rauminversions-
symmetrie bestehen bleibt. Wahrend betragsmafiig grofie Werte fiir Defekte fiir die
Positionen 1y € {3, 7}H sind die Tensorelemente x,» betragsméflig am kleinsten fiir
Defekte in den Grenzflichenlagen der Co-Schicht (17 € {1,9}) und ihren angrenzenden
Lagen (170 € {2,8}). Fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht sind auch hier fiir
alle untersuchten Defekte wiederum die Graphen (770, xyx(70)) punktsymmetrisch zur
zentralen Lage der Cu-Schicht (79 = 13). Da Defekte in der zentralen Lage die Raumin-
versionssymmetrie nicht aufheben, verschwindet in diesen Féllen der Edelstein-Effekt
Xyx- Der Verlauf der Graphen (770, xyx(170)) ist fiir alle untersuchten Defekte gleich. Die
betragsmiflig grofiten Werte werden fiir die Lagen 179 € {12, 14} erreicht, und verrin-
gern sich je ndher der Defekt an der Co/Cu-Grenzflache lokalisiert ist, und sind folglich
betragsmiflig am kleinsten fiir Defekte in den Cu-Grenzflichenlagen (7o € {10,16}).
Auch wenn der Verlauf der Graphen (1, xyx(70)) fiir alle untersuchten Defekte gleich
ist, fallen insbesondere Au-Defekte auf. Wahrend die Werte von x . fiir Co-, Bi-, und
Ir-Defekte von dhnlicher Grofe sind, sind die entsprechenden Werte fiir Au-Defekte im
Vergleich um eine Gréfienordnung grofier.

SFiir Bi-Defekte werden die betragsmagig grofiten Werte fiir Defektpositionen 779 € {4, 6} erreicht, jedoch
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Abbildung 3.2.41.: Edelstein-Tensorelemente (a) x,x und (b) x,. in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M =)
fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte. Man beachte, dass sich die Werte fiir das
Tensorelement x,, im Allgemeinen um zwei Gréfsenordnungen grofer sind als die
Werte fiir das Tensorelelemnt .. Die Defektkonzentration betrégt c = 1 at.%.

Durch ein dufieres elektrisches Feld E in z-Richtung lasst sich {iber das vermittelnde
Tensorelement x,. ebenfalls eine Spin-Dichte in Richtung der Magnetisierung M mit
M = y induzieren. Beim Vergleich der Werte fiir x, und x,. zeigt sich unmittelbar, dass
die Werte fiir x,, im Mittel um zwei Gréflenordnungen kleiner als die Werte fiir x»
sind. Um eine grofie Spin-Dichte in Richtung der Magnetisierung zu erzeugen, ist es
somit giinstiger, dass dufere elektrische Feld E parallel zur Co/Cu-Grenzfldche d.h. in
x-Richtung statt senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche, d.h. in z-Richtung zu orientieren.
Fiir Bi- und Ir-Defekte in der ferromagnetischen als auch fiir Cu-, Bi-, und Ir-Defekte in
der nichtmagnetischen Schicht sind die Graphen (7o, X,z (#0)) punktsymmetrisch zur
zentralen Lage der jeweiligen Schicht. Fiir diese Defekte steigt der Graph (70, |xyx(70)])
ausgehend von der zentralen Lage hin zu den Grenzflachenlagen monoton an, sodass die
betragsmaflig grofiten Werte fiir Defekte in den Grenzflachenlagen erreicht werden. Bei
Cu-Defekten wird das Maximum von || bereits fiir die Defektpositionen 779 € {2,8}
erreicht. Hierbei kann x,, selbst monoton ansteigen z. B. fiir Cu- und Bi-Defekte in der
ferromagnetischen Schicht und Bi- und Ir-Defekte in der nichtmagnetischen Schicht,

oder ) ist alternierend im Vorzeichen wie bei Ir-Defekten in der ferromagnetischen
Schicht.

sind diese Werte nur unwesentlich grofer als jene fiir die Defektpositionen 79 € {3,7}.
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Abbildung 3.2.42.: Transversaler Edelstein-Effekt x,, in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) fiir (a)
Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte. Zusitz-
lich sind die Beitrdge der ferromagnetischen Schicht X;,'C\" und der nichtmagneti-
schen Schicht XnyM entsprechend |Gleichung (].2)|dargestellt. Hierbei gilt x,x(170) =
X;;V' (no) + XDIxM (10). Die Defektkonzentration betragt ¢ = 1 at.%.

Vergleich der verschiedenen Defekte

Wie in[Abb. 3.2.39 (a)| dargestellt und in Abschnitt diskutiert, ist die indu-
zierte Spin-Dichte in x-Richtung s, (E) = x,E fiir alle untersuchten Defekte um eine
Grofienordnung grofier, wenn Defekte in der ferromagnetischen Schicht positioniert
sind (max;,crm | Xxy (170)| => maxyoenm [ Xxy (70)])- Fiir das Tensorelement x,, hingegen
zeigt sich diesbeztiglich kein einheitliches Bild unter den untersuchten Defekten. Fiir
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Au-Defekte werden grofiere Beitrage erreicht, falls der Defekt in der nichtmagnetischen
Schicht positioniert ist, wahrend fiir Ir-Defekte sich ein entgegengesetztes Bild zeigt.
Hier werden im Mittel groflere Werte fiir Defekte in der nichtmagnetischen Schicht
erreicht. Fiir Bi-Defekte lassen sich sowohl innerhalb der ferromagnetischen Schicht als
auch innerhalb der nichtmagnetischen Schicht anndhernd gleich grofie Werte erreichen
(max,,erm | Xyx(70)] = maxyenm |xyx(170)])- Im Allgemeinen ist xy, fiir Defekte in den
inneren Lagen der Schichten grofier als fiir Defekte in den Grenzflichenlagen. Die be-
tragsmafiig kleinsten Werte werden fiir Defekte in den Grenzflichenlagen angenommen,
d.h. arg ming crm [Xyx(770)| € {1,9} bzw. arg min, enm [ Xyx(70)| € {10,16}°1 Ob Defek-
te in der ferromagnetischen oder in der nichtmagnetischen Schicht fiir eine durch ein
dufleres elektrisches Feld E in x-Richtung induzierte Spin-Dichte s, (E) giinstig sind,
hiangt somit von den individuellen Eigenschaften des Defektes ab. Fiir die untersuch-
ten Defekte ist die Spin-Dichte im Allgemeinen grofier, wenn Defekte im Inneren der
Schichten positioniert sind als in der Ndhe der Co/Cu-Grenzfldche. Ob Defekte in der
ferromagnetischen oder in der nichtmagnetischen Schicht einen grofien transversalen
Edelstein-Effekt x,» hdngt wesentlich vom jeweiligen Defekt ab. Einheitlicher zeigt sich
hingegen das Bild, wenn man die Beitrdge der ferromagnetischen und der nichtmagneti-
schen Schicht betrachtet. Diese entsprechenden Beitrdge der ferromagnetischen Schicht
und der nichtmagnetischen Schicht sind ebenfalls in[Abb. 3.2.42| dargestellt. So gilt fiir
alle untersuchten Defekte in guter Ndherung

)(;IxMOyo) fir o € FM

, 3.8
Xy2 (o) fiir o € NM (3:28)

Xyx(10) ~ {

wobei sich die grofiten Abweichungen bei Ir-Defekten in der Co-Schicht zeigen. Dennoch
gilt auch hier weiterhin [xp" (170)] > [x}2" (170)]-

Vergleich mit Literatur

Anstelle von ferromagnetisch/nichtmagnetischen-Schichten bestimmten Fabian et al.
2021 die Spin-Akkumulation in nichtmagnetischen metallischen diinnen Schichten (Cu,
Ag, Au, Ta, Pd, Pt, U) verschiedener Dicke (3, 7, 9, 11 Monolagen) unter dem Ein-
fluss eines dufderen elektrischen Feldes [193]. Sowohl das elektrische Feld als auch
die Spin-Quantisierungsachse sind hierbei parallel zur Metall/ Vakuum-Grenzflache
orientiert. Fabian et al. bestimmten die Ergebnisse einerseits unter Verwendung einer
Nichtgleichgewichts-Greenschen Funktionsmethode (Keldysh-Formalismus) und an-
dererseits unter Verwendung der semiklassischen Boltzmann-Gleichung. Die an den
Enden der metallischen Schicht induzierten magnetischen Momente unter dem Ein-
fluss eines dufleren elektrischen Feldes reichten von 107 yp fiir Cu bis hin zu 10™* up
fur U [193]. Fabian et al. verglichen die Verhdltnisse zwischen der Spin-Akkumulation

®Hierbei kennzeichnet arg min das Argument des Minimums. Sei z. B. A = {(x1,v1), (x2,¥2), (x3,¥3)}
mit (x1,y1) = (1,2), (x2,2) = (=3,10), (x3,y3) = (4, —9), dann ist min; |y;| = 2 und somit ist
arg min; |y;| = 1.
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und der elektrischen Stromdichte mit den intrinsischen Spin-Hall-Winkeln und attri-
buierten die berechneten Spin-Akkumulation weniger als Folge des Edelstein-Effektes,
sondern als Folge des Spin-Hall-Effekts in metallischen Schichten [193]. Interessanter-
weise entspricht die Formel zur Bestimmung der Spin-Akkumulation in Referenz [193]
formal dem Ausdruck fiir den Edelstein-Tensor in |Gleichung (2.152), Die von Fabi-
an et al. betrachteten Systeme besitzen, wie die in dieser Arbeit untersuchten Co/Cu-
Vielfachschichten mit Defekten in den zentralen Lagen der Co- bzw. Cu-Schicht, Raum-
inversionssymmetrie. Entsprechend verschwindet der Edelstein-Effekt iiber die gesamte
Probe. Lokal hingegen konnen sich trotz vorhandener Rauminversionssymmetrie Spin-
Dichten ausbilden, wobei diese fiir Positionen r und —r den gleichen Betrag, aber unter-
schiedliches Vorzeichen haben. Lokal werden in den hier betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = ) vom
Edelstein-Effekt induzierte magnetische Momente der Gréenordnung 10~ up fiir eine
typische elektrische Stromdichte der Groflenordnung 10”7 A /cm? [193] beobachtet. Somit
ist diese von dhnlicher Groflenordnung wie die von Fabian et al. bestimmten fiir Cu als
vergleichbares leichtes Element. Ob die induzierten magnetischen Momente entweder
durch den Edelstein-Effekt oder durch den Spin-Hall-Effekt hervorgerufen werden,
bleibt hingegen offen.

3.2.2.3.2 Zusammenfassung

In Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenz-
fliche (M = ¥) ist die durch den Edelstein-Effekt induzierte Spin-Dichte fiir ein beliebi-
ges duferes elektrisches Feld stets in der Ebene senkrecht zu diesem (s(E) - E = 0). Ferner
zeigt sich, dass fiir E = Ey die Spin-Dichte ndherungsweise entweder parallel oder
antiparallel zur x-Richtung ausgerichtet ist. Fiir diese Wahl des dufleren elektrischen
Feldes ist die induzierte Spin-Dichte in x-Richtung s, im Allgemeinen grofier, wenn die
Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache statt senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache
orientiert ist. Die Groflenordnung der induzierten magnetischen Momente betragen
wiederum fiir eine typische elektrische Stromdichte j = 107 A/cm? O(m(j)) = 1077 ug,
wihrend die magnetischen Momente im Gleichgewicht O (m") = 1 up fiir 5 € FM bzw.
O(m') € [107* up, 1072 up] fiir 7 € NM betragen.

3.2.2.4. Spin-Orbit-Torkance

Der Tensor der Spin-Orbit-Torkance tvon Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Ma-
gnetisierung M in y-Richtung (M = ) ist in angegeben. und hat die
gleiche Struktur wie der Edelstein-Tensor X, wobei bei kollinearen Magnetismus in
y-Richtung t,, und t,, verschwinden. In diesem Fall gibt es mit ¢,, und ¢, nur zwei von
Null verschiedene Tensorelemente. Unter Verwendung von |Gleichung (2.163)| gilt fiir
den Spezialfall eines sphérischen magnetischen Feldes B"(r) = B'(r) bei kollinearen
Magnetismus in y-Richtung
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tly (o) ~ —x2(0) By(r)|,_,  und  t,(n0) =~ Xk (no) By(r)|,_,.  (3.29)

Die Spin-Orbit-Torkance t wird wie in Co(9)/ Cug )(001)-Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (M = z) entsprechend |G1eichung (3.23)|
symmetrisiert, wobei im Folgenden auf den Index SYM verzichtet wird. Die Tensor-

struktur der Spin-Orbit-Torkance 7 in Tabelle 3.2.4{spiegelt sich, wie in Anhang|[l.7.2.2

dargestellt, in den numerischen Rechnungen wider.

3.2.2.4.1 Transversale Spin-Orbit-Torkance ¢ und ¢

3.2.2.4.1.1 Transversale Spin-Orbit-Torkance t,, und ¢,

Vergleich zwischen magnetischer Flussdichte im Gleichgewicht B und durch Spin-
Orbit-Torque induzierter magnetischer Flussdichte B(j)

Die transversalen Spin-Orbit-Torkance t,, und ¢, iiberdies die einzigen Null verschie-
denen Tensorelemente der Spin-Orbit-Torkance t, fiir Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschich-
ten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = %) mit Cu-, Co-,
Au-, Bi-, und Ir-Defekten sind in dargestellt. Wie beim Edelstein-Tensor
verschwindet die Spin-Orbit-Torkance sowohl in fcc-Cu als auch in fcc-Co. Der Spin-

Tabelle 3.2.4.: Spin-Orbit-Torkance # und Spin-Orbit-Torque T(E) fiir ein duferes elek-
trisches Feld E = EE in x-, y-, und z-Richtung von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) und
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfldache (M\ = z). Die Tensorelemente t,, und t,, in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ) bzw. t,,
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/-
Cu-Grenzflache (Z/VI\ = z) verschwinden fiir kollinearen Magnetismus und sind zur
Verdeutlichung durchgestrichen.

T(E) fiir E = EE mit
E=7 E=z

N 0 ty O 0 toE 0
wer (s 8%) () (5) [

toyE

)
)
Il
2)

Orbit-Torque kann ausgehend von|Gleichung (2.157)[in Abhdngigkeit der Stromdichte j
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Abbildung 3.2.43.: Transversale Spin-Orbit-Torkance (a) ty, und (b) t; fiir
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = ) mit Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekten. (c) Winkel < (T(E), %)

= (txyE, 0,tyE ) T und der x-Richtung fiir ein

duBeres elektrisches Feld E = EE in y-Richtung (E = #) in Abhingigkeit von der

Defektposition #g fiir Cu-, Co-, Au-, Bi-, und Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-

fachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #). Fiir

1o € {5,13} besitzen die Co/Cu-Vielfachschichten weiterhin Rauminversionssymme-

trie, sodass in diesen Fillen kein Spin-Orbit Torque auftritt. Mit wenigen Ausnahmen

ist der Spin-Orbit Torque T(E) nahezu vollstindig in z-Richtung (< (T (E, ¥) = 90°)
orientiert. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.

zwischen dem Spin-Orbit Torque T(E)

dargestellt werden. Der Spin-Orbit-Torque iibt ein Drehmoment auf die Magnetisierung

im Gleichgewicht M = 2/ vy bzw. auf die magnetischen Momente im Gleichgewicht
m' aus. Die Grofle der magnetischen Flussdichte B(f), die ein solches Drehmoment
bewirkt, kann tiber T(j) = #tgz x B(j) abgeschitzt werden. Mit typischen Groen-
ordnungen fiir die Spin-Orbit-Torkance * und der elektrischen Leitfahigkeit & bzw.
des spezifischen elektrischen Widerstandes ¢ = ¢! mit O(f) = 1072 Nm/(V/cm)

bzw. O(@) = 11/(uQcm) & O(@ ') = 1 pQem folgt fiir j = 107 A/cm? somit
O(B,(j)) = (’)(Cl"’ )O(Ta (7)) = 1077 T. Die durch den Spin-Orbit-Torque induzierten
Mgz,

magnetischen Felder besitzen fiir eine elektrische Stromdichte j mit j = 10’ A/cm? ma-
gnetische Flussdichten in der Gréflenordnung von 10~7 T. Die magnetische Flussdichte

B durch die Magnetisierung im Gleichgewicht M = /v bestimmt sich hingegen iiber

[©]

B = ‘llO;;lEZ/ Viz, wobei das Volumen der tetragonalen Einheitszelle von Co(9)/Cu(7)(001)-
2
Vielfachschichten Vgz = <u(fcc7\/§Cu) B4(fec-Cu) = La(fec-Cu)® betrégt. Die Gitter-

konstante von fcc-Cu und die magnetischen Moment innerhalb der Einheitszelle der
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten sind in [Tabelle 3.1.1]bzw. in gegeben Die

Ho)o (VEZ)

und ist somit um mehrere Groflenordnungen grofSer als die durch den Spin-Orbit-Torque

magnetische Flussdichte im Gleichgewicht betrdgt somit O(By)
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hervorgerufenen magnetischen Flussdichten B(j). Betrachtet man nun die beiden von
Null verschiedenen Tensorelemente der Spin-Orbit-Torkance im Vergleich. Die Spin-
Orbit-Torkance ¢, sind im Allgemeinen um mindestens eine Grofsenordnung, im Falle
von Au-Defekten in der Cu-Schicht sogar um zwei Grofsenordnungen, grofser als die
Spin-Orbit Torkance ty,,.

Orientierung der Spin-Orbit-Torques

In Analogie zur induzierten Spin-Dichte s(E) ist der Winkel zwichen Spin-Orbit-Torque
T(E) und der x-Richtung entsprechend |Gleichung (3.27)| gegeben, wobei die Edelstein-
Tensorelemente durch die entsprechenden Elemente der Spin-Orbit-Torkance zu ersetzen
sind. Das in der Probe wirkende Drehmoment T (E) auf die Magnetisierung M ist wie in
illustriert somit fast vollstindig in z-Richtung orientiert. Zuriickzufiihren
lasst sich dies darauf, dass sich die Tensorelemente t,, und t,, wie oben beschrieben
um mehrere Gréfienordnungen unterscheiden. Fiir |t,,| > [ty ] gilt <(T(E), X) ~ 90°,

wobei arccos(x) ~ 90° fiir x := sgn(fy,) 1;"” “ < 1 (Potenzreihenentwicklung) verwendet
2y

wurde. Wie in den zuvor betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magne-
tisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 3) gilt auch in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 1)
t(no) ~ t™(1) fiir alle 79. Wie zuvor ist dies darauf zuriickzufiihren, dass in der
nichtmagnetischen Schicht wegen m" ~ 0 kein Drehmoment erzeugt werden kann. Die
theoretisch abgeleiteten Beziehungen aus |Gleichung (3.29)| zeigen sich in den numeri-
schen Rechnungen. Die lokalen Beitrage tzy und )(Zy bzw. tZy und XZy sind in
bzw. dargestellt. Entsprechend [T. 4| besitzt der Spin-Orbit-Torque

T(E) fiir ein duferes elektrisches Feld E = EE in y- Rlchtung (E = ) sowohl fiir Ma-
gnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = y) als auch fiir Magnetisierung
senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = z) von Null verschiedene Komponenten in
x-Richtung. Als einziges gemeinsames Tensorelement beschreibt ¢, fiir M = y und

M = % den Einfluss der Richtung der Magnetisierung auf den entstehenden Spin-Orbit-
Torque, wahrend das dufsere elektrische Feld unverdndert bleibt. Beide Tensorelemente
tyy fiir die unterschiedlichen Richtungen der Magnetisierung sind Cu- und Co-, Au-,
Bi-, und Ir-Defekte in 5| dargestellt. Wahrend die induzierten Spin-Dichten

s(E) fur Co(9)/Cu(7)(001)- Vlelfachschlchten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = y) im Allgemeinen grofer ist als in Systemen mit Magnetisierung M
senkrecht zur Co / Cu-Grenzflache (M =2) , sind die Tensorelemente ¢,

fiir M = y und M = % von dhnlicher Groge.

3.2.2.4.2 Zusammenfassung

Die mit der Magnetisierung verbundene magnetische Flussdichte betragt im Gleichge-

wicht (’)(103’7) = 1T, wahrend fiir eine typische duflere elektrische Stromdichte mit
j = 107 A/cm? die durch den Spin-Orbit-Torque induzierten magnetischen Fluss-
dichten O(B(j)) = 1077 T betragen. Wie bei den Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschich-
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ten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (I/VI\ = z) wird auch in
den Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = #) die Spin-Orbit-Torkance fast ausschlieflich durch die ferroma-
gnetische Schicht bestimmt. Analog zur Spin-Dichte ist auch der Spin-Orbit-Torque im
Allgemeinen stets in der Ebene senkrecht zum &dufseren elektrischen Feld. Fiir ein dufse-
res elektrisches Feld E = Ey ist der Spin-Orbit-Torque ndherungsweise in x-Richtung
orientiert, sodass Spin-Dichte, Spin-Orbit-Torque und Magnetisierung jeweils orthogo-
nal zueinander stehen. Schliefilich zeigt sich, dass der Spin-Orbit-Torque senkrecht zu
sy und Magnetisierung in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M
parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = 1), d.h. T;, grofer ist als in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ), d.h.

T,.
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3.2. Transporteigenschaften von Co/Cu-Vielfachschichten
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4. Zusammenfassung

Mein Berg sagt: Blicke weiter, blicke hher, blicke voraus und Du wirst einen Weg sehen

Sir Robert Baden-Powell, Lord of Gilwell, Griinder der Weltpfadfinderbewegung

Am Beispiel von Co/Cu-Vielfachschichten wurden Transporteigenschaften insbeson-
dere der anomale Hall-Effekt, der Spin-Hall-Effekt, der Edelstein-Effekt, und der Spin-
Orbit-Torque in ferromagnetisch /nichtmagnetischen Vielfachschichten durch Elektron-
Defekt-Streuung, im Speziellen durch den skew scattering-Mechanismus, untersucht. Es
wurden Co/Cu-Vielfachschichten sowohl mit Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = %) als auch mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache
M = ) betrachtet. Hierbei wurde der Einfluss sowohl unterschiedlicher Defekte (Co,
Cu, Au, Bj, Ir) als auch unterschiedlicher Positionen der Defekte innerhalb der Co/Cu-
Vielfachschichten analysiert.

Anomaler Hall-Effekt und Spin-Hall-Effekt beschreiben das Auftreten einer transversa-
len elektrischer Stromdichte bzw. einer transversalen Spin-Stromdichte als Antwort auf
eine longitudinale elektrische Stromdichte. Durch das Vorhandensein von Grenzflachen
innerhalb von Co/Cu-Vielfachschichten sind die anomalen Hall-Winkel und Spin-Hall-
Winkel als Mafse fiir die Effizienz des anomalen Hall-Effekts bzw. des Spin-Hall-Effekts
von der Position des Defektes relativ zur Co/Cu-Grenzfliche abhingig. Anomaler Hall-
Winkel und Spin-Hall-Winkel sind im Allgemeinen maximal in Proben, in denen Defekte
an der Co/Cu-Grenzflache positioniert sind. Zuriickzufiihren ist dies auf die geringe
longitudinale elektrische Leitfahigkeit in diesen Co/Cu-Vielfachschichten. Wiahrend in
Co/Cu-Vielfachschichten mit Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche sowohl
anomale Hall-Stromdichte als auch Spin-Hall-Stromdichte mit Polarisation senkrecht
zur Co/Cu-Grenzflache auf Ebenen parallel zur Co/Cu-Grenzflache beschréankt sind,
ist in Co/Cu-Vielfachschichten mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache
sowohl eine anomale Hall-Stromdichte als auch eine Spin-Hall-Stromdichte senkrecht
zur Co/Cu-Grenzflache moglich. Es zeigt sich, dass die anomalen Hall-Winkel und Spin-
Hall-Winkel fiir ein dufSeres elektrisches Feld parallel zur Co/Cu-Grenzfliche Werte
gleicher Grofsenordnung sowohl fiir Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfla-
che als auch fiir Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfldche erreichen. Fiir eine
anomale Hall-Stromdichte und eine Spin-Hall-Stromdichte parallel zur Co/Cu-Grenz-
flache ergeben sich fiir die anomalen Hall-Winkel bzw. die Spin-Hall-Winkel in Co/Cu-
Vielfachschichten mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) und
duBerem elektrischen Feld senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (E = z) im Allgemeinen
grofsere Werte als in entsprechenden Vielfachschichten mit Magnetisierung senkrecht
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4. Zusammenfassung

zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) und duflerem elektrischen Feld parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (E = —). Dieses bietet eine einfache experimentelle Mdglichkeit die GroRe
des anomalen Hall-Winkels bzw. des Spin-Hall-Winkels zu manipulieren.

Durch die verringerte Symmetrie in ferromagnetisch /nichtmagnetischen-Vielfach-
schichten treten aufgrund der Spin-Bahn-Wechselwirkung neue Effekte wie der Edelstein-
Effekt und der Spin-Orbit-Torque auf. Der Edelstein-Effekt beschreibt das Auftreten
einer Spin-Dichte bzw. einer Magnetisierungsdichte unter dem Einfluss eines dufseren
elektrischen Feldes und tritt bereits in nichtmagnetischen Systemen auf. Die vorliegen-
den Rechnungen an Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten zeigen, dass die induzierte
Spin-Dichte am grofiten ist, falls das dufiere elektrische Feld in Richtung der Magneti-
sierung orientiert ist. Fiir eine im Experiment {ibliche Stromstérke von j = 107 A /cm?
sind diese elektrisch induzierten magnetischen Momente (O(m’(j)) < 1077 ug) um
drei bis vier Grofsenordnungen kleiner als die magnetischen Momente im Grundzu-
stand ((’)(7?1’7) > 10~* ug). In Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M\ = z) ist fiir ein dufleres elektrisches Feld par-
allel zur Co/Cu-Grenzfldche die induzierte Spin-Dichte ebenfalls parallel zur Co/Cu-
Grenzflache und im Allgemeinen senkrecht zum dufleren elektrischen Feld orientiert. In
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenz-
fliche (M = y) ist die induzierte Spin-Dichte stets in der Ebene senkrecht zur Magne-
tisierung und mit wenigen Ausnahmen parallel zur Co/Cu-Grenzfliche ausgerichtet.
Wihrend der Edelstein-Effekt bereits in nichtmagnetischen Systemen auftritt, ist der
Spin-Orbit-Torque erst in magnetischen Systemen zu beobachten. Hierbei erzeugt ein
dufleres elektrisches Feld ein Drehmoment auf die Magnetisierung, den Spin-Orbit-
Torque. Der Spin-Orbit-Torque kann lokal als Drehmoment zwischen der durch den
Edelstein-Effekt induzierten Spin-Dichte und der Magnetisierung beschrieben werden.
Nennenswerte Beitrage zum Spin-Orbit-Torque sind auf die ferromagnetische Schicht
begrenzt. Wahrend Edelstein-Effekt und Spin-Orbit-Torque in den zugrundeliegenden
Volumensystemen fcc-Cu und fcc-Co aufgrund der vorhandenen Rauminversionssym-
metrie nicht zu beobachten sind, treten in fcc-Co sowohl anomaler Hall-Effekt als auch
Spin-Hall-Effekt auf, wahrend fcc-Cu als nichtmagnetisches System nur den Spin-Hall-
Effekt aufweist. Im Vergleich mit den Werten fiir die Volumensystemen zeigt sich, dass
diese nur bedingt Auskunft {iber die zu erwartenden Werte in Co/Cu-Vielfachschichten
liefern.
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A. Quantenmechanische
Erwartungswerte in globalen und
zellzentrierten Koordinaten

Ausgehend von der Darstellung des quantenmechanischen Erwartungswertes zum
Operator A“ % (v) mitay,...,a, € {x,y,2}

) ° t o
Ao () = [ de (fuus(eB)) A4S (6) s () (A1)

gilt mit|{Gleichung (2.85)|sowohl

n t oM
—YX [par (WD) Al mE) a2
noy

als auch

Ui
AT 1 () m%éé(kvs;E)ﬁZ@(nE)) (A.3)
_ %ZZ Y (éé(kvs,E)) * éé,(kvs,E)
non QQ
/Vg dr (ﬁZ(V;E)yAg ”‘“"""(f)l%g(r;E) (A4)

Aufgrund der Translationssymmetrie des Idealkristalls ist der Ausdruck

n * On On + " on
; QZQ, (C?g(kvs;E)) Cly(kvs; E) /V ndr (R’é(r;E)> Al wan(p)RL, (1E) - (A5)
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A. Quantenmechanische Erwartungswerte in globalen und zellzentrierten Koordinaten

unabhéngig von 1, sodass eine beliebige Referenzzelle ausgewahlt werden kann. Ohne
Beschrankung der Allgemeinheit sei n = 0, und es gilt

EY Y (hikse)) ke

non QY

t n ol
<r;E>) Al - (1) R (7, E) (A6)

t 0
(r;E)) Ag &ty (r)R”Q,(r;E). (A7)

Somit folgt

oO f n oO
-/V; dr (R’Zg(r;E)> Al @t (r)RD, (1, E) (A.8)

unter Verwendung von U = N Vgz, wobei N die Anzahl an Einheitszellen darstellt, gilt
n
mit 5N = gy—N = émltVEzzzﬂf ndr =Y, VI

O *OO
(kvs;E) | CL,(kvs;E
G CTEE

ol I o0
/vg dr (R’é(r;E)) Al (r)R'é,(r;E) (A9)

+
o0 0 o0
mit AL8 0 (E) = [ dr( gws)) Al s, ()R, (1 )
Ui

e (e Nl
@ ,<CQ(ky5,E)> C (kUS E)AQQl/ (E) (AlO)
QQ
_ ZL 2 ( ’(7) (kvs; E) ) Cog (kvs; E)A’7 S (E) (A.11)
Vez Q QQ’ '
n Q'
50
1i’/] 1° ﬁKn (A12)

Der Ausdruck A/s(k; E) stellt den Beitrag zum Erwartungswertes A, (k; E) durch das
Basisatom # dar.
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B. Transversale elektrische Leitfahigkeit
und transversale Spin-Leitfahigkeit

B.1. Zusammenhang zwischen elektrischer Leitfdhigkeit und
Spin-Leitfahigkeit

Die Beitrdage der Majoritats- und Minoritdtselektronen zur Spin-Leitfahigkeit UZ;E mit

a B,y € {xyz}

dSys(k
T =S ; . hvy:((k))st(k)vi‘s(k)/\gs(k) (B.1)
S5 (k)20

kann tiber

B dS,s(k) v N B
= +Cs ; Jse hvvs(k) |S1,S(k)]UVS(k)AVS(k) (B.2)
S)s(k)Z0

- (é‘a7 2 SE. :zs;::((’;z)) ol (k) Abs (k)

Vs
S)s(k)Z0

A L (|szs<k>|—1)vﬁs<k>A£2<k>> (B3)

Vs
Ss(k)Z0

:i<gm O R LRI

Vs
SJs (k)20

o TS <1—\sxs(k>\)vzs<k>A55<k>> 54)

vs <
5175 (k) 20

mit {5 = s und |Gleichung (2.149)|auf die Beitrdge der Majoritéts- bzw. Minoritédtselek-
tronen der elektrischen Leitfahigkeit %i;s entsprechend

=+ (ofﬁ “ Ly :ié,’f)) (1= [8k(K)]) v%(k)A&(k)) (B.5)

vs
SJs (k)20

zurtickgefiihrt werden.
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B. Transversale elektrische Leitfihigkeit und transversale Spin-Leitfihigkeit

B.2. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

In Co(9)/ Cu(7)(001) Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = %) gelten

Oxy = —0Oyx und Uy = —Oyx (B.6)

wihrend in Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur
Co/Cu-Grenzfliache (M Y)
Oxz = —0zx und Ozz = _Uzyx (B.7)

gelten. In Co(9)/ Cu(7)(001)- -Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur
Co/Cu-Grenzfliche (M = %) folgt fur die Summen und Differenzen der transversalen

elektrischen Leltfahlgkelten : (O'yx + (Txy) und der transversalen Spin-Leitfahig-
keiten Oﬁt =2 AGTESSN) folgen somit

;x = und ;;r =0 (B.8)

Oyx = Oyx und Oyx = Oyxs (B.9)

wobei entsprechendes fiir die Summen und Differenzen in Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) gilt. In
[Abb. B.2.T|und [B.2.5|sind sowohl die transversalen elektrischen Leitfihigkeiten als auch
die Summen und Differenzen in Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfachschichten mit Magnetisie-
rung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = Z) bzw. in Co(9)/ Cu(7)(001) Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 1) dargestellt,
wihrend in den[Abb. B.2.3|und [B.2.7]sowohl die transversalen Spin-Leitfahigkeiten als
auch die Summen und Differenzen in Co(9)/ Cu(7)(001)-Vie1fachschichten mit Magneti-
sierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = z) bzw. in Co(9)/ Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) dargestellt
sind. Abweichungen von der Antisymmetrie aus|Gleichung (B.6)|zeigen sich z. B. fiir
Cu-Defekte in der Co-Schicht in Co(9)/ Cu( )(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliache (M = z), wahrend sich Abweichungen von der
Antisymmetrie aus [Gleichung (B.7)|fiir Co-, Au-, und Ir-Defekte in der Cu-Schicht in
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenz-
flache (M = 1) zeigen.

Sowohl fiir die transversalen elektrischen Leitfdhigkeiten als auch fiir die transversa-
len Spin-Leitfdhigkeiten gelten in anisotroper Relaxationszeitndherung entsprechend
\Gleichung (H.1)|

und ol =l (B.10)
fiir alle a, 8,7 € {x,y,z} unabhingig von den Symmetrien des Systems. Mit [Glei}
chung (B.10)|gelten einerseits in Co(9)/ Cu(7)(001) -Vielfachschichten mit Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (M = Z) mit |G1e1chung (B. 6)|

ol = ol =0 und R | (B.11)
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und andererseits in Co(9)/ Cu(7)( 01)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel
zur Co/Cu-Grenzflache (M y) mit |Gle1chung (B. 7)|

S und O — 0 g, (B.12)

Somit verschwindet in anisotroper Relaxationszeitndherung die transversalen elektri-

schen Leitfahigkeiten ay(?) und aﬁg) und die transversalen Spin-Leitfdhigkeiten (753((0) und

0';;0) in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-

Grenzfliche (M = 2). Entsprechendes gilt fiir die transversalen elektrischen Leitfahig-
keiten und transversalen Spin-Leitfdhigkeiten in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = ). Die Abweichungen von
der Antisymmetrie aus[Gleichungen (B.6)|und [(B.7)| spiegeln sich den Abweichungen
der Beziehungen fiir die transversalen elektrischen Leitfdhigkeiten und transversalen
Spin-Leitfdhigkeiten in anisotroper Relaxationszeitndherung entsprechend
[gen (B.1T)|und [(B.12)| wider. Die transversalen elektrischen Leitfdhigkeiten 0y, und oy,
bzw. 0,y und 0y, sind zusammen mit den entsprechenden Leitfdhigkeiten in anisotroper
Relaxationszeitndherung fiir Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (M\ =Z) in und fiir Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥) in
dargestellt. Entsprechendes ist fiir die transversalen Spin-Leitfdhigkeiten
in[Abb. B.2.4und [B.2.8| Die Abweichungen von der Antisymmetrie der transversalen
elektrischen Leitfahigkeiten und der transversalen Spin-Leitfahigkeiten fallen mit den
Abweichungen der entsprechenden Groflen in anisotroper Relaxationszeitndherung
zusammen. Die Beziehungen in|Gleichung (B.10)|sind hingegen erfiillt.

Die zustandsabhéngige Relaxationszeit bestimmt sich tiber [Gleichung (2.139), wobei
ein einzelnes Ubergangsmatrlxelement Prys—s ks entsprechend |Gle1chung (2. 128)| mit
\Gleichung (2.126)|sowohl die Wellenfunktion als auch die defektinduzierte Potentialan-
derung berticksichtigt. Sei der Defekt in der nichtmagnetischen Schicht positioniert und
sei der Ausgangszustand ein Quantum-Well-Zustand der ferromagnetischen Schicht.
Wegen seiner geringen Aufenthaltswahrscheinlichkeit in der nichtmagnetischen Schicht,
sind sémtliche Ubergangswahrscheinlichkeiten im Allgemeinen sehr klein und somit
die inversen Relaxationszeiten und fiihrt wie nachfolgend skizziert zu numerischen
Instabilititen. Seien k und k' zwei Zustinde, die sich durch eine Symmetrietransfor-
mation der gestorten Co/Cu-Vielfachschichten ineinander tiberfiihren lassen, sodass
aufgrund der Symmetrien Uivivs =~V S,Ui/v, o Ste = Sl und ’l’k,v, g = Tl:uls gel-
ten. Die numerischen Unterschiede zwischen den Geschwindigkeiten und den Spin-
Erwartungswerten seien zu vernachlassigen. Die numerischen Werte der Relaxtions-
zeiten unterscheiden sich entsprechend 7.}, = 7. + AT~ ! mit AT"! < 1 gering-
fiigig. Die Relaxationszeiten selbst unterscheiden sich hingegen ndherungsweise um
O(AT) > 1, sodass sich die Beitrdge in der transversalen elektrischen Leitfahigkeit
und in der transversalen Spin-Leitfdhigkeit nicht mehr gegenseitig aufheben. Fiir die

anomalen und Spin-Hall-Leitfiahigkeiten, die durch o, AHE = Oy = 3(0yx — 0xy) und

U;?HE Oyx %(ny — 0%, ftir Co(9)/Cu(7)(001)- Vlelfachschlchten mit Magnetisierung M
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B. Transversale elektrische Leitfihigkeit und transversale Spin-Leitfihigkeit

senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = 2) bzw. durch ¢AHE = o, = 3 (02 — 0xz) und
Uzyf HE ol = 3 (ot — 0%>) fiir Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung
M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) definiert sind, sind diese numerischen
Instabilitdten nicht beeinflusst, da sich durch die Differenzbildung diese fehlerhaften

Grofien herausheben.
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B.2. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

B.2.1. Magpnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche
B.2.1.1. Tensor der elektrischen Leitfahigkeit
B.2.1.1.1 Transversale elektrische Leitfahigkeit

B.2.1.1.1.1 0y und 0y,

o
£
5
]
2 ol
=
k-]
S

L oy
= 1/2 (0yx + 0ny)

123 45678 910111213141516 12345678 0910111213141516 12345678 910111213141516 12345678 0910111213141516

Defeklposmon o Defektposition 1o Defektposition 7o Defektposition 1o
90969999%99%90%%, 909099%90%90%90%0%, 9096999995%90%% 90909999%95%90%%
=229 = 92 9 9° 2 09 0 -2 9 9

(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung B.2.1.: Transversale elektrische Leitfdhigkeiten ¢y, und oy fiir (a) Cu- und
Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %).
Zusitzlich sind sowohl die Summe % (O'yx + U'xy) als auch die Differenz % (O'yx - O'xy)
dargestellt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.

| & AAS <7 ’
\/\/\/\/\/ ANER
1Y 1Y

1235 45678 910111213141516 12345678 0910111213141516 12345678 910111213141516 12345678 910111213141516

rin1/(pQcm)

Defektposition 11 Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 7o
90999095959459,9, 90999095959459,9, 90999995959459,9, 90999099959459,9,
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung B.2.2.: Transversale elektrische Leitfdhigkeiten ¢y, und oy, fiir (a) Cu- und
Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = 32).
Zusitzlich sind die transversalen elektrischen Leitfdhigkeiten in anisotroper Relaxati-

onszeitndherung ay(g) und Ug) dargestellt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.
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B. Transversale elektrische Leitfihigkeit und transversale Spin-Leitfihigkeit

B.2.1.2. Tensor der Spin-Leitfahigkeit (y := z)
B.2.1.2.1 Transversale Spin-Leitfahigkeiten

B.2.1.2.1.1 07, und oy,

2
5
£
]

AN eeeee | B,

: ./O—Q—M—o-\

ey :

i, ——c3, ® 5[0z, ——c3, 07, ——c3,

L[—=V/2(05, = 0y) —=1/2(05, + &5 ——1/2(0y, — 05y) o= 1/2(0y + ¥ —8=1/2(05, — 0F,) —8=1/2(cj, +0F,.

1235 45678 910111213141516 12345678 910111213141516 1234567 6910111213141516 1234567 6910111213141516
Defektposition 7o Defektposition 7o Defektposition 17y Defektposition 77y
90999099959459,9%, 90999990959459,9, 9099999095%959,9%, 90999990959459,9,

(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung B.2.3.: Transversale Spin-Leitfédhigkeiten oy, und o7, fiir (a) Cu- und Co-
Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %).
Zusitzlich sind sowohl die Summe %(ij + 0%,) als auch die Differenz %((zj —03y)
dargestellt. Die Defektkonzentration betrdagt c = 1 at.%.

»” X .
1 / \ 5t 2F
1 / \ /'\\ /”\
. - S e \
A ‘ NSUT

E E E E
5 5 5 5
c c c c
=S =S = =
<0 \y/ | <0 Sl essasay < W .
Y \»«J\ BT £ £ “
(S s | IS | ey | AN ey \/
ot e o
1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516
Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 7o
90909099959,%,%, A N e e e R ) 9090909095%95%,9% 9090909095%5%,9%
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung B.2.4.: Transversale Spin-Leitfahigkeiten ¢y, und o7, fur (a) Cu- und Co-
Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = z).

Zusétzlich sind die transversalen Spin-Leitfdhigkeiten in anisotroper Relaxationszeit-

(0) (0)

niherung 0,y und oy, dargestellt. Die Defektkonzentration betrégt ¢ = 1 at.%.
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B.2. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

B.2.2. Magpnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache
B.2.2.1. Tensor der elektrischen Leitfahigkeit

B.2.2.1.1 Transversale elektrische Leitfahigkeiten

B.2.2.1.1.1 0y, und 0,y

== = RUNP Ny M:
——1/2(0 — o) || — ——1/2(2x — 0xz) — ——1/2(zx — 0xz)
——1/2(0zx +0w2) | | g 2te | V2(0x+02) 5 20 —o—1/2(03x + 02z)
e} \—f‘\«'—‘j e} - \
gyt 2 ol e B gt e\
3 3 \ /]
’_sfp/rtf***a\ & of \
IS s | AN\ V
Ll S A )
1234567890123 345678 91011213141516 T23 45678 910111213111516 T23 45678 91011213111516
Defektposition 1o Defektposition 179 Defektposition 779 Defektposition 779
2090%90%90%9%5%9% 909999959595059, 9090%99999%0%,% 20%90%0%9%90%9%%
Co(9 Co(9) Co(9) Co(9)
(@) Cu- bzw. Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung B.2.5.: Transversale elektrische Leitfahigkeiten o, und oy, fiir (a) Cu- und
Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache. Zuséatzlich
sind sowohl die Summe % (02x + 0xz) als auch die Differenz % (0zx — 0xz) dargestellt.
Die Defektkonzentration betrdgt ¢ = 1 at.%.

oinl/(pQcm)

12345678 0910111213141516 12345678 910111213141516 12345678 910111213141516

1234567 8910111213141516

Defektposition 1o Defektposition 17 Defektposition 17 Defektposition 17
050505050,059,9, 9590909095909,% 050090909595949, 040505050,0,0,0,
Co(9) Co(9) Co(9)
(a) Cu- bzw. Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung B.2.6.: Transversale elektrische Leitfahigkeiten o, und oy, fiir (a) Cu- und
Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfldche (M = ).
Zusitzlich sind die transversalen elektrischen Leitfadhigkeiten in anisotroper Relaxati-

(0) (0)

X Z

onszeitndherung oz,” und oy, dargestellt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.
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B. Transversale elektrische Leitfihigkeit und transversale Spin-Leitfihigkeit

B.2.2.2. Tensor der Spin-Leitfdhigkeit (7 :=y)
B.2.2.2.1 Transversale Spin-Leitfahigkeiten

B.2.2.2.1.1 ¢, und ¢,

i | = )
— — /
B g A\
A 5 2f 5 .l J/AN
e bl & [Nee e G ST Sese
2 s .~ &, et . . [
< <
S >
= =
% %

SN

N P
[y -t >

——Va(ch — k) = Ya(c +o¥)

o¥in1/(pQcm)

o, ol
—=1/2(ck —of:) —>~Va(ots + k)

[[oaet = o) =12t +ob)

4l

—1/a(ok — o) —>-1/a(c + k)

12345678 0910111213141516 1234567 80910111213141516

12345678 910111213141516 23456780101 123141516

Defektposition 1o Defektposition 779 Defektposition 779 Defektposition 77
9090%9%0%9%9%% 90%099%9%9995%9% 90999999%99%5%,% 90%90%999%90%9%9%
Co(9, Co(9) Co(9) Co(9)
(a) Cu- bzw. Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung B.2.7.: Transversale Spin-Leitfdhigkeiten o’ und ¢, fiir (a) Cu- und Co-
Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache. Zuséatzlich
sind die Summe 3 (0%y — 0%;) und die Differenz (02, + 07, ) dargestellt. Die Defekt-
konzentration betrdgt c = 1 at.%.

2
10 6

1072
1
e
— = \
é 05 5 s // \&
] UG |, o N '**'/\ ~
R ========2= T emm——— e ... ..
& —0s & 2 [
s ~—t, = || B [ ot % ol
1 ) | ) 4'
12345678 910111213141516 7612345678910111213141516 1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516
Defektposition 1o Defektposition 770 Defektposition 77 Defektposition 17
90%099%90%095%9%, 099995959595959, 909095999495959%, 9090909095%9,%,9%
ol Co(9) Co(9) Co(9)
(a) Cu- bzw. Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung B.2.8.: Transversale Spin-Leitfadhigkeiten o2, und oY, fiir (a) Cu- und Co-
Defekte, (b) Au-Defekte, (¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche M = ).
Zusitzlich sind die transversalen Spin-Leitfdhigkeiten in anisotroper Relaxationszeit-

y(0)

ndherung oz~ und Ozz(o) dargestellt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.
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C. Makroskopische Grollen im
Gleichgewicht

Die betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten ohne Defekt besitzen Rauminversi-
onssymmetrie 7, sodass

R(Z)AY &t — AD @t (C.1)

gilt. Wegen R(Z)E,s(k) = Eys(—k) = Eys(k) ist ferner

R(I)fo(EVS(k) :fO(EVS(_k)) :fO(EVS(k))- (C2)
Ausgehend von
AVt = § AT (k) £ (Eus (K)) (C3)
kvs

gilt fiir das Verhalten unter Rauminversionssymmetrie mit|Gleichung (C.2)|und

R(Z) Ay (k) = sgnp(Ay* (k) Ay (—k) (C4)
nunmehr
R(Z)A°® % = R(Z) (Z A%'“ﬂ(k)f%as(k)) (C.5)
= ; ng:zAﬁé"'“”(k))Aﬁé"'“”(—k)fO(Eus(—k) (C.6)
= sg:zmﬁs'““n(k)) Y AL (k) fO(Eus(—K) (C7)
= sgnz(Aﬁé”""”(k))Ajgv"Z“'“"- (C.8)

Tabelle C.0.1.: Transformationsverhalten verschiedener Grofien A unter Rauminversion
7 und das zugehorige Signum sgn,(A), das tiber R(Z)A = sgn;(A)A definiert ist.

A r t k Jus(k) ]Js(k) Sus(k) Tys (k)
R(Z)A —r t —k —Jus(=k) —JI (k) Sus(—=k) T(—k)
SgnI(A) -1 +1 -1 -1 -1 +1 +1
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C. Makroskopische GréBen im Gleichgewicht

Entsprechend [Tabelle C.0.1|gilt sgn(J%(k)) = —1 bzw. sgn/(J)s (k)) = —1 fiir alle
a € {x,y,z}, sodass mit|Gleichungen (C.1){und |[(C.8)|

=0 =0 (C.9)

fur alle « € {x,y,z} folgt. Wegen sgn(Si,(k)) = sgn (T{s(k)) = +1 fiir alle & €
{x,y,z} stellt die Rauminversionssymmetrie keinerlei Einschrankungen fiir s’ * bzw.
T dar. Die Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten, wobei die Magnetisierung entlang ei-
ner kartesischen Achse (]T/I\ = 6 mit ¢ € {x,y,z}) orientiert ist, besitzen eine zweizihlige
Rotationsachse um die ¢-Richtung (Cy¢). Diese zusitzliche Symmetrie nutzt man fiir die
Spin-Dichte s° und den Spin-Orbit-Torque T°. Da Cyz eine Symmetrie ist, gilt Eys(k) =
Eus(R(C2¢)k) und folglich f°(Eys(k)) = R(Caz) f*(Eus(k)) = f°(Eus(R(Ca¢)k)).

Tabelle C.0.2.: Transformationsverhalten verschiedener Groflen A unter der Symmetrie
Coz, wobei ¢ € {x,y,z} tiber M = Z definiert ist. Ferner ist das zugehorige Signum
sgnc,, (A) dargestellt, das tiber R(Cyz)A = sgnc,, (A)A definiert ist. Ferner sei k' :=
R(Cy )k

@c=x
A Sis(k)  Sus(k)  Si(k)  Ti(k)  Ti(k)  Ti(k)
R(Co)A  Si(K') —Sis(K') =Si(K) Ti(k') —Tis(k') —Ti (k)
sgnczg(A) +1 -1 -1 +1 -1 -1
b=y
A Sis(k)  Sus(k)  Si(k)  Ti(k)  Tis(k)  Ti(k)
R(Coe)A  —Si(K') Sis(K') —Si (k') —Ti(K) Tis(k') —Ti (k)
sgnczg(A) -1 +1 -1 -1 +1 -1
©C=z
A Sis(k)  Sis(k)  Si(k)  Ti(k)  Ti(k)  Ti(k)
R(C2§)A _Sgs(k/) _Slyls (k/) S1Z/s(k/) _Tfs(k/) _Tgs(k/> Tfs(k/>
sgnCZZ(A) -1 -1 +1 -1 -1 +1

Da Cy¢ eine Symmetrie des Systems ist gilt einerseits

R(Cpg) A0 #1mtn = AD t1rwttn, (C.10)
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wihrend andererseits

R(Cog) A? 41t (C.11)
= R(Cog) Y A8 () £° (Eus (k) (C12)
kvs
= ¥ R(Cy) A% (k)R(Coz) fO (Evs(K)) (C.13)
R(Co¢)kvs
= T sgng, (AU (k) AN (R(Co)R) £ (Eus(R(Cop)k))  (C.14)
R(Cy¢)kvs )
=sgn, (Al (k) Y AR (R(C)K)f (Ew(R(C)K))  (C15)
R(Co¢)kvs
= Sgnczg(fiﬁé'””‘”(k))z‘lo et (C.16)

gilt, sodass fiir sgnc,, ( /cifj;---an (k)) = —1 unmittelbar

At — (C17)

folgt. Fiir M=y,dhZ=y gelten unter Verwendung der Signum aus Tabelle C.0.3 (b)|

$9r =, 972 =0, TO* =0, und T2 =0, (C.18)

und fiir M = 2, d.h. & = z gelten unter Verwendung der Signum ausTabelle C.0.3 ()|

9% =0, PV =0, 0¥ =, und TV = 0. (C.19)

Die Grofen s°¢ und T°¢ unterliegen durch die Symmetrie Cy; keinerlei Einschrén-
kungen. Da jedoch kollinearer Magnetismus betrachtet wird, verschwindet der Erwar-
tungswert des Torques in ¢-Richtung Tgs(k) fiir alle Zustdnde kvs identisch. Somit
verschwindet auch die Grofe T ¢. Nur s° ¢ stellt bis auf Vorfaktoren das magnetische
Moment dar und hat somit eine direkte physikalische Bedeutung. Ausgehend von
\Gleichung (2.46)|

m(r) = —y—; /_o; dE Sp (,B)Z.Im (é(t,t;E))) fO(E, T) (C.20)

gilt mit — 1 Im (Co;(t, x; E)) =Y s l;kvs(t; E)gz,tvs (v;E)0 (E — Eys(k))

—us [ dESp (ﬁz Y s (6 E)plac (6 E)S (E Evs<k>>> fUET) (€21)

kvs

zyklisches Vertauschen unter der Spur liefert

= B Z/O; dE Sp (lliivs(t;E)ﬁ&;kus(t;ED 6 (E—Eu(k)) fO(E,T)  (C22)

kvs” —
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C. Makroskopische GréBen im Gleichgewicht

mit Sps (6 ) 1= 5, (6 E) BEas (v E)

— Y [ dESu(6E) (E ~ Fusl) fUE,T)

kvs Y —

= UB Z Skvs(t} Evs(k))fO(Evs(k))

kvs

und somit fiir das integrierte magnetische Moment

m= /mdtm(t)
=Y e St (x5 Eus (1)) (Eus (k)
mit Sys (k) := Skys(Evs(k)) := [y dv Spys(v; Evs(k))
= P‘BkZSVS(k)fO(EVS<k))

mit|Gleichung (C.3)[schlief3lich

= ‘MBSO.

(C.23)

(C.24)

(C.25)

(C.26)

(C.27)

(C.28)
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D. Transformationsverhalten der
mittleren freien Weglange

D.1. Transformationsverhalten der mittleren freien
Weglange unter Rauminversion

Die betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten besitzen als ungestortes System
Rauminversionssymmetrie Z, d.h. es gilt

R(Z)ih(x) = U(—2) = U(x), (D.1)
sodass
R<I)§Zkvs (t/' E) = Ez—kvs(_t; E) - I;kvs(t/' E) (DZ)

gilt. Der Defekt ist am Ort eines Basisatoms positioniert. Da das ungestorte System
Rauminversionssymmetrie besitzt, bleibt das gestorte Potential unverandert, sofern
Ortsvektor zum Potential + und Ortsvektor des Defekts vy durch ihr inversionssymme-
trisches ausgetauscht werden. Es gilt somit

R(Z)ih(x;v0) = th(—v; —xp) = U(x;vp) (D.3)

Die Lippmann-Schwinger-Gleichung aus [Gleichung (2.101)|ist in globalen Koordinaten
durch

lpkvs (t/' T, E) = &kvs(t/‘ E)
+/ dv'G(x, ¥ E) [U(t;to) - Lol(t)] Wrus (5 v0; E) (D4)
by

gegeben, die sich fiir n > 0 durch

P (520, E) = s (6 E)
+ [ dvCeviE) [Uiv) - U] ¢l (reE) (D3
Py

iterativ losen lasst. Hierbei wird

PO (110 E) 1= Prs (6 E) (D.6)
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D. Transformationsverhalten der mittleren freien Weglange

gewaihlt, wobei

R(Z)yol(t; t0; E) = " (—t; —v0; E) (D.7)

fiir alle n € N gilt. Mit|Gleichung (D.6)|folgt zunachst aus |Gleichung (D.2)|

R(Z)P\ (v;v0; E) = R(D) s (G E) = P_jors(—E) = 9 (—v; —v;E)  (D.8)
Fiir n > 0 gilt somit mit der Induktionsvoraussetzung
R(I)l[)l(;/l(t; v, E) = 1/]921/5(—& —tp;E) = l/],(:/Z(t; v, E) (D.9)
nunmehr
(m+1) . .y o .
R(I)lpkys (t/ to,E) - R(I) <lpkvs(t/ E)

(o}

+ /Qj dv'G(x,v'; E) [U(tl;to) —u(t/)] ¢,§’3§(r';r0;5)> (D.10)

mit {Gleichungen (D.1)|bis [(D.3)|und [(D.9)|und mit R(Z)G(x,v;E) = G(—t, —t;E) =

G(t,v/; E) unter Verwendung der Spektraldarstellung von G folgt

= l;kvs(t} E)
—|—/ dt/Go(t,t/;E) [U(t/;to) — lfI(—t’)] l[J,(CZZ(t;tO;E) (D.11)
by
= Y (v v0; E). (D.12)

Andererseits gilt mit|Gleichung (D.7)|schliefSlich

R(T)rys(v; 20, E) = P_jeus(—1; —0; E)Preus (v; ¥0; E). (D.13)

Fiir das Verhalten der anisotropen Relaxationszeit und der mittleren freien Wegldnge
wird zunichst das Verhalten des Ubergangsmatrixelementes aus [Gleichung (2.126)|
betrachtet. Hierbei gilt zunéchst

R(Z) Tirvs—ivs (v0) = T—grvrs'——kus (—0) (D.14)
und andererseits

R(Z) Tyrvrsr—kus (v0) (D.15)

[e]

— R(T) ( /% de (1/3,<,V,S/(t;15))+ [44(x0) — £i(v)] 1/kas(t;t0;E)> (D.16)
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D.1. Transformationsverhalten der mittleren freien Weglinge unter Rauminversion

mit[Gleichungen (D.1)|bis[(D.3)|und [(D.13)

(e} + (o]
= /m de (Prvw(6E)) [4(5%0) = ()] Prus(vrt0; E) (D.17)
= Tyrrs'—kvs (o), (D.18)
sodass
R(I) Tk’v’s’—>kvs (tO) = T—k’v’s’—)—kvs ( _tO) Tk’v’s’—>kvs (tO) (D19)

gilt. Entsprechend folgt fiir das Ubergangsmatrixelement aus (Gleichung (2.128)| unmit-
telbar

R(Z) Prryrst—skvs(v0) = P_grvrs s —kus(—%0) = Prryrs —kus (%0)- (D.20)

Fiir die anisotrope Relaxationszeit definiert in |Gleichung (2.139)| gilt einerseits

R(I)7 (k;vo) = 1,5 (—k; —) (D.21)
und andererseits
R(Z)7,5 (k;vo) = R(T) ( ) Pk’u'squs(to)> (D.22)
K'v's!
= Z Py —kus(—T0) (D.23)
7k/1//5/

und mit|Gleichung (D.20){und mit )} j Ax =Y _; A_j fiir beliebige Grofien Ag

= Z Pk’v’s’%kvs(to) (D.24)
k'v's'
= 7,5 (k;%0), (D.25)
sodass
R(I)7 (K vo) = 1,30 (—k; —v0) = 7,5  (k; vo) (D.26)

gilt. Unter Verwendung der Iterationsvorschrift fiir die mittlere freie Weglinge in[Glei}
chung (2.140)| kann ihr Verhalten unter Rauminversion bestimmt werden. Fiir die Ge-
schwindigkeit gilt zunédchst

R(I)vvs(k) = —vvs(_k) = Uvs(k) (D.27)

wegen der vorliegenden Rauminversionssymmetrie. Die Beziehung fiir die mittlere freie
Wegliange

R(T)Avs(k;vo) = —Ays(—k; —v0) = Ays(k; o) (D.28)
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D. Transformationsverhalten der mittleren freien Weglange

bzw.
RDAY (k;vo) = —AM (—k; —v9) = ALY (k; o) (D.29)

wird mittels vollstindiger Induktion nach n bewiesen. Fiir n = 0 gilt fiir die mittlere
freie Wegldnge

R(DAY (k;v0) = R(T) (10 (k; ) vys (k) (D.30)

mit|Gleichungen (D.26)|und [(D.27)

= Tys(k; vo)vus (k) (D.31)
=AY (k;v) (D.32)

und somit ist|Gleichung (D.29)|fiir n = 0 bewiesen, und stellt somit den Induktionsan-
fang dar. Gelte nun |Gleichung (D.29)|fiir alle n < ny, so gilt nun

R(Z)ANT (K;v) (D.33)

= R(I) (Tvs(k} t0) [vvs(k) + 2 Prrys —kvs (tO)A%)(k; 1'0)] > (D.34)

k'v's!

mit|Gleichungen (D.26)| [D.27)| und [(D.29)

= T<k} tO) [vvs(k) + Zpk’v’s’%fkvs(W) (AS/Z)(k; tO))] (D.35)
k/

= ALY (k;v) (D.36)

Die|Gleichung (D.29)| gilt fiir alle n € INg und somit gilt im Allgemeinen

R(Z)Avs(k;v0) = —Avs(—k; —v0) = Aus(k; o). (D.37)
D.2. Transformationsverhalten der mittleren freien
Weglange unter Zeitumkehr
Die Ubergangswahrscheinlichkeit wird entsprechend
Prys—ivs = P jy + Prossivrs (D.38)
in einen symmetrischen und in einen antisymmetrischen Anteil zerlegt, wobei

1
Plisﬁk’v’s’ ) (Prvs—kovs' & Prrvrst—ks) (D.39)
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D.2. Transformationsverhalten der mittleren freien Weglinge unter Zeitumkehr

ist und somit

j25s = +P}

kvs—k'v's’ k'v's’—kvs

(D.40)

gilt. Die anisotrope Relaxationszeit in|Gleichung (2.139)| zerfallt mit (Gleichung (D.38)|in

7 (k) = (55(R) 7 + (T lk) (DA1)
mit
(Ti(k))_l = Z Pkivs%k’v’s" (D-42)
k'v's

In niedrigster Ordnung, d.h. in Bornscher Néherung gilt

P+

kvs—k'v's!

= Prys—k'v's bzw. P =0, (D.43)

kvs—k'v's!

d.h. das der antisymmetrische Anteil der Ubergangswahrscheinlichkeit fiir alle Uber-
gange verschwindet. Beriicksichtigt man alle htheren Ordnungen so gilt zwar im Allge-
meinen P, # 0, jedoch ist die Annahme

kvs—k'v's’
Z ’Pljvs%k’v’s’ > Z ’Pkivsak’v’s’

k'v's k'v's

, (D.44)

im Allgemeinen gerechtfertigt. Fiir die Grofen (.5 (k))f1 bzw. 75 (k) gilt somit

vs vs

(s () 7 < [ (mE ) T bz )] > [E () e 1>

Tis (k) ‘ . (D.45)

Ts (k)
Die anisotrope Relaxationszeit ldsst sich entsprechend durch
(k) = ! (D46)
Vs - _ _ .
(w2 00) ™+ (ws () ™
= ! — 17 —~ (D.47)
(h (k)™ g 4 (m®)
(ns(k))
T a®
mit|Gleichung (D.45)| gilt wegen 11Tq =Y oo(—q)" fur |g| <1
00 + k) n
— o (k (—Tvs(> (D.49)
Vs ( ) = TV; (k)
00 T+<k>)2n 00 < T+<k)>21’l+l
| L () e (- (D50)
k) [n;() s (k) n;() s (k)
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' - n 2n
mit Fs(k) = 2 (20)

Tt (k
=15 (k) [va(k) — T“Ekizfvs(k) (D.51)
Vs
o Tos (k)
= Tvs(k)FVS(k) Tvs(k) _(k) FVS(k) (D52)
Vs
darstellen. Unter Zeitumkehr gilt
R(T)kas%k’v/s/ =P s —kv—ss (D.53)
und somit
R(T)Plztvs%k’v’s’ = Pi:k’v’fs’%fkvfs = ipitkvfs%fk’v’fs” (D54)
sodass

R(T)tE(k) = 77 (~k)  undsomit  R(T)Fs(k) = F,_s(—k) (D.55)

vV—s

gilt. Fiir die anisotrope Relaxationszeit 7,5(k) folgt

R + + Ij;(k)
(Tys(h) = RT) (00 () = 7 () 2 Fu() ) (D50
= leis(_k)FV—S(_k) + Tjs(_k)?sé:gﬂ/—s(_k)r (D-57)
wobei wegen
R(T) (75 (k)Fs(k)) = 7,-5(=k)Fy—s(—k) (D.58)
und
R(T) <—T,j;(k)Tf_§EIIz;va(k)> = Tjs(—k):’tsg:gﬂ_s(—k) (D.59)
die Grofsen

Ts (k)

Fys(k D.60
T ( k) Vs ( ) ( )
den unter Zeitumkehr geraden Anteil der Relaxationszeit bzw. den unter Zeitumkehr
ungeraden Anteil der Relaxationszeit bezeichnen. Die mittlere freie Wegldnge in nullter
Néaherung, d.h. in der Ndherung anisotroper Relaxationszeit, ist durch

78 (k) := 7,5 (k) Fys(k) und (k) := —1,5 (k)

A (k) = 1s(k)vys (k) = 8 (K)vys (k) + 7Y (k) vys (K) (D.61)
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D.2. Transformationsverhalten der mittleren freien Weglinge unter Zeitumkehr

gegeben. Diese transformiert sich unter Zeitumkehr zu
R(T)AL (k) = R(T) (2 (K)o (K) + 7 (K)vus (K) ) (D62)
= T s(= k) (=05 (k) = T (k) (—ou(=K)) (D.63)
sodass die Grofien
AR = h(K)ous(k)  und ARM(K) = i (Kos(k)  (D6d)
als den unter Zeitumkehr geraden Anteil bzw. den unter Zeitumkehr ungeraden Anteil

der mittleren freien Weglange bezeichnet werden.
Fiir die erste Ndaherung der mittleren freien Weglédnge

AI(/i)(k) = Tus (k) vvs(k) + Z Pk’v’s’akvsAl(/g)(k)] (D-65)

k'v's!

lassen sich in gleicher Weise den unter Zeitumkehr geraden und ungeraden Anteil
der mittleren freien Wegldnge bestimmen. Dies ist aufwendig und ldanglich. Stattdes-

sen wird die anisotrope Relaxationszeit in der Ndherung 1 + O (?Eg) ~ 1 wegen
\Gleichung (D.45)|betrachtet, sodass
T (k) ~ 15 (k) und A (k) =~ ARV (k) =: A (k) (D.66)

gilt. Fiir die Ubergangswahrscheinlichkeit gilt weiterhin [Gleichung (D.38)| Fiir Gleif
gilt

AL (k) (D.67)
~ Kf,,lg) (k) (D.68)

= Tsz(k) vys (k)

+ Y Pl s Toe (K vws (K) + Y. P s Tas (K owg (K') | (D.69)
k'v's! k'v's!
=AY (k)
())1V] _ 0)U
+780) Y P e A (1) + 78K Y Poye i AN (1) | (D70)
k'v's! Kv's!
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D. Transformationsverhalten der mittleren freien Weglange

Wegen
R(T) (Aﬁg)u(k) +13(k) Y P,;tv,squsAﬁ?s),U(k’)> (D.71)
K'v's'
- _AVQ;J(_k) + TVG*5<_k) Z Pirkv—s—>—k/v’—s/(_As(?)—i’(_kl)) (D'72)
7’(/1//75/
= - (AUO;)(_k) + T]/G—S(_k) E Pj—k’v’—s’—)—kv—sAI(/?)L;/(_k/)> (D.73)
7k/1//75,
und
R(T> (Tl/ci‘(k) Z Pk’v’s’%kvsAf/?s)/U<kl)> (D-74)
k'v's!
- TVG—S(_k) P—_kv—s—>—k’v’—s’(_Al(/(/])j;’(_k/)) (D75)
_klv/_s/
- TVG*S(_k) Z P:k’v’fs’%fkvfsAl(/(’))fli/(_k,) (D.76)
_klv/_s/
werden
A ) =780 Y Py A (K) (D7)
k'v's'
AV () == AV () + 1S (K) Y P AV () (D.78)

k'v's

als der unter Zeitumkehr gerade Anteil bzw. als der unter Zeitumkehr ungerade Anteil
der mittleren freien Wegldnge bezeichnet. Allgemein kann man zeigen, dass der gerade
Anteil der mittleren freien Wegldnge verschwindet, falls der antisymmetrische Anteil
identisch Null ist. Sei P, .,/ = O fiir alle Ubergénge. Dann gilt nach |Gleichung (D.42)|
(1,:(k))" = 0 fiir alle Zustinde, und mit Gleichung (D.52)| folgt 75(k) = 7,5 (k) wegen
Fys(k) = 1. Mit|Gleichung (D.60){und |Gleichung (D.64)|ist nun

A (k) = AR (k). (D.79)
Gelte nun firallem < n
RIDAE (k) =~ (=) bzw. AR () =AY (K),  (D80)
dann transformiert sich fiir n + 1 die mittlere freie Wegldnge
AV () = s (K) [vvs<k> + Y PovsoksAl <k>] (D:81)
K'v's!
= 15 (k) [vvs(k) + k,z/;,P’j’V’S’%kvs Ag’;)U(k)] (D.82)
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unter Zeitumkehr zu

R(T)AS (k) (D.83)

- R(T) ( VGS [vvs + Z k’v’s’—>k1/s )U(k)]> (D.84)

Kv's'
- TVG_S(_k) [—UVS(—k) + Z Pi—kv s—k'v' — s’(_Avn)sU(_k))] (D85)

—k'v'—¢'

7k,1/,75/

_ —A(H_H)(—k) (D.87)

- (TVGS(_k) [v‘/s(_k) + Z Pirk/v/—s’—>—kv—sA1(/n)sU(_k)]> (D.86)

sodass
AV (k) = ALY (k) (D.88)
gilt. Somit gilt
R(T)Aws(k) = —=A,_s(—k) bzw. Au(k) =A%(k) bzw. AS(k)=0. (D.89)

Naherungsweise Darstellung der anomalen Hall-Leitfahigkeit

Die anomale Hall-Leitfahigkeit Ua’?‘ﬁHE, ist unter Verwendung von |Gleichungen (2.149)|

und ((3.9)| durch

Gp p x
AHE _ 502/ ‘;i;/: bs (k) Ays (k) ;Uvs(k)ASs (k) (D.90)

gegeben. Die anomale Hall-Leitfahigkeit in [Gleichung (D.90) kann mit der Ndherung
AG(k) ~ AG (k) zu

dsvs (KA (k) — of () AV (k

bestimmt werden, die mit |Gleichung (D.77)|zu

dSvs vs k v’ s/P/ A( )/Uﬁ K
_602/1: [ (k)73 (k) Lk v's' kst M's (k)

hioys (k 2

b (K) TS (K) Thrrs Pyrgspens At (k)

a 2 (D.92)
vereinfacht werden kann. Mit IGleichung (D.40)| folgt
ds B o
Cg Z / hU:,/: 'X k TVGS (k) Z Pk’v’s’—)kvsA1(/’s)’ P (kl) (D93)

k'v's!
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D. Transformationsverhalten der mittleren freien Weglange

und schliefilich gilt mit|Gleichung (D.66)|

dSys(k) _
= 6‘72/ VS Pk’v’s’%kvsTVS(k)TV’S'(k/)vgs(k) fs/(kl) (D.94)
oy (k)

k/v s/
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E. Transformationsverhalten von
Tensoren

E.1. Transformationsverhalten von Tensoren unter
Rauminversion

Ausgehend von

ds
’7 vs T aq ey B .
Oy 10) = )3 ;/SF hoys (k AVS U () Avs (K 7o)

gilt
azl "'“115(_170)

dS,s(k) .
= 27-[ m\3 Z /SF hUV: k) ’7 e (k)/\gs(k}_%)
1%

mit |Gleichung (D.37)| und A’7 Jab () = sgnz(jzsalma”ﬁ(k))jl;” wnB gy

dS,s(—k) I © ey
- znaz/sp hvvz oy s (AL ) AT (k)

- (—Al(=K;70)
— —sgng (ALY "‘”5(k))
dSvs =1 @yl B/ 1.
| ( 27T (2r)3 Z/SF hvvs A v ( k)AVS( k/r]()))
= —SgnI(AW K-+ anﬁ(k)) “] anﬁ(qo)

B —“,:.7..%5(770) fiir sgnI(AZS“1 “”ﬁ(k)) = +1
0 ap(m0) e sgz (AL P (k) = -1

sodass wegen sgn(J/s" (k)) = —1 und sgn,(Jis" (k)) = —1
a45(=10) = 0,5 (170) bzw. o35 (=10) = 05 " (110)
gilt, und wegen sgn,(Sls" (k)) = +1 und sgn/(T)5"" (k)) = +1

¢

Xag(—110) = —Xug (10) bzw. ap(—10) = —t (m0)

(E.1)

(E2)

(E.3)

(E4)

(E.5)
(E.6)

(E7)

(E.8)

(E.9)
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E. Transformationsverhalten von Tensoren

gilt. Fiir die integrierte Grofie a,,...q,5(10) = Yy “Zl...anﬁ(ﬂo) gilt

ap(—70) = Oup(10) Tap(—10) = 75 (110) (E.10)
Xap(—10) = —Xap(10) tap(—10) = —tap(10), (E.11)

sodass die Graphen (10, 0,4(70)) und (10, (72/5(170)) fur alle o, 8,7 € {x,y,z} sowohl
achsensymmetrisch zur zentralen Lage der ferromagnetischen Schicht (179 = 5) als auch
achsensymmetrisch zur zentralen Lage der nichtmagnetischen Schicht (779 = 13) sind,
wiéhrend die Graphen (10, xa(770)) und (770, tag(170)) fir alle «, B € {x,y,z} sowohl
punktsymmetrisch zur zentralen Lage der ferromagnetischen Schicht (17p = 5) als auch
punktsymmetrisch zur zentralen Lage der nichtmagnetischen Schicht (179 = 13) sind.

E.2. Transformationsverhalten von Tensoren unter
Zeitumkehr

Der Vektor der mittleren freien Weglange A,s(k) lasst sich entsprechend
Avs(k) = AL (k) + Ay (k) (E.12)

in einen Anteil AS,(k), der gerade unter Zeitumkehr ist, und in einen Anteil AY,(k), der
ungerade unter Zeitumkehr ist, zerlegen. Hierbei gelten

R(T)AL (k) = A ((~k) und R(T)A(k) = —A) (~k). (E.13)

Tabelle E.2.1.: Transformationsverhalten verschiedener Groien A unter Zeitumkehr 7
und das zugehorige Signum sgn-(A), das tiber R(7)A = sgn-(A)A definiert ist.

A r t k Jus (k) s (k) Sus(k) Tys(k)
R(T)A v —t —k —Jos(=k) J) (=k) —Sv—s(=k) T,—s(—k)
sgnr(A) +1 -1 —1 -1 +1 -1 +1

Zum Transformationsverhalten des Spins betrachte man die Definition des klassischen
Bahndrehimpulses L durch L = r x p. Wegen R(7)r = r und R(7)p = —p, gilt
R(T)L = —L. Entsprechend transformiert sich der Spin-Erwartungswert R(7)Sys(k) =
—S,—s(—k). Fir das Transformationsverhalten des Torque-Erwartungswertes betrachte
man nun ein mechanisches Drehmoment D = 9£. Mit R(7)L = —L und Tt = —t gilt
R(T)D = D. Entsprechend gilt R(T)T,s(k) = T,—s(—k).

Ausgehend von |Gleichung (2.147)] sind mit |Gleichung (E.12)|die Grofsen

ghre dsvs . G
A = e 1 [ e A A ) B
Vs VS
dS]/S k o
g (AV) = 32 /S o (k)A (k) AyP (k) (E.15)
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definiert, wobei
a(x1~~-ocn‘3 — aa1~~-txn[3(AG) + aa1-~~a,lﬁ(AU)
gilt. Fiir P € {G, U} transformiert sich a*"*f ( AP) entsprechend
R(T)aF(AP)

(<, i)

G LS i i ROAR ™ RTIAT (k)

mit Gleichung (E.13)lund R(7) A " (k) = sgn - (Ay """ (k) AjL " (—k)
dS,—s(—k) )

- 27'(32/5F  hoy_s(—

-SgnT(Afﬁé”'“”(k))Aiis"‘”(—k)SgHT( AL (k)AL (k)
= sgnff(A“l'"“ﬂ (k) sgnT<AP’*<k>>

ds —k) .a oty GB
’ < 27t (™\3 Z/SF hz): : k A Vs (_k)Avs (k)>

mit[Gleichungen (E.14)| und [(E.I5)

P

= sgn (A% (k) sgny (Avf (k))a* P (AP)

Ausgehend von a*1%f = g by aﬁl'"“”ﬁ
des Tensorelementes a1 %P {iber

R(T)alé1 nf a'élm“”ﬁ bzw. R(T)a'lxj"'“’”5 = —aﬁl”'“”ﬁ
definiert. Mit

+1 furP =G

sgnr (A (k) = {—1 fiir P = U

gilt durch Vergleich von [Gleichungen (E.22)|und [(E.23)| einerseits

aélmm,ﬁ _ a“l"‘“”ﬁ(AG)

apednf a“l"'“”ﬁ(Au)

} falls sgnT(ﬁﬁ;"'“”(k)) =+1
Ay

und andererseits

a,,él...anﬁ — atxl-..lxnﬁ(AU)

aydnf a“l"'“”ﬁ(AG)

} falls sgnT(zgff;”""" (k)) = —1.
Ay

(E.16)

(E.17)

(E.18)

(E.19)

(E.20)

(E.21)

(E.22)

sind die geraden und ungeraden Anteile

(E.23)

(E.24)

(E.25)

(E.26)
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Neben der Rauminversionssymmetrie besitzen Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten so-
wohl mit Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %) als auch mit
Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) die Symmetrie 7, sodass
fiir alle Tensoren a € {,7%,5Y,0%, %, t}

R(Tmy)a=a bzw. R(Tmy)a b = ga-onp (E.27)

gilt.

Tabelle E.2.2.: Transformationsverhalten des geraden Anteils und des ungeraden Anteils
der mittleren freien Weglange AS, (k) bzw. AY, (k) unter Spiegelung an der yz-Ebene
my und unter der Kombination aus Zeitumkehr 7 und m,. Fir T m, ist zudem das
zugehdrige Signum sgn,, (A) angegeben, das tiber R(7)A = sgn,, (A)A definiert
ist. Ferner seien k" := R(my)k = (—ky, ky, k;) und k" := R(Tmy )k = (ky, —ky, —k).

A AS (k) AY(K) AZ(K) AV(K) Ak AV (k)
R(m)A  —AS(K) AZK) AS(K) —ARE)  AYE)  AYEK)

)
R(Tm)A  —AS(K') A (K') AS(K') AWK —AZ(K') —AY%(K)
sgnr,, (A) -1 +1 +1 +1 -1 -1
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I— I— I+ (v)"LuSs
A:xvmm_rwl A:«vm\m - A:«vwm_rm M\ARS\PVM
(A== (AR— () v (*u)y

I+ I+ I— () "“Lugs
A:«vmmm A:v:mmm. A:v:mmm.l «\AxS\th
(A%s— (A%s—  (A)%s v ()Y

mbrﬁ
Xi
(3)%L (0L (%L 1%

Gn%is  (0)%s (1)%s 14

(3L 3

(3)%'s (3)

- - T+ (y)"huss
A:v:wml A:vbmml A:wim vAxS\PVM

- - I+ (y)"LuSs
A\\wiml A:VDMMI A:v\vmm M\ARSK\VM

A\kvwm - A\VDMM - A\xvmm M\Axsvm
)z

A\kvwm - A\v:mm - A\«VMM <Ax§vv~
(1) 24 GOl (D

()% ©)

- - I+ (y)"uSs
A== A= (A% vl
(%= (0% ()%= v(w)y

()2l G () 14

()22 () 2 ( 1%
(%)°2( (p)

I+ I+ I— () "“Lu8s
A:kku\“_ A:xvmm A:VNVMM - M\Ax@z\hv%
(Ol (PG ()= v(w)y
Ll () () < 1%

()% @

()5 (e)

“UawIwinsaq Y 11UN 7 UOA uorjeuriojsuedy,

10p pun 22 = ( yuswounyoI(] UsYPSIURYDIW WNZ S130[eUY TP YdINP YOIS IsSe[ (3) 5[ UOA US)[EYIdASUOT)PULIOJSURI] Se(]

P

(= y— ) = y(Cw )y =: , pun (Y Ay Yy—) = y(w)y =: 3y UStes 10U ISt pAtuyap () “Luls = v ( L)y

19qn sep ‘uaqadadue () “Luds wnudig a8L1gueSnz sep Wepnz ISt *u {, I Y pun _J IYaYWN}I9Z Sne UOHeUIquiod]
ISP I)uUn pun *u duaqy-z/A 19p ue 3un(aB3ardg IDUN 7 USFOID) ISUIPSIYISIOA UDI[EYIdASUOTIBUWLIOJSURI], € ' d[[FqEL
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Einerseits gilt|Gleichung (E.27){und andererseits gilt fiir P € {G,U}

R(Tmy)a™“F(Ap) (E.28)
= dSys k SR Pp
= R(Tm) ( @l /S . ol ) ey () AT (k)> (E29)
dS,s(k") e, p
- 27‘( (27)3 Z/ hvvs k// me>Avs ( ) (me> 'B<k) (E-30)
= sgnr,, (Afj;"""" )sgnTm ( )
_ dSVS k,) oq Wy (1M Pﬁ "
( €3 271— 3 2/ hUV k//) A (k ) (k )) (E-?’l)
= sgnr,, (Aﬁé“"""(ld) SgNTy, (Auf(k>) a*r P (Ap) (E.32)

Fiir sgnfr(fiff;"'“” (k)) = +1 gilt|Gleichung (E.25) und es gelten

R(Tm)ag ™" = sgnr,, (A (k) sgny,, (AL (K))ad ™" (£33)
und R(Tmo)ay P = —sgny,, (An~(k)) sgnr,, (Af(k))ayF. (B34

Wegen (Gleichung (E.27)[gelten

ad” b — 0 falls sgnr,, (l‘iﬁéma”(k)) 58T, (AGﬁ(k)) =-1 (E.35)

ay” b — 0 falls sgnr,, (gﬁéma"(k)) SENTm, (Auﬁ(k)) = +1 (E.36)

Gilt hingegen sgnT(zZ"V‘é"'“” (k)) = —1 und somit|Gleichung (E.26)| so folgen

R(Tmyag P = —sgnr, (A (k) sgnr,, (M) ad™F  (©37)
und R(Tmy)aly " =sgny, (ﬁﬁé"'“%k)) SgNTy, (Aﬁf <k))aﬁ1 “P (E.38)

Wegen |Gleichung (E.27)gelten

ag P =0 falls sgny,, (A% (k) sgny,, (AL (K) = +1 (5:39)

amb _ g falls sgn.,, ( ;i%...an(k)) Sg07 . < Aff(k)) = -1 (E.40)

ist. Betrachtet man z. B. 0. Zunéchst gilt sgn-(J7;(k)) = —1, sodass|Gleichung (E.26)|
gilt. Ferner sind sgn,, (J7;(k)) = —1,undsgn, (ASY (k) = +1bzw. SgNT,. (A (k) =

G U
1, sodass sy, 5 () sgiyy, (A (K)) = —1und sgng,, () s, (ALY () =
+1 ist. Somit folgt O'Z = 0, sodass 0y = (7 ot ist. Auf diese Weise konnen fiir die betrach-

teten Tensoren unter Beriicksichtigung der [Tabellen E.2.7] bis [E.2.3| die geraden und
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E.2. Transformationsverhalten von Tensoren unter Zeitumkehr

ungeraden Anteile bestimmt werden. Diese sind in zusammengefasst. Die
betrachteten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten besitzen neben der 7 m,-Symmetrie
weitere Symmetrien. Die Darstellungen der Tensoren sowie die Darstellungen der ge-
raden und ungeraden Anteile sind fiir Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Mag-
netisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (Z/\/I\ = Z)in |Tabelle E.2.7 (a)l und fur
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenz-
flache (]T/I\ =1)in |Tabelle E.2.7 (b)l dargestellt.

Tabelle E.2.5.: Tensor der elektrischen Leitfdhigkeit 7, Tensoren der Spin-Leitfahigkeit
0%, 0¥, 0%, Edelstein-Tensor X, und Spin-Orbit-Torkance tin Systemen mit 7 m1,-
Symmetrie. Zusétzlich sind fiir jeden Tensor @ sowohl der unter Zeitumkehr gerade
Anteil ag und der unter Zeitumkehr ungerade Anteil ay angegeben. Bei Vernachléssi-
gung des antisymmetrischen Anteils der Ubergangswahrscheinlichkeit verschwindet
fir sgn-(A) = +1 der gerade Anteil ag = a(Ag), wahrend fiir sgn-(A) = —1 der
ungerade Anteil 4y = @(Ag) verschwindet.

a A sgnr(A) a ag ay
Oxx Oxy Oxz oxx 0 0 0 Oxy 0Oxz
Ozx Ozy Oz 0 o zy Uzz Ozx 0 0
Trx Oxy Oxz o 00 0 o3y 0O
AN +1 Oyx Oy Oy 0 oy, oy 0y 00
Ozx Ozy Oz 0 oz o0z o 00
ol cr%,/ o, 0 oy oy o, 0 0
ov gy +1 Uny U'yyy U%Z inx 0 0 0 O'y};]/ O'yzz
Ozx Oz Oz oz 00 0 oz o0z
Trx Oxy Oy 0 o3y 0x 0 00
=~ 3 Z Z Z Z Z
S & +1 ayzx O'yzy O'yzz 0y 00 0 O'yzy U%Z
UZX U-Zy OZZ O—ZX O 0 0 U—Z]/ UZZ
Xxx Xxy Xxz 0 Xxy Xxz Xxx O 0
X s -1 ny ny Xyz ny 0 0 0 ny Xyz
Xzx Xzy Xz Xzx 0 0 0 Xzy Xz
N Fxx txy txz 0 txy txz txx 0 0
t T +1 tyx by by tx 00 0 ty ty
tox tzy tzz tzx 0 0 0 tzy tzz
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E. Transformationsverhalten von Tensoren

Tabelle E.2.6.: Tensor der elektrischen Leitfahigkeit o, Tensoren der Spin-Leitfahigkeit 7,
0¥, 5%, Edelstein-Tensor ¥, und Spin-Orbit-Torkance t in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfach-
schichten mit (a) Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (K/I\ = z) und (b)
Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥). Zusitzlich sind fiir jeden
Tensor 2 sowohl der unter Zeitumkehr gerade Anteil 2 und der unter Zeitumkehr
ungerade Anteil a4y angegeben. Bei Vernachldssigung des antisymmetrischen Anteils
der Ubergangswahrscheinlichkeit verschwindet fiir sgn(A) = +1 der gerade Anteil

g, wihrend fiir sgn-(A) = —1 der ungerade Anteil @y verschwindet.
@M=z
a A sgnp(A) a ag ay
(Txx - O-yx 0 Uxx 0 0 O _O-yx O
a ] - 1 ny Uxx 0 O 0—xx O ny 0 0
0 0 0% 0 0 o3 0 0 0
0 0 oy, 0 0 0 0 oy,
Al +1 0 0 oy, 0 0 oy 0 0 O
O 0z 0 0 o O o, 0 0
0 0 o 0 0 oi, 0 0 0
GE 0 0 oy 0 0 0 0 0 oy
oy o 0 o 0 0 0 o, 0

Y
Oy —0yx O 0 —oy O oz 0 0
7 +1 0, 05 0 o, 0 0 0 o 0
0 0 % 0 0 0 0 0 oz

txx - tyx 0 0 - tyx 0 txx O O
+1 e b O te O 0 0 tex O
0 0 t 0 0 0 0 0 ¢tz

=)
»

|

—_
RS
o T
=R
oi<><
8 <

=
?oo
~_
RS
o§<o
=

|
o o=

<

=
eNeoN)
~_
RS
oo

=®
O?O
=
?oo
~_

=)
~
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E.2. Transformationsverhalten von Tensoren unter Zeitumkehr

b)M=7
a A sgnr(A) a ag ay
Ocx 0 —0gy oy O 0 0 0 Oy
o, O Oyz 0 0 oy Oz 0 0
0 oy O 0 0 O 0 oy, O
i +1 o 0 o, 0 0 oy, o 00
0 o O 0 o O 0 0 O
ol 0 —oi 0 0 —d, o, 0 0
A N | 0 oy O 0 0 O 0 oy O
o, 0 oL o, 0 0 0 0 o7
0 o5 O 0 o3 O 0o 0 O
Al & +1 o 0 oy, o 00 0 0 oy
0 oz 0 0 0 0 0 i 0
0 Xy O 0 Xy O 0 0 0
X s -1 Xyx 0 Xyz Xyx 0 0 0 0 Xy
0 Xz O 0 0 O 0 Xxzy O
R 0 ty O 0 ty, O 0 0 0
t T +1 tyx 0ty tyy 0 0 0 0 ty
0 t O 0 0 O 0 t; O
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F. Grundzustandseigenschaften von
fcc-Cu, fce-Co, und Co/Cu-
Vielfachschichten

F.1. Lokale Zustandsdichten

F.1.1. fcc-Cu und fcc-Co

3 T
oL
' |[—D(E)

D"(E)in1/eV
D'(E)in1/eV

3 L L

; L 3 L L

—6 —4 !2 0 2 4 —6 —4 !2 0 2 4
E — EpineV E — EgineV
(a) fce-Cu (b) fcc-Co

Abbildung F.1.1.: Lokale Zustandsdichte von (a) fcc-Cu mit Spin-Quantisierungachse
in z-Richtung und (b) fcc-Co mit Magnetisierung in z-Richtung
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F. Grundzustandseigenschaften von fcc-Cu, fce-Co, und Co/Cu-Vielfachschichten
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F.2. Magnetische Momente

F.2. Magnetische Momente

F.2.1. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
F.2.1.1. Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache

2 T ‘O T T T T T T T
my(fce-Co) ~ 1.68 yp

Abbildung F2.1.. Magnetische Mo-
mente der Co- und Cu-Atome
in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschich-
ten mit Magnetisierung parallel zur
Co/Cu-Grenzfliche (M = 7). Zum

D . . Vergleich ist das atomare magneti-

123456789 10111213141516 sche Moment der Co-Atome in fcc-

Atomposition 7 Co eingezeichnet.
909999%99%99595959%,

v
Co(9) Cu(7)

F.3. Fermi-Flachen

F.3.1. fcc-Cu und fecc-Co

(a) fcc-Cu (b) fcc-Co

Abbildung E3.1.: Fermi-Fliche von (a) fcc-Cu (v = 11) und (b) fcc-Co (v € {8,9,10,11}).
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F. Grundzustandseigenschaften von fcc-Cu, fce-Co, und Co/Cu-Vielfachschichten

F.3.2. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

F.3.2.1. Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache

(@ v =139 (v =141 (d)v =142
i

(e)v =143 (g) v =145 (h) v =146

(i) v =147 v =150

w)v =161 x)v =162

- e lipiss T sl

(y) v =163 (z2) v =164 (@) v =165 ©) v =166
() v =167

Abbildung F.3.2.: Fermi-Flache von Co(9)/ Cu(7/)(\001)—Vielfachschichten mit Magnetisie-
rung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = z) mit (a) v = 139 bis (6) v = 167.

F.3.2.2. Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache

Die Fermi-Flache von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senk-
recht zur Co/Cu-Grenzfliche (M\ = z) und Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = ) unterscheiden sich nur
geringfiigig, sodass die Fermi-Flache von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Mag-
netisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥) hier nicht explizit dargestellt
sind.
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F.4. Fermi-Geschwindigkeiten

F.4. Fermi-Geschwindigkeiten

F.4.1. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

F.4.1.1. Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache

IAUS

T
IFM QW L

T
IGF

10“

10‘

105

.
10*

10‘

vinm/s vinm/s vinm/s vinm/s
X _
(@) v (v = x)
S
[=)
— T
S el IAUS IFM QW IGF
=i B
04
DZ
v 0 | H ‘ ‘ ‘
g 10
a;;i |
Al 104 10‘ 105 10‘ 10* 105
vinm/s vinm/s vinm/s vinm/s
z _
(b) v* (x = 2)

Abbildung F.4.1.: Haufigkeitsverteilung der Geschwindigkeitskomponenten in (a) x-
Richtung und (b) in z-Richtung in Co(9)/ Cu(7) (001)-Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = 2) fiir die verschiedenen Klassen
an Zustanden. Aufgrund der C4,-Symmetrie stimmen die Haufigkeitsverteilungen
fiir v* und vY tiberein. Man beachte ferner die doppellogarithmische Darstellung.

F.4.1.2. Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache

Die Fermi-Flache von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senk-
recht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) und Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit
Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M = ) unterscheiden sich nur ge-
ringfiigig, sodass sich auch die Fermi-Geschwindigkeiten nur geringfiigig unterscheiden.
Aus diesem Grund sind die Haufigkeitsverteilungen fiir die Fermi-Geschwindigkeiten
von Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = ) hier nicht explizit dargestellt.
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F. Grundzustandseigenschaften von fcc-Cu, fce-Co, und Co/Cu-Vielfachschichten

F.5. Spin-Erwartungswert

F.5.1. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

F.5.1.1. Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache

vs
58, (k) €[S*,8+0.1)

)y

0 .- T : T T T T T T T T : T T T T T - n L
-10 -09 -08 -07 -06 -05 -04 -03 -02 -01 00 01 02 03 04 05 06 07 08 09
S

(a) 5% (x = 2)

Abbildung E.5.1.: Haufigkeitsverteilung der Komponenten des Spin-Erwartungswertes
in (a) z-Richtung in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senk-
recht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z). Die mittleren Spin-Erwartungswerte der
Majoritédts- und Minoritdtselektronen sind gestrichelt (- - -) eingezeichnet.
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G. Transporteigenschaften fiir beliebiges
auleres elektrisches Feld

Zwischen dem dufleren elektrischen Feld E = EE mit

R cos ¢sin ¢
E= | singsin®d (G.1)
cos ¢

und der Antwort A € {j,j7,s, T} besteht tiber

A(E) = GE (G.2)

ein linearer Zusammenhang, der iiber den Tensor

Axx Oyy Oxz
a=|ayx ayy ay (G.3)
Azx Azy Ozz

vermittelt wird. Diese sind der Tensor der elektrischen Leitfdhigkeit o, die Tensoren
der Spin-Leitfahigkeit 07 mit v € {x,y,z}, der Edelstein-Tensor X, und die Spin-Orbit-
Torkance f und stellen im Allgemeinen Tensoren 2. Stufe dar, die entsprechend
durch 3 x 3-Matrizen beschrieben werden konnen. Fiir ein beliebiges dufleres
elektrisches Feld E = EE mit|Gleichung (G.1)|besitzt die elektrische Stromdichte j, die
Spin-Stromdichten j7, die Spin-Dichte s, und der Spin-Orbit-Torque T im Allgemeinen
sowohl Komponenten parallel als auch senkrecht zum dufSeren elektrischen Feld E. Fiir
eine beliebige Antwort A mit A € {j,j7,s, T} und zugehorigem Tensor @, die iiber
\Gleichung (G.2)| verkniipft sind, stellt

A(E)-E

a“(E) := 7

(G.4)
die longitudinale Tensorelement des Tensors @ dar. Fiir A := j bezeichnet a- = ¢ die
longitudinale elektrische Leitfadhigkeit. Zum duferen elektrischen Feld E gibt es zwei
jeweils zueinander und zum duferen elektrischen Feld senkrechte Richtungen. Die
zugehorigen Einheitsvektoren dieser Richtungen seien mit T; und T bezeichnet. Die
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G. Transporteigenschaften fiir beliebiges duBeres elektrisches Feld

Wahl der beiden Richtungen ist nicht eindeutig. Unter Zuhilfenahme einer beliebigen
Richtung P sind T; und T; iiber

definiert. In diesem Fall bilden E, Tl, und fz in der Reihenfolge ein Rechtssystem. Die
Grofien

=)
&)

X

o~

T1(E, 1/5) =

~

bzw.  T(EP) = Ex Ty(E,P) = E x

(G.5)

=

X

)

A~

A(E)-Ty(E, P) A(E) - T,(E, P)
E E

bezeichnet man als transversale Tensorelemente des Tensors a. Fiir A := j werden
a" = ¢ und a™ = ¢ als transversale elektrische Leitfahigkeiten bezeichnet. Der
Einheitsvektor P kann im Prinzip beliebig gewhlt werden. Es empfiehlt sich jedoch, P
entsprechend

~

a" (E) := bzw. a"(E) := (G.6)

. {M fir A € {j,s, T} )

|8 fir A e {j7} mity € {x,y,z}

zu wihlen. In diesem Fall sind die transversale elektrische Stromdichte jT!(E) =
o ET,(E, M) und die transversale Spin-Stromdichte j7T(E) = ¢"T1ETy (E, §7) sowohl
senkrecht zum dufieren elektrischen Feld E als auch senkrecht zur Magnetisierung M
bzw. zur Spin-Richtung S7. Die explizite Abhidngigkeit des longitudinalen Tensorelement
a‘ und der transversalen Tensorelemente 4! und a2 vom &ufleren elektrischen Feld E
hangen wesentlich von der Struktur der Tensoren @ ab und sind fiir einen beliebigen
Tensor @ im Folgenden gegeben.

Sei N € {E, T, (f, 13), fz(f, 13)} eine beliebige Richtung, dann gilt mit N € {L, Ty, T»}

Noe )
aN(E) = —F (G.8)
mit|Gleichung (G.2)|
_@n)N
= 3 (G.9)
- (EE) ‘N (G.10)
mit(Gleichungen (G.l)l und |(G.3)| und N = (Nx, Ny, NZ)
= (@xx cOs @ SIN O + A4y sin @ sin ¥ + A, cos V) N,
+ (ayx cos @ sind + ay, sin ¢ sin ¥ + a,. cos ¥) Ny
+ (azx cos @ sin® + a,, sin ¢ sin ¢ + a; cos 19) N, (G.11)
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G.1. Longitudinale Transporteigenschaften

G.1. Longitudinale Transporteigenschaften

Fiir das longitudinale Tensorelement a' gilt mit |Gleichung (G.11)| und N := E <
(Nx, Ny, N;) := (cos ¢ sin 9, sin ¢ sin 8, cos 8)"

a“(E) = (ayy cos® ¢ + ayy sin® @) sin® ® + a, cos? &
+ (ayy + ayx) cos @ sin @ sin® ¥
+ [(axz + azx) cos ¢ + (ay: + azy) sin @] sin ¥ cos ¥ (G.12)

G.2. Transversale Transporteigenschaften

G.2.1. Transversales Tensorelement T,

Fur
TW(EP)= -~ (G.13)
‘P x E‘

~

gilt mit P= (ﬁx, 13]/, )T

Py cos ¢ sint Pycos® — P sin ¢sind
PxE=|P,| x |singsint | = P, cos psin® — Py cos ¢ (G.14)
P, cos? Py sin ¢ sin ¢ — P cos ¢ sin ¢

und somit

2
‘PXE’ = (Pycosﬂ—stinqosim?)2
+ (P, cos ¢ sin® — Py cos 8)*

+ (Px sin ¢ sin® — P, cos ¢ sin 19)2 (G.15)
- <P§ + Py2> cos® ® + ((Pysin ¢ — P, cos @) + P2) sin ¢
—2(Pysin ¢ — Py cos ¢)P, cos 9 sin 8. (G.16)

G.2.1.1. (P, P, P.) = (1,0,0)

Mit (Gleichung (G.16)|gilt fiir P = &

~

T.(E,P) =

=) |
) | )

X 1 0
= —cos ¥ (G.17)
X ’ \/ cos? & + sin® gsin® ¢ \sin ¢ sin ¢
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G. Transporteigenschaften fiir beliebiges duBeres elektrisches Feld

~

und so folgt ausgehend von |Gleichung (G.11){und N := Ty(E, P) entsprechend
somit

1
\/ cos? ¢ + cos? g sin? ¢

aTl(f) = —

((ayy — a,;) sin ¢ sin ¥ cos ¥
+ ayy cos psind cos ¢ + ay, cos® ¥

— Ay cOs @ sin @sin® & — azy sin? ¢ sin’ 19) (G.18)

G.2.1.2. (P\x,ﬁy,p\z) — (0,1,0)

Mit|Gleichung (G.16)|gilt fiir P =

~

T.(E,P) =

) | )
) | )

« 1 cost

= 0 (G.19)
‘ X ‘ \/ cos? ¥ +sin? sin*® \ — cos ¢ sin @
und so folgt ausgehend von [Gleichung (G.11)lund N := Tj(E, P) mit P = ¥ entspre-
chend |Gleichung (G.19)[somit

1

a"'(E) =
\/ cos? ® + cos? g sin® ¢

((axx — ;) cos ¢ sin ¥ cos ¥
+ ayy sin @ sin @ cos ¥ + ay; cos? 9

— 5y cos® @ sin® ¢ — a, sin ¢ cos @ sin? 19) (G.20)

G.2.1.3. (P, P, P.) = (0,0,1

)
Mit Gleichung (G.16)|gilt fiir P = 2

R 5080 —sin g
T, (E,P) = PxE _ (cosq)) (G.21)
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G.2. Transversale Transporteigenschaften

und so folgt ausgehend von|Gleichung (G.11)lund N := Ty (E, P) mit P = Z entsprechend
\Gleichung (G.21) somit

a1 (E) = —(axy — ayy) cos gsin ¢ sin @
+ (ayx cos® ¢ — ay, sin @) sin &
— (@ sin @ — ay; cos @) cos ¢ (G.22)
G.2.2. Transversales Tensorelement T,

Der Einheitsvektor T5 kann {iber

T,(E,P) = E x Ty (E, P) (G.23)
_ gy LxE (G.24)
‘P X E)
mitax (bxc)=(a-c)b—(a-b)-c
- ((E-BP- (E-P)E) (G.25)
‘P X 1—:‘
Zu
= = (P (E-PE) (626
‘P x E

umgeschrieben werden kann. Fiir das entsprechende Tensorelement a2 gilt somit

A(E) - T,(E, P)

a"(E) = E (G.27)
_ 1 (A(E)-P _(E.ﬁ)A(E) -E) ©28)
‘P x E) E E
und mit Gleichung (G.12)|folgt
-1 (A(E)'P—EyaL(E)). (G.29)
‘P x E) E

Fiir die ebenfalls zuvor betrachteten Spezialfille P € 7 und v € {x,y,z} gilt unter
Verwendung von Gleichung (G.2)[somit

a(E) = —— ((@E), — Eya"(B)). (G.30)
P x E(

Auf explizite Darstellungen fiir a2 wird verzichtet.
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G. Transporteigenschaften fiir beliebiges duBeres elektrisches Feld

G.3. Effizienz einer GroRe

Der anomale Hall-Effekt wird im Allgemeinen nicht direkt durch die anomale Hall-
Leitfahigkeit c”HE, sondern durch den anomalen Hall-Winkel a*HE quantifiziert. Der
anomale Hall-Winkel definiert {iber

jAME(E) - Th(E, P)
j(E)-E

WAME(E) = (G.31)
beschreibt die Effizienz der Konversion einer elektrischen Stromdichte in Richtung des
dufieren elektrischen Feldes in die anomale Hall-Stromdichte senkrecht zum dufSeren
elektrischen Feld E und senkrecht zur Magnetisierung M. Der anomale Hall-Winkel
kann auf beliebige Groen A verallgemeinert werden. Sei hierzu N e {E, T, T“z}, dann
giltmitN € {L, Ty, T2}

.  A(E)-N
aN(E) := (E)- — (G.32)
j(E)-E
A(E)-N
E
= — G.33
J(E)E ( )
E
N
_M(E) (G.34)
o\ (E)
mit|Gleichungen (G.11)| und [(G.12)
= ! (axx cOS @SN Y + ayy sin @ sin ¥ + ay; cos V) N,
+ (ayx cos @ sin ¥ + ay, sin @ sin ® + a,. cos V) Ny
+ (azx cos ¢ sin ¢ + a,, sin ¢ sin ¢ + 4, cos 19) NZ] /
[ (0xx cos? ¢ + Tyy sin® ) sin ¥ + 0, cos? ¥
+ (0xy + 0yx) cos @ sin g sin® ©
+ [(axz + 02 ) €08 @ + (0 + 02y) sin qo] sin ¢ cos 19] (G.35)

Von besonderem Interesse sind die Grofen aV, falls A die anomale Hall-Stromdichte
FAHE bzw. falls A die Spin-Hall- Stromdlchte j7°HE darstellt. In diesen Fallen, d.h. fiir
A := jA"Eund A = ]"VS'""E beschreibt aN mit N := T; (N := T1) den anomalen Hall-
Winkel a”HE mit P := M bzw. den Spin-Hall-Winkel 75HE mit P := §7.
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G.4. Winkel zwischen einer vektoriellen GroRBe und einer
beliebigen Richtung

Die Orientierung einer Grofle A im dreidimensionalen Raum kann tiber den Winkel
zwischen der Grofie A und einer beliebigen Richtung R beschrieben werden. Somit kann
z. B. die relative Orientierung der durch den Edelstein-Effekt induzierten Spin-Dichte
bzgl. der Magnetisierung betrachtet werden.

Fiir eine beliebige makroskopische Grofle A € {j,77,s, T} und eine beliebige Richtung
R mit R = 1 gilt fiir den zwischen A und R eingeschlossenen Winkel

< <A(E),ﬁ> = arccos (%) (G.36)
A(E)-R =
= arccos (EA(?R) (G.37)

bzw. mit R = 1 und |Gleichung (G.Z)l folgt
R/
= arccos <a(E)|ﬁE |> (G.38)

wihrend abschlieflend mit|Gleichung (G.11){und mit|Gleichungen (G.1)|und|(G.3)

= arccos ( ( (axx cOS @SIN Y + ayy sin @ sin ¥ + ay; cos ¥) R,
+ (ayx cos @sin @ + ay, sin @ sin @ + a,, cos 9) R

+ (821 cos @ sin ¥ + 4,y sin ¢ sin ¥ + a.. cos ?) ﬁz> /

< (axx cos @sin® + ayy sin @ sin ¥ + a,; cos 19)2
+ (ayx cos @ sin® + ay, sin @ sin ¥ + a, cos 19)2

1/2
+ (a2 cos @ sin® + 4,y sin ¢ sin ¢ + 4, cos 19)2 > ) (G.39)

gilt.
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H. Transportkoeffizienten in anisotroper
Relaxationszeitsnaherung

Ausgehend von [Gleichung (2.147)|und der Darstellung der mittleren freien Weglange
in anisotroper Relaxationszeitndherung in|Gleichung (3.6)|sind die Tensorelemente in
anisotroper Relaxationszeitndherung durch

dS,s(k) L B
"‘1 “anp T 6”2/1: hoys (k) (k) s (k)vys (k) (H.1)

gegeben.

H.1. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

H.1.1. Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache
H.1.1.1. Tensor der elektrischen Leitfahigkeit ¢

H.1.1.1.1 Longitudinale elektrische Leitfahigkeit

H1.1.1.1.1 o0y

200

150 -

100

Oy in 1/ (pQem)
Oyy in1/(pQem)
Oy in 1/ (pQrem)

e Y i
1234567891011 1213141516 S 23456789 01123141516 S 3 a5 678 0101213141516 12345678910111213141516

Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 7o Defektposition 1o
20%90%9%90%9%9%,% 20%90%9%90%0%99%0% 050595959539,9,9, 9090%0%0%9%9%%
cos Ca 0
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung H.1.1.: Longitudinale elektrische Leitfihigkeiten oy, (o) und longitudi-
nale elektrische Leitfdhigkeiten in anisotroper Relaxationszeitndherung o (x)
fiir (@) Cu- bzw. Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in
Co(9)/ Cu(7)(991)—Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzfliche (M = z). Die Defektkonzentration betrdgt ¢ = 1 at.%.
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H. Transportkoeffizienten in anisotroper Relaxationszeitsndherung

H.1.1.1.1.2 o0,

~
-

»

w
>

VN
T

T23456780910111213141516 0
Defektposition 7y

~
-

02 in1/(pQcm)
0- in1/(pQcm)

"~

123456758 09100111213141516 0
Defektposition 7o

12345678 910111213141516 0

12345678 910111213141516
Defektposition 77y

Defektposition 1o
90%9090%90%9%0%%, 9099949595959,59, 9090999095%95%,9 99999995945959,59,
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung H.1.2.: Longitudinale elektrische Leitfdhigkeiten o, (o) und longitudina-

le elektrische Leitfdhigkeiten in anisotroper Relaxationszeitndherung o) (x) fur
(a) Cu- bzw. Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzflache (IT/I\ = z). Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.

H.1.1.2. Edelstein-Tensor X

H.1.1.2.1 Longitudinale Edelstein-Tensorelemente
H1.1.2.1.1 Y

104 104 . 105 1074
— _ af ]~ —
S 1r == g —— 9 LE) n g s
3 gl S S
= 'W = A B =
< < < <
= = = P Y / = = NN N
A YA SRR FR BB VA Vas S LY i
£ g -2 s g
21 —4 -1
= = L = =
1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516 76]23456789]011]2131415]6 1234567 8910111213141516
Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 7o Defektposition 1o
9099999495959, 909999%9995%959,9, 9099909095%959,9%, 9099909095%959,9%,
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung H.1.3.: Longitudinale Edelstein-Tensorelemente X, (®) und longitudina-

le Edelstein-Tensorelemente in anisotroper Relaxationszeitndherung Xﬁg) (o) fir
(a) Cu- bzw. Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzflache (M\ = z). Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.
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H.1. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

H.1.1.2.1.2 .

1 4 T T T
= E E E
< o = 2 < < 2
z 2z 2z 2z
s, VAN S = SR ST L
: N 5 : / i
=i S S S
& -o0s 1 & 5 1 8 -2f
4 4 4 4
12345678 910111213141516 "1 2345678 9101112131415 16 72{2‘34‘1&(‘7"7‘%5‘71‘01‘11‘21‘31‘41‘51‘6 74{2‘:“4‘1&(‘)"7é“]1‘01‘11‘21‘31‘41‘51‘6
Defektposition 7o Defektposition 77 Defektposition 17 Defektposition 17
I I e R e e ) 909095959595959, 90909996%9994%,%, 90%0%90%90%99%5% %
C g ) Co(9) Co(9)
(@) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung H.1.4.: Longitudinale Edelstein-Tensorelemente ., (¢) und longitudina-

le Edelstein-Tensorelemente in anisotroper Relaxationszeitndherung ng) (o) fiir
(@) Cu- bzw. Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzflache (]T/I\ = z). Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.

H.1.1.2.2 Transversale Edelstein-Tensorelemente

H.1.1.2.2.1  xy

Xyxin10781/(V/cm)
3
Xyxin10781/(V/em)
4 d
k<:::::>
D
Xyxin10781/(V/cm)

Xyxin10781/(V/em)

1234567 8910111213141516 1234567 8 9101112131415 16 1234567 80910111213141516 234567 8910111213141516

Defektposition 77 Defektposition 1o Defektposition 17 Defektposition 7o
009090909,9,9,9, 0450505050,0,9,0, 9099%0%99%9%5%5% 90%099%99%5%0%,%
—_— —_— e D TE—

(@) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung H.1.5.: Longitudinale Edelstein-Tensorelemente x,. (e) und longitudina-

le Edelstein-Tensorelemente in anisotroper Relaxationszeitndherung )(S;) (o) fur
(a) Cu- bzw. Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-
Grenzflache (M\ = z). Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.
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H.1.1.3. Spin-Orbit-Torkance
H.1.1.3.1 Longitudinale Spin-Orbit-Torkance
H.1.1.3.1.1 ¢,

10-° 107 10-10 1010

e o [EEEEEE T T o Iy T Ty
2
A A =1

aay

1234567 8910111213141516 231567890 IBMUI5I 1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516

<
I
]
~

"

tyy in 1072 Nm/(V/cm)
%
tr in 1072 Nm/(V/cm)

trx in 1072 Nm/(V/cm)

@

try in 1072 Nm/(V/cm)
4

Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 1o
9099999095959, 9099909095959, 90999994095%959,9%, 9099999095%959,9%,
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung H.1.6.: Longitudinale Spin-Orbit-Torkance t,, (o) und longitudinale Spin-

Orbit-Torkance in anisotroper Relaxationszeitndherung t,(}}) (o) fiir (a) Cu- bzw. Co-
Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %). Die
Defektkonzentration betragt c = 1 at.%.

H.1.1.3.2 Transversale Spin-Orbit-Torkance
H.1.1.3.2.1

101 ) 1010 10-10 101
R —— T —— . R —
=) i
s z s \ e /<
~ ~ ~ ~
£ - . / £ A £ o ACAE AL,

Z 0 7 -~ Z 0 —t Z 0 e Z 0 7 YV"
: /V v ‘T ‘\/ : \ .\{ V ; B V >/
(=] (=] (=1 (=]
S S S sl =
g -5 g g g _,
& & & &
1234567 8910111213141516 -2 1234567 8910111213141516 - 1234567 8910111213141516 1234567 8910111213141516
Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 77 Defektposition 1o
99959595945950,59, 9995959595959,59, 20%0%9%0%0%0%0% 9995959595959459,
—_—— —_— —— —_——
Co(9) Cof Co(9) C
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung H.1.7.: Transversale Spin-Orbit-Torkance t,, (#) und transversale Spin-Orbit-

Torkance in anisotroper Relaxationszeitndherung t§f,’2 (o) fiir (@) Cu- bzw. Co-Defekte,
(b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/ Cu(7)(/0\01)-VielfachschiCh-

ten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfldche (M = z). Die Defekt-
konzentration betragt c = 1 at.%.
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|. Giite des Edelstein-Tensors und der
Spin-Orbit-Torkance

I.1. Problembeschreibung

Wie in|Anhang D.1|dargestellt, gilt in den gestorten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

Abs(k;10) = —Abs(—k; —110), (L1)

sodass fiir die Tensorelemente

a“l""xnﬁ(rlo) = _sgnI(A)ale-n(xnﬁ(_UO) 1.2)

gilt. Hierbei ist Ay,...q, (E) = Yg A;--a,pEp und sgnz(A) ist durch R(Z)A = sgn;(A)A

bestimmt. Wegen sgn,(]) = sgn,(J7) = —1 folgt somit fiir die Elemente des Tensors der

elektrischen Leitfdhigkeit 0,5 und fiir die Elemente des Tensors der Spin-Leitfahigkeit
Y

Typ

7ap(110) = Tup(—10) bzw. 05(10) = T4g(=10) (I.3)

wihrend fiir die Elemente des Edelstein-Tensors x,s und fiir die Elemente der Spin-
Orbit-Torkance t,5 wegen sgn;(S) = sgn;(T) = +1

Xap(110) = —Xap(—10) bzw. tap(170) = —tap(—10) (L4)

gilt. Entsprechend sind die Graphen (10, 044 (770) ) bzw. (10, O’Zﬁ(ﬁo)) achsensymmetrisch
zur Defektposition 79 = 5 innerhalb der ferromagnetischen Schicht bzw. achsensymme-
trisch zur Defektposition 779 = 13 innerhalb der nichtmagnetischen Schicht. In gleicher
Weise ist zu erwarten, dass die Graphen (770, Xa5(70)) bzw. (170, ta(170)) punktsymme-
trisch zu 179 = 5 bzw. punktsymmetrisch bzgl. 7o = 13 innerhalb der ferromagneti-
schen Schicht bzw. innerhalb der nichtmagnetischen Schicht sind. Fiir Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = Z)
mit Au-Defekten sind die Graphen (79, 0yx), (70, U;x(ﬂo)), (10, X22(110) ), und (170, tyx(170)
in dargestellt. Anhand [Abb. I.1.T (a)] und [[.1.1 (b)| erkennt man, dass die
Graphen der transversalen elektrischen Leitfdhigkeit und die Graphen der transversa-
len Spin-Leitfdhigkeit die Symmetrie aufweisen. Fiir die Graphen des longitudinalen
Edelstein-Tensorelement und fiir die Graphen der transversalen Spin-Orbit-Torkance in
|Abb. 1.1.1 (c)lund [l.1.1 (d)| zeigen sich Abweichungen von der zu erwartenden Punkt-
symmetrie. In der Arbeit wurden als Griinde fiir die Abweichung von der Symmetrie
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0upin1/(Qcm)

VN o ——

1 -

N
B \

1072

T T T T
[--2]

| | | | |
12345678 0910111213141516
Defektposition

099595959505045,0,

N
Co(9)

() oyx
1072

1‘ é C") 4‘1 é 6 7 8 9 1011121314 1516
Defektposition
09999595095305045,0,

Vv
Co(9)

(c) Xzz

in1/(Qcm)

¥
«p

(o

—1+ -

2l i

—_

f=}

5
2*-’ Yz

B

11072

M

| | | | |
12345678 910111213141516
Defektposition

0995950595045045,0,
Co(9)

(b) oy,

10710
\4.\7 ty\z T

.
v

~—a—

12345678 910111213141516
Defektposition

v

Co(9)

(d) tyx

Abbildung 1.1.1.: (a) Transversale elektrische Leitfdhigkeit oy, (b) transversale Spin-
Leitfahigkeit 0’§x, (c) longitudinales Edelstein-Tensorelement )., und (d) transversale
Spin-Orbit-Torkance in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M

senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (ZT/I\ = Z) mit Au-Defekten. Die Defektkonzentrati-
on betrdgt c = 1 at.%.

im Falle des Edelstein-Tensors und der Spin-Orbit-Torkance numerische Instabilitdten
angegeben. Diese numerischen Instabilitdten sollen im folgenden diskutiert werden,

insbesondere die Bedeutung des numerischen Fehlers bei der Bestimmung der mittleren
freien Wegliange.
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1.2. Aquivalente Darstellung des Tensor @

1.2. Aquivalente Darstellung des Tensor 7

Fiir einen beliebigen Tensor 7 sind die Elemente ay, .., fiir eine beliebige Defektposition
1o durch

dS’!/s K1
toesapl0) = & T [, o At ()AL ) 15)

gegeben. Nun besitzen die ungestdrten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten Raumin-
versionssymmetrie. Somit ist —k € Si, = {k € BZ : E,s(k) = Eg} genau dann wenn
k € Sf, = {k € BZ: E,s(k) = Eg} ist. Entsprechend kann 4, ..., g auch iiber

Ay, .. B 770 guZ/

bestimmt werden und es gilt

dSys(—

K&y /B 1
- AS (—k)Avs(—k;n0) (L6)

dSvs(k) ;..
Apy-,p (10) <Cu Z/F hv:z(k Al (k)AES(k;iyo)

)
+€a2/ hs”s(( :A“;'"“"(—k)/\fs(—k;qo)> (17)

Oys

wobei mit dSys(—k) = dSys(k), vys(—k) = vys(k), und Ayl (—k) = sgns(A) Ayl " (k)

e

dSvs k o
+§u2/F ho, (k (A)Avé ”(k)Ags(_k;UO)> (1.8)

B B
B dS,s(k) A Avs(k;10) +sgnz(A)Avs(—k; 170)
G [, A : 19)

folgt.

I.3. Numerische Fehler bei der Bestimmung von @

Ein Element eines beliebigen Tensors @ wird tiber [Gleichung (I.9)| bestimmt, wobei in

den Integranden neben der mittleren freien Wegldnge ferner die Zustandsdichte ds”s ((,l:))

und der entsprechende Erwartungswert A;} """ (k) eingehen. Der numerische Fehler
der Zustandsdichten und der Erwartungswerte seien gegeniiber dem numerischen
Fehler der mittleren freien Weglédnge zu vernachlidssigen und werden in der Diskussi-
on nicht berticksichtigt. Insbesondere sind die Zustandsdichte und Erwartungswerte
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Eigenschaften der ungestorten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten und somit fiir alle
Defektpositionen gleich. Insbesondere werden diese tiber die Eigenschaften eines einzel-
nen Zustandes bestimmt. Die mittlere freie Wegldnge bertiicksichtigt einerseits durch den
scattering in-Beitrag die Eigenschaften aller anderen Zustinde und andererseits durch
die Relaxationszeit entsprechend (Gleichung (2.139)] Wegen letzterem berticksichtigt ins-
besondere auch die nullte Naherung in|Gleichung (2.142)|bereits alle anderen Zustande

der Fermi-Fliche. Sei nun /Kﬁs (k; o) mit

AL (k;m0) = Aby(k;m0) + AL (K; o), (1.10)

die durch Iteration der linearisierten Boltzmann-Gleichung bestimmte mittlere freie Weg-

lange, wahrend Ags (k; 10), die im Allgemeinen unbekannte exakte Wert der mittleren
freien Wegldnge ist. Fiir letzteren gelte die Beziehung

Abs(k; o) = —Abs(— ks o). (L11)

AN (K;10)

<1
Aljs (k;WO )

AAES (k; n0) bezeichne den numerischen Fehler, wobei im Allgemeinen

anzunehmen ist. Ferner lisst sich Afjs(—k; #o) entsprechend
N(=I10) = = Abs (ks 10) + (A (ks m0) — (—Ab(= K 10))) (L12)

auf Affs(k; 1o) zurtickfithren. Die Tatsache, dass Afs(k; no) — (—Affs(—k; 70)) # 0ist, ist

ausschliefdlich durch die Aufhebung der Rauminversionssymmetrie durch den Defekt

gegeben. Fiir 179 € {5,13} gilt insbesondere Ags(k; o) — (—Affs(—k; o)) = 0 fiir alle

Abs ko)~ (~Abs (~kso))
Ads (ko)

k = (kvs). Im Allgemeinen gilt < 1

1.4. Ursachen des numerischen Fehlers der mittleren freien
Wegldinge

Die mittlere freie Wegldnge wird entsprechend [Gleichungen (2.140)| bis |(2.142)| itera-
tiv bestimmt. Eingehende Grofien sind hier im Wesentlichen die Geschwindigkeiten
sowie die Ubergangswahrscheinlichkeiten Py, ks (770) einerseits direkt {iber den
scattering-in-Beitrag und andererseits indirekt iiber die Relaxationszeit entsprechend
\Gleichung (2.139)l Da der numerische Fehler der Geschwindigkeiten zu vernachladssigen
ist, bestimmen im Wesentlichen die Ubergangswahrscheinlichkeiten und deren numeri-
sche Fehler die numerischen Fehler der mittleren freien Weglange. Am deutlichsten zeigt
sich der Einfluss des numerischen Fehler der mittleren freien Weglange dadurch, dass in
|IAbb. I.1.1 (c)und [l.1.1 (d) die zu erwartende Symmetrie zwischen Defektpositionen #g
und —7p nicht gegeben ist. Ein detaillierterer Blick auf die zugrundeliegenden numeri-
schen Rechnungen ausgehend von der ungestorten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschich-
ten hin zur mittleren freien Wegldnge kann Aufschluss tiber deren numerische Fehler
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geben. So konnen sich die Defektpotentiale Ug(r; 1o) fiir o und —#o unterscheiden.
n

Folglich kinnen sich die Wellenfunktionen des gestorten Systems ] (r;70) entspre-
chend Gleichung (2.101) unterscheiden bzw. die Entwicklungskoeffizienten der gestorten
n

Wellenfunktion C/ (kvs- 110). Letztere werden {iber |Gleichung (2.102)[bestimmt. Die Uber-

gangsmatnxelemente Trvs—kvs (o) fiir Ubergange zwischen beliebigen Zustdnden kvs
und k’v's’ und somit die Ubergangswahrscheinlichkeiten Py, /s (170) werden tiber
IGleichungen (2.126)| und |(2.128)| mittels der Wellenfunktionen des ungestorten System,
des gestorten Systems und der Potentialinderung bestimmt. Die Ubergangswahrschein-
lichkeiten schliefdlich gehen einerseits tiber den scattering in-Beitrag der linearisierten
Boltzmann-Gleichung direkt in die Berechnung der mittleren freien Wegliange ein und
andererseits indirekt iiber die anisotrope Relaxatlonszelt tiber (Gleichung (2.139)| Die
Uberlegungen fiir die Relaxationszeit aus|Anhang B.2|lassen sich entsprechend iibertra-
gen.

I.5. GroBenordnung des numerischen Fehlers der mittleren
freien Weglinge

Fiir beliebige Defektpositionen g ist der Unterschied zwischen A,,S (k; o) und AVS( k; o)
durch die Aufhebung der Rauminversionssymmetrie gegeben. Am Beispiel von Au-
Defekten sind sowohl Ab;(k; 7o) als auch Ab,(k; 7o) — (—Abs(—k;70)) als Mittelwert
tiber die Fermi-Flache in fir B € {x,z} dargestellt. Der numerische Fehler
der mittleren freien Wegldnge AAD, (k; 10) ist im Allgemeinen unbekannt. Eine mogliche
Abschdtzung des numerischen Fehlers ist tiber die mittlere freie Wegldnge fiir Defektpo-

AP AP
Avs(k}ﬂo)_(_Avs(_k;WO)) 0
> uber

sitionen 779 € {5,13} moglich. Fiir den Mittelwert der Grofie

die Fermi—FléicheE] gilt
> (1.13)
Sk

> (1.14)
S

mit|Gleichung (1.10)|
> (L.15)
SF

1Sei Ays(k) eine beliebige GroBe. Der Mittelwert dieser Grofe tiber die Fermi-Flache ist {iber A :=
Eos Jsp, et Avs (K)
(Aus(K))g, == s Jsf Fovs() “estt)

dSys (k)
s st m

Ab (ko) — (= Ab(—=K; o))
2

_ <‘A§S(k; 10) + AAD (K3 10) — (— (ADs(—k; 10) + DA (—K; 1))
2

_ <‘Aﬁs<k; f0) — (— A5 (=k;m0)) + AAL (K3 70) + AALS(—K; 7o)
2

bestimmt.
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10° E T T T T T T T 1 10* ET E
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ot ot f (ko) /2), E
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100 [~ (faece s o] /2) /)\/\\ 10*1 4
§+ ko) A(km\/z ] i ]
1071 1 1 \ 1 1 1 1 1 1 1 1 \ | | | | 1072 | | | | | | | | | | | | | | | |
12345678 9101112131415 16 1234567 8 9101112131415 16
Defektposition 1 Defektposition #g
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Abbildung  L5.1.:  Mittlere  Groflen  von ‘AES (k;10) ‘ und  von

‘AES ki o) — (—AL (—k'qo)‘ fir @ B = x und fiir () B = z in Abhéngigkeit
von der Defektposition 7y fiir Au-Defekte in Co(9)/ Cu(7)(001)-Vlelfachschlch-

ten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M = 2). Die
Defektkonzentration betrdgt ¢ = 1 at.%.

mit |a + b| < |a| + |b] furallea, b € R

ANE (I 10) + AAE(—K; 70)
2

. <‘A55(k; o) — (Z—Aé‘s(—k;no)) ‘ N

_ <|Aﬁs(k;m> - <2—A§s<—k;no)> ‘> +<
Sk

mit [a + b| < |a| + |b| furallea, b € R

- <‘A5s(k;770) — (= (=kim0)) ‘>
Sk

2
A
+<

B <‘A55(k; 1) — (—Ab(—=k; 7o)
2

e

> (I.16)
Sk

AA,,S(k 10) —l—AAvs( k; 110) > (1.17)
Sk

2

Ab (; 7o)
2

B
AN (—k;
( 10)

2
>5F

AL (—K; 7o)
2

> (1.18)

Sk

> (1.19)
S

AN (K 70)
2
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1.5. GréBenordnung des numerischen Fehlers der mittleren freien Weglinge

mit< AL k) > _ < anf. o) >
Sp Sk
B n Y (AP (e
- ([P = Ay [t 120
2 S
Sk
Fiir 9 € {5,13} gilt
Abs(k;m0) = —Abs(— ki 10)) (1.21)

fur alle Zustdnde kvs, sodass insbesondere auch

Bilen Y _ (AP (1.
<|Avs(k,no> (2 Aus( kﬂ?o))‘> ~0 (1.22)
Sk
gilt. Somit reduziert sich |Gleichung (1.20)|zu
Bl N (AP (1
<‘Avs(k,770) (—Abs( k,Wo))‘>§<‘AAgs(kﬂ70))> , (1.23)
2 Sr

sodass < /N\ES(k;WO)_(;Kfs(—k2Wo))

ren Fehler der mittleren freien Weglinge darstellt. Entsprechend [Abb. 1.5.1] ist
< Al o) = (A (i)

von der GroRenordnung 10~ A. Fiir eine grobe Niherung kann somit der mittlere nume-
rische Fehler der mittleren freien Wegldnge fiir Defekte innerhalb der ferromagnetischen
Schicht (7o € {1,...,9}) mit 10° A und fiir Defekte innerhalb der nichtmagnetischen
Schicht (o € {10,...,16}) mit 1071 A angenommen werden. Fiir den Mittelwert der

mittleren freien Wegliange <‘/K§S(k; 170)’>S gilt O (<‘/K§S(k, 170))> ) =10%...10* A.
F

> fiir g € {5,13} eine untere Schranke fiir den mittle-
Sk

> fiir 7o = 5 von der GroBenordnung 10° A und fiir 779 = 13
Sk

Sk
Entsprechend gilt

B (1

0 ( Af};xs(kr 10) ) (1.24)
Avs(k; 770)

AND(K; 7o) N

~ O < ) (Absmo)) (1.25)
0( ANLS(K;10) )

_ < >SF ) <<A€s(k; 170)>SF) (1.26)
=10"°...1073 (1.27)
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Fir <

) << /Kes(k;ﬂo)*(gxgs(*k}ﬂo))

0 ( ) 28)
<AA5s(k: 770)>

~0 = (As(io) = (~Als(~kimo))) (1.29)

Sk
@ el
) <<AA ( ”O)>5F>o<<7\’fs(k;no)(7\5s(k/"70))>sp> (1.30)

=10"3...10° (1.31)

7\55(’(?770)_(;7\55(_’(;770))

> fur 7o ¢ {5,13} gilt im Mittel
Sg

> =10°...102% A, sodass
S

p
AN (k;
MAfs(k; 1) — (—Abs(—k; o))

ist.

1.6. Einfluss des numerischen Fehler der mittleren freien
Weglinge auf die Tensorelemente

Ausgehend von |Gleichung (1.9)| mit (Gleichung (I.10)| tibertragt sich der numerische
Fehler der mittleren freien Weglénge auf das Tensorelement 4y, ...,,,s und es gilt

ey, (10) (1.32)
B (- AB
dSVS k - Avs(k;10) + sgnr(A)Ays(—k;
mit|Gleichung (1.10)|

dSys(k

Ca s, 0

AL (K;m0) + AA€s<k; 10) + sgny (A) (A (—k; 7o) + AAD (= K; 7o)
2

(1.34)
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und mit (Gleichung (I.12)| folgt

g, (0 g0, 1

hoys (k

Ays (k/ 770) + AAvs(k} 770)

+sgng (A)(—Abs (k;70) + (Abs(k; 10) — (—Abs(—K; 1))
+AA < k;10))

(1.35)
_ SgnI CQZ/ dsvs k) Aoq &y (k)AEs(k/ ;70)
hoys (k)
dSys(k) yu, AL (ko) — (= AL (=K;
N
B (1. B .
dSVS AN (k; A)AN(—k;
+§a2/ hvvs oq “ay (k) ( ’70) +Sgn21( ) ( 770) (1.36)
Der Ausdruck SgnI ga sz st 25:55 ﬁ; --DLn(k) AES(kﬁ]O)_(;Aﬁs(_k”]O)) kann 7zu
ds Aes k; - _A‘lvgs —k;
Sgnz gaZ/ hv:: oq zxn(k) ( 770) (2 ( 7]0))
1 S5 (K) -
= E sgnI (ga Z/ hvvs k 1 n(k)Ags(kl 7]0)
dSV A1l
CuZ/ - : b (k)(—Afs(—k;no))> (L37)

mit dSys(k) = dSys(—k), vys(k) = vys(—k) und Ayl (k) = sgn (A) A """ (—k)

1 dS,s(k) . B
= Esgnz (guZ/ ;-wvs k) Aal " (k)AVS(k; 770)

onz(AG L [ hsf ’,j Ay (k)AL (- 770)) (L38)
mit|Gleichungen (1.5)[und [(I.6)| zu

= %sgnI(A) <Ha1~~~anﬁ(’70) + sgnI(A)aal...,xnﬁ(ﬂo)> (1.39)

— sgny(4) LA ) (1.40)

Seite 203



I. Giite des Edelstein-Tensors und der Spin-Orbit-Torkance

umgeformt werden. Fiir die Diskussion hingegen wird weiterhin der Ausdruck in
IGleichung (1.36)| verwendet, wihrend |Gleichung (1.40)| eine einfache Auswertung in
Abhingigkeit von sgn (A) zulésst. Ausgehend von [Gleichung (1.36)|lassen sich nun die
einzelnen Fille, d.h. 179 € {5,13} bzw. 179 € {5,13} und sgn;(A) = +1bzw. sgn,(A) =
—1 diskutieren.

1.6.1. 5o € {5,13}

Gilt 9 € {5,13} so besitzen die gestorten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten weiterhin
Rauminversionssymmetrie. In diesen Fallen gilt

Pt — (— AP (—J-
Avs(k; 170) (2 Avys(=k;10)) —0 (1.41)
fiir alle Zustande k = (kvs ), und |Gleichung (I.36)| reduziert sich zu
— —sen dSVS o
Aay-a,p(10) = g 1= sgng(4) CaZ/F - AV; "(k)AB, (k; o)
+§a2 / :ZS,” At () 2 At (ks ) +Sgn§( JAAL(—k; o). (1.42)
VS

1.6.1.1. sgn (A) = —1
Fiir sgn (A) = —1,d.h. A € {],]7} gilt ferner

dSus(k) 4.
aﬂél wn 770 Cﬂ Z/ hvvs(k Aﬁ; an(k)AES(k;UO)

ASys(k) ya.-a, AN (k; 10) — ANDS(—K;10)
taL / o) ) 5 , 143

B (Kso)
)
kaum ins Gewicht fallt. Somit sind die Tensoren der elektrischen Leitfahigkeit o und
die Tensoren der Spin-Leitfahigkeit 77 im Allgemeinen gering vom numerischen Fehler

beeinflusst.

sodass wegen < 1 der numerische Fehler der mittleren freien Weglinge

1.6.1.2. sgn;(A) = +1
Seinunsgn;(A) = +1,d.h. A € {S, T}, so gilt

ds ANSs(k;m0) + AAB(—kK;
ay-w-a8(710) Caz/ hv:: A%y () s (ki o) 5 vs(=kito) (L44)

Aufgrund der weiterhin vorhandenen Rauminversionssymmetrie verschwinden sowohl
der Edelstein-Tensor ¥ als auch die Spin-Orbit-Torkance t. Die Abweichung von x, p=0
bzw. t,s = 0 ist ausschliefilich durch den numerischen Fehler der mittleren freien
Wegldange bestimmt.
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1.6.2. 1o ¢ {5,13}

Gilt nun andererseits 179 ¢ {5,13} so wird die Rauminversionssymmetrie durch den
Defekt in den Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten aufgehoben. In diesen Féllen gilt im
Allgemeinen

Abs(k;m0) — (= Abs(—k; 70))
5 #0 (1.45)

und der numerische Wert fiir das Tensorelement dy,..,,,p ist durch [Gleichung (1.36)|
gegeben.

1.6.2.1. sgn;(A) = —1
Fiir sgn;(A) = —1,d.h. A € {],]7} gilt ferner

- dSys(k
- (70) = CaZ/SF hvV:( )Aﬁ; (k) Abs (k; 70)

(k)
ol bl o)
mit|Gleichung (1.40)|
~uL, zi((’,j)) ALy () ALk )

Wie im Fall 9 € {5,13} fallt wegen %
Avs "o

Fehler der mittleren freien Weglange fiir den Tensor @ kaum ins Gewicht. Somit sind die
Tensoren der elektrischen Leitfahigkeit o und die Tensoren der Spin-Leitfdhigkeit o7
auch fiir diese Defektpositionen im Allgemeinen gering vom numerischen Fehler der
mittleren freien Wegldnge beeinflusst.

< 1 auch in diesem Fall der numerische

1.6.2.2. sgn;(A) =+1
Seinunsgn;(A) = +1,dh. A € {5, T}, so gilt

dSvs(k) le an<k)Ags(k}770) - (_A55<_k;170))

[ “anf (70) gaZ/ hvvs(k) 2
ASis(K) -, AN (k; 10) — ANDS(—K;10)
+ éu Z/ hvvs(k) A (k) 2 (1'48)
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Der physikalische Wert a,, ...,,5(10) wird durch die Differenz AES(WO)*(;AES(*"WO)) be-
stimmt, wihrend der numerische Fehler fiir a,...,,,5 durch die numerischen Fehler der
mittleren freien Wegldnge bestimmt werden. Entsprechend der Abschitzung kann der
Al ko)~ (—Nes (ko)

numerische Fehler bisweilen in der gleichen Gréflenordnung wie die
liegen. Nun sind die numerischen Fehler sowohl fiir unterschiedliche Zustande kvs als
auch fiir unterschiedliche Defektpositionen 7, und somit insbesondere fiir 7o und —#
unabhingig und unkorreliert sind. Entsprechend sind auch die numerischen Fehler fiir
die Tensoren 7 fiir 77p und —#p unabhingig und unkorreliert. Somit kann der numerische
Fehler der mittleren freien Weglidnge beim Edelstein-Tensor und bei der Spin-Orbit-
Torkance bedeutenden Einfluss haben und somit z. B. die zu erwartende Symmetrie der
Graphen félschlicherweise aufheben.
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1.7. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

1.7. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

1.7.1. Magnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache

1.7.1.1. Edelstein-Tensor
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Abbildung I.7.1.: Edelstein-Tensor X fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c)

Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = Z) mit individueller y-Achsens-
kalierung. Die Skalierungsfaktoren fiir die jeweiligen Tensorelemente sind in den
Legenden angegeben. Dargestellt sind sowohl die Tensorelemente x,z(70) () als
auch die symmetrisierten Tensorelemente XEEM (10) == % (xap(110) + (—Xap(—10)))

(o). Die Defektkonzentration betrdgt ¢ = 1 at.%.
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1.7.1.2. Spin-Orbit-Torkance
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Abbildung 1.7.2.: Spin-Orbit-Torkance 7 fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c)
Bi-Defekte, bzw. (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = z) mit individueller y-Achsens-
kalierung. Die Skalierungsfaktoren fiir die jeweiligen Tensorelemente sind in den
Legenden angegeben. Dargestellt sind sowohl die Tensorelemente t,5(170) (°) als auch
die symmetrisierten Tensorelemente tzg'\" (10) == % (tap(10) + (—tap(—10))) (o). Die
Defektkonzentration betragt c = 1 at.%.
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1.7.2. Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche
1.7.2.1. Edelstein-Tensor
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Abbildung 1.7.3.: Edelstein-Tensor X fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c)
Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M parallel zur Co/Cu-Grenzflache (M\ = ¥) mit individueller y-Achsens-
kalierung. Die Skalierungsfaktoren fiir die jeweiligen Tensorelemente sind in den

Legenden angegeben. Dargestellt sind sowohl die Tensorelemente x,4 (o) als auch die

symmetrisierten Tensorelemente XﬁgM(qo) = 2 (Xap(m0) + (—xup(—10))) (). Die

Defektkonzentration betragt c = 1 at.%.
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1.7.2.2. Spin-Orbit-Torkance
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Abbildung 1.7.4.: Spin-Orbit-Torkance t fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c)
Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magneti-
sierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = #) mit individueller y-Achsens-
kalierung. Die Skalierungsfaktoren fiir die jeweiligen Tensorelemente sind in den
Legenden angegeben. Dargestellt sind sowohl die Tensorelemente t,5(170) (o) als auch

die symmetrisierten Tensorelemente >
Defektkonzentration betragt c = 1 at.%.

(10) == % (tap(10) + (—taup(—10))) (o). Die
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J. Zerlegung der Transportkoeffizienten

J.1. Beitrage der ferromagnetischen und nichtmagnetischen

Schicht
Mit
dS,s(k)
7 vs 041 Anl] B
am"-txuﬁ 27-[ (D)3 Z/SF hvvs k (k)AVS(k) J.1)
ist der Beitrag der Schicht L ao'zlm wnf uber
dSys(k)
L = 1’] g VS al lX,;?] A‘B 2
ale"'lxn,B ;g_aa]"'ﬂlnﬁ ;;L < 27-[ 3 2/513 hvvs k (k) Vs(k) (] )
definiert, wobei {aoIZ1~- o, 5}L
Aoy --anp = Zalﬂzl"'anﬁ (J.3)
L

erfiillen.

J.2. Beitrdge der verschiedenen Klassen an Zustanden

Ausgehend von [Gleichung (J.1)|beschreibt

Dy dSys (k)
C o vs
Aoy oy = 6(27-[)3 Z st. 1oy (k)

vs
kvseC

At () AB, (k) (J.4)

den Beitrag der Klasse C zur Grof3e ay,...4,5- Hierbei erfiillen die Grofsen aocq... wnf die
Beziehung

Gy = 0 (.5)
C
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J. Zerlegung der Transportkoeffizienten

J.3. Beitrage der Majoritatselektronen und
Minoritatselektronen

Die Spin-Polarisation ist definiert als die Projektion des Spin-Erwartungswert S, auf
die Richtung der Magnetisierung M. Zustinde mit positiver Spin-Polarisation wer-
den als Majorititselektronen und Zustdnde mit negativer Spin-Polarisation werden als
Minoritdtselektronen. Ausgehend von |Gleichung (J.1) beschreiben

DI dS,s(k)
+ o vs
Ayovanp "= 6(27-[)3 ; st roys (k)
Sus(k)-MZ0

A (1) AL, (k) (1.6)

den Beitrag der Majorititselektronen bzw. der Minorititselektronen zur Grofe ay, ...q, 4,
wobei sie hierbei die Beziehung

T = T+ T (.7)

erfiillen.

J.4. Beitrage des symmetrischen und antisymmetrischen
Beitrages

Sei ay,...q, p €ein beliebiges Tensorelement mit a1, ... a,, B € {x,y,z}. In den betrachteten

Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten hdangt das Tensorelement insbesondere von der
Defektposition 7 ab. Dieses Tensorelement ldsst sich durch

gy, (10) = ;“Z]...anﬁ(ﬂo) (J.8)

darstellen, wobei # die Atomposition innerhalb der Einheitszelle bezeichnet. Unter
Verwendung von

1
4L g (10) 1= 5 (0 p(10) £ o(0)) (.9)

folgt

al apno) =a." (o) +a." . 5(m0) (.10)

fiir aZl_” w0, ﬁ(ﬂo)- Fiir das Basisatom 7 ist —7 tiber

Seite 212



J.4. Beitrage des symmetrischen und antisymmetrischen Beitrages

e {(NFM +1)—y firy € FM = {1,..., Nrm} 10

(ZNFM—I-NNM+1)—17 fﬁri’] € NM :{NFM+1,...,NF|\/|+NN|\/|}

definiert, wobei Ngy und Nywm die Anzahl an Basisatomen innerhalb der ferromagneti-
schen bzw. nichtmagnetischen Schicht bezeichnen. Wegen

0l s (10) = a1 oi10) (-12)
und

al . a(m0) =—a."" +(10) (J.13)

a1t B 10 B

werden ”Zi-- w0 (170) und az;_ 0,8 (10) als symmetrischer bzw. antisymmetrischer Beitrag
bezeichnet. Wegen [Gleichung (J.13)| heben sich die antisymmetrischen Beitrége in [Glei}

chung (J.8) auf, sodass

Aoy, (110) = Y0 o 5(110) = ZﬂZj..anﬁ(ﬂo) = y,..,6(110) (J.14)
7 7

gilt. Somit wird der integrale Wert ausschliefSlich durch den symmetrischen Beitrag
bestimmt. Diese Eigenschaft ist unabhéngig davon, ob 4y, ..., einen Tensor wie die elek-
trische Leitfdhigkeit 0,5 = 0,5 bzw. die Spin-Leitfahigkeit O'Zﬁ oder einen Pseudotensor
wie den Edelstein-Tensor x,p oder die Spin-Orbit-Torkance t,4 darstellt.
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J. Zerlegung der Transportkoeffizienten

J.5. Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

J.5.1. Magpnetisierung senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche
J.5.1.1. Tensor der elektrischen Leitfahigkeit ¢

J.56.1.1.1 Anomale Hall-Leitfdhigkeit

J.5.1.1.1.1 opfF

103 102
e L R
G S aaE M S
o 05 vy 1 »
< RS S AS
k= k] Ly SN ."-\vf/ k= .
¢ Eoal TN " =
ES 8 ECan 35 | [ e
5 AHE N
12345678 910111213141516 1234567 80910111213141516 12345678 910111213141516 12345678 910111213141516
Defektposition 1o Defektposition 1o Defektposition 7o Defektposition 7o
05950504505050,0, 059505050,0,0,0, 959595050,0,0,0, 05059594595050,0,
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung J.5.1.: Anomale Hall-Leitfdhigkeiten (T;AXHE fiir (a) Cu- bzw. Co-Defekte, (b)
Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/ Cu(7)(09\1)—Vielfachschich—

ten mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = Z). Zusétzlich

sind die individuellen Beitrdge der Co-Schicht U;';CHE FM und der Cu-Schicht (TyAxHE NM

dargestellt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.

102

103 102
1| [Fe—cptE e AHEAUS 21 [~ opre e AUS '\/\’/\N
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CLE‘ 05|72 oAHESF § 1 s i éE' k\‘ J g’
2 e . oo
% 0y A &*";:f"é % 0 e e = \\% N :; PZRN S=oc v \\% HLSSS PRSE-N =1
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-1 e GAHEGF e GAHEGF
o i H
1234567 8910111213141516 Jiél%%%éélbl‘u‘zl‘sm‘sk 1‘22‘4‘%4%2‘;“)1‘01‘\1‘21‘31‘41‘51‘5 |2‘1‘a‘5‘é%e‘;k‘)1‘u1‘11‘21‘31‘“‘51‘6
Defektposition 1o Defektposition 1y Defektposition 17 Defektposition 17
20%0%0%0%0%0%0% 9090%9%9%0%5%% 90%999%9%9%9%5%, 90%0%99%9%9%9%5%
Co(9 Co(9) Co(9) Co(9)
(@) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Ir-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung J.5.2.: Anomale Hall-Leitfahigkeiten (TQCHE fiir (a) Cu- bzw. Co-Defekte, (b)
Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
mit Magnetisierung M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfliche (M = %). Zusitzlich sind
die individuellen Beitrdge der Klassen UyAxHE CmitC e {AUS, FM-QW, NM-QW, GF}

dargestellt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.
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J.5. Co(9)/Cu(7)(001)-Vieltachschichten

J.5.1.2. Spin-Orbit-Torkance
J.5.1.2.1 Longitudinale Spin-Orbit-Torkance

J.5.1.2.1.1  t,y
é' /\‘< g /\ Abbildung J.5.3.: Longitudinale Spin-
N§“ oA 777?4- z A — Orbit-Torkance t,, in Abhdngigkeit
EE\/ 2 v \/ von der Defektposition 7y fiir (a)
< e F Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte,
909099909606%0% 90%095960404%0% (¢) Bi-Defekte, und (c¢) Ir-Defekte
- in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten
(@) Cu-bzw. Co-Defekte (b) Au-Defekte mit Magnetisierung M senkrecht zur

Co/Cu-Grenzflache (M\ = Z). Zusitz-
lich sind die Beitrage der ferromagne-
tischen Schicht tfM und der nichtma-
gnetischen Schicht tNM entsprechend

try in 1072 Nm/(V/cm)
-<\l;//”

Lo Dekyostions, [Gleichung (J.2)| dargestellt. Hierbei gilt
e tee(m0) = £ (10) + £ (10). Die De-
(¢) Ir-Defekte fektkonzentration betrdgt c = 1 at.%.
Q‘ N v LN \;_/_A.A +3 \‘AA _,-‘YHS‘ i) ng
g o L st ‘V"\ i A v i : 2
“Em | 7 * |
S IFWVAW W70 SUNIE W - ! e
© = '\ '/ o] '\ - : o]
fié 1 VA\"_AE AVA_ MW fif %
. . =
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte
‘ )
e Abbildung ].5.4.: Lokale Beitrdage
= - t1. zur longitudinalen Spin-Orbit-
A N Torkance fyy und lokale Beitrdge
2 SRR " A " ¢
g e Xyx zu transversalen Edelstein-
\ N = EE Tensorelementen ), fiir (a) Cu- und
,: - - o :VVF Co-Defekte, (b) Au-Defekte, und (c)
. Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
s v P fachschichten mit Magnetisierung M
e B o P senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache
: : : (M = 2). Die Defektkonzentration
(c) Ir-Defekte betragt c = 1 at.%.
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J. Zerlegung der Transportkoeffizienten

J.5.1.2.2 Transversale Spin-Orbit-Torkance

J.5.1.2.2.1 ty,
= 5 o
uf,[f
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Transversale Spin-
Orbit-Torkance t,, in Abhdngigkeit
von der Defektposition 7 fiir (a) Cu-
und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, und
() Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung
M senkrecht zur Co/Cu-Grenzfla-
che (M\ = Z). Zusitzlich sind die
Beitrage der ferromagnetischen
Schicht t;’?" und der nichtmagne-
tischen Schicht tD'xM entsprechend
(Gleichung (J.2)| dargestellt. Hierbei
gilt tyx(n0) =t (0) + ty (o).
Die Defektkonzentration betréagt
c = 1at.%.

o in 1075

on in 1040

Her in 1081

Xax in 10781

(b) Au-Defekte

Abbildung ].5.6.: Lokale Beitrdge
th zur transversalen Spin-Orbit-
Torkance t;, und lokale Beitrdge
X1 zur longitudinalen Edelstein-
Tensorelementen x . fiir (a) Cu- und
Co-Defekte, (b) Au-Defekte, und (c)
Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten mit Magnetisierung M
senkrecht zur Co/Cu-Grenzflache
(M = 2). Die Defektkonzentration
betrdgt c = 1 at.%.
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J.6. Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche

J.6. Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzflache

J.6.1. Elektrische Leitfdhigkeit

J.6.1.1. Longitudinale elektrische Leitfahigkeit
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Defektposition 7y
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(d) Ir-Defekte

Abbildung J.6.1.: Longitudinale elektrische Leitfdhigkeiten o, fiir (a) Cu- bzw. Co-
Defekte, (b) Au-Defekte, (¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/ Cu(7)(/Q\01)-
Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M =

Y). Zusitzlich sind die individuellen Beitrige der Klassen

AHE C

(oges mit C €

{AUS, FM-QW, NM-QW, GF} dargestellt. Die Defektkonzentration betriagt c = 1 at.%

J.6.1.2. Anomale Hall-Leitfahigkeit

J.6.1.2.1 oANE
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2 09 9.

(b) Au-Defekte
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Defektposition 17y
90909990%99%94%,%,
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(c) Bi-Defekte
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Defektposition 77y
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2 0 9 90

(d) Ir-Defekte

Abbildung J.6.2.: Anomale Hall-Leitfahigkeiten (TZAXHE fur (a) Cu- bzw. Co-Defekte, (b)
Au-Defekte, (c¢) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/ Cu(Z)\(OOl)—Vielfachschichten
mit Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥). Zusétzlich sind

die individuellen Beitrdge der Klassen

AHE C
(sz

dargestellt. Die Defektkonzentration betrdgt c = 1 at.%

mit C € {AUS, FM-QW, NM-QW, GF}
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J. Zerlegung der Transportkoeffizienten

J.6.2. Spin-Leitfdhigkeit v :=y
1.6.2.1. Spin-Hall-Leitfshigkeit

16.21.1 oPME

103 102 103 1073
- ;;s;g e : B - T = T
9 St AHE 9 JSHE AHE+ 5 m 5 M
—e—g¥SHEY o — o
% e M oy AHE— w % +Z SHE- o o AHE % 2 S::x/. 2 N e
< < < < e
T oleetetose z . A EOWJ |l So e S
£, £, ﬁs, N T————rs ﬁs, W SHE A
B \ A / Y \ - / B 2 - B 2 : o
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Defektposition 17y Defektposition 7y Defektposition 17y Defektposition 77y
9999959495959,9, 9999959495959,9, 9999959595959,9, 9099999594595959%,
— — — e et
(a) Cu- und Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung J.6.3.: Spin-Hall-Leitfdhigkeiten 02" und anomale Hall- -Leitfahigkeiten
oAHE in Abhéngigkeit von der Defektposition 7 fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-
Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d) Ir-Defekte in Co(9)/ C/u\(7)(001)-V1elfachsch1chten mit

Magnetisierung M parallel zur Co/Cu-Grenzfliche (M = ¥). Zusitzlich sind die Bei-
YSHE® AHET) und Beitrdge der Minorititselektronen

trage der Majoritatselektronen (o7, , 0.
(Uzyf HE= ocAHE=) entsprechend |G1e1chung J. 6)| dargestellt. Die Defektkonzentration

betragt c= 1 at.%.
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J.6. Magnetisierung parallel zur Co/Cu-Grenzfliche

J.6.3. Spin-Orbit-Torkance

J.6.3.1. Transversale Spin-Orbit-Torkance
1.6.3.1.1 ty

tey inat.% - lO‘zzvN/%
ty inat.% - 10" 2 Hm

ty inat.% - 10 ZZVN/%
- o
T -<€7%4
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Defektposition 1o Defektposition 7o Defektposition 1o Defektposition 1o

20%0%0%0%90%9%9% 9090%90%0%0%0%% 0450404050,0,0,0, 9090909095909
(a) Cu- bzw. Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung J.6.4.: Transversale Spin-Orbit-Torkance t,, in Abhidngigkeit von der De-
tektposition 7y fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d)
Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur
Co/Cu-Grenzflache (Z\/\/I = ¥). Zusétzlich sind die Beitrdge der ferromagnetischen
Schicht t@" und der nichtmagnetischen Schicht tyyM entsprechend |Gleichung (].2)|

dargestellt. Hierbei gilt £+, (170) = £}, (170) + £ (170). Die Defektkonzentration betrégt
¢ =1at.%.

E‘f d /N E‘E ‘\ E‘\
“> “= 2= of “=
Ll q L Lo L
B 0 s c\° =\° ol e i:.:,— ——————— n\°
£ —| E P :
= —4F \ = = )\_./. N =
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Defektposition 779 Defektposition 779 Defektposition 1o Defektposition 1o
9999999594595959, 99959595945059459, 99999995945959459, 99999595945059459,
— e e —
(a) Cu- bzw. Co-Defekte (b) Au-Defekte (c) Bi-Defekte (d) Ir-Defekte

Abbildung J.6.5.: Transversale Spin-Orbit-Torkance ¢, in Abhdngigkeit von der De-
fektposition 7y fiir (a) Cu- und Co-Defekte, (b) Au-Defekte, (c) Bi-Defekte, und (d)
Ir-Defekte in Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten mit Magnetisierung M parallel zur
Co/Cu-Grenzfliche (M = ). Zusatzlich sind die Beltrage der ferromagnetischen
Schicht tZFy'V' und der nichtmagnetischen Schicht tzy entsprechend |Gle1chung (].2)|

dargestellt. Hierbei gilt £, (10) = t@" (n0) + tZNyM (10). Die Defektkonzentration betrdgt
c=1at%.
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J. Zerlegung der Transportkoeffizienten
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K. Bestimmung der Fermi-Flache mittels
Tetraedermethode

Ty
, .
Dy T3
Ty 7
2
O O

(a) Dreieck (b) Viereck

Abbildung K.0.1.: Tetraeder T mit den Eckpunkten Tj, T, T3, und Ty wird von der
Fermi-Flache in (a) in drei Kanten geschnitten und in (b) in vier Kanten geschnitten,
sodass die Fermi-Flache im Tetraeder T ndherungsweise in (a) durch ein Dreieck mit
den Eckpunkten Dy, D>, und D3 und in (b) durch ein Viereck mit den Eckpunkten V;,
V», V3, und V4 beschrieben wird.

Zunichst schneide, wie in[Abb. K.0.1 (a)| dargestellt, die Fermi-Flache drei Kanten des
Tetraeder T mit den Eckpunkten T, T>, T3, und Ty. Die Schnittpunkte der Kanten des
Tetraeder und der Fermi-Flache seien mit D, Dy, und D3 bezeichnet. Der Verbindungs-
vektor vom Ursprung des Koordinatensystems O und dem Punkt D; miti € {1,2,3} sei
mit d; bezeichnet. Da eine Ebene im R® durch drei Punkte eindeutig bestimmt ist, ist der
Normaleneinheitsvektor

(dz — dl) X (d3 — dl)

np 1= f3 = K.1
np n123 |(d2—d1)><(d3—d1)]' (K.1)
der Flacheninhalt
1

Ap = Aqps = §|(dz —dy) x (d3 — dy)], (K.2)

und der Schwerpunkt

di+d,+d

Sp := S123 = %23 (K.3)
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K. Bestimmung der Fermi-Fliche mittels Tetraedermethode

eindeutig bestimmt. Die Richtung und der Betrag der Geschwindigkeit wird tiber die
lineare Interpolation, beschrieben in |[Abschnitt 2.1.3.4] sowie den dort angegebenen
Referenzen, bestimmt. Schneide nun, wie in Anhang K illustriert, die Fermi-Flache vier
Kanten des Tetraeders. Die Schnittpunkte zwischen Fermi-Flache und den Kanten des
Tetraeders seien Vi, V,, V3, und Vy. Die zugehorigen Ortsvektoren der Schnittpunkte
seien vy, v2, v3, und vy. Wahlt man drei beliebige Schnittpunkte aus, so liegt der vierte
Schnittpunkt im Allgemeinen nicht auf der von den drei anderen aufgespannten Ebene.

Ty

Abbildung K.0.2.: Tetraeder T mit den Eckpunkten T7, T, T3, und T4 und der durch
Symmetrietransformation O verkniipfte Tetraeder T’ mit den Eckpunkten Tj, T}, T},
und T}, wobei fiir alle i € {1,2,3,4} R(O)T; = T/ gilt.

Man betrachtet nun zwei Tetraeder T und T’ bestehend aus {T;}c 1,034} bzw. beste-
hend aus {T} };c(1,234), die durch Symmetrietransformation des Kristalls O ineinander
uiberfiihrt werden konnen. Es gilt somit

R(O)T; =T/ (K.4)

firallei € {1,2,3,4}. Intern sind fiir den Tetraeder T die Eckpunkte in der Reihenfolge
Ti1, Tz, T3, T4 gespeichert, wihrend fiir den Tetraeder T’ die Eckpunkte in der Reihenfolge
T, T3, Ty, T; hinterlegt sind. Die Schnittpunkte mit der Fermi-Flache sind in T in der
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Reihenfolge Vi, V5, V3, V4 und in T’ in der Reihenfolge V;, V3, V;, V; gespeichert. Bisher
wurden der Normaleneinheitsvektor aus den ersten drei Schnittpunkten bzgl. der in-
ternen Nummerierung bestimmt, d.h. fiir T durch die Schnittpunkte V3, V3, V3 und fiir
T’ durch die Schnittpunkte V;, V4, V,. Die Dreiecke Vi, V,, V3in T und V;, V4, V; in T
sind im Allgemeinen verschieden. Insbesondere sind die Normaleneinheitsvektoren,
die Flacheninhalte, und die Schwerpunkte verschieden. Die Folge ist, dass die fehlende
Symmetrie eigentlich dquivalenter Vierecke sich auf die Transportgrofsen tibertragt und
so z. B. die Tensoren nicht die Symmetrie aufweisen, die von der Symmetrie des Systems
vorgegeben ist.

Die fehlende Symmetrie hidngt von der im Allgemeinen beliebigen Nummerierung
der Ecken der Tetraeder ab. Um diese Beliebigkeit zu beheben, betrachtet man folgendes.
Das Viereck kann auf zwei Art und Weisen in zwei Dreiecke geteilt werden. Einerseits
kann das Viereck auch bzgl. der Verbindungsstrecke von V, und V3 geteilt werden,
sodass in diesem Fall die zwei Teildreiecke durch V;, V5, und V3 bzw. V5, V3, und V4
aufgespannt werden. Anderseits kann es bzgl. der Verbindungsstrecke von V; und V;
geteilt werden. Die entstehenden Teildreiecke bestehen aus den Punkten V;, V5, und Vj
bzw. V1, V3, und V.

Fir beliebige i, j, k mit i, j, k € {1,2,3,4} miti < j < k ist der Normaleneinheitsvektor,
der Flacheninhalt, und der Schwerpunkt des Dreiecks bestehend aus V;, V;, und Vj
durch

(vj — v;) X (vx — v;)

i = , K.5
= o = 0) x (0 — o) (9
1
Aijk = §|(’(J] — ’01') X (Z)k — ’01')|, (K6)
und
R 1
Sijk = 3 (vi +vj + ) K.7)
gegeben. Fiir das Viereck werden somit als Normaleneinheitsvektor
Atz + Agzatinzg + Aqzaiiizg + Aqoafiing
ny = ’ (K8)
A1z + Apzs + Arza + A1
als Flacheninhalt
Ay = A1z + Apa + A1z + A1ng, (K.9)
und als Schwerpunkt
A1738; Ar3s: A1345 A1945
S = 1235123 1+ A2345234 + A1345134 + A1245124 (K.10)

A3 + Apzg + A13s + Ao

definiert. Die Isoenergieflichen zur Energie Er + AE bzw. Er — AE, bezeichnet als Sf{ bzw.
Sk, schneiden den Tetraeder ebenfalls in vier Kanten. Diese Schnittpunkte seien mit TZ.Jr
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K. Bestimmung der Fermi-Fliche mittels Tetraedermethode

fiir SF+ bzw. mit T, fiir S; bezeichnet. Fiir beliebige i, j, k mit i, j, k € {1,2,3,4} miti <
Jj < k wird tiber die lineare Interpolation die Geschwindigkeit tiber die Dreiecke V;, V;, Vi
und V', V].Jr, V" bestimmt und entsprechend mit dem Flicheninhalt A;j gewichtet.
Somit hangen die Geschwindigkeit, der Flacheninhalt, und der Schwerpunkt nicht mehr
von der internen Nummerierung der Eckpunkte der Tetraeder ab.
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L. Parameter in den numerischen
Rechnungen

L.1. Grundzustandseigenschaften von
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

L.1.1. Potential

Das Potential U wird im Rahmen der Dichtefunktionaltheorie unter Verwendung der
screened Korringa-Kohn-Rostoker Greenschen Funktionsmethode selbstkonsistent be-
stimmt. Die Greensche Funktion wird zu komplexen Energien z = E + ir mit endlichem
Imaginérteil berechnet. Die Dichte n(r) kann entsprechend [Gleichung (2.43)|durch In-
tegration in der komplexen Ebene bestimmt werden. Das repulsive Potential betragt
U=V =1088eVund B = 0eV.

onn'

Tabelle L.1.1.: Greensche Funktion G/ (r,#/;z) mit z = E + in mit E € [Emin, Emax]

k-Netz 64 x 64 x 6 mit 64/6 ~ 10.67

Emin —29.9eV
Emax EF
n 216.6 meV
N 249 Atome

(zwolftnidchste Nachbarn)

L.1.2. Lokale Zustandsdichten

Die lokale Zustandsdichte n(r, E) hangt tiber [Gleichung (2.41)| mit der Greenschen

(0]
Funktion G zusammen.
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L. Parameter in den numerischen Rechnungen

onn

Tabelle L.1.2.: Greensche Funktion G"7 (r,#/;z) mit z = E + in mit E € [Emin, Emax]

k-Netz 64 x 64 x 6 mit 64/6 ~ 10.67

Emin —299eV

Emax 16.3eV
Ui 54.1 meV
N 249

(zwolftnachste Nachbarn)

L.1.3. Greensche Funktion

Fiir die Bestimmung des Potentials der gestorten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten U
w1rd u. A. die Greensche Funktion der ungestorten Co(9)/ Cu(7)(001)-V1e1fachsch1ch-

ten G benotigt. Die zur Bestimmung der Greenschen Funktion G hierzu verwendeten
Parameter sind in|Tabelle L.1.4 (a)| gegeben. Fiir die Ubergangsmatrixelemente in

chung (2.126)|werden die Eigenfunktionen des Defektsystems fiir E = Eg gebraucht.
Entsprechend |Gleichung (2.101)|ist die Greensche Funktion an der Fermi-Energie zu

berechnen. Die hierzu verwendeten Parameter sind in[Tabelle L.1.4 (b)|aufgefiihrt.

onn'
Tabelle L.1.3.: Greensche Funktion G’ (r,+';z) mit z = E + iz fiir (@) E € [Emin, Emax]
und (b) E = Ef

@ E ¢ [Emin/ Emax] (b) E = Eg
k-Punkte 64 x 64 x 6 mit64/6 ~ 10.67  k-Punkte 800 x 800 x 71 mit 800/71 =~ 11.27
Emin —299eV
Emax Er Er 8.9eV
n 216.6 meV n 10.8 meV
N 249 Atome N 249 Atome
(zwolftnidchste Nachbarn) (zwolftnidchste Nachbarn)

L.1.4. Fermi-Flache

Fiir die Bestimmung der Fermi-Flache wird die Greensche Funktion é auf der reellen
Achse, d.h. fiir Im(z) = 7 = 0 meV bestimmt. Das angegeben k-Netz bezieht sich auf
den nichtrelativistischen irreduziblen Teil der Brillouin-Zone, wahrend die Anzahl an
k-Punkten, Linien, und Tetraedern die Anzahl innerhalb der gesamten Brillouin-Zone

beschreibt.
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L.2. Eigenschaften der gestorten Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

k-Netz 45 x 45 x 4 mit45/4 =~ 11.25
Anzahl k-Punkte 66240
Anzahl an Linien 382320
Anzahl an Tetraedern 278784
AE 1.36 peV

L.2. Eigenschaften der gestorten
Co(9)/Cu(7)(001)-Vielfachschichten

Die verwendeten Parameter der Greensche Funktion der gestorten Co(9)/Cu(7)(001)-
Vielfachschichten zur Bestimmung des Potentials der gestorten Co(9)/Cu(7)(001)-Viel-
fachschichten sind in[Tabelle L.2.2 (a)l Die Parameter fiir die Greensche Funktion zur
Bestimmung der Eigenfunktion des Defektsystems sind in[Tabelle L.2.2 (b)|gegeben.

nn
Tabelle L.2.1.: Greensche Funktion G/ (r,#;z) mitz = E + iz

(@) E € [Emin, Emax| (b) E = Eg
k-Netz 64 x 64 x 6 mit ¢4/6 ~ 10.67 k-Netz 800 x 800 x 71 mit 800/71 =~ 11.27
Emin —29.9eV
Emax EF EF 8.9eV
n 216.6 meV n 10.8 meV
N 55 Atome N 55 Atome
(viertndchste Nachbarn) (viertnachste Nachbarn)
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