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Les nanomatériaux suscitent un grand intérét pour la communauté scientifique. En effet,
ils présentent des propriétés spécifiques, différentes du celles du matériau massif. S’ils font
I’objet d’études théoriques et expérimentales depuis prés d’un demi-siecle, ils sont
incontournables depuis une vingtaine d’années [1]. Cela revient a leurs propriétés physico-
chimiques originales. Aujourd’hui, les nanomatériaux sont les briques des nanotechnologies
modernes [2], ce qui rend leurs études intéressantes non seulement du point de vue fondamental
mais aussi du point de vue applicatif. Avec le développement de la technologie, il est devenu
indispensable d’augmenter la densité des dispositifs, au sein d’un méme appareil et d’améliorer
leurs performances. Dans ce but, plusieurs nanomatériaux ont été synthétisés avec 1’objectif de

les intégrer dans ces dispositifs [3].

Le dépdt de certains matériaux nécessite pour leur croissance des températures tres
élevées, cela peut endommager quelques dispositifs lors de son implémentation dans des
circuits intégrés, ce qui limite ’efficacité, la capacité ainsi que la durée de vie des appareils [4-
5]. L’une des solutions pour contourner ce probléme est d’utiliser des nanomatériaux
magnétiques en particulier les métaux de transition(TM), tel que le Fe, le Ni, le Co et leurs
alliages dans ces dispositifs. La réalisation et 1’étude de ces nanomatériaux magnétiques
soulévent des questions nouvelles propres a cette échelle. Par ailleurs, un effort considérable a
été déployé pour I’étude du magnétisme des petits objets. Expérimentalement, les premiéres
recherches en magnétisme ont été commencées avec les ferrites [6], du millimétre au
micrometre [7-8]. Ce développement a ¢té stimulé par 1’amélioration, conjointe des procédés
de micro fabrication, des techniques de caractérisation locale ainsi que des moyens de calcul
performants. Il est maintenant possible de fabriquer, de mesurer et de modéliser des objets

ferromagnétiques de taille submicrométrique [9].

En effet, les nanostructures magneétiques sont présentées de nos jours comme une
alternative crédible aux effets de taille. Cependant, il y a plus de 20 ans les disques durs
magnétiques et magnéto- optiques étaient en compétition, le disque magnétique 1’a emporté car
il a permis des dimensions plus petites : les bits.

Toujours dans le but de la miniaturisation des dispositifs électroniques, plusieurs groupes

scientifiques s’intéressent a remplacer les systemes logiques a base de silicium par des
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dispositifs logiques a base des matériaux magnétiques et par des dispositifs a ondes de spin
[10].

La notion de I’onde de spin a été introduite pour la premiére fois par Bloch [11-13]. La
théorie a été développée aux années 50, et devenue actuellement I’une des bases essentielles du
magnétisme [14-18]. Le domaine d’étude traitant des phénoménes magnétiques reliés aux
ondes de spin est la magnonique, nommée ainsi a partir du quanta d’excitation des ondes de
spins : les magnons. Cette thématique vise a étudier la création, la propagation, la manipulation
ainsi que la détection des ondes de spin. La magnonique se propose d’utiliser les ondes de spins
pour transporter et traiter I’information, par analogie aux ondes élastiques (vibrationnelles) et
aux ondes électromagnétiques. Si ces derniéres années il y a une recrudescence des efforts
autour de la magnonique, c’est en grande partie dU au fait qu’elle est vue comme une des voies

les plus prometteuses pour réaliser les technologies ICT (Integrated Circuit Technologies).

Dans ces nouveaux matériaux nano et micro, les surfaces / interfaces sont
omniprésentes, qui sont le si¢ge de contact avec le milieu qui I’entourent (un vide, un autre
matériau). L’existence de ces surfaces/ interfaces dans ces dispositifs les rendent intéressants et
leurs donnent des propriétés optiques, électroniques, magnétiques particuliéres, qui sont en
grande partie déterminées par la qualité des surfaces et interfaces. Ces derniéres jouent un role
prépondeérant sur leurs propriétés physiques dont la plupart ne sont pas accessibles directement
par I’expérience, d’ou la nécessité de recourir a des simulations numériques qui permettent de

prévoir certaines propriétés physiques des matériaux présentant des surfaces / interfaces.

Durant la derniére décennie, un grand nombre de découverte ont été réalisées en etudiant
les propriétés des systémes composés d’au moins de deux matériaux mis en contact comme par
exemple les systéemes supraconducteur/ isolant (jonctions Josephson), semi-conducteur/
ferromagnétique (I’injection de spin) et ferromagnétique/ non magnétique (magnétorésistance
géante) [19-22]. De notre part, nous proposons d’étudier des systémes composés de métaux de

transitions TM (Fe, Ni) mis en contactes (nanojonction Fe/Ni/Fe).

Comme on vient de dire que la réduction de la dimensionnalité modifie les propriétés
magnétiques par rapport a leur forme massive. De méme, la modification de I’environnement
chimique d’un élément modifie ses caractéristiques. Telle que les nanoalliages, la taille et la

composition chimique modifient leurs propriétés magnétiques. Les surfaces alliages
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métalliques jouent un r6le important dans le développement de nouveaux nanomatériaux, on

peut distinguer deux catégories de surfaces : ordonnées et désordonnées.

Une question de premiére importance concerne la capacité de tels nano-objets ayant des
surfaces/interfaces a transférer une information. De fagcon générale cette information est
véhiculée par les excitations collectives des spins. L’existence des surfaces / interfaces,
constituent une brisure de symétrie, qui peut fortement influencer la propagation des ondes de
spin dans ces dispositifs artificiels.

Dans ce travail nous intéressons d’une maniere particuliére aux propriétés magnétiques d’une
interface métallique (100), entre deux métaux de transitions (MT) le Fer (Fe) et le Nickel (Ni)
et d’autre part a une surface alliage Fe-Ni/ Nigcc(100).

Le défi consiste a aller au-dela de I’expérience pour prévoir et déterminer les effets qui se
produisent dans ces systémes. Nous proposons une étude théorique et de simulations
numériques basées sur le formalisme de Landauer-Buttiker appliqué initialement pour le
transport electronique [23]. Notre étude est menée a 1’aide de la méthode de raccordement [24-
26], cela nous a permis de prendre en considération le probléme de brisure de symétrie cause
par les surfaces/interfaces. Pour la détermination des propriétés magnétiques de nos systemes
nous avons utilisé un Hamiltonien du type Heisenberg [27]. Ce qui a permis d’élaborer des

algorithmes appropriés a chaque systeme.

Ce manuscrit de these est organisé autour de quatre chapitres.
Dans le premier chapitre nous avons exposé brievement quelques généralités et concepts de
base sur les ondes de spins ferromagnétiques. Ainsi, nous avons rappelé les différentes formes

du magneétisme.

Dans le second chapitre, nous procédons a la description de la méthode théorique utilisée
dans notre travail, pour I’étude de la dynamique des excitations magnétiques (magnons), qui
s’appuie principalement sur 1’approche théorique dite de raccordement [28-30]. D’autres
méthodes théoriques existent dans la littérature scientifique congues pour ce genre d’études,

nous faisons un rappel de certaines d’entre elles.

Dans le troisieme chapitre, nous avons appliqué la méthode de raccordement pour le

calcul des propriétés précessionnelles d’un systéme constitué d’une couche mince de Nickel

6
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insérée en sandwich entre deux guides d’ondes parfaits de Fer. Le systeme examiné est de type
Fe/Ni(n)/Fe, tel que (n) le nombre de plans de Ni, qui varie de 1 a 16. En particulier nous avons
étudié I’influence de 1’épaisseur du film mince (Ni) sur les propriétés precessionnelles. Les
coefficients de transmission et de réflexion, les états localisés et les densités d’états locales

(LDOS) sont également déterminés.

Le dernier chapitre présente une étude d’un autre systeme, il s’agit d’une surface alliage
de type Fe-Ni/Nifc(100) formée par le dépot d’atomes de Fer sur la surface (100) du substrat
de Nickel. Dans notre travail, on a considéré deux types de surfaces : ordonnée et désordonnée.

Pour chaque surface nous avons calculé les états localisés et les densités d’états locales (LDOS).

Enfin, nous terminerons notre travail par une conclusion générale qui illustre les

principaux résultats obtenus et certaines perspectives offertes dans le domaine d’étude.
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Chapitre I Introduction a I’étude des ondes de spin

1.1 Matériaux magnétiques

L’étude des propriétés et comportements des matériaux magnétiques sont toujours
d’actualité, a travers le monde, offrant toujours de nouvelles perspectives.

Au debut de XX°® siécle, les progreés réalisés dans ’étude de la matiére a 1’échelle
atomique permettent d’explorer plus en détail le phénomene du magnétisme et d’en donner une
interprétation quantique. Le magnétisme trouve essentiellement son origine dans les propriétés
des électrons données par la physique quantique.

Le mouvement des électrons a I’intéricur des atomes donne lieu a deux moments
cinétiques : un moment cinétique orbital associé au mouvement de 1’électron autour du noyau
et un moment cinétique dit de spin associé a la rotation de 1’électron sur lui-méme. A ces deux
moments cinétiques sont associés deux moments magnétiques : le moment magnétique orbital
et le moment magnétique de spin.

Les mouvements des électrons des couches incomplétes se combinent pour donner un
moment magnétique atomique. Le nombre de moments magnétiques par unité de volume définit
une aimantation, ¢’est une grandeur caractéristique des propriétés magnétiques. Elle dépend, en
général, de deux parameétres principaux : le champ magnétique et la température.

Certains corps magnétiques, n’ont une aimantation qu’en présence d’un champ magnétique
appliqué, sont appelés matériaux magnétiques a aimantation induite. Par ailleurs, d’autres
matériaux, possédant une aimantation méme en absence de champ magnétique, sont appelés

matériaux magnétiques a aimantation spontanée [1].

1.1.1 Classification des matériaux d’un point de vue magnétique
Les matériaux sont classés selon leur comportement en présence d’un champ magnétique.

A présent, les différentes catégories des matériaux magnétiques sont présentées, ci-dessous :

1) Diamagnétique
Ces substances ont un moment magnétique nul par atome. Elles ne s’aimantent qu’en
présence d’un champ magnétique extérieur, dans ce cas, elles induisent un moment magnétique
opposé a la direction du champ appliqué. L’origine de ce magnétisme induit, provient d’une
déformation des orbitales atomiques sous I’effet du champ appliqué.

Le bismuth et ’argent sont des exemples de ces matériaux.

11
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2) Paramagnétique

Les matériaux paramagnétiques sont des matériaux qui ne possedent pas d’aimantation
en I’absence de champ magnétique extérieur, car I’agitation thermique entraine un arrangement
désordonné des moments magnétiques [2]. Ces derniers se compensent mutuellement de telle
facon que le moment magnétique résultant est nul.

Si un champ magnétique est appliqué, les moments magnétiques s’alignent avec la
direction du champ. Ainsi les matériaux acquierent une aimantation qu’est proportionnelle au
champ et dans la méme direction de ce dernier. Parmi les matériaux paramagnétiques citons :

le manganeése et le tungsténe.

3) Ferromagnétique

Les matériaux ferromagnétiques présentent une aimantation permanente méme en
I’absence de champ magnétique appliqué, car les moments magnétiques de leurs atomes
interagissent entre eux et tendent a s’aligner parallélement les uns par rapport aux autres [3].
Cette interaction entre les moments s’oppose au désordre que tend a produire 1’agitation
thermique.

Sous I’action d’un champ magnétique externe, les moments magnétiques s’alignent
progressivement dans la méme direction et dans le méme sens que le champ extérieur, dans ce
cas le moment magnétique total est maximal, ainsi que 1’aimantation augmente jusqu’a une
valeur élevée dite aimantation a saturation. [4]

Par ailleurs, la température joue un rdle déterminant sur les propriétés magnétiques des
matériaux. Lorsque les substances ferromagnétiques sont chauffées, elles perdent leurs
propriétés magnétiques et se transforment peu a peu en matériaux paramagnétiques. La perte
compléte des propriétés ferromagnétiques s’effectue au-dessus d’une certaine température
caracteéristique de la substance considérée, cette température s’appelle « température de Curie »
[1,5], en hommage & Pierre Curie qui a découvert cette propriété en 1895.

Les matériaux ferromagnétiques les plus courants sont le fer, le nickel et le cobalt et
certains de ses alliages comme le NiFe ouCoFe. Il existe aussi des alliages plus ou moins
complexes ayant cette propriété : le vicalloy (fer-cobalt-vanadium) et le silmanal (argent-
manganése-aluminium), ne sont que quelques exemples parmi la multitude des matériaux

ferromagnétiques naturels ou synthétisés par I’homme.
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4) Antiferromagnétique
Dans les matériaux antiferromagnétiques les moments magnétiques interagissent entre
eux, mais ces substances sont constituées de deux réseaux cristallins dont les directions des
moments magnétiques sont couplées antiparallélement [6]. De maniere similaire aux matériaux
ferromagnétiques, pour des températures supérieures a une température critique, appelée
température de Néel, ces matériaux deviennent paramagnétiques [1], exemple de ces matériaux

le chrome, 1’oxyde NiO .

5) Ferrimagnétique

Dans les matériaux ferrimagnétiques les moments magnétiques qui interagissent entre
eux, sont paralleles et de sens inverse et d’intensité différente.

Les corps ferrimagnétiques sont également composés deux sous-réseaux, mais a la
différence des antiferromagnétiques chaque sous-réseau est caractérisé par un moment
magnétique, tel que la somme de ces deux étant non nulle.

Ces substances, ont des propriétés similaires aux ferromagnétiques : ils possédent une
aimantation non nulle en I’absence de champ magnétique extérieur et au-dessus d’une
température critique (température de Curie), 1’ordre ferrimagnétique est perdu et les matériaux

se comportent comme des paramagnétiques [7]. Des exemples courants des matéeriaux

ferrimagnétiques : les ferrites comme la magnétite Fe,O, et les grenats magnétiques comme

YIG (Grenat d’Yttrium et de Fer).

1.1.2 Les différents termes d’énergies magnétiques
1) Energie d’échange

L’interaction d’échange est a I’origine de I’alignement spontané des moments portés par
les atomes. Elle décrit I’existence des forces de couplages entre les moments magnétiques.
L’énergie d’échange est une énergie purement électrostatique, mais 1’origine quant a elle est
quantique, en conséquence du principe d’exclusion de Pauli, qui stipule que deux électrons ne
peuvent pas occuper le méme état quantique.

Cette interaction a été introduite par Heisenberg en 1928, dans le cadre de la mécanique

quantique [8-9]. Il a proposé de modéliser les interactions d’échange entre les spins de deux

atomes voisins par une énergie d’échange proportionnelle au produit scalaire des spins S,

et

S, [10-11].
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Eéchange = _Z‘]ij §i ) §j (1.1)
i
Ou J; est la constante de couplage d’échange quantifiant 1a force du couplage entre les spins

S, etS ; et caractérise le degré de recouvrement des orbitales des deux atomes.

Si sa valeur est positive les moments magnétiques tendent a s’aligner parallelement entre eux,
et en résulte un ordre ferromagnétique. Si sa valeur est négative, cela favorise une orientation

antiparalléle entre les moments, ¢’est 1’ordre antiferromagnétique ou ferrimagnétique [12-13].

2) Energie Zeeman
Cette énergie apparait lors de 1’application d’un champ magnétique extérieur H sur un

corps magnétique. Elle constitue I’interaction de 1’aimantation M avec le champ [14] .

L’énergie Zeeman favorise 1’alignement de 1’aimantation avec le champ extérieur.

E, :-jMH-dv (1.2)
\%

3) Energie d’anisotropie

Cette énergie peut provenir de plusieurs contributions : I’énergie d’anisotropie magnéto-
cristalline, 1’énergie d’anisotropie magnéto-cristalline de surface et 1’énergie d’anisotropie
magnéto-élastique.

L’¢énergie d’anisotropie magnéto cristalline provient de la structure cristalline du
matériau. Cette énergie fait en sorte qu’un matériau sera plus facile a aimanter dans certaines
directions cristallographiques. En effet I’aimantation peut avoir tendance a s’aligner selon les
axes de haute symétrie (axes de facile aimantation). Ce phénomeéne, résulte de I’interaction
électrostatique entre les orbitales électroniques d’un atome et du champ électrique lié¢ a la
distribution de charges de I’environnement dénommé champ cristallin, ou en d’autres mots
couplage spin-orbite [15].

Son expression générale pour un matériau cubique est [16] :

E = J'[Kl(cos2 a, cos’ a, +¢0s” o, 0s° e, +COS* , COS” a3)+ K, cos® o, cos’ a, os® a, + ..hv (1.3)

anisc
\

Les K;sont les constantes d’anisotropie et «; les angles que fait I’aimantation avec les axes

cristallographiques.
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Dans le cas des ¢léments 3d 1’anisotropie magnéto-cristalline est faible.

A la surface ou a I’interface d’un matériau, il y a brisure de symétrie dans la structure
atomique nécessitant I’ajout d’un terme d’énergie d’anisotropie supplémentaire dit de surface.
Ce terme d’¢énergie d’anisotropie magnéto-cristalline de surface a été évoqué pour la premiere
fois par Louis Néel en 1954 [17]. La brisure de symétrie entraine une rupture de la continuité
du champ cristallin.

Elle peut s’exprimer comme :

E,..=K,S (1.4)

anis
Ou Ky et S sont, respectivement la constante, d’anisotropie de surface et la surface du systéme.

L’énergie d’anisotropie magnéto-élastique résulte des contraintes dues a la déformation des

mailles (de la structure du cristal).

4) Energie dipolaire
Chaque moment magnétique d’un matériau magnétique subit de la part des autres
moments une interaction dipolaire magnétique. L’énergie d’interaction entre ces moments est

appelée énergie dipolaire [18] et elle est donnée par I’expression :

1
= =j—§y0|v| Hy-dv (1.5)

\%
I:Id : le champ dipolaire décrivant le champ crée par I’ensemble des moments magnétiques

présents dans le matériau.
V : le volume du matériau (I’échantillon).
Si I’on considere cette interaction entre deux moments portés par deux atomes voisins, elle est

extrémement faible devant 1’énergie d’échange, mais elle agit a plus longue portée.

|.2 Domaine d’application des matériaux ferromagnétiques

Les applications des matériaux ferromagnétiques se répartissent pour 1’essentiel dans
trois grands domaines : I’énergie, I’information et les télécommunications. On distingue les
matériaux ferromagnétiques mous, a cycle d’hystérésis étroit et a faible aimantation rémanente,
utilisés dans les transformateurs, moteurs ou alternateurs afin de limiter les pertes d’énergie, et

les matériaux ferromagnétiques durs, a large cycle d hystérésis et a forte aimantation rémanente
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utilisés pour fabriquer des aimants permanents ou pour le stockage d’informations sous forme

magnétique (bandes magnétiques, disques durs et disquettes informatiques....).

1.3 Interprétation physique de I’origine du ferromagnétisme
1.3.1 Théorie du champ moléculaire de Weiss

Un matériau ferromagnétique est un matériau qui possede un moment magnétique et qui
présente une aimantation spontanée, et cela méme en absence de champ magnétique appliqué,
au-dessous de point de transition. Cette aimantation, connue depuis 1’antiquité, est appelée le
ferromagnétisme et les corps qui la possédent les ferromagnétiques. On note que le
ferromagnétisme est une propriété magnétique forte due a I’interaction entre atomes.

La nature de I’interaction fut longtemps ignorée. En 1907, le physicien Frangais Pierre
Weiss [19] accomplit un premier pas vers sa connaissance. Il admit 1’existence d’un champ
magnétique interne, a qui il a donné le nom de champ moléculaire, qui est proportionnel a
I’aimantation [1].

Cependant, bien que la théorie du champ moléculaire arrive a expliquer assez bien
I’ensemble des caractéristiques essentielles des matériaux ferromagnétiques, qu’il s’agisse de
leur aimantation spontanée ou de leur transition de phase vers un état paramagnétique, elle est

incapable de décrire d’autres, comme la variation expérimentale a basse température selon la

loi : AM(T)~T%2, (1.6)

1.3.2 Interprétation d’Heisenberg

Aux basses températures et au voisinage de la température de Curie, I’accord entre la
théorie de Weiss et I’expérience n’est pas excellent. Les valeurs de la température critique
déduite de la théorie du champ moléculaire sont toutefois plus faibles que les valeurs mesurées
expérimentalement.

L’interprétation de ce champ moléculaire ne peut étre donnée d’une maniére classique.
La véritable origine physique du champ de Weiss, n’a en fait pu étre fournie que grace a I’apport
de la mécanique quantique.

En 1928, le physicien Allemand Werner K. Heisenberg a montré que ce champ
provenait d’une interaction entre électrons dite d’échange résultant de la combinaison du
principe d’exclusion de Pauli et de la répulsion coulombienne [20].

L’énergie correspondante a cette interaction d’échange est donnée par un Hamiltonien

dit d’Heisenberg [11], donné par la relation suivante :
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H=->1,,5 "5, (1.7)

Ou

J;,; I'intégral d’échange, donnée par I’expression suivante [1] :

1= [fo.0)- ()=

2

0, (7)) 0, (7 )dr (1.8)

@, et ¢, sont les fonctions d’ondes électroniques des deux atomes voisins i et .

J dépend des fonctions d’ondes électroniques des deux atomes et surtout de leurs
recouvrements. Notons bien que cette intégrale d’échange est tres sensible a la distance entre
ces atomes, elle diminue trés vite lorsque celle-ci augmente. En général, elle est négligeable

pour la paire d’atome (i, j) plus éloignée que les premiers voisins.

§i et §j sont deux vecteurs de spins situés sur les sites i et j.

1.4 Ondes de spin dans les matériaux ferromagnétiques

1.4.1 Principe de création d’une onde de spin

Considérons un systeme ferromagnétique sur lequel un axe de quantification est établi
(axe z par exemple).

A 0K, le systéme est dans un état fondamental qui correspond a un état d’ordre, dans
lequel tous les spins sont paralléles et orientés dans un méme sens (suivant 1’axe de
quantification). Cet alignement des spins correspond au minimum d’énergie.

Supposons que la température soit Iégérement supérieure a OK, I’ordre des spins est
détruit, ces dernies effectuent un mouvement de précession, en décrivant un cone autour de
I’axe z, représenté schématiquement sur la figure 1.1. Dans ce cas, le systeme et dans un état
excité.

Les spins s’influencent mutuellement, cela suggere que le spin dévié ne reste pas
localisé, cette perturbation se propage de proche en proche par I’effet d’interaction d’échange,
ce qui donne lieu a une précession cohérente et collective de spins. Le systeme ferromagnétique
est alors parcouru par une onde de déviation de spins. Ces ondes engendrées, on les appelle

« ondes de spin ». L’existence de ces ondes a été établie en 1930 par F. Bloch [21-24].

17



Chapitre I Introduction a I’étude des ondes de spin

Les ondes de spin sont des oscillations de ’orientation relative des spins du réseau
cristallin, comme indiqué sur la figurel.1, elles sont semblables aux ondes vibrationnelles qui

sont des oscillations des positions relatives des atomes dans le réseau.

Figurel.l : Principe de création d’une onde de spin dans un matériau ferromagnétique.

D’apres les lois de la physique quantique, les ondes de spin transportent de I’énergie par
quantités bien définies. Ces quanta d’énergie sont nommés « magnons », par analogie aux
photons qui sont les quanta des ondes électromagnétiques. Les magnons sont des pseudos
particules des bosons, qui a I’équilibre thermodynamique, se répartissent sur des états
accessibles suivant la loi de Bose-Einstein. Si 1’on connait les propriétés statistiques des

magnons, on peut établir la dépendance entre le nombre de magnons excités et la température.

Il s’est avéré que le nombre de magnons croit avec la température en raison directe de T %,

1.4.2 Approche semi-classique de traitement des ondes de spin
Plusieurs auteurs développerent la théorie des ondes de spins, en utilisant différentes
méthodes. Nous rappellerons briévement, 1’approche semi-classique et sur cette derniére que

s’appuiera notre travail.
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Dans le traitement semi-classique, les spins sont considérés comme des vecteurs [1,25].
Considérons un arrangement régulier de spin, couplés par des interactions d’échanges

ferromagnétique.

L’énergie d’interaction d’échange d’un spin p avec I’ensemble des spins voisins est donnée

sous la forme suivante [26-27] :

H=-23,,3S,S, (L.9)
p

La somme s’effectue sur tous les voisins.

On peut reécrire (1.9) par [28] :

H=-M,HA, (1.10)

Avec

M, =gus-S, (1.11)
2) v&

Ho = S, (1.12)
Qug ; ’

olV

g : le facteur de Lande.

U . le magnéton de Bohr.
M , - le moment magnétique du §p :
Hex : le champ crée par les voisins agissant sur les spin §p

La vitesse de variation du moment cinétique 7S, est égale au couple M ; A H,, qui agit sur le

spin S, :

h%:—[l\ﬁp AHL (1.13)
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dS 2] o
A—2 = S, A— > S, 1.14
dt |:gluB p A g,UB ; p:| ( )

L’équation (1.14), peut se réécrire comme suit :

dS L .
—o o %A, =S AH, (1.15)
at n

y = ghﬁ est un rapport dit gyromagnétique.

L’équation (1.15), s’appelle équation de Landau-Lifshitz [29-31].
dsS B, _
h—E=-2]S, A>'S, (1.16)
dt =
Si S, est parallele a ses spins voisins (pas d’onde de spin excitée).

ds _
Onaura: hd—tp =0 (S, un vecteur constant).

Si les spins effectuent de rotation autour de ’axe z (états excité), alors on peut décomposer S A

comme suit: S =S, + 35S,

5§p représente la déviation et §0 la composante de qu suivant 1’axe z (figurel.2). Pour un
systéme homogene, on suppose S, indépendante du temps.

L’équation (1.16) devient :

d(ss, )
dt

n =203 (8, +85, )7 (8, +5, )]= 232 (65, - 65, )15, (1.17)

A basse température, S et 6S . sont supposes tres petits.

Soient S et S les composantes de S le long des axes x ety respectivement, (voir figure

1.3).

§S¥=8x , 65! =8/
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L’équation (1.17) s’écrit

ds’
P _
Bl =2 w3 (Sy-sY) (1.18)
=
ds’
p_ X X
n =20, 3(8; -5 (1.19)
p
S g (1.20)
dt '
Z T z 4
Es" g; \\\\\
§0 311:
Sy R
$ N
x N U U —— P
Figurel.2 : Décomposition d’un Figurel.3 : Représentation des composantes
vecteur de spin autour de ’axe z cartésiennes d’un vecteur de spin.

On cherche des solutions pour S et S) de la forme d’ondes progressives (non stationnaires)

[28,32] :
sx =yeikrel (1.21)
sy =velkre (1.22)
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(S, estune constante).

Ou U et V sont des constantes, K et ¥ sont le vecteur d’onde et vecteur position de S A

respectivement.

On remplace ces solutions dans les équations (1.18 et 1.19), on obtient :
_in@U =23 S n{l—iz ei(“)}v (1.23)
pp = p n< )

—ihaV = 2Jpp.spn{1—iz e‘(“)}u (1.24)
ns

Avec 7 est le nombre de proches voisins (nombre de coordination).

Ce systeme d’équation enU et V admet une solution si le déterminant des coefficients est nul :

ihw 2J .S n(l-
PP =7 =0 (1.25)
-2J pp.Spn(l—y) ihe
Ol y= EZ:e”Z'r
n
Les solutions non-triviales de U et de V correspondent a
heo=23,,S nll-7] (1.26)

L’¢équation (1.26), est appelée relation de dispersion d’onde de spin, elle permet de tracer les

courbes de dispersion des magnons.
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Chapitre II Ondes de spin dans les systemes ferromagnétiques de basse
dimension

Introduction

Certains corps magnétiques présentent la propriété remarquable de posséder une aimantation
spontanée en 1’absence de champs magnétiques appliqués. Cette aimantation connue depuis
I’antiquité, est appelée le ferromagnétisme et les corps qui la possédent les matériaux
ferromagnétiques.

Dans les matériaux ferromagnétiques, les spins des atomes sont tres fortement couplés. A trés
basses températures, les spins sont paralléles entres eux et orientés dans un méme sens.
Lorsqu’on les excite, soit par une agitation thermique ou par une excitation magnétique les
spins effectuent un mouvement de précession cohérent. Ces excitations collectives des spins

sont de nature ondulatoire, elle porte le nom d’onde de spin.

La dynamique des spins dans les matériaux ferromagnétiques reste un des sujets d’études les
plus actuels du magnétisme. Il est abordé autant pour ses aspects fondamentaux autant que pour
son intérét applicatif. En effet, d’un point de vue théorique, la dynamique des milieux
ferromagnétiques offre une grande richesse due a la diversité et a la nature multi-échelle des
interactions mises en jeu. D’un point de vue technologique, 1’intérét des ondes de spin réside

dans leurs applications comme support pour transporter et traiter I’information [1-2].

Dans ce chapitre, nous exposons quelques notions de base sur la dynamique des spins dans les
solides ferromagnetiques ordonnés. Puis, nous présentons, les différentes méthodes théoriques
qui sont développées, pour I’étude des systemes ferromagnétiques désordonnés. En outre, le
dernier paragraphe de ce chapitre, est consacré pour décrire le principe de la méthode de
raccordement, que nous allons utiliser dans notre étude pour la détermination des états de
magnons localisés au voisinage d’un défaut, ainsi que 1’étude de la diffusion d’ondes de spin et

les densités d’états dans les systémes ferromagnétiques de basse dimension.

I1.1 Ondes de spin dans les systemes parfaits

Le cristal parfait ou idéal est un modele utilisé pour décrire la structure d’un systéme (matériau).
Dans ce modele, on considere le systtme comme un arrangement ordonné et parfait des atomes
de facon periodique, qui s’étend pratiquement a I’infini. Un cristal peut étre décrit a ’aide d’une

entité mathématique qu’on appelle le réseau et d’un contenu matériel dit le motif.
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Le réseau cristallin parfait posséde les propriétés de symétrie, donc il peut étre reconstruit a
partir d’une unité de base (maille ¢lémentaire), la translation périodique de cette maille dans les
trois directions nous permet de reconstruire I’ensemble du cristal.

Considérons un systeme ferromagnétique infini, constitué de N spins identiques de nombres

quantiques S, localisés sur les neeuds d’un réseau cristallin ordonné. Le systéme peut alors étre

considéré comme une succession infinie de mailles élémentaires de spins. Soient &, b et €
trois vecteurs fondamentaux d’une cellule unitaire (élémentaire) du Systéme considéré. La

position d’un spin dans le réseau est déterminée par le vecteur position suivant :

F(n,.n,,n,)=na+nb+ng (2.1)
Avec n,, n, et n,des nombres entiers.

Les spins dans le systeme sont couplés trés fortement par une interaction d’échange entre les
paires de premiers voisins. Cette interaction est décrite par 1’Hamiltonien de Heisenberg suivant
[3-4] :

H:—Zap’p.sp-sp. (2.2)
p.p

qu est le vecteur de spin situé sur le site atomique p et Sﬁp‘ est le vecteur de spin occupant le

site p , voisin du site p.

J op représente I’intégrale d’échange entre les spins S, et S e Sa valeur dépend des fonctions
d’ondes électroniques des deux atomes et surtout de leur recouvrement.

Du fait de la périodicité spatiale du réseau cristallin, deux spins occupant deux sites équivalents

du réseau magnétique effectuent, a une phase pres, les mémes mouvements de précession. Par

conséquent, leurs amplitudes vérifient a chaque instant t la relation suivante :
i(p', @) =U(p, )-explia-F(p, p'] (23)
Ou G est un vecteur d’onde du réseau réciproque et F(p, p') vecteur joignant la position

d’équilibre du spin p a celle du spin p'.

On obtient un systéme d’équation, qu’on peut mettre sous la forme matricielle suivante :
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ol =M, (@,3,,.5)])-|u)=0 (2.4)
Ou M est la matrice dynamique, dont les éléments dépendent des constantes d’échanges ainsi
que de la valeur du quantum de spin.

| est une matrice identité de méme rang que la matrice M, et |u> le vecteur propre contenant

les amplitudes de précession.

La condition pour que le systteme homogéne (2.4) possede des solutions non triviales en wil
faut que:

det|wl —M;(6,3,,,5)|=0 (2.5)
11.2 Ondes de spin dans les systéemes perturbés

Il est bien connu qu’un cristal parfait est obtenu par répétition périodique et réguliére d’une
maille élémentaire, mais la répétition a I’infini de cette maille n’existe pas et tout cristal présente
des inhomogénéités de dimensions différentes. La premiére étant la surface extérieure de ce
cristal.

Par ailleurs, la mise en application du théoreme de Bloch pour 1’étude des excitations
magnétiques au voisinage d’une inhomogénéité s’avere impossible par le fait qu’il y a brisure
de symeétrie de translation. Ce qui rend impossible la résolution des systémes d’équations du
mouvement précessionnel d’un systéeme ferromagnétique semi-infini. D’ou la nécessité

d’utiliser de nouvelles méthodes analytiques pour résoudre ce type de probléme.

11.2.1 Méthodes analytiques pour I’étude des ondes de spin dans les systemes désordonnes
Pour étudier les propriétés physiques liées a la dynamique précessionnelle dans les systemes
ferromagnétiques désordonnés, plusieurs méthodes analytiques ont été développées et adaptées.
Parmi celles-ci, on peut citer : la méthode de diagonalisation directe, le formalisme des

fonctions de Green et la méthode de raccordement.

1) Méthode de diagonalisation directe (Slab method)
Cette méthode a été introduite par Clark en 1965[5]. Elle a été appliquée a un systéeme physique
par Allen et Alldredgeen 1971, qui se sont plus particulierement intéressés aux modes de
phonons de surfaces d’un réseau cubique a faces centrées et aux effets induits par une couche
adsorbée [6]. Depuis, cette méthode est apparue comme pratique et puissante pour étudier la
dynamique vibrationnelle et magnétique aussi bien pour des surfaces planes que pour des

surfaces vicinales [7-9].
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Le principe de la méthode consiste a limiter les systemes étudiés a un nombre fini de plans
atomiques dans une direction donnée (z par exemple), avec une extension infinie dans les deux
autres directions cartésiennes x et y. Afin de garantir 1’existence d’une région dite de volume
au centre du systeme. Il reste alors & écrire les équations du mouvement des spins appartenant
a la cellule unitaire pour déduire la matrice dynamique.

La résolution numérique de la matrice dynamique détermine les valeurs propres ainsi que les
vecteurs propres correspondants, ce qui permet ensuite de remonter aux propriétés des surfaces
en donnant acces par exemple aux courbes de dispersion, aux densités spectrales, et aux
vecteurs de déplacements et autres. Ce qui permet ainsi de développer les connaissances
concernant les propriétés dynamiques des surfaces et interfaces.

La grande valeur du nombre de plans exigée dans cette méthode engendre des difficultés de

calcul lors des simulations numériques dues a la taille de la matrice dynamique.

2) Meéthode des fonctions de Green

Cette méthode a été développée par Lifshitz et Rosenzweig en 1948 [10], dans le but
d’étudier les modes de vibration localisés de surface. Elle est devenue plus tard une technique
de référence souvent utilisée dans la determination des états de magnons localisés en surface
[11-13].
Le principe de la méthode consiste a créer un réseau semi infini a partir d’un réseau illimité, en
annulant les interactions entre les atomes situés de part et d’autre du plan bissecteur de deux
plans atomiques consecutifs. L’effet de cette modification sur la dynamique du systeme est

considéré comme une perturbation qui transforme la matrice dynamique M du systéme illimité

(ou infini) en une matrice M, qui s’écrit sous la forme Mg =M +W

Ou W représente la matrice de perturbation composée d’une sous matrice non nulle dont 1’ordre

fini dépend du nombre de plans affectés par la perturbation.

3) Meéthode de raccordement
Cette méthode a été initiée pour la premiere fois par Feuchtwang en 1967[14], lors d’une étude
de I’équilibre de la structure statique d’un réseau cristallin semi infini a trois dimensions.
Puis, reprise et developpée par Szeftel et Khater en 1987 [15-16].
La méthode de raccordement a été adaptée dans 1’étude des ondes de spin au voisinage des

surfaces magnétiques [17-18]. Elle s’est imposée par la suite, comme un outil incontournable
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dans I’étude de la dynamique vibrationnelle et précessionnelle de plusieurs systemes physiques
perturbés [19-22].

En utilisant cette méthode, A. Khater et al. ont effectué de nombreux travaux tels que les
phonons et les magnons des surfaces, surfaces alliages, interfaces, le transport cohérent par des
nanojonctions. [23-25]

C’est sur la méthode de raccordement que s’appuiera notre travail. Les bases théoriques de cette

méthode sont développées au paragraphe suivant.

11.2.2 Méthode de raccordement appliquée aux systemes de basses dimensions perturbés
La méthode de raccordement consiste a décrire le mouvement de précession des vecteurs de
spin par un nombre fini d’équations [26]. L’exécution de cette méthode requiert la subdivision
du systéme en trois régions distinctes.

e Région parfaite : ¢’est une partie du systeme cristallographique, qui se trouve loin du
défaut, c'est-a-dire hors des effets de la perturbation. Elle est caractérisée par sa
périodicité tridimensionnelle, et elle permet de tracer les courbes de dispersions.

e Région de défaut : c’est la région qui renferme tous types de défauts ou
inhomogénéites, elle a, en général, des propriétés différentes de celles du systeme
parfait, ce qui signifie que la périodicité est perturbée dans cette zone.

e Région de raccordement : c’est la région intermédiaire entre les deux zones, parfaite
et perturbée. Elle sert a relier analytiquement les précessions de spin de cette région et
la région perturbée avec ceux de la zone parfaite a I’aide des vecteurs propre et valeur

propre calculés a partir de la matrice de volume.

Régions de raccordement

(i) (ii)

Région parfaite Région parfaite

Région perturbée

Figure 2.1 : Représentation schématique, d’un systéme désordonné, subdivisé

selon la méthode de raccordement.
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11.2.3 Modélisation de la dynamique précessionnelle d’un systéme désordonné
Tout d’abord nous attribuons a chaque atome du systéme étudié un vecteur de spin

Sp(nx, n,,n, ), tels que les indices (n,,n, ,n, ) sont des nombres entiers donnant la position du

yr'lz x1 iy iz

vecteur spin le long des trois directions cartésiennes (ox), (oy) et (oz). Nous considérons des
ondes incidentes venant de la gauche du défaut, se dirigeant vers la droite, et nous fixons
I’origine du repére sur la position N, =0, de la premiére colonne perturbée. Le mode incident

pourrait étre une superposition des modes propres du guide d’onde parfait.

Nous écrivons I’amplitude de I’onde incidente pour n, (0, de la maniere suivante [27-28] :
(2.6)

L’indice v désignera toujours le mode incident, et U_ le vecteur propre correspondant au mode
v . L’indice n, désigne le site occupé par un vecteur de spin suivant la direction de propagation
(0x).

(Z;)Ies facteurs de phase associés au mode propre v .

avec  Z_=exp(ig,)=exp(iq,a) (2.7)
qest le vecteur d’onde dans la premiere zone de Brillouin, a le paramétre du réseau et «

représente 1’une des trois directions cartésiennes.

1) Matrice dynamique du systeme perturbé

Cette matrice est obtenue en écrivant les équations du mouvement de précession des spins
appartenant a la région du defaut (RP) et aux deux regions de raccordement (RRG+RRD)
représenté sur la Fig. (1.1). Cette zone d’étude est choisie de telle sorte qu’elle comprenne les
spins de la région de défaut ainsi que ceux des deux régions de raccordement gauche et droite
possedant un environnement des guides d’ondes parfaits.

En utilisant les expressions (2.6) et (2.7), I’ensemble de ces équations qui régit la dynamique

précessionnelle de ce systeme perturbé peut s’écrire comme Suit :

[Q1-M,(2,,2,,2,)]d) =|0) (2.8)
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Q = — est la fréquence normalisée, avec w, est la fréquence caractéristique du réseau parfait
@y

et o la fréquence d’excitation.

| est la matrice identité, J, représente les différentes constantes d’échange du systeme.

Z, =explig, ) et Z, =exp(ig,) sont les facteurs de phases suivant les deux directions y et z

respectivement.

Le vecteur| u> représente les amplitudes de précession de tous les spins appartenant a la zone
perturbée considérée.

M est une matrice rectangulaire, appelée matrice dynamique du systéme perturbe. On peut
Iécrire comme M ,(m,n).

Avec

dim[M, ]=(m®n), tel que :

m : le nombre de spins dans les régions défaut et raccordements et n=m+1, avec | est le
nombre de spins qui sont reliés directement aux sites de raccordement.

La condition de compatibilité du systéme parfait donne accés, pour chagque donnée (g, Q) a une
équation polynomial en Z, (Z, =exp (i¢x), le facteur de phase suivant la direction x), dont les
solutions physiques caractérisent les différents modes précessionnels en volume suivant la

direction normale au défaut. Les solutions pour lesquelles |Zl| =1, sont des modes itinérants,

tandis que celles qui Vérifient la condition |Zl| (1 correspondent a des modes évanescents

depuis le défaut vers le volume.

2) Matrice de raccordement
La dynamique des spins dans la zone perturbée donne une matrice rectangulaire M ;5 , donc

elle est non diagonalisable ce qui ne nous permet pas de déterminer ses valeurs et vecteurs
propres. Pour résoudre ce probléeme, on applique le formalisme de raccordement qui consiste a
exprimer la déviation des sites de la zone de défaut et ceux des zones de raccordements en

fonction des champs précessionnels des modes évanescents et propagent en volume.

Pour cela nous devons définir deux espaces vectoriels avec deux bases distinctes {R‘} et {R+} :

la premiére sera utilisée pour 1’étude de la précession des spins se trouvant a droite du défaut
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par contre la deuxiéme sera utilisée pour 1’étude de la précession de ceux se trouvant a gauche

du defaut. Les dimensions des matrices correspondantes au {R’} et {R+} sont lies au nombre

de modes propres obtenus lors de I’étude préliminaire en volume des guides d’ondes parfaits.

Compte tenu des relations de raccordement, les amplitudes de précession des vecteurs de spin
appartenant a la région de raccordement coté gauche du défaut, peuvent étres alors decrites de

la maniére suivante [29-30] :
N

u,(n,n,n,)=AG)Z™+>2,"Ala jR; (2.9)
j=1

De méme, pour les amplitudes de précessions des vecteurs de spin du coté droit :

u,(n,.n,,n,)= izi”x Aler,i)R? (2.10)

Dans laquelle :

R; : est le vecteur unitaire qui caractérise les modes évanescents j dans la base {R’} de
I’espace des phases.

R;": est le vecteurs unitaire qui caractérise les modes évanescents i dans la base {R+} de

I’espace des phases.

o : représente 1’une des trois directions cartésiennes.

A(a,j) et Ala,i) sont les poids pondérés associés aux différents modes évanescents

déterminés a partir de la dynamique en volume.

Le vecteur de précession des spins de la zone perturbée | u> , peut se décomposer en deux parties :
e Lapremiere est notée par| irr) , est constituée par les amplitudes de précessions des sites

irréductibles formant la région de défaut.

e La seconde est |rac>, est formée par les amplitudes de précessions des sites des deux

zones de raccordements (gauche et droite).
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Ainsi on écrit :
lirr)
= 2.11
W Lrac) 210)
On peut alors décrire le raccordement des sites a I’aide des expressions suivantes :
10 0 |
irr) lirr)| [0 R~ 0 [ |]irr)
|u>=LraC>}=[MR]- R)[=[0 0 R, |||R) (2.12)
Rl Jo R o | e
0 0 R,]
10 0]
0 R, O
[Mc]=|0 0 R
0 R, O
0 0 R

[M. ] est la matrice de raccordement, qui est rectangulaire de dimension inverse de celle de la

matrice dynamique M, c'est-a-dire, dim[M, ]=(n®m).

| est une matrice identité, ses dimensions dépendent du nombre des sites irréductibles.
R, R, ,R; et R, sontdes matrices carrées, leurs dimensions dépendent du nombre de modes

propageants.

11.2.4 Calcul des grandeurs physiques
La méthode de raccordement a ét¢ introduite afin d’avoir une approche analytique pour

déterminer les différentes grandeurs physiques

lirr)
My (me@n)]-[M (h@m)]-||R") |=|0) (2.13)

[R)

Le produit de la matrice M, par la matrice M, donne la matrice dynamique carrée du systéme

perturbé M (m ® m), le systeme (2.13) devient
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lirr)
[Mg(m@m)]||R) |=|0) (2.14)

[R")
La matrice M permet de calculer les grandeurs physiques

1) Coefficients de transmission et de réflexion

Une onde incidente, venant de la gauche vers la droite, en arrivant a la zone de défaut, se divise
en deux parties : I’'une est réfléchie et I’autre est transmise. Cela donne naissance a un champ
précessionnel dans les régions (i) et (ii) (voir la figure 2.1), qui peuvent étre exprimés comme
une superposition de 1’onde incidente avec les modes propres du guide d’onde parfait a la méme

fréquence.

L’amplitude de précession d’une onde réfléchie, qui se propage dans la partie gauche s’écrit

comme suit :

0 =Y R, (%) i (2.15)

Pour I’amplitude de précession d’une onde transmise qui se propage dans la partie droite, s’écrit

comme suit :

0 =>T.(2)d (2.16)

Avec v est un mode propageant du guide d’ondes et v le mode incident. Les quantités R et

T _, sont des facteurs complexes, qui nous permettent de calculer les coefficients de réflexion

vy )

I et de transmission t ;, en prenant soin de les normaliser par les vitesses de groupe.

v

Les coefficients de réflexion et de transmission sont donnés par les relations [31-34] :

P (2.17)
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2 ) [Vg‘/ J.
Vo

Les grandeurs 7 et p sont les éléments de la matrice de raccordement.

dimension

T | (2.18)

vv

tV\7 =

pv17

Notons que V,, , qui désigne la vitesse de groupe correspondante au mode propre v est nulle

pour les modes évanescents des guides d’ondes parfaits. En effet, les modes évanescents sont
nécessaires pour une description totale de la dynamique précessionnelle et pour la diffusion

d’ondes de spin, mais ils ne contribuent pas au transport d’énergie.

Comme dans tous processus de diffusion, la conservation de 1’énergie transportée par I’onde de
spin incidente sur le défaut se traduit par 1’unitarité de la matrice de diffusion. Dans ces
conditions, en supposant que I’onde de spin incidente a une amplitude normalisée, la somme

des coefficients r et t est égale a I’unité, et on écrit [35] :

Dty +1y)=1 (2.19)

v

2) Conductance magnonique
Afin de décrire la transmission globale des ondes de spin dans les systéemes perturbés, il est
utile de définir, par analogie avec la conductance électronique qui est liée aux phénomenes de

diffusion, la conductance magnonique d’un défaut pour une fréquence Q donnée [36]. Cette

conductance notée G(Q, ¢y,¢z), est définie par [28, 37].
(@, Py, 4,)= Ztv; (2.20)

Ou la sommation étant effectuée sur tous les modes propageant a une fréquence Q.

Pour un guide d’onde parfait, sans défaut (non perturbé) o est un entier qui donne le nombre
de modes propageant a la fréquence Q considérée.

Par contre, en présence d’un défaut, o n’est plus entier et I’écart entre la valeur de o ideale et

sa valeur provenant des processus de diffusion donne une mesure de la réflexion.
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3) Calcul des états de magnons localisés
Les états précessionnels localisés dans la zone de défaut sont déterminés a partir de la relation

de compatibilité suivante :

det(M(m@m)))=0 (2.21)

4) Calcul des densités d’états magnoniques

La densité d’états (DOS : Densité of States) est une des grandeurs physiques de base, sa
détermination est capitale pour déterminer certaines propriétés physiques d’un systéme comme
par exemple la capacité calorifique [38]. Il est directement mesurable en physique
expérimentale par différentes techniques selon le systeme (€électronique, phononique,
magnonique,) ; pour des systemes magnétiques avec des excitations de spin (magnons), la
technique de la diffusion inélastique des neutrons donne acces a la DOS (ou LDOS) de ces

excitations.

11 est possible de définir une densité d’états des excitations de spin (magnons) D(Q), définie
par le fait que la quantité D(Q)dQ soit le nombre d’états (modes) dans le domaine de fréquence

[Q, O+ dQ)] par maille élémentaire en volume du systéme étudié.

Nous pouvons calculer les densités d’état locales (LDOS) par couche atomique au voisinage de
la surface ou interface, en utilisant un formalisme basé essentiellement sur les fonctions de

Green associées a la méthode de raccordement. [39-40].

L’opérateur de Green, est obtenu a partir de la matrice carrée du systeme Ms (qui résulte du

produit de la matrice dynamique du systéme Mp et de la matrice de raccordement Mg).

L’opérateur de Green s’exprime sous la forme suivante :
Glp, ¢, Q+is)=[Q+ieh -M,(p,.4,.03,] " (2.22)

ou
Q : La fréquence normalisée.
¢ : Une infime partie imaginaire qu’on ajoute a Q pour éviter toute divergence dans les calculs.

¢, et ¢, : Les facteurs de phase suivant les directions oy et oz, respectivement.

J; : représente I’ensemble des constantes d’échange, du Systeme.
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La matrice des densités spectrales, pour un vecteur d’onde paralléle a la surface ou a I’interface, est

donnée par la relation suivante :

P([L;,Ilj)(¢y’¢z,ﬂ, [Ji]) - %ijm s sa-a_)- g im0+ [lmeg'ﬂ(¢y,¢z Jo.]a+ ig)] (2.23)

| et | représentent deux spins différents sur les couches atomiques au voisinage de la surface ou

Iinterface, o et 3, représentent, deux directions cartésiennes, et C!  la composante o du vecteur

de précession du spin | pour la branche d’énergie Q.

o : Distribution de Dirac

La densité d’état correspond a la somme sur tous les vecteurs d’ondes @, et ¢, a I’énergie E =7Q;
elle peut alors s’écrire, pour I’ensemble donné des constantes d’échange du systéme {Ji }, comme suit:

lim [Im G('X'a(¢y,¢z,Q+ ig)] (2.24)

0"

D©)-> T pli)l0g, 0]

lo 4,9, La é,.4,

La densité d’état localisée sur le site | pour une couche atomique au voisinage de la surface ou

P’interface, qu’on note par D, (Q2), est donnée par :

D,(@)-X 3 Al g, g]--= % T limmGL (s, 4. 04i]  eas)

a b4, a ¢,.6,°
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Introduction

Les besoins croissants de stockage de I’information et la nécessité d’un accés rapide aux
données sont a 1’origine d’une course a la miniaturisation qui a stimulé¢ la recherche de
nouveaux dispositifs et composants artificiels [1-2]. Les originaux de ces composants

contiennent et utilisent des objets de dimension nanométrique tels que les couches minces.

Lors de la derniére décennie des phénoménes nouveaux et inattendus ont été découverts dans
le domaine du magnétisme des couches minces. Dans les années 80, des progrés importants ont
été faits dans le domaine des couches minces magnétiques liés au besoin des moyens
d’enregistrements de données performants pour les secteurs de 1’¢lectronique [3]. Au milieu
des années 80, il est apparu que les progrés de la fabrication des couches minces par dépot sous
ultravide ouvraient de nouvelles perspectives. En effet, les proceédés de fabrication de certaines
couches minces magnétiques nécessitent des températures de dépdt élevées et cela peut
endommager d’autres composants lors d’une intégration. Des matériaux ferromagnétiques tels
que les métaux de transition (Fe, Ni et Co) sous forme de couches minces se présentent comme

solution.

A la fin des années 80, des structures magnétiques artificielles a 1’échelle atomique ont vu le

jour, telles que les multicouches [Fe/Cr], et les sandwichs Fe/MgO/Fe etY /Dy/Y . Un

grand nombre de découvertes ont été réalisées en étudiant les propriétés de ces systémes [4-6].

Dans ce chapitre, on s’intéresse a I’étude des systémes a base de métaux de transition de type
Fe/Ni(n)/Fe. Ces derniers sont constitués de n plans atomiques de Nikel (Ni) insérés entre deux
structures semi infinis de Fer (Fe) ce qui donne naissance a une structure sandwich, qu’on

considere thermodynamiquement stable.

L’objectif ambitieux de ce chapitre est de relever I’impact et I’influence de 1’épaisseur de la
nanostructure constituée des plans atomiques Ni insérés entre les deux guides d’ondes parfaits
de Fe, suivant la direction [100], sur les propriétés dynamiques et la diffusion de magnons.

Pour cela nous avons adapté la méthode de raccordement [7-10], rappelée au chapitre précédent.
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111.1 Etude dynamique du guide d’onde parfait Fe (bcc)

Le fer (Fe) appartient a la premiere série des éléments de transition. I1 existe a I’état massif dans
plusieurs types d’empilement : une structure cubique centrée (bec) ferromagnétique (Fe « ) et

une structure cubique a face centrées(Fe ). Nous ne considérons ici que la structure (bcc).

111.1.1 Equation de mouvement et courbes de dispersion
Le systeme modele est un réseau cubique centré (bcc) ferromagnétique, infini dans les trois
directions cartésiennes (0x), (oy) et (0z) et de paramétre de maille a.

Un atome de fer donné A appartenant a la région parfaite (volume), se retrouve entouré par 8

premiers proches voisins a une distance 7a.

Figure 3.1 : Représentation schématique du guide d’onde parfait Fe(bcc).

Le mouvement de précession d’un vecteur de spin S, situé sur un site donné est décrit par un
Hamiltonien d’Heisenberg, décrivant toutes les interactions entres les spins. Il est donné par
[11-14] :

H :_Z‘]II'SISI' (3.1)
1B

Ou:

S, et S, :les vecteurs de spins situés sur les sites | et 7.

J, : la constante d’échange couple les sites adjacentes | (/”) du systéme.
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Nous tenons compte uniquement des interactions d’échanges entre premiers proches voisins.

L’équation du mouvement de précession d’un vecteur de spin de site (i,j,k) du réseau

tridimensionnel, est donnée sous la forme suivante :

P 11,01 1. 1 1)

8u,(i, jk)—u,li+=, j+= k+=|-u,li+=, j+=,k-=

A( J ) A( 2 J 5 2 A( 5 J 5 2)
.1 1 1 1 1
—Uu, I+E,j 2,k+§ —U, |—E,j+2,k+5}

et (i, iK) =S T 11 .11 (32)

—Upli—=, j—=,K+=|-U,li—-—=,jJ+=,k—=
ATt T ) T T 2]
-u i+E j— L k—l -u |—l 1 k—l
i AP B P R

u, (i, j, k), représente 1’amplitude de précession d’un vecteur de spin appartenant au systéme

parfait et west la fréquence propre du systéeme.
=Jq . =18.50meV , c’est la constante d’échange [11] et S, =S, .

'JAA

Pour simplifier les calculs, nous avons introduit la notion de la fréquence normalisée. Elle est

sans dimension. Elle est définie par :

Q. @ __ho (3.3)

En divisant I’équation (3.2) surJ,, S, , on obtient

&MGJJQ—UA%G+Lj+Lk+1wA%G+Lj+Lk—ﬂ

N —uA10+Lj—Lk+n—uAlﬁ—Lj+Lk+n
Qu,(i, j;k) = % % (3.4)
—uAEG—Lj—Lk+D—uA§G—Lj+Lk—Q

_UA%G+Lj—Lk—Q—uA%G—Lj—Lk—D

La relation de Bloch [15] nous permet d’écrire :

uA(i i%’ j: kj = exp(iiqx %)UA(L j’ k)
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. 1 .a -
UA(:L Jk izj = exp(ilqz E)UA(I’ J'k)

une nanojonction Fe/Ni(n)/Fe

,kj = exp (i, %)UA(L j.k) (3.5)

N |-

Ou q,,q,et g, sont les composantes du vecteur d’onde du réseau réciproque, et a le parametre de

maille.

On pose

exp iiqxg)=e><p(ii¢x)= z"

exp iiqygj:exp(iwﬁy) (3.6)

exp iing)=e><p(ii¢z)

Avec Z est le facteur de phase satisfaisant la condition d’évanescence ou de propagation suivant
’axe des X. ¢, et ¢, les facteurs de phases suivant les axes (oy) et (0z), respectivement.

En tenant compte des notations (3.6), 1’équation (3.4) devient
Qu,(i, j,k)=[8-4cos ¢, cosg, (Z + 2 )Ju, (i, j.k) (3.7)

Cette équation peut étre réécrite sous la forme matricielle suivante :

[21-M, (Z.4,.4,)}|u,) =|0) (38)

Ou | est une matrice identité et MV(Z,¢y,¢Z) la matrice dynamique du systéme bcc parfait de

dimension (1x1).
Avec
M, =|Q-8+4cosg, cosg, (2 +2*)

La condition pour que 1’équation (3.8) ait des solutions non triviales est pour :

detj21 -M, (Z,4,.4, )|=0 (3.9)
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La résolution de cette derniere équation pour ¢, et ¢, fixés, donne la fréquence propre de précession

Q  ainsi que le vecteur propre U, du systeme.

Lorsque le facteur de phase Z parcourt le cercle unité dans le plan complexe, en d’autres termes

lorsque q, parcourt la premiere zone de Brillouin, soit ici I’intervalle [— T, 7r], on obtient la courbe

de dispersion en fonction de ¢, .

Discussion des résultats obtenus

La figure (3.2) ci-dessous montre la courbe de dispersion obtenue pour le systeme Fe(bcc).

4

Figure 3.2 : Courbe de dispersion dans le guide d’ondes parfait Fe(bcc) ferromagnétique.

On note qu’il y a un mode propre acoustique, puisque Q — 0, quand ¢, — 0, qui se propage dans
I’intervalle de fréquence [0,16].

On constate que cette branche est symétrique par rapport a 1’origine et sa dépendance en fonction
de ¢, n’est pas linéaire ce qui signifie que le systéme est dispersif.

111.1.2 Vitesses de groupe

La notion de vitesse de groupe a été introduite par Lord Rayleigh a propos de la propagation d’un

signal dans un milieu dispersif.
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La vitesse de groupe représente la vitesse de propagation du paquet d’ondes. Elle est la vitesse a
laquelle 1’énergie ou I’information est transportée dans un milieu. Elle est définie pour des vecteurs

d’ondes qréels par I’expression suivante :

0Q . R ] AN
v, = F soit v, = grad[Q(q)] (3.10)
Dans le cas ou g est complexe (non reel), nous imposons v, =0.

Pour déterminer cette vitesse deux méthodes différentes peuvent étre utilisées : la méthode des
différences finies ou la méthode des perturbations [16-18] ; toutes deux exigent la résolution du

probléme du guide d’onde parfait :

M, (d)-0, =-0(@)-T, (3.11)

Dans ce travail, on a utilisé la deuxieme méthode qui est basée sur la théorie standard des

perturbations utilisée également en mécanique quantique.

Cette méthode consiste a résoudre 1’équation (3.10), pour un accroissement infinitésimal AG tel

que :
d=0, +Aq (3.12)

Si I’on se limite au premier ordre, nous pouvons considérer que le vecteur propre est constant et on
écrit ainsi :

G(d)=(d,) (313)
Et

m(a):m(qo)wag”qv (3.14)
Q(d):@(qo)wq% (3.15)

En tenant compte de ces approximations, I’équation (3.10) permet de trouver la relation entre la

dérivé de M, etcellede Q :
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oM, . Q.
U=——-o=u
aq aq

(3.16)
Qui peut s’écrire sous la forme :
—U=——uld (3.17)

Ou G" est la transposée de 0.

La vitesse de groupe est ainsi exprimée par :

M
v, =2 g My

=20 3.18
s = o & (3.18)

La figure (3.3), donne I’allure de la vitesse de groupe, pour le mode propageant en fonction de la
fréquence normalisée Q

Figure 3.3: Courbe de vitesse de groupe du systeme parfait Fe(bcc) ferromagnétique.

Nous constatons que la plage ou la vitesse v, = O se rapporte bien a celle du mode propageant.

I11. 2 Méthodes d’élaboration des couches minces magnétiques

L’élaboration d’une couche mince signifie le dép6t d’un matériau de quelques nanometres
d’épaisseur sur un substrat ou sur une couche mince antérieurement déposée. Ces dernieres années
ont vu le développement d’un grand nombre de techniques originales pour le dépot des films minces.
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Les couts de productions, la facilité d’utilisation et la qualité des couches visees déterminent leurs
choix. L’utilisation d’une technique dépend des propriétés des couches déposées pour une
application donnee. Ces techniques de depdts sont généralement réparties en deux grandes familles :

les méthodes physiques et les méthodes chimiques. Il existe d’autres techniques dérivées ou
complémentaires.

Les méthodes genérales de dépdt de couches minces sont regroupées dans le diagramme suivant :

Techniques de dépot
I

! ,
Dépdt chimique Dépot physique(PVD)
I
v v
Electrodéposition Sol-gel — CVD Pulvérisation —| Evaporation
Cathodique
—» MOCVD Ablation
laser
— PECVD
| MBE

Ly Thermique

Figure3.4 : Méthodes générales pour déposer une couche mince.

Dans les méthodes chimiques, le dépdt se fait par réaction chimique a la surface du substrat, ainsi
que le matériau a déposer est utilisé sous forme de solution gazeuse (CVD, ALD) ou liquide (sol-
gel). En revanche, dans les méthodes physiques, le matériau a déposer est sublimé afin d’obtenir un
gaz qui vas étre condensé sur une surface froide (substrat) qui récupére 1’énergie des particules qui

arrivent, ce qui permet la formation d’une couche mince solide.

Les techniques de dépdts en phase vapeur la PVD (Physical Vapor Deposition) [19] et la CVD
(Chemical Vapor Deposition) [20] sont actuellement en développement compte tenu des meilleurs

résultats d’adhérences et de controle d’épaisseur de la couche, en comparaison aux autres méthodes.
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D’une fagon générale, ces techniques font appel a trois composantes : une source, un substrat et un

milieu.

Les différentes techniques de dép6t PVD sont distinguées en fonction de la fagon dont le matériau
est vaporise. Cela peut étre effectué de différentes manieres, comme par exemple, par échauffement
du matériau ou par bombardement ionique.

Cependant, les films obtenus par PVD sont denses et leur processus de dépdt est facile a contrdler
et ne provoquent pas de pollution

Dans le domaine des films minces magnétiques, il faut maitriser des dépdts généralement ayant des
épaisseurs de quelques angstréms, et ceci et beaucoup plus facile a réaliser avec les méthodes
physiques (PVD). C’est pour cette raison que nous présenterons par la suite, les trois méthodes de
syntheses les plus utilisées dans le domaine, a savoir la pulvérisation cathodique, 1’épitaxie par jets

moléculaires et I’ablation laser.

111.2.1 Pulvérisation cathodique

La pulvérisation cathodique est un phénoméne d’éjection des atomes superficiels d’un matériau
(appelé cible), lorsque celui-ci est bombardé par un flux de particules énergétiques. L’¢éjection des
atomes est un effet purement mécanique, c'est-a-dire que les particules incidentes transferent leurs
énergies cinétiques aux atomes de la cible.

Dans cette technique, le matériau a déposer (cible) est fixé a la cathode, et le substrat est placé sur
I’anode (a proximité de la cathode). Une tension électrique est appliquée entre les deux électrodes,
donnant lieu a I’ionisation d’un gaz résiduel (exemple 1’Argon Ar) et la création d’un plasma qui
apparait sous forme d’un nuage luminescent constitué d’atomes d’argon, d’ions Ar* et d’électrons.
Le principe de la pulvérisation cathodique est présenté sur la figure (3.5).

Le gaz a ioniser est généralement Ar, qui est un gaz neutre (inerte). Cela en raison de sa masse
atomique élevée et de son inertie chimique (pas de réaction chimique avec le matériau a déposer).
Les ions Ar* sont accélérés vers la cible et entre en collision avec elle. Ce bombardement provoque
la pulvérisation d’atomes de la cible qui vont se condenser finalement sur le substrat [21].

La technique de pulvérisation cathodique permet le dépdt de n’importe quel matériau solide a des
températures ordinaires (plasma froid). De plus, elle permet de synthétiser rapidement un grand

nombre d’échantillons de caractéristiques variables.
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Entrée

u gaz

argon

lon argon Ar* plasma

Atome
d’argon
v
Couche mince __|
déposée | substrat | Anode (+)

Pompage

Figure 3.5: Pulvérisation cathodique.

111.2.2 Epitaxie par jets moléculaires

L’épitaxie par jets moléculaire (ou BME pour Molecular Beam Epitaxy), a été inventée a la fin des
anneées 1960 [22], c’est une technique qui consiste a évaporer soit par effet joule, par rayonnement
ou par bombardement électronique un matériau.

L’¢épitaxie par jets moléculaires se caractérise par des rythmes de croissance tres lents (de
I’ordre d’une monocouche atomique par seconde ou moins), ce qui permet la croissance des

couches de tres grande qualité cristalline.

Enceinte ultra-vide

Substrat

Echantillion

Flux de particules

Figure 3.6: Epitaxie par jets moléculaire.
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111.2.3 L’ablation laser

Cette technique a été proposée par I'équipe de Bell Core [23] et rapidement appliquée par
d'autres groupes. Elle est basée sur I’idée d’utiliser 1’énergie d’un faisceau laser pour évaporer

une cible (un matériau solide) afin de déposer une couche mince.

Le principe de dép6t par ablation laser (PLD pour Pulsed Laser Deposition) est conceptuellement
simple. Un faisceau laser de forte densité énergétique est dirigé sur une cible constituée du matériau,
que 1’on souhaite déposer sur le substrat [24]. Généralement, les radiations du laser sont dans le
domaine de I’ultraviolet (UV).

Une éjection de matiere de la cible est engendrée a 1’impact du faisceau, il se forme alors une plume
plasma constituée d’espéces partiellement ionisées dirigée perpendiculairement a la surface de la
cible. Ces espéces se condensent ensuite sur la surface du substrat placée en vis-a-vis de la cible
pour former la couche mince. La nature et la qualité du dép6t dépendent de nombreux parametres

notamment 1’énergie du laser, la température du substrat, ...

; Faisceau laser
Enceinte

de dépét

Pone-ciblex

|

Systéme

Cible de chauffage

L Plume  Substrat

Figure 3.7 : Ablation laser [25] .

Cette technique se caractérise par un trés bon transfert steechiométrique entre la cible et la couche
mince, ce qui permet le dépdt d’un matériau complexe. En effet, elle permet facilement la réalisation

d’alliages binaires.
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I11. 3 Etude du transport magnonique par une couche mince du Nickel insérée en sandwich
entre deux guides d’ondes parfaits Fe(bcc).

111.3.1 Description du systeme nanojonction Fe/Ni(n)/Fe

Notre systéeme est divisé en trois régions : RVG et RVD, représentant le systeme parfait étudié dans
la partie (111.1), et la région RP correspondant a la nanostructure intégrée qui joint les deux demi-
systemes qui sont constitués de Fer a maillage bcc. Dans le systeme, il y a deux régions de
raccordements (RRG et RRD) qui sont définies par les sites de spin séparant la région RP des régions
RVG et RVD. (Voir la figure 3.8).

v

Figure 3.8 : Représentation schématique de la nanojonction Fe/Ni(n)/Fe.

Les nanostructures intégrées contiennent un nombre n de monocouches ultraminces de Nickel
(Ni). Nous supposons que ces couches de Ni sont sans défauts ainsi que la morphologie structurelle
des deux interfaces Fe/Ni son idéalement plates. On suppose également, que la monocouche de Ni

intégrée approximativement a la méme constante de réseau que Fe(bcc).

Le Nickel de structure bce n’existe pas a 1’état massif, mais peut étre stabilisé dans cette phase
lorsqu’il est déposé en couche mince sur un substrat adapté tel que le Fer. Les études théoriques
et expérimentales, menées sur le systéme Ni(bcc)/Fe(001) ont montré que pour obtenir une couche
de Nickel de structure bcc il est nécessaire de déposer une épaisseur inférieur a 6 plans atomiques(
moins de 3 cellules unitaires) c'est-a-dire que n < 6, au-dela de cette épaisseur une transition de

phase bcc vers la phase fcc se produit, appelée « phase Ni(bcc) modifiée » [26].
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Le film mince de Nickel intercalé entre les deux structures semi infinies de Fe(bcc), peut
notamment étre stabilisé dans différentes structure (bcc, fcc) selon la valeur de n. La structure
cristallographique de la nanostructure dépend du nombre de plans n incéré en sandwich.

Dans le cas oul < n <6 la nanostructure de Ni cristallise dans un systeme bcc, donc on obtient une
nanojonction de type Fe/Nincc(n)/Fe. Dans ce cas, il peut avoir eu lieu une formation d’un alliage
Fe1xNix(bcc) aux deux interfaces d’ot, on aura une nanojonction de type Fe/Fe1-xNix /Nipcc(n)/Fe1-
xNix /Fe avec 0 < x < 0.2. Les couches de Nickel dont I’épaisseur est comprise entre 6 et 10 plans
atomiques sont constituées d’un mélange des deux phases cubiques centrées et cubiques a faces
centrées. Par contre, pour n >10, la nanostructure de Ni est de structure fcc. Il s’agit, dans ce cas-
ci, d’une nano jonction Fe/Nifc(n)/Fe.

Ces nanojonctions introduisent une brisure de symétrie de translation suivant la direction [100], la
résolution d’un tel probléme nécessite I’emploi de la méthode de raccordement afin d’aboutir a la
détermination de quelques propriétés physiques.

Dans I’ensemble des nanojonctions examinées nous considérons uniquement les interactions entre

les spins plus proches voisins. L’interaction d’échange entre les spins appartenant aux deux régions

parfaites (RVG et RVD) estnoté J ., ., tel que J.,_r, =18.50meV [27]. Enrevanche, I’interaction

d’échange dans la région correspondante aux nanostructures est notée J,; ,;, est différente de

celles des zones parfaites ainsi que sa valeur dépend de la structure cristallographique des
nanostructures.

Nous calculons pour chaque systéme plusieurs grandeurs physiques, a savoir la transmission et la
réflexion d’ondes de spin traversant la nanojonction de gauche vers la droite, les états localisés et
les densités d’états magnoniques.

Notre étude a porté sur la compréhension du comportement d’ondes de spin a travers ces systemes.

111.3.2 Nanojonction de type Fe/Niocc(n)/Fe

La phase cubique centrée du Nickel n’existe pas dans la nature. C’est resté un défi expérimental
pour synthétiser et étudier la phase Ni(bcc). L’idée de cette phase remonte aux travaux théoriques
de Moruzzi et al. [28] qui ont prédit que la phase Ni(bcc) est ferromagnétique pour une constante
du réseau de 0.2815 nm. Cependant, il est prouvé par Guo et al. que la phase Ni(bcc) a 0.280 nm est

déja ferromagnétique avec un moment magnétique de 0.53 z, / atome [29].
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Parallélement aux travaux théoriques, des recherches expérimentales ont été effectuées par Heinrich
et al. [30] et Wang et al. [31], dans lesquelles ils ont réussi a élaborer des couches ultraminces de
Ni(bcc) déposées sur un substrat semi- infini de Fe(001) par épitaxie par jets moléculaires. Ces deux
équipes ont démontré que la phase ferromagnétique de Ni(bcc) n'existe que pour une épaisseur,
limitée de 3 a 4 couches monoatomiques. De plus, Heinrich et al. [32] ont conclu que les couches
monoatomiques Ni(bcc) n‘ont aucun effet sur les propriétés magnétiques des couches Fe. Cependant,
dans une étude employant la technique de réflectivité de neutrons polarisés (PNR), Bland et al. [33]
ont montré que le couplage entre les couches Fe(001) et Ni(bcc) est ferromagnétique, et que le

moment magnétique par atome de Ni est 0.55x,. Brooks et al. [34] ont étudié les propriétés

structurales et magnétiques des films minces de Ni(bcc) épitaxies sur Fe (001). Ces films ont été
étudiés par photoemission résolue en angle et en spin. Leurs résultats montrent en revanche que le

moment magnétique par atome de Ni environ egal 0.40x, est en accord avec les predictions

théoriques. Ensuite, Celinski et al. [35], a partir de leurs travaux expérimentaux, ont réussi a mesurer

le moment magnétique des atomes de fer a I’interface avec la couche de Ni(bcc).

Hashibon et al. [36] ont effectué des calculs ab initio en utilisant la théorie de la fonctionnelle de la
densité (DFT) dans l'approximation de la densité locale (LDA), ils ont confirmé la stabilité de la
phase Ni(bcc) pour 3 a 4 couches monoatomiques sur Fe (001).

Par ailleurs, il est montré théoriquement [37], et expérimentalement [32-33, 38] qu'il existe une forte
hybridation pour le couplage magnétique a l'interface Fe-Ni.

En général, les mesures expérimentales sont en accord avec les résultats théoriques sur les propriétés
structurelles et magnétiques de la couche ultraminces de Ni(bcc) déposée sur Fe (100).

Le lecteur trouvera plus de détails dans I’article cité a la référence [11].

Vu ces résultats, nous proposons un systeme d’ordre magnétique, dont nous avons jugé intéressant
de calculer les propriétés dynamiques. Le systeme modéle examiné est constitué d’un film
ultramince ferromagnétique, composé de n monocouche d’un matériau de transition le Nickel, tel
que n <6, reliant deux sous-systemes semi infinis d’'un méme matériau de transition le Fer comme

le montre la figure (3.9) dans le cas ou n=2.

Le maximum de couches monoatomiques, n=6, est conservé. Cela ce n’est pas un choix aléatoire
mais dans le but d’assurer la stabilité de la nanostructure de Ni(bcc) entre les deux surfaces de
Fe (100) ; cela découle de la stabilité de 3 a 4 couches monoatomiques de Ni(bcc) sur une seule
surface de Fe (001).
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A chaque site atomique du systéme nous avons attribué un vecteur de spin noté Sp(i, j,k). Les

indices (i, j, k), sont des nombres donnant la position d’un vecteur de spin le long des trois directions

cartésiennes x, y et z.

Les constantes d’échanges entre spins des régions parfaites sont notées Jp, ., celle de
nanostructure de Ni sont notées J,, ,; et celle au niveau des deux interfaces Fe(100)-Ni(100) sont
notées par Jg, ;-

Pour les valeurs de ces constantes d’échanges, Khater et al. [27,39-41], ont développé un
modele théorique pour extraire les valeurs des constantes d’échanges pour un matériau ordonné
de la valeur expérimentale de la température de Curie ordre-désordre. Par ailleurs, ils ont pu
ainsi déterminer des relations analytiques générales pour extraire la valeur de J pour un matériau
donné, Fe, Ni, Co, Gd, etc., en connaissant la température critique de Curie (transition ordre —

désordre magnétique). Ou ils ont utilisé la théorie du champ effectif d'Ising (EFT) pour calculer

ces constantes déchange. Par conséquence, J_,; =8.08meV, J. r =10.72meV et

Jre re =18.50 meV .

111.3.2.1 Matrice dynamique
L’écriture des équations du mouvement de précession des spins Situés dans la région de la
nanojonction et ceux des régions de raccordements gauche et droite, permettent d’avoir un systéme

d’équation qu’on peut mettre sous la forme suivante :
[M;]-u)=|0) (3.19)

Ou | u> est un vecteur décrivant les amplitudes de précession de tous les vecteurs de spins appartenant

a la région d’étude choisie précédemment.

Tel que, |u) :[|irr>} (3.20)

|rac)
| irr) est constituée par les déplacements des sites irréductibles formants la zone de la nanostructure.

| rac) est formée par les déplacements associés aux zones de raccordements.

M, est la matrice dynamique du systéme de taille (P xQ), cette derniére dépend du nombre de plan
n de la nanostructure.
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Figure 3.9: Représentation schématique d’une nanojonction Fe/Nipcc(2)/Fe

Matrice dynamique

Pour n=1dim[M|=5x7.
Pour n=2dim[M | = 6x8.
Pour n=3dim[M, |=7x9.
Pour n=4dim[M , ] = 8x10.
Pour n=5dim[M , | =9x11.

Pour n=6dim[M |=10x12.

111.3.2.2 Matrice de raccordement
Cette matrice relie analytiquement les déplacements précessionnels de spins appartenant aux
nanostructures et ceux des modes évanescents des deux guides d’ondes parfaits situés de parts

d’autres des nanostructures.
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Tels que
1 0 0]
0 Rf O
[Me]=j0 0 R;
0 R, O
0 0 Ry

| est une matrice identité ces dimension dépendent du nombres de plan n.

R, ,R,,R; et R; sontdes matrices carrées, leurs dimension (1x1) puisque il y a un seul mode
propagent.

Pour n = 1=>dim[M_]=7x5.

Pour n =2 =>dim[M,]|=8x6.

Pour n =3 =dim[M_]=9x7.

Pour n =4 =dim[M.]=10x8.

Pour n =5=>dim[M, ]=11x9.

Pour n =6 = dim[M, | =12x10.

Exemple : n =2 = dim[l]=(4x4).

o O O O
o O O O

o O oo +—» O O

1

<

o

e

Il
O O O OO O O =
O O O OO O +— o
O O O OFrr O O o

X

=

o
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111.3.2.3 Résultats obtenus

Transport balistique des magnons a travers
une nanojonction Fe/Ni(n)/Fe

Coefficients de transmission et de réflexion

Le produit de la matrice dynamique et de raccordement nous donne une matrice carrée associée au
formalisme de Landauer —Butiker aboutit aux calculs des coefficients de transmission et de réflexion
qui sont presentés dans les figures ci-dessous ;

n=1

= Transmissicn
== = Reflection
==sgum

= Transmission
—==-Reflection
———Sum

14

12

v
] L
2 10 1z 14 18 s 20
Q
T T
Transmission
~==- Reflection
-==-Sum
% c c L :
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
Q

n=2

—— Transmission
== == Reflection
———-Sum

Transmission
~ === Reflection
-==-sum

Transmission
= === Reflection
—-==-Sum

Figure 3.10.1 : Coefficients de transmission et de réflexion de la structure Fe/Nipcc(n)/Fe,
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Etats localisés

En plus des coefficients de transmission et de réflexion nous avons aussi déterminé les états localisés
induit par les nanojonctions. Ces états s’évanouissent de part et d’autre du défaut et se propagent
suivant la direction de haute symétrie (oy).

n=5 n=6

Figure 3.10.2 : Etats localisés de la structure Fe/Nipcc(n)/Fe.
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Densités d’états localisés

Nous avons aussi calculé les densités d’états associées aux états localisés en utilisant le formalisme
de Green. Ces densités présentent des oscillations de Fano dues aux interactions des états de volumes
et les états localisés.
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Figure 3.10.3a : LDOS des magnons du systeme Fe/Nincc(1)/Fe.
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Figure 3.10.3b : LDOS des magnons du systeme Fe/Nincc(2)/Fe.
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Figure 3.10.3c : LDOS des magnons du systeme Fe/Nincc(3)/Fe.
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Figure 3.10.3f : LDOS des magnons du systeme Fe/Nipcc(6)/Fe.

111.3.3 Nanojonction de type Fe/Fe1xNix/Nibcc(n)/Fe1-xNix/Fe

111.3.3.1 Description du systéme

Cette nanojonction est différente de celle qu’on avait traitée dans la partie précédente. En effet,
celle-ci contient, en plus de la nanostructure Ni(bcc), une monocouche atomique d’un alliage
Few-xNix(bcc), au niveau des deux interfaces de la nanojonction, avec la concentration de Ni
étanto(x < 0.2 [42,43] .

Pour étudier la dynamique des spins, la diffusion d’ondes de spin et le transport balistique, cette

nanojonction est modélisée dans I’approximation du cristal virtuel (VCA) [44-46].
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L’approximation des cristaux virtuels (VCA) suppose un cristal hypothétique idéal pour
modéliser les propriétés d'un alliage aléatoire. Dans notre cas 1’alliage est binaire, contient deux
types d’atomes Fe et Ni, tels que ces derniers sont remplacés par un seul type d’atome dont les
propriétés sont supposees étre une moyenne linéaire des deux atomes (Fe et Ni). En fait,
I’alliage virtuel est constitué de pseudo-atomes notés ici par exemple FN. La VCA considere
que I’alliage est approximativement représenté par un réseau périodiqgue monoatomique
(virtuel). Dans ce cas-ci la structure cristalline de I’alliage est bcc, la méme que celles de
Ni(bcc) et Fe(bcc). Cette hypothése réduit fortement la complexité des calculs.

Dans cette approche VCA, le spin effectif par site S* et I'échange effectif entre sites les plus

proches voisins J “sont définis comme [42,43] :

S =xS, +({1-x)S,,.

*

I7 =X i + 22X X) e i + (- %) I e

Pour la constante d’échange entre la monocouche alliage et le Fe du guide d’ondes est définis
comme suit :

Jalliage-Fe = (1-X) Jrere + X Jreni

Pour la constante d’échange entre la monocouche alliage et le Ni de la nanostructure :
Jattiage-Ni = X INinit+ (1-X) Jreni

Avec :S(Ni)=1

Pour un atome isolé s(Fe)= 2 par contre, pour un atome dans un solide s(Fe)=1.

Les valeurs des différentes constantes d’échanges [11] :
Jooro =1850 meV | J,. =808 meV et J , =10.72 meV.

La VCA a été appliqué aux plusieurs systemes tel que la nanojonction d’alliages cobalt-
gadolinium [44] et nanojonction Co/ [Fe 1-xNix]4/Co [43].

Sur la figure (3.11), est illustré un schéma représentatif du systeme

FE/F91-xN |x/N ibcc(s)/Fel-xN ix/Fe
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° Fer

. Nickel

o Alllage Feux Nix

Figure 3.11 : Représentation schématique du systéme Fe/alliage /Nincc(3)/alliage/Fe.

Les dimensions des matrices des nanojonction

Le nombre de plans 1 Dim[Mp] Dim[MR] Dim[Ms]
n=1 (7x9) (9%x7) (7x7)
n=2 (8x10) (10x8) (8x8)
n=3 (9x11) (11x9) (9%x9)
n=4 (10x12) (12x10) (10x10)
n=5 (11x13) (13x11) (11x11)
n=6 (12x14) (14x12) (12x12)

111.3.3.2 Résultats obtenus

Pour la diffusion, nous supposons une onde incidente, se propageant de gauche vers la droite.

Les résultats sont présentés pour une concentration x =0.2.
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Coefficients de transmission et de réflexion
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Figure 3.12.1: Coefficients de transmission et de réflexion de la structure

=¢,=0.

Fe/alliage/Nioce(n)/alliage/Fe, 9,
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Etats localisés

I

i 1’””;

R

Figure 3.12.2 : Etats localisés de la structure Fe/alliage/Nincc(n)/alliage/Fe.
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Densités d’états localisés
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LDOS des magnons du systeme Fe/alliage/Nincc(1)/allaige/Fe.

Figure 3.12.3b : LDOS des magnons du systeme Fe/alliage/Nincc(2)/alliage/Fe
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LDOS ( arbitrary units )

LDOS (arbitrary units )

120 600 600 1
site (1) site (2) site (3) site (4)
1000 500 500 1000
800 400 400 800
600 300 300 600
400 200 200 400
200 100 100 200 I I I
0 o 0 0
0 15 20 0 15 20 o 5 10 15 20 0 10 15 20
Q Q
120 700 T 00 T
site (5) site (6) site (7)
600 - 600
1000
500 500
800
400 - 400
600
300 300
400
200 200
200
100 100
3 0 :
0 15 20 0 15 20 o 5 10 15 20
Q

Figure 3.12.3c : LDOS des magnons du systeme Fe/alliage/Nincc(3)/alliage/Fe.
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Figure 3.12.3d : LDOS des magnons du systeme Fe/alliage/Nincc(4)/alliage/Fe.
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Figure 3.12.3e : LDOS des magnons du systeme Fe/alliage/Nincc(5)/alliage/Fe.
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Figure 3.12.3f : LDOS des magnons du systeme Fe/alliage/Nincc(6)/alliage/Fe.
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111.3.4 Nanojonction de type Fe/Nifcc(n)/Fe

111.3.4.1 Description du modéle
Dans cette partie, nous augmentons le nombre de plans (n), insérés en sandwich entre les deux
guides d’ondes parfaits. On suppose une transition de la phase cristallographique bcc vers fcc de la

couche de Ni lorsque 1’épaisseur de cette couche atteint 10 plans atomiques.

Dans cette nanojonction, 1’épaisseur de la nanostructure variée de 10 a 16 monocouches atomiques.
Une nanostructure intégrée de Ni(fcc) est symétrique si le nombre de plans atomiques de la
nanostructure de Ni et impaire, est asymétrique si ce nombre est paire.

Lorsque on choisit un nombre impair de plans atomiques de Ni pour constituer la nanojonction,
cette symétrie du systéme et de ses deux interfaces est assurée. Par contre, lorsqu’on choisit un
nombre pair de plans atomiques de Ni pour constituer la nanojonction, cette symétrie de ses deux
interfaces n’est pas assurée.

La nature aime la symétrie, elle est observée a toutes les échelles (macroscopique, microscopique),
pour des raisons esthétiques, mais, aussi physiques (mécaniques, dynamiques, thermodynamiques.).

La symétrie est une des propriétés cruciales de la matiere.

Figure 3.13 : Symétrie fabriquée ou induite naturellement.

Dans la nature de la nanojonction entre deux guides d’ondes identiques de Fe(bcc), il ne peut pas y
avoir une asymetrie quelconque. Cependant, pour la nanojonction avec deux interfaces dans la
direction [100] qui porte I’équivalent d’un nombre pair de plans atomiques de Ni, alors I’un de ces
plans favorise la création de deux plans atomiques d’un alliage Feos Nios. Il s’avére que le
phénomene d’inter-diffusion est responsable de la formation de cette monocouche atomique

d’alliage Feos Nios.
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En général :

Fe/Niscc(n [pair])/Fe se transforme en Fe/alliage FeosNios -Nisc(n[impaire])/alliage FeosNios-Fe
Pour :

n =10 : Fe/alliage FeosNios -Nisc(9)-alliage FeosNios/Fe.

n =12 : Fe/alliage FeosNios -Nifc(11)-alliage FeosNios/Fe.

n =14 : Fe/alliage FeosNios -Nifc(13)-alliage FeosNios/Fe.

n=16: Fe/alliage FeosNios-Nirc(15)-alliage Feo.sNio.s/F

Alliage FesoNi

Figure 3.14.1 : Représentation schématique du systeme Fe/Nifc(12)/Fe.

Les atomes de Fer et de Nickel sont reliés a leurs proches voisins par des constantes d’échanges

Jrore =185 MeV et Jy; i =7.21 MeV respectivement. Alors que dans le domaine de interface
JFe_Ni sa valeur dépend de la distance entre les deux atomes Fe et Ni.

Pour une distance de % = Jpy =11.55meV,
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i 1
Pour une distance de Ea = Jeeni =9.397 meV .

Pour une distance de a = Jee i =6.99 meV .

Pour une distance de ga = Je yi =8.05meV .
S(Ni)=1

S(Fe) =1, pour un atome de Fe dans un solide et s(Fe)= 2 pour un atome de Fe isoleé.

Figure 3.14.2 : Représentation schématique du systeme Fe/Nifc(11)/Fe.
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111.3.4.2 Résultats obtenus

Coefficients de transmission et de réflexion
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Figure 3.15.3b : LDOS des magnons du systeme Fe/Nic(11)//Fe.
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Figure 3.15.3d : LDOS des magnons du systeme Fe/Nisc(13)//Fe.
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Figure 3.15.3f : LDOS des magnons du systéeme Fe/Nis(16)/Fe.
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111.3.5 Interprétation des résultats obtenus

Les résultats numériques ont été réalisés sous Matlab par des programmes calculant les différentes
grandeurs physiques : coefficients de transmission et de réflexion, états localisés et densités d’états

pour les différentes nanojonctions.
111.3.5.1 Coefficients de transmission et de réflexion

Les figures (10.1), (12.1) et (15.1) montrent I’allure des coefficients de transmission et de réflexion
en fonction de la fréquence normalisée €2, pour les systemes examinés :

Fe/Nincc(n)/Fe, Fe/Fex-1Nix/Nibcec(n)/Fex-1Nix/Fe et Fe/Niwc(n)/Fe.

Les résultats sont obtenus pour des ondes de spin dans les systéemes ferromagnétiques incidentes se
propageant de gauche vers la droite de la nanostructure intégrée entre les deux guides d’ondes
parfaits Fe(100) .

Nous constatons sur les différentes figures, que la condition d’unitarité, S=t+r =1, est veérifiée.

Celle-ci est utilisee comme un moyen de contrdle de nos résultats numériques.

Nous remarquons que les courbes existent sur la totalité du domaine de propagation de la structure

parfaite, la ol les vitesses de groupes sont non nulles ¢ < [0-16].

Les résultats montrent certaines caractéristiques générales, ainsi que quelques comportements
spécifiques des magnons, pour chaque nanojonction. Sur I’ensemble des courbes de transmission et
de reflexion, pour chaque systtme on note, en genéral, une grande similitude dans leurs
comportements, ¢’est-a-dire les courbes suit globalement les mémes formes. On remarque aussi que
les spectres de transmission et de réflexion présentent plusieurs oscillations, leurs nombres dépend
fortement de (n). Au fur & mesure qu’on augmente le nombre de plans de Ni (n) insérés entre les
deux guides d’ondes parfaits Fe, les spectres de transmission et de réflexion subissent plus de
fluctuations, ce qui explique le nombre le plus élevé dans la nanojonction Fe/Nifc(n)/Fe par rapport
aux deux autres systemes (nanojonctions). Les résultats obtenus pour le systeme Fe/Nisc(n)/Fe qui
sont représentés sur la figure (15.1), tel que (n) varie de 10 a 16, confirment nos déductions, on voit

bien que le nombre de fluctuations sont plus élevees pour n=16.

Certaines de ces fluctuations sont identifiées comme étant des résonances de types Fano [47-49],
elles sont dues a I’interaction entre les modes localisés induits par la nanostructure et le continuum
de propagation du guide d’onde parfait et d’autre de type Fabry-Peérot, elles sont dues aux

interactions entre multiples ondes diffusées dans la nanostructure.
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En outre, les courbes de transmission et de réflexion du deuxieme systeme Fe/alliage
INince(n)/alliage/Fe présentent plus d’oscillations et de fluctuations (figures 12.1) par rapport au

premier systeme Fe/Nincc(n)/Fe (figure 10.1), et cela pour les mémes valeurs de n, avec n varie de 1

4 6. Ceci est d{i certainement a I’alliage F€, ;Ni, qui se trouve au niveau des deux interfaces

Au vu des résultats obtenus, on peut dire que la transmission dans les différentes nanojonctions est
une fonction dépendante de 1’énergie de diffusion. Aux plus basses fréquences la probabilité de
transmission est nul ou trés faible, et au fur a mesure qu’on monte en fréquence la transmission
augmente est devient maximale en subissant des oscillations. En effet, au cours du déplacement des
magnons, ils acquiérent une énergie supplémentaire en interagissant avec les modes localisés induits
par la nanostructure. De plus les ondes de spin interférent entre elles dans la zone perturbée et

donnent lieu a des ondes ayant des longueurs d’ondes particuliéres.

Tandis que, pour les hautes fréquences, on constate que la transmission est nulle, par contre la
réflexion est totale. Ce comportement de transmission est dil a la perte d’énergie de I’onde incidente
au cours de son déplacement, on peut dire aussi que cet effet est di a I’absence d’interférences
d’ondes de spin dans cette gamme de fréquence. Cela s’explique qu’a haute fréquence les magnons,

n’ont pas assez d’énergie pour qu’ils puissent franchir et traverser toute la zone de la nanostructure.

On constate aussi sur les différentes figures que la transmission du mode acoustique est trés sensible
a la variation du nombre des plans (n) insérés. Quand le nombre de plans n augmente, on remarque

une diminution de la transmission dans son intervalle de propagation.

Pour la nanojonction Fe/Nincc(n)/Fe, la transmission du mode propageant est partielle dans son
intervalle de propagation et cela pour 4 <n <6, dans la nano jonction Fe/alliage/Nincc(n)/ alliage/Fe
la transmission est partielle dans le cas ou 3<n <4, par contre, pour la nanojonction Fe/Nic(n)/Fe
avec n variable de 10 a 16 la transmission s’effectue seulement dans I’intervalle de fréquence

Q e [0 - 6], voir figure (15.1).

En comparant les résultats obtenus pour le premier systéme Fe/Nincc(n)/Fe, nous observons que la
transmission de la nanojonction Fe/Nincc(1)/Fe est plus grande par rapport aux cas ou 2 < n < 6 ,ceci
s’explique que le mono plan atomique de Ninec qui joint les deux systemes parfait Fe, filtre moins
les ondes incidentes venant de la gauche. On note la méme situation pour la nanojonction
Fe/Fex-1Nix/ Nipcc(n)/Fex-1Nix/Fe.
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111.3.5.2 Etats localisés de spin

Sur les figures (10.2), (12.2) et (15.2) nous avons représenté la bande passante des magnons du
guide d’ondes parfait Fe le long de 1’axe (0y) (en bleu) et les modes localisés sont tracés par des
lignes noires pointillées, pour les trois nanojonctions : Fe/ Nipec(n)/Fe, Fe/Fex-1Nix/Nipcc(n)/Fex-1Nix

/Fe et Fe/Nisc(n)/Fe, respectivement.

Il en découle des figures que plusieurs modes de magnons localisés appariassent au voisinage de la
nanostructure. Notons que leurs nombres dépend fortement de 1’épaisseur de la nanostructure, en

effet, une forte présence d’état localisé a été constaté pour le systeme Fe/Nisc(n)/Fe.

Nos résultats montrent des branches de faibles énergies au-dessous de la bande passante. Ces modes
sont associés a la dynamique de spin des sites Ni des couches monoatomiques de la nanostructure
Ni.

Les branches ayant des énergies élevées, probablement sont associées a la dynamique des spins des
sites interfaces Ni-Fe. Tandis que les branches d’énergies plus élevées, certainement sont induites

par les spins de la structure parfaite Fe (100).

Par ailleurs, en comparant les résultats correspondant aux nanojonctions Fe/Nincc(n)/Fe et Fe/alliage/
Nincc(n)/alliage/Fe avec n varie entre 1 et 6 monocouches atomiques de Nipee. Dans le systeme
Fe/alliage/Nincc(n)/alliage /Fe, les branches correspondent aux sites qui se trouvent a I’interface Fe-
Ni sont plus nombreuses et plus énergetiques que ceux du systéeme Fe/Nincc(n)/Fe, cela est da
essentiellement a la présence d’une couche mélangée de Fe et Ni (alliage aléatoire). De plus, nous
pouvons voir sur les figures, que les branches de trés hautes énergies sont maintenues dans les deux

systemes.

111.3.5.3 Les densités d’états magnoniques

Les spectres des densités d’état locals (LDOS) des différents sites irréductibles sont illustrés sur les
figures (10.3), (12.3) et (15.3) pour les systemes, Fe/Nincc(n)/Fe, Felalliage/Nincc(n)/alliage /Fe et
Fe/Nic(n)/Fe, respectivement. Ces densités sont données en unités arbitraires et en fonction de la

fréguence normalisée (2 dans la premiére zone de Brillouin.
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Les spectres montrent des oscillations qui s’étalent sur une plage de fréquence de 0 <Q <16, qui
corresponde a celle de dispersion de magnons de la zone parfaite Fe. Ces oscillations sont t dues au

couplage entre les états localisés au voisinage de la nanostructure et ceux du continuum.

Dans chaque figure, on note une multitude de pics de résonnance d’amplitudes différentes, leur
nombre et leur hauteur dépendent fortement du type de la nanojonction, des paramétres de chaque
systeme et du nombre de plan (n) insére.

Comme on peut le constater sur les différentes figures, 1’existence de pics de grandes amplitudes
pour toutes les nanojonctions dans la premiére partie de la plage de propagation, cela est di

essentiellement aux états localisés qui sont plus dansent dans cette gamme de fréquence.

Nous pouvons voir sur les figures, que le nombre de pics est plus important dans le systéeme

Fe/alliage/Nincc(n)/alliage/Fe mais moins intenses par rapport au systeme Fe/Nipec(n)/Fe.

Les différentes nanojonctions sont symétriques, alors nous attendons a ce que les courbes des LDOS
correspondants aux sites symétriques soient identiques. En effet, c’est le cas, les résultats obtenus

sont conformes aux effets de symétrie dans chaque systeme.

Conclusion

Nous avons développé un modéle de calcul, des propriétés de transport cohérent de magnons a
travers une nanostructure ferromagnétique intercalée entre deux systeme semi infinis Fe (100).
Notre objectif est de connaitre I’influence de 1’épaisseur de la nanostructure sur les propriétés

dynamiques et de diffusion de magnons.

Nos résultats numériques ont mis en évidence, I’apparition de nouveaux états de magnons localisés
aux voisinages de la nanostructure intégrée inexistants en volume. Notons bien que le nombre de

modes localisés qui apparaissent, dépendent fortement de 1’épaisseur de la nanostructure.

Les résultats ont montré 1’apparition de plusicurs pics a des énergies bien définies. Les spectres de
transmission et de réflexion, présentent des oscillations de types Fabry — Pérot. Elles sont dues aux
interactions entres multiples ondes diffusées dans la région de nanostructure auxquelles se
superposent des résonances de type Fano, qui sont une signature d’un couplage interférentiel entre

des modes propageant et des modes discrets crées par la nanostructure.
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Les propriétés de transmission cohérente de la nano jonction Fe/Ni (n)/Fe peut avoir une utilité
technologique, pour contrdler la transmission des fréquences bien spécifiques ou contrairement la

suppression des signaux est cela dans la spintronique.
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Introduction

Les alliages métalliques sont des systemes bien connus des physiciens et des chimistes, tant a
I’échelle du volume qu’a celui de la surface. Ils présentent des caractéristiques physico-
chimiques qui dépendent essentiellement de leur structure, composition ainsi que de leur taille.
En effet, en diminuant la taille de ces alliages, jusqu’a I’échelle nanométrique, on augmente

considérablement I’impact de leurs surfaces.

Les nanoalliages présentent une importante diversité de formes d’arrangement atomiques, de
composition chimiques, qui leur conférent des propriétés physiques et chimiques uniques
(catalytiques, magnétiques, optiques,...). D’un point de vue fondamental, les effets dus a la
taille réduite du systeme, et en particulier les effets de surface, sont a 1’origine d’un trés grand
nombre de travaux expérimentaux ou théoriques. Bien que ceux-ci offrent de nombreuses

perspectives, une grande partie de 1’attention se focalise sur les propriétés magnétiques.

Dans ces nouvelles générations de nanoparticules, une place importante est occupée par les
nanomateriaux magnétiques bimétalliques. En combinant deux métaux de transition 3d, comme

par exemple FeCo, ou FeNi, une nouvelle classe de nanoparticules est attendue [1-4].

Aujourd’hui I’une des applications envisagée pour ces nanomatériaux est la conception d’inducteurs
en microélectronique, pour le téléphone mobile par exemple. Ils sont également susceptibles
d’entrer dans la composition de tétes d’écriture —lecture de dispositifs de stockage d’informations
magnétiques. lls sont également intégrés dans les circuits magnétiques complexes, et sont aussi
utilisés comme systemes de contréle de la surface.

Les alliages Fe-Ni font 1’objet de nombreuses applications, tels que les revétements métalliques et
en microélectroniques.

Récemment, des études ont été faite sur les nanoalliages a base de métaux de transition (TM),

tels que les nanojonctions d’alliages Fe/Fe-Co/Fe, Co/[Gd1-x Cox]n/Co [5-8], nanoalliages Fe-

Ni inséré en sandwich entre le Fe et Co [9].

Dans ce chapitre, on propose une étude théorique centrée sur les surfaces alliages
FexNi-x/Nitc (100), obtenus par le dépot d’atomes de Fer sur la surface (100) de Nickel substrat.
Pour cela, nous appliquons I’approximation du cristal virtuel (VCA) [10-12] et la méthode de
raccordement [13-15].

Le but de la surface FexNii-xest de donner des propriétés particulieres a la surface de Nifec(100).
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Nous déebutons ce chapitre par un rappel de quelques généralités et concepts pour 1’étude des
surfaces ainsi que quelques techniques expérimentales utilisées pour 1’analyse des surfaces,
puis, nous étudions les propriétés précessionnelles de la surface alliage Fe/Nifc(100).0On
focalisera notre étude sur deux systemes : surface alliage ordonnée et désordonnée. Nous
appliquons la méthode de raccordement, pour calculer les états de magnons de surface ainsi que

les densités d’états locales. Nous discutons a la fin les différents résultats numériques obtenus.

IV. 1 Introduction aux surfaces alliages

IV.1.1 Surface alliage

Le dépdt d’un métal B sur une surface métallique A peut former un alliage de quelques couches
atomiques dans les couches atomiques externes du substrat. Des études expérimentales et
théoriques montrent que la formation d’un alliage de surface est possible dans de nombreux

couples metal sur metal [16, 17].

Selon la miscibilitée des métaux en volume, on peut distinguer deux classes d’alliages de
surfaces. La premiére classe formée par lacombinaison de deux métaux immiscibles en volume.

Dans ce cas, la pénétration du dépbt métallique ne peut dépasser la premiére couche atomique.

La seconde classe, differe fondamentalement de la premiére, en effet ces alliages entre métaux
ayant une forte solubilité, forment parfois une solution solide ou un alliage steechiométrique

ordonné sur plusieurs couches atomiques. [18-20].

Un autre type de classement est possible pour les surfaces alliages, celui des surfaces alliages
ordonnées et désordonnées selon la nature des metaux et les conditions de préparations

(température, concentration des atomes adsorbat, ...).

Il est possible d’obtenir un arrangement régulier des atomes A et B sur le réseau de fagon a
obtenir une structure aussi compacte que possible. Un tel arrangement ne peut se produire que
pour des concentrations bien déterminées. De fagon générale, il y a possibilité d’ordre, si du
point de vue énergétique, les liaisons interatomiques AB sont favorisées par rapport aux liaisons
AA et BB.
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IV.1.2 Energie de surface

L’¢énergie de surface est la grandeur la plus importante qui est utilisée dans la thermodynamique
des surfaces. Un matériau quelconque est composé d’atomes 1iés entre eux par des liaisons [21].
Lorsqu’on s’approche de la surface, les atomes les plus proches de cette derniére ne possédent
pas le méme environnement que ceux du volume. Ces atomes de surface ont un exces d’énergie.

Cette énergie est appelée énergie de surface.

Afin de créer une surface il faut fournir un travail, donné par la relation suivante [22]

SW = 5 dA (4.1)

Ou : OW est le travail fourni pour créer la surface infinitésimale dA,
7 est la tension superficielle. Elle représente 1’énergie nécessaire pour augmenter la surface

d’une unité.

IV.1.3 Techniques de caractérisation des surfaces alliages
Les propriétés des alliages de surface, sont trés importantes. Pour avoir des informations sur la
morphologie de ces surfaces, plusieurs techniques d’analyse sont développées [23]. On citera

brievement quelques techniques expérimentales utilisées dans les sciences des surfaces.

IV.1.3.1 Microscopie a effet tunnel : en anglais, Scanning Tunneling Microscop, (STM), est
inventée en 1981, par des chercheurs d’IBM, G. Binnig et H. Rohrer qui recurent le prix Nobel
de physique pour cette invention en 1986 [24, 25].

Le principe de cette technique est basé sur un phénoméne quantique I’effet tunnel. Il est utilise
pour déterminer la morphologie a 1’aide d’une sonde (pointe) métallique qui balaie et scanne la

surface de 1’objet.

94



Chapitre IV Etude théorique et modélisation de la dynamique de spins d’une
monocouche d’alliage Fe-Ni sur Ni (fcc)

IV.1.3.2 Microscopie électronique a balayage

La microscopie électronique a balayage (MEB) (en anglais Scanning Electron Microscopy
(SEM)) a été imaginée pour la premiére fois, par Max Knoll et Manfred VVon Ardenne dans les
années 1930 [26-28].

Le principe de la technique consiste en un faisceau d’électrons balayant la surface de
I’échantillon a analyser. Elle permet d’analyser la morphologie de la surface et la composition
chimique de la plupart des matériaux solides. La MEB a la particularité de donner des images

en haute résolution.

IV.1.3.3 Microscopie électronique en transmission MET : (en anglais, Transmission
Electron Microscopy TEM).

Le principe du microscope électronique a été mis au point dans les années 1930 par Max Knoll
et Ernst Ruska. Ce dernier a recu le prix Nobel de la physique en 1986 pour cette invention
[29]. Cette technique consiste a soumettre un échantillon suffisamment mince a un faisceau
d’électrons. L’interaction de ces derniers avec la matiére génere plusieurs types de
rayonnements comme les électrons diffractés, les électrons transmis et les rayons X. Selon le
type de détecteur, une multitude d’informations peuvent étre obtenues comme la cristallinité,

la nature des défauts cristallins et la composition chimique d’une surface alliage.
1V.1.3.4 Microscope a force électronique EFM

La EFM utilise comme systéme oscillant une lame souple portant a 1’extrémité mobile une
pointe métallisée qui balaye la surface & observer. Cette technique permet de mesurer de faible
grandeurs physiques caractéristiques de ’interaction entre une pointe et une surface avec une
résolution latérale pouvant aller jusqu’a 1’Angstrom, comme mesurer les propriétés

électrostatiques locales.

V.2 Dynamique précessionnelle d’une surface alliage Fe/Ni (100)

IV.2.1 Description des surfaces alliages étudiées
Le dépot d’atomes de Fe sur une surface monocristalline de Ni cubique a face centrée, méne a
la formation d’une monocouche bimétallique de Fe et Ni, a travers la substitution d’atomes de

Fe a ceux du Ni.
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Lorsqu’on dépose les atomes de Fe sur la surface externe du Nickel(Ni), d’un point de vue
pratique, nous pouvons avoir deux classes de surfaces alliages FexNiix : ordonnée ou

désordonnée.
On propose dans ce travail, deux systeme de surfaces alliages, le premier est

Feos Nios/Ni(100) ordonnée, le deuxiéme c’est Fe xNi1-x/Ni(100) désordonnée telle que x la

concentration de Fe.

Nos structures se constituent, d’'une monocouche d’alliage Ni-Fe et d’un substrat semi infini
Ni(100) représente sur les figure (4.1.a) et (4.1.b). Une brisure de symétrie de translation est
introduite suivant la direction [100], pour calculer les propriétés précessionnelles de ces

systémes on applique la méthode de raccordement et I’approximation du cristal virtuel (VCA).

La modélisation s’effectuera en considérant un modéle de couches atomiques, la premiére
couche et la deuxiéme couche adjacentes sont perturbées par des paramétres d’échange

différents de ceux de volume.

Figure 4.1a : Représentation d’une surface alliage ordonnée Feos Nio.5/Niec(100).
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Figure 4.1b : Représentation d’une surface alliage virtuelleFexNiz-x/Nisc(100).

1VV.2.2 Dynamique précessionnelle en volume loin de la surface alliage
Le Nickel est un métal de transition, il se cristallise dans une structure cubique a face centré
(fcc). Un atome de Nickel appartenant a la région de volume, se retrouve entouré par 12 atomes

premiers proches voisins & une distancea/~/2 , avec a le paramétre du réseau (figure 4.2).

r s

Figure 4.2 : Représentation schématique de Ni parfait.
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Les excitations magneétiques, d’un systéme de spins, sont décrites a partir d’un Hamiltonien H

dit d’Heisenberg décrivant toutes les interactions entre premiers voisins. Il est donné par [30] :

H=-33,01)-S, (4.2)

OuJ, est un scalaire positif dans le cas d’un couplage ferromagnétique. Il est appelé intégrale

d’échange. §| et §|‘ sont les vecteurs de spins situés sur les sites | et | .

L’équation générale du mouvement de précession d’un vecteur de spin sur un site | de

coordonnées n, s et m est donnée sous la forme suivante :
(Q —[12 - Z(Z3 + %3)(005 @, + Cos é,)—4cos 9, cos¢x} Ju)=0 (4.3)

avec

ho , . . o =
Q= s - la fréquence normalisée, S =S,;: 'intensité du vecteur S .

\

.oa .a .a
. i9, = i iq, — f 19y~
Z,=¢" =e %, z,=e" =e"? 7 e =g (4.4)

Tels que

Z,,Z, et Z, sont les facteurs de phases le long des axes x, y et z, respectivement.
d,, g, et d, sont les vecteurs d’ondes dans les trois directions X, y et z, respectivement.

L’équation précédente peut se mettre sous la forme matricielle suivante :

[01-D,(Z5, 4,8, uy) =0 (4.5)
Ou: u)=|uy)
D, (Zs,¢x,¢y) la matrice dynamique du systéme en volume de taille (1><1).

| la matrice identité de méme rang que la matrice D, et |u> le vecteur propre.

La condition pour que ce systeme homogéne ait des solutions non triviales est :
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det(Q1 - D, (Z,,¢,,4,))=0 (4.6)

La relation (4.6), nous permet de tracer la courbe de dispersion.

Sur la figure (4.3), nous avons représenté la courbe de dispersion de magnons en volume d’un cristal de
Nickel ferromagnétique.

La vitesse de transport de 1’énergie ou de I’information, dans le milieu est appelée vitesse de groupe.

Elle est définie pour des vecteurs ondes § réels par I’expression :

e

v, = X soit v, = grad[0(q)] 4.7)

Dans le cas ou § est différent d’un réel, on pose v, =0.

Sur la figure (4.4), nous avons représenté 1’allure de la vitesse de groupe en fonction de la fréquence de
diffusion Q.

dy=ml2, $:=0

Figure 4.3. : Courbe de dispersion des magnons Figure 4.4. : Courbe vitesse de group
en volume du Nickel. en volume du Nickel.

Discussion des résultats obtenus

Nous remarquons ’existence d’un seul mode, qui se propage dans un intervalle de fréquence
Q €[0-16]. Pour des angles d’incidences ¢, = ¢, =0, le mode est acoustique, tandis que pour

des angles ¢, =0 et ¢, =%Ie mode est optique (figure 4.3).
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Les courbes de dispersion sont symétriques par rapport a I’axe de Q, et que leurs dépendance
en fonction de ¢, n’est pas linéaire.

Nous constatons sur la figure (4.4), que la plage ou la vitesse v, # 0 se rapporte bien a celle du
mode propageant dans les deux cas.

1VV.2.3 Dynamique de la surface

Afin d’appliquer le formalisme de la méthode de raccordement plusieurs régions doivent étre
définies, a savoir, une région perturbée gque constitue les trois plans atomiques de la surface,
une région de raccordement constituée par le quatriéme plan atomique, et enfin une région de

volume définie a partir du cinquiéme plan atomique.
1VV.2.3.1 Systeme de surface alliage ordonné Feos Nios /Ni (100)

Pour ce systeme, on fera deux études, dans la premiére, on se limitera aux interactions entre
premiers proches voisins, par contre dans la deuxieme on va prendre en considération les

seconds voisins pour les atomes de Fe situés au niveau de la surface.

. . RS

%0 (999 9,19 199 /% | -

Figure 4.5 : Surface alliage ordonnée, le schéma montre les atomes (A), (B), (C),
| 100 (D) et (E) pour lesquels les équations de mouvements sont écrites.
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1) Matrice dynamique

La matrice dynamique du systeme trouve son origine dans 1’écriture des équations du

mouvement de précessions des vecteurs de spins situés sur les sites : A, B, C, D et E, tel que :

A et B appartiennent a la surface alliage,

L’atome A(Fer) a 12 proches voisins : 8 premier proches voisins a une distance a/+/2
et 4 seconds voisins a une distance a .exemple A’ et le second voisin de A. interaction
d’échange entre A et A’ J,,. =6.813meV [31], vu que cette valeur est importante on a
pris en considération cette constante dans 1’écriture de I’équation de mouvement du site
A.

L’atome B (Nickel) : 8 premiers proches voisins & une distance a/~/2 .

I’atome C (Nickel) appartient au plan adjacent (premier plan du Nickel) : 12 premiers
proches voisins & une distance a/+/2 .

I’atome D appartient au deuxiéme plan du Nickel : 12 premiers proches voisins a une
distance a/+/2 .

I’atome E appartient au troisieme plan du Nickel (raccordement) : 12 premiers proches
voisins & une distance a/~/2 .

L’atome F appartient au quatrieme plan du Nickel (région de volume) : 12 premiers

proches voisins & une distance a/+/2 .

La matrice correspondante a 1’écriture des équations du mouvement de précession des

vecteurs de spin, est une matrice rectangulaire M . Telle que dim[M,]=(5x6).

Les différentes constantes d’échanges ont été calculées par laméthode DFT [31]. Les valeurs

des différents paramétres du systéme sont :

Jre_ni =8.73meV | interaction d’échange entre les spins de Ni et Fe appartenant & la région

de la surface.

Jnioni =1.74meV | interaction d’échange entre les spins de Ni appartenant a la région de la

surface.

Jr . =6.813meV , interaction d’échange entre les spins de Fe appartenant a la région de

la surface.

Jy, =7.21meV , interaction d’échange entre les spins de Ni appartenant a la région de

volume (parfaite).
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Sy =1

S(Fe)= 2, pour un atome isolé par contre, S(Fe)=1, pour un atome dans un solide.

2) Matrice de raccordement

Le role de cette matrice est d’établir les relations qui permettent de raccorder les déplacements
précessionnelles des spins appartenant a la zone de la surface (RS) et ceux des modes du guide
d’onde parfait (RV).

Pour construire la matrice de raccordement, nous devons définir un espace avec une base {R}, qui

servira a étudier le mouvement de précession des spins appartenant a la région de raccordement.

Pour un site appartenant a la région de raccordement, du systeme de surface alliage

FesoNiso/Ni(100), pour lequel on peut écrire leurs amplitudes de précession comme suit :
1 nz
ua(nx,ny ,nz):ZZ Ala, V)R, (4.8)

R, : est le vecteur unitaire qui caractérise les modes évanescents v dans la base {R} de 1’espace

des phases.

a : est I’'une des trois directions cartésiennes (0x), (oy) ou (0z).
Aa,v): Poids pondérés associés aux différents modes évanescents déterminés par les vecteurs
propres issus de 1’étude de la matrice de la région de volume (parfaite).

On note par |u> le vecteur de précession des spins dans la zone de surface (RS), celui-ci peut se

décomposer en deux parties :

|u) {'i”q (4.9)

|rac)

| irr) est constituée par les déplacements des sites irréductibles (A), (B), (C) et (D) formants la zone

de la surface (RS). La partie | rac) est formée par les déplacements associes au site (E)
Avec:  dimlirr)=(4x1).

dim|rac) = (2x1).
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Le raccordement des sites se met sous la forme matricielle suivante :

9| Ig 51 iR et (10

Ou |, estune matrice identité de dimension (4x 4), lesblocs R, et R, définissent des sous matrices

carrées. Elles dépendent du nombre de modes propageant dans le systeme parfait, leurs dimensions
(1x1) (du fait qu’il y a un seul mode), ces derniéres sont exprimées en fonction de Z et du poids

pondéré, associé au mode propageant.

M , : est la matrice de raccordement de forme rectangulaire de dimension (6x5).

(4.11)

o O O O

=

O O O O O

O O O O O -
o O O O+ O
O O O » O O

O O
N

3) Résultats obtenus

= Etats de magnons localises

Figure 4.6a. : Etats de magnons de surface, calculés pour le systéeme surface alliage
FeosNios/ Nifec(100). En tenant compte des interactions des premiers

103 proches voisins a la surface alliage, ¢, =0.
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Figure 4.6b. :
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1VV.2.3.2 Systeme de surface alliage désordonnée Fe/Ni(100)

1) Description du systéme

Le dépot du Fer sur la surface de (100) du Nickel, méne a la formation d’un alliage FexNii-x

Le

aaaaaaaa s

,26"" ’o °o ‘o‘o%’o"o } 3

désordonné tel que x > 0.6 [32].

RV

v

Figure 4.8: Surface alliage désordonnée, le schema montre les atomes (A), (B), (C)
et (D) pour lesquels les équations de mouvements sont écrites.

Pour déterminer les propriétés précessionnelles de la surface alliage FexNi1-x/Ni(100), on utilise
la méthode de raccordement et 1’approximation VCA (virtuel crystal approximation) pour

calculer les différentes constantes concernant la monocouche d’alliage (alliage virtuel).

La constante d’échange entre les spins appartenant a la surface alliage est équivalente a une

constante d’échange effective notée J” et pour le spin alliage est équivalent a un spin S”.

La constante d’échange entre la monocouche d’alliage et le Nickel (guide d’onde parfait) est
J

alliage-Ni *
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A partir des equations du mouvement de précession des sites A, B, C et D indiqueés sur la figure
(4.8) ci-dessus, on obtient une matrice rectangulaire Mp appelée matrice dynamique du systeme

perturbé de dimension (4x5).

2) Résultats obtenus

= FEtats localisés

>
T

Figure 4.9 : Etats de magnons de surface, calculés pour le systéme surface
alliage virtuel, ¢, =0.

= Densités d’états localisés
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Figure 4.10 : LDOS, calculées pour le systeme surface alliage virtuel.
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I\V/.3 Discussion des résultats

= FEtats localisés

Les courbes de dispersion des magnons de surfaces dans les deux systémes de surfaces alliage :
FeosNios/Ni (100) et Nia-xy Fe x/Ni(100), sont représentees sur les figures (4.6) et (4.9),
respectivement. La bande passante des magnons de volume (en bleu), les états de magnons

localisés sont notés par des trait noir pointillés.

Nos résultats montrent quatre branches de magnons de surfaces pour le systeme

Nig-xFe x/Ni(100) et cing branches pour le systeme Feos Ni 0.5/Ni (100).

On note I’apparition d’une nouvelle branche de magnons localisées au voisinage de la surface
alliage ordonnée, en comparaison avec le systéeme surface alliage désordonnée. Ce résultat est
justifié, du fait que la surface alliage Feos Nios est constitué de deux types d’atomes le fer et le

nickel, tandis que la surface alliage virtuel (désordonnée) est constitué d’un pseudo-atome.

Par ailleurs, en comparant les courbes de dispersion des modes de surface, calculés pour le
systeme de surface alliage ordonnée Feos Ni 0.5/Ni (100), nous pouvons noter dans les deux cas,
I’existence de deux branches de magnons de surface de faibles énergies. Les résultats montrent

également deux autres branches de magnons situees dans les intervalles de fréquences
Qe[4.74-5.82] et [5.32-6.90]. De plus, on observe un cinquiéme mode plus énergétique. Le
seul changement se produit au niveau de ce mode, tel que dans le premier cas (sans second
voisins) ce mode existe dans un intervalle de fréquence Q <[10.29—12.96], par contre, dans le
deuxiéme cas ou on a pris en considération les seconds voisins du Fe qui appartiennent a la
surface alliage, le mode existe dans une plage de fréquence plus énergétique Q e [12.93—14.18]
Nous pouvons noter que les modes localises se décalent Iégérement vers les hautes fréquences

dans le deuxiéme cas ou on a pris en considérations les seconds voisins pour les atomes Fe de

la surface.

= Densités d’états localisés

Les densités d’états des magnons locales (LDOS) sont calculées numériquement pour les sites
atomiques irréductibles notes (A), (B), (C) et (D) pour la surface alliage ordonnée et par (A),
(B) et (C) pour la surface alliage désordonnée, en utilisant le formalisme des fonctions de Green.

Les LDOS sont exprimées en unités arbitraires en fonction de la fréquence normalisée Q dans
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la premiére zone de Brillouin. Les résultats des différents sites sont représentés sur les figures
(4.7) et (4.10).

Les spectres se rapportant au premier systeme (surface alliage ordonnée) représentés sur la
figure (4.5), montent des pics et des oscillations qui s’étalent sur une plage de fréquence

Q [0-6]. La différence dans les caractéristiques des allures est liée au comportement du site

(A), qui présente un pic spécifique a haute fréquence aux environs de Q =14.01.

Par ailleurs, les spectres LDOS de la surface alliage désordonnée (figure 4.10), présentent un
ensembles de pics de différentes amplitudes, tel que pour le site (A) ces pics s’étalent sur un
domaine de fréquence 0 <Q <9. En revanche, pour les deux autre sites (B) et (C) s’étalent sur

une plage de fréquence 0<Q<7.

Sur la figure (4.10), on constate, pour les trois sites (A), (B) et (C), la présence de pics de
hauteurs trés importantes, leurs répartitions sur les spectres des fréquences sont : Q=7.3,

Q=35 et Q=2.8, respectivement.

Conclusion
En conclusion, nos résultats numériques ont montré 1’apparition de nouvelles modes de
magnons de surfaces pour les deux surfaces alliages étudiées, qui sont dues essentiellement aux

mouvements de précession des sites Fe et Ni appartenant a la surface alliage.

Cependant, le calcul des (LDOS) a montré la présence d’oscillations et des pics qui sont dus
aux interactions entre les états de volume et ceux induits par la surface. A noter que, le nombre
de branches apparaissant, ainsi que la densité locale des magnons dépendent fortement de la

nature et de I’environnement des atomes de la surface alliage.
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Conclusion générale

Les interfaces et les surfaces métallique jouent un réle important dans le développement
de nouveaux nanomatériaux, en effet un intérét considérable a été stimulé ces dernieres années
pour ces systemes dans plusieurs domaines comme la microélectronique, le magnétisme, les

catalyses hétérogeénes, et dans la recherches fondamentale ou appliquee.

L’intérét scientifique porté a la connaissance des propriétés des surfaces et interfaces nous a
motivé a développer une approche théorique et de simulation numérique permettant de
déterminer les différentes propriétés physiques des matériaux magnétiques en présence de

surfaces et d’interfaces.

La these présentée est consacrée a 1’étude de la dynamique des spins via des interfaces et
surfaces alliages dans les systéemes de basse dimensions en présence de nanojonctions de type
Fe/Ni(n)/Fe et des surfaces alliages de type FexNii-x. Notre étude théorique est basée
essentiellement sur un Hamiltonien d’Heinsberg décrivant toutes les interactions entre les plus
proches voisins et une méthode connue sous le nom « méthode de raccordement », adaptée pour
la premiére fois par Feuchtwang en 1967, lors d’une étude de 1’équilibre d’un réseau cristallin
semi infini a 3D, puis développée par Khater et Szeftel en 1987. Elle s’est imposée par la suite
comme un outil incontournable dans la résolution des problemes liés a la propagation des ondes

de spins dans les systémes désordonnés.

Nos résultats numériques pour les systémes nanojonctions Fe/Ni(n)/Fe, ont mis en évidence
I’apparition de nouveaux états de magnons localisés au voisinage de la nanostructure intégrée
inexistants en volume. Notons que le nombre de modes qui apparaissent dépendent fortement
de I’épaisseur de la nanostructure. Cette nanojonction conduit également a I’apparition de pics
sur les courbes de transmission et de réflexion qui peuvent étre décrits en termes d’oscillations
de type Fabry-Pérot, qui sont dues aux interférences entre multiples ondes diffusées dans la
zone perturbée (nanostructure), et d’autres de type Fano, ces dernieres proviennent des
interférences entre les modes propageants incidents et les modes localisés créés autour du
défaut. Quant aux résultats des densités d’états locales (LDOS), ils ont montré plusieurs pics de
résonance de différentes hauteurs et largeurs cela est due a la position de 1’atome par rapport a

la nanojonction.

La comparaison entre ces différentes nanojonctions montre que le rdle joué par les interfaces

dépend entre autres de leurs compositions chimiques ainsi que de leurs organisations.
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Les propriétés de transmission cohérente balistique de la nano jonction Fe/Ni (n)/Fe, peut avoir une
utilité¢ technologique, pour contréler la transmission des fréquences bien spécifiques ou
contrairement la suppression des signaux est cela dans la spintronique. L’étude de la dynamique des
zones interfaciales engendrées par différents types de nanojonctions, ouvre des perspectives dans le

domaine des nanotechnologies.

Quant aux systemes des surfaces alliages, nos résultats, ont montré I’apparition de nouveaux
modes de magnons de surfaces pour les deux surfaces alliages étudiées, qui sont due

essentiellement aux mouvements de précession des sites Fe a Ni de la surface alliage.

Les surfaces alliages Fe-Ni, sont trés importantes dans la magnonique d’un point de vue
technologique, elles sont utilisées comme modulateur magnétique et systemes de contréle des

nanojonctions.
Parmi nos perspectives dans ces domaines

- L’étudies d’autre nanojonction : ferromagnétique / antiferromagnétique/ferromagnétique
Exemple : Fe/ Cr/ Fe
- L’étude des systemes de surfaces alliages plus compliquées.

- L’étudier des multicouches magnétiques pour différentes orientations.
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Résumé

Dans cette thése, nous étudions les propriétés précessionnelles des interfaces et surfaces alliages de types
AxB1x dans les systémes ferromagnétiques de basses dimensions. Le but principal est d’expliquer le
comportement des ondes de spins d’interfaces et de surfaces alliages. Le premier systemes modeles sous
étude est une nano jonction de type Fe/Ni(n)/Fe. Nous examinons I’influence de 1’épaisseur de cette
derniere. Quant au deuxiéme modéle, c¢’est une surface alliage Fe/Nisc(100), ou on a considéré deux
catégories de surfaces : ordonnée et désordonnée. Notre étude est basée sur I’application de la méthode
de raccordement décrivant toutes les interactions entre les plus proches voisins et I’Hamiltonien
d’Heisenberg. Les coefficients de transmission et de réflexion, les états localisés ainsi que les densités
d’états locale de magnons (LDOS) ont été déterminés en fonction des grandeurs physiques de nos
systémes considéres. Nos résultats numériques, pour le systéme Fe/Ni(n)/Fe ont mis en évidence
I’apparition de nouvelles branches de magnons d’interface et des pics dans les courbes des densités
d’états de magnons (LDOS), notons que le nombre des branches et des pics dépend fortement de
I’épaisseur de la nanostructure intégrée et de la nature des interfaces. Les courbes des coefficients de
transmission et de réflexion montrent que la nanojonction Fe/Ni(n)/Fe forme un résonateur de Fabry-
Pérot. Quant aux résultats des surfaces alliages montrent que le nombre de branches induites par la
surface ainsi que les spectres des densités d’états locales dépend fortement de I’ordre structurel des
Surfaces alliages et de la concentration de 1’adsorbat.

Mots clés : Dynamique des spins, Surfaces alliages, Méthode de raccordement, Magnons de surface

Abstract

In this thesis, we study the precessional properties of the interfaces and surfaces of AxB1-x type alloys in
low-dimensional ferromagnetic systems. The main is to explain the behavior of spin waves at interfaces
and alloy surfaces. The first model systems under study is an Fe / Ni (n) / Fe nanojunction. We examine
the influence of the thickness of the latter. As for the second model, it is an Fe / Nifcc (100) alloy surface,
where we considered two categories of surfaces: ordered and disordered. Our study is based on the
matching method describing all the interactions between nearest neighbors and the Hamiltonian of
Heisenberg. The transmission and reflection coefficients, the localized states as well as the local magnon
densities of states (LDOS) were determined according to the physical quantities of our systems
considered. Our numerical results, for the Fe/Ni(n)/Fe system highlighted the appearance of new
branches of interface magnons and peaks in the curves of the magnon densities of states (LDOS), note
that the number of branches and peaks strongly depends on the thickness of the integrated nanostructure
and the nature of the interfaces. The curves of the transmission and reflection coefficients show that the
Fe/Ni(n)/Fe nanojunction forms a Fabry-Perot resonator. As for the results of the alloy surfaces show
that the number of branches induced by the surface as well as the spectra of the local state densities,
strongly, depends on the structural order of the alloy surfaces and on the adsorbate concentration.

Key word: Spin dynamics, Alloys surfaces, Matching method, Surface magnons.
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