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Introduction







introduction

La coercitivité est la propriété caractéristique des matériaux ferromagnétiques durs. Elle se
mesure par la valeur du champ inverse, appelé champ coercitif, i appliquer sur le systéme
magnétique pour observer le retournement de son aimantation. Les résultats expérimentaux
révelent que cette propriété dépend fortement des propriétés magnétiques intrinséques du
matérian dur mais reste trés sensible aux inhomogénéités de nature chimique différente de la
phase principale, de tailles trés diverses. Il demeure que les mécanismes de retournement
d’atmantation qui déterminent in fine la valeur du champ coercitif sont encore trés mal

COmPpIis.

Dans ce contexte, les modeles habituellement développés dans le cadre du micromagnétisme
pour décrire le comportement des aimants permanents restent approximatifs par manque
d’information sur la distribution des défauts. Ils permettent tout au plus de donner quelques

idées sur les sources de réduction de la coercitivité & basse température.

L’approche analytique ou numérique peut retrouver son intérét dans les systémes magnétiques
modeles, lorsque le retournement de I’aimantation n’est plus sensible aux défauts ou lorsque
les hétérogénéités ol s’initie la nucléation sont de grandes dimensions par rapport aux
longueurs caractéristiques du matérian magnétique. Pour de tels systémes, dés que les
dimensions deviennent finies, la simulation numérique supplante trés vite I’approche

analytique.

Mon arrivée au Laboratoire Louis Néel a coincidé avec la création d’une nouvelle activité
dans le domaine de la simulation numérique en micromagnétisme développé par J.C.
Toussaint. L’arrivée d’ordinateurs de plus en plus puissants a permis de mettre en place de
nouvelles techniques d’analyse pour mieux appréhender les mécanismes de renversement

d’aimantation dans les matériaux magnétiques durs et doux.

Les objectifs de ma thése ont été de développer des techniques mathématiques efficaces et un
ensemble d’outils numériques spécifiques au micromagnétisme, pour calculer des
configurations magnétiques a 1’équilibre et hors équilibre. Un soin particulier a été apporté

dans leur domaine de validité et d’application,

Un échange fructueux d’idées a eu lieu avec les autres membres expérimentateurs du

laboratoire lors de I’application de nos modeles 4 I’étude de systémes réels modeles :
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e tri-couches magnétiques a base d’alliages amorphes terres rares-cobalt. Cette étude a

commencé dans le cadre de la thése de S. Wuchner sous la direction de J. Voiron ;

* plots submicroniques de fer (110) epitaxiés, 2 anisotropie planaire - collaboration avec O.

Fruchart et J.P. Noziéres ;

Les études menées dans ces deux projets ont bénéfici€ des progres réalisés ces derniéres
années dans 1’élaboration des matériaux. Tls ont permis de réaliser des échantillons dont les
caractéristiques sont de mieux en mieux maitrisées. Is ont indirectement contribué 2

I’élargissement du champ d’application des simulations numériques.

Par ailleurs, mon travail s’inscrit dans un effort de la compréhension des matériaux
nanostructurés qui connaissent actuellement un développement extraordinaire en raison de

leurs grandes potentialités d’applications.

Les progres réalisés sur ces systémes reposent sur 1’élaboration de matériaux originaux dont la
taille des cristallites en font des systémes de choix pour la simulation numeérique, si bien que
les résultats obtenus commencent 3 jouer un rdle significatif dans le choix de nouveaux
matériaux. Cette démarche a trouvé sa pleine illustration lors de la collaboration avec .
David, €tudiant en thése, travaillant dans le développement de nouveaux matériaux pour le

projet Brite Euram EMERGE.

Le premier chapitre de ce mémoire donne une revue des modéles de base pour décrire
origine de la coercitivité dans les matériaux ferromagnétiques. Il montre aussi les limites de
validit¢ de ces modeles lorsque I'influence des défauts sur le mécanisme de renversement

d’aimantation n’est plus négligeable.

La premiére partie du chapitre I est consacrée aux hypothéses du micromagnétisme et les
¢quations d’Euler gouvernant I'état d’équilibre du systdme ferromagnétique sont énoncées.
Les théorémes généraux sur le mjnorantlet le majorant de I’énergie démagnétisante sont
abordés. Dans la seconde partie de ce chapitre, une revue des méthodes de minimisation de

I’énergie libre est présentée.

Le chapitre III présente I’approche micromagnétique que nous avons développée au cours de
cette thése. Une étude comparative de la précision et la rapidité de deux techniques de calcul
du champ démagnétisant est abordée. La méthode de minimisation par intégration des
équations Landau-Lifshitz-Gilbert, utilisée dans nos simulations, est énoncée. Plusieurs

schémas d’intégration numérique sont proposés et leur stabilité est étudide.

-12-



Dans le chapitre IV, nous appliquons les techniques d’analyse numérique exposées dans le
chapitre précédent & I'étude de systémes magnétiques réels déja cités et nous discutons les

résultats des simulations numériques 2 la lumiére des résultats expérimentaux.

-13-







Chapitre I

Meécanismes de coercitivité







1. Coercitivité des matériaux ferromagnétiques durs

Les matériaux magnétiques sont aujourd’hui des composantes indispensables de nombreux
dispositifs industriels. Les efforts de recherche dans Je domaine des aimants permanents sont
dirigés vers I’obtention de matériaux de haute performance qui pourraient étre intégrés dans
des systemes électrotechniques (moteurs, actionneurs) pouvant fournir des densités d’énergies
importantes. D’autres recherches portent sur les matériaux pour 'enregistrement avec

I’ objectif d’atteindre des capacités d’enregistrement de plus en plus fortes.

La coercitivité et [’aimantation rémanente sont les deux propriétés essenticlles qui
caractérisent un matériau magnétique. L’aimantation rémanente M,, ou aimantation en champ
interne nul, fixe la limite d’induction que peut fournir un matériau, elle est liée a I’aimantation
spontanée, qui est un parameétre physique intrinséque. La coercitivité est la capacité d’un
matériau ferromagnétique dur a résister a ’influence d’un champ magnétique tendant a
inverser son aimantation. Le champ nécessaire pour renverser 1’aimantation, de maniére
irréversible, est le champ coercitif H,. La coercitivité est une propriété physique extrinséque

qui est le résultat de la compétition de parametres intrinséques et est intiment liée au procédé

métallurgique d’élaboration.

Un aimant soumis & un champ magnétique inverse inférieur au champ coercitif, qui peut &tre
son propre champ démagnétisant, se trouve dans un état métastable de 1’énergie : I’orientation
des moments magnétiques antiparallelement au champ correspond & un puits d’énergie moins
profond que celui qui correspond a 1’état‘ ou Jes moments sont paralleles au champ. Ces deux

minima sont séparés par une barriére d’énergie qui est a I’origine de la coercitivité (Figure 1).

L’existence de cette barriere d’énergie est directement liée & une anisotropie de 1’énergic
magnétique. Celle-ci peut avoir deux sources : une anisotropie agissant au niveau atomiqgue
sur chaque moment individuel, ou une anisotropiec macroscopique, due aux interactions
dipolaires & longue distance. Comme les interactions dipolaires sont a I’origine du champ

démagnétisant, cette dernie¢re forme d’anisotropie dépend fortement de la géométrie du grain.

Du point de vue expérimental, la valeur de I, est déduite des courbes d’aimantation Mu(H),
oll My est la composante de I’aimantation paralléle a la direction du champ appliqué. Pour un

aimant permanent, la définition physique de H; est le champ pour lequel le plus grand nombre

de grains retournent leur aimantation. La susceptibilité y,, =dM|; /dH y est alors maximale.
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4
Barriere
d'énergie
EQ)=l+u,M . H
E(m)= —poM H
0 T 6(rad)

Figure 1 : L’état coercitif métastable (pour 8=0) et barriére
d’énergie
La définition industrielle est le champ pour lequel ’aimantation s’annule. Ces deux
définitions peuvent donner des valeurs différentes quand une rotation réversible ou un

déplacement de paroi de domaine permet 4 ’aimantation de devenir négative avant le passage

de la barriére d’énergie.

Malgré de nombreuses observations expérimentales, les mécanismes de renversement
d’aimantation dans les aimants permanents sont encore mal compris. Ces mécanismes sont de
natures varices et agissent 4 des échelles différentes, mettant en jeu des hétérogénéités de
nature et de taille diverses. Les défauts microstructuraux semblent jouer un rdle essentiel dans
la coercitivité. Les modéles théoriques existants proposent des descriptions schématiques de
Pinfluence de tels défauts, mais leur validité est limitée 2 des cas particuliers. L’utilisation des
méthodes numériques et I’augmentation de la puissance des ordinateurs ont permis, ces dix
derniéres années, de résoudre des problémes plus complexes qui tiennent compte d’un plus

grand nombre de paramétres.
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2. Renversement d’aimantation d’un grain homogene isolé

2.1 Cas du retournement uniforme

Stoner et Wohlfarth ont proposé en 1948 un modele de rotation cohérente de 1’aimantation
d’une particule ferromagnétique [Stoner 48]. 1l suppose que sa forme est ellipsoidale de grand
axe ¢ et que ’aimantation reste uniforme, générant un champ démagnétisant homogeéne.
L’énergie dipolaire associé se comporte dans ce cas comme une anisotropie de forme. Leur
modele permet de calculer le champ de retournement de 1’aimantation en fonction de

I’inclinaison du champ par rapport & ¢.

Examinons d’abord le cas ol le champ appliqué est parallele a 1’axe ¢. Sous I'effet d’un
champ inverse, I’aimantation reste paralléle a I'axe ¢, tant que 1'énergie libre de la particule
est minimale. Lorsque le champ appliqué atteint une valeur critique H,, suffisamment forte
pour estomper la barriere d’énergie, I'aimantation se renverse. H, est appelé champ de

retournement de 1’aimantation et est donné par :
H=-NzM, Ny,=N,-N, (1

ou N, et N, sont les facteurs de forme du champ démagnétisant respectivement dans la

direction perpendiculaire et paralléle a I’axe c.

Ainsi, le champ coercitif est égal au champ de forme de la particule. Le retournement de

Paimantation au champ coercitif est brutal et n’est précédé d’aucune rotation,

$

6 cH

Figure 2 : Configuration d’aimantation dans un grain de

forme ellipsoidale dans le modéle de Stoner-Wohlfarth
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Si le champ est appliqué avec un angle 6, par rapport A ’axe ¢ (Figure 2), le retournement

d’armantation est toujours brutal, mais est précédé et suivi d’une rotation de I’aimantation en

direction du champ. Le champ de retournement varie avec I’angle selon :

H
H (6,)= g 2
eCer) (cos’? @, +sin*’ @ )" @)

avec H, =(N, —N, M _ ILe champ coercitif est tonjours inférieur au champ d’anisotropie de

forme H, et atteint sa valeur minimale pour 6, =7z /4 (Figure 3).

Dans le cadre de ce modgle, la barriére d’énergie AE est donnée par la différence des énergies
entre I'état d’énergie maximale et 1°état initial. Pour un champ appliqué dans la direction de

I’axe ¢, Ia barriere AE vaut :
1
AE:EyDMf(Nl——N,,)(IwH/Ha)Z 3)

par unité de volume de la particule. On retrouve la valeur du champ coercitif H, = H_ lorsque

la barriére s’estompe.

1
0.75
g
EU I
= 05
@’ -
IO
0-25 e e em e i ,,,,,,,,,,,,,, : .............. i, .............. . .............. ;, ............ |
0 | i ] |
0 15 30 45 60 75 90
ecH

Figure 3 : Dépendance angulaire du champ coercitif dans le modale de Stoner-Wohlfarth
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2.2 Cas du retournement non-uniforme

Le desalignement des moments magnétiques, qui apparait dans tout processus non-uniforme
de retournement, conduit & une augmentation de I’énergie d’échange. La comparaison entre
cette perte d’énergie et le gain éventuel d'un autre type d’énergie indique si le processus pris

en compte est plus favorable que la rotation cohérente.

2.2.1 Systémes a pure anisotropie de forme

On s’intéresse d’abord aux systémes dans lesquels 1’ anisotropie intrinséque magnétocristalline

peut étre négligée.

Les calculs s’appuient sur les équations différentielles non-linéaires de la théorie du
micromagnétisme, théorie présentée dans le chapitre II. Le mode de renversement est imposé
a priori. En utilisant une méthode variationnelle et la condition de Brown sur les bords, on
obtient une équation différentielle qui peut étre linéarisée tant qu’on reste dans le domaine des
faibles variations des moments par rapport a 1’état saturé. Le champ de nucléation est le
champ minimal & appliquer pour observer une déviation de I’aimantation par rapport i son
€tat saturé. En fonction des dimensions du systéme physique, des diagrammes de phase
peuvent &étre établis, donnant en chaque point la valeur du champ de nucléation et le mode de

nucléation le plus favorable énergétiquement.

Plusieurs formes de particules ont été prises en compte pour ces calculs, en considérant
différents modes de renversement. Par exemple, Frei [Frei 57] et Aharoni [Aharoni 58],
[Aharoni 63] ont comparé la rotation cohérente et des processus non-uniformes (curling,
buckling, twisting) dans le cas d’un ellipsoide allongé et son cas particulier - le cylindre infini.
Des calculs sur des particules sphériques ont été aussi effectués [Frei 571, [Aharoni 86a]. Des
calculs qui incluent I’anisotropie magnétocristalline ont été également présentés dans la

littérature [Brown 57}, [Aharoni 86b], [Aharoni 88].

A titre d’exemple, intéressons-nous aux modes de renversement de 1’aimantation qui peuvent
intervenir dans une particule de forme cylindrique. Le cylindre infini a un rayon R et un axe de
révolution paralléle a Oz, La déviation du vecteur aimantation avec 1’axe Oz notée o est

supposée uniforme dans tout le cylindre.

- rotation uniforme
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Comme on I'a vu, ce mode conduit & une courbe d’hystérésis rectangulaire. Le champ de
nucléation correspond au champ coercitif et est égal au champ d’anisotropie de forme puisque

K est supposé négligeable dans ce paragraphe :

H,=H,=M(N -N,) (4)
Pour un cylindre infini, N, =1/2, N,, =0 et, par conséquent, on obtient :

H, =05M, &)
- “curling” (enroulement de I’aimantation)

Ce mode respecte la symétrie cylindrique de la particule car le vecteur aimantation n’a de
composantes que selon I’axe du cylindre et 1’axe orthoradial. Cette distribution ne génere
aucune charge de volume, ni de surface et, par conséquent, minimise complétement I’énergie
démagnétisante. En revanche, elle engendre un cofit en énergie d’échange puisque
I"aimantation n’est pas uniforme. La résolution de 1'équation d’Euler linéarisée conduit 2

Pexpression suivante du champ de nucléation :

s (6)

ou x, =1841 est le premier maximum de la fonction de Bessel du premier ordre J,(x). A est

la constante d’échange du matériau. En introduisant une longueur caractéristique

2 A
R =—/—x , e champ de nucléation s’écrit sous la forme :
* =T M g

-2
R
H, =054 M?(“J (7

En conclusion, pour R <R, c’est la rotation cohérente qui est favorisée, tandis que, pour les

grands diameétres ¢’est le curling qui gouverne la nucléation. Le rayon critique qui délimite les

deux régimes est donné par :
R, =104R, (®)

Aharoni [Aharoni 58] a montré que la courbe d’hystérésis pour un cylindre infini soumis 2 un
champ parall¢le 4 son axe a une forme rectangulaire et symétrique. Le champ de nucléation

coincide avec le champ coercitif.

292-



- “buckling” (flambage)

La rotation uniforme et le curling sont des cas extrémes, pour lesquels soit 1’énergie
d’échange, soit 1’énergie démagnétisante s’annule. A I'intersection de ces deux domaines, un

autre mode, appelé buckling peut étre favorisé.

Dans ce mode, 1’aimantation effectue de petites oscillations autour de 1’axe Oz avec une
pulsation ®. Les charges de surface qui interviennent dans le calcul de 1énergie
démagnétisante sont proportionnelles a , tandis que les charges volumiques, proportionnelles

3 @’, penvent &tre totalement négligées.

Pour des dimensions inférieures a R;, le champ de nucléation coincide avec celui de la

rotation cohérente tandis que, dans la limite des grands diamétres, son expression

asymptotique s’€crit :
213
H, =065M, [RT) ©))
0
Pour les diametres intermédiaires, le champ est déterminé numériquement.

Un récapitulatif des dépendances du champ de nucléation dans les différents modes en

fonction du diametre du cylindre est présenté sur la Figure 4. Les champs sont indiqués en
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25 0.1 fmeeeeenened \ ...................................... =7 > -

i 1 KIS
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Figure 4 : Comparaison entre les champs de nucléation des modes de retournement présents

dans une particule de forme cylindrique en fonction de la dimension de la particule
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unités réduites par rapport au champ d’anisotropie de forme et les dimensions en unités de R,.

2.2.1.1 Dépendance angulaire du champ coercitif

Considérons le cas d'une particule ellipsoidale allongée ou cylindrique tel que R est beaucoup

plus grand que R, (ex. R=10R,). Dans ces conditions, le champ de retournement est bien
inférieur au champ d’anisotropie (H, =001H,). Quand une particule est placée dans un
champ incliné avec un angle 6, par rapport & son axe, le renversement irréversible de

P'aimantation apparait pour des valeurs du champ qui dépendent de cet angle. Des processus

uniforme et non-uniforme donnent des dépendances angulaires trés différentes.

N

La composante du champ perpendiculaire & I’axe de la particule provoque une rotation
réversible des moments. Néanmoins, la rotation réversible des moments est trés faible avant le
retournement d’aimantation si le champ coercitif est beaucoup plus petit que le champ
d’anisotropie. C’est le cas en général pour les modes non-unifomes de renversement. Par
conséquent, la composante du champ paralléle & I’axe de la particule reste pratiquement

antiparalléle aux moments magnétiques et détermine leur retournement quand H cos6,, = H .

Ainsi, la dépendance angulaire du champ coercitif pour un mode non-uniforme type curling

doit ressembler a une loi en 1/cos6,. Ce comportement est souvent observé
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PR B

67

|

H(6_H (0) |

4 -

n
te T

oo b e

o 15 30 45 60 75

=]
(=)

ecH

Figure 5 : Dépendance angulaire calculée pour un champ coercitif sans

rotation des moments (loi en 1/cos6 )}
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expérimentalement et caractérise les systémes avec un champ coercitif beaucoup plus faible

que le champ d’anisotropie.

2.2.2 Systémes a forte anisotropie magnétocristalline

Lorsque I’anisotropie magnétocristalline domine, 1’alternative au retournement uniforme de
I’aimantation est un passage par un état transitoire multi-domaine. Cela implique un écart a la

saturation dans une zone du matériau de volume v, qui doit étre au moins €gal au volume
atomique (Figure 6). La rotation des moments du volume v, par rapport aux moments situés a
Iextérieur colte en €nergie d’échange. Ce surcolit AE (6} dépend de 'angle de rotation.
L’énergie totale s’écrit :

E(8) = (~pt,HM cos6+K, sin’ @), + AE,,(6) (10)

en négligeant la variation de 1’énergie démagnétisante.

Les deux premiers termes du bilan énergétique décrivent I’énergie d’une particule de volume

v, dont I’aimantation tourne d’un angle & de maniére cohérente. Le troisicme est un terme

positif, ce qui indique qu’un processus non-uniforme cofite plus en énergie que la rotation

cohérente.

En conclusion pour les systémes homogénes a forte anisotropie magnétocristalline, le champ
d’anisotropie s’impose comme limite inférieure théorique du champ coercitif. Néanmoins, les

valeurs expérimentales obtenues dans des matériaux & forte anisotropie intrinséque, sont bien

A A
A A |
Iy A
vH
v
0 A A

Figure 6 : Déviation locale des moments magnétiques dans un volume v,

252




inférieures au champ d’anisotropie. Ce phénomeéne est connu sous le nom de “paradoxe de
Brown” [Brown 63]. La raison profonde du désaccord est I’existence d’hétérogénéités
structurales dans les systémes magnétiques réels. Elles sont caractérisées par de variations
locales de 1’anisotropie et de I'échange et favorisent la création de petits volumes dans

lesquels le renversement d’aimantation apparait, avant de se propager & travers le systéme.

3. Renversement d’aimantation dans les matériaux réels

hétérogénes (mécanismes de coercitivité)

Les matériaux magnétiques réels sont constitués d’une assemblée de grains et présentent une
structure  hétérogene. Ces hétérogénéités structurales gouvernent le renversement
d’aimantation, car : (i) elles générent une distribution de barriéres d’énergie, (ii) elles peuvent
conduire & une diminution des barridres d’énergic d’anisotropie due aux interactions

dipolaires.

Dans ces conditions, le renversement d’aimantation 3 partir de 1’état saturé, sous I’influence
d’un champ inverse, est un mécanisme complexe qui concerne 2 la fois les défauts et la phase
principale. Le processus débute avec la nucléation d’un domaine d’aimantation inverse dans
un défaut. La paroi créée pendant la nucléation pénétre ensuite dans la phase principale et se
propage dans tout le systéme. Le comportement global du systéme au cours du renversement
peut étre divisé schématiquement en quatre étapes qui se succédent et qui correspondent

chacune &4 un mécanisme caractéristique avec un champ critique spécifique ;

* nucléation pour un champ caractéristique H,: formation d’un domaine d’aimantation

inverse avec apparition d’une paroi dans une zone oli I’anisotropie est Ia plus faible :

* passage caractéris¢ par le champ H,: déplacement de la paroi du défaut vers la phase

principale ;
* expansion pour un champ H.,, : progression de la paroi dans la phase principale ;

* ancrage : accrochage de la paroi sur des défauts (hétérogénéités magnétiques) ou sur des
pieges dus a des contraintes topologiques de la paroi. Un champ Hg, est nécessaire pour

dépiéger la paroi.

Le renversement d’aimantation est gouverné par le mécanisme dont le champ est le plus

important,
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3.1 Mécanismes initiaux : modélisation du défaut a I'origine de la nucléation et

passage de la paroi dans la phase principale

Les modeles théoriques de la coercitivité cherchent & décrire les différents types de défauts
existants dans des systemes réels, sources de réduction du champ coercitif par rapport au

champ d’anisotropie.

Les calculs du champ coercitif s’appuient sur la résolution des équations différentielles non-
linéaires dans le cadre de la théorie du micromagnétisme, qui sera présentée en détail dans le
chapitre II. Dans la limite ou les moments s’écartent peu de 1’état saturé, la linéarisantion des
équiations permet de définir un champ de nucléation, limite inférieure du champ de
retournement .. En général, sa détermination précise pour un modele donné n’est possible

que dans le cadre d’une approche numérique.

Les modeles analytiques présentés dans la littérature reposent sur une représentation
unidimensionnelle des hétérogénéités. Ils traitent essentiellement de I'influence des défauts
d’anisotropie. Plusieurs profils simples ont été proposés (Figure 7) : en marche d’escalier, en

biseau [Abraham 60], [Aharoni 60] ou encore quasi-harmonique [Kronmiiller 871.

Ko
o I -
0 d g 0 d ; 0 g
(a) (b} ()

Figure 7 : Profiles de défauts d’anisotropie : (a) marche d’escalier, (b) en biseau, (c)

perturbation quasi-harmonique

IIs supposent que la direction de facile aimantation coincide avec I’axe Oz du champ appliqué.
Pour minimiser les interactions dipolaires, les moments magnétiques résident dans le plan

perpendiculaire & Ox. En notant @(x) leur inclinaison par rapport & Oz, ’énergie totale du

systeéme 8’ écrit :
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2
F = [A[%J + K, (x)sin® @(x) + ﬂOMSHcosaJ(x)de (11)

oll la constante d’échange et I’aimantation 2 la saturation sont supposées homogenes dans tout

le systeme. L’angle et sa dérivée sont supposés continus en tout point.

La configuration d’équilibre stable ou métastable, pour un champ H donné, est solution de

Péquation d’Euler éF, =0 :

2

d
2A dxczo + 2K, (x)sin@(x)cosw(x) — M Hsinw(x) =0 (12)

respectant la condition d@/dx|,,, =0 sur les bords. En définissant Ie champ de nucléation
comme celui qui provoque le premier écart a la saturation, les angles @(x) sont proches de
z€ro et I’équation précédente peut &tre lindarisée ;

2

24 ‘ixf’ — (2K, () + g, M H)w(x) = 0 (13)

Différentes solutions sont obtenues, en fonction de la forme du profil d’anisotropie.

3.1.1 Profil en marche d’'escalier

La description analytique du profil d’anisotropie est :

(14)

K (o) K, si [x=d
()= 0 si |[x<d

La résolution de 1'équation (13) avec la forme du profil d’anisotropie ci-dessus conduit & une

relation de “dispersion” :
ko tg(kod) = k (15)

ol ky =~y M H/2A et k> = 2K, +u,M _H)/2A.

Si d est beaucoup plus petit que la largeur de paroi dans la phase principale Oy =MJAIK, e
champ de nucléation tend vers H, =2K,/u,M, et diminue quand I’étendue de la zone douce

augmente. Pour d = &, /4, il vaut H, =0.5H, et tend & s’annuler pour d =4, .

Une fois la paroi créée par nucléation, elle passe du défaut vers la phase principale en

franchissant une barriére d’anisotropie de hauteur maximale K;. La propagation de la paroi

28



1 s miécanisme dominant

0.5

0.25

1/4 1 d/%g

Figure 8 : Champ critique en fonction de la taille du défaut

(mécanismes de nucléation et passage)

dans la phase principale est gouvernée par le champ de passage H,. Il présente une variation
en fonction de 4 différente de celle du champ de nucléation. Pour d <6, /4, H, coincide avec
le champ de nucléation, cela signifie que la nuciéation pilote le renversement complet de
I’aimantation. Par contre pour d > ¢, /4, le champ appliqué doit &tre bien supérieur au champ
de nucléation pour retourner 1’aimantation. Contrairement a8 H,, H, tend vers la valeur limite

0.25H, pour des hétérogénéités de grande taille par rapport & 6, (Figure 8).

3.1.2 Profil en biseau

Abraham [Abraham 60] a proposé une autre description d’un défaut, en supposant une
variation linéaire de I’anisotropie, au passage enire la phase principale et la région sans
anisotropie. Dans ce cas, le champ de nucléation présente le méme comportement que dans le

modele précédent.

3.1.3 Perturbation d’anisotropie quasi-harmonique

De la méme maniére, Kronmiiller [Kronmiiller 87] a étudié I"influence d’une région de demi-

largeur ry, dans laquelle 1’anisotropie suit une variation spatiale de la forme :

AK,

coshz(x/ro) (16)

K, (x)= K, ()
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ol Kj(e) est la constante d’anisotropie dans la phase principale, loin de la perturbation et

AK, I’abaissement d’anisotropie au centre du défaut. Le champ de nucléation obtenu est de la

1 (8,Y anojz
A Wre

ou 8" =, A/ AK, est une largeur de paroi effective faisant intervenir AK,| aulieu de K, .Elle

forme :

H =H,

est plus grande que la largeur de paroi de Bloch d,. La relation précédente montre que le

champ de nucléation décroit régulierement avec la largeur du défaut.

Lorsque la taille de I’inclusion est grande par rapport & 67, le champ de nucléation coincide

avec le champ d’anisotropie pris au centre du défaut :

He — g _ 2AK,

M (18)
(]

By

tandis qu’il tend vers le champ d’anisotropie du matériau sans défaut lorsque r, << d” :

2f a0 !
H =H|l-x “'67 (19

L’analyse de ces trois modeles permet de mettre en évidence la réduction du champ de
nucléation par rapport au champ d’anisotropie de la phase principale quand la taille du défaut
augmente. Lorsque la taille du défaut dépasse la largeur de la paroi de la phase dure, c’est le

champ d’anisotropie propre au défaut qui détermine la nucléation.

3.2 Mécanisme de progression de la paroi : expansion du noyau d’aimantation

inverse dans la phase principale

Dans les modéles que nous venons de présenter, les auteurs concluent en général que la
propagation de la paroi aprés nucléation s’effectue librement. Cependant, dans une approche a
une dimension, on ne tient pas compte de |’augmentation de surface nécessaire i la
pénétration de la paroi dans le matériau magnétique dur, qui peut &tre une source de
coercitivit¢ supplémentaire. Le méme phénoméne doit étre présent dans le cas de la

propagation, la paroi ne se déplagant pas de fagon rigide, mais par déformation locale.
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Le modele proposé par Nozieres [Nozieres 84] suppose que le matériau dur est homogene et

que les sources de piégeage sur les hétérogénéités sont négligeables,

L’énergie de formation d’un noyau d’aimantation inverse s’écrit alors dans le cadre d’une

approche phénoménologique :
E=-2uM Hv+19s (20)

ou v et s sont le volume et la surface du noyau respectivement. Dans cette approche simpliste,

I’effet du champ démagnétisant n’est pas pris en compte.

Au début du renversement d’aimantation, la paroi se propage a travers une surface de petite
taille comme par exemple un disque de rayon ry. Pour simplifier, on considére un noyau de

forme conique dont I’énergie de formation s’écrit :

2
E =—§m~2zu0MsH+my-\/22 +r? 1)

ol r est le rayon de la base circulaire et z sa hauteur.
Deux modes de croissance du noyau sont envisagés :

Mode 1 : le noyau croit en gardant une base constante de rayon r = r, (Figure 9a).

Mode 2: la taille du noyau croit de manieére homothétique avec un rapport tgfi=r/z

constant (Figure 9b). Ce mode ne peut apparaitre que si r 2 1.

L’analyse énergétique en fonction de z est présentée sur la Figure 10 pour différentes valeurs

Figure 9 : Modes de croissance d’un noyau de forme conigue
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P

Figure 10 : Variation de I’énergie en fonction de z pour les

deux modes de croissance d’un noyau conique

du champ appliqué. Le renversement débute avec le mode 1 exclusivermnent. Il permet un gain
important en énergie Zeeman tout en gardant pratiquement constante I'énergie de parot.

L’énergic de ce mode devient minimale et vaut :

W _ ZEﬂoﬁg;H’f avee 700 = 24, M Hr) (22)
17 3me i J(:}y)z _ (2#0 MS Hr02)2

lorsque la hauteur du cdne atteint la valeur z =z et tant que le champ appliqué reste
inférieur & 3y /24, M 1, . Pour une valeur du champ plus élevée, ce minimum cesse d’exister

et I’énergie présente une décroissance monotone avec z croissant.
Dans le mode 2, une augmentation de ’énergie est observée pour les petites valeurs de z car la

contribution surfacique est plus grande que la contribution volumique, puis la tendance

s’inverse. Ces deux comportements sont séparés par un maximum en énergie :

E(Z) _1

max_3

m, M H(ri2)? 22 (23)

correspondant 2 des dimensions de noyau :

- 2 o w__ 24
“nar = MUHsing® ™ T M Heos @)
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o)

min ?

(2)
max

Le passage du mode 1 vers le mode 2 ne peut s’opérer que lorsque z, coincide avec z

permettant de définir un champ critique :

3 7
H =.-——f 25
i \/;ﬂeMsro =

En ce point et pour cette valeur du champ, les courbes d’énergie des deux modes sont

tangentes, comme 1’indique la Figure 10.

Le champ critique définit le champ pour lequel le noyau inverse peut s’étendre a I'infini dans
la phase principale, car aucune barriere d’énergic ne s’oppose au retournement de son
aimantation. L’angle 3 au point de contact est égal & 35.26° (cosf = V273, qui conduit 4 un
cone de volume maximum pour une surface donnée : le rapport entre le gain en énergie

Zeeman et le cofit en énergie de paroi est optimisé. Comparé au champ d’anisotropie de la

phase principale, le champ critique obtenu pour ce mécanisme vaut :

V6 3,

T K

H =

crit

H (26)

d

Pour r, =4,, le champ critique est de ’ordre de 0.8H,, ce qui montre qu'un champ assez

important est obtenu par ce modéle.

3.3 Mécanisme de piégeage : modélisation des défauts - pieéges

I.a méthode classique pour décrire les interactions d'une paroi de domaine avec un point de
piégeage est de traiter la paroi comme une membrane déformable fixée en différents points de

sa surface, Sous I’effet d’une pression magnétique 24, M H , créée par le champ appliqué, la

paroi se déplace dans la phase principale tant qu’elle ne rencontre pas de défauts capables de
I’arréter. Les points de piégeage sont caractérisés par une force d’accrochage maximale,

proportionnelle au gradient de I’énergie de paroi f =(d) / 0z)

max *

La paroi se trouve bloquée sur le réseau de défauts s'ils sont suffisamment nombreux et si la
force f est assez forte. Notons par S la surface de la paroi de domaine avec laquelle le défaut
interagit. Pour une valeur donnée de la force f, plus la surface § est petite, plus I'efficacité du
piégeage est grande. Le champ critique nécessaire pour dépiéger la paroi localisée sur site

unique d’ancrage s’exprime par :
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_f 27
fy 2p,M S @7

Comme S diminue quand la densité p de sites de piégeage augmente, il est clair que, pour

obtenir une coercitivité importante, il est essentiel d’avoir un grand nombre de défauts.

En appliquant un champ H parali¢lement 3 la direction des moments magnétiques, la paroi se
déforme, en augmentant la surface d’interaction avec chaque site d’accrochage, ce qui fait
diminuer localement le champ de dépiégeage. Quand le champ 7 croit, la paroi se décolle du
centre d’ancrage. Elle se propage dans le volume avant de s’ancrer sur un autre picge, de
surface d’interaction encore plus petite. Par conséquent, le champ doit étre encore augmenté

pour libérer de nouveau la paroi.

Le parameétre pertinent dans ce modele est la surface d’interaction S, qui dépend du
mécanisme par lequel une distribution de centres de piégeage interagit avec les parois. Gaunt
[Gaunt 83] a estimé cette surface 3 :

S =7y I3,M Hp (28)

en utilisant une analogie avec un modele développé par Friedel pour décrire le déplacement
des dislocations [Friedel 63].

Dans ce modele, le champ de dépiégeage s’exprime selon ;

3 2 2
H,=—2 032
drp, M no,M

(29)

5 5

Cette relation n’est valable que dans le cas d’un fort piégeage dans la limite ofl
B =3f18mb> 1. 4b est la dimension du pitge du méme ordre de grandeur que la largeur de
paroi.

Si les sites d’accrochages sont distribués uniformément, Pénergie du systeme est indépendante
de la position de la paroi et f devient négligeable, car d) /07— 0 et, par conséquent,

H,, — 0. L’accrochage est alors directement 1ié aux fluctuations de la densité des pieges
[ Kronmiiller 78].

La densit¢ de sites de piégeage requise pour obtenir des valeurs significatives du champ de
dépiégeage est de I'ordre de p~10"cm™, ce qui représente 1% de la densité atomique. Des

valeurs si importantes pour les points d’ancrage ne sont pas réalistes. Cela indique que le

piégeage est di 4 ’existence de zones riches en hétérogénéités magnétiques.
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Dans ce cas, un modele uni-dimensionnel permet d’€valuer le champ H,, (équation (11)), en

calculant 1’énergie d’une paroi perturbée par la présence d’une région de largeur 4. Les
constantes d’échange (A" = A+ AA ) et d’anisotropie ( K| = K, £ AK| ) dans le défaut subissent
des fluctuations AA et AK, par rapport 2 celles de la phase principale.

En champ nul, I’état d’énergie minimum est celui d’une paroi centrée sur le défaut. Quand un

champ faible est appliqué, la paroi devient asymétrique. Le champ qui détermine le

décrochage de la paroi est [Hilzinger 75], [Kronmiiller 78] :

di A K/ )
. Hagli?—}é"} si d<<d, 50
! H l Auﬁ si d>>0
“4 A K B

Quelques remarques s’ imposent :

e dans le cas de défauts étroits, le facteur d /6 » indique que D’efficacité du piégeage dépend
de ]a taille du défaut par rapport a la largeur de 1a paroi ;

e pour les défauts larges, le champ H, est indépendant de la taille & et c’est I'interface
défaut - phase principale qui constitue le pi¢ge. L’expression trouvée ici pour H, , en

prenant AA =0, AK,| = K, correspond au champ calculé dans le cadre du modele d’ Aharoni

pour une discontinuité de 1’anisotropic en marche d’escalier (H,, = H,/4).

Pour une perturbation d’anisotropie quasi-harmonique caractérisée par 4K, =K, et r, =d /2,

on obtient un champ de dépiégeage :

28,
37,

H, =H, (31)

En conclusion, on peut dire que le champ de dépiégeage varie comme d /4, pour les défauts
étroits et comme Jd, /d pour les défauts larges (Figure 11). Quand d est de 'ordre de la

largeur de la paroi, I'effet du piégeage est maximum et le champ Hy, est de I'ordre de 0.3H,,.

Cette valeur est inféricure aux valeurs obtenues pour les mécanismes initiaux, fondés sur la

nucléation (paragraphe 3.1).
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Figure 11 : Dépendance du champ de dépiégeage en fonction de la

taille du défaut

Tous les modeles présentés prévoient un champ critique proportionnel au champ
d’anisotropie. A I’exception du modele de Stoner-Wohlfarth, le champ critique reste inférieur
au champ d’anisotropie. La description réaliste des défauts reste un probléme complexe ; dans

les exemples présentés, I'influence des défauts est décrite d’une fagon simpliste,
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Chapitre 11

Micromagnétisme et méthodes de minimisation







1. Introduction

Ce chapitre comporte deux parties. La premiére (section 2) est consacrée aux hypotheses du
micromagnétisme et a la présentation des différents termes de 1'énergie libre d’un systéme
ferromagnétique (paragraphes 2.1 et 2.2). Une approche variationnelle de I’énergie libre
permet de définir les conditions d’équilibre et les différents champs ressentis localement par
I’aimantation (paragraphe 2.3). Parmi ceux-ci se trouve le champ démagnétisant. Différentes
formulations de ce champ sont présentées dans le paragraphe 2.4 ainsi qu'un ensemble de
théorémes sur le minorant et le majorant de 1’énergie magnétostatique, menant aux inégalités

de Brown.

La deuxiéme partie (section 3) propose une revue des techniques de minimisation utilisées en
micromagnétisme. Le paragraphe 3.1 fait le point sur les difficultés rencontrées dans ’emploi
des méthodes de Jacobi et Gauss-Seidel. Elles sont de nos jours de plus en plus délaissées au
profit de méthodes plus phénoménologiques, comme celle fondée sur l'intégration des
équations de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG). Ces équations décrivent la précession des
moments magnétiques avec dissipation autour d’un champ effectif local (paragraphe 3.2).
Lorsque le champ est fixe, I’intégration exacte est connue et méne aux relations du paragraphe
3.2.2. Dans le cas général, l'utilisation des techniques numériques s’avere nécessaire
(paragraphes 3.2.3 et 3.2.4). Ce chapitre présente finalement les bases des calculs
micromagnétiques dans ’approximation des éléments finis (paragraphe 3.3). Ce paragraphe

sert & argurnenter 1’ approche différente que nous avons développée au cours de cette thése.

2. Micromagnétisme

2.1 Hypothéses du micromagnétisme

Le micromagnétisme est une théorie des milieux continus, qui décrit le comportement des
matériaux ferromagnétiques. L’échelle utilisée est suffisamment petite pour décrire les détails
des domaines magnétiques et, en méme temps, assez grande pour approximer 1’angle entre les
directions des spins atomiques par une fonction continue. Dans ces conditions, la direction de

I’aimantation spontanée M = M m varie d’une fagon continue, en fonction de la position, et

garde un module constant. La compétition entre les termes de ’énergie libre détermine la

distribution d’équilibre du systéme.
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2.2 Energie libre de Gibbs du systéme ferromagnétique

L’énergie libre de Gibbs pour un systéme ferromagnétique placé dans un champ magnétique

extérieur est la somme de plusieurs termes [Brown 637 :
F;ZFH+FD+Fex+FK (1)

ol Fy est I'énergie Zeeman, F, I'énergie du champ démagnétisant, F, 1’énergie d’échange

et F I'énergie d’anisotropie. L’expression de 1'énergie totale s’écrit :

1
Fy = [, (-t M,m(r) - Hoy = M m(r) H, fme)}
— Pefuy -m(r) ]+ A(Vm(r))®)d’r

)

ot Hy{m(r)}désigne le champ dipolaire issu des interactions dipolaires entre les moments
magnétiques, u, est le vecteur unité de la direction de I’axe d’anisotropie, P, est un
polynéme qui décrit I’anisotropie magnétocristalline et A est la constante d’échange. La

notation (Vm(r))*s’identifie & 2 Z‘(dzmﬂ)2 en coordonnées cartésiennes.
a={xy.z} f{x.y.2}

2.2,1 Energie Zeeman
L’énergie Zeeman

Fy =~ M, [ m(r) H,dr | 3)
représente I’interaction du systéme ferromagnétique avec le champ magnétique appliqué.

2.2.2 Energie du champ démagnétisant

Les configurations magnétiques non-homogénes et les charges de surface sont les sources du

champ démagnétisant. L’énergie qui leur est associée
1 _
Fy==7 oM, [, m(e)-Hy {m@}d*r @

est une self-énergie (énergie mutuelle) qui décrit I’interaction des moments magnétiques avec

leur propre champ.

-40-



2.2.3 Energie d'anisotropie magnétocristalline

L’¢énergie magnétocristalline est le terme d’énergie qui respecte la symétrie du réseau
cristallin. Pour un cristal avec une symétrie quadratique ou hexagonale, 1’énergie d’anisotropie

a la forme ;

F, = J.V (K, sinZ(uK ,m(r)) + K, sin* (uy,m(r)) + K, sin®(u, ,m(r))) d°*r

(3)
= -L P, [uK - m(r)] d’r

ot K,, K,, K, sont les constantes d’anisotropie expérimentales. P, est un polyndme ayant

comme variable le cosinus de I’angle entre 1’aimantation et I’axe de facile aimantation.
2.2.4 Energie d'échange

Les interactions coulombiennes ne peuvent pas justifier I’ordre ferromagnétique qui existe
dans certains matériaux, puisque sa forme classique ne dépend pas du spin. Par conséquent, la
réponse sur I’origine du ferromagnétisme est donnée dans le cadre de la mécanique quantique.
Les interactions qui conduisent & un ordre magnétique sont les interactions d’échange.

L’expression de I’énergie d’échange qui provient de I’hamiltonien de Heisenberg est :

Fex=-2 z‘fgsi'sj (6)

f  jvoisini
ol J; est une constante de couplage. Dans le cas des interactions d’échange isotropes et pour
un spin constant, en considérant uniquement les interactions entre les plus proches voisins,

I’expression précédente se simplifie :

F,=-J$*Y Zcos% (7)

i jvoisini
ou ¢ est I'angle entre les directions de deux spins. Dans I’hypothése o I’angle ¢, est faible,
I’approximation des milieux continus est valide et consiste & remplacer les orientations
discretes des spins {mi} par un champ de vecteurs m(r) tel que |m(r)| =1. L’expression

précédente devient :

F = const+'—;—JSZZ 2[(rj —I‘i)-VmL. ]2 (8)

i jvoisini

ol r; désigne la position du spin i et Vm|, le gradient du champ m(r) prés de ;.
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Pour un cristal & une symétrie hexagonale ou quadratique, dans la limite des milieux confinus,

le surplus d’énergie d’échange da au non-parallélisme entre spins est :
F. .= fv (A, (Vm (e)* +(Vm, (0))") + A, (Vi (£)))dr ©)

oll A, et A, sont les constantes d’échange respectivement perpendiculaire et parallele i I’axe

¢ du cristal, supposé orienté selon Oz. L.es constantes d’échange dépendent du paramétre de
maille. Expérimentalement, on peut uniquement déterminer une constante effective A, ce qui

donne :

F,o= [ AQm, (0" +(Vm, (1)) + (Vm,(£))")d*r (10)

2.3 Etat d’équilibre du systéme ferromagnétique

Les conditions d’équilibre d’un systdme magnétique sont obtenues en minimisant

F,{m(r),Vm(r)}par rapport au champ de vecteurs m(r) avec la contrainte fm(r){ =1.

=0

ég

5°F|, >0

f
(11)
En utilisant 1a méthode variationnelle, les variations des termes d’énergie s’écrivent :

» variation de I’énergie Zeeman :

8Fy =~ M, | dm(r) H,,d* (12)
* variation de I’énergie du champ démagnétisant (voir paragraphe 2.4.2) :

OF, =—pt,M, | Sm(r)-H,, {m(r)}d*r (13)

 variation de I’énergie d’anisotropie :

op,

& om

K

[m(r) -u, [ dm@)-u,)dr (14)

e variation de I’énergie d’échange :

OF, =F, (m_+ cﬁmx,m_‘. + 5my,mz +dm - F, (m ,m,,m,) (15)

OF, = 2[ AV m .V m, +V &n Vm, +V n Vm )d*r (16)
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En tenant compte de ’identité :
V(ém)Vm, = div(émVm,)~ ém.Am, (17)
on obtient deux termes, un terme de surface et un terme de volume :
—_ . _ 3
o, =2f[ AZ S, (Vm, - ds) 2jVAZ SmAmd’r (18)

Le terme de surface peut encore s'écrire :

2”5 AZ&"f(me ds) = 2.”5 Azflénf(%-ds) =

19
n (19)
= 2” A om-—ds
§ on
Puisque m. +m. +m, =1,0ona:
om, om
—t=m-—=0 20
ML En (20}
La variation d'un vecteur tournant s'écrit :
om =38 xm 20

ol 36 est un vecteur rotation perpendiculaire & (m, dm). Le terme de surface devient :

om om
ZJJSA&nzdS = ZJJSA (59 Xm) —;n—ds =
Jm (22)
=2|| Ad6 —)d
HS (mx g Yds

qui pour éF,, . =0 donne:

mxZ2=0 * (23)

on :

De (20) et (23) nous obtenons :

oo (24)

on

qui est la condition de Brown & la surface d'un matérian magnétique.

La variation du terme de volume est :

eXypf

OF,, . =2} A, &m, (1) Am, (r)d’r =2 Adm(x) Am(r) & (25)
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Avec la relation supplémentaire (20), on obtient la solution de la minimisation :
oF, =] HoM Gn(r)-H,(r) &’ +2A[[ sm(r)- 20 o (26)
v ) S on

ot H, est le champ magnétique total ressenti par le moment magnétique :

2A 1 oP
Am(r)+ £
ﬂOMs IU:OM.&' &n

H, (r)= [m(r) u, o, +H,, +H,(r)(27)

Comme nous I’avons vu, I’annulation du terme de surface donne la condition de Brown (24).

”

La condition d’équilibre issue de I'intégrale volumique s’écrit en tout point du matériau en

tenant compte de la condition (20)
m(r)<H,(ry=0 (28)

c’est-a-dire, a 1’équilibre, la distribution d’aimantation en tout point du matériau est orientée
dans la direction du champ total local. L’annulation du couple a I’équilibre et la conservation

de la norme de m peuvent se résumer par la relation suivante :
H,(r)-Am(r)=0 (29)
ou A est un multiplicateur de Lagrange.

Dans I'expression du champ total le terme d’échange agit & courte distance (premiers
voisins) ; le champ d’anisotropie et le champ appliqué sont des termes locaux. En revanche, le
terme démagnétisant agit & longue distance et il est le plus difficile a estimer, car il dépend de

la distribution globale de I’aimantation. .

2.4 Magnétostatique (évaluation du champ dipolaire)

2.4.1 Résolution de I'équation avec des dérivées partielles

La distribution d’aimantation dans un matériau magnétique crée un champ excitateur H dans
tout I'espace qui coincide avec le champ démagnétisant H, a lintérieur du systéme.
L’approche potentiel scalaire consiste 2 faire une analogie entre électrostatique et
magnétostatique, en définissant des charges fictives de volume, dues a la non-uniformité de
I’aimantation dans le matériau, et des charges fictives de surface et d’interface, dues aux

relations de continuité du potentiel.

En magnétostatique, en absence des courants tourbillonnaires, on a :
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VxH,(r)=0 (30)

Le champ de vecteurs H(r) est irrotationnel et donc, par analogie avec I'€lectrostatique, il

dérive d'un potentiel scalaire ¢ par la relation :
H,(r) = V() (31)

Le potentiel ¢ est gouverné, a l'intérieur du matériau magnétique, par I'équation de Poisson :

- Ag,,, (r) = p,(r) (32)

avec p, (r)=-divM(r) (densité volumique de charges magnétiques). A Iextérieur, il est

gouverné par 1’équation de Laplace :
Ag, (r)=0 (33)

A la surface § du matériau magnétique, les relations de passage pour le potentiel sont obtenues

en écrivant la continuité de la composante tangentielie de ¥,. La composante normale

présente une discontinuité a cause des charges de surface [Aharoni 91a] :

Pine|, = P, (34)
W| _ P _
v L8 (35)

avec o (r)=M(r) -n(r) (densité surfacique de charges magnétiques).

D’aprés la théorie des équations aux dérivées partielles, les équations (32) et (33) avec les
conditions de passage (34), (35) et la condition supplémentaire d’annulation du potentiel a
I’infini ont une solution unique :

¢( )_____-[ pm( ) 3 f O'm(]f',) de (36)

4 slr—v]

Le potentiel magnétique ¢ est donné par une intégrale de volume sur les charges de volume et

une intégrale de surface sur les charges de surface. Le champ démagnétisant est le gradient du

potentiel de I’expression précédente, il s’exprime :

D( ) """'"""j (r r )pm(r ) ’%r;_i_ (r r )om(r)

ds’ 37
le—rT Ax o1’ 50D
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La contribution du champ démagnétisant & Iénergie libre F, peut s’écrire comme I’interaction

des charges magnétiques avec le potenticl ¢ :

!
Fy ==t | M om(ey - Hy ()d

1

1
=t [ paed’r + i o, () pa)ds (38)

en accord avec I’analogie électrostatique - magnétostatique.

A partir de la relation (32) nous pouvons associer au potentiel ¢ une fonction de Green telle

que :
AG(r—r")=-d6(r-r") (39)
oll & est la fonction de Green :

1

_r )= 4
Glr-r)= (40)
La solution de 1’équation (32) prend Ia forme :
_ I ’ 32 R ’ ’
p(r)=] Gar-r"p, (") d’r +§f Gor-r)a, (r")ds “

=[G*p, |y +[Gx5, Jir)

ou G#p, et G*o, sont les produits de convolution entre la fonction de Green et les charges

de volume et de surface au sens des distributions. L’expression du champ démagnétisant

devient :

H,®=-[ VG(r—rp,xd* "-f VGa-r)o, ()ds’

(42)
=-[VG*p, In-[VG*o, ]r)

Les équations (37} et (42) sont des formes intégrales pour calculer le champ démagnétisant.
Le calcul peut étre fait directement, en calculant les intégrales, ou en utilisant les transformées

de Fourier.

Le calcul direct du champ démagnétisant revient A estimer deux mtégrales (de volume et de
surface) pour chaque point r considéré. La méthode des transformées de Fourier utilise le
théoréme du produit de convolution, Celui-ci stipule que la transformée de Fourier du produit

de convolution de deux fonctions est le produit direct des transformées de Fourier des
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fonctions individuelles. Pour estimer le champ H,, il suffit de calculer dans (42) les

transformées de Fourier de VG et des deux densités p, et o, de faire un produit et

H?

d’appliquer la transformée inverse au produit.

Une autre possibilité pour calculer le champ démagnétisant est de partir de 1’équation de

Maxwell pour I’induction B, :
V-B,(r)=0 (43)

Le champ B,, est solénoidal et, par conséquent, il peut s’écrire comme le rotationnel d’une

grandeur vectorielle A, appelée potentiel vecteur :
B, (r) = g, (H,(r)+M(r)) = VXA(r) (44)

Le vecteur A n’est pas unique, car il n’est défini qu’a un gradient prés. Pour résoudre le
probléme d’unicité, il est toujours possible d’imposer une condition de jauge, comme celle de
Coulomb (V-A=0). En appliquant I’opérateur V x sur I’équation (44) et en tenant compte
de la relation (30) et de la jauge de Coulomb, on obtient les équations pour le potentiel vecteur

a I'intérieur du matériau :

—AA,, (1) = 14,V X M(r) (45)
et a I'extérieur du systéme physique :

—AA(r)=0 (46)

Les conditions de passage du potentiel vecteur sont déduites de celles pour le flux magnétique

B, : continuité de sa composante normale et discontinuité de sa composante tangentielle a

cause des courants qui traversent la surface.

Aint 5 = Aext 5 (47)
Al A -

-2 =g MXxn 48
|y o |y

De la méme maniére que pour le potentiel scalaire, les équations aux dérivées partielles pour
A, combinées avec les conditions de passage et 1a condition d’annulation du potentiel vecteur
a ’infini, conduisent 4 la solution suivante :

;LDJ- VxM(r") 3r'+—ﬂ—°§ M(r’)y xn(r’)
5

A(r):a—]; v jr—r’| 4z r—r'|

ds’ (49)
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ol VxM(r) a la signification d’une densité de courent ampérien et M(r)xn(r) d’unc

densité¢ de courent surfacique. A partir de la relation ci-dessus, on peut calculer le flux

magnétique By, et le champ démagnétisant H, .

2.4.2 Théorémes de la magnétostatique

En travaillant avec 1'énergie du champ démagnétisant, quelques identités sont utiles. Elles
peuvent étre obtenues en partant du théoréme d’orthogonalité pour deux champs de vecteurs
[Asselin 86] : si H et B sont deux champs irrotationnels et solénoidaux, qui décroissent 3

Iinfini plus rapidement que 1/7*, I’intégrale

H-Bd»=0 ' (50)

Vsoo
sur tout I’espace, s’annule.

A Tintérieur de la matiére, en absence de source extéricure de champ magnétique, le champ

excitateur H correspond au champ démagnétisant H,, . L’énergie dipolaire est définie par :
— 1 3, _ ] 3
FD—mEyDLFM.HDdr-—EJuGLﬂwM-HDdr 51)

car M =0 & lextérieur du systéme magnétique (V. est le volume du corps ferromagnétique).

Comme pour tout champ de vecteurs, I"aimantation peut étre décomposée en une composante

solénoidale et une composante irrotationelle -

1
M:;;BD -H,
VxH,=0 (52)
V.B,=0

1l en résulte une énergie démagnétisante de la forme :

1
F,= '"i (B, —4H,)-H, d’r= Eﬂﬂ.[vﬂm Hfi d’r (53)

2 IV e
Deux autres expressions analogues de 1’énergie dipolaire peuvent étre obtenues en remplacant

1
H,, dans la définition (51) par EBD -M :
F=a | Mzd-*r—lj M- B, d’r (54)
D 2% V. 5 2 TN D
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: : , , 1
et puis en substituant M dans le deuxiéme terme de la relation précédente par EBD —-H, et

en tenant compte du théoréme d’orthogonalité :

V —yoo

_1 2 43 1 2 g3
FD—E%IVCMsdrm-éEJ B dr (55)

En utilisant les relations précédentes, Brown [Brown 62] propose deux fonctionnelles pour
résoudre les problémes de magnétostatique. Elles dépendent soit d’un potenticl magnétique
scalaire, soit d’un potentiel magnétique vectoriel et elles peuvent étre utilisées pour résoudre

les équations par des méthodes numériques [ Aharoni 91b].
2.4.3 Majorant de 'énergie dipolaire
A partir d’un champ arbitraire solénoidal B tel que VB =0, on peut former un majorant de
I’énergie démagnétisante F, :
UMB)=F,+—| [B-B,[d (56)

En utilisant I’expression (55) du paragraphe précédent, on obtient aprés développement :

UMB) = pf, Mid'r =], BBydrer] | B e

Comme V- B =0, le deuxie¢me terme s’identific a L B -Md’r. La relation précédente fait

apparaitre une identité remarquable et devient apres transformation :
U(M,B) = ij B - M| (58)
’ - 2‘[10 Voo Ho

U(M,B) est une forme quadratique positive et un majorant de £, & condition que V-B =0.
En pratique, nous utiliserons la formulation U(M,V xa), ol a est un champ de vecteurs

quelconques.

Pour une distribution d’aimantation donnée, la minimisation de U/({M,V xa) par rapport a un

1
champ de vecteurs {a} revient i résoudre m;—Aa =V xM, en utilisant la jauge de Coulomb
]

V-a=0, avec une condition d’annulation du potentiel vecteur & P'infini. Cette derniére

condition est en général difficile 4 respecter en simulation numérique et elle est souvent
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appliquée sur un contour ou une surface trop proche du systéme magnétique étudié. Dans la
limite ou la surface est repoussée & grande distance, les effets de taille finie disparaissent et

Pestimation du potentiel vecteur a tend vers la valeur exacte A. Le majorant U (M,V x a)

tend par conséquent vers la valeur exacte de I’énergie dipolaire.

2.4.4 Minorant de I'énergie dipolaire
A partir d’un champ arbitraire de vecteurs H vérifiant VxH =0 ou encore H= V¢, on
peut former le minorant :
1 2
UMH) = F, ~— g, leH—HDI dr (59)
En utilisant I’expression (53) de F,,, nous obtenons apres développement :
UMH)=—+ | m@air~ [ H-Ma*
’ 2”0 Voo ﬂo Ve
=—lu j VoY'd’r+pu _[ M- -Vod'r (60)
270Ny e 0 e
=UM,—Vg)
Une estimation de 1’énergie démagnétisante peut étre obtenue en maximisant &/ (M,~Vg) par
rapport au champ scalaire ¢.
2.4.5 Inégalités de Brown

Les conclusions des deux derniers paragraphes, nous permettent d’écrire les inégalités de

Brown [Brown 62] :
UM-V@)< F, UM,V xa) 61

Ces inégalités se transforment en égalités dans la limite ol les évaluations de @ et a tendent

vers leurs valeurs exactes respectives ¢ et A .

Les minima locaux de U/(Mfixé,V xa) correspondent 3 ceux de F, bien qu’un gradient

arbitraire puisse étre ajouté au potentiel vecteur (changement de jauge).

Pour mieux comprendre les notions présentées, nous allons vérifier les inégalités de Brown
sur un systeme unidimensionnel] étendu parallélement a ’axe Ox de longueur 2a et enfermé

dans une boite externe de longueur 2L, sur laquelle on impose une condition aux limites du
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type Dirichlet (Figure 1). Le systéme est uniformément aimanté d’abord selon Ox et apres

selon Oy.

A A2

A

&

Q]

o

2
Sl S

Figure 1 : Exemple de systéme unidimensionnel pour le calcul

du champ démagnétisant

e casl: M=Mmu,

* calcul du champ démagnétisant en utilisant le potentiel scalaire ¢

2

équation laplacienne : o 0 al'intérieur et & I’extérieur (62)
conditions aux limites : ¢(—L)=¢(L)=0 (63)
$(-a")=¢(-a")
¢la”)=¢(a")
conditions de passage : — %3 P + % . =—M, (64)
o o
potentiel scalaire : ¢(x) = M, (l - %)x (65)
champ démagnétisant : H, = —@ = -Ms[l —ﬁj =H_ +M, 2 (66)
‘ ok L L

* calcul du champ démagnétisant en utilisant le potentiel vecteur A

2

équation laplacienne : —-=10 a]’intérieur et a I’extérieur 67
ox

conditions aux limites : A(—L)y=A(L)=0
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A(=a")=A(-a")

A{a")y=A(a")
JA dA
ditions de pa P — — = 68
conditions de passage o”x_a++(9x_f 0 (68)
Al Al _,
& a ax at B
potentiel vecteur : A(x)=0 {69)
champ démagnétisant : B=VxA =y (H, +M)=0 (70)
=H,=-M (71)

Le comportement des expressions du champ, calculées par Ies deux formulations, est présenté
sur la Figure 2. Le champ calculé par I'intermédiaire du potentiel scalaire est toujours
supérieur & celui calculé a I’aide du potentiel vecteur, qui dans ce cas coincide avec le caleul
exact. Quand la dimension de la boite externe tend vers I'infini, les effets de taille finie

disparaissent et le champ calculé par le potentiel scalaire tend aussi vers la valeur exacte.

Hyy
0 4 -
0
_M\ /— A —

Figure 2 : Variation du champ démagnétisant avec la

dimension de la boite externe pour I'exemple 1
* cas2: M=Mu,

* calcul du champ démagnétisant en utilisant le potentiel scalaire ¢

aQ

équation laplacienne : — ? =0 al'intérieur et 3 "extérieur (72)
ox

conditions aux limites : ¢(—LY=¢(L)=0 (73)
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¢(-a")=¢(-a")

¢la”)=d(a”)
g g 9
d d L — - = 74
conditions de passage .. + e 0 (74)
W M _,
oxl, okl
potentiel scalaire : ¢(x) =0 (75)
champ démagnétisant : H, =0=H (76)

# calcul du champ démagnétisant en utilisant le potentiel vecteur A

2
équation laplacienne : —5 =0 al'intérieur et & 'extérieur  (77)
— ox

conditions aux limites : A(—L)=A(L)=0 (78)

A(-a")=A(-a")

Ala )=A(a")
A T B
oA A
onditions de passage : 2 & =0 79
con: passag xl okl (79)
A dA
- z z — M
ax o + &C . Ju'(] N
JdA oA
z _ z S M
Kl o, HM
potentiel vecteur : A, (x) Z—ﬂOMs(l-"‘%)x (80)

B_(?AI BAZ_ M(l E)
champ démagnétisant: * & ok ol

= /LLO(HD,;.‘ +M))

(81)

=H,-M

=>HD,_\,=—MJ% 3 % (82)

Les résultats du calcul du champ pour ce systéme sont synthétisés surs la Figure 3.
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-Mp-—

Figure 3 : Variation du champ démagnétisant avec la

dimension de la boite externe pour 1’exemple 2

On observe de nouveau des effets de taille finie perturbant dans ce cas les valeurs du champ

obtenues par une formulation potentiel vecteur. La formulation potentiel scalaire donne ici le

résultat exact.

Maintenant il nous reste & vérifier les inégalités de Brown :

e casl

e cas?2

1
FDz—yOMQV
2

U, ——uOMV —pOMf sz =U,<F,=U,
1

UA_EﬂoMsZV

F,=0

U,= =U,=F,<U,
1

U, = St Mz}?v

(83)

(84)

ou U, et U, sont des formes approximatives pour estimer I'énergie du champ démagnétisant

calcul€es par une ou I’autre des deux formulations.

3. Méthodes de minimisation de I’énergie libre

La résolution des équations aux dérivées partielles du micromagnétisme dans une approche

continue consiste & calculer les valeurs de ’orientation de |’ aimantation m(r) en tout point r
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du systéme physique. Le cas idéal est de pouvoir résoudre analytiquement ce type de probléme
comme nous 1’avons vu dans le premier chapitre. Malheureusement, les solutions analytiques,
quoique fort intéressantes, ne sont pas légion et P’aide de I’ordinateur s’ avére indispensable, Tl
est alors nécessaire d’échantillonner les valeurs du champ m(r) en un nombre fini de points de

calcul.

Les techniques discrétes de minimisation de I'énergie sont des méthodes itératives car les
équations du micromagnétisme font intervenir un couplage fort entre la distribution
d’aimantation et la distribution du champ local H, ressenti par chague moment. Elles
dépendent aussi, fortement, de la méthode de discrétisation du systeme physique. Dans une
approche différences finies, ol tous les points de calcul reposent sur un réseau de Bravais, il
est possible de définir en tout noeud une estimation du champ total H, et d’orienter
progressivement I’aimantation locale m(r) en direction de H, [LaBonte 69], [Della Torre 86],
[Takubovics 911. Une variante plus physique consiste & mimer I’évolution de 1’aimantation
vers 1’état d’équilibre en intégrant les équations de précession de Landau-Lifshitz-Gilbert.
Plusieurs formes de cette équation ont été utilisées pour décrire I’évolution dynamique d’un
systeme ferromagnétique : Ia limite de I’amortissement infini [Schabes 88a], [Berkov 91] pour

les matériaux a forte interaction d’échange ou avec une constante d’amortissement finie

[Zhu 89], [Nakatani 89].

Pour traiter des systemes de formes complexes, plusieurs auteurs ont tenté de généraliser les
calculs micromagnétiques dans le cadre de I’approximation des éléments finis [Chen 93],
[Schrefl 94a]. La distribution d’équilibre est obtenue par minimisation directe d’une

formulation discréte de I’énergie libre.

3.1 Méthodes itératives

En partant d’un état initial donné, il existe deux possibilités [Della Torre 86] pour procéder &

la minimisation, en fonction de la méthode de mise a jour des directions d’aimantation.

La méthode de Jacobi utilise la distribution de 1’aimantation calculée a I'itération précédente
afin de calculer le champ effectif pour chaque noeud du maillage et d’en déduire a chaque

noeund.

La méthode de Gauss-Seidel [Del Vecchio 89] calcule le champ démagnétisant pour un noeud

donné du maillage. Le vecteur aimantation est ensuite orienté dans la direction du champ
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effectif local. Un autre point est ensuite visité, le champ est recalculé et 1’aimantation est mise

a jour. L’itération est terminée lorsque tous les noeuds du maillage ont ét€ visités.
L’algorithme est répété jusqud ce qu’un ensemble de vecteurs champ démagnétisant et
aimantation stationnaires soit obtenu pour tout le maillage. Des méthodes de sur-relaxation
[Torfeh-Isfahani 83], [Della Torre 84] ont été développées pour permettre d’obtenir des

solutions en des temps raisonnables.

La vitesse de convergence de la méthode de Jacobi est inférieure i celle de Gauss-Seidel, mais
elle a ’avantage de pouvoir étre facilement parallélisée. Comme la mise 2 jour des directions
d’aimantation se réalise dynamiquement pour la méthode de Jacobi, on a besoin d’un seul
tableau pour stocker les orientations de 1’aimantation, par rapport 3 la méthode de Gauss-
Seidel, olt deux tableaux sont nécessaires. D’aprés Schabes [Schabes 91], si les variations
d’aimantation entre deux itérations sont faibles, 1’état final d’équilibre ne dépend pas de la
procédure d’itération utilisée, ni de la maniére choisie pour parcourir les noeuds du maillage
dans la méthode de Gauss-Seidel. Par conséquent, un choix judicieux du chemin peut

accélérer la convergence.

La technique de Gauss-Seidel s’avére dangereuse en micromagnétisme et peut mener 2 des
solutions erronées car I’évolution de I'aimantation locale 2 chaque itération n’est pas
synchrone dans tout le systéme physique. Des instabilités caractérisées par des variations
spatiales rapides de I’aimantation en cours de résolution ont été observées et permettent au

systeme de franchir artificiellement des barriéres d’énergie.

L’alignement de I’aimantation parallélement au champ total 4 chaque itération peut engendrer
des oscillations [L.aBonte 69] dans les valeurs calculées pour certaines formes de I’expression
du champ total. Trouilloud [Trouilloud 87] propose une méthode différente, ol I’aimantation
d'un noeud est changée pendant le processus itératif et la nouvelle direction de I’aimantation

est calculée en minimisant le couple : pour chaque noeud, le champ total et le couple sont

calculés. Le couple dépend de la composante H, du champ total, normale & I’aimantation.
L’aimantation est tournée d’un petit angle dans une direction paralléle 3 H; + p|Hf|m, (p

donnant I’angle de rotation) et le couple (proportionnel & }HH) associé a la nouvelle direction

de I'aimantation est recalculé. Si le module du couple décroit par rapport & I’ancienne
orientation, la nouvelle orientation est gardée et le processus est répété pour le méme noeud

Jusqu’au moment ol le module du couple devient plus petit qu’une valeur seuil. Si le module
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augmente, la nouvelle orientation n’est pas gardée et un angle de rotation plus petit (le
parameétre p étant multiplié par 2) est pris en compte. L algorithme est repris pour tous les

noeuds.du maillage.

Lorsque les orientations des vecteurs d’aimantation ont toutes été changées, la nouvelle
configuration est stockée et utilisée comme point de départ pour |’itération suivante. La
configuration d’équilibre est atteinte quand le maximum du couple en tout point du maillage
devient plus petit qu’une valeur choisie comme critére d’arrét. Le systéme se trouve dans un

minimum local d’énergie.
3.2 Intégration temporelle de 'équation de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG)

3.2.1 Formulation du probleme

Afin de trouver I'état d'équilibre et en méme temps décrire la dynamique du renversement
d’atmantation, la méthode d'intégration des équations de Landau-Lifshitz-Gilbert peut étre
utilisée. Ces équations de caractére phénoménologique décrivent 1’évolution des orientations

des moments magnétiques qui tournent chacun autour du champ magnétique local.

Le point de départ pour introduire 1’équation LLG est la définition du couple qui agit sur un
moment magnétique. Comme on I’a vu précédemment, le champ magnétique total ressenti par
un moment magnétique est calculé en différentiant 1’énergie libre par rapport aux
composantes du moment magnétique. En considérant le champ magnétique total H, (r)

comme une force généralisée et les composantes du moment magnétique M(r) comme les

coordonnées généralisées, le couple s’écrit :
L{r)=M(r) x ¢,H,(r) (85)

La condition d’équilibre de la direction de I’aimantation est obtenue en annulant le couple :
L=0 (86)

La complexité du probleme réside dans le fait que L est une fonction complexe des directions
de I’aimantation et de ses dérivées ; la condition d’équilibre est une équation non-linéaire aux
dérivées partielles pouvant mener 2 des configurations d’aimantation trés différentes, qui ne
sont pas toutes stables. Pour vérifier si I’état d’équilibre obtenu est stable, il faut qu'une petite
déviation arbitraire par rapport a I’état d’équilibre produise un couple qui rameéne le systéme

vers 1’ état d’équilibre.
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La généralisation de I’équation d’équilibre pour un comportement dynamique conduit 4 :

dG
— =L (87)

ot Gd’r est le moment cinétique associé au moment magnétique Md*r. En accord avec la

théorie quantique,

G=— (88)

ou y= g%m est le rapport gyromagnétique, avec ¢ et m la charge (e = —|¢|) et la masse de
I’électron respectivement et g un facteur proche de 2 quand le moment est d’origine
électronique. En éliminant G entre les deux dernidres relations, on obtient I’équation du
mouvement de I’aimantation :

dM(t)
- =R (89)

En tenant compte de la définition du couple, I’équation du mouvement devient :

dM(t)
dt

= M1} x H{ (1) (90)

ot H(#) est le champ total ressenti par le moment magnétique, supposé faiblement variable

avec le temps. Le second membre dans la relation (90) a la forme @ X M , avec
©=—,3H, (91)

et par conséquent cette relation décrit la rotation d’un vecteur M avec une vitesse angulaire ®

autour du champ local H, . En général, le champ total H, a une forme complexe et dépend du
vecteur aimantation du point considéré et des autres points.

Le processus dynamique que nous venons de décrire est non-dissipatif, ¢’est-a-dire que dans
un champ constant, la précession doit se poursuivre indéfiniment. La méthode la plus rapide

pour introduire un terme dissipatif de maniére phénoménologique consiste A ajouter au champ

total H, un terme proportionnel aux vitesses généralisées, avec 77 une constante positive.

L’équation du mouvement devient :

dM(t)
dt

= MY M(2) x (H, (1) — nM(2)) (92)
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Cette expression est 1’équation du mouvement proposée par Gilbert (1955). Pour 3 et 7
donnés, elle est équivalente & la forme proposée précédemment par Landau et Lifshitz (1935) :

dM(t)

: s
a7 M) xH, (1) - YE M(#) x (M(#) x H,()) (93)

b

olt 3’ et A sont des paramétres qui dépendent de 3 et 77. Afin de vérifier I'équivalence des

deux formulations, on procede 4 un changement de paramétres qui conduit & des formes

similaires :
am@) _ G M)
dt - yGM(t) X Hl(r) MS M(I) X 7 (94)
dl\gr(t) =y M@ xXH,(#) - ;1:’ M) x (M(2) x H, (1)) (95)

5

Les calculs montrent que, en partant de 1’équation (68), on retrouve 1’équation (69)

[Mallinson 87] avec :

1

Vo= 1+a; _76

7g
1+l

(96)

L o

Apres les transformations f « !?’ctf et respectivement 7 ¢ ‘yL|t et le passage aux vecteurs

unité de 1’aimantation, (68) et (69) deviennent :

dm(r dm(t
% = —m(t) X H,(?) - otym(t) 'zf ) ©7)
% =-m(f) xH, () —a,m{t) x (m(t) x H,(#)) (98)

C’est cette derniére équation que nous utiliserons dans nos simulations afin de décrire

I’évolution du systeme vers 1’état d’équilibre.

Le terme d’amortissement permet de dissiper de I’énergie pendant [a dynamique et de
converger progressivement vers I’état d’énergie minimum. Pour vérifier que I’énergie totale
du systeme diminue d’une fagon monotone, nous calculons sa variation infinitésimale OF,
dans un intervalle de temps &f, en supposant la variation du champ total négligeable pendant

ce temps.
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m o s (99)

&;; :_Ju(}M.v&n‘Ht :_ILLDMJ'E- t

En remplagant la dérivée de I’aimantation par le second membre de I’équation (98), on

obtient :
OF, =—pt,M 0m-H, = -1, M oét H} sin®(m,H,) <0 (100)
Celle-ci montre bien que 1’énergie diminue pendant le processus dynamique.

Pour les matériaux ferromagnétiques fortement couplés, I’angle entre le champ total et
I’aimantation reste faible, méme pendant le retournement irréversible. Par conséquent, le cone
de précession a un angle petit et I'évolution dynamique de 1’aimantation est dominée par le
terme dissipatif. Dans la limite ol le terme de précession est négligé, on obtient I’équation
LLG avec amortissement infini. Cette équation a été utilisée par Schabes et Bertram [Schabes
88a], [Schabes 88b], [Schabes 90] pour calculer les états transitoires dans des petites
particules. Berkov [Berkov 93] propose une méthode avec amortissement adaptatif pour
calculer les distributions d’aimantation dans des matériaux 2 fajble anisotropie. Sa technique
permet de décrire : (i) la transition entre une paroi de Bloch asymétrique et une paroi de Néel

dans une couche mince ; (ii) la structure d’une ligne de transition a I’intérieur d’une paroi de

Bloch infinie dans un matériau avec anisotropie uniaxiale.

La validité de I’approximation de I'amortissement infini et une discussion détaillée sur le
choix du paramétre ¢ ont été données par Zhu et Bertram [Zhu 89] et Nakatani et al.

[Nakatani 89].

A cause de la non-linéarité de I’équation LLG, il n’existe pas de procédure standard pour la
résoudre. Plusieurs méthodes, pour intégrer ce type d’équations différentielles, sont citées par
Schabes [Schabes 91]. Toutes mettent en évidence le probléme crucial du choix du pas de

temps pour conserver la stabilité du schéma d’intégration.

3.2.2 Méthodes exactes de résolution de I'équation de LLG pour un champ local

constant

3.2.2.1 Résolution exacte de I'équation de LLG sans amortissement

Tout d'abord, nous allons passer en revue les méthodes de résolution de I’équation sans terme

d’amortissement et pour un champ constant H. L.’ équation LLG s’écrit :
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=-m(t)xH (101)

La méthode de résolution consiste & écrire le développement complet en série de Taylor de

I’aimantation m(z -+ d¢) en fonction de I’aimantation m(¢) :

()" d
m(z+ &) = m(r)+n2; Y dt
(&)2p+1 d2p+1 oo (&)2];- dem (102)
=mir)+ 2(2 T AT A 2yt dr
En remarquant que
d*m d*m ~ dm
o =(~H)" ' — - =(- Hz)“HxE (103)
et
d2n+1m dm
——=(-H?)"— 104
dt2n+1 ( ) dt ( )

on en déduit 1a relation :

2p+l

+1)!

ip
o7 2Ry Z(&) (-1 A

m(t+&) = m(r)+z( ) 2 —

p—l]

(105)

qui laisse apparaitre les développements en série des fonctions sin(Hdt) et cos(HOt).

L’équation (105) devient :

m(t + &) = m(f) + ( )(Hx m(1)) + }-—ESI;SI-(@HX(HXm(t)) (106)

Finalement, le schéma d’intégration suivant est obtenu :

sin( Hét) m(z)-H
2

m(? + ) = m(r)cos(H ) +“~;I~—(H xm(t))+(1—cos(Hdt)) H (107)

qui pour un champ constant donne le résultat exact.
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3.2.2.2 Résolution exacte de I'équation de LLG avec amortissement

Nous cherchons maintenant & résoudre I’équation (98) pour un champ constant H orienté
selon I'axe Oz. Ce choix d’orientation n’affecte pas la généralité de la méthode, puisqu’on

peut toujours choisir un systéme de coordonnées et appliquer ensuite une rotation.

La projection de I’équation sur les axes de coordonnées conduit & un systeme d’équations

différentielles couplées du premier ordre :

m (t) = mHmJ,(t) — o Hm (t)m, (1)
() = +Hm, (1) — o, Hm, (t)m, (t) (108)
rit, (£) = @, H(my (1) + m} (1))

avec les conditions initiales :

m (0) =m,
m, (0y =m, (109)
m, (0) =m,,

La troisieme des équations (108) peut &tre facilement résolue en tenant compte de la condition

sur la conservation de la norme (1) +m’ () = 1- m?(¢) . La solution a la forme :
m, (1) = tanh(a, Hr + 6,) (110)

avec :

6, = atanh(m, ) (111)

Dans les deux premiéres équations (108) on peut remplacer m_(#) par sa solution et introduire

une variable complexe m, =m, + im qui lie les équations et donne une équation combinée :
i, (1) = (i—a, tanh(a Hr + 6,))Hm (1) (112)

Aprs intégration et séparation des parties réelle et imaginaire, on obtient la solution :
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cosh(§,)
cosh{ar, Ht + 6,)
1 My, COS(Ht)y —my,  sin(Hr)

- /1_m3 cosh(e, Ht + atanh(m, ,))
< = ’

113)
cosh(§,) i (
m, (1) cosh(a, Hr + G,) (m, , sin(Ht) + iy cos{ Ht))

1 my, sin{Ht)+m, , cos(Ht)
1—m?, cosh{a Ht +atanh(m,))

m. (1) = (my, cos(Ht) —my , sin(Ht))

-

Les relations (110) et (113) ont été établies pour un champ H constant. Toutefois, elles

peuvent étre utilisées dans le cas d’un champ variable H, (#) a condition que la variation de

celui-ci dans I’intervalle de temps of soit trés faible.

3.2.3 Méthodes numériques de résolution de I'équation de LLG pour un champ local

Dans ce paragraphe, nous présentons les techniques numériques d’intégration des équations
différentielles nécessaires i la résolution de 1'équation de LLG lorsque le champ ressenti par

le moment magnétique est local :

d
== 1m0 =-mx (H, +o,mxH,) (114)

avec une condition initiale m(0)=m, correspondant a la configuration initiale du moment

magnétique.
3.2.3.1 Méthode d'Euler

C’est la méthode 1a plus simple mais conceptuellement Ia plus importante puisqu’elle permet

d’introduire les notions de base utilisées par les autres méthodes.

Son principe repose sur le développement en série de Taylor de :
dm )
m(r+6t)=m(r)+6t-&-tm+1§‘(5r ) (115)

m(t+ot)=m(t)+ o f(m,1) (116)

en supposant m(f) connu a linstant f. En utilisant les différences & droite, le schéma
numérique §’écrit :

m(t + &) =m(s) + &t (m(r),1) (117)
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La formulation est dite explicite car 1a solution est calculée en avangant d’un pas dr vers le
futur. Elle nécessite naturellement la connaissance de la valeur de la dérivée 3 I’instant initial.
On remarque que I’erreur & chaque pas & est seulement d’une puissance de &¢ plus petite que

la correction $%(6t°), par conséquent ¢’est une méthode d’ordre 1.

3.2.3.2 Méthodes du type Runge-Kutta

La méthode consiste & calculer la valeur m(z+Jt) en connaissant m(?) et en introduisant des
points intermédiaires de calcul afin de mieux approximer les dérivées intervenant-dans le

développement en série.

En fonction du nombre des points intermédiaires pris en compte, plusieurs formulations sont

possibles :
¢ Formule i I’ordre 2 (méthode du point médian ou tangente améliorée)

Partant de la formule d’Euler (116) on utilise les différences centrées pour estimer la dérivée

au point médian de 'intervalle &t :
m(7+ 3ty =m(t)+ & f(mt+ét/2),0+6¢12) (118)

Comme m(t+6r/2) est inconnu, on le remplace par une estimation et la relation ci-dessus
devient :
kl = &f(m(f),f)

k, =5tf(m(r)+%kl,r+§15r) (119)
m(t+dt) =m() +k, + (%)

La symétrisation de I’équation annule les termes du premier ordre de I’erreur, conduisant 3

une méthode a I'ordre 2. Notons que pour évaluer m(s+¢&t), deux estimations de f sont

nécessaires, pour obtenir k, puis k,.

¢ Formule a I'ordre 4 (“formule de Runge-Kutta” proprement dite)

La méthode d’ordre 4 est de loin la technique la plus utilisée parmi tous les schémas
d’intégration du type Runge-Kutta. Elle impose quatre évaluations de la fonction f, ce qui peut
engendrer une perte de temps importante pour les fonctions compliquées. Le schéma

numeérique est le suivante :
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(k, = & (m(2),1)

1 1
k, :é'zf(m(r)+5k§,r+55r)
qk, = 5rf(m(t)+%k2,r+%5r) (120)
k, =off (m(t)+k,,t+ &)
ki ky, ki k,

t+8) = i TR O
xm(-!- ) m(t)+6+3+3+6+( )

Cette méthode comporte de nombreux avantages : elle est facile & programmer et posséde une
meilleure stébilité que la méthode d’Buler (Figure 4). Seule la connaissance du premier terme
m(0) est suffisante pour démarrer I'intégration. Elle est, par conséquent, trés utilisée pour
estimer les valeurs initiales nécessaires a l’initialisation des méthodes a pas multiples. Par
coritre, la méthode est plus lente que les méthodes présentées précédemment 2 cause du

nombre d’estimations de la fonction f.

3.2.3.3 Comparaison des méthodes numériques avec le calcul analytique

Regardons I’évolution d’une fluctuation ém d’origine numérique (erreur de troncature et
d’arrondi) en fonction du temps. Soit un champ H constant, orienté selon I’axe Oz. Effectuons

une variation infinitésimale de I’équation non-linéaire (98) :

%‘;sz_&nxﬂ_aL&n(m-H)—aLm(&n-H) (121)
ol :
x Ox 0
m=|y dm=|% H=|0 (122)
z & H

Les projections de I’'équation différentiée s’écrivent sous la forme matricielle :

&) (-aHz -H —oHx & o
o|=| H -0, Hr —o Hy |y |=A| dy (123)
z) 0 0 —-20,Hz \ & &

q
dt

ol la matrice A dépend des valeurs de composantes de m. Dans le cas particulier olt A est une

matrice a valeurs constantes, 1’analyse de la stabilité des équations différentielles montre que

le schéma d’intégration est stable lorsque :
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P _
Ot < —Fy (124)

ol p est le rayon de stabilité et A, I’ensemble des valeurs propres de A, Pour la méthode
d’Euler et de la tangente améliorée, p=2; pour la méthode de Runge-Kutta d’ordre 4,

p=28

Dans notre cas oi1 A est fonction des composantes de m, ses valeurs propres sont :

=2, Hz
{j; _ ;{z—iH avec zel-1,1] (125)
- L

En remplacant la valeur maximale max|ﬁu,.} par un majorant des {)L?f pour tout z€[-11], on

obtient pour le pas de temps limite :

ZCKLH’ 51 &, >7—§“
& < P ) (126)

——, S &, £—F/
I+ai H SRYE)

Pour comparer les méthodes de résolution numérique présentées précédemment, nous avons

résolu I’équation (98) pour H =1(u.a.), &, =1, un pas de temps =105 et une orientation

initiale du moment selon Ox (m, (0)=1). Avec ce jeu de paramétres, on se place dans le cas

1'2|_"";'

r <fv // " Y j
L. 9 S -
1 -lr \%(/ ) “0 I( )ﬂ \

\@:’

0.8

0.2 J"i ..................... ...................... ...... I B T EEE TR P

Figure 4 : Etude de la stabilité pour des différents schémas d’intégration

numérique
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ét>éty,,, =1/a, H pour la méthode d’Euler et de la tangente améliorée et dans le cas

ot < éty,,, =14/ 0, H pour la méthode de Runge-Kutta d’ordre 4.

D’apréé la Figure 4, on remarque que la méthode d’Euler donne une solution visuellement
instable. Bien que 1’évolution donnée par le schéma de la tangente améliorée soit monotone,
la solution converge vers une valeur erronée. Elle est donc instable pour la valeur du pas
choisi. Par contre, la méthode de Runge-Kutta est stable et relativement précise, par rapport au
résultat exact. La précision sera d’autant meilleure que le pas d’intégration sera faible, comme

I'indique la Figure 5 présentant les résultats obtenus pour deux pas différents

(&t=105et ét=0.1)

1 ——e— s1=1.05
—— 3t=0.1
— = anaiytique

Figure 5 : Influence du pas de temps d’intégration sur la précision du calcul

Intéressons-nous maintenant au cas de 1’amortissement sous-critique en prenant comme jeu de
paramétres : H =1(u.a.), a, =04 et m_(0)=1. La Figure 6 présente I’évolution dynamique
du moment magnétique par une méthode Runge-Kutta d’ordre 4, pour deux valeurs de pas de
temps. Dans le cas ¢ =2.53 (Figure 6a), le schéma d’intégration reste stable, tandis que pour
&t = 2.55 (Figure 6b) I’instabilité apparait et les valeurs des composantes m, et m, augmentent

de maniére incontrdlée, Cette valeur limite est trés proche de celle prédite par la relation (126)

pour ¢, <1/4/3, ét,,,, =2.59.
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Figure 6 : Etude de la stabilité pour le schéma de type Runge-Kutta dans le cas de

I’amortissement sous-critique : (a) ¢ = 2.53 et (b) &t=2.55

3.2.4 Méthodes genérales de résolution de I'équation de LLG pour un champ non-

local

Dans le cas général le champ total (27) qui agit sur un moment magnétique n’est plus local et,
par l'intermédiaire des termes d’échange et démagnétisant, il dépend des directions de
P'aimantation et de ses dérivées en tout point du maillage. L’équation de LLG sans

amortissement se transforme en une équation aux dérivées partielles :

dm(t)
dt

=-m(t)xH,(¢) (127)
Pour I’équation complete avec amortissement 1’introduction de la notion de champ effectif
Hy () =H () +a,;(m(?) xH, (1)) (128)

permet de transformer cette équation sous la forme :

dm(t)
dt

=-m(t) xH 4 (7) (129)

et de la résoudre en utilisant les méthodes employées pour I’équation sans amortissement en
substituant H,, 2 H,.
En fonction de I’instant ol on évalue le second membre de I'équation précédente, plusieurs

schémas de résolution sont possibles.
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3.2.4.1 Méthode d’Euler explicite

La dérivée de m a I’instant ¢ est remplacée par le rapport cSmAt oll ém=m(z+d)—m(t) est

la variation au premier ordre de m entre zet ¢+ & et le membre de droite est évalué a I’ instant

t. L’équation (127) prend la forme :
m(z + ) =m(t) — (m(t) xH , ())& (130)

L’équation ci-dessus permet de calculer m(z+6¢) de maniére explicite en fonction de m(r).
La conservation de la norme de m {(m-dm=0) n’est satisfaite, comme le montre 1’équation
suivante, que si on néglige les termes d’ordre deux en ot .

m(t)-dm =m(z)-(m(e) X H , ()& + &) = 0+ H&?) (131)
L’expérience montre que ceci n’est pas suffisant et qu’il est nécessaire de normer m a chaque
itération.

L’inconvénient principal de cette méthode est qu’elle nécessite de choisir un pas de temps
suffisamment petit pour garder la stabilité¢ de 1’équation. Théoriquement, il existe un pas de

ternps limite au-dessous duquel la stabilité est respectée.

3.2.4.2 Méthode d’Euler implicite

La dérivée de m est calculée de la méme maniére que pour la méthode explicite, mais le

membre de droite de I’équation est évalué a I'instant ¢+ &r :
m(z +6t) +(m(t + )y X H ; (++ )t = m(2) (132)

Comme H(t+d) contient le terme démagnétisant qui dépend de Pensemble des
orientations m(r,z+¢t), la résolution de ’équation revient i inverser une matrice de
dimensions tres grandes.

Nakatani [Nakatani 89] utilise cette méthode pour 1’équation avec amortissement (129) mais il
suppose que la variation au premier ordre du champ démagnétisant ne dépend uniquement que

des premiers voisins. En développant le couple au premier ordre en &, en fonction de son

expression a I’instant ¢, on obtient :

%+ o(mxH ) =-m(t)xH_, (¢) (133)

avec |
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cmxH,;)=m()xH +émxH ; (£) (134)

é(mxH) est le développement au premier ordre du couple qui contient ém. A la

différence de la méthode explicite, 1’équation implicite ne respecte pas toujours la contrainte

de la conservation de la norme 2 cause de la présence du terme émxH . Dans ce cas, la

norme de l'aimantation n’est pas conservée et la normation a chaque itération s’avére
nécessaire. Nakatani [Nakatani 89] suppose que ce terme n’est uniquement qu’un terme
correctif pour le couple et qu’on peut le négliger. Cela permet ainsi de conserver la norme de

I’aimantation. L’équation (134) prend la forme :
smxHz)=m()xH_, - (135)
avec :

M =M, +a, ,(m(r) XdH ) +a, ;(dmxH, (1)) (136)

L’avantage de la méthode implicite est qu’elle est inconditionnellement stable. La valeur du
pas de temps n’est pas bornée mais la physique impose qu’elle soit plus petite que les temps
caractéristiques intervenant dans le probléme, afin d’obtenir une précision de calcul suffisante.
Le désavantage de cette méthode réside dans le fait qu’a chaque instant ¢ il faut calculer le
couple, soit par une inversion de matrice, soit par un processus itératif avec une fonction

d’essai comme point de départ, les deux nécessitant beaucoup de temps.

3.2.4.3 Méthode de Crank-Nicholson

Nous avons vu que le second membre de I’équation (127) ou (129) est évalué

(i) a 'instant ¢ dans une approche explicite

(ii) a I'instant ¢+ ¢é¢ dans un schéma implicite

La dérivée temporelle de I"aimantation locale est dans les deux cas exprimée comme un

. dm  m(t+dt)y—m(t)
accroissement —— =
dt or

méthode de Crank-Nicholson suppose que I’évaluation du second membre & 1’instant

. Pour atteindre une précision & ’ordre deux en & la

intermédiaire ¢+ ‘5% , s’exprime comme la demi-somme des seconds membres calculés aux
instants ¢ et 7 + &t respectivement.

Appliquons cette technique a 1’équation de Gilbert (97) :
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dm(?)

(1+ o ,m(1)x) = -m(t)x H, (137)
ou encore sous forme matricielle ;
1 —ogim,  agm, dm, HmmZ - H, M,
asz 1 - aGmx d!my = Hr,zmx - H.',xmz (138)
~ Qg Om, 1 dm, H,,xmy - H,’_\,mx

Nous supposons que le champ H, ne varie pas d’une facon significative entre r et ¢+ dr.

L’équation discrétisée s’écrit :

1+ aGm(t)x-—al—érHtx)m(H&) = (1+%&H,x)m(t) (139)

Ou encore .
1 o.m () + 15tH +o.m. (1) lérH
—-om - m(t) == ,
| e 2 hE G % A m (t+ 6)
+asz(r)—55tH,'z 1 —acmx(t)+—2-5tH,gx m(t+0t) |=
1 1 m(t+ ot
— ogm () + > &H,__\_ + pm (1) — 5 otH, | 1 3 )
\ 1 (140)
1 -=&H, +—3&H,,
S S
t5 otH, | 1 -3 OH, , { m(2)
1 1 : m,(t)
““2“§IH” -E-E&H,x 1

L’avantage principal de cette méthode est que 'erreur de troncature est plus petite que pour
les méthodes implicite ou explicite (grice a 'estimation de la dérivée par rapport au temps a
I’aide des différences centrées de pas é¢/2 au lieu de I'utilisation des différences & gauche ou

a droite avec un pas &t ).

En résumé, nous avons présenté trois schémas possibles pour résoudre 1'équation du

mouvement (127) ou (129) :

- forme explicite : é(m(r +)-m{)=f ({m(t)})

- forme implicite : é(m(r +d)—m() = f({m(r+ &) D
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- Crank-Nicholson : é(m(ﬁ-&) -m(t) = %[ FAmOP + f{m+énh]

ol f({m}) est le couple qui dépend de 'ensemble des orientations des moments. Ces trois

formes peuvent étre unifiées dans la formule :

1
& M+ &) -mey = dme+dh+a-pHrdmnp a4

ot f=1 donne la forme implicite, =0 celle explicite et f=1/2 celle de Crank-Nicholson,
Pour #21/2, la représentation est inconditionnellement stable pour les équations linéaires,

tandis que pour < 1/2 il existe un domaine borné de stabilité.

3.3 Méthodes variationnelles et application aux éléments finis

Le point de départ pour les méthodes variationnelles est I’expression de I’énergie libre. 1 état
d’équilibre est obtenu en minimisant cette expression par rapport au champ de vecteurs M.
Pour minimiser 1’énergie, une forme discrétisée doit 8tre trouvée, soit pour un maillage |
régulier, soit pour un maillage type éléments finis. A I'exception du terme démagnétisant, tous
les autres termes sont locaux. Le champ démagnétisant dans un noeud du maillage dépend de

Paimantation du systéme global, puisque les contributions de M au champ H,, sont a longue

distance. Par conséquent, la matrice d’interaction K. qui intervient dans ’expression
discréte de V’énergie libre ZUMiKiij, est une matrice pleine et 1’évaluation directe de

I’énergie nécessite une place mémoire de taille importante et est trés gourmande en temps de

calcul,

En se fondant sur les inégalités de Brown (61), il est possible d’éliminer les termes non-
locaux de I’expression de I’énergie démagnétisante. Comme décrit dans le paragraphe 2.4.5,
Brown propose deux fonctions, une pour sous-estimer (60) et Iautre pour surestimer (58)
I'énergie du champ démagnétisant. Si les deux estimations calculées sont suffisamment
proches I'une de l'autre, elles tendent vers la valeur exacte de 1’énergie démagnétisante

[Schrefl 93], [Schrefl 94a].

Si nous cherchons le maximum de la fonctionnelle U/ (m,H) par rapport a H, celui-ci est
obtenu pour H =H,, et la fonctionnelle se réduit A 1'énergie démagnétisante. Comme H est

un champ irrotationnel, la contrainte VxH =10 donne H = -V et Uim,H)=U(m,~Vg).
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En remplacant 1’énergie démagnétisante par U dans ’expression de 1’énergie libre, on obtient

une fonction auxiliaire F(m,-V¢) dont les points stationnaires sont en méme temps les

points stationnaires de 1’énergie libre :

Fm=V )= [ (~pt M, m(r) - H,, ~ Pfu -m(r) [+ AVm)"d’r
p (142)
+ ,uOL Msm(r)-qu(r)dgr—“ziL (V(D(_l’))2 d’r

De la méme manicre, le minimum de U(m,B) est obtenu pour B =B et U devient égal &
I’énergie démagnétisante. Avec la contrainte VB =0 pour un champ solénoidal, on introduit
le potentiel vecteur tel que B=Vxa et U(mB)=U(m,Vxa). La fonction auxiliaire

associée F(m,V xa) ala forme :

F(m,Vxa)= [ (~t,M;m(r)-H,, - P[o -m(n) ]+ A(Vm()2)d’r

1 (143)
+=—[ (Vxa(r) - g M m(r))* d°r
2,V

et ses minima locaux sont en correspondance un & un avec ceux de ’énergie libre totale. La

fonction F(m,V xa) dépend uniquement des variables locales et de leurs dérivées premiéres.

‘Examinons maintenant les avantages et les inconvénients de chaque formulation. En
appliquant le potentiel scalaire pour calculer le champ démagnétisant, nous introduisons une
seule variable supplémentaire dans chaque noeud, tandis que I’utilisation du potentiel vecteur
nécessite I’introduction de trois variables par noeud. La formulation potentiel scalaire semble
ainsi plus efficace, cependant la fonction F(m,—V @) associée a I’énergie libre n’a dans ce cas
de limite, ni inférieure ni supérieure. Tous les points stationnaires de la fonction sont des
points selles, ce qui complique la recherche des états d’équilibre. Toute solution trouvée sous-
estime Pénergie démagnétisante et surestime les autres termes de 1’énergie libre. Cette
formulation, bien que valide, est mal adaptée aux techniques numériques classiques comme

les méthodes du gradient.

Cette difficulté est surmontée si I’on utilise la formulation potentiel vecteur puisque la
fonction auxiliaire /*(m,V Xa) a une limite inférieure et ses minima correspondent a ceux de
I’énergie libre. Dans le cadre d’un calcul micromagnétique, ont ’on cherche 4 décrire le
renversement d’aimantation d’un systtéme magnétique, la minimisation de F par rapport a

deux champs indépendants m et a, comme le suggére Asselin [Asselin 86], peut mener a des
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solutions erronées car m(r) et a(r) sont reliés entre eux par les équations de Maxwell & chaque

itération.

A partir d’une distribution d’aimantation a 1’équilibre, examinons I’effet d’une perturbation
ém sur I'énergie libre. La variation du second ordre de la fonction associée i I"énergie libre

s écrit comme une forme quadratique positive :
6°F(m,Vxa)= L( —(9* Py / dm*)[uy -m(r)](u, - dm(r))? +2A(VIm(r)®)d*r
+—;—L (Vxda(r)— u,M om(r))* d°r
0

(144)
avec la contrainte ;
—Ada(r) = g, M V x ém(r) (145)

L’expression de la variation de I’énergie totale montre que toute solution de minimisation

locale de la formulation potentiel vecteur décrit des configurations d’équilibre stable.

3.3.1 Appilication a la méthode des éléments finis

L’approximation des éléments finis peut &tre facilement mise en oeuvre en micromagnétisme
car la distribution d’aimantation & Iéquilibre est gouvernée par un principe variationnel (143).
La méthode de Ritz, bien qu’étant maintenant supplantée par des méthodes plus générales,

comme Galerkin, est tout 4 fait bien adaptée au micromagnétisme.

Il convient au préalable de discrétiser le domaine de calcul D en un ensemble d’éléments
jointifs sans intersection. Ces éléments sont petits par rapport a D mais de taille finie, d’oit
leur nom. Cette opération s’appelle le maillage du domaine et nécessite souvent des logiciels
spécifiques. Un certain nombre de régles doit étre respecté pour optimiser les temps de calcul

et la précision de résultats.

Ainsi pour mailler un domaine 2D, chaque triangle doit ressembler le plus possible a4 un
triangle équilatéral. La triangulation doit de plus étre conforme, ¢’est-a-dire que deux triangles

contigus ont un coté en commun.

A chaque élément est associé un certain nombre de points n, appelés points nodaux,

comportant au moins les sommets de 1’élément. Le champ inconnu ¢(r) = {m(r),a(r)} est

ensuite interpol€ par les valeurs ¢, = {mi ,ai} calculées en ces points :
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6.0 =3 g0 ® (146)

La fonction d’interpolation ¢;(r) ne dépend pas de la géométrie de I’élément et s’annule en

tout point nodal différent du noeud i (¢, (r;) = &;). Lorsque les polyndémes d’interpolation sont
de degré 1, la fonction ¢;,(r) ala forme d’un chapeau (Figure 7).

Yo
1

o

j i k X
Figure 7 : Polyndme d’interpolation ¢, (x) dans le cas 1D avec n=2

La résolution du champ micromagnétique consiste alors & trouver les champs ¢ rendant

minimale la forme discréte de la fonctionnelle F {m,a}, que nous pouvons |'écrire

symboliquement comme une somme sur tous les éléments du domaine :

Flo}=3 ], f0.®.Va,apdr

e " " (147)

= EL f(Z(b,-"a,-(r),ZgbfVa,. (r) d’r
e 0= i=1

La minimisation de F {c;')} ne peut pas se faire que par une méthode itérative, a partir d’une
distribution initiale du champ ¢(r), a cause de la non-linéarité du terme d’anisotropie et du

fort couplage entre m(r) et a(r).

Les principaux avantages de cette méthode en micromagnétisme sont :

(1) la possibilité de modéliser des systémes a géométrie complexe,

(ii) la facilité pour écrire les relations de continuité entre deux milieux différents.
Mais elle comporte quelques sérieux inconvénients :

(i) les polyndmes de Lagrange comme fonction d’interpolation ne respectent pas

rigoureusement les relations de continuité du flux d’échange (A(om/on)) et du flux

magnétique (oA /on) & Uinterface de deux éléments contigus. Ce probléme est trés connu
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par les numériciens en électromagnétisme et géndre des fluctuations de champs

importantes. Il a été résolu récemment par 'introduction d’éléments d’arétes [Bossavit 93].

(if) Putilisation de maillages adaptatifs génére un déplacement aberrant des parois vers les
zones ou le maillage est le plus grossier. Ce phénomene qui n’a aucune origine physique

est dft aux erreurs numériques dans 1I’évaluation du terme d’échange.

En conclusion, notre orientation scientifique a été de développer un outil mathématique
s’appuyant sur une méthode des différences finies afin de mieux apprendre a maitriser les
artefacts numériques rencontrés en micromagnétisme. Le manque de flexibilité géométrique
nous a semblé peu important dans les systémes étudiés dans cette these, comparé au gain en

précision, en stabilité et finalement en vitesse de calcul.
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~ Chapitre I11

Présentation du modele







1. Introduction

Dans ce chapitre, nous présentons I’ approche micromagnétique que nous avons développée an

cours de cette thése.

Comme nous 1’avons vu dans le chapitre préceédent, la minimisation de 1’énergie libre d’un
systéme magnétique fait intervenir un couplage fort entre la distribution d’aimantation et les

champs magnétostatiques (Figure 1).

{m(r)} Test d’arrét

{Ht(r)}‘ évolution des moments oui , | Configuration

(équation de LLG) |m(r) xH, (r)l <€ d’équilibre
non |
v
Meéthode multi-grille ou Méthode des Termes ponctuels
intégrale différences finies ¢ champ
champ démagnétisant +—e charges magnétiques d’ anisotropie
pneto, ¢ champ Zeeman
¢ champ d’échange

@ }

Figure 1 : Schéma du processus itératif de minimisation

I
A

D

N

1l nous a semblé judicieux d’examiner la précision et la rapidité de deux techniques de calcul
de I’énergie démagnétisante (section 2), reposant sur une méthode “multi-grille” du type
différences finies (paragraphe 2.1) ou sur une méthode intégrale (paragraphe 2.2)
respectivement. Le terme d’échange a quant & lui ét€ estimé dans 1’approximation des
différences finies (section 3). Le calcul de I’anisotropie et de I’énergic Zeeman, termes de

caractére purement local, ne posent pas de problémes particuliers (section 4).

La mise a I’équilibre d’une configuration micromagnétique est réalisée par l’intégration
numérique des équations LLG (section 5). Plusieurs schémas explicites d’intégration sont
proposés dans les paragraphes 5.1 et 5.2 et une étude de leur stabilit¢ est présentée dans le
paragraphe 5.4. Un schéma mixte d’intégration, obtenu a partir d*un schéma explicite modifi€,

est décrit dans le paragraphe 5.5.
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2. Evaluation du champ démagnétisant

L’¢valuation du champ démagnétisant dans une approche numérique domine habituellement

le temps de calcul.

Lorsque le maillage est composé d’éléments parallélépipédiques, les points d’évaluation du
vecteur aimantation et surtout son interpolation & I’intérieur de chaque cellule peuvent &tre
obtenus par un large éventail de méthodes: en partant d’une aimantation constante 3
I'intérieur de 1’élément et en continuant avec des interpolations linéaires et quadratiques pour
I'aimantation ou des différentes variations pour les charges de volume et celles de surface

[Ramstock 94].

En fonction du schéma d’intérpolation de I’aimantation, il existe plusieurs méthodes de calcul
du champ démagnétisant pour des systémes bi- et tridimensionnels. Les premiers travaux
[Trouilloud 87], [Schabes 88a] reposent sur les calculs effectués par Schabes et Aharoni
[Schabes 87] qui donnent une formule analytique pour calculer I'énergie d’interaction
magnétostatique entre deux cubes ferromagnétiques uniformément orientés. Pour un systéme

discrétis€ en N cellules, une sommation directe paire par paire nécessite des temps de calcul

en O(N?).

Différentes approches ont été utilisées pour augmenter la vitesse de calcul des champs
magnétostatiques. Pour un systéme formé d’un maillage hexagonal de colonnes hexagonales,
Zhu et Bertram [Zhu 88] proposent une méthode qui intégre les pdles magnétiques de
surface ; ils peuvent ainsi calculer le champ d’une particule et moyenner le résultat sur le
volume des autres particules. L’ approximation du champ moyen pour les particules 4 longue
distance [Bertram 71] et le schéma hiérarchique d’évaluation des interactions dipolaires
[Miles 91] posent des problémes de précision de calcul tandis que le gain en temps n’est pas
significatif.

Une autre possibilité pour accélérer les calculs est d’utiliser I’algorithme de transformée de
Fourier rapide (FFT- "Fast Fourier Transform* en anglais). La forme matricielle de I’énergie

démagnétisante de laquelle dérive le champ :

Fp =z,.‘jM;KijM,- (1)
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ol K;; est la matrice d’interaction entre les €léments i et j, dépend uniquement de la distance

relative |ri —rj' entre les centres des deux cellules. Le champ démagnétisant s’écrit sous la

forme (42), chapitre II, qui est la forme discrétisée du produit de convolution entre une
fonction d’interaction et un terme source. Normalement, cette technique est utilisée pour des
systémes avec des structures périodiques bidimensionnelles [Berkov 93], [Labrune 94] et elle
donne des temps de calcul proportionnels a Nlog, N. La méthode du “zero-padding”
[Press 92} permet d’appliquer cette technique & des systémes de dimensions finies, ou
périodiques selon une ou deux dimensions seulement [Hayashi 96]. D’autres méthodes
intégrales ont été proposées comme celle développée par Yuan et Bertram [Yuan 92], qui

utilise un algorithme adaptatif rapide, fondé sur un développement multipolaire [Blue 91].

Dans nos simulations, nous avons employé deux méthodes d’évaluation du champ
démagnétisant, une fondée sur la résolution de 1’équation de Laplace pour le potentiel scalaire
¢ par une méthode des différences finies (MD-¢) et une deuxieme qui utilise la technique des
FFT couplée a la méthode du “zero-padding”. Cette deuxiéme méthode est une méthode du
type intégrale qui présente deux variantes : un calcul direct du champ démagnétisant (MI-H) et

une évaluation indirecte en passant par le potentiel scalaire (MI-0).

2.1 Méthode des differences finies (MD-¢)

Ce sont les accroissements limités et leur passage 4 la limite qui ont conduit a la notion de
dérivée partielle. Il n’est donc pas étonnant que la démarche inverse ait été utilisée comme la
toute premicre méthode pour résoudre les équations aux dérivées partielles. Dans ce
paragraphe, nous présentons la méthode des différences finies pour calculer le champ
démagnétisant. Nous allons utiliser la formulation potentiel scalaire en résolvant 1’équation
laplacienne (32) du chapitre II, qui est le prototype des équations aux dérivées partielles

d’ordre 2 de type elliptique.

La forme détaillée de I’équation est :

az 82 82
&? + ay? + 0—£+p(x,y,Z) =0 (2)

L’unicité de la solution est assurée par une condition de Dirichlet d’annulation du potentiel a

Pinfini. Afin d’obtenir une évaluation correcte du potentiel, il est nécessaire d'imposer cette
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hy
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J-1
i-1 i i+1

Figure 2 : exemple d’un maillage régulier 2D

condition le plus loin possible du systéme et, par conséquent, d’étendre le maillage sur une

grande distance 4 I’extérieur du systéme physique.

Le principe de la méthode consiste, en tout point P d’'un maillage régulier, & développer
'inconnue ¢ en série de Taylor et & exprimer les valeurs des dérivées successives de ¢ en P
en fonction des valeurs de ¢ en P et aux points voisins de P.

Afin de générer le maillage, nous tracons un réseau de droites paralleéles & l'axe Ox
¢équidistantes de pas A, , un autre réseau de droites paralleles & Oy équidistantes de pas #,

enfin un dernier réseau de droites paralleles & Oz équidistantes de pas h, . Les intersections des

droites sont les points P(i, j,k) de cordonnées (x;,y 102)

X =ih, i=L..N,
y;=jh, j=1.N, 3)
7, =kn, k=L.N,

ou N_,N_N, sont les nombres de points de discrétisation selon chaque direction. Un

exemple de maillage 2D est montré dans Figure 2. On note par ¢(i, j,k) et 2,0, 7.k) les

valeurs de ¢ etde p, en (x,y,,z,).

Les pas de maillage étant supposés petits par rapport aux dimensions du domaine, ¢’est-a-dire

par rapport a I’échelle de variation du potentiel, on peut considérer que ¢ varie peu quand on

passe du point P aux points voisins et, par conséquent, on peut calculer ses dérivées partielles

grice au théoréme des accroissements finis.
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En discrétisant une dérivée seconde A l'ordre 2 a partir des différences centrées et en
supposant que les pas de maillage sont du méme ordre de grandeur, 1’expression du laplacien

devient :

¢(I+l’Jvk)_2¢(la.]ak)+¢(t—lsjsk)

A(, j. k) =

hy
G,ji+1,k)=20G, j,k)+ o0, j—Lk
+¢ J ¢(h21 )+ ¢, ) @
+¢(I’J’k+1)“2¢(22"’k)+¢(1’1’k_1)+19(hj,hf,,h§)

Avec cette forme discrétisée pour le laplacien, I'équation (2) est une équation aux différences

finies précise au second ordre. Sa résolution consiste a trouver les valeurs de ’inconnue ¢

uniquement sur les points du maillage :

(41, j,k) =240, j,k)+ 8 -1, k) N

K
i+ L)Y =20G, 1, k) + 00, j— 1k
(i, ) ¢(zhzj )+ o0, )+ )
]
@, j,k+1) - 2¢’(2£i,k) + ¢, j,k=1) e mp (i 1)

La relation (5) génére autant d’équations algébriques linéaires, que le nombre de points du
maillage. Afin de pouvoir écrire le systéme d’équations sous forme matricielle, chague point
de maillage est identifié par un numéro unique. Cela revient & transformer les tableaux

tridimensionnels du potentiel @(i,j,k) et des charges p,(i,j.,k) en des vecteurs ¢(I) et

0, (1) respectivement, tel que :
IG,j,k)=(-1)-N-N. +(j-1)-N,+k (6)

Dans notre modgle, le terme source p, (i, k)=-divM(i,j. k), est estimé par un
développement précis jusqu’a "ordre 2 inclus. En plagant les points du maillage aux centres
des cellules parallélépipédiques jointives, les difficultés liées aux conditions de passage sur
les arétes et sur les coins du systéme physique sont éliminées. La forme discrétisée de la

charge volumique s’écrit :
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| om|  am) J

_ ', ',k =d'M!- :Ms *
pm(z 7 ) Iy |,j,k [ ax ]i,j.k %1 'f,j,k & |j,j,k

= M{E:l—x(mx(i-i—l,j,k)—mx(i—l,j,k))—f- 7

1 ., .

Zhy (m),(l,_]+1,k)"“mj.(l,‘]_l,k))+
—1—( L kD L L k—1)
2 m, (i, ], m, (L, ],

Les équations (5) et (7) sont valables en tout point du maillage situé 4 I’intérieur du systéme
magnétique a I’exception des cellules qui sont situées sur les bords du domaine ou voisines de
surfaces de passage entre deux milieux magnétiques différents ou entre un milieu magnétique

et le vide.

Lorsque la cellule repérée par le triplet (i,j.k) touche une interface séparant deux milieux
magnétiques différents, les relations de continuité des dérivées du potentiel (équation (35,
chapitre II) et de I’aimantation (condition de Brown, équation (24), chapitre II) modifient

fortement la forme discrétisée (5). Dans un but pédagogique, nous expliquons les

vide +  matériau

— —————— 1|
i-1 i 5 i+1
vide : matériau
*— —& & «—— b
i-1 ' { i+1
matériau : vide
9— - ; L “«—— iC
i-1 i : i+1
matériau vide L q
- —e —e <
i-1 : i i+1

Figure 3 : schéma pour expliquer les conditions de passage
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transformations & apporter a ’équation de Laplace lorsque le point de calcul repéré par (i.j.k)
se trouve au voisinage d’une surface libre plane. Quatre situations sont rencontrées, comme
Iindique la Figure 3. En tenant compte des conditions de passage pour ¢ et sa dérivée
premiére, les expressions de la dérivée seconde pour les quatre cas s’écrivent

4
3h}

h i
(¢(i+17j=k)+¢(i_1’j’k)-2¢(iaj9k)+3£“Gn;(i+_aj»k)):

() 9., j.k)= >

1 i
avec o, (i +5,j,k) = —M‘rmx(i+—2—,j,k)

4 h 1
(b) ¢, j. k) =§;(¢(i+1,j,k) +o(i—1,j,k) —2¢(i,j,k)+?’6,,, (i _Esj,k)),

1 i
avec O"m(i_g’j’k) :“MSmx(i—E,j,k)

4
3K’

' h 1
©) 9/, j.ky =7 (8 +1, 1,0+~ 1, ) =200, . k) +0, (45, /,k))

2

1 1
avec O'm(i+§,j,k) = Msmx(i-i-i,j,k)

4 h 1
(d) ¢, 7. k)= Y% (¢(i+Lj,k)+¢(i-l,j,k)—2¢(i,j,k)+§Gm(i—'2',j,k)),

avec crm(i—%,j,k) = Mxmx(i—%,j,k) (8)
et respectivement :
1
¢, j.k) :F(¢(i,j+1,k)+¢,j“l,k)—2¢(i,j,k)) &)
1
9,1, k) :‘];“;(cb(i,j,k+1)+¢(i,j,k—1)—2¢(i,j,k)) (10)

I |
o, i*-2-, J.k) et Msmx(i:lza, j.k) sont la charge de surface et la composante selon x de

|’ aimantation estimée sur la frontiere. Afin de calculer les charges de surface, I’aimantation

est interpolée avec un polyndme de degré 2 et tient compte de la condition de Brown :

1 9 |
@ 0,(i-5.j.k) = Ms(gn-mx(i +Ljk)y=gnem, (i+2,j,k)J,n =-1
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1 1
®) 0,(~,.k) = Ms( n-mx(i,j,k)mgn-mx(i+1,j,k)), n=-1

1 9 1
©) 0,~7.J.k)= Ms(gn-mx(i,j,k)—gn-mx(i—l,j,k)), n=+1

1 9 1
@ 0,(~=.j.k)= Mx(gn-mx(i—l,j,k)—gn-mx(i—z,j,k)),nzﬂ (11)

ol  est la normale a la surface, dirigée vers l'extérieur.

Il est tout a fait possible de généraliser les formules précédentes lorsque le point de calcul se
trouve au voisinage de 'interface entre deux milieux magnétiques différents en appliquant le

théoréme de superposition.

En définitif, on observe que 1’équation (5) associée a chaque point de maillage contient des
termes en ¢ et des termes en m. Ces derniers proviennent des charges de volume, des charges
de surface et des conditions aux limites et générent le “terme source” b du systéme
d’équations linéaires a résoudre :

A x=b (12)

ol x est le vecteur-colonne des N, N V. inconnues (les valeurs du potentiel ¢), A est la
matrice des coefficients de ¢ de dimensions N.N.N,xN_N,N, qui ne dépend que de #_, &,
h,. Comme seuls les points géométriquement voisins sont reliés par les équations du systéme
(5), la matrice A contient un nombre important de zéros et est donc trés “creuse” d’aprés
I'indexation (6). seules sept lignes diagonales situdes 3 I’intérieur d’une bande de largeur
2N N, +1 sont non-nulles. De plus, la matrice A est symétrique et positive définie, car la

condition suffisante ‘ah.’ 2 z
J#E

Ay

est vérifide.

Apres résolution du systéme (12) une estimation du potentiel ¢ est connue aux points de

calcul et le démagnétisant peut étre calculé. Pour pouvoir €crire une expression générale
tenant compte des conditions particuliéres aux interfaces, une valeur booléenne c(i,jk) est
introduite en chaque point du maillage, valant 1 si le point se trouve a I'intérieur du systéme

physique, et zéro si le point se trouve & ’extérieur.

H,=-V¢ (13)
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dop 1

H (@G+1j.k)— @l -1, j,k)+

4 :—g:i
(1,700 =200, 1.1) + 9~ 1, .0)-
2+, j,k)—e(i -1, J,kY)ce(d, j,k)—1))
dg_ 1 ..
H g =~m=m(¢(l:.]+1=k)_¢(iaj_ l’k)+
by 2h,
(@ 4 1Lk) =200, k) + 900, — LK) (14)
2(e(i, jHL,k)—c(i, j— Lk (2c(i, j,k)—1))
o 1
H, =2 = (pli.jk+ )~ 0k~ )+

& 2h
+(@(, .k +1) =200, j.k) + @i, j.k = 1))
2(cli, jk+ 1) = (i, .k — D)X 2, j k) - 1)

Pour la résolution des systémes linéaires, il existe deux grandes catégories de méthodes :
directes (élimination de Gauss, factorisation LU ou des méthodes particuliéres pour des
matrices diagonales par blocs, bande-diagonales ou symétriques) et itératives (Jacobi, Gauss-
Seidel, relaxation, méthodes de gradient conjugué, méthodes multigrilles) [Press 92},

[Lascaux 94].

Dans nos simulations, nous avons testé deux techniques itératives : une méthode de sur-

relaxation et une méthode de gradient conjugué.

2.1.1 Méthode de sur-relaxation

Une méthode itérative fait intervenir une suite de vecteurs qui tend asymptotiquement vers la
solution exacte de I’équation. Dans les méthodes de Jacobi et de Gauss-Seidel, le passage
d’un vecteur x* au suivant se fait en mettant a jour simultanément ou successivement les

composantes de ce vecteur.

La matrice A peut toujours étre décomposée comme une somme de trois matrices : une
diagonale L, une strictement triangulaire inférieure D et une strictement triangulaire

supérieure U, telle que :
A=L+D+U (15)

La méthode de Jacobi consiste & calculer les composantes du vecteur X au pas n en fonction de

celles au pas n—1 :
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D x® =—(L+U)x"" +b (16)
La vitesse de convergence est exprimée par le nombre r d’itérations nécessaires pour réduire
Ierreur d’un facteur 1077, elle est estimée par {Press 927 :

pinl0
~Inp,

(17)

ott p, est le rayon spectral de I’opérateur de relaxation, c’est-3-dire la plus grande valeur

propre en module de la matrice d’itération —~D™" - (L +U).

Pour un maillage N x N x N, N suffisamment grand, le rayon spectral vaut :

7[2

=]1- 18
F)s - ]' 2N2 ( )
et Ia vitesse de convergence prend la forme :
2pN*Inl0 1
re P 2. N (19)

7’ 2
Pour un N de I’ordre de 100, cette méthode est en pratique peu utilisabie.

Une variante de cette méthode est celle de Gauss-Seidel. Elle consiste 3 mettre 3 jour les

composantes du vecteur x au fur et & mesure de leur calcul sans attendre la fin d’une itération :
(L+D)-x™ =—U-x"V +p (20)

Le rayon spectral dans ce cas est la racine carrée du rayon spectral de la méthode de Jacobi :

7Z'2

ijl-—F (21)

et la vitesse de convergence est donnée par :

NiInl0 1
reft 20 e _—’:ZpN2 (22)

Le nombre d’itérations nécessaires pour aiteindre la convergence est deux fois plus faible par
rapport & la méthode de Jacobi, mais ce n’est pas suffisant pour pouvoir considérer cette

méthode comme efficace.
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Un meilleur algorithme peut étre obtenu en généralisant les méthodes précédentes. Soit x“™”

(n—1}

le vecteur calculé a I’itération antérieure et X' le vecteur obtenu & partir de x par I'une

des deux méthodes. On définit le vecteur a I’itération # comme une combinaison linéaire :
x™ = 0% +(1-w)x"" (23)

La généralisation par relaxation de la méthode de Jacobi n’apporte pas un gain significatif, par
contre celle de Gauss-Seidel améliore la convergence. Le facteur @ s’appelle le facteur de
sur-relaxation et la méthode s’appelle la méthode de sur-relaxation successive ou SOR

(“successive overrelaxation®), La relation récursive prend la forme :
x" =x" —o(L+D)7E" (24)

ott £@Y = Ax"" —b est le résidu & 'itération n—1. En pratique, pour chaque composante

x(1) du vecteur, la relation récursive 8’ écrit :

_ £ (D
B Py = Dy 2 N
x"(Dh=x""(D-w 2 (25)

a(l,l) étant I’élément diagonal de la matrice A qui correspond a 1’équation L.

Les études [Lascaux 94] ont montré que la méthode est convergente pour O0<@ <2 si et
seulement si la matrice A est hermitienne et définie positive. Le cas O<@ <1 (sous-
relaxation) permet souvent de faire converger un processus divergent sans garantie sur la
validité physique du calcul. Le cas 1<@w <2, que nous utilisons, accélére la convergence d'un

processus déja convergent.

Si P, €St le rayon spectral de la méthode itérative de Jacobi (tel que sa racine carrée est le

rayon spectral de I’itération de Gauss-Seidel), alors le choix optimal pour @ est donné par .

5 :
Q= (26)
1+ V 1- pfacabr’
et le rayon spectral correspondant est :
2
pJﬂcabr' (27)

p =
o ] + V 1_ pi}mbi

Pour N suffisamment grand, nous avons :
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1

= (28)
i3
1+ /N
2n
Psor =1- N (29)
et la vitesse de convergence :
pNInlQ 1
Zz———=—pN 30
re— 3P (30)

est proportionnelle & N au lieu de N*. Pour N grand, le gain est trés important,

La difficulté dans cette méthode est de choisir @ pour un probleme dont on ne connait pas la
solution analytique. Une possibilité est de se ramener & un probléme connu avec la méme
dimension du maillage et le méme type de conditions sur les bords. Pour un maillage

N, XN, XN, et des conditions de type Dirichlet ou Neumann, on estime le rayon spectral de

Jacobi par :

7 n 7
NZcos—+N2cos———+ N2 cos—
SOV TRy oSy T cosTy

x ¥ z

Pracobi = Nf +N‘2, +Nz2

(3D

Une autre possibilité est de déterminer empiriquement la valeur optimale de @ pour la

premiere équation et de I"utiliser pour les autres.

Pour améliorer I'algorithme, on peut diviser la grille en une grille “paire” et une grille
“impaire” comme un échiquier 3D. Comme I'équation pour un point pair dépend uniquement
des points impairs voisins et inversement, on peut par exemple mettre a jour la moitié paire

puis celle impaire mais en utilisant les nouveaux points pairs.

Il faut aussi mentionner que 1’erreur peut beaucoup augmenter avant que la convergence ne
soit atteinte. Une petite modification dans Palgorithme permet de résoudre cet inconvénient
puisque si & est le paramétre asymptotique optimal, il n’est pas nécessairement un bon choix
de départ. La méthode SOR avec accélération de Chebyshev utilise la division paire-impaire
de la grille et consiste & adapter & chaque demi-pas la valeur de @ selon le schéma récurent

suivant :
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af0)=1
(0(”2) = ]-/(1— pfacobf/z)

w{:x+i!2) - 1/(1_p§umbiw(n)/2), n= 1/2,1,00

o s o

(32)
optimal

2.1.2 Méthode du gradient conjugué

La méthode du gradient conjugué fait partie de la catégorie des méthodes de descente. Comme
dans notre cas la matrice A comporte un grand nombre de zéros, il est essentiel d’optimiser la
technique de stockage (méthode de Morse) en ne gardant que les termes non-nuls. En

pratique, on obtient un gain de place mémoire considérable par rapport au stockage de toute la

matrice (approximativement 14N, N N_ au lieu de (N, N, NZ)2 ).

La méthode du gradient est applicable 4 n'importe quel systéme linéaire N XN du type (12),
méme faiblement non-linéaire. L’intérét dans le cas de grands systémes d’équations est de
pouvoir résoudre de maniere itérative en calcul matriciel et vectoriel. Les opérations associées

sont trés efficaces si la matrice creuse est stockée proprement.

La méthode classique du gradient permet uniquement de résoudre des systémes pour lesquels

la matrice A est symétrique et définie positive. L'idée est de minimiser la fonction :

Fx)==x-A-x-b-x (33)

1
2
Cette fonction est extrémale si son gradient :

Vf=A-x-b=g(x) (34)
s’annule. x est alors solution du systéme d’équations linéaires (12).

I.a méthode consiste a Jocaliser le minimum de la fonction f{(x) a partir d’une suite de points

x, et de directions de minimisation p, vérifiant x,,, =x, + a,p, ., o0l & est le scalaire qui

minimise f(x, +&,p,) en fixant x, et p, .
Décrivons brievement I’algorithme de minimisation :

¢ On considére d’abord un point initial x, quelconque, la direction de descente p, est

choisie arbitrairement égale a p, =g, = Vf(x,)

* A chaque itération k, on détermine x,, =X, +a&,p,, tel que f(x,.,) soit minimale ;
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® On détermine ensuite le parameétre

t
_ Bk 8

e+l T t
gL B

(35)

avec g, = Vf(x,), qui nous permet de changer la direction de minimisation :

Pt = Bror + FrPy (36)

® Le processus est réitéré tant que g, ., n’est pas suffisamment petit.

Pour accélérer Ia convergence, une forme préconditionée de I'équation (12) est plus adaptée :
(A7A) x=A"b (37)

olt A est une matrice proche de A (A™A =1), appelée le préconditionneur,

Il 'y a plusieurs possibilités pour définir la convergence. L'algorithme peut s'arréter si les
o JAx— K7 (A-x-b | g
quantités 1A -x %I ou I (A-x ), l e b| sont plus petites qu'une tolérance choisie. Un

autre critere est de calculer I'erreur en x et dimposer que sa norme, divisée par la norme de x,
soit plus petite que la tolérance, ou encore que le rapport entre la plus grande composante (en

valeur absolue) de I'erreur et la plus grande composante de x soit inférieur 2 la tolérance.

La comparaison des deux méthodes de résolution de systémes linéaires que nous venons de
présenter montre que la technique du gradient est la plus rapide et c’est cette dernigre que

nous avons utilisée par la suite dans nos simulations.

2.1.3 Approche multi-grille

Pour calculer le potentiel avec une bonne précision, il est nécessaire de placer le systeme

physique dans une boite vide suffisamment grande sur laquelle une condition &’ annulation du
potentiel est imposée, remplagant la condition ¢L =0 a linfini. Les estimations du potentiel

sont dans tous les cas perturbées par des effets de taille finie de la boite.

Notre approche consiste a décrire le systéme physique et la boite vide qui Pentoure avec

différentes échelles de longueur.

Pour expliquer notre algorithme, considérons un domaine carré D, dans lequel est enfermé le

systéme physique. Le domaine est placé sur un maillage carré de pas 4. On note T, le contour

joignant les noeuds en bord du domaine. En grisé se trouve le systtme physique (Figure 4a).
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(a) (b) (©
Figure 4 : Transformation d’échelle avec un facteur 5=2

Si on impose ¢, =0 sur I',, on obtient une approximation trés grossi¢re du potentiel a
I’intérieur du systeéme physique.
Renormalisons le systéme avec un facteur d’échelle b=2. La dilatation de la maille donne un

pas de maillage 2h (Figure 4b). Dans chaque nouvelle cellule, le vecteur aimantation est

calculé comme une moyenne vectorielle des vecteurs d’aimantation.

Effectuons ensuite une contraction d’espace avec le méme facteur et replagons le systéme sur

le maillage initial (Figure 4¢). Le contour T, se trouve maintenant a I'intérieur du maillage.

En posant ¢,, =0 sur I, et en résolvant 1’équation de Laplace, une estimation de la solution
{¢2h} dans chaque cellule est obtenue et {¢h} sur I, est calculé par interpolation linéaire de

{(352,,}4 Le systéme est alors dilaté 2 sa taille initiale en gardant sur I, les valeurs {%}

estimées. La solution obtenue est meilleure que dans le cas ¢, =0 sur I',,.

L’avantage de cette méthode est de nécessiter la méme place de mémoire pour la matrice
associée a I’opérateur laplacien aprés chaque transformation. Néanmoins cette matrice et le
terme source de 1’équation (12) doivent étre calculés aprés chaque transformation d’échelle.
La méthode illustrée ici pour un systéme 2D est généralisable facilement pour des systemes
3D. Afin d’améliorer la précision des calculs, une série de transformations peut étre appliquée.
Cependant, le nombre de points de maillage doit étre suffisamment grand pour permettre
d’effectuer les renormalisations nécessaires. Dans ce cas, le procédé est répété plusieurs fois

en partant d’un maillage trés large et en effectuant des renormalisations successives.

Pour montrer I'influence du nombre de renormalisation, nous avons calculé le champ

démagnétisant pour un cube uniformément aimanté selon une des directions principales et
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nous I'avons comparé avec le calcul analytique en évaluant 1’erreur relative du résultat
numérique par la formule :
2
Z(Hsimul - Hanal)
éH __ points syst.
- 2
H ZHanai

points syst.

(38)

Le Tableau 1 synthétise les résultats obtenus pour différentes tailles du systéme physique et de
la boite externe (en nombre de points de maillage selon chaque c6té des cubes) en fonction du

nombre 1 de renormalisations effectuées avec un facteur d’échelle 2.

Pour un rapport de tailles donné, on observe I’existence d’un nombre optimal de
renormalisations pour obtenir 1a plus grande précision. En effet, une perte de précision est

observée lorsque le nombre 7 est trop élevé & cause du faible nombre de points de maillage
pour calculer {¢n,h}. Si la boite externe est suffisamment grande par rapport au systéme (par

exemple le cas 16/48), le calcul du potentiel, méme sans renormalisation, s’avére trés précis.
La technique de renormalisation est au contraire particulitrement efficace lorsque la boite
externe est proche du systéme physique (cas 28/32 ou 32/40). En gardant constante la taille du
systéme physique pour deux tailles de la boite externe (cas 16/24 et 16/48), on remarque
qu’un gain de précision considérable peut étre atteint avec une seule renormalisation pour le
systeme 16/24. 1’erreur devient alors tout a fait comparable a celle du systeme 16/48 sans

renormalisation.

Systeme physique/ | <, 16/32 16/48 28/32 32/40 32/48
Boite externe

place mémoire 4.9Mo 3.7Mo 29.4Mo 10.7Mo 192Mo | 31.0Mo

n=0 0.348 0.136 0.0509 0.731 0.556 0.325

n=1 0.0491 0.0538 0.05%4 0.0729 0.0529 0.0298
n=2 0.0663 0.0641 0.0627 0.0344 0.0380 0.0374
n=3 0.0706 0.0657 0.0631 0.0429 0.0444 0.0417
n=4 - 0.0659 0.0632 0.0442 - 0.0422

Tableau 1 : Influence du nombre de renormalisations sur la précision du calcul numérique

pour le champ démagnétisant
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Cette technique est bien adaptée aux ordinateurs 2 faible capacité mémoire (64 Mo RAM)
mais nécessite des temps de calcul non négligeables pour décrire le systéme apres chaque
renormalisation. En fonction de la taille du systeme a étudier, il faut trouver un compromis

entre précision du calcul, mémoire disponible et temps de calcul.

2.2 Calcul du champ déemagnétisant par une méthode intégrale

Dans ce paragraphe, nous rappelons quelques notions essentielles sur les transformées de
Fourier continues et discrétes, puis nous regardons plus en détail deux algorithmes de

transformées de Fourier discrétes afin de les appliquer au calcul du champ démagnétisant.

2.2.1 Transformée de Fourier continue

Un processus physique peut étre décrit, soit dans le domaine temporel, par les valeurs d’une
certaine quantité A en fonction du temps ¢ (2(?)), soit dans le domaine fréquentiel, par une
amplitude H (généralement une fonction complexe indiquant aussi le déphasage) en fonction

de la fréquence f (H(f)), avec —oo < f < oo, De la méme maniére, un processus propagatif peut

étre représenté, soit dans 1’espace des vecteurs d’onde par une fonction A(x), soit dans I’espace
réel par une fonction H(k). Il est souvent utile de considérer h(x) et H(k) comme étant 2
représentations différentes de la méme fonction. Les 2 représentations sont liées par les

équations de la transformée de Fourier :

H(k) = | h(x)e*™dx (39)

nx)= [ H(kye ™ dk (40)

On dénote une paire de transformées par h < H .

Avec deux fonctions A(x) et g(x) et leurs transformées de Fourier respectives H(k) et G(k), on

démontre un théoréme important. La convolution des deux fonctions, notée par g*h, est

définie par :
()@ =] g(Ohx-dd¢ @1)

Le théoréeme de la convolution stipule que la transformée de Fourier de la convolution de deux

fonctions est égale au produit des transformées de Fourier des fonctions individuelles :

g*heG-H (42)
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2.2.2 Transformée de Fourier discréte

Dans la plupart des méthodes numériques qui nécessitent I’ utilisation de fonctions, celles-ci
ne peuvent étre stockées que pour un nombre fini des points. L’échantillonnage est fait
d’habitude en certains points également espacés. Soit / I’intervalle spatial entre deux points

successifs d’évalnation et f = f (x,), o x =nh, avec n=0,1,2,... N -1 une fonction

discréte évaluée. On peut également définir la transformée de Fourier discréte de fen

approximant I’expression intégrale par une somme discréte :

AN-1
F, = anez’”k”m,avec k=0,.N-1 (43)

=0

La transformée de Fourier inverse est donnée par :

£ = _ZF eI vee = 0,.N—-1 (44)

n

2.2.3 Transformée de Fourier en dimension L

La généralisation de la transformée de Fourier en L dimensions d’une fonction discréte L-

dimensionnelle f (”1 ] L) conduit & :

Ne-1 N, .
F(k],.. ) 2 Zexp[kaLnLJ .exp[Zﬂ;CIm)f(n““_,m)(%)

n=0 =0 1
ot k; =0,.,N, —1;..; %k, =0,..,N, 1.

La transformée inverse est donnée par :

N,—l N :
f(nl,...,nL)=—-1—2 Zexp( m}...-exp[—zﬁlnl]F(kl,...,kL) (46)

Nl '---'NL k=0 k=0 NL 1

2.2.4 Transformée de Fourier rapide unidimensionnelle

La transformée de Fourier discréte d’une fonction unidimensionnelle échantillonnée en N

points est définie par :

N-1
F =Y W"f, @7
n=(
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en notant W=V avec i’

=-1. En introduisant la matrice W{n,k} composée des
puissances successives de ™", le nombre d’opérations nécessaires pour effectuer le calcul
d’une transformée de Fourier est de 1’ordre de N°. Le cofit pour construire la matrice W est
quant a lui négligeable lorsque N est suffisamment grand. La transformée de Fourier par cette

méthode directe se fait alors dans O(N?).

Du fait que le nombre d’opérations est en N2, le caleul direct d’une transformée de Fourier
devient rapidement inexploitable pour des systtmes de trop grande taille. 11 est alors
nécessaire de mettre en oeuvre des algorithmes plus sophistiqués comme la méthode des FFT

(“Fast Fourier Transform™), développée par T. W. Cooley et J.W. Tukey [Cooley 65].

Une variante simplifiée de cet algorithme a été donné par Danielson et Lanczos. Ils ont montré
que la transformée de Fourier de taille N peut s’écrire comme la somme des deux
transformées de Fourier de taille N/2: 'une formée & partir des points d’indice pair de la

fonction originale et I’autre a partir des points d’indice impair :

N-1
_ Pk N
Fo=e i
=

Ni2-1 Ni2-1
2k (2 N k(2
— Ze ik (2 ) f i+ Zezmmm)mf .
2j 241

s par (48)

Ni2-1 Ni2-3
_ 2mkfi(NI2) k 2kl N12)
= e Ly +WE Ye faj

j=0 Jj=0
=F +W'F?

olt F dénote la composante k de la transformée de Fourier de dimension N/2 formée des
composantes paires de la fonction originale f;, tandis que F représente la composante & de la
transformée de Fourier de dimension N/2 formée des composantes impaires de f;. I faut noter
que Vindice k varie de 0 & N et non pas de 0 & N/2. Toutefois, les transformées F; et F’ sont
périodiques en k avec la période N/2 et on a donc F' = F/ ,,, et respectivement F' = F”

pour k=0,.N/2-1.

La propriété mise en évidence par Danielson et Lanczos peut étre appliquée récursivement
jusqu'a I’obtention de transformées de taille 1. Il est toutefois nécessaire que N soit une

puissance entiére de 2, ce que nous supposerons dans la suite.

La transformée de Fourier de taille 1 est évidemment la fonction identité. Pour tout

enchafnement de e et de o de longueur log, N, on adonc:

-97-




[ eeeeven.oee
k

= f, pour un n donné | (49)

Cette transformée ne dépend pas de k puisqu’elle est périodique en k avec la période 1. On
constate de plus que la chaine de e et de o de la relation {49) correspond au codage binaire de

Pentier n en remplacant (e,0) par (0,1) et aprés renversement de bits (voir exemple de la

Figure 5)
000 — | 000
001 001
010 /‘: 010
011 011
100 100

101 — | 101
110 \. 110

111 » (111

Figure 5 : Exemple de réarrangement d’un vecteur de dimension 8

L’exemple de la Figure 6 donne un apercu du calcul de transformées de Fourier rapide dans le
cas ot V=4 sous la forme de canaux. Les composantes du vecteur Jf; ont été classées par ordre

d’indice croissant aprés renversement des bits.

fo=F* Fy F
f,=F" F F,
f,=F" o F
fy=F® N | FY & |F

Figure 6 : Exemple de calcu! de FFT

La transformée Fy est la somme des contributions de chaque canal pondérée par une puissance

de W dont ’exposant est entouré dans la Figure 6. Ainsi :

F=WE +W'E =W Wf, + W £,)+ W (W'f, + W?f,)  (50)
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A partir de N=16, I’algorithme des FFT devient plus efficace que le calcul explicite de la

transformée de Fourier et sa complexité est proportionnelle & Nlog, N

2.2.5 Transformée de Fourier rapide en dimension L

La transformée de Fourier rapide présentée dans le paragraphe précédent peut étre généralisée
pour le cas multidimensionnel. On observe tout d’abord que I’équation (45) de la transformée

multidimensionnelle peut s’écrire aussi de la fagon suivante :

o1l N
( - k ) Zexp(zmkl'nl'j 2 ex (Zmi;f_]nL 1] Zexp(Q.mk U )f( 1,___,nL)
L-1

n; =0 ny_y=0 m=0

61y
La transformée de Fourier d’une fonction multidimensionnelle peut donc étre calculée par une
suite de transformées rapides unidimensionnelles. Pour chaque valeur de n ,n,,..,n,_, on
applique I’algorithme FFT selon I'indice L. Puis, pour chaque valeur de n,,n,.....n; ,,k; , on
applique I'algorithme FFT selon I'indice L-1 et on continue de la méme facon jusqu'a
I’obtention de la transformée finale.
Pour le cas particulier o N, = N, =..= N, = N, le nombre d’opérations nécessaires pour

calculer la transformée de dimension L est proportionnel 3 N*log, N .

2.2.6 Transformée de Fourier par l'algorithme FFTW

Frigo et Johnston ont proposé en 1997 un des algorithmes les plus performants de

transformation de Fourier dénommé FETW [Frigo 97].

Cet algorithme est fondé sur trois idées essentielles : le calcul de la transformée est effectué
par un exécuteur, qui est composé de blocs optimisés de code en langage C dénommés
codelets. Lors de I’exécution, un planificateur est responsable de trouver la fagon la plus

efficace (un plan) pour composer les codelets.

L’exécuteur utilise 1’algorithme de transformation de Fourier de Cooley-Tukey [Cooley 63],
qui fonctionne par factorisation de la transformée de dimension N en N=N,N,.
L’algorithme calcule de facon récursive N| transformées de taille N, et N, transformées de
taille N;. Les transformées initiales de la récursivité sont calculées par les codelets, qui sont

des transformations codées pour de petites tailles diverses.
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L’algorithme Cooley-Tukey permet un choix arbitraire des facteurs N et N;. Le meilleur
choix dépend des caractéristiques diverses du matériel de I’ordinateur comme le nombre de
registres, la taille des caches ou la structure du processeur. L’algorithme FFTW est capable de

se perfectionner en optimisant ces choix en termes de facteurs & I’aide du planificateur.

Enfin, les codelets eux-mémes sont générés automatiquement par un générateur de codelets.

2.2.7 Application des transformées de Fourier au calcul du champ démagnétisant

La deuxiéme méthode de calcul du champ démagnétisant que nous avons utilisée repose sur la
technique de transformée de Fourier rapide. Elle est fondée sur le fait que le champ
démagnétisant peut s’écrire sous la forme d’un produit de convolution (équation (42), chapitre

1).

Pour discrétiser le systéme physique, on utilise le méme procédé que pour la méthode de

différences finies, sans étre obligé de mailler 4 I’extérieur du systeme physique.

»

1 existe plusieurs concepts d’échantillonnage de I’aimantation 3 I'intérieur de chaque cellule.
Plusieurs choix, accompagnés d’une discussion sur la précision du calcul et la place de
mémoire nécessaire ont été présentés par Ramstock [Ramstock 94]. Dans notre approche,
I’aimantation est interpolée de maniére quadratique a intérieur de chaque cellule, permettant
aux charges de volume de varier lindairement. Pour limiter la place mémoire, les charges
magnétiques ont été moyennées dans chaque élément de volume et sur chaque élément de

surface. Cette technique s’apparente a celle proposée par Ramstdck dans son modéle B.

Dans ce paragraphe, nous allons présenter deux techniques intégrales de calcul du champ
démagnétisant, une qui calcule directement le champ (MI-H) et une autre en passant par le

potentiel scalaire (MI-¢)

2.2.7.1 Méthode MI-H
L’expression du champ démagnétisant s’écrit comme un produit de convolution :

H, (1) =-] p,(r)V, G -r)d*r - § o, (W, Gr~r"ds’ (52)

et sa forme discrétisée :
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Hy()=— Y p, (rj)jv_ V.G -x)dr

€1t vol.

}
- Y.0,00f V.G, —1r)ds’

élt. surf.
k

(33)

ol pm(rj) est la charge de volume de I’élément centré en r, et 0,(r,} est la charge de

surface centrée en r, (Figure 7).

Figure 7 : Schéma de calcul du champ démagnétisant

Nous utiliserons dans la suite de notre présentation les notations suivantes :

K, (1) ==] V,G(r,—r)d"r’

(54)
Ksurf (ri - I )= _ﬁs. V,»'G(ri -r)dS’

ol [r, —r’| est la distance entre le point 1, (le centre de I’élément i) ol on désire calculer le

champ démagnétisant et le point courant r’ d’intégration.

Les expressions des vecteurs Kyg et Keyr conduisent respectivement 4 une intégrale triple et

double, qui, pour un maillage rectangulaire, peuvent étre résolues analytiquement.

Soit h, =2a, h,), =2b, h,=2c¢ les pas de maillage selon les trois directions. Le vecteur

d’interaction K, comrespondant a Ia contribution de I’élément volumique centré en (I,m.n) au

champ démagnétisant calculé en (i,/,k) a la forme :

-101-




¢ b oa

X —X
Kx : l k [ — 9 dxd d
ltmhimmlem Jc_j,,_{((x 50 =y + 2=z

=E(F(c,zo, b— yo,\/(a~x0)2 +(b-y,)?)

~F(.29, b= ygla+x,) +(b—y,)? ) (55)
— F(¢,29-b = ygonJa—x,)7 +(b+y,)? )
+ F(e,z, ,—b-yD,J(a+x0)2 +(B+y)° )

olt x, = (i—Dh, =(j=mh,, x,=(k—n)h_ et

F(c,25,p.9) = Jl.ln(pﬂ/(z“zo)2 +¢”)dz
=(z=2)In(p+4/(z—2))* +¢*)-1)

~pIn((z—z,)+4/(z—2,)* +¢°)

~2yp*-q atan[/q pAGEzL) +g _QJ
p+q

(56)

(z—2zy)

Par permutations circulaires on retrouve les deux autres composantes du vecteur Ky,

Pour les interactions de surface on considére I’exemple d*une surface perpendiculaire a Oz.

Les autres expressions sont obtenues par permutations circulaires. Les composantes du

vecteur Ky s’ écrivent :

1 b=y, +fla—x )V +(b=v. ) +(z. +)*
Ko (i—Lj—mk-0)=—In Yo '\j( 0)2 ( yg)2 (z, )2
b=y, +y@=x) + b+ y) 4 (54 0)

‘ ~b-y, +\/(a+x0)2 +(b+y,)? +(z,+c)’
b—y, +\/(a+x0)2 +(b-y,)’ +(z, +¢)?

— Xy yf(a=x)* +(b— )" +(z,+¢)”
stuf z(l l]—m,k—l)z—l-—ln 4 xo \/(a xﬂ) ( y{)) (ZD C)
4z _a_xo+'\/(a+xo)2+(b—y0)2+(’z0+c)2

_a—x0+\/(a+x0)2 +(b+y,) +(z, +¢)*
a—Xx, +\/(a—x0)2 +(b+y,)’ +(zy +¢)?
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(a—x, b= )

(2 +c)\/(at—xo)2 +(b—y,)* +(zp+¢)?
(a—x )b+ y,)

(2o +Oyla—x)  +(b+y,) +(zo+0)’
(a+x)(b—y,)

(z, +c)J(a +x,) +(b—y,) +(z,+¢)*

(a+x,)(b+y,)
(2o + O @+ x,)% +(b+ o) + (20 +¢)°

z : C 1
Km,fJ (-l j-mk-I)= Z;r—(atan

+ atan

+ atan

+ atan

(57)

oul dans ce cas les indices (/,m,n) désignent la cellule qui contient la surface. Comme une
surface appartient normalement aux deux cellules adjacentes, elle est repérée par les indices
de I'une des deux cellules. Nous avons choisi d’attacher & chaque cellule les surfaces situées a

gauche et au-dessous.

Dans le cas des éléments parallélépipédiques, ’expression du champ démagnétisant au centre
de la cellule placée en (i,j,k), s’écrit :

NN, N,

x ¥

Hy(i,j. k)= 2 K G—Lj—mk—mp,(,mn)
{n=1 (58)

N +LN LN+

+ ZKsurf(i_lij_msk_n)am(l,m,n)

i,mn=1

en remarquant que N+1 estimations sont nécessaires pour calculer les termes de surfaces

lorsque le systéme physique comporte N mailles selon une direction.

L’expression précédente peut s’écrire sous une forme compacte comme un produit de

convolution entre une fonction d’interaction K et une charge magnétique b :
N_.N,.N,

H, G, k)= 3 K(G~1,j-mk—nb,mn)=[K*blG,j,k) (59

I,m,n=l1

La méthode des FFT a été¢ développée initialement pour des systeémes périodiques, car le
théoreme de convolution discréte sur lequel elle est fondée, suppose que le signal est

périodique.
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Si on applique le théoréme (41) discrétisé & Iexpression ci-dessus sans précaution, le calcul
du champ démagnétisant est fortement pollué car des interactions fictives entre éléments

situés a grande distance sont introduites,

La technique du “zero-padding” (pavage de zéros) permet de surmonter ce probleme. Elle

consiste & doubler la taille du syst®me physique et 4 remplir de zéros le vecteur charge

magnétique b, tel que b(i) coincide avec la densité réelle de charges pour i e[l N ] et b()=0

pour i €| N +1,2N].

Pour illustrer cette méthode, considérons le cas du calcul du produit de convolution de deux

fonctions créneaux (Figure 8) non périodiques.

* =

1 N 2N 1 N 2N 1 2N

Figure 8 : Produit de convolution de deux fonctions créneaux

Nous obtenons bien, entre 1 et N, le résultat escompté aprés pavage de zéros du vecteur signal
d’entrée pour [N +1,2N ]

Nous allons maintenant expliquer les modifications & apporter au calcul du champ

démagnétisant dans le cadre d’un modéle 1D. L’expression du champ s"écrit :

H,G) = Y Ki-Db(h= S KObG-1), i=1...N (60)
=l

I=— N+

telle que b(i)=0 pour ie[N+1,2N]. L’évaluation de l’expression précédente pour la

transformée de Fourier nécessite que K et b soient de méme dimension. 1l est donc nécessaire

d’ajouter un terme supplémentaire K(—N)=0 et d’étendre la somme sur [ jusqu’a Pindice

[=—N . En conclusion, P’algorithme de résolution se résume 3 :

e calculer les transformées de Fourier discrétes de TF(K) et TF(b) en utilisant la méthode des

FFT ;

* appliquer le théoréme de convolution, en calculant le produit direct TR(K)-TFE(5), qui est la

transformée de Fourier discréte de H, :
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TFH, )(x) = (TF(K) - TE®)(k), x=1....2N (61)

» définir le champ démagnétisant par la transformée de Fourier discréte inverse en utilisant la

méthode des FFT, en ne prenant en compte que les N premiéres valeurs du tableau.

L’algorithme que nous venons de présenter se généralise facilement pour un sysieéme 3D en
appliquant la technique du zero-padding selon les trois dimensions. L’inconvénient majeur de
la technique intégrale est qu’elle nécessite une occupation mémoire importante, 7/8 des
tableaux utilisés ne comportant que des zéros. Par contre, cette technique qui couple fonctions
de Green et FFT permet d’évaluer les champs avec une haute précision et avec des temps de

calculs bien inférieurs aux méthodes du type différences finies.

2.2.7.2 Méthode Mi-¢

Pour diminuer la place mémoire nécessaire, une autre possibilité est d’utiliser un algorithme
qui calcule le potentiel scalaire ¢ et d’appliquer ensuite la relation trouvée pour la méthode
des différences finies pour calculer le champ. Pour le potentiel, on obtient une expression

analogue a celle du champ :

Ny NN,

0G.jl)= 2.6, (-1 j=mk=n)p,(l,mn)

Lan=1

N+ N LN, +] (62)
+ ZGSmf (i”l’j_mak—n)()'m(l,m,n)
Lmn=1
ol les interactions proviennent des intégrales suivantes :
évn! (ri - rJ) = JV G(ri - I")de'r'
} (©3)

G (4, 1) = ﬁsj G(r, —1r")dS’

avec les mémes définitions pour les distances que pour le calcul direct du champ.

L’évaluation de Ia fonction d’interaction volumique est réalisée par une intégrafion exacte
selon I’une des dimensions et une méthode d’intégration numérique (de Gauss-Legendre) pour

les deux autres ; 'expression du terme surfacique s’écrit par contre sous forme analytique.

L’inconvénient de cette technique est la perte de précision de calcul, qui nécessite I’évaluation

d’un gradient & partir du potentiel scalaire. L’avantage est que 1’on manipule une grandeur
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Nb. de tableaux de taille MI-H Mi-¢
[1.2n 128 Ji..2n,]

interactions volumiques 3 1
interactions surfaciques 9 3
charges de volume 1 1
charges de surface 3 3
produit de convolution 3 1
nombre total de tableaux 19 9

Tableau 2 : Comparaison de la place mémoire nécessaire pour les deux variantes de

calcul du champ démagnétisant

scalaire et un gain important en place mémoire par rapport a la technique de calcul direct du

champ est observé (Tableau 2).

Pour comparer les méthodes utilisées, nous avons considéré un cube de matiére uniformément
aimanté comportant N points de maillage selon chaque dimension. Nous avons estimé Ierreur
avec la méme formule (38) que dans le cas des différences finies. Les résultats obtenus sont
présentés dans le Tableau 3. L’erreur est relativement constante et trds faible pour le calcul
direct du champ (MI-H). Elle dépend fortement du nombre de points de discrétisation N pour

la méthode MI-¢ et suit approximativement une loi en 1/N,

La méthode MI-H est la plus précise mais reste la plus gourmande en place mémoire. Pour des

systémes de trés grande taille (64x64x64 noeuds), la capacité mémoire des nos machines (256

Méthode MI-H Méthode MT-0
N place mémoire erreur place mémoire erreur
4 2.0Mo 2.40-108 1.3Mo 0.195
8 2.5Mo 2.60-10° 1.7Mo 0.110
16 11.1Mo 2.52.107 4.6Mo 0.0566
32 78.4Mo 2.50-107° 27.6Mo 0.0283

Tableau 3 : Comparaison des méthodes utilisées
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Mo RAM) ne permet plus d’employer la méthode MI-H. 1l est alors nécessaire de mettre en
ouvre une méthode de calcul par le potentiel. Bien que les erreurs introduites par les deux
méthodes de calcul du potentiel (MD-¢ et MI-¢) soient comparables, cette derniére est

préférée car elle est la plus rapide.

3. Evaluation du champ d’échange

La contribution d’échange volumique au champ total peut étre évaluée en utilisant deux
approches : celle microscopique, a partir du produit scalaire entre les moments voisins
[Zhu 88,89, [Mansuripur 88], [Schabes 91], et celle macroscopique, qui implique le calcul
des dérivées secondes des composantes de ’aimantation [Trouilloud 87], [Nakatani 89],

[Berkov 91,93].

La deuxiéme méthode présente plusieurs variantes, en fonction de la précision de calcul des
dérivées, de I'interpolation du vecteur aimantation et du type de maillage choisi. Pour un
maillage rectangulaire, les dérivées peuvent étre calculées en utilisant des schémas a trois

points [Shir 78], [Nakatani 89] ou a cinq points [Trouilloud 87], [Berkov 93], [Labrune 95].

Pour le calcul des dérivées secondes, nous avons utilisé un schéma & trois points accompagné
d’une interpolation & l'ordre deux pour !’aimantation. Nous avons appliqué un traitement

particulier pour les points voisins aux surfaces afin de tenir compte des conditions de passage.

En se référant a 1’équation (27), chapitre H, les composantes du champ d’échange sont
calculées par la méthode des différences finies tenant compte de la condition de Brown
lorsque le point de calcul est proche d’une surface libre. Une relation générale pour les
dérivées secondes de I’aimantation peut étre établie A l'aide du paramétre ¢, défini au

paragraphe 2.1 :

i m, 1 CoL .

axz =h_2((,'(l—I,J,k)(ma(l—I,J,k)—ma(l,]:k))+
+c(i+1, j,k)Ym, (G+1, j,k)—m, (i, k)

Iy _ L etis =1k, 1~ Lk L)+

ayz —hf (C(l,] s )(mar(l9j k) ma(l!.]’ (64)
+c(d, j+Lk)m, (G, j+1L,k)~m,(i,],k))

dIm, 1 .. ..

?=?(C(l,]-,k_1)(ma(l’.]ak_1)_ma(l’J’k))+

+c(i, Jok+ 1 m, (i, j.k+1)—m (i, ], k)))
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ola=x,y,z

Les relations (64) sont valables en tout point du systeme physique en supposant que

I’aimantation spontanée M et la constante d’échange A sont constantes.

Pour les systemes physiques multiphasiques une généralisation 8’impose. Soit S une surface

de passage entre deux milieux de natures différentes 1 et 2 (Figure 9).

Figure 9 : Passage entre deux milicux de natures différentes

La distribution d’aimantation vérifie au voisinage de Pinterface la continuité de son

orientation :
1 2
m' (r)]; =m*(r) (65)
et une condition de conservation du flux d’échange :

0"h]2
on

c;h’li
A

_A2

8§

(66)

M

A D'équilibre, Ies variations des termes surfaciques de Pénergie libre s’annulent eux aussi

comme pour les fluctuations volumiques (relation (18), chapitre TI) :

ex

&F s =2 4,3, &) (Vm] -ds,)+2[[ 4,3, 5m} (V! -ds,) (67)

Si les autres termes surfaciques, comme 1'anisotropie de surface, sont négligeables, en tenant

compte de la condition de continuité de I’aimantation et en notant ds=ds, =ds, et

n=n, =—n,, la relation précédente se transforme en :

1 2
om A, dm s (68)
on

OF,p =2[[ om(4,

on

Son annulation pour toute fluctuation dm méne 2 la relation (66).
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Il nous reste maintenant & établir les relations discrétes pour évaluer la direction de
I’aimantation 2 D’interface et ses dérivées premiére et seconde. Pour une surface

perpendiculaire 4 la direction Ox, deux cas existent et sont schématisés dans la Figure 10.

Pour un systéme multiphasique, il est nécessaire d’introduire deux tableaux supplémentaires

A(i,j.k) et M_(i,j,k) pour définir les valeurs locales de la constante d’échange A et de

I’aimantation spontanée M,.

A, é A,
o . 5 * ® < a
i-1 i : i+1 i+2

A : A,
T * : * . < b
i-2 i-1 i i+1

Figure 10 : Schéma pour expliquer le passage entre deux milieux de natures différentes

En utilisant un développement en série de Taylor et en tenant compte de la condition de
passage (66), [’orientation du vecteur d’aimantation est donnée par les relations suivantes,

exactes a I’ordre deux :

m,_  =m@i+1/2,j,k)
(a) _ A, 1L,R)Om, j. k) —m(i—1, kN + AG+1, 7,0 Om + 1, j,k)—-m(i+ 2, j,k))
- B(A(, J.EY+ A+ 1, 1,k))
avec A(i,j.k)=A, et AG+1,j,k)= A4,
mintnrf :m(l—ilz’.]sk)
(b) CAG-LjOmMi -1, j,k)-m( -2, j,.k) + AG, J,k)(Om(, j.k)—m( +1, j,k))

8(A(i -1, 7,k)+ AU, j.kY)
avec A(i—1,j,k)=A, et AG,j,k)=A4A, (69)
La charge surfacique pour une surface située a gauche du point i est calculée comme :
o, =mi-1/2,j,k)}M (i-1,jk)—M/(,jk)) (70}

Les dérivées premiére et seconde sont également évaluées par un développement de Taylor en

utilisant I’expression de [’orientation de 1’aimantation & I’interface trouvée précédemment :

-109-




(®) 3, 1) =2 —(4m(i +1/2, /&) ~m(i =1 k) - 3m(i )

X

(b) 3xm(i,j,k)=3]11 (—4m(i=1/2, j,k}+m(i+1, j,k)+3m(, j,k)) (71)
¢t respectivement ;
(a) 9;m(i, j,k) = 42 (2mG+1/2, j,k)+m(i—1, j.k) - 3m(, j,k))

(b) 9°m(, j,k) =%(2m(i-—1/2, Sk +m@+1, k)= 3m(, j,k)) (72)

x

Nous avons & présent & notre disposition les outils pour évaluer le champ d’échange en toutes
circonstances et la possibilité de calculer les charges volumiques et surfaciques au voisinage

de I'interface entre deux milieux de natures différentes.

Les champs d’anisotropie et Zeeman intervenant dans ’expression du champ total ne posent
pas de problémes particuliers, du fait de leur caractére local. Le champ d’anisotropic dépend
uniquement de la forme de 1'énergie d’anisotropie, tandis que le champ extéricur appliqué est

un vecteur constant.

4. Evaluation de I’énergie totale

L’énergie totale du systéme physique est évaluée en sommant les contributions des quatre
termes sur toutes les cellules €lémentaires qui le composent. Pour un maillage régulier, les

contributions a I’énergice totale s’écrivent

Fy=—pv 3 M, (i, jkym(i, j,k)-H,, (73)
(k)
1 .. . .
Fy == figv 2, M, (0, l)mi, j,k) Hy G, ) 7
(i.j.&)
Fy==v 3 PG, k) [mG, j.k) ug G, j, )] (75)

{i,j.k)

F,=v Y AG, j,k)((me(i, 7B +(Vm (i, k) +(Vm, (i, j,k))z) (76)

(.. %)

ol v="hhh, estle volume élémentaire d’une maille.
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L’ensemble des termes, 4 ’exception de celui d’échange, est évalué facilement. Pour un
systéme monophasique, on a pu établir une expression unique de 1’énergie d’échange qui tient

compte de condition de Brown :

A 1
Fom T 3 2 o ((eti=1,1,K)m, G, ) =my (i =1, )

4 (fjky a=x,y,z2""x

+c(i+1,j,k)(ma(i+1,j,k)—ma(i,j,k)))z

(el ]~ LK), 6, ) =, G, = LK)
by (77)

+ci, j+LkYm, (G, j+1L.k)—m, (i, j,k)))

1
+»h—2(c(z',j,k —D(m, (i, j.k)—m,({,j.k—1))

2
+e(i, jok+D0m, G, j.k+ D —m, (7, j,k)))*

Dans le cas d’un systéme multiphasique, une expression générale ne peut pas étre établie. Des

expressions particulieres doivent étre développées pour les mailles du systeme physique en

contact avec une interface entre deux milieux magnétiques différents. Pour les points

intérieurs, les dérivées des composantes de 1’aimantation sont calculées a I'aide des

différences centrées, tandis que pour les points voisins aux surfaces, elles sont calculées par

les relations du paragraphe 3.

5. Minimisation de I’énergie libre du systeme physique

La méthode de minimisation que nous avons utilisée pour minimiser ’énergie libre du
systéme est I'intégration temporelle des équations du mouvement de Landau-Lifshitz-Gilbert,
plus exactement la formulation de Landau-Lifshitz avec amortissement (équation (98),

chapitre I). Deux techniques de résolution, fondées sur un schéma explicite, ont été testées :
- méthode du vecteur tournant autour d’ un champ effectif (équation (107), chapitre II) ;

- méthode de changement de base fondée sur !’intégration exacte de 1’équation de LLG

{équations (110), (113), chapitre II).

Les deux technigues ont I’avantage qu’elles gardent par leur nature la norme constante de

I’aimantation. Aucune normation artificielle n’est nécessaire pendant le processus itératif.
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5.1 Méthode du vecteur tournant autour d’un champ effectif

Nous avons vu dans le chapitre précédent que I'introduction d’un champ effectif (égquation
(128), chapitre II) permet d’écrire I’équation de Landau-Lifshitz avec amortissement sous la
forme d’une équation sans amortissement (relation (129), chapitre II). Cette équation a la

forme de I'équation (101), chapitre 11, avec H,;; () au lieu de H (constant). Dans I’hypothése

ot le pas de temps est suffisamment petit pour que le champ effectif puisse &tre considéré
constant, la forme de la solution (107), chapitre II reste valable et la solution de I’équation

(98), chapitre ITest :

sin(H,, (1))
H, (1)

m(f) ’ anf (t)

H (1)

m(z + ot) =m(z) cos(H ;. (£)0t) + (H, g (£) xm(z))

(78)

+ (1= cos(H.; (1)&)) H (1)

A partir d’une configuration d’aimantation donnée, le champ total agissant sur chaque
moment m est estimé. Le changement d’orientation des moments dans un intervalle de temps
ot est alors calculé en appliquant la relation précédente. La configuration trouvée est prise en

compte pour effectuer ’itération suivante,

5.2 Méthode de changement de base fondée sur lintégration exacte de

I'équation de LLG

Les relations établies dans le chapitre II, paragraphe 3.2 pour I’équation de Landau-Lifshitz
avec amortissement sont valables pour un champ constant orienté selon I’axe Oz.
1l est nécessaire de généraliser les calculs pour un champ d’orientation quelconque dans un
systéme de coordonnées cartésiennes Oxyz . La résolution suppose le passage dans un systéme
de coordonnées OXYZ dans lequel HIIQOZ, de trouver les solutions (113) et (110) et
finalement de revenir dans Oxyz. On note R la matrice de rotation, telle que :
| i
J|=9Rj (79)
K k
oul, j, ketI, J, K sont les vecteurs unitaires du syst¢tme de coordonnées Oxyz et OXYZ

respectivement. Les vecteurs I, J, K sont choisis de maniére que K soit parallele au champ, et
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que le couple T et m appartienne au plan XOZ. La base est finalement complétée en calenlant

le produit vectoriel J = K x 1. L’expression de la matrice de rotation s’écrit :

H (m _(m-HH, 1 Hm—timy
HZ_(m_H)2 x H? \/Hz——(m'H)ﬁ ¥ gy H

H (m‘H)H‘. 1 Hy

SR: T 2 - HZ x—Hx . R
VH? - (m-H)? (m’ H \/HZ—(m-H)z( " ™) g

H ( _(m'H)Hz 1 H Hom) H,

'\/H2 —(m- H)z " H? \/HZ —(m- H)Z Ty L H

(80)
A partir de I'orientation de I’aimantation a I'instant 1 m(z) = (mx(r) m),(t) mz(t)) dans
Oxyz, on recherche son ‘orientation a I’instant t+ 6t
m(t+ ) = (mx(t+5t) m, (¢t + dt) mz(t+5t)). Les composantes de [’aimantation dans le

repére OXYZ a l’instant f sont notées :

-

2 2
) = VH —(m()-H)
H
i, (1) =0 (81)
5y = ) H
S

L’application des relations (110) et (113) du chapitre I méne au schéma d’intégration

suivant :
5 ) 1 m, (1) cos( Hot)
L (t+ 6t) = J1- 2 (t) cosh(e Hét + atanh(7, (1))
e )= 1 m, (t) sin(Hor) (82)

\/ 172 (r) cosh(oy HOt + atanh(m, (7))
m, (t + Ot} = tanh(or, Hét + atanh(mm, (1))

A partir des relations ci-dessus, [’évolution du moment magnétique m, exprimée dans la base

de départ Oxyz s’exprime selon :

(m,(t+60 m t+80) m (t+én)= +8) M (t+én) MmE+EDR  (83)

ou sous une forme plus compacte :
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m(t + &) = (t + &)

-HHH

JH —(m(r) - H)? (m(r)—(m(iiﬁ ) j
H xm(z) _ H
511 —
VH? ~ (m(1)- H TRy

(84)
+ 7, (1 + )

Les relations (82) ont été établies pour un champ H constant. Toutefois, elles peuvent étre

utilisées dans le cas d’un champ faiblement variable H, (#) dans I'intervalle de temps ¢ .

5.3 Test de convergence

Du point de vue physique, I'état d’équilibre du systéme est obtenu lorsque le moment est

orienté parallelement au champ total local, ce qui revient 4 annuler le couple mxH,.

Dans une approche numérique, I'annulation rigoureuse du couple n’est pas possible et une
condition d’arrét du processus itératif doit étre imposée. Il est nécessaire de définir une valeur
critique sur 1’angle entre le moment et le champ total, 2 atteindre en tout noeud du calcul.
Dans nos simulations 3D, il nous a semblé qu’une valeur de 10™rad était satisfaisante. Une
valeur bien plus faible, 10rad a été utilisée dans les simulations 1D pour estimer trés

précisément les champs de nucléation.

Les tests effectués pour comparer les deux techniques décrites respectivement en 5.1 et 5.2 ont
montré que le nombre d’itérations nécessaires pour atteindre la convergence est
approximativement le méme et que leur précision est semblable. La méthode du vecteur
tournant présente I’avantage de ne mettre en jeu que des calculs simples et rapides. Elle a été

retenue [ors de I’implantation du code de calcul.

5.4 Etude de la stabilité du schéma explicite d’intégration des équations LLG

En micromagnétisme, deux longueurs caractéristiques peuvent étre formées :

: A .
* pour un matériau doux : [ = ou d, =nl, estlalongueur d’échange qui est une

ex 2
)uDMs
mesure de la longueur de cohérence de I’aimantation lorsque les énergies d’échange et

démagnétisante sont prépondérantes.

A
® pour un matériau dur: [y = /= ou &, =/, est la largeur de la paroi de Bloch qui est
p K K B X q
1

une mesure de la distance sur laquelle la direction de 1’aimantation n’est plus corrélée.
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Afin de décrire correctement les processus de renversement d’aimantation, les pas de maillage
doivent &tre plus petits que ces deux longueurs caractéristiques. Si ces conditions sont
respectées, le champ d’échange est la contribution dominante qui gouverne le comportement

du systeme magnétique.

Le schéma explicite (78) décrit dans le paragraphe précédent permet de calculer une solution
correcte de 1’équation LLG dans la limite d’une faible dépendance temporelle du champ
effectif. Cependant, son intégration sans précaution sur le choix du pas de temps peut

engendrer des instabilités numériques et conduire & une solution erronée.

Nous avons réussi 2 définir un critére de stabilité dans le cas de systémes ferromagnétiques,

dominés par les interactions d’échange.

Dans un but pédagogique, considérons d'abord une chaine unidimensionnelle de moments
localisés sur I’axe Ox, couplés par échange. Les moments sont dirigés selon ’axe Oz et
espacés d’un pas k (voir Figure 11). Lorsque le systéme subit une faible perturbation, le
vecteur aimantation reste principalement aligné selon Oz ; ses composantes (¢,v) dans le plan
(x,y) étant beaucoup plus petites que 1. Dans ces conditions, un développement en série de
Taylor, au second ordre, donne les approximations suivantes pour le moment local et pour le

champ total :

u Au
m=py+3w’' v) et H, =H_= 24 Av (85)
1 ILLUM.E 0

Dans la limite des faibles perturbations, I'expression du couple mxH, se linéarise en :

m{j-1) m(j)

=

h(j+1)

Figure 11 : Systeme modele pour I’étude de 1a stabilité
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vX|Ay = ;Au (86)
Ay —vAu = 9(u® v?)

et celle du terme d’amortissement devient :
mx(mxH,)=({m-H,) m-m*H, =-H, +9(*v?) (87)
L’équation LLG avec dissipation devient aprés linéarisation :

d
d—: =—iDAz+ 0, DAz = D(er, — i)z (88)

avec D= 2% ) cten introduisant la variable complexe z = u+iv.
0" 5

L’équation précédente a la forme d’une I’équation de diffusion, dont le coefficient est
complexe. La forme discrétisée de cette équation s'écrit dans le cadre d’un schéma explicite
d’intégration :
i+l H n n "
Z; = T — 225+

: St j:(aL_i)D = B

(89)

ou & est le pas de temps. On obtient la relation de récurrence permettant de calculer la

distribution de I’orientation des moments 2 I’instant n+1 en fonction de celle al'instant g

n+l n (al« "'“l‘)D& # n "
=z +T~—(zj+}—2zj+zj_l) (90)

Pour étudier la stabilité de I’équation, on utilise une analyse locale au sens de von Neumann,.

Les fluctuations de z sont décrites sous la forme d’une série de Fourier -

Gl =) et O
k

ol k est le vecteur d’onde du mode d’amplitude complexe & a linstant n. Le schéma

d’intégration est stable si, pour tout mode k, le facteur d’amplification G des erreurs

numériques, défini par :
gl =G (92)
reste faible en module par rapport & I'unité 4 chaque itération.

Le facteur d’amplification s’écrit dans le cas présent :
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4D(a, ~)ét . , kh

G=1 2 sin® = (93)
et la condition de stabilité, |G| <1, devient :
4D, &\ (4Dé&t Y
-5t ]+ =5 <1 (94)

En tenant compte de I’expression du facteur D, la condition de stabilité impose un pas de

temps limite :

n? 20z,
&meirew = aﬂoMs 0512, 1 (95)

Cette condition est illustrée graphiquement en examinant la dépendance du facteur |G|2(8)

kh
avec I’angle polaire 6’=-—2—. L’équation LLG reste stable tant que IG* reste a I’intérieur du

cercle de rayon unité (Figure 12). La valeur du facteur d’amortissement a été fixée & o, =1

dans cet exemple précis. I.’instabilité est maximale lorsque I’orientation des moments entre

deux sites voisins est alternée c’est & dire pour des modes de vecteurs d’ondes vérifiant

kh=n[2x].

Etudions maintenant I’influence des autres termes d’énergie sur le critére de stabilité en

supposant que l’action des autres contributions est introduite par un champ supplémentaire

s S Bt

fim

=— §i=1.058¢
firmy

e

Figure 12 : Illustration de la condition de stabilité sur le pas de temps limite
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dirigé selon Oz, ayant une valeur H,. Les calculs conduisent A une expression du facteur

d’amplification de la forme :

_AD(a, —Dd ., hk

G=1 X sin® =~~~ (o, ~)H, & (96)

La condition sur le module du G impose un pas de temps limite donné par :

S 1 20, S H 8A
L = 0 -
limite1 p IHO +HZ’ 1+a’i 1 0 ‘uDMth

(97)

D’un point de vue physique, cette relation montre que le pas de temps doit &tre choisi plus

petit que tous les temps caractéristiques intervenant dans Ja mise 3 I’équilibre du systéme
magnétique. La condition de stabilité est équivalente 3 ]Ho + Hz|§t <1 lorsque a, =1, comme
le montre la Figure 13.

L’expression du gain G est facilement généralisable dans une approche 3D pour un maillage

parallélépipédique de pas hy, hy et 4, :

: 2 kxhx + 2 k.“h.“ + 2 kzhz (98)
S
1n 5 s 7 sin n

4D(cx, ~ i)t

G=1 s

et permet de déduire une valeur du pas de temps limite :

——H 8t=1.0 Hzﬁt=0
== H 5t=0.8 H25t=0.2

< <

= — H &i=0.5 H §i=0.5
G z

8t=0.2 H ZST:O.B

Figure 13 : Limite de la stabilité pour des différentes valeurs

du champ H; et pour &, =1
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Pour valider notre approche de la stabilité des équations LLG, nous avons étudié la mise en
équilibre d’un petit cube ferromagnétique de coté 120A. Sa moitié supérieure est formée d’un
matériau magnétique doux (FesB) tandis que sa moitié inférieure est constituée d’un matériau

dur (NdzFe 4B). Les parametres physiques utilisés sont résumés dans le tableau suivant ;

Phase A(J/m) Ki(J/m®) L, M, (T)
FesB 8.9-1012 0. 1.6
Nd,Fe 4B 8.9-10 4.3-10° 1.6

Tableau 4 : Paramétres physiques utilisés pour valider I’approche de 1a stabilité

Le systéme physique a été saturé dans le sens positif selon ’axe Oz et soumis & un champ
appliqué vertical, dirigé vers le bas, supérieur au champ coercitif. 1.’ intégration temporelle a
été réalisée avec différents pas de temps ot = f &, , o0t ¢, est donné par la relation (99).
La dépendance temporelle de la composante verticale de I’aimantation, pour plusieurs pas de

temps, est présentée sur la Figure 14.

1

T T T T T T T T [ F T T T T

—&— i=0.75
B §=1.00
-0 = {=1.50

--%X--{=2.00

0.5 _____________§____'___._.. S S USRI
- 3 S i 00

-0.5

0 110° 210 310°® 410 510 610

t{u.a.)

Figure 14 : Vérification du critére de stabilité sur le pas de temps
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Figure 15 : Ilustration de la condition de stabilité sur Ia valeur du pas de temps limite pour

(@) f=let(b) f=2

On observe que pour f <1, I'état final correspond au renversement complet de I’aimantation,
et la solution est effectivement stable : & I'inverse pour f>1, le comportement devient
oscillatoire et la solution devient instable. Ce résultat est illustré de facon plus spectaculaire
par la Figure 15 qui montre les configurations finales obtenues & la suite des intégrations
correspondant a f =1 et f =2 respectivement. Alors que pour f =1 les moments sont bien

orientés verticalement vers le bas, la configuration obtenue pour f =2 n’est pas physique.

5.5 Schéma mixte d’intégration

Afin d’améliorer la vitesse de convergence de I’équation de mouvement vers la solution
d’équilibre, un schéma mixte d’intégration a été mis en oeuvre. L’idée est d’utiliser, pour une
itération donnée, une méthode explicite pour les sites d’indice pair et une méthode implicite
pour les sites d’indice impair et puis d’échanger les deux méthodes d’intégration 4 Iitération

suivante,

I.’évolution des moments situés sur des sites pairs, a Iitération », est donnée par:

n+l 4]
mzp —m

= 2":—m;pxaﬂ“ +o,my, xHy, ) (100)

£,2p
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Si le systéme physique est gouverné principalement par 1’échange, le champ s’écrit sous la

forme :

D 2A

n n n n
=—(m,, ,+m, ,—2m, ) avec D= (10D)
t,2p 2 ( 2p+1 2p-1 ip
h Ho M,
L’équation du mouvement a P'itération n et pour un site impair est :
n+l
mj . —m
2p+1 2pH n+l n n
& =-mj, , X(H 5, +o,my,, < H 2p+l)
(102)
my —mj,,
_ n n+1 n p+ p+
—my, XHG . Foymy,,, X 5
ou le champ s’écrit comme :
Hm»l = 2 n+l + n+l ) n+l
12pa = 7 (M, +my, m,,.,)
2D
n+1 n+l n+1 n
T2 (m2p+2 m,, 2m2p+]) PE — My, —my,,.) (103)
2D
_ yy*nti atl _ _..m
=H 0 - e (m3,,, —my,.,)
L’équation (102) devient :
n+1 n+l n

My~ My

ot

m2;>+1 - m2p+]

D&t
= xHL + (o, +27)m‘2‘p+1 X (104)

&t 2p+1 1,2pe1

En utilisant la méthode d’analyse de stabilité décrite dans le paragraphe 5.4, 1'équation

d’évolution pour les sites pairs et impairs respectivement devient :

D(e, ~i)or
+{ L
Z;p - Z;p hZ (z2p+1 +Z;p—l - 2Z3p)

D (105)

n+t _ _n (aL ) n+l n+1
Z2pi1 = L2pal e (2352 25 2P+1)
Si on écrit les fluctuations de z sous la forme :
28" i(k-2 ph)
(106)

2 n 1(k (2p+DR)
2p+]

on obtient :
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2D( 1‘)& 0 (‘SEHJ
o, —i .
——T—"—coskh 1L gt

(_2D@, =D& 2D, D& (107)
_ - h2 h2 C.OS (8}?]
o - 2D(a, Do | g

h2

2D(a, —i)ét
Comme la plus grande valeur propre en module de la matrice de droite est l—w(—hLz—L et

la plus petite de la matrice de gauche est 1, le facteur d’amplification de Perreur G est
indépendant de % et est donné par :

_2D(a, -i)dr

G=1 ~

(108)

En tenant compte de ’expression de D, la condition de stabilité conduit 3 un pas de temps

limite :

(109)

qui est deux fois plus grand que le pas trouvé par la méthode explicite (équation (95)) et
permet de réduire le nombre d’itérations pour décrire la mise & I'équilibre. La relation (109)
s’apparente a la condition de Courant-Friedrichs-Lewy obtenue dans une approche de type

différences finies de la propagation d’une onde [Euvrard 94].
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Chapitre IV

Application a des systémes réels







1. Introduction

Dans ce chapitre, nous appliquons les techniques d’analyse numérique en micromagnétisme

exposées dans le chapitre III 2 des systemes réels :

¢ tri-couches magnétiques a base d’alliages amorphes terres rares-cobalt (section 2) ;
* plots de fer épitaxiés de dimensions submicroniques (section 3) ;

* matériaux nanostructurés dur-doux (section 4),

et nous confrontons nos résultats avec I’expérience.

Une analyse précise du comportement magnétique des deux premiers systémes peut étre

réalisée, car :

» leurs caractéristiques magnétiques intrinséques et géométriques sont relativement bien
définies ;

¢ leur dimensionnalité est réduite, permettant de diminuer considérablement le nombre de

degrés de liberté pour la distribution d’aimantation ;

¢ le renversement d’aimantation est peu dépendant des phénomeénes de nucléation sur des

défauts.

Toutes ces propriéiés font que ces systémes peuvent &tre considérés comme des systémes

modeles.

L’étude réalisée sur les matériaux nanostructurés est plus délicate pour les raisons suivantes :
e lataille des systemes considérés est macroscopique ;

¢ la distribution en taille des grains est dispersée ;

» plusieurs phases métallurgiques interviennent dans leur composition.

Ces propriétés caractéristiques font que ces systémes ne sont pas accessibles & une simulation
réaliste avec les moyens numériques actuels et I’étude numérique que nous présentons n’a pas
cette prétention. Notre analyse tend par contre & mettre en évidence plusieurs mécanismes de
renversement d’aimantation en fonction de la taille des grains et & indiquer des orientations de
recherche du point de vue métallurgique pour augmenter la rémanence sans trop perdre en

coercitivité.
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2. Tri-couches magnétiques a base d’alliages amorphes de terres

rares et de cobalt

Dans cette section, on applique les méthodes numériques développées a la simulation du
comportement de systemes tri-couches associant de matériaux doux et durs, par un modele
ID. Les résultats présentés par la suite montrent que dans certains cas, les simulations
permettent de particulierement bien décrire les systémes expérimentaux. Un certain nombre de

cas limites peut étre décrit par une approche analytique.

2.1 Présentation des systémes physiques étudiés

Les progres faits ces derniéres années dans les techniques de dépdt offrent la possibilité de
fabrication de matériaux en couches minces aux propriétés magnétiques différentes de celles

trouvées dans les matériaux massifs.

Des systemes de tri-couches R-Co/R’-Co/R-Co (R, R’=Y, Nd, Gd, Er, Sm, Zr) qui associent
des matériaux dur et doux, fabriqués par pulvérisation cathodique, ont été étudiés au
laboratoire dés 1990 [Dieny 90], [Dieny 917, [Alameda 92]. Le modele analytique développé
par Dieny et al. a permis de décrire le comportement de 1’aimantation dans les systemes Y-

Co/Gd-Co/Y-Co, observé expérimentalement au voisinage de la saturation.

Nous nous sommes plus particuliérement intéressés a des systémes sandwichs formés de trois
couches minces ol la couche centrale en matériau magnétiquement doux est comprise entre
deux couches magnétiquement dures de coercitivités différentes [Wuchner 97]. Les épaisseurs
des couches individuelles sont de I’ordre de la largeur de la paroi ou de la longueur d’échange
(de quelques dizaines & quelques centaines de nanométres). Par conséquent, chaque couche
présente une configuration qui correspond soit & un mono-domaine, soit & une paroi séparant

deux domaines.

Les systémes étudiés sont du type Sm-Co/X/Sm-Co’ (X = Zr-Co, Gd-Co). Leur préparation,
leurs caractérisations structurale et magnétique sont décrites dans la thése de Sibylle Wiichner
[Wiichner 95]. Une caractéristique importante de ces systémes est la présence de cobalt dans
chaque couche, qui conduit & de fortes interactions d’échange dans tout I’échantillon, tandis
que les moments des terres-rares sont couplés soit parallélement (terres-rares légeres), soit

antiparallélement (terres-rares lourdes) aux moments du cobalt. En conséquence, ces systémes
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peuvent présenter un comportement ferro- ou ferrimagnétique, en fonction de la nature des

couches qui les composent.

2.2 Résultats expérimentaux pour le systéme ferrimagnétique a base de Sm-
Co/Gd-Co/Sm-Co’

Le systeme Sm-Co/Gd-Co/Sm-Co’ est composé d’une couche centrale douce de Gd-Co
entourée de deux couches dures de Sm-Co de compositions différentes. Comme le samarium
est une terre-rare légére et le gadolinium une terre-rare lourde, le couplage entre les moments
de samarium et de cobalt est du type ferromagnétique, tandis que celui entre les moments de
gadolinium et de cobalt est de nature antiferromagnétique, le moment du gadolinium étant

dominant par rapport au cobalt, pour les compositions choisies (Figure 1).

- _.S.{I}.. - .........__.(_:.0_.-. Sm-Co
<« G4 _Co Gd-Co =+
Sm Co Sm-Co — ™

(a) (b)

Figure 1 : (a) Schéma de I’orientation des moments magnétiques de Co, Sm et Gd dans des
couches individuelles en absence d’un champ appliqué ; (b) Schéma de I’ orientation des

aimantations résultantes dans chaque couche du syst¢me Sm-Co/Gd-Co/Sm-Co’

Les échantillons ont été préparés par pulvérisation cathodique magnétron a partir des cibles de
Sm-Co et Gd-Co. Un axe de facile aimantation est induit dans le plan des couches par
application d’un champ magnétique pendant le dépdt. La série SmCojs31/GdCo; 6/SmCos 3
(45nm/e/50nm) réalisée comporte plusieurs. échantillons avec des épaisseurs différentes de la

couche douce variant entre 43 et 530nm.

La Figure 2 présente une courbe d’hystérésis 2 7=10K obtenue pour un échantillon qui
comporte une couche douce de 43nm d’épaisseur. Dans 1’état saturé (région 1), les moments
de la couche de Sm-Co et celui de gadolinium sont orientés dans la direction du champ
appliqué ; il en résulte que les moments du cobalt de la couche de Gd-Co sont orientés dans la
direction opposée. Ceci implique I’existence d’une paroi de Bloch au voisinage de chaque

interface. Quand le champ appliqué diminue, la variation de l’aimantation observée en
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champs faibles et la transition #, en champ positif sont des signatures de la présence des

parois de Bloch.

A la transition, I’aimantation de la couche douce centrale se retourne, ce qui permet la
suppression des parois (région 2). En champ nul, les moments de cobalt sont alignés
parallelement & travers tout 1’échantillon, le moment magnétique global étant positif pour les
faibles épaisseurs de la couche centrale est négatif pour les plus épaisses, lorsque son moment
est supérieur a celui des deux couches Sm-Co. Cet état correspond & la minimisation de
I’énergie d’échange en absence d’énergie Zeeman. [’application d"un faible champ inverse ne
change pas la valeur du moment magnétique total, ce qui confirme 1’existence d’une

configuration mono-domaine a I’intérieur de chaque couche.

0.1 ,lrll;r®
- 8m-Co/Gd-Co/Sm-Co’ ; TaH, i f
{45nm/43nm/30nm) : PP A A
0.05 ‘@ R R , """ =
‘\-JE r -
43 or A
= L J
005 |ropbed e S90S S SR S S ~
yon“ i D F : : ]
ORN é ; | | P
sy : E : ; : )
0.1 J i L+t i R S i Lot ¢ 1 i T i L l T S i el 11
-0.4 -0.3 -0.2 -0.1 0 0.1 0.2 0.3 0.4
e H (T}
Sm-Co > > > -
L ] I }
Gd-Co ———— g ———— g —— - -
i ] L RN S SRS

O e @ ® @

Figure 2 : Courbe d’hystérésis expérimentale 3 T=10K et schéma de configurations des

trois couches pour un systéme 2 base de Sm-Co/Gd-Co/Sm-Co’ (45nm/43nm/50nm)
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L’augmentation de la valeur du champ inverse produit une deuxi®éme transition H,, qui

correspond au renversement d’aimantation dans la couche dure la moins coercitive et 2 la
formation d’une paroi dans la couche de Gd-Co afin de minimiser les interactions d’échange
entre les moments de cobalt dans 1’échantillon (région 3). La derni¢re transition apparait pour

un champ H, et indique le renversement de la couche de Sm-Co la plus coercitive,

accompagnée de la création d’une deuxiéme paroi de Bloch 4 la seconde interface (région 4).

2.3 Résultats expérimentaux pour le systéeme ferromagnétique a base de Sm-
Co/Zr-Co/Sm-Co’

Le systeme Sm-Co/Zr-Co/Sm-Co’ est constitué d’une couche centrale en matériau doux (Zr-
Co), comprise entre deux couches de matériaux durs de Sm-Co de coercitivités différentes. En

champ nul, les moments magnétiques sont tous orientés parallelement (Figure 3).

_Sm - L Sm-Co ’
Co Zr-Co — ™
Sm Co Sm-Co — ™

e i

(a) (b)

Figure 3 : (a) Schéma de I’orientation des moments magnétiques de Co et de Sm dans des
couches individuelles en absence d’un champ appliqué ; (b) Schéma de I’orientation des

aimantations résultantes dans chaque couche du systeme Sm-Co/Zr-Co/Sm-Co’

Une série d’échantillons SmCoss/CopgsZrgos/SmCos3 (44nm/e/43nm) avec différentes
épaisseurs ¢ (de 46nm 4 467nm) de la couche douce ont été¢ préparés par pulvérisation

cathodique, en suivant la mé&me procédure expérimentale que celle décrite précédemment.

Les courbes d’hystérésis présentent plusieurs transitions lorsque le champ appliqué
paralieclement & ’axe de facile aimantation varie. Ces transitions correspondent aux
renversements successifs de 1’aimantation dans chaque couche et les valeurs du champ
extérieur pour lesquelles elles ont lieu dépendent de la coercitivité de chaque couche et du

couplage magnétique entre les couches.
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La Figure 4 montre un exemple de courbe d’hystérésis expérimentale 3 T=10K pour une tri-
couche de SmCos 5/Cog 95710,95/SMCo¢ 5 (44nm/467nm/43nm). Dans I'état saturé (région 1) les
moments de cobalt sont alignés parallélement au champ appliqué. Le systtme garde sa
structure mono-domaine lorsque le champ diminue jusqu’a zéro. Au passage en champ
négatif, le moment magnétique global commence & diminuer et on observe une premiere

transition a H, (nucléation dans la couche douce), qui est due a la création d’une paroi a

N

chaque interface (région 2). Les transitions suivantes a H, et H, correspondent au

renversement des deux couches dures, d’abord la couche moins coercitive (SmCo’) (région 3)

puis la plus coercitive (région 4, état saturé), avec suppression dune paroi a chaque fois.

0s O

Ill\ill[ill\ﬁll\!llill\i]

[ SM-CO/Zr-ColSm-Co' | H,H e
I (44nm{467nm/{3nm) : T
B e e R
E
=
<
=
‘0.6 = nxinrlri:x1;||it||\i|1|>;1;xr
02 015 01  -0.05 0 005 01 015 0.2
K, H (T
Sm-Co — EE— —_— —————
| I |
CoZr = - e B — B —
[ ]
Sm—Co’ —_— —_— —— et .

O i ©® ® ®

Figure 4 : Courbe expérimentale d hystérésis 2 T=10K et schéma de retournement pour

un systeme a base de Sm-Co/Zr-Co/Sm-Co’ (44nm/467nm/43nm)
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2.4 Comparaison des comportements des deux systémes

La nature du couplage entre les couches est le principal facteur qui détermine le

comportement de ces systemes pendant le renversement d’aimantation.

Dans le cas des systémes ferrimagnétiques & base de Sm-Co/Gd-Co/Sm-Co’, les champs de

retournement H, et H, des couches de Sm-Co sont supérieurs aux champs de retournement

des couches simples de Sm-Co de la méme composition et restent relativement constants
quand I’épaisseur de la couche centrale varie (Figure 5 et Figure 6). Cette augmentation des
champs coercitifs par rapport aux couches simples, peut s’expliquer par la création d’une
paroi de Bloch dans la couche centrale pour chaque retournement, création qui cofite en
énergie de paroi (énergie d’échange plus énergie d’anisotropie), et doit étre compensée par un

gain en énergie Zeeman.

Pour les systémes ferromagnétiques a base de Sm-Co/Zr-Co/Sm-Co’, les champs H, et H,
sont inférieurs aux champs coercitifs des couches simples de méme composition. Cette
réduction des champs coercitifs peut étre attribuée & la suppression d’une paroi pour chaque
retournement d’une couche dure, processus suivi d’une diminution de 1’énergie de la paroi.
On observe aussi que les champs coercitifs H, et H, augmentent lorsque I’épaisseur de la
couche centrale diminue (Figure 5 et Figure 6). Les arguments qualitatifs présentés jusqu’ici
ne permettent pas de rendre compte de ce phénoméne ou prévoir plutdt une diminution

puisque I’énergie de paroi est plus grande pour les faibles épaisseurs.

150 T

100 | o : s

- ~@-- Gd-Co -]

—a— Co-Zr

r,H,(mT) i

50 -

0 100 200 300 400 500

e{nm}

Figure 5 : Champ H, de retournement de ]’aimantation de la couche de SmCo la

moins coercitive en fonction de 1’épaisseur de la couche centrale
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Figure 6 : Champ H, de retournement de I’aimantation de la couche de SmCo

la plus coercitive en fonction de 1’épaisseur de la couche centrale

2.5 Résultats numériques

Gréce au caractére amorphe des matérianx qui forment les tri-couches, on peut considérer que
les propriétés magnétiques de chaque couche sont invariantes dans des plans paralléles aux

surfaces et interfaces.

On utilise un modéle 1D simplifié par rapport au modéle 3D présenté dans le chapitre
précédent. Le systeme est décomposé en N cellules d’épaisseur h, repérées par 1'indice
I,{i =1...N). Pour tenir compte de la condition de Brown sur les bords, on ajoute un site fictif
de chaque coté, de mani¢re que m(0)=m(l) et m(N +1) =m(N}). Le terme démagnétisant
cst calculé en utilisant 'analogie avec I’expression du champ électrique a I'intéricur d’un
condensateur, Comme le systeme est infini selon Oy et Oz, le champ démagnétisant est orienté
selon Ox et est donné par la composante m, du vecteur aimantation, La forme du champ total
utilisée est :

2A() dzm(i)+ 2K, (i)
MG dx” M (i)

H, (/)= [m@) uy Ju +H,, ~ M, (hm (Hu, (1)

ot la dérivée seconde qui apparait dans I’expression du terme d’échange est calculée en tenant

compte des considérations faites dans le chapitre précédent.
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Le systeme est maillé finement en épaisseur, selon I’axe Ox, a 'intérieur de chaque couche, et

le champ extérieur est appliqué incliné de 10 rad par rapport 2 la direction Oz,

Les simulations ont été réalisées sur la série Sm-Co/Zr-Co/Sm-Co’. Les paramétres physiques

utilisés ont été obtenus par expérience et sont indiqués dans le Tableau 1 :

couche épaisseur (nm) s, M (T) A(J/m) K(J/m®)

SmCo; s 44 0.616 3.810" 9.1-10°
Cog.95Z10.05 46...467 1.39 20-1072 0

SmCos 3 43 0.916 6.0-10"2 1.24.10°

-Tableau 1 : Paramétres physiques utilisés dans les simulations

Les épaisseurs des échantillons simulés sont : 46nm, 87nm, 150nm, 195nm, 290nm et 467nm

et le pas de maillage utilisé est de Inm. La Figure 7 montre quelques courbes d’aimantation

obtenues par simulation. On observe le méme comportement que dans le cas des courbes

expérimentales : nucléation en champ négatif, retournement de la couche dure la moins

coercitive suivi du retournement de la deuxiéme couche dure.
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Figure 7 : Courbes d’aimantation simulées pour des différentes épaisseurs de la couche

centrale
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2.5.1 Retournement d’aimantation dans une couche douce couplée par échange -

simulation versus modéle analytique

Le retournement d’aimantation dans la couche centrale douce correspond 2 la premicre

transition H, observée lorsque le champ est progressivement diminué apres I’application d’un

champ saturant. Dans les systémes ferromagnétiques, cette nucléation se traduit par la création
d’une paroi & chaque interface avec la couche dure externe. Le champ de transition est

déterminé par la compétition entre I’énergie de paroi de Bloch et 1’énergie Zeeman.

Les valeurs expérimentales et simulées obtenues sont en bon accord et montrent que H,

dépend de I"épaisseur de la couche douce centrale (Figure 8).
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Figure 8 : Dépendance du champ de nucléation avec ’épaisseur de la couche douce de Zr-Co

Le champ de transition peut étre déterminé analytiquement par un calcul qui généralise le
calcul d’Aharoni du champ de nucléation dans le cas d’un profil d’anisotropie en marche
d’escalier (chapitre I, paragraphe 3.1.1). Le calcul suppose un profil d’anisotropie sous forme
d’un puits non-symétrigue de largeur e=2a, centré en zéro et il tient compte des conditions de
passage entre deux milieux de natures différentes. Les couches dures sont considérées

infiniment épaisses.

I’aimantation reste dans le plan yOz pour minimiser 1’énergie dipolaire. En notant @(x)

I'inclinaison du vecteur aimantation par rapport & Oz, I’énergie libre du systéme s’écrit
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2
F, (w,%@) = j{A(x)(%?J ~ K, (x)cos® &(x) - qux(x)Hcosa)de @

ol H est le champ extérieur dirigé le long de 1’axe Oz et ol I’on a supposé @(—ee) = @(ee) =0.

Au voisinage du champ de nucléation, @ est petit et I’expression de F, peut étre linéarisée. La

configuration d’équilibre est obtenue en résolvant I’équation de Euler associée a oF =0 :
20,(A(x)o,.@) 2K, (x)+ i, M (x) H)a(x) =0 (3)

en tenant compte de la condition de passage entre deux milieux d’échange différent, pour

deux surfaces placées en x=- g et x=a (Figure 9) :

JIK
K, AL,M,

K5 Ay, My

oy
-

-a 0 a x

Figure 9 : Profil d’anisotropie pour le modéle de calcul du champ de

nucléation dans le systéme de tri-couches

w!—a‘ =a_ wlu' =, (4)
Ad| . =Adw| .. Adw =Ad. (5)
Les solutions de 1’équation (3) pour les trois zones s’écrivent :
. K M H
o = ot k? S WY o LS L
Al 24,
. [ mMH
0% =a,e™ + e k,=i |- OZAE = ik (6)
K M.H
@ = oe7™ k= Zay FLT
A, 24,

En tenant compte des conditions de passage on obtient un systeme d’équations linéaires en

a,,0,,,,a,. L'annulation du déterminant caractéristique conduit &4 la “relation de

dispersion” suivante :
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2 2

tg(2ka) :é:iﬂ_;a’ avec A, =

La résolution numérique de cette équation en H donne les valeurs du champ de nucléation en

0

fonction de I’épaisseur de la couche douce. Les résultats obtenus sont portés sur le graphe de
la Figure 8 ; I’accord est parfait avec les valeurs obtenues par simulation et montre que la
relation de continuité du flux d’échange (relation (66), chapitre TI) est bien respectée dans le

modéle numérique.

2.5.2 Retournement d'aimantation des couches coercitives couplées par échange

Les simulations offrent la possibilité de visualiser les configurations d’aimantation. La Figure
10 montre I’évolution de la composante m, de 1’aimantation en fonction de I’€épaisseur pour
différentes valeurs du champ appliqué. Les remarques faites sur les courbes expérimentales
pour interpréter les transitions observées sont confirmées par les résultats des simulations. On
peut noter que si la couche douce centrale est suffisamment épaisse (e=290nm), deux parois
sans interaction peuvent s’y former avant le retournement de la couche dure la moins
coercitive, tandis que, si la couche centrale est mince (e=46nm), les parois ne peuvent plus se

développer complétement.

Juste aprés le retournement de la couche dure la moins coercitive, la paroi restante est
localisée prés de Iinterface entre la couche douce et la couche dure la plus coercitive pour les

couches douces €paisses, par contre, clle s’étale sur toute I’épaisseur si la couche centrale est

mince.

La Figure 11 montre la variation des champs coercitifs simulés pour les deux couches dures
en fonction de I’épaisseur de la couche centrale. I.e champ H, diminue quand I’épaisseur e
augmente et tend vers une valeur constante pour les grandes épaisseurs. Cela s8’explique par le
fait qu’aux faibles épaisseurs, les parois n’ont pas la place nécessaire pour se développer et
elles exercent une pression sur les couches dures, en augmentant I'énergie d’échange, Cette

énergie est autant plus grande que 1’épaisseur e est plus petite.

Pour les grandes épaisseurs, les deux parois qui se forment ont toute la place pour s’étendre et
elles ne sont plus couplées. Par conséquent 1°épaisseur de la couche n’est plus un facteur qui
agit sur le comportement des systémes et le champ de retournement devient indépendant de

I’épaisseur.
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Figure 10 : Configurations d’aimantation pour des systémes avec

d’épaisseurs de la couche douce de (a) 46nm et (b) 290nm

L’état 4 une paroi, qui correspond au retournement de la couche dure la moins coercitive,
conduit a des configurations d’aimantation ou la paroi restante a tout 1’espace disponible pour

se développer sans contrainte. Le champ de retournement H, de la couche dure la plus dure,

dont la valeur prédite par le modéle analytique (paragraphe 2.5.3, équation (14)) est 19.9mT,
devient indépendant de 1'épaisseur (Figure 11), confrairement & ce qui est observé
expérimentalement (Figure 6). Par conséquent, notre modeéle n’arrive pas a décrire

globalement I’évolution de H, avec ¢ due & une méconnaissance des interactions de la couche

dure avec le substrat.
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Figure 11 : Variations de champs simulés de retournement des couches

P

dures en fonction de 1’épaisseur de la couche centrale

2.5.3 Processus d’aimantation dans Pétat & une paroi - Calcul numerigue et

analytique

Ce type de systtmes avec des couches coercitives permet de décrire des cycles mineurs
d’aimantation (voir Figure 12). A partir d’un état saturé, on applique un champ inverse

jusqu’au renversement de la couche de Sm-Co la moins coercitive pour un champ - H,.

Sm-Co/Zr-Co/Sm-Cd’ :
© (44nm/e/d3nm)

PR S A AR S vl A E RS IR R

simulation :
_1 l5 i —l i il 1 1 1 i i‘ . L ] 1 1 1 L i l i 1 1 1 i d L
-0.1 -0.05 0 0.05
,H(T)

Figure 12 : Influence de I’épaisseur de la couche douce sur Ia forme du

cycle d’aimantation mineur simulé
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Aprés un changement de sens de variation du champ, on décrit un cycle mineur jusqu’a une
valeur H| pour laquelle la méme couche de Sm-Co bascule de nouveau et le systéme se

retrouve dans 1’état saturé de départ.

La Figure 12 présente les cycles mineurs obtenus par simulation pour deux épaisseurs de la

couche centrale : 46nm et 290nm. On remarque que pour les faibles épaisseurs, le champ de
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Figure 13 : Variation des champs de retournement (a) simulés et (b) expérimentaux pour lIe
retournement de la couche de Sm-Co la moins coercitive dans un cycle mineur en fonction de

I'épaisseur de la couche douce
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retournement |H1’ est inférieur a Hll, tandis que ces champs en valeur absolue deviennent

identiques pour les grandes épaisseurs (Figure 13a). Ce résultat est en concordance avec les

observations expérimentales (Figure 13b).

L’¢tude des configurations d’équilibre des cycles mineurs montre qu’en augmentant le champ
appliqué jusqu'a la valeur H, la paroi s’éloigne progressivement de I’interface entre la
couche dure la plus dure et la couche douce. Pour les grandes épaisseurs de la couche centrale,

les couches dures ne sont plus couplées. Au voisinage du champ H/, I'allure de la paroi
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Figure 14 : Configurations d’aimantation sur les cycles mineurs pour d’épaisseurs

de Ia couche douce de (a) 46nm et (b) 290nm

-140-



devient indépendante de 1’épaisseur, car elle a toute la place nécessaire, sans contrainte de la

couche dure la plus dure (Figure 14a).

Pour des faibles épaisseurs de la couche douce, la paroi est comprimée (Figure 14b) et
I’énergie stockée est importante. Par conséquent, un champ appliqué dans la direction positive
fait basculer la couche dure la moins dure en champ beaucoup plus faible que pour les

couches douces plus épaisses.

Pour le domaine des grandes épaisscurs de la couche douce ol le champ H, est constant, un

modele analytique 1D, incluant une couche douce et une couche dure, permet de décrire avec
une bonne précision la forme de la paroi et la valeur de son champ de propagation a I’intérieur

de la couche dure.

Le systéme 1D doux-dur considéré est dans la limite des épaisseurs infinies et invariant dans
le plan yOz. Les parametres physiques qui caractérisent les deux phases sont A;, M; et Az, Mo,
K pour ies phases douce et dure respectivement. L.’interface entre les deux milieux est située
en x=0. On suppose que I’aimantation reste dans le plan yOz, afin de minimiser I’énergie du

champ démagnétisant, et on note par &x) la déviation de la direction de I’aimantation par

rapport 4 Oz.

Pour la phase douce, I’énergie libre a la forme :

F= j( [ } ,uDMHcosQJdr (8)

En utilisant I’équation d’Euler et les conditions & I'infini (6 =0, 6/ ax =0 pour x — —o=}, on

obtient la solution :

In e ©)

GOl s [FIE
4 24,

oll la constante C; sera déterminée a partir des conditions de passage entre les deux milieux.

L’énergie libre de la phase dure s’écrit :

F, = j( { ) — M, Hcos8- Kcos 8}' (10)

L’équation d’Euler et les conditions & I'infini (6 = 7, d6/ ox =0 pour x — e ) conduisent 2 :
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in

CNEGE

ol C; est calculée a partir des conditions de passage et k=K/K_, >1 avec

K,
== A. x+C, (11)

2

K

g
o = K-, M,H /2 pour H>0. Cette solution est valable i condition que tg(g] =k—1.

En tenant compte des conditions de passage en x=0 :

B(x — 07 )= 8(x — 0*)

Alg(x%O')zAz-a—e(x—?OU (12)

et en utilisant le changement de variable u=cos(é/2)on obtient les constantes C; et Cretla

valeur de 6 4 1’interface. Théoriquement, il existe deux solutions possibles :

Cc+1. 1 2K, A
Y=k —— (C+1)2—4Ck, C=—L 22 13
“ =0k T Vet C=umH A ()

menant a deux solutions, «. coincidant avec le résultat numérique, tant que le champ appliqué
est inférieur au champ de propagation, et une solution 1. instable. Les deux solutions se

rejoignent lors du champ de transition, donné par :

H A M, A
. . A=—22 14
HD S ad T, 4 (9

L]

ot HY = 2K/ j1,M, est le champ d’anisotropie du matériau dur. Les deux solutions # ont la

méme valeur u, =u_=2/(C+1).
On peut remarquer que, lorsque A=1 on retrouve le modele de Aharoni (H, =1/4H®) et
que lorsque A — oo, H — H® .

Pour les paramétres physiques des simulations, le champ critique déduit du modéle a une
valeur de 0.0322T, tandis que celui obtenu par simulation est de 0.0323T. Les valeurs de

Iaimantation a linterface sont aussi assez proches (cos6(x = 0)=0.38 par le calcul et

cos6(x =0) =0.35 par la simulation).
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2.6 Conclusion

En résumé, dans les systemes ferromagnétiques Sm-Co/Zr-Co/Sm-Co’, nous avons montré
que le retournement d’aimantation débute par un processus de nucléation & partir de la couche

douce. Le champ de nucléation H, calculé par notre modeéle micromagnétique a pu étre validé

par une approche analytique, simple généralisation du modele d’ Aharoni. Ses valeurs sont en
bon accord avec celles obtenues expérimentalement pour toutes épaisseurs e de la couche

centrale.

En méme temps, le modéle nous a permis d’expliquer le renversement d’une des couches
dures de Sm-Co par propagation d’une paroi & partir de la couche douce. Les valeurs du
champ de propagation calculé pour ce processus en fonction de 1’épaisseur e tendent vers

celles de I’expérience avec une assez bonne précision.

Notre étude a finalement montré que la décroissance du champ de retournement de la couche
de Sm-Co la plus dure ne peut s’expliquer par un mécanisme de propagation de paroi. Elle a

mis en défaut le modele que nous venons de présenter.
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3. Plots submicroniques épitaxiés ultraminces

3.1 Présentation du systéme physique

Notre objectif a été de décrire la distribution d'aimantation dans des particules de fer de
dimensions submicroniques et de calculer les champs de renversement de I'aimantation. De
tels systtmes peuvent étre considérés comme des modeles pour étudier le processus de
renversement d’aimantation. A long terme, ils présentent aussi un intérét potentiel pour les

applications dans le domaine de I’enregistrement magnétique de haute densité.

Dans les couches continues, le renversement d’aimantation est gouverné par des phénomenes
extrinséques comme la nucléation sur des défants locaux. La courbe d’hystérésis ne refléte pas
alors les propriétés intrinsdques du matérian. Afin d’augmenter la coercitivité, les couches
sont subdivisées en de nombreuses particules isolées de taille micronique, ce qui permet de

réduire 1’influence des défauts.

Les plots ont été réalisés par épitaxie d'un film de fer sur un substrat de tungsténe
(Fe(110¥/W(110)) ou molybdene par Dépdt Laser Pulsé (DLP), suivie d’une lithogravure par
rayons X [Fruchart 98a}, permettant de découper le film en un trés grand nombre (107 a 10%
de particules, & base carrée ou ronde, pratiquement sans interaction. La mesure macroscopique
de l'aimantation d’un tel échantillon revient 2 moyenner, avec une trés bonne précision,

l'aimantation individuelle de chaque plot et de réduire I'effet des fluctuations de taille.

Plusieurs échantillons ont été fabriqués par O. Fruchart [Fruchart 98b]. Tis sont formés d’un
ensemble de plots disposés sur un réseau carré dont le pas est le double de la taille des

particules :

—>[001]

Figure 15 : Schéma du réseau de particules
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e particules carrées de coté 5000A et d’épaisseur S8A. Les cotés des particules sont orientés

parallélement aux axes magnétiques du fer ([001] et [1T0]) (Figure 15).
e particules rondes de diametre 2000A et 10A d’épaisseur.

Les courbes d’aimantation expérimentales obtenues reflétent des différences par rapport aux

mesures sur les couches continues, principalement une forte augmentation du champ coercitif

[Fruchart 97].

Afin d’interpréter ces résultats et d’obtenir des informations sur le retournement d’une

particule unique, Olivier Fruchart a développé un modele statistique simple du renversement
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Figure 16 : Résultats du modéle de déconvolution : (a) distribution des

champs coercitifs, (b) contribution réversible a I’aimantation
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d’aimantation dans les particules [Fruchart 98a]. Ce modele est fondé sur trois hypothéses :

i} les interactions interparticules sont négligeables (les champs dipolaires interparticules sont

négligeables par rapport au champ coercitif) ;

i) chaque particule est monodomaine et le processus de retournement d’aimantation peut étre
décrit en supposant I'existence de trois régimes : écartement réversible de la saturation
suivi par un renversement irréversible pour un champ appliqué égal au champ coercitif et

saturation réversible en fin ;
iii) les contributions réversibles au cycle sont supposées identiques pour toutes les particules.

Le comportement de I’assemblée des particules est décrit par deux fonctions : la distribution
des champs coercitifs individuels p(h.) et la contribution réversible au retournement
m, (h Y=m (h—.hc) présentées sur la Figure 16 pour le cas de la particule carrée. Les deux
fonctions expérimentales macroscopiques utilisées pour résoudre ce systéme fonctionnel sont
la variation totale de I’aimantation par rapport au champ et la susceptibilité statique réversible.
La Figure 17 présente la courbe pour une seule particule, obtenue par le calcul ci-dessus, en
supposant que la valeur du champ coercitif correspond au maximum de la courbe de
distributions des champs coercitifs, Comme m_ (A) a été supposé le méme pour toutes les

particules, les courbes d’aimantation pour des particules avec un champ coercitif différent

1

-0.025 -0.02 -0.015 -0.01 -0.005 0
i h(T)

Figure 17 : Courbe de renversement d’aimantation pour une particule

carrée de 5000A 2 300K obtemme avec le modele de déconvolution
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sont obtenues par une simple transiation.

Pour la particule ronde, le signal mesuré est insuffisant pour permetire la procédure de

déconvolution. La Figure 18 montre le cycle macroscopique obtenu expérimentalement.

05 | f TSR S——

PN IR TR S DY S N R DO W

Figure 18 : Courbe de renversement d’aimantation pour une particule ronde

de 2000A 4 10K

3.2 Systéme modeéle pour les simulations

Le systéme modele utilisé pour réaliser les premiéres simulations sur une particule carrée est
un parallélépipéde de section carrée de coté 5000A et d’épaisseur 58A. Les paramétres
physiques utilisés sont ceux du fer a 300K : une constante d’échange A=2-107"T/m ct une

aimantation a la saturation g, M =2.2T.

Pour des couches ultraminces, ol I’aimantation reste dans le plan de la couche, une forme
phénoménologique d’une énergie d’anisotropie planaire peut étre déduite. Comme les couches
continues et les particules montrent le méme type de variation de I’anisotropie en fonction de
la température, on suppose une forme analogue pour l’anisotropie des particules et les
constantes phénoménologiques sont déterminées & partir des constantes trouvées pour les
couches continues [Fruchart 98a]. L’expression de !'énergie d’anisotropie dans nos

simulations est de la forme :

F, = jv (A, sin® p+B, sin* @)d’r (15)
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ot ¢ est I'angle entre le vecteur aimantation et I’axe [001] (Figure 19), tandis que

A, =208-10"J/m’ et B, =—4-10*J/m’. Dans cc cas, I’axe de facile aimantation u, est

dirigé selon [110]. Le systéme de coordonnées est orienté avec Ox [ [001], Oy I [1T0} et Oz
i110j.

LA [110] . 5000A .
Pt j
y 'li
x [1 TO]
[001] 58A]
- B

Figure 19 : Systéme modéle

Les simulations faites sur les plots de fer ont fait appel 2 la méthode MI-H pour calculer le
champ démagnétisant A ’exception de celles présentées dans les paragraphes 3.3.1 et 3.5.1 onl

la technique MD-¢ moins précise a ét€ utilisée.
3.3 Définition de paramétres numériques adaptés

3.3.1 Influence du pas de maillage

Un choix correct du pas de maillage impose qu’il soit inférieur aux longueurs

caractéristiques : longueur d’échange 4, et largeur de paroi éy qui est de type Néel.
L’évaluation de 6, nécessite une approche numérique car toutes les énergies entrent en

compétition. Pour les couches ultraminces ol I’aimantation reste dans le plan de la couche,
Pinfluence magnétostatique agit & trés courte distance uniquement et la forme de la paroi est
donnée par la minimisation de 1'énergie d’échange et d’anisotropie, ce qui conduit 2 la méme
expression que pour une paroi de Bloch. La seule différence est le fait que I’aimantation
tourne parallélement au plan de la paroi pour une paroi de Bloch et perpendiculairement 2 la

paroi pour celle de Néel. On obtient &, = d, = 1000 A.

La longueur d’échange J,, est le résultat de la compétition entre I'énergie magnétostatique et
celle d’échange. Sa valeur est &, =80A. Dans Ie cas de nos particules, ot les péles

magnétiques sont localisés sur les bords, la longueur 6, est pertinente dans une zone pres des
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contours. Comme 3 I’intérieur de la particule la longueur caractéristique pour les variations de
I’ aimantation est la largeur de paroi de Néel 6, les volumes de nucléation qui apparaissent
grandissent jusqu’a des dimensions comparables & &, , pour §’€largir ensuite €t provoquer le

renversement d’aimantation.

Nous allons examiner I'influence du pas de maillage supérieur & §,, mais inférieur & ¢, surla

courbe d’aimantation et sur la distribution d’équilibre. En fixant le méme pas de maillage
selon Oz (h,=29A), deux simulations avec des pas différents selon Ox et Oy ont été mendes
avec hx=hy=125A et 50A respectivement. La Figure 20 montre que les valeurs du champ
coercitif obtenues par les deux calculs sont semblables et qu'un écart maximum de 1.8% est
observé pour les courbes d’aimantations. Par contre, un écart angulaire important entre les
deux distributions d’équilibre juste avant le retournement est observé, il atteint une valeur
maximale de 14° (Figure 22). Mais cet écart est heureusement localisé loin du bord de la
particule, la valeur du champ de retournement n’est pas perturbée car le renversement §’initie
toujours & partir d’un bord. 1l demeure que pour décrire correctement des configurations
d’aimantation, il est recommandé de choisir un pas de maillage plus petit que les longueurs

caractéristiques définies ci-dessus.

La valeur calculée du champ coercitif f,H, =-218mT est plus proche de la valeur

expérimentale  g,h. =—14mT mesurée sur les plots que celle de la couche continue
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Figure 20 : Influence du pas de maillage (h, h,) sur la courbe d’hystérésis simulée
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aimantation. Ces volumes de nucléation augmentent en champ négatif et, pour un champ juste
avant le champ coercitif, la taille des domaines avec une aimantation perpendiculaire a la
direction du champ atteint une dimension proche de &, . En se placant parallelement 2 la
surface, ces moments minimisent leur énergie démagnétisante et se trouvent dans le second

puits de 1’énergie d’anisotropie.
Le champ coercitif déduit des simulations est réduit d’une manicre importante par rapport au
champ du modéle de Stoner-Wohlfarth ( g,Hg, =—55mT). Un tel résultat est concordant avec

le fait que 1’aimantation quitte 1’état de compléte saturation dans un champ d’amplitude bien
inférieure au champ coercitif et le mécanisme de renversement se développe a partir des
volumes de nucléation. Ce modéle ne peut pas tenir compte de certaines sources de réduction

du champ coercitif comme la présence d’une rugosité de surface.

3.3.2 Brisures de symétrie et influence de l'orientation du champ appliqué

Dans les simulations que nous venons de présenter, le champ externe a été appliqué
rigoureusement selon 1’axe de facile aimantation de la particule. En réalité¢, dans le cas de

mesures expérimentales, le champ ne peut jamais étre orienté aussi précisément.

3.3.2.1 Cas du plot carré

Nous avons donc entrepris d’examiner [’influence de I'inclinaison du champ, d’un petit angle
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Figure 23 : Influence de I’orientation du champ appliqué sur la courbe

d’hystérésis d'une particule carré (hxzhy=78A, h=29A)
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3.3.2.2 Cas d'une particule ronde

Examinons maintenant 1’influence de I’inclinaison du champ dans le cas d’une particule de
forme circulaire de 2000A de diametre et de 20A d’épaisseur. L’aimantation  la saturation et
la constante d’échange sont celles utilisées pour le plot carré. Les résultats expérimentaux

conduisent & un champ coercitif de -0.19T et & une anisotropic différente

(A, =2.63 10°J/m’, B , =0) & cause du changement d’épaisseur.

Trois situations ont été simulées : (a) champ et axe d’anisotropie paralléles & Oy, (b) champ et
axe d’anisotropie inclinés & 1° par rapport a Oy, (c) champ incliné a 1° par rapport a Oy ¢t axe
d’anisotropic paralléle & Oy. Les cycles d’aimantation sont relativement carrés, I’écart & la
saturation avant le champ coercitif étant trés faible. La Figure 25 offre un détail sur la partie
réversible de la courbe d’aimantation pour les trois cas pris en compte. Les situations (a) et (b)
sont théoriquement identiques, & une rotation du référentiel prés, comme indique la

superposition des parties réversibles des courbes d’aimantation pour les deux cas mentionnés.

Le faible décalage observé pour la valeur du champ coercitif peut étre di a des ancrages de
nature numérique causés par la discrétisation du systéme. Cet artefact numérique disparait en
tournant légérement le systéme physique par rapport au maillage. La situation (c) correspond a
une orientation du champ légérement inclinée par rapport a I’axe de facile aimantation. Bien

que les configurations restent relativement saturées avant le retournement irréversible et

ST e A e T
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r i @ : . . . .
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Figure 25 : Détail sur la partie réversible des courbes d’aimantation pour une

particule de forme circulaire (% =hy=31fﬁ, h=10A)
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visuellement semblables pour les trois cas, la faible brisure de syméirie qui apparait (Figure
26) diminue la valeur du champ coercitif comme dans le cas des plots carrés, mais de fagon

moins nette cependant,
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Figure 26 : Configurations d’équilibre pour la particule ronde (a) en champ nul et (b) pour un

champ de -23mT incliné de 1° par rapport & I’axe d’anisotropie (h,=h,=31A, h,=10A)

3.4 Facteur effectif de qualité Q

Dans les couches minces a anisotropie perpendiculaire, 1a direction de 1aimantation dépend
du rapport entre €nergic d’anisotropie et énergie démagnétisante. Ce rapport Q=2K/ UM
est appelé facteur de qualité. Lorsque Q <1, I'aimantation reste dans le plan des couches,

¢’est-a-dire sans composante le long de I'axe de facile aimantation, car le champ d’anisotropie
est trop faible pour compenser le champ démagnétisant ; I’aimantation peut par contre sortir

du plan lorsque Q> 1 [Miltat 89].

L’application de ce critére dans le cas de plots de faible épaisseur & anisotropie planaire méne

a la situation apparemment contradictoire ol 1’aimantation reste dans le plan bien que Q@ <1.

Il est donc nécessaire de modifier la définition du facteur Q pour nos systémes.

Considérons un plot d’épaisseur e=2b, faible par rapport 2 la longueur d’échange

O, =mAJA/ f1,M? =80 A, de largeur L=2a>> ¢ et infiniment long (Figure 27),
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Les hypotheses dans le présent calcul sont :

i) L’angle ¢ repére la direction de I’aimantation par rapport & Oy, axe de facile aimantation ;
ii) comme e < é,,, I’aimantation est fortement corrélée dans toute épaisseur ;

iii) I’aimantation est uniforme et reste confinée dans le plan yOz.

L’effet du champ démagnétisant est le plus prononcé en un point proche de la surface, comme
y=a. Comme les moments sont corrélés sur toute 1’épaisseur, la valeur effective du champ
démagnétisant ressenti par un moment placé en y=a correspond a sa valeur moyenne sur

toute épaisseur.

Les valeurs moyennes du champ généré par les faces horizontales situées en z=:1b sont :

(H,)=0

M, a a’ a (16)
<HZ>= p Elnaz_‘_bz—arctg“b- =M_f(u)
= 1 u uz A Y rd P
ol f(u)= po -é-ln e —arctgu | avec u=a/b. De méme, les valeurs du champ généré par
i
les surfaces verticales situées en y =g sont:
(H,)=-M, 1+ 7 @)
' ' (17)

(H,)=0

En se limitant & Panisotropie d’ordre 2, la densité d’énergie du systéme pour une tranche

infinitésimale en y =g s’écrit :

E =—Kcos? qo+%,u0Mf((l + f ()cos® g — f (u)sin® @) (18)
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ol ¢ est’angle d’inclinaison de I’ aimantation par rapport 4 Oy.

Cette relation permet de définir une constante effective d’anisotropie :
2 1 2z
E=E,- K, cos (szO—K(l—-Q—]cos [ (19)
avec
1 2
Ky = K- M (1+2f (w) (20)

et d’en déduire une expression du facteur de qualité :

kK 2K
K=K, M2 (1+2f(u)

0 ) avec u=alb (21)

Dans les systémes étudiés, le rapport # des dimensions est de Iordre de 100, le facteur de
qualité est donc grand par rapport & I’unité. Il nous indique que 1’aimantation doit rester dans
le plan xOy, ce qui est vérifié dans nos simulations. Dans le cas litnite d’une couche mince 3
anisotropie perpendiculaire (a/b<<1), le facteur de qualité tend vers la valeur escomptée

Q=2K/uM:.

3.5 Influence de divers paramétres physiques sur le mécanisme de

retournement

3.5.1 Influence de la forme de I'énergie d'anisotropie

L’anisotropie des couches minces présente une contribution volumique et une contribution
surfacique. Le terme volumique est pris en compte dans la forme de 1'énergie totale définie
dans le chapitre II. Le terme surfacique est normalement pris en compte en modifiant la

condition de Brown.

Dans le cas des nos simulations, 1’épaisseur de la particule (58A) est beaucoup plus faible que

la largeur de la paroi de Néel (J, =1000A), donc ’aimantation est pratiquement homogéne

dans toute I’épaisseur et par conséquent I’anisotropic d’interface peut €tre renormalisée dans
le volume et &tre prise comme un terme volumique. En méme temps 1’anisotropie d’interface
provenant des bords latéraux de la particule est supposée négligeable [Fruchart 98a]. 1l ressort
des arguments ci-dessus que 1’aimantation doit rester dans le plan et I’énergie d’anisotropie

peut étre simplement décrite par I équation (15).
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Néanmoins, afin de vérifier I’exactitude des approximations faites, nous avons effectué une
simulation qui utilise la forme compléte de I’énergie d’anisotropie avec toutes les
contributions et un vecteur aimantation qui peut sortir du plan de la couche. Les contributions
magnétoélastique, magnétocristalline volumique et de 1’anisotropie de surface s’expriment

alors par :

E = [(b”2 —b**)sin® Gcos® 8- 2b°% cos” 9]%

mel —

E,.=K_ (icos4 @+1/4sin* @sin* ¢ +sin® Hcos® gsin’ ¢
4

i (22)

—?):cos2 @sin’@sin’ @ +cos” Bsin’ Hcos’ @)

E. =—A+‘sinzt‘ﬁ’-t-hsin?'t'i'sin2 @

e e
ol e est Pépaisseur de la couche, K, la constante d’anisotropie magnétocristalline d’ordre 1,
A, et A les constantes d’anisotropie de surface d’ordre 1, b"*, b les constantes
magnétoélastiques et ¢,, &, les déformations correspondantes. Les angles 6 et ¢ sont

définis conformément a la Figure 28.

[110]
A

ﬂm

[001]

Figure 28 : Schéma pour la définition de 1a forme 3D de I’ anisotropie

Les simulations réalisées pour les deux formes de ’énergie d’anisotropie montrent qu’il
n’existe pas de déviations significatives (Figure 29). Nous retiendrons la forme simplifiée 2D

dans la suite de notre étude car elle est plus économe en temps de calcul.
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Figure 29 : Influence de la forme de I’énergie d’anisotropie sur la courbe

d’hystérésis simulée (f,=h,=125A, h=294)

3.5.2 Influence de la forme de la particule

Dans ce paragraphe, nous examinons I'influence de la forme de la particule sur le
renversement d’aimantation. Pour une épaisseur donnée, nous comparons le comportement de
deux particules de méme taille, I’une carrée de c6té L et I’autre ronde. Selon I’épaisseur, les

constantes d’anisotropie utilisées dans notre modéle varient en accord avec les mesures

expérimentales :
3 3
A (J/m’) B, (J/m”)
(a) L=5000A, e=58A 2.08-10" -4.10"
(b) L=2000A, e=10A 4.81.10° 0

Tableau 2 ; Paramétres physiques utilisés

Nos calculs montrent que la forme des particules a une forte influence sur les courbes
d’aimantation sont affectés par la forme. Les différences observées sont autant plus marquées
que I"épaissenr est grande (Figure 30 et Figure 32), Examinons d’abord Je cas de particules de
forte épaisseur (e=58A). En champ nul, le champ démagnétisant des particules contraint les
moments magnétiques 4 s’orienter parallélement aux bords de la particule (Figure 21a et

Figure 31). Cela conduit 2 la création de quatre volumes de nucléation, dont 1’étendue est plus
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symétrie est brisée et seuls subsistent deux volumes de nucléation dont la taille augmente au
cours du renversement. L’absence de coins d’ancrage dans une particule ronde est 2 Iorigine

d’une diminution assez importante du champ coercitif,

La deuxiéme sitnation que nous présentons concerne des particules de taille plus petite
(L=2000A et e=10A) pour lesquelles la forme de 1’énergie d’anisotropie est uniquement
d’ordre 2 et plus forte que dans le cas e=58A. On observe un écart & la saturation trés faible
méme pour un champ proche du champ coercitif. Les processus calculés sont alors trés
similaires quelque soit la forme de la particule (Figure 32). En effet, dans la limite des faibles
€paisseurs, 1’énergie démagnétisante joue un rdle tout a fait mineur par rapport a 1’énergie
d’anisotropie. Par conséquent, les particules présentent peu de rotation réversible de
Paimantation et leur champ coercitif s’approche de celui calculé par le modeéle de Stoner-

Wohlfarth (-0.55T a 10K).
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Figure 32 : Influence de la forme de la particule sur la courbe d’aimantation

pour des particules de L=2000A et e=10A (h,=h,=31A, h,=10A)

3.5.3 Influence de la taille latérale (L) de la particule

Dans cette section nous examinons I'influence de Ia taille L sur le comportement magnétique

de particules & base carrée d’épaisseur e=10A.
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Figure 33 : Dépendance du champ coercitif des particules carrées d’épaisseur
e=10A en fonction de la taille latérale L. Les valeurs reportées sur la figure

correspondent au pas de maillage utilisé dans le plan de la particule,

La Figure 33 présente les résultats de nos simulations. On remarque que la valeur du champ
coercitif est sensible aux effets de taille finie du pas de maillage dans le plan de la particule.
Cependant, la correction maximale n’est que de 2% pour L=5000A avec des pas de maillage
de 39.062A et 78.125A respectivement. On observe une diminution monotone du champ

coercitif en fonction de la taille des particules (Figure 33). Dans la limite des petites tailles
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Figure 34 : Courbes d’hystérésis des particules carrées de la série (b) en

fonction de la taille latérale (h,=29A)
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L<d,, les volumes de nucléation ne peuvent pius se développer et le retournement

s’approche de plus en plus de la rotation cohérente. Le champ coercitif tend vers le champ

d’anisotropie, comme nous I’avons déja signalé.

Remarquons enfin que la physique devient plus complexe dans le cas de plots & forte
épaisseur e=58A du fait de la présence d’un second minimum de 1’énergie d’anisotropie pour

un moment orienté & 90° par rapport & I’axe de facile aimantation (ou ¢ =) (voir Figure 34).

3.5.4 Influence de I'épaisseur (&) de la particule

L’analyse de I'influence de I'épaisseur des plots 2 été réalisée sur des particules carrées de
taille L=2000A et pour des épaisseurs de 104, 20A, 40A et 60A. Nous avons stmplifié notre
approche en oubliant la dépendance de I'anisotropie avec [Iépaisseur, observée
expérimentalement. La forme de 1’ anisotropie et son amplitude ont été supposées identiques

celles observées expérimentalement dans des plots de e=10A

Bien que les courbes d’aimantation calculées soient pratiquement rectangulaires (Figure 35),
un €cart a la saturation assez prononcé est observé proche du champ coercitif pour des fortes
¢paisseurs di a la présence de plus en plus grands volumes de nucléation. A cette source de
réduction du champ coercitif vient s’ajouter I’effet du champ démagnétisant, dont I’amplitude

grandit avec I’épaisseur.
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Figure 35 : Influence de I’épaisseur des particules sur les courbes d’aimantation (h=h,=31A)
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3.6 Dépendance angulaire du champ coercitif - calcul versus expérience

Dans ce paragraphe on examine la dépendance du champ coercitif en fonction de I’ orientation
du champ appliqué par rapport a I’axe de facile aimantation, indiquée par Pangle 6, . Deux
systémes ont été étudiés : des particules rondes de diamétre 2000A et d’épaisseur 10A

(A,=481-10°J/m’, B, =0)et 20A (A, =263-10°J/m’, B, =0) respectivement.

Pour les particules les plus minces (e=10A) le champ coercitif (-0.51T), dans le cas ot le
champ est orienté selon I'axe de facile aimantation, est proche du champ d’anisotropie
(-0.55T). Comme attendu dans ce cas, la dépendance angulaire calculée du champ coercitif
(Figure 36) s’approche d’une loi de Stoner-Wohlfarth. Ces résultats ont été confirmés du point
de vue expérimental par deux types de mesures : mesures magnétiques sur le VSM et sur le
microsquid. Comme le réseau de particules présente une certaine distribution de champs de
retournement due 2 la présence de défauts, on a supposé que les valeurs maximales des

champs coercitifs expérimentaux reflétent le retournement de particules les plus parfaites (voir

Figure 36).

Retournement cohérent
-l Simulaticn
— — MicroSquid (Hmax)

- -%- - V8M (Hmax)

champ de retournement (T)

035 -\ o S— S— J— L -
0.3 e
025 |
o b e
0 15 30 45 60 75 90
BH(degrés)

Figure 36 : Dépendance angulaire du champ coercitif pour une particule ronde

avec un diamétre de 2000A et d’épaisseur 10A
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Pour la particule d’épaisseur 20A Ie rapport entre le champ coercitif (-0.25T) et celui
d’anisotropie (-0.30T) est plus faible que dans le premier cas et la dépendance angulaire

calculée s’écarte plus nettement de la courbe de Stoner-Wohlfarth (Figure 37).
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Figure 37 : Dépendance angulaire du champ coercitif pour une particule ronde

avec un diamétre de 2000A et d’épaisseur 20A

3.7 Conclusion

Cette étude a montré que pour mener & bien un calcul micromagnétique, il est nécessaire de
choisir un pas de maillage inféricur A toutes les longueurs caractéristiques du systéme
magnétique. Nous avons montré qu’il est nécessaire d’incliner le champ extérieur par rapport

a I’axe d’anisotropie pour éliminer un artefact de calcul dfi au maillage.

Pour les plots d’épaisseur e=584, le champ coercitif H est considérablement réduit par
rapport au champ d’anisotropie H, dii & un mécanisme de nucléation depuis les bords du
systtme ; tandis que pour les plots de faibles épaisseurs, e=10A, le retournement

d’aimantation tend & étre cohérent.

Notre modele micromagnétique reproduit avec une bonne précision la dépendance angulaire

du champ coercitif pour des plots d’épaisseur e =10 A.
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4. Matériaux magnétiques nanostructurés

L’un des critéres les plus importants qui caractérise les performances d’un aimant permanent

est le maximum de 1’énergie magnétostatique (BH)

Le produit (BH), augmente avec le champ coercitif H, et I’aimantation rémanente M,
mais, il ne peut pas dépasser (1/4)u,M? (qui correspond & un cycle idéal de forme
rectangulaire) lorsque le champ coercitif est supérieur a la moitié de ’aimantation rémanente
et (1/2)u,(M,-H)YH_ <(1/4)u,M} lorsque H,< M, /2. Pour un aimant hypothétique
idéal, a base de a-Fe, le produit (BH)_, devraient atteindre 920 kJ/m3, En dépit de la valeur
élevée de I’aimantation spontanée (4, M, =215T), la coercitivité du fer est si faible que
I’énergie produite ne dépasse pas 1 kJ/m?3. En fait, le développement d’aimants 4 fort (BH) .

nécessite 'utilisation de composés a forte aimantation rémanente présentant également une

anisotropie suffisamment forte, source d’un champ coercitif tel que H, > M /2.

La recherche d’aimants a forte anisotropie a fait un formidable bond en avant en 1967 lors de

la découverte des composés intermétalliques SmCos avec une constante d’anisotropie de 17
MJ/m3, 103 fois plus forte que celle du o-Fe. D’autres composés comme Nd;Fei4B a
rémanence plus forte (4, M =1.61T), découverts en 1984, permettent de produire une densité

d’énergie (BH)__. de I’ordre de 400 kJ/m? i température ambiante.

max

Dans le cas des aimants isotropes, la basse rémanence M, = M /2 réduit la valeur théorique

du produit (BH)_ . par un facteur 4. L’¢laboration des matériaux nanocristallins structurés,

max

associant deux phases différentes, comme Nd,Fe;4B/Fe;B ou SmoFe 7;Ni/Fe, par trempe sur
roue (en anglais “melt spinning”) [Coehoorn 90] ou mécanosynthése (en anglais “mechanical
alloying™) [Ding 93] permet d’améliorer les propriétés des aimants. Dans ces systemes, dits
“spring-magnets”, les avantages caractéristiques des deux phases en présence sont associées :

forte rémanence de la phase douce, anisotropie importante et coercitivité de la phase dure.

Forte rémanence et une coercitivité moyenne sont obtenues grice aux dimensions
nanoscopiques des grains et au couplage par échange entre eux. Les recherches actuelles
auxquelles le laboratoire participe dans le cadre du projet européen EMERGE (Brite-Euram
I0), se portent sur [’amélioration des propriétés par ’optimisation des méthodes de

préparation et des compositions.
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Parallelement aux études expérimentales, la simulation numérique est devenue un outil
indispensable pour explorer les mécanismes pilotant le comportement magnétique de tels

systémes.

Dans I'approche 3D proposée par Fukunaga et Inoue [Fukunaga 92] pour simuler des
matériaux nanostructurés monophasiques, la structure magnétique de chaque grain est
simplifiée & I’extréme et est représentée par un seul €lément du maillage. L’ aimantation a une
amplitude constante dans chaque bloc, seule son orientation peut changer. Pour estimer !'effet
des interactions magnétostatiques et d’échange entre les grains dans des aimants de NdFeB,
les auteurs appliquent une technique de calcul du champ démagnétisant qui évalue exactement
les interactions entre les plus proches voisins et utilise une approximation dipolaire pour les
interactions & longue distance. Leur modgle comporte plusieurs limitations : (i) Toutes les
parois de domaine sont confinées sur la surface des grains et il n’est donc pas possible
d’observer des mécanismes non-cohérents de renversement d’aimantation a I’intérieur d’un
grain. Or, ces mécanismes ne peuvent pas étre négligés lorsque Ia taille des grains dépasse la
largeur de paroi &,. Par conséquent, les valeurs du champ coercitif ont tendance & étre
surestimées. (ii) L'expression simplifiée de I'énergie d’échange entre grains voisins,
—Jm, -m,, ne permet pas de décrire les parois pouvant apparaitre 4 1’interface entre grains
voisins de méme orientation. Par contre, leur modéle permet de traiter un nombre important
de grains et d’obtenir une bonne statistique sur les grandeurs calculées. Les résultats obtenus
sont qualitativement en bon accord avec I’expérience. Is mettent en évidence une
augmentation de la rémanence et une diminution du champ coercitif lorsque la taille des
grains décroit. Des approches similaires ont été développées par Otani [Otani 90] et El-Hilo

[El-Hilo 94].

Rave et Ramstéck [Rave 97] ont étudié la dépendance du champ coercitif avec la taille des
grains d’aimants permanents nanocristallins dans une approche 2D. Celle-ci repose sur un
caleul précis du champ démagnétisant du type intégral. Leurs travaux ont mis en évidence de
fortes différences avec les résultats de Fukunaga. Un maximum de coercitivité est calculé pour

des tailles de grains de NdFeB de I’ordre de 5nm.

Une approche différente, utilisant les éléments finis, est proposée par Schrefl [Schrefl 94b] qui
modélise des systémes nanostructurés avec des distributions de tailles de grains et de
compositions variables. Plusieurs critiques peuvent étre faites [Griffiths 98] @ (i) les grains

simulés sont mal calibrés, rendant la comparaison des résultats obtenus avec d’antres
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approches difficile voire impossible ; (ii) pour les grandes tailles de grains, le pas de maillage
utilisé n’est pas suffisamment faible par rapport aux longueurs caractéristiques pour décrire

correctement les termes de 1’énergie libre.

Shindo [Shindo 97] a tenté d’expliquer les courbes d’aimantation observées dans les couches
minces o-Fe/NdFeB dans le cadre d’un modéle 3D ne tenant pas compte du champ

démagnétisant. La simulation est en accord qualitatif avec 1’expérience seulement dans la

limite des couches de faible épaisseur.

4.1 Modele 1D de Skomski et Coey

4.1.1 Calcul analytique

Ce modele [Skomski 93] permet d’illustrer le fait qu’une augmentation de 1’énergie
magnétique est observée dans un matériau magnétique biphasique ou les phases douces et
dures sont fortement couplées par échange. On se place dans le cadre idéal d’une multicouche
ou la structure magnétique peut étre décrite par un modele 1D (Figure 38), le systéme est
invariant par translations selon Oy et Oz et présente une anisotropie uniaxiale d’ordre 2.
Comme les axes d’anisotropie sont tous dirigés selon 1’axe Oz, il est possible de calculer un
champ de nucléation défini comme le champ minimal a appliquer pour observer un écart a la

saturation. Les parametres du probléme sont les suivants :

phase dure : phase douce :

K, =12.10°J /i’ K, =0

H, M, =155T MM, =215T

A, =133-10""J/m A =210/ m
dur doux

NS

<,

a=b+c  2btc 2(b+c) x

Figure 38 : Systéme modéle
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L’aimantation réside dans le plan yOz pour annuler I’énergic dipolaire. En notant (x)

I'inclinaison du vecteur aimantation par rapport 3 Oz, I’énergie libre du systéme a la forme de
I'expression (2), au début de ce chapitre, et la configuration d’équilibre est la solution de

I’équation différentielle (3).

En tenant compte de la condition de passage entre deux milieux d’échange différent, pour une

surface placée en x=0 :

aly = aly (23)

A0 @

- =AW

(24)

O+

Larelation (3) devient dans le matériau doux :

M, _H
Fw+o*w=0 avec o =—#D—2Ai’-— et H<0 (25)
et dans lIe matériau dur :
K uM_ H
dw-q*w=0 ety 26
o—g avee ¢' =2 b4 S (26)

A part une généralisation liée aux conditions de passage, I’équation (3) correspond i
I"équation de Schrodinger pour une particule dans un potentiel 2K () gM (r). A la
différence du modele de Kronig-Penney en physique du solide, la solution ne s'exprime pas
sous la forme d’une onde de Bloch de vecteur d’onde £, car aucune propriété de conservation
n'existe pour le module de @. La solution n'est qu'une fonction périodique de période

a=b+c.Le champ de nucléation est défini par la relation implicite :

2 2.2

_ T-ra A
1= cos(orc) chigh) + 2704 sin(oc)sh(gb) avec y = 4, 27

En passant aux angles moitiés, les deux conditions suivantes en sont déduites

gh oc oc qb
Yo th[?J =—q tg(TJ ety tg["?) =gq th(—z“") (28)

seule la derniére étant physique.
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4.1.2 Calcul numerique

Le modéle numérique utilisé pour déterminer les champs de nucléation est celui décrit dans le
paragraphe sur les tri-couches. A la différence du modéle analytique, le systéme magnétique
est schématisé par sept couches alternées de matériaux doux et dur Le pas de maillage choisi

varie entre 1A et SA, en fonction de I’épaisseur des couches.

Les valeurs du champ de nucléation calculées numériquement sont comparées aux valeurs

analytiques du modele de Skomski et Coey dans le Tableau 3 :

c(A) épaisseur de|b(A) épaisseur de|  h(A) pas de HH, (T) HH (T

la couche douce | la couche dure maillage (analytique) (numérique)
10 10 1.0 194 8.8
10 200 2.5 19.4 14.3
50 50 5.0 3.5 3.4
100 10 25 0.85 0.92
100 20 5.0 1.15 1.18
100 40 5.0 1.31 1.31
100 100 5.0 1.34 1.41
100 200 5.0 1.34 1.40
200 10 2.5 0.32 0.34
200 100 5.0 0.43 0.42
200 200 5.0 0.43 0.44

Tableau 3 : Valeurs du champ de nucléation (analytique et numérique) pour différentes

épaisseurs des couches douces et dures respectivement

Un bon accord entre les deux approches n’est observé que pour des épaisseurs de matériaux
doux de 1'ordre de 100A voire plus. Pour b=200A et c=200A, apreés nucléation, une double
paroi se forme dans la phase douce, tandis que pour des largeurs ¢ plus faibles (b=200A et
c=100A), Ia double paroi a tendance & pénétrer dans la phase dure. L’origine du désaccord est
due a des effets de taille finie de I’épaisseur du systéme simulé, car dans la limite ou b — 0 et

¢ — 0, toutes couches deviennent fortement couplées.

Une structure périodique de NdFeB/oFe avec des épaisseurs respectives de 20A et 100A

permetirait d'atteindre une densit€¢ d'énergie (BH) de l'ordre du mégajoule par m3

max

(rémanence de 2T en principe et un champ coercitif supérieur & 1.15T).
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4.2 Modéle de renforcement de I’'aimantation rémanente

Le modele précédent permet de décrire les champs de nuciéation dans un matériau
nanostructuré biphasique. Par contre, il est impossible de I’utiliser pour illustrer une propriété

fondamentale de ce type de matériaux qui est le renforcement de 1’aimantation rémanente.

Pour cela, considérons maintenant le cas d’un modéle 1D d’un systéme doux-dur a anisotropie
aléatoire. Le systdme est constitué d’une alternance selon Ox de couches douce et dures,
d’épaisseur 2a, invariantes dans le plan yOz et qui présentent une anisotropie uniaxiale. Les
axes de facile aimantation sont situés dans le plan des couches et dirigés aléatoirement.
L’aimantation est supposée rester dans le plan yOgz, afin de minimiser les interactions

dipolaires et sa direction est repérée par I’angle 6 formé avec ’axe Oz,

Deux configurations tests sont proposées (Figure 39), I'une, notée 1, dans laquelle 1a parot
péndtre dans la phase dure et Pautre (notée 2) dans laquelle la paroi est localisée uniquement
dans la phase douce. Pour simplifier, on considére que I’axe de facile aimantation dans la

premiére couche dure est parallele  I’axe Oz et dans la deuxidme, il est incliné d’un angle 6,.

L’analyse du bilan énergétique sans champ appliqué indique quelle est la configuration

favorisée en fonction de I’épaisseur des couches.

Pour la configuration 1, les contributions & I'énergic totale dans le cas la premiere

configuration, pour la zone délimitée par les deux traits verticaux en pointillé, sont :

E, =A[(3,6)dx

de " (29)
E,= —chos2 Odx = _K(E] J200529d9

0

d’ou est déduite I’énergie totale :

X

dur doux dur

Figure 39 : Configurations de parois tests 1 et 2 (voir texte)
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2
E = A(i) 4a—2Kamn(6,)
4q

4 % 1(. sin(8,/2) G0
avec 1(0,)=— Jcos%’d@ =] ] p—_—
8 % 2 8,/2
Pour la configuration 2, I’énergie totale est donnée par :
8 2
E,= A[—"] 2a—2Ka (31)
2a

Pour les faibles épaisseurs, la configuration 1 est la plus favorable énergétiquement. La

transition vers la configuration 2 s’effectue pour une épaisseur critique 2a telle que E, = E, :

V3 8
2ac=E§B—I_\/——;—(5§ avec &, € [O,n'] (32)

6o

Comme 1—(9) =2,ona 2a,=2d,.En conclusion, si 2a <24d,, la paroi préfére pénétrer
— G

dans la phase dure, tandis qu’elle y est exclue quand I’épaisseur des couches est grande par
rapport & 26, .
Pour estimer la valeur de I’aimantation rémanente, on suppose que : (1) la direction ¢ de

facile aimantation d’un grain varic dans [0,7] et (ii) qu’ancune corrélation sur I’axe facile

n’existe entre les grains voisins. L’aimantation rémanente est obtenue en moyennant la
composante de ’aimantation selon Oz sur toutes les orientations possibles de deux grains

vOIsIns.

Pour les petits grains, 2a <24 :

%]
M, =< ! j0059d9> =fF=0.75 (33)
M P27 (o efont

5

Pour les grains plus gros, 2a>>2¢,, I'aimantation rémanente présente deux contributions,

celle de la phase douce dont le calcul est analogue au cas précédent et celle de la phase dure
ou la distribution angulaire de ’aimantation est aléatoire et coincide avec celle des axes

d’anisotropie :

M, :<0059)9+ﬂ :l_}_ﬁ (34)
M 2 T 2

N
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ol on a supposé que l’aimantation spontanée des deux phases est la méme. La valeur

M, /M =0.69 obtenue montre qu'une taille des grains proche de 24, conduit déja A un

renforcement de la rémanence de 1’ordre de 10% (sinon M M, =0.5).

4.3 Matériaux magnétiques durs nanostructurés & base de NdFeB de type

“exchange spring magnets”

4.3.1 Résultats expérimentaux

Les échantillons a4 basec de NdFeB, de différentes compositions stoechiométriques, ont été
élaborés et étudiés expérimentalement au laboratoire par Stéphane David, dans le cadre de sa
theése, par une technique de trempe par percussion (splat-cooling) [David 98b]. Leur analyse
par rayon X et TEM (Figure 40) a montré ’existence de trois phases en proportions
différentes : une phase dure de Nd,Fe 4B et deux douces de FesB et o-Fe avec des grains de

dimensions de 10 4 30nm.

Les contributions réversibles et irréversibles a la susceptibilité (Figure 49), ainsi que les
courbes d’aimantation expérimentales (Figure 41), indiquent la présence d’un mécanisme de
renversement en deux étapes : renversement principalement réversible de la phase douce, pour
de faibles champs, suivi par le renversement de 1a phase dure, essentiellement irréversible, a
des valeurs de champs plus élevés. La séparation entre ces deux phénomeénes s’accentue
lorsque la température diminue et affecte 1’allure des courbes d’aimantation (Figure 41). Ces

variations thermiques ont été modélisées et analysées par S. David et D. Givord [David 98b].

Figure 40 : Image d’une microstructure obtenue par TEM
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Figure 41 : Dépendance thermique des courbes d’hystérésis mesurées

expérimentalement

4.3.2 Systeme modele

Les observations ci-dessus sur des systémes expérimentaux, nous ont servi a concevoir un
systtme modele utilisé dans nos simulations. Afin d’identifier les parametres physiques
pertinents et les mécanismes impliqués dans le renversement d’aimantation, les résultats des

simulations ont ensuite été comparés aux résultats expérimentaux.

Le systéme modéle que nous avons étudié se présente sous la forme d’un cube constitué d’un
empilement de 64 grains cubiques de taille identique, avec des proportions de chaque phase
respectant celles observées dans les matériaux réels [David 98a]. L’avantage principal de
notre approche, par rapport & une approche de type éléments finis [Fischer 96], est un meilleur
contrdle local des erreurs numériques par ’utilisation d’un maillage régulier. Les parametres
physiques utilisés dans les simulations sont ceux déterminés par I’expérience a 300K et

résumés dans le Tableau 4.

K; (MJ/m™) K, (M¥I/m®) LM (T) A (pJ/m)
NdoFe 4B hexagonal 4.5 0.66 1.61 12.5
FesB tétragonal -0.322 0 1.61 12.5
o-Fe cubique 0.046 0.015 2.15 25

Tableau 4 : Paramétres physiques utilisés dans les simulations
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Pour les deux premiers composés I’anisotropie magnétocristalline est du type uniaxiale (voir
chapitre II), tandis que pour le fer, le cristal présente une symétrie cubique et I’anisotropie

s’ écrit sous la forme :
Fe =] (K (afoi + o2ai + ofod)+ Kol oel) d°r (35)

ol @ {i=12,3) sont les cosinus directeurs du vecteur aimantation par rapport aux axes
cristallographiques du cube.

Pour les phases d’anisotropie uniaxiale, les orientations des axes de facile aimantation sont
choisies aléatoirement, avec la condition restrictive < cos(uy ,0z) >= 0.5, caractéristique d’une
distribution isotrope par rapport 4 I’axe Oz.

Le modele forme un arrangement 3D alterné de 32 grains durs et 32 grains doux (Figure 42).

Il respecte approximativement la proportion entre phase dure et phase douce des systémes

réels,

Z)t';'j:'_}j_ 2

X

Figure 42 : Systéme modgle

Dans toutes les simulations que nous allons présenter, la technique trés précise MI-H a été
utilisée pour les tailles de grains d <20nm, tandis que pour d =20nm, seule la technique

MI-¢ a été employée afin de limiter la place mémoire.

4.3.3 Choix du maillage et précision du calcul

Comme précédemment, pour décrire correctement le comportement magnétique du systéme

modélisé, il est nécessaire de choisir un pas de maillage / petit par rapport aux longueurs
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caractéristiques d, =4.6nm et respectivement J,, = 7.7 nm. Pour observer I’influence du pas

de maillage sur la précision du résultat, des simulations ont été effectuées avec différentes
valeurs de 4 dans le cas d’un systéme avec des grains de 15nm. On observe (Figure 43) que
dans le domaine réversible [-08,0]T, & I’exception du cas A=3.75am, les courbes

d’aimantation restent assez semblables. Par contre, le domaine oll intervient le renversement
irréversible des grains est trés sensible au pas de discrétisation. Nos simulations montrent que

les effets de taille du pas de maillage deviennent négligeables lorsque 2 <1.875nm.

T e ‘,.l,.;;—;;;i
L ; : : 3 : N 5

D5 oo e riia SRR B e oo -

1.800 nm

“h

=" s ; a0 S I —=— h=1.875nm ; -
=N O e | —o— h=25000m | .
= . ; ? i| - -¥- - h=8.750 nm : 1
3F : - : E
b

- xE a:fe 3 : i : 3

b H : ' H H ' N
'0.5 i e -""“ """""" (e 2 S T 1
Kol F 3 : | i i ‘1 1

B i '

P i | i | i |

2 15 - 0.5 0 0.5 1 15 2

L H(T)

Figure 43 : Influence du pas de maillage sur la précision des résultats

4.3.4 Influence de la taille des grains

Dans ce paragraphe, nous examinons le comportement magnétique de systémes dont la taille d

des grains varie de Snm a 20nm. Les pas de maillage utilisés sont résumés dans le Tableau 5 :

d(nm) 5 10 15 20

h(nm) 1.25 1.25 1.5 1.25

Tableau 5 : Pas de maillage utilisés dans les simulations

Initialement, le systéme est porté a la saturation le long de la direction Oz du champ appliqué.
Les configurations d’équilibre dont est issue la courbe d’aimantation pour chaque taille de
grains (Figure 44) ont été calculées successivement en diminuant le champ de 2T a -2T. Sur la
Figure 44 est aussi reportée la courbe d hystérésis obtenue expérimentalement (a 300K) a titre

de comparaison.
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Figure 44 : Influence de la taille des grains sur la forme de la courbe

d’hystérésis

On remarque des différences de comportement du renversement d’aimantation en fonction de
la taille des grains. Pour des petits grains (d=5nm), les longueurs caractéristiques sont plus
grandes ou de I'ordre de la taille des grains, le renversement a alors lieu en une seule étape.
Comme les grains sont couplés par échange sur toute leur largeur, le renversement de la phase

douce entraine celui de la phase dure. Lorsque la taille des grains devient plus grande que les

-/,"

N |

Figure 45 : Projections des directions des axes d’anisotropic des grains durs sur le plan de

coupure des configurations présentées
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longueurs caractéristiques, les renversements d’aimantation de deux phases tendent 2 se
découpler. Cela nous conduit & observer deux régimes sur les courbes d’hystérésis, surtout

pour d=15 et 20nm.

Pour confirmer ces comportements, nous avons observé les configurations d’aimantation
calculées pour les tailles de grains d=5 et d=15nm dans un plan de coupe. I.a Figure 45
indique la position de la coupe et les projections des directions des axes d’anisotropie des

grains durs dans le plan considéré.

En comparant les états rémanents des deux systémes (Figure 46a et Figure 47a), on observe
une déviation plus importante des moments magnétiques par rapport a la direction verticale du
champ appliqué dans le cas de grains de 15nm. Elle induit, par conséquent, une diminution de
I’aimantation rémanente. Pour les petites tailles, les grains sont fortement couplés par
échange, sur des distances beaucoup plus importantes par rapport a leur taille. I.’aimantation
reste, par conséquent, fortement corrélée sur ’ensemble du systéme car I’orientation des

moments selon les axes d’anisotropie cofite plus cher en énergie que dans le cas de gros

grains.
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Figure 46 : Configurations d’équilibre dans le cas des grains de Snm pour un champ appliqué

de (a) OT et (b) -0.9T juste avant le retournement

Pour le systéme avec d=5nm, I’application d’un faible champ négatif induit une rotation
réversible de I’ensemble des grains (Figure 46b) et par 1a suite un renversement irréversible de

la phase dure en méme temps que la phase douce.
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Figure 47

Pour des tailles de grains de 15nm, le champ inverse fait tourner I’
plus dans les grains durs et gouvernent le retournement de 1’a

dure (Figure 47b). En augmentant la valeur du champ appl
(Figure 47¢,d).
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Figure 48 : Contributions des grains durs et doux 4 la courbe d’hystérésis pour

un systéme avec des grains de 15nm

Le comportement du systéme avec d=15nm, décrit ci-dessus, est illustré par les contributions
séparées des grains durs et doux 2 I’aimantation totale (Figure 48). Le renversement de la
phase douce débute bien avant celui de la phase dure, tandis que la plus grande variation de

I’aimantation totale correspond au champ pour lequel la phase dure se renverse brutalement.

Les évolutions des susceptibilités de la phase dure ( g, ) et de la phase douce ( %, ) en fonction
du champ ont été déduites des calculs. De plus, la contribution réversible () a la
susceptibilité totale a été déterminée par une méthode qui mime le procédé expérimental, en
évaluant la pente de I’aimantation pour de petits retours en champ (10mT) le long du cycle
majeur d’aimantation. La quantité %,,—%,.,, associée principalement aux phénomenes

irréversibles a été aussi calculée.

La Figure 50 présente les différentes contributions a la susceptibilité totale obtenues par
simulation sur le systéme avec d=15nm. Pour calculer la susceptibilité totale, %, , comme la
dérivée de ’aimantation par rapport au champ appliqué, il a été nécessaire de lisser la courbe
d’aimantation afin de réduire au minimum le bruit numérique. On peut remarquer que (i) le
maximum de la susceptibilité irréversible, qui définit le champ coercitif, est situé vers -1.1T ;
(ii) e maximum de la contribution de la phase dure est situé 4 la méme valeur du champ, mais
son amplitude est plus faible. La majorité des moments de la phase dure et aussi

approximativement la moitié des moments de la phase douce se renversent autour de cette
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Figure 50 : Différentes contributions 2 la susceptibilité simulée

valeur. Cela montre que les moments de la phase douce sont fortement couplés par échange

aux moments de la phase dure et suivent leur rotation.

En comparant ces résultats avec les susceptibilités mesurées expérimentalement (Figure 49),
on remarque que : (1) le maximum de la susceptibilité irréversible est localisé & une valeur du
champ légérement plus faible (-1T) que pour la courbe simulée ; (ii) le rapport entre les
contributions réversible et irréversible obtenues par simulation est plus petit que celui
expérimental, ce qui signifie qu'une proportion plus grande des moments magnétiques se

retourne de maniére réversible dans les systémes réels que dans le modéle. Par conséquent, le

: otale
Lo ; = = ragvarsihle
: —— tirréversible®

susceptibilité (u.a.)

Figure 49 : Différentes contributions 4 1a susceptibilité mesurée expérimentalement
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couplage par échange est plus fort dans le systéme modéle que dans le matérian réel.

Toutes ces remarques conduisent 2 la conclusion qu'une diminution de la taille des grains
dans les systtmes réels est nécessaire pour améliorer leurs propriétés, principalement la

coercitivité.
4.3.5 Influence du champ démagnétisant

Les observations expérimentales sur des systémes nanostructurés et 1’analyse des variations

thermiques du volume d’activation [David 98b] ont montré que, dans les aimants “spring-
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Figure 51 : Influence des interactions dipolaires sur le renversement

d’aimantation pour des tailles de grains de (a) 10nm et (b) 20nm
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magnets”, les interactions de nature dipolaire sont faibles et décroissent quand la taille des

grains diminue.

Pour étudier I'influence des interactions dipolaires sur les configurations d’équilibre, deux
séries de simulations ont été effectuées, 'une tenant compte du champ démagnétisant et

I"autre en le négligeant.

La comparaison des courbes d’aimantation pour différentes tailles de grains (Figure 51)
montre une faible influence du champ démagnétisant au niveau macroscopique. Une analyse
quantitative indique une augmentation de la rémanence en absence du champ démagnétisant

de 4.2% pour une taille de grains de 10nm, de 8.5% pour 15nm et de 20% pour 20nm.

Pour comprendre ce phénomeéne, on se propose d’examiner localement 1’écart angulaire entre
deux configurations en champ nul pour une taille de grains donnée, avec et sans champ
démagnétisant. La Figure 52 présente les déviations observées pour des grains de 10nm et
20nm pour le plan de coupure indiqué dans la Figure 45. On remarque que les déviations sont
localisées dans les grains doux et sont plus grandes dans le cas de grains de 20nm. La Figure
52b confirme que le renversement d’aimantation pour le systéme ¢=20nm s’initie dans les

grains doux situés en surface, avant de se propager dans tout le systéme.

(a) (b)
Figure 52 : Influence du champ démagnétisant sur les configurations en champ nul pour (a)

d=10nm et (b) d=20nm : isovaleurs de I’angle de déviation
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4.3.6 Influence de la nature de la phase douce sur les propriétés magnétiques d’'un

aimant du type spring-magnet

Une méthode pour augmenter la rémanence des systémes précédemment étudiés est de
remplacer la phase douce Fe;B par une phase o-Fe dont I’aimantation & saturation est plus

importante. Dans cette phase, le couplage par échange entre atomes de Fe (Tableau 4) est plus

fort que dans la phase FesB.

Pour examiner I’influence d’une aimantation 2 la saturation plus importante de la phase douce
et en méme temps d’un couplage par échange plus fort, on a remplacé la phase douce du

systéme précédent par du o-Fe.

Les courbes d’aimantation obtenues pour des simulations avec des tailles de grains de
d=10nm (Figuré 53) et 15nm (Figure 54), montrent, comme prévu, un renforcement de
|’aimantation rémanente par rapport aux valeurs obtenues avec une phase douce du type Fe;B

et parailelement une diminution de la coercitivité (Tableau 6).

MM, MM (T) HH, (T) (BH),,,. (MI/m®)

max

phase douce/d| 10nm | 15nm | 10nm | 15nm | 10nm | 15om | 10nm | 15nm

FesB 0.682 | 0.613 1.10 0.99 1.15 1.1 0.15 0.11

o-Fe 0.716 | 0.638 1.35 1.20 0.8 0.65 0.22 0.16

Tableau 6 : Valeurs de 1’aimantation rémanente, du champ coercitif et du produit (BH)__,

obtenues par simulation en fonction du type de la phase douce et de la taille de grains

Nos simulations prédisent finalement que les performances énergétiques des systémes spring-
magnets peuvent &tre améliorées en diminuant la taille des grains jusqu’a 10nm dans

I’hypothése ol 1a phase FesB tend 2 étre remplacée par la phase o-Fe.

4.4 Conclusion

Deux types de comportement ont été observés pour le retournement d’aimantation en fonction
de la taille des grains. Pour d =5nm, le renversement irréversible de la phase dure se passe en
méme temps que celui de la phase douce, tandis qu’un découplage des deux phases est

observé pour d =15nm et d =20nm .
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Figure 53 : Influence de la nature de la phase douce pour une taille de grains de 10nm
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Figure 54 : Influence de la nature de la phase douce pour une taille de grains de 15nm

Les simulations faites sur le systéme modéle avec d =15nm ont mis en évidence que le
rapport des contributions réversible et irréversible est plus petit que la valeur obtenue
expérimentalement, ce qui signifie qu’un plus grand nombre de moments magnétiques dans le

systeme réel tend & se renverser de maniére réversible.

Nos simulations tendent 2 montrer qu’une amélioration des performances des matériaux
nanostructurés réels est possible en diminuant la taille des grains et en réduisant la proportion

de la phase Fe3B par rapport i o-Fe.
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Conclusion

Au cours de cette thése nous avons développé notre outil de simulation micromagnétique dans

I’approximation des milieux continus.

La méthode de minimisation utilisée repose sur ’intégration des équations de précession-
dissipation de Landau-Lifshitz-Gilbert. Nous avons vu que le champ total ressenti localement
par I’aimantation se composc de trois termes locaux, qui sont les champs d’¢échange,
d’anisotropie et Zeeman, et d’un terme issu d’interactions a longue distance, qui est le champ
démagnétisant. Le champ d’échange a été estimé dans 1’approximation des différences finies.
Deux techniques de calcul du champ démagnétisant, reposant sur la méthode des différences

finies et une méthode intégrale ont été présentées.

Nous avons montré qu’il était essentiel en méthodes numériques de mener des études de

stabilité pour éliminer toute source d’erreur grave lors de Pintégration des équations LLG.

Dans les tri-couches ferrimagnétiques SmCo/GdCo/SmCo’, le renversement d’aimantation
débute par un mécanisme de nucléation directement dans la phase dure SmCd. Ce processus
est pratiquement impossible a aborder par la simulation. Par contre, pour le systeme
ferromagnétique SmCo/ZrCo/SmCo’, le mécanisme de renversement de la phase dure est dii &
la propagation d’une paroi depuis la phase douce. Ce processus est trés bien décrit par un
modele micromagnétique. Les valeurs du champ de nucléation et du champ de retournement
de la couche dure la moins dure sont en bon accord avec les mesures expérimentales pour

toutes les épaisseurs de la couche douce. Par contre, notre modgle 1D est incapable de décrire

I’évolution du champ de retournement de la couche dure la plus dure avec 1’épaisseur.

Du point de vue des méthodes numériques, cette étude nous a permis de valider les résultats
de continuité de la section 3 du chapitre III et a montré I’intérét d’une utilisation conjointe des
calculs numériques et analytiques pour déterminer les champs critiques, dans la limite des

couches de grande épaisseur.

L’étude menée sur les plots de fer épitaxié sur du tungstene Fe(110)/W(110) a été de décrire
leur distribution d’aimantation et d’estimer leur champ de retournement. Du point de vue

numérique, nous avons montré qu'un pas de maillage de 50A inférieur & A,, =80A était

nécessaire pour décrire correctement le comportement magnétique du modele. Nous avons

montré que les distributions d’aimantation calculées dans les plots carrés restent symétriques
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lorsque le champ appliqué est parfaitement aligné avec ’axe d’anisotropie. Elles présentent,
par contre, une brisure de symétrie dés que le champ est 1égérement incliné de 0,1°. Seules ces
derniéres ont un domaine d’existence, car dans I'expérience, le champ ne peut jamais &tre

orienté aussi précisément.

Du point de vue de la physique, la modélisation faite sur des plots carrés de L =5000A de
coté et de e =584 d’épaisseur montre que le renversement d’aimantation est gouverné par un
mécanisme de nucléation sur les bords du systeme. La apparaissent quatre volumes de
nucléation en champ nul, disposés symétriquement, dont les dimensions sont comparables i

A,. En appliquant un champ inverse, on observe une brisure de symétrie de la distribution

d’aimantation et le nombre de volumes de nucléation se réduit & deux. Le champ coercitif

calculé est g, =20.7mT proche de la valeur obtenue expérimentalement HUoh, =14mT . Sa

valeur est considérablement réduite par rapport au champ d’anisotropie 55mT due 2 la non-

uniformité de la distribution d’aimantation et i ’effet du champ démagnétisant.

L’étude faite sur des plots carrés et ronds de faibles épaisseurs e =10A montre que leur
comportement magnétique tend vers celui décrit dans le modéle de Stoner-Wohifarth. Un bon

accord entre l'expérience et la simulation a été observé dans I’étude de la dépendance

angulaire du champ coercitif d’une particule ronde de diamétre 20004 et d’épaisseur 10A .

L’étude réalisée sur les matériaux nanostructurds dans le cadre d’un modele trés simplifié
nous a permis d’identifier les paramétres pertinents et les mécanismes impliqués dans le
renversement d’aimantation. La précision de nos calculs nous a permis de déduire les
contributions de chacune des phases & la susceptibilité totale. La contribution réversible A la
susceptibilité totale a été déterminée par une approche qui mime le procédé expérimental. La
comparaison de nos résultats avec ceux de I’expérience tend i prouver qu’une amélioration
des performances des systémes nanostructurés réels est possible en diminuant la taille des

grains,

Nous avons également examiné I'influence de la nature de la phase douce sur les propriétés
des aimants du type spring-magnets. Un renforcement de la rémanence de 1’ordre de 30% pour
des grains de 10nm a été observé dans nos simulations en remplacant la phase Fes;B par la
phase o-Fe. Bien que le champ coercitif ressent une réduction du méme ordre de grandeur, les

performances énergétiques sont améliorées.
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Résumé

~ Nous avons développé des techmques mathématiques efficaces et un ensemble d’ outﬂs
‘numériques spécifiques au Hucromagnetlsme pour calculer des configurations magneuques a
I’équxlibre et hors equlhbre Le modgle utilise une rnethode de minimisation qui repose sur

Pintégration des equatlons de precessmn -dissipation de/Landan-Lifshitz-Gilbert (LLG). Nous

avons mis en évidence I'importance de 1’étude de stabilité des équations LLG.

L’approche numérique mise  .au —point a éié appliqu_ée _ pour étudier le eomport'ement‘

magnétique de systémes réels fabrigués au Jaboratoire.
Dans les tri-couches. ferr.omagnethuec SmCo/ZrCo/SmCo’, dont la couche cent1ale tiou\,e est

prise en sandw;ch entrc deux couches dures, le mécanisme de renversement de la phase dure’

est dfi & la propagation d’une paroi depuis:la phase douce.. L’essenUeI des processus de
renversement d’aimantation expérimentaux a ét€ décrit correctement par ta simulation, seul un
* désaccord porte sur le renversement d’aimantation de la couche de SmCo la plus dure.”

- L’étude . menée sur ies plots de fer ep1tax1es Fe(llO)fW(llO) ‘a permis de décrire les

dlstnbutmns d’ almantatlon et d’estimer les champ de retournement. Le champ coercitif

calculé pour un plot carré de L= 50004 de coté et de ¢ = 58A d’épaisseur est proche de la

valeur obtenue expérimentalement. Un bon accord entre I'expérience et la simulation a été
observe pour la dépendance angulalre du champ coercitif d’une partlcule ronde de diamétre
2000A et d'épaisseur 10A. Le comportement calculé, corame observe ‘tendent Vers celui
décrit par le modéle de StoneL-Wohlfarth )

Dans le cas des matenaux nanostructures doux-durs, ¥’ approche mlcromagnethue utilisée
nous a permis- d'identifier les parametres pertinents -t les mécanismes impligués dans le
renversement d’almdntanon Les contnbutlons de chaque phase 2 la susceptibilité totale ont
: ete déduites. La conmbutmn réversible 2 la susceptibilité totale & été déterminée par une
approche qui mime le procédé expérimental. La comparaison de rios résultats avec ceux de
I'expérience tend a p~r‘01..1ver qu'une amélioration des ‘performances des systémes

* . nanostructurés réels est possible en diminuant la taille des grains. g
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