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KurzfassungEs werden ab-initio Rehnungen des Supermagnetwiderstands-E�ektes von Fe/Cr-Vielfahshihten vorgestellt. Die Elektronenstruktur wurde im Rahmen einer LCAO-Superzellen-Rehnung bestimmt. Als St�orung der idealen Shihtstruktur wurden Cr-Defekte in Fe angenommen, die durh spinabh�angige Relaxationszeiten beshriebenwerden. Die elektrishen TransportkoeÆzienten wurden durh L�osung der linearisiertenBoltzmann-Gleihung in Relaxationszeitn�aherung unter Verwendung desMottshenZweistrommodells berehnet.Bei den betrahteten Systemen variierte die Dike der Fe-Shiht zwishen 3 und 9Monolagen, die der Cr-Shiht zwishen 1 und 13 Monolagen. In Abh�angigkeit vonder Fe- bzw. Cr-Shihtdike ergeben sih in �Ubereinstimmung mit den Experimen-ten harakteristishe Oszillationen des Supermagnetwiderstandes. Es wird der Einu�der Spinanisotropie der Streuung auf den E�ekt untersuht. Insbesondere kann gezeigtwerden, da� der E�ekt auh f�ur spinunabh�angige Streuung existiert.
AbstratAb-initio alulations of giant magnetoresistane for Fe/Cr multilayers are presented.The eletroni struture of the Fe/Cr superlattie is alulated within an optimizedLCAO sheme using the loal spin density approximation. The sattering of the ele-trons by Cr impurities in an Fe environment is taken into aount by spin dependentrelaxation times.The transport is desribed quasilassially by solving the linearized Boltzmann equa-tion in relaxation time approximation. In agreement with experiments harateristiosillations of the giant magnetoresistane are obtained in dependene on the Cr andFe layer thikness.It an be shown, that the giant magnetoresistane an be redued or inreased by thespinanisotropy of the sattering, but the phenomenon still exists for spinindependentsattering.
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1 ThemenstellungDer Supermagnetwiderstands-E�ekt tritt in magnetishen Vielfahshihten auf. Diesebestehen aus einer Anzahl metallisher, magnetisher Shihten, die durh nihtmagne-tishe Shihten voneinander getrennt werden (Sandwihstruktur). Als Ferromagnetenverwendet man die 3d-�Ubergangsmetalle Fe, Co und Ni mit ihrem ausgepr�agten Band-magnetismus. Als Zwishenshiht -Spaer- eignen sih alle anderen metallishen Ele-mente oder Legierungen. Oft verwendet man die Edelmetalle Cu, Ag und Au, sowie die3d- bzw. 4d-�Ubergangsmetalle, z.B. Cr, V, Pd und Ru. Shihtsysteme aus Fe und Crbzw. Co und Cu wurden besonders umfangreih experimentell untersuht, da in diesenF�allen die Gitterstrukturen der Komponenten sehr gut aufeinander passen.Seit einigen Jahren ist es m�oglih, Festk�orpershihten mit Diken im Nanometerbe-reih und einigen hundert Quadratmillimetern lateraler Ausdehnung reproduzierbarherzustellen. Dies bezieht sih sowohl auf die Dike der Shihten sowie die Topolo-gie ihrer Ober- und Grenz�ahen. So k�onnen Werksto�e mit einer k�unstlih erzeugten�Uberstruktur hergestellt werden, die in der Natur niht vorkommen und v�ollig neueEigenshaften und Verhaltensweisen zeigen.Durh die Entdekung der Zwishenshihtkopplung durh P. Gr�unberg [1℄ im Jahre1986 sowie des Supermagnetwiderstands-E�ektes durh Gruppen um P. Gr�unberg undA. Fert [2, 3℄ haben die Forshungen auf dem Gebiet der magnetishen Shihten undShihtsysteme gro�en Auftrieb erhalten.Aufgrund der Zwishenshihtkopplung rihten sih die magnetishen Momente be-nahbarter magnetisher Shihten unter einem bestimmten Winkel zueinander aus.In Abh�angigkeit der Zwishenshihtdike �ndet ein periodisher Wehsel zwishenparalleler und antiparalleler Ausrihtung statt. Die Periodenl�angen dieser Oszillatio-nen k�onnen mit Hilfe der Rudermann-Kittel-Kasuya-Yosida-Wehselwirkungstheoriebestimmt werden. Wird ein System, in dem die Momente benahbarter Shihten an-tiparallel ausgerihtet sind, in ein ausreihend starkes Magnetfeld gebraht, so rihtensih alle inneren Momente parallel zum �au�eren Feld aus. Bei der Umordnung dermagnetishen Momente ver�andert sih der elektrishe Widerstand viel st�arker als imFall des normalen Magnetwiderstandse�ektes. Deshalb wird dieser E�ekt Supermag-netwiderstand genannt. Das Verh�altnis der Widerstandsdi�erenz zum Widerstand beiparalleler Ausrihtung der Momente wird als Supermagnetwiderstandsverh�altnis ���bezeihnet und zur quantitativen Analyse des E�ektes herangezogen. Bei einer Tem-peratur von 1.5 K wurden Werte bis ��� = 220% sowie bei Zimmertemperatur bis��� = 42% gefunden [4℄.In Abshnitt 2 sind experimentelle Ergebnisse und Ans�atze zu deren theoretisherInterpretation zusammengestellt.Um ein tieferes theoretishes Verst�andnis des Supermagnetwiderstandes zu erlangen,1



sollten die mikroskopishen Ursahen untersuht werden. Ziel der vorliegenden Ar-beit war es, den Supermagnetwiderstands-E�ekt von Fe/Cr-Vielfahshihten bei tiefenTemperaturen aus ersten Prinzipien zu berehnen. Fe/Cr-Vielfahshihten sind expe-rimentell umfangreih untersuht. Au�erdem liegen ab-initio Rehnungen zu Streuei-genshaften von Cr-Punkdefekten in einer Fe-Matrix vor [79℄. Zur Bestimmung desSupermagnetwiderstandsverh�altnisses ist es notwendig, die Leitf�ahigkeiten der Viel-fahshihten bei paralleler bzw. antiparalleler Ausrihtung der magnetishen Fe-Momentezu bestimmen.Die Transporteigenshaften wurden durh L�osung der linearisierten Boltzmann-Glei-hung in Relaxationszeitn�aherung unter Ber�uksihtigung der anisotropen Grundzu-standseigenshaften ermittelt. Die Vorgehensweise dabei wird in Abshnitt 3 erl�autert.Im darauf folgenden Abshnitt wird die Berehnung der Grundzustandseigenshaftender Shihtsysteme dargestellt. Die Vielfahshihtsysteme wurden durh gro�e Ele-mentarzellen -Superzellen- harakterisiert. Die Bandstruktur wurde f�ur beide magne-tishe Kon�gurationen im Rahmen der Dihtefunktionaltheorie mittels eines LCAO-Shemas berehnet. Die anisotrope Fermi-Fl�ahe und Fermi-Geshwindigkeit ergabensih unter Verwendung einer modi�zierten Tetraedermethode (nah [5℄).Der Zusammenhang des Supermagnetwiderstandes mit der Spinabh�angigkeit der inden Shihten vorhandenen Streumehanismen wird in Abshnitt 5 untersuht.In Abshnitt 6 sind die gefundenen Abh�angigkeiten des Supermagnetwiderstands-E�ekteszusammengestellt und diskutiert.Zum prinzipiellen Verst�andnis f�ur das Verhalten der Fermi-Fl�ahen von Shihtsyste-men wurden Modellsysteme in Tight-Binding-N�aherung behandelt (siehe Anhang A).Hieraus lassen sih Modellvorstellungen ableiten.Die in der Arbeit gewonnenen Ergebnisse belegen, da� die angewandten Methoden zurtheoretishen Beshreibung des Supermagnetwiderstandes geeignet sind.
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2 Experimentelle Ph�anomeneIn diesem Kapitel werden grundlegende experimentelle Ergebnisse zu den Ph�anomenender Zwishenshihtkopplung und des Supermagnetwiderstandes sowie einfahe Model-le zu deren theoretisher Erkl�arung vorgestellt. Dabei gilt das besondere Interesse denExperimenten an Fe/Cr-Shihtsystemen.2.1 Oszillierende Zwishenshihtkopplung2.1.1 Experimentelle ErgebnisseDie ersten erfolgreihen Versuhe zum Ph�anomen der Zwishenshihtkopplung wurdenin der Gruppe um P. Gr�unberg in J�ulih ausgef�uhrt [1℄. Dabei wurde eine Dreifah-shiht aus Fe (Shihtnormale parallel zur [001℄-Rihtung) und Cr als Zwishenshihtverwendet. In den Ferromagneten bilden sih magnetishe Dom�anen aus, in denen dieRihtung der Magnetisierung im allgemeinen in der Shihtebene liegt. Mittels desmagnetooptishen Kerr-E�ektes (MOKE) und der Rasterelektronenmikroskopie mitPolarizationsanalyse (SEMPA) wurde die relative Lage der magnetishen Momente inGrund- und Dekshiht ermittelt [15, 7, 8, 9℄ (siehe Abb. 1).
?-Abb. 1: Prinzipielle Anordnung zur Bestimmung der Zwishenshihtkopp-lung an einer Dreifahshiht, oben und unten magnetishes Ma-terial, dazwishen nihtmagnetishes MaterialEs zeigte sih, da� sowohl parallele, antiparallele als auh senkrehte Ausrihtungender Momente auftreten. Dies wird mit den Begri�en der ferromagnetishen (fm), anti-ferromagnetishen (afm) sowie 90 Æ-Kopplung beshrieben. In Abh�angigkeit der Dikeder Zwishenshiht (0 .. 100 �A) erfolgt ein periodisher Wehsel zwishen afm und fmKopplung. Es treten Oszillationen untershiedliher Periodenl�angen auf.
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In einem einfahen ph�anomenologishen Modell kann dies wie folgt beshrieben werdenE = J1 os� � J2 os2� : (1)E ist die Wehselwirkungsenergie und � der Winkel zwishen den magnetishen Mo-menten in Grund- und Dekshiht. J1 und J2 sind Kopplungskonstanten, die die ko-lineare (afm, fm) bzw. 90 Æ -Kopplung beshreiben. Durh Messung der Hysterese derShihtmagnetisierung lassen sih die Konstanten J1 und J2 in Abh�angigkeit der Zwi-shenshihtdike ermitteln. Hieraus k�onnen die Amplituden und Perioden der Kopp-lungsoszillationen bestimmt werden. Dabei zeigt es sih, da� die Periodenl�angen inerster Linie vom Zwishenshihtmaterial abh�angig sind.

Abb. 2: Magnetishe Kopplung der Fe-Shihten einer FeCr[001℄-Dreifahshihtin Abh�angigkeit der Zwishenshihtdike, aufgenommen mit SEMPA,links : rauhe Granz�ahenstruktur, Cr-Dike T in nm, �l sihtbar, [7℄rehts : glatte Grenz�ahe, Cr-Dike in ML (1 ML � 1:4�A), �s undPhasenspr�unge erkennbar, oben ist der Dikenverlauf desChromkeils aufgetragen, [8℄F�ur Cr ergeben sih zwei Perioden von �s � 2 bzw. �l � 10 � 12 Monolagen (ML)[7, 8, 15℄. Diese Oszillationen lassen sih durh eine bestimmte Probengeometrie ver-deutlihen. Verwendet wird eine keilf�ormige Zwishenshiht (d= 0 .. 20 .. 50 �A) undein Substrat mit sehr gro�en magnetishen Dom�anen in Keilrihtung. In Abbildung 2sind die Gebiete mit entgegengesetzter Kopplung (afm, fm) untershiedlih gef�arbt. InAbh�angigkeit der Herstellungstemperatur der Probe ver�andert sih die Rauhigkeit derGrenz�ahen. In Abb. 2, linker Teil, ist aufgrund der rauheren Grenz�ahenstrukturnur die langperiodishe Oszillation erkennbar. Bei glatterer Struktur der Grenz�ahenerkennt man die 2 ML-Oszillation sowie die Phasenspr�unge bei 4, 24, 44 und 64 MLDike (s. Abb. 2, rehter Teil). In Tabelle I ist eine �Ubersiht �uber die Oszillationsperi-4



oden vershiedener Shihtsysteme gegeben. Au��allig dabei ist, da� in untershiedlihekristallographishe Rihtungen vershieden viele und ungleih lange Perioden auftreten.Bei der Untersuhung der Abh�angigkeit der Kopplungst�arke von der Dike der ferroma-gnetishen Shiht konnte f�ur Fe ebenfalls eine Oszillation mit einer Periode von a. 6Monolagen festgestellt werden [10℄. In Anlehnung an den deHaas-vanAlphen-E�ektwird zur Erkl�arung ein maximaler Durhmesser der Fermi-Fl�ahe der Majorit�atselek-tronen von Fe in [001℄-Rihtung herangezogen [11℄ (s. Abb. 30, Anlage B).Tab. I: Oszillationsperioden der Zwishenshihtkopplung f�ur vershiedene Sy-steme (Theorie und Experiment)Shihtsystem Rihtung Th./Exp. �s[ML℄ �l[ML℄ ReferenzFe/Cr [001℄ T 2 8..10 [12℄T 2.15 12.3 [13℄E � 2 10..12 [7℄E 2 [14℄E 10..12 [15℄E 15 [39℄Co/Cu [111℄ T 4.5 [21℄E �5 [18℄[100℄ T 2.6 5.9 [21℄E 2.6 8 [19℄Zur theoretishen Erkl�arung der Zwishenshihtkopplung wurden Untersuhungen aufder Grundlage der RKKY-Theorie der Kopplung zwishen magnetishen Momentendurhgef�uhrt [22, 20, 21, 35℄. Zum anderen liegen Arbeiten zu Gesamtenergiebereh-nungen auf der Grundlage von Bandstrukturrehnungen vor [12, 24, 25, 26℄. Es wurdenauh Modellrehnungen mit vershiedenen Gitterpotentialen vorgestellt [27, 28, 29℄. Imfolgenden sollen kurz die Grundgedanken der RKKY-Wehselwirkungstheorie darge-stellt werden.
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2.1.2 RKKY-WehselwirkungDer theoretishe Ansatz wurde urspr�unglih von M.A. Rudermann und C. Kittel 1954[30℄ entwikelt, um die Wehselwirkung von Kernspinmomenten, die durh ein Gas vonLeitungselektronen vermittelt wird, zu beshreiben. In den Folgejahren wurde er vonT. Kasuya [31℄ und K. Yosida [32℄ auf die Wehselwirkung von magnetishen St�orungenin Festk�orpern erweitert.Bringt man in ein Elektronengas eine punktf�ormige Ladungsst�orung, so wird diesedurh Ver�anderungen der Ladungsdihte abgeshirmt. Im Modell des freien Elektro-nengases l�a�t sih die daraus resultierende Ladungsdihtewelle analytish bestimmen.Die am Ort R relativ zur St�orung hervorgerufenen Ladungsdihte�anderung �n(R)betr�agt�n(R) / 1R4 ( 2kFR os 2kFR� sin 2kFR )/ os2kFRR3 f�ur 2kFR� 1 : (2)Diese Oszillationen werden als Friedel-Oszillationen bezeihnet [33℄. R bezeihnetden Betrag von R und kF den Fermi-Wellenvektor. F�uhrt man eine ebene St�orungsenkreht zur z-Ahse ein, so kann man sie als Menge von punktf�ormigen St�orungenmodellieren. Die �Uberlagerung der kugelf�ormigen Ladungsdihtewellen f�uhrt zu einemasymptotishen Verhalten der induzierten Ladungsdihte im Abstand z von der St�orung�n(z) / sin2kF zz2 f�ur 2kFz � 1: (3)Das Vorhandensein einer punktf�ormigen oder �ahenf�ormigen magnetishen St�orungf�uhrt zu analogen Oszillationen der Magnetisierungsdihte�m(r) = �n"(r)��n#(r) : (4)�n"(r) und �n#(r) bezeihnen die Ladungsdihtest�orungen der Majorit�ats- bzw. Mi-norit�atselektronen.Bringt man zwei Defekte im Abstand R bzw. z zueinander in ein freies Elektronengas, sokommt es zur Superposition der auftretenden Ladungs- bzw. Magnetisierungsdihtewel-len. F�ur gro�e Abst�ande gelten f�ur die Wehselwirkungsenergien analoge Beziehungenzu den Gleihungen (2) und (3).Bringt man die oben angegebenen St�orungen in ein Gas von Bloh-Elektronen, sosind die resultierenden Dihteshwankungen niht einfah analytish zu bestimmen.Der wihtigste Untershied besteht im Auftreten von Dihtewellen mit mehreren Os-6



zillationsperioden, die durh die Topologie der Fermi-Fl�ahe des Systems bestimmtwerden.Betrahten wir eine punktf�ormige Ladungsdihtest�orung in einem Gas von Bloh-Elektronen (vgl. Abb. 3). Die in Rihtung e relativ zur St�orung auftretende Oszillationder Ladungsdihte wird durh station�are Punkte ki auf der Fermi-Fl�ahe bestimmt.F�ur einen station�aren Punkt ki gilt die Bedingung, da� die Fermi-Geshwindigkeit��k�k ���ki parallel zur Rihtung e ist.

a) b)
�����������I �����	 -� -� -�

� - --� -� - --
-- vj0 vjkj0 kjvi0 viki0 kikl0vl0 vl ezvi0 viki0 ki - ez

Abb. 3: Station�are Punkte der Fermi-Fl�ahe f�ur eine punktf�ormige Ladungs-oder Magnetisierungsdihtest�orung, nah [34℄a) ellipsoidale Fermi-Fl�ahe mit 2 station�aren Punkten, es resultiert ge-nau eine Oszillationsperiodeb) komplexere Fermi-Fl�ahe mit 6 station�aren Punkten, daraus resul-tieren 3 OszillationsperiodenDie Periodenl�ange wird durh die Di�erenz (ki�ki0)e je zwei solher Punkte bestimmt(s. Abb. 3). Im Fall einer magnetishen St�orung treten die gleihen Oszillationsperiodenauf (vgl. Gl. (4)). Diese bestimmen auh das Verhalten der Wehselwirkungsenergiezweier solher Defekte.Erweitert man diese Betrahtungen auf ebene magnetishe St�orungen, so ergeben sihf�ur die station�aren Punkte ki und ki0 die folgenden Bedingungen [34℄ (vgl. Abb. 4):1. Die Wellenvektoren ki und ki0 m�ussen die gleihe Komponente parallel zur Shih-tebene besitzen und2. die Gruppengeshwindigkeiten vi und vi0 m�ussen entgegengesetzt gerihtet sein (s.Abb. 4).Die Wellenzahl, hervorgerufen durh zwei Punkte ki und ki0, betr�agt (ki�ki0)ez, wobeiez der Normalenvektor der ebenen St�orung sei. Stimmen zus�atzlih die Kr�ummungender Fermi-Fl�ahe in den Punkten ki und ki0 in ein oder zwei Normalenrihtungen7
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Abb. 4: Station�are Punkte der Fermi-Fl�ahe f�ur eine ebene Magnetisierungs-dihtest�orung,die Paare ki und ki0 bzw. kj und kj0 haben die gleihe Parallelkompo-nente zur Shihtnormalen ez, nah [34℄a) ellipsoidale Fermi-Fl�ahe mit 2 station�aren Punkten, es resultiert ge-nau eine Oszillationsperiodeb) komplexere Fermi-Fl�ahe mit 6 station�aren Punkten, daraus resul-tieren 2 Oszillationsperioden�uberein, so wird dies nesting genannt. Die Magnetisierungsdihteoszillationen habeneine gr�o�ere Reihweite, da sie proportional zu z� 32 bzw. z�1 abklingen [35℄.F�ur die Wehselwirkungsenergie der beiden magnetishen Ebenen stellen sih dazuanaloge Oszillationen ein. Deshalb treten bei Metallen mit anisotropen Fermi-Fl�ahenin untershiedlihe kristallographishe Rihtungen vershiedene Periodenl�angen derZwishenshihtkopplung auf. Im Fall der magnetishen Vielfahshihten betrahtetman die ferromagnetishen Shihten als ebene St�orungen im Elektronengas der Zwi-shenshiht und die Ausrihtung der magnetishen Momente wird gut durh die oben-genannten Oszillationen der Wehselwirkungsenergie beshrieben.
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2.2 Supermagnetwiderstands-E�ektAufgrund der oszillierenden Zwishenshihtkopplung (s. o.) l�a�t sih die Dike derZwishenshiht so w�ahlen, da� die magnetishen Shihten in einem Shihtsystemantiferromagnetish koppeln. Bringt man dieses System in ein hinreihend starkes Ma-gnetfeld so rihten sih die magnetishen Momente parallel zu diesem Feld aus. SolheVersuhe wurden erstmals 1988 in den Gruppen um P. Gr�unberg und A. Fert erfolg-reih an einem Fe/Cr-System durhgef�uhrt. Es wurde festgestellt, da� sih bei die-sem Ummagnetisierungsvorgang auh der elektrishe Widerstand erheblih verringert[2, 3℄ (siehe Abb. 5). Dabei wird das �au�ere Magnetfeld stets parallel zur Shihtebeneangelegt, so da� nah der S�attigung eine magnetishe Kon�guration �ahnlih der beiferromagnetisher Kopplung (fm Kon�guration) entsteht.

-
6�(H)��(HS)�(HS)

HHSrAbb. 5: Supermagnetwiderstands-E�ekt: Widerstand in Abh�angigkeit des ma-gnetishen Feldes H, HS bezeihnet die S�attigungsfeldst�arkeDer Tensor der elektrishen Leitf�ahigkeit hat f�ur tetragonale Systeme prinzipiell zweiKomponenten (�xx = �yy, �zz). Diese k�onnen durh Anlegen einer Spannung parallelbzw. senkreht zur Shihtebene bestimmt werden. Man nennt diese die CIP-(urrentin plane)- bzw. CPP-(urrent perpendiular to plane)-Anordnung (s. Abb. 6). In beidenRihtungen konnte der E�ekt des Supermagnetwiderstandes nahgewiesen werden [2,3, 36, 37℄.Zur quantitativen Analyse des E�ektes wird ein Supermagnetwiderstandsverh�altnis wiefolgt de�niert��� = �"# � �""�"" = �""�"# � 1 : (5)Dabei bedeuten �"# und �"# Widerstand bzw. Leitf�ahigkeit im afm Ausgangszustand bei�au�erem Feld H = 0 und �"", �"" die entsprehenden Werte bei S�attigung des E�ektes9
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Abb. 6: CIP- und CPP-Anordnung zur Messung des Supermagnetwiderstands-E�ektesMagnetfeld B, elektrishes Feld E und Strom jdurh parallele Ausrihtung der Momente. In Tabelle II sind einige experimentelleErgebnisse f�ur Fe/Cr[001℄-Vielfahshihten vershiedener Autoren zusammengestellt.Tab. II: �Ubersiht �uber experimentell gefundene Werte des Supermagnetwider-standsverh�altnisses in Fe/Cr[001℄-Shihtsystemen,dFe, dCr Dike der Fe- bzw. Cr-Shiht,N Anzahl der Doppellagen der untersuhten Vielfahshiht,T Me�temperaturdFe [�A℄ dCr [�A℄ N T[ K ℄ ��� [ % ℄ Anordnung Referenz30 10 100 9.3 108 CPP [36℄30 10 100 300 14 CPP [36℄42 12 50 4.2 64 CIP [4℄4.5 12 50 1.5 220 CIP [4℄4.5 12 50 300 42 CIP [4℄30 10 100 4.0 26 CIP [37℄30 10 100 300 7.5 CIP [37℄30 10 ? 5 73 CIP [61℄30 10 ? 293 14 CIP [61℄Bei Untersuhungen zur Abh�angigkeit des Supermagnetwiderstandsverh�altnisses vonder Dike der Zwishenshiht wurde festgestellt, da� hierbei Oszillationen mit be-stimmten Perioden auftreten. F�ur Fe/Cr[001℄-Systeme wurde eine kurze Periode �svon etwa 2 ML [40℄ und eine lange Periode �l von etwa 13 ML [38℄ bzw. 15 ML [39℄ermittelt. Diese Oszillationen verlaufen phasengleih mit denen der Zwishenlagen-kopplung [40℄. Es gibt einen Zusammenhang zwishen der Kopplungsst�arke und demSupermagnetwiderstandsverh�altnis, der bisher noh niht genauer gekl�art wurde.Ebenso besitzt der Supermagnetwiderstand eine oszillierende Abh�angigkeit von der10



Dike der ferromagnetishen Shiht. In den Fe/Cr[001℄-Systemen wurde eine Oszil-lationsperiode von 6 ML sowohl f�ur den Supermagnetwiderstand als auh f�ur dieZwishenshihtkopplung gefunden [10℄.Das Verhalten des Supermagnetwiderstandes in Abh�angigkeit der Temperatur ist gutverstanden. Es wurde festgestellt, da� bei Anwahsen der Temperatur von Helium- aufZimmertemperatur der Supermagnetwiderstand in CIP-Anordnung a. um den Faktor2.5 [41, 37℄ und in CPP-Anordnung um den Faktor 8 [37℄ sinkt.Die theoretishen Vorstellungen zur Ursahe des Supermagnetwiderstandes basieren aufdemMottshen Zweistrommodell [42℄. Hierbei wird angenommen, da� die Elektronenmit untershiedliher Spinrihtung zwei unabh�angige Leitf�ahigkeitskan�ale bilden. DerGesamtwiderstand � l�a�t sih als Parallelshaltung der Spinbandwiderst�ande �" und�# au�assen� = �"�#�" + �# : (6)Dies ist f�ur tiefe Temperaturen, f�ur die haupts�ahlih spinerhaltende Streuung an De-fekten auftritt, eine gute N�aherung [43℄. Bei h�oheren Temperaturen kommen als weite-re Ursahen des elektrishen Widerstandes die Streuung an Phononen und Magnonenhinzu. Die Phononenstreuung ist spinunabh�angig und vergr�o�ert den Betrag beiderSpinbandwiderst�ande und somit den Gesamtbetrag f�ur beide magnetishe Kon�gura-tionen. Dadurh verringert sih das Supermagnetwiderstandsverh�altnis (s. Gl. (5)). DieStreuung an Magnonen -spin-ip-Streuung- f�uhrt zu einem Ausgleih beider Spinband-widerst�ande. Dies verursaht eine Verringerung der Di�erenz der Gesamtwiderst�ande�"# � �"", woduh das Supermagnetwiderstandsverh�altnis stark vermindert wird (s.Gl. (5)).Die theoretishen Modelle, die zur Kl�arung des Supermagnetwiderstandes verwendetwurden, lassen sih in 3 Klassen einordnen. In vielen Modellen wird angenommen, da�in den Shihten eine Streuung erfolgt -bulk sattering, sowie durh die Rauhigkeiten derOber- und Grenz�ahen weitere Streumehanismen -interfae sattering- gegeben sind.Die Steust�arken dieser Mehanismen k�onnen meist unabh�angig voneinander variiertwerden. Welher der beiden Prozesse der f�ur den E�ekt dominierende ist, konnte bisherweder von theoretisher Seite noh durh Experimente eindeutig gekl�art werden.Modelle auf quantenmehanisher Grundlage, wie erstmals von P. M. Levy vorgestellt[44, 45℄, k�onnen den Abfall des Supermagnetwiderstandes mit wahsender Zwishen-shihtdike f�ur gr�o�ere Diken gut erkl�aren [46, 47℄. Jedoh wird f�ur kleine Diken einsehr gro�er Supermagnetwiderstand vorhergesagt, der experimentell niht best�atigtwerden konnte.Eine weitere Gruppe von Modellen basiert auf der Erweiterung der Fuhs-Sondheimer-Theorie [48, 49℄ auf Vielfahshihten [50, 51, 52, 53, 54℄. Die G�ultigkeit der mit diesen11



Modellen erzielten Ergebnisse wird durh die Annahme, da� die Diken der Einzel-shihten gr�o�er als die mittlere freie Wegl�ange der Elektronen sind, entsheidend ein-geengt. F�ur experimentell verwendete Systeme mit dFe � 30�A und dCr � 10 .. 40�Asind sie praktish niht anwendbar, da die mittlere freie Wegl�ange im Bereih einigertausend �Angstr�om liegt.Bisher sind nur wenige Arbeit bekannt, in denen aus ersten Prinzipien der Supermag-netwiderstand eines Supergitters f�ur Fe/Cr-Systeme berehnet wurde [55, 56, 57, 58℄.In [56℄ wurden nur spinunabh�angige Streumehanismen betrahtet. Allein aufgrund derAnisotropie einiger Fermi-Fl�ahen-Parameter wurde eine Di�erenz im Gesamtwider-stand zwishen der afm und fm Kon�guration gefunden. Dieses Resultat kann durhdie vorliegende Arbeit best�atigt werden.Werden Shihtsysteme aus mehr als zwei Metallen aufgebaut, so kann bei entsprehen-der Auswahl der Metalle ein "inverser\ Supermagnetwiderstands-E�ekt nahgewiesenwerden [59℄. Hierbei vergr�o�ert sih der Widerstand der Vielfahshiht bei parallelerAusrihtung der Momente in den ferromagnetishen Shihten.
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3 TransporttheorieIn diesem Kapitel wird die L�osung der Boltzmann-Gleihung in Relaxationszeitn�ahe-rung erl�autert. Die Ergebnisse werden zur Berehnung der elektrishen Transportkoef-�zienten benutzt.3.1 Boltzmann-Gleihung in Relaxationszeitn�aherungDie Ladungstr�ager in einem metallishen Festk�orper k�onnen durh �au�ere Felder be-einu�t werden. In einem idealen Kristall ist dies ohne innere Widerst�ande m�oglih.In einem realen Kristall unterliegen sie jedoh der Streuung an Fremdatomen und Git-terst�orungen. Bei endlihen Temperaturen kommt hierzu noh die Streuung an anderenangeregten Quasiteilhen, wie Phononen, Magnonen und Polaronen. Alle diese E�ektem�ussen gegeneinander abgewogen werden und f�uhren zu einem bestimmten Transport-verhalten.Dies ist mittels der Transport- oder Boltzmann-Gleihung m�oglih. Man betrah-tet die Einteilhenbesetzungsfunktion fk(r,t), die die Besetzung des Zustandes j k i ineinem Raumgebiet um den Ort r zum Zeitpunkt t beshreibt. Der Index k ist eineZusammenfassung von Wellenvektor k und Bandindex � zu k= (k; �). F�ur r�aumlihund zeitlih homogene Randbedingungen bleibt nur die Abh�angigkeit von k bestehenfk(r; t) = fk f�ur ��r = 0 und ddt = 0 : (7)Nah dem Liouvilleshen Theorem �uber die Invarianz des besetzten Phasenraumvo-lumens l�a�t sih die folgende Bilanzgleihung aufstellen�fk�t #Feld + �fk�t #Streu = 0 : (8)Ein zeitlih und r�aumlih konstantes elektrishes Feld der St�arke E �andert den Wel-lenvektor k eines Elektrons j k i gem�a�_k = � e�hE ; (9)und die Verteilung �andert sih infolge des Feldes um�fk�t #Feld = � e�h Erkfk = �e E vk  �fk��k ! : (10)
13



e bezeihnet die Elementarladung e = �jej und vk die Gruppengeshwindigkeit 1�h ��k�k .Mittels der mikroskopishen �Ubergangswahrsheinlihkeit Pkk0 (siehe Abshnitt 5.1)kann man die zeitlihe �Anderung von fk aufgrund von Streuprozessen ausdr�uken�fk�t #Streu =Xk0 Pkk0[fk0(1� fk)� fk(1� fk0)℄ : (11)Dabei werden das Pauli-Prinzip und die mikroskopishe Reversibilit�at des �Ubergangsvon j k i nah j k0 i ber�uksihtigt. Die Gleihgewihtsverteilung f ok des ungest�ortenSystems ist die Fermi-Dira-Verteilungf ok = 1e(�k��F )=kBT + 1 ; (12)wobei �k die Energie des Zustands j k i, �F die Fermi-Energie, kB die Boltzmann-Konstante und T die Temperatur bezeihnen. F�ur sehr tiefe Temperaturen (T ! 0 K)geht diese in eine �-Funktion �uberlimT!0 f ok = �(�F � �k) : (13)Die Abweihung der Verteilungsfunktion von der Gleihgewihtsverteilung wird durheine Funktion gk beshriebenfk = f ok + gk : (14)F�uhrt man dies in Gl. (11) ein, so entsteht�fk�t #Streu =Xk0 Pkk0(gk0 � gk) : (15)Unter der Annahme, da� die durh das �au�ere E-Feld verursahten St�orungen kleinsind, kann man eine lineare Antwort -lineare Response- des Systems annehmengk = �e �f ok��k !�kE : (16)Der Vektor der freien Wegl�ange �k beshreibt die �Anderung der Verteilungsfunktion fklinear zu einem elektrishen Feld E. Der Faktor �f ok��k ber�uksihtigt, da� nur Elektronenmit Energien nahe der Fermi-Energie zum Transport beitragen.
14



Mit den Gleihungen (8), (10), (15) und (16) entsteht unter Vernahl�assigung vonTermen h�oherer Ordnung die linearisierte Boltzmann-Gleihung�k = �k "vk +Xk0 Pkk0�k0# = �k vk + �k Xk0 Pkk0�k0 : (17)Dabei wurde die Relaxationszeit �k folgenderma�en eingef�uhrt(�k)�1 =Xk0 Pkk0 : (18)In Gl. (17) beshreibt der erste Term �kvk die Streuung aus dem Zustand j k i in dieZust�ande jk'i und der zweite Term die Streuung aus j k0 i nah j k i -Sattering-In-Term.Die Boltzmann-Gleihung bildet eine lineare Integralgleihung zur Bestimmung der�k und der Verteilungsfunktion fk im station�aren Zustand. Die L�osung von Gl. (17) inRelaxationszeitn�aherung bedeutet die Vernahl�assigung der Sattering-In-Terme. Dieswird im weiteren angenommen, da f�ur die Shihtsysteme nur die Relaxationszeiten,niht aber die �Ubergangswahrsheinlihkeiten bekannt sind. Der aus dieser N�aherungresultierende Fehler der TransportkoeÆzienten betr�agt f�ur einen Fe(Cr)-Defekt etwa24 % [60℄.In spinpolarisierten Systemen gibt es zwei Sorten von Elektronen, die Majorit�ats- unddie Minorit�atselektronen. Der Spinindex � (=" ; # ) sei im folgenden explizit vermerkt.Die mikroskopishe �Ubergangswahrsheinlihkeit l�a�t sih dann als MatrixP ��0kk0 = 0B� P ""kk0 P "#kk0P #"kk0 P ##kk0 1CA (19)shreiben. Vernahl�assigt man spin-ip-Streuprozesse, was f�ur tiefe Temperaturen einebrauhbare N�aherung ergibt [43℄, so vershwinden die Nihtdiagonalelemente von P ��0kk0 .Die spinabh�angigen Relaxationszeiten ��k und die freien Wegl�angen ��k ergeben sih zu(��k )�1 = Xk0 P ��kk0 ; (20)��k = ��k vk� : (21)F�ur die Abweihung von der Gleihgewihtsverteilung erh�alt mang�k = �e �f o�k��k ! �k�vk�E : (22)
15



Mit den so berehneten Abweihungen von der Gleihgewihtsverteilung lassen sih dieTransporteigenshaften des Systems bestimmen (s. Abshnitt 3.2).
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3.2 Bestimmung der TransportkoeÆzientenUnter dem Einu� eines zeitlih konstanten �au�eren Feldes stellt sih in einem Systemein station�arer Zustand ein, der durh die Besetzungsfunktion fk der elektronishenZust�ande j k i harakterisiert werden kann. Bei spinpolarisierten Systemen sind diefolgenden Betrahtungen f�ur jedes Spinband durhzuf�uhren.In quasiklassisher N�aherung betr�agt die elektronishe Stromdihte jj = eV Xk fkvk : (23)Die Summation in Gl. (23) l�auft �uber alle Blohzust�ande des Systems. vk bezeihnet dieGruppengeshwindigkeit 1�h ��k�k und V das betrahtete Volumen. Wegen der r�aumlihenInversionssymmetrie wird f�ur die Gleihgewihtsverteilung f ok der TermXk vkf ok � 0 ; (24)und die Stromdihte l�a�t sih mittels der Abweihung von der Gleihgewihtsverteilunggk ausdr�uken (s. Gl. (14))j = eV Xk gkvk : (25)In der Funktion gk ist die Ableitung der Fermi-Dira-Verteilung nah der Energie �kenthalten, die f�ur tiefe Temperaturen in eine Æ-Distribution �ubergeht�f ok��k = �Æ(�k � �F ) : (26)Unter Verwendung der Gln. (22), (25) und (26) ergibt sih f�ur die Stromdihtej = e2V Xk Æ(�k � �F ) �k vk (vkE) : (27)In der N�aherung zustandsunabh�angiger Relaxationszeiten kann �k durh einen Mittel-wert h�kikh�kik = Pk Æ(�k � �F ) �kPk Æ(�k � �F ) (28)ersetzt werden (s. Abshnitt 5.1). 17



Der durh das Ohmshe Gesetz de�nierte Tensor der elektrishen Leitf�ahigkeit �̂ be-shreibt den linearen Zusammenhang zwishen Stromdihte j und dem elektrishenFeld Ej = �̂ E : (29)Durh Vergleih mit Gl. (27) erh�alt man f�ur den Widerstand bzw. die Leitf�ahigkeit�̂�1 = �̂ = e2V � Xk Æ(�k � �F ) vkÆ vk : (30)Dabei bedeutet das Zeihen \Æ\ die tensorielle Verkn�upfung zweier Vektoren. Um einenumerishe Berehnung von �̂ durhf�uhren zu k�onnen, wandelt man die k-Summe inein Fl�ahenintegral um, welhes diskretisiert werden kann.Xk Æ(�k � �F ) ! V(2�)3 ZBZ d3k Æ(�k � �F ) (31)= V(2�)3 I dS Z dk?Æ(�k � �F ) (32)Das Integral H dS wird �uber eine Fl�ahe konstanter Energie gef�uhrt, auf der dk? senk-reht steht = V(2�)3 I�k=onst dS Z d�k  �k?��k ! Æ(�k � �F ) (33)= V(2�)3 IFF dS  �k?��k ! : (34)Das Fl�ahenintegral wird �uber die Fermi-Fl�ahe gef�uhrt.Im weiteren wird der Spinindex � explizit angegeben. Setzt man f�ur �k?��k das Reziprokeder Gruppengeshwindigkeit v�k ein�hv�k = ��������k�k ����� ; (35)dann ergibt sih mit (30), (34) und (35) f�ur die Leitf�ahigkeit �̂��̂� = e2��(2�)3 �h IFF dS�v�k vk�Æ vk� : (36)
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Sind in einem System mehrere B�ander vorhanden, so ist die Summation �uber diesegemeinsam mit der k-Summation auszuf�uhren.F�ur tetragonale Systeme besitzt �̂� zwei untershiedlihe Matrixelemente�̂� = �� 0BB� ~��xx 0 00 ~��xx 00 0 ~��zz 1CCA ;~��xx = e2(2�)3 �h IFF dS�v�k ( exvk� )2 ; ~��zz = e2(2�)3 �h IFF dS�v�k ( ezvk� )2 :(37)Hierbei wurde die Relaxationszeit �� separiert und ~��xx bzw. ~��zz sind die entsprehendenFermi-Fl�ahen-Integrale.Die Leitf�ahigkeit wird im wesentlihen durh zwei Gruppen von Gr�o�en bestimmt.Zum einen ben�otigt man die Grundzustandseigenshaften des Systems in Form derFermi-Fl�ahe und der k-abh�angigen Fermi-Geshwindigkeit. Zum anderen m�ussendie Streueigenshaften der im System enthaltenen St�orungen in Form der spinabh�angi-gen Relaxationszeiten � " und � # bekannt sein. Die Ermittlung dieser Gr�o�en f�ur denkonkreten Fall von magnetishen Fe/Cr-Shihtsystemen ist in den Abshnitten 4 und5 erl�autert.Die Zustandsdihten an der Fermi-Energie n�(�F ) lassen sih wie folgt als Integral�uber die Fermi-Fl�ahe ausdr�ukenn�(�F ) = 1V Xk Æ(��k � �F ) = 1(2�)3�h IFF dS�kv�k : (38)Die Zustandsdihte der Majorit�atselektronen der fm Kon�guration soll mit n"(�F ) be-zeihnet werden. Die Integration ist �uber alle Bl�atter der Fermi-Fl�ahe der Majorit�ats-elektronen auszuf�uhren. n#(�F ) bezeihnet die ensprehende Zustandsdihte der Mino-rit�atselektronen. In der afm Kon�guration ist die Zustandsdihte an der Fermi-Energien"#(�F ). Die Integration ist �uber alle Bl�atter der zweifah entarteten Fermi-Fl�ahe zuf�uhren.
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4 Grundzustandseigenshaften der Fe/Cr-Vielfah-shihtenDieses Kapitel ist der Bestimmung der Grundzustandseigenshaften der Vielfahshiht-systeme gewidmet. Die Gitterstruktur wird mittels Superzellen modelliert. Die Elek-tronenstruktur kann im Rahmen der Dihtefunktionaltheorie bestimmt werden. Dieanisotrope Fermi-Fl�ahe und Fermi-Geshwindigkeit ergeben sih durh lineare In-terpolation innerhalb der Tetraedermethode.4.1 Modellierung der ShihtstrukturGegenw�artig werden Vielfahshihten hergestellt und untersuht, die aus bis zu 100Doppelshihten bestehen [36, 37℄. Bei epitaktish gewahsenen Fe/Cr-Shihtsystemenbe�nden sih, abgesehen von Fehlstellen, Versetzungen und Korngrenzen, alle Fe- undCr-Atome auf den Gitterpl�atzen eines kubish raumzentrierten Gitters. Die shiht-weise Anordnung der Komponenten erzeugt einen Festk�orper mit �Uberstruktur. Dieserl�a�t sih durh periodishe Fortsetzung einer geeignet gew�ahlten Elementarzelle model-lieren. Dabei vernahl�assigt man auftretende Ober�ahene�ekte. Ebenfalls unber�uk-sihtigt bleiben Quantum Size-E�ekte, die aufgrund der begrenzten Ausdehnung desSystems senkreht zur Shihtebene entstehen k�onnen.Tab. III: UntersuhteFe/Cr[001℄-Vielfahshihten,Dike der Shihten in Monolagen [ML℄ dFe [ML℄ dCr [ML℄3 1 .. 135 1 .. 73 .. 9 4Im weiteren wurden Fe/Cr-Systeme betrahtet, in denen die Shihtnormale parallel zurkristallographishen [001℄-Rihtung liegt. Diese Systeme wurden in ihren Eigenshaftenbereits zahlreih experimentell untersuht [4, 23, 37, 38, 40, 61℄. Die tetragonale Ele-mentarzelle wird so angeordnet, da� die Ahsen a und b parallel zur [100℄- bzw. [010℄-und die -Ahse parallel zur [001℄-Rihtung verlaufen. Die Gitterkonstante a = b wurdezu 5.40 a.u. (atomi units) gew�ahlt. Dies ist der auf 0 K extrapolierte Mittelwert derGitterkonstanten der Shihtkomponenten. Jede Monolage wird durh ein Atom in derElementarzelle repr�asentiert. Eingeshr�ankt durh die Rehnerkapazit�at konnten vomAutor Elementarzellen mit bis zu 32 Atomen behandelt werden. Elementarzellen dieserGr�o�e werden als Superzellen bezeihnet.Aufgrund der magnetishen Momente in den Fe-Shihten bildet sih eine zus�atzli-he magnetishe �Uberstruktur aus. Im Fall der antiferromagnetishen Kon�guration20



betr�agt die Gitterkonstante  = 2 (dFe + dCr) : (39)
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Abb. 7:Elementarzellen f�ur das Shihtsystem Fe3Cr1,�, Æ Orte der Fe- bzw. Cr-Atome,", # Rihtung der vorgegebenen Magnetisierung in den Fe-Shihten,a) fm Kon�guration, a = 5:4 a.u.,  = 10:8 a.u.b) afm Kon�guration, a = 5:4 a.u.,  = 21:6 a.u.In Tab. III sind die Diken der Fe- und Cr- Shihten der Systeme zusammengestellt,die zur Berehnung des Supermagnetwiderstandsverh�altnisses ausgew�ahlt wurden. F�urdie minimale Dike der Fe-Shiht wurden 3 Monolagen gew�ahlt (experimentelle Reali-sierung [4℄), da sih in den Rehnungen erst ab dieser Dike eine Magnetisierungsdihteim Fe einstellt, die im Mittel dem Volumen-Wert entspriht. F�ur jede Shihtdiken-kombination wurde sowohl f�ur parallele als auh f�ur antiparallele Ausrihtung der Fe-Momente die Elektronenstruktur im Rahmen der Dihtefunktionaltheorie bestimmt.Die Berehnung der Bandstruktur wird im n�ahsten Abshnitt erl�autert.Als Beispiel f�ur die verwendeten Superzellen sind in Abb. 7 die Elementarzellen f�urdas System Fe3Cr1 dargestellt. F�ur die Bezeihnung der einzelnen untersuhten Viel-fahshihten wird eine Nomenklatur der Form FemCrn gew�ahlt. Dies bezeihnet einShihtsystem mit einer Fe-Dike dFe von m Monolagen und einer Cr-Dike dCr von nMonolagen. 21



4.2 Berehnung der Bandstruktur4.2.1 DihtefunktionaltheorieDie Dihtefunktionaltheorie ist ein hilfreihe Methode zur Bestimmung der Grund-zustandseigenshaften des Vielelektronenproblems. Der Grundgedanke besteht in derTransformation des Vielteilhenproblems auf ein e�ektives Einteilhenproblem. Die da-mit berehneten Eigenshaften (Ladungsdihte, Magnetisierungsdihte) stimmen gutmit experimentell gefundenen Resultaten �uberein. Grundlage der Dihtefunktional-theorie ist das von Hohenberg und Kohn [62℄ 1964 ver�o�entlihte Theorem, da� dieGesamtenergie E eines Vielteilhensystems ein eindeutiges Funktional der Teilhen-dihte n(r) ist.E = E[n(r)℄ (40)Die Grundzustandsenergie E0 eines Systems ist somit das Minimum von E[n(r)℄ beider Variation der Teilhendihte n(r) unter bestimmten Nebenbedingungen. Kohn undSham [63, 64℄ entwikelten daraus ein Konzept zur L�osung dieser Variationsaufgabemittels e�ektiver Einteilhengleihungen. Dazu zerlegt man das Funktional E[n(r)℄ indrei AnteileE[n(r)℄ = T [n(r)℄ + U [n(r)℄ + Ex[n(r)℄ : (41)T[n(r)℄ ist die kinetishe Energie eines hypothetishen, wehselwirkungsfreien Elek-tronensystems. Das Funktional U[n(r)℄ beinhaltet die Coulomb-Wehselwirkung inHartree-N�aherung und das �au�ere elektrostatishe Potential Vext(r)U [n(r)℄ = Z d3r d3r0 n(r)  n(r0)jr� r0j + Vext(r) ! : (42)Das Austaush-Korrelationsfunktional Ex[n(r)℄ enth�alt alle Vielteilhene�ekte, dieAustaush- und Korrelationsenergie sowie die damit verbundene Korrektur der kineti-shen Energie.Als Ansatz f�ur die Dihte n(r) wird ein Vielteilhenzustand in Form einer Slater-De-terminante, bestehend aus den Einteilhen-Wellenfunktionen j	i(r) i, gew�ahltn(r) =Xi h	i(r) jj	i(r) i : (43)
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Damit lassen sih f�ur die Einteilhen-Wellenfunktionen j	i(r) i dieKohn-Sham-Gleihungen(�r22 + Ve� [n(r)℄ ) j	i(r) i = �i j	i(r) i (44)mit dem e�ektiven PotentialVe� (r) = Vext(r) + ÆEx[n(r)℄Æn + Z d3r0 n(r0)jr� r0j (45)gewinnen. Als Abk�urzung wird das Austaush-Korrelationspotential Vx[n(r)℄ eingef�uhrtVx[n(r)℄ = ÆEx[n(r)℄Æn : (46)Die auftretenden Lagrange-Parameter �i sind zun�ahst mathematishe Hilfsgr�o�en,k�onnen jedoh mit me�baren Eigenshaften des Systems in Zusammenhang gebrahtwerden (siehe Abshnitt 4.2.2).Es erweist sih als n�utzlih, die Dihte der Austaush-Korrelationsenergie �x ein-zuf�uhrenEx[n(r)℄ = Z d3r n(r) �x[n(r); ℄ : (47)In spinpolarisierten Systemen wird der obige Ansatz f�ur beide Spinb�ander benutzt [65℄.�x[n(r)℄ ist dann ein Funktional der Dihte der Majorit�ats- sowie der Minorit�atselek-tronen n"(r) bzw. n#(r)�x[n(r)℄ = �x[n"(r); n#(r)℄ : (48)In �x[n"(r); n#(r)℄ sind alle Informationen �uber die Vielteilhene�ekte in einem Systementhalten. In den meisten F�allen ist es m�oglih, eine lokale N�aherung vorzunehmen.Dazu bestimmt man die Dihte der Austaush-Korrelationsenergie in einem Referenz-system gleihartig wehselwirkender Elektronen konstanter Dihte. Diese N�aherung istf�ur r�aumlih langsam ver�anderlihe Dihten erwartungsgem�a� gut, ergibt aber auhf�ur r�aumlih stark ver�anderlihe Dihten brauhbare Ergebnisse. Gute N�aherungsaus-dr�uke f�ur wehselwirkende Elektronensysteme homogener Dihte wurden von v.Barthund Hedin [66℄ bzw. Vosko, Wilk und Nusair [67℄ entwikelt.
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4.2.2 LCAO-AnsatzBei tiefen Temperaturen besteht ein metallisher Festk�orper aus an den Gitterpl�atzenbe�ndlihen Ionen (Atomkerne und stark lokalisierte Elektronen) und den beweglihenLeitungselektronen. Das Elektronengas be�ndet sih in einem �au�eren, durh die Io-nen verursahten, gitterperiodishen Potential Vext(r). F�ur dieses Potential m�ussen dieKohn-Sham-Gleihungen gel�ost werden. Dazu liegt es nahe, die Einteilhen-Wellen-funktionen j	i(r) i aus "atomaren\ Wellenfunktionen aufzubauen [68℄. Das bedeu-tet, da� der gitterperiodishe Anteil von j	i(r) i eine Linearkombination von Wellen-funktionen ist, die um die Orte der Ionen Ri konzentriert sind (LCAO = Linear Com-bination of Atomi Orbitals). Die "atomaren\ Wellenfunktionen ergeben sih mittelseines am Ort Ri zentrierten Potentials VRi(r), das so gew�ahlt werden sollte, da� VRi(r)in der N�ahe des Ortes Ri dem Potential des dort be�ndlihen Ions entspriht(�r22 + VRi(r) ) j	nRi(r) i = �n j	nRi(r) i : (49)Der Index n numeriert die Eigenfunktionen des Potentials VRi(r). H. Eshrig u.a. [69,70℄ zeigten, da� sih durh die Wahl der VRi(r) die L�osung wesentlih vereinfahen l�a�t.An die "atomaren\ Wellenfunktionen j	nRi(r) i ist die Bedingung zu stellen, da� sie(an allen Gitterorten betrahtet) ein gen�ugend vollst�andiges Funktionensystem bilden.Die j	nRi(r) i k�onnen in Rumpf- und Valenzzust�ande eingeteilt werden. Die Bloh-Zust�ande lassen sih mittels eines linearen Ansatzes folgenderma�en konstruierenj	k�(r) i = eikrXn XRi CnRik� j ~	nRi(r) i : (50)Die j ~	nRi(r) i sind die gegen�uber den Rumpfzust�anden orthogonalisierten Valenzzust�ande.Dabei entsprehen die j	k�(r) i den j	i(r) i in denKohn-Sham-Gleihungen (Gl. (44)).Die KoeÆzienten CnRik� und �k� werden als L�osungen eines linearen Eigenwertproblemsbestimmt. In spinpolarisierten Systemen werden diese f�ur beide Spinb�ander ermittelt.Die Bandstrukturberehnung erfolgt unter Verwendung des LCAO-ProgrammpaketsvonH. Eshrig u.a. [71, 72℄ auf IBM RS/6000 workstations. Im e�ektiven Kohn-Sham-Potential Ve� (r) wird das Austaush-Korrelationsfunktional nah v.Barth und He-din [66℄ benutzt. Die Modellierung der jeweiligen magnetishen Kon�guration erfolgtdurh Einf�uhrung eines Splitting-Potentials. Mit diesem wird zu Beginn die Austaush-Korrelationsenergie der Majorit�ats- und Minorit�atselektronen aufgespalten. Dadurhwird erreiht, da� sih das Energiefunktional E[n(r)℄ im Einzugsbereih eines Minimumsbez�uglih n"(r) und n#(r) be�ndet, bei dem die gew�unshte magnetishe Ordnung vor-24



liegt. Der somit ermittelte, energetish tieiegende Zustand des Gesamtsystems sollals Grundzustand der entsprehenden magnetishen Kon�guration bezeihnet werden.Auf diese Weise werden die Zust�ande des Systems bei H = 0 (afm) bzw. H = HS (fm)simuliert (s. Abb. 5).Die somit erhaltenen Einteilhenenergien ��k� und Einteilhen-Wellenfunktionen j	�k�(r) ilassen sih als elektronishe Wellenfunktionen und deren Anregungsenergien inter-pretieren. Spektroskopishe Untersuhungen und experimentelle Bestimmungen derFermi-Fl�ahen-Topologie belegen, da� sie im Bereih der Fermi-Energie tats�ahlihals Quasiteilhenzust�ande interpretiert und zur Berehnung weiterer Systemeigenshaf-ten herangezogen werden k�onnen.
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4.3 Approximation der Fermi-Fl�aheMittels der in Abshnitt 4.2 vorgestellten Methoden l�a�t sih die Bandstruktur ��k� aufeinem Netz von k-Punkten im irreduziblen Teil der Brillouin-Zone (IB) berehnen.Wendet man die Elemente der Symmetriegruppe der entsprehenden Kristallstrukturan, so ist es m�oglih, daraus die Bandstruktur in der gesamten 1. Brillouin-Zone zukonstruieren. F�ur die meisten der im folgenden vorgestellten Rehnungen wurde einNetz mit 4650 k-Punkten im irreduziblen Teil gew�ahlt.Mittels einer modi�zierten Tetraedermethode (nah [5℄) wird die Fermi-Fl�ahe imRahmen einer linearen Interpolation durh eine Menge von Drei- und Viereken ap-proximiert. Damit k�onnen die in Gl. (37) auftretenden Integrale numerish berehnetwerden. Die Grundgedanken der Tetraedermethode sind im folgenden dargestellt.Die k-Punkte im irreduziblen Teil der Brillouin-Zone bilden ein regul�ares Netz. Je-weils vier k-Punkte k0, k1, k2 und k3 werden zu einem Tetraeder zusammengefa�t(Abb. 8). Die Energien an den Ekpunkten betragen �0, �1, �2 und �3. Der Bandindex� sei f�ur alle Energien �i gleih und wird deshalb niht angegeben.
k2; �2

k1; �1k0; �0
k3; �3

k(�1)k(�3) k(�2)
Abb. 8: Lineare Interpolation der Fermi-Fl�ahe in einem Tetraeder k0, k1, k2,k3Folgende Gr�o�en werden de�niert~�i = �i � �0 ; i = 1, 2, 3 ; � = 0BB� ~�1~�2~�3 1CCA ;~ki = (ki � k0)T ; i = 1, 2, 3 ; K = 0BB� ~k1~k2~k3 1CCA :
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Jeder Punkt k innerhalb des Tetraeders l�a�t sih wie folgt parametrisierenk = k0 +K� (51)� = 0BB� �1�2�3 1CCA 2 IR3 ; j� j � 1 und �i � 0 :Die Bandstruktur kann folgenderma�en linear interpoliert werden�k = �0 + � � : (52)Die Ekpunkte des die Fermi-Fl�ahe approximierenden Fl�ahenst�uks werden aus�0 + �i � � �F = 0 (53)unter der Nebenbedingung�i 2 f(�; 0; 0); (0; �; 0); (0; 0; �); (�; 1��; 0); (�; 0; 1��); (0; �; 1��); 0 � � � 1gbestimmt. Der Index i bestimmt die Anzahl der L�osungen. Gibt es f�ur die �i dreioder vier L�osungen, so lassen sih die k(�i) als Ekpunkte des Fl�ahenst�uks ermit-teln, das im betrahteten Tetraeder die Fermi-Fl�ahe n�ahert (Dreiek k(�1), k(�2),k(�3) in Abb. 8). Aus den k(�i) bestimmt man den Shwerpunktsvektor Q und dieFl�ahe �SQ des Fl�ahenelements, durh Koordinatentransformation gewinnt man aus� die Fermi-Geshwindigkeit vQ. In Gebieten von Bandhybridisierungen ergibt die li-neare Interpolation aufgrund der starken Kr�ummung der Fermi-Fl�ahe eine shlehteApproximation sowohl der Topologie als auh der Fermi-Geshwindigkeit.Mittels dieser approximierten Fermi-Fl�ahen lassen sih die Integrale ~� als Summeausf�uhren (vgl. Gl. (37))~��xx = 1(2�)3 �h XQ �S�Qv�Q ( exvQ� )2 ;~��zz = 1(2�)3 �h XQ �S�Qv�Q ( ezvQ� )2 : (54)Am Beispiel der Fe3Cr1 und Fe3Cr5-Shihtungen sind in Tab. IV die f�ur den Trans-port wihtigen Gr�o�en der einzelnen Bl�atter der Fermi-Fl�ahen zusammengestellt. AlleGr�o�en sind in atomaren Einheiten angegeben. Die einzelnen Bl�atter untersheiden sihstark in ihrer Zustandsdihte an der Fermi-Energie. Sehr kleine Bl�atter entstehen oft27



durh numerishe Ungenauigkeiten oder Rundungsfehler an einzelnen k-Punkten. DieLeitf�ahigkeit wird im wesentlihen durh die markierten B�ander bestimmt.Tab. IV: Approximierte Fermi-Fl�ahen von Fe3Cr1 und Fe3Cr5: Integrale Eigenshaften",# fm Kon�guration, Majorit�ats- bzw. Minorit�atsband"# afm Kon�gurationN Anzahl der Fl�ahenelemente,n Zustandsdihte an der Fermi-Energie (a.u.),~��xx, ~��zz Fermi-Fl�ahen-Integrale zur Bestimmung der Leitf�ahigkeit (s. Gl. (54) )Fe3Cr1 Band N n ~��xx ~��zz Fe3Cr5 Band N n ~��xx ~��zz" 18 1465 28.5 .118 .102 " 29 74 .3 .004 .00519 1369 44.9 .129 .054 30 1628 14.6 .056 .01331 1898 22.5 .054 .00432 269 2.0 .010 .002|| || || || || ||73.4 .247 .156 49.4 .124 .024# 11 65 .9 .006 .007 # 23 412 1.5 .021 .02412 1370 19.2 .159 .155 24 3045 13.4 .182 .17913 736 11.7 .077 .074 25 2178 10.6 .101 .06914 264 5.6 .023 .024 26 1247 7.2 .055 .04727 107 .6 .002 .009|| || || || || ||37.4 .256 .260 33.3 .361 .328"# 33 2223 36.6 .103 .017 "# 53 334 .6 .012 .00734 2221 44.0 .084 .021 54 2648 14.8 .043 .00235 708 12.1 .047 .021 55 3315 18.9 .049 .00836 60 .2 .002 .001 56 3793 22.3 .062 .03257 850 3.4 .013 .002|| || || || || ||82.9 .236 .060 60.2 .179 .054
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4.4 Magnetishe Struktur der VielfahshihtenAus den Dihten der Majorit�ats- sowie der Minorit�atselektronen l�a�t sih die Magne-tisierungsdihte m(r) bestimmenm(r) = n"(r) � n#(r) : (55)�Ubersihtliher ist es, die magnetishen Momente �(Ri) f�ur die einzelnen Atomorte Rizu bestimmen.

Abb. 9: Magnetishe Momente im Fe3Cr10-Shihtsystem, LCAO-Superzellen-Rehnung: ferromagnetishe Kon�guration: antiferromagnetishe Kon�gurationF�ur die Fe-Shiht ergeben sih in den Fe/Cr[001℄-Shihtsystemen folgende Unter-shiede zu den Volumen-Eigenshaften. Im Volumen-Material betr�agt das magnetisheMoment etwa 2.2 Bohrshe Magneton (�B) [73℄. Die Monolagen werden im folgendenvon der Grenz�ahe Fe/Cr aus gez�ahlt. In der 1. Monolage Fe ist das Moment starkverringert (� � 1:7�B), w�ahrend es in der 2. Monolage leiht �uberh�oht ist (� � 2:5�B).In Fe-Shihten mit einer Dike m gr�o�er als 4 Monolagen ist das Moment in den mitt-leren m-4 Monolagen etwa gleih dem Volumen-Moment. Dieses Ergebnis stimmt mitanderen theoretishen Arbeiten �uberein [25, 56, 74℄.Als Vergleih f�ur die im Cr auftretenden magnetishen Momente wurde eine LCAO-Bandstrukturberehnung f�ur antiferromagnetishes Cr mit einer Gitterkonstante von5.40 a.u. durhgef�uhrt. Dabei wurde eine kommensurable Spindihtewelle mit einerPeriode von 2 Monolagen simuliert. Das erhaltene Moment von � = 0:6�B entsprihtdem anderer Autoren [13, 26, 75, 76℄ . Experimentell wurde jedoh im Volumen-Cr29



Abb. 10: Magnetishe Momente im Fe3Cr11-Shihtsystem, LCAO-Superzellen-Rehnung: ferromagnetishe Kon�guration: antiferromagnetishe Kon�gurationeine inkommensurable Spindihtewelle festgestellt. Das Moment der 1. Cr-Monolagerihtet sih antiparallel zum benahbarten Fe-Moment aus. Dies wurde bereits expe-rimentell nahgewiesen [8℄. F�ur den Betrag des Cr-Moments wurde etwa ein Dritteldes Volumen-Wertes erhalten. Die Momente benahbarter Cr-Monolagen koppeln an-tiferromagnetish und nehmen bis zur Mitte der Shiht etwa auf ein Sehstel desVolumen-Wertes ab.Wenn die Anzahl der Cr-Monolagen gerade ist und die Fe-Momente parallel ausgerih-tet sind, bzw. die Anzahl der Cr-Monolagen ungerade und die Fe-Momente antiparallelliegen, ist die 2 ML-Oszillation im Cr zur Dike der Cr-Shiht und zur Ausrihtungder Fe-Momente inkommensurabel. Da die Kopplung zu den Fe-Shihten st�arker ist,tritt in der Mitte der Cr-Shiht eine St�orung der antiferromagnetishen Ordnung auf.Die Energie dieses Defektes ist etwa gleih der Kopplungsst�arke der ferromagnetishenShihten [25℄. In den Abbildungen 9 und 10 sind die beiden Typen dieser St�orun-gen deutlih erkennbar. Au�erdem verringern sih die magnetishen Momente allerCr-Monolagen gegen�uber der ungest�orten Spindihtewelle bei der gleihen Cr-Dike.
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5 Einu� der Streueigenshaften auf den Super-magnetwiderstandDer elektrishe Widerstand eines Metalls wird durh die Streuung der Elektronen anden St�orungen der idealen Gitterstruktur hervorgerufen. In spinpolarisierten Systemenk�onnen die Majorit�ats- und Minorit�atselektronen untershiedlih stark beeinu�t wer-den. Dies wird durh den Begri� der Spinanisotropie der Streuung beshrieben. DieStreueigenshaften der enthaltenen Defekte k�onnen durh spinabh�angige Relaxations-zeiten harakterisiert werden. Als Gitterst�orungen k�onnen Punktdefekte, Defektluster,Versetzungen und Korngrenzen auftreten. F�ur den Punktdefekt ist eine vollst�andige Be-shreibung seiner Streueigenshaften aus ersten Prinzipien m�oglih [77, 78℄ und liegtinsbesondere f�ur einen Cr-Defekt in einem Fe-Kristall vor [79℄.5.1 Bestimmung der RelaxationszeitenDie spinpolarisierte Elektronendihte in einem idealen Kristall wird durh ungest�orteEinteilhenwellenfunktionen j�	�k(r) i beshrieben. Diese sindBloh-Zust�ande im gitter-periodishen Potential V �(r). Bringt man in dieses ideale Gitter eine St�orung durhFremdatome so �andert sih das Potential um den Betrag �V �(r). Diese �Anderungkann f�ur beide Spinb�ander sehr vershieden sein. Der elektronishe Zustand kann jetztdurh gest�orte Bloh-Wellen j	�k(r) i beshrieben werden. Spinerhaltende Streuungam Defektpotential kann mittels der T-transition-Matrix harakterisiert werden. Diesebeshreibt den �Ubergang der ungest�orten Bloh-Welle j�	�k(r) i durh Streuung an�V �(r) in den gest�orten Zustand j	�k0(r) iT ��kk0 = 1V h�	�k(r) j�V �(r)j	�k0(r) i : (56)V ist das Volumen des betrahteten Systems. Im Grenzfall der verd�unnten Legierungist die mikroskopishe �Ubergangswahrsheinlihkeit P ��kk0 f�ur spinerhaltende, elastisheStreuung durh Fermi's Goldene RegelP ��kk0 / N jT ��kk0j2 Æ( �k � �k0) (57)gegeben. N ist dabei die Anzahl der St�orstellen, Æ(�k��k0) beshreibt die Energieerhal-tung. Die Summation �uber alle Endzust�ande j	�k0(r) i ergibt (��k )�1 (siehe Gl. (20)). DieRelaxationszeit ��k beshreibt die Verweildauer eines Elektrons im Zustand j	�k(r) i.In den weiteren Betrahtungen dieser Arbeit wird angenommen, da� die Relaxations-zeiten � " und � #, die f�ur einen Cr-Defekt in Fe ermittelt wurden (s. Tab. V), auh f�ureinen Cr-Defekt in einer Fe-Shiht relevant sind.31



Tab. V: Mittlere spinabh�angige Relaxa-tionszeiten sowie Spinanisotropief�ur einen Cr-Punktdefekt in Fe,nah [79℄ � " � # � = �"�#0.001618 0.01458 0.111Im weiteren werden nur Cr-Defekte in den Fe-Shihten betrahtet. Der Einu� derStreueigenshaften des Defektes auf den Supermagnetwiderstand l�a�t sih dadurhdeutliher hervorheben. Aufgrund der sehr untershiedlihen Relaxationszeiten wer-den die Majorit�atselektronen stark gestreut, wohingegen die Minorit�atselektronen nureiner geringen Streuung unterliegen.
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Abb. 11: Streuung der Bloh-Wellen j	"k i und j	#k i an einem Cr-Defekt in ferromagnetisher Kon�guration der Fe-MomenteLiegen die Fe-Momente parallel, ist die Spinentartung aufgehoben. Jeder Elektronenzu-stand tr�agt eindeutig Majorit�ats- oder Minorit�atsharakter. Ein Zustand j	�k(r) i wirdin jeder magnetishen Shiht gleihartig gestreut. Die Streuung der Majorit�atselektro-nen wird durh � ", die der Minorit�atselektronen durh � # beshreiben (s. Abb. 11).Liegen die Fe-Momente antiparallel, so sind die Zust�ande j	"k i und j	#k i entartet. EinZustand j	"(#)k i tr�agt in der einen Fe-Shiht Majorit�ats- und in der benahbarten Fe-Shiht Minorit�atsharakter. Ebenso untersheidet sih die Streuung an den Defekten inbeiden magnetishen Shihten. Ist die Spinanisotropie gro�, so werden die Elektronenin beiden Streukan�alen stark gestreut und der Widerstand erh�oht sih im Vergleih zurfm Kon�guration (s. Abb. 12).F�ur die resultierende Relaxationszeit � "# der afm Kon�guration ergibt sih aufgrundder Additivit�at der Streuoperatoren� "# = 2� 1� " + 1� # ��1 : (58)32
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Abb. 12: Streuung der Bloh-Wellen j	"k i und j	#k i an einemCr-Defekt in antiferromagnetisher Kon�guration der Fe-MomenteF�ur den Fe(Cr)-Defekt ergibt sih damit eine Relaxationszeit � "# von 0.002913.Mit den e�ektiven Relaxationszeiten � ", � # und � "# sowie den Fermi-Fl�ahen-Integralen~�", ~�# und ~�"# sind alle Gr�o�en bekannt, um das Supermagnetwiderstandsverh�altniszu bestimmen.
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5.2 Relaxationszeiten als freie ParameterDie Streueigenshaften eines beliebigen Defektes in einer idealen Shihtstruktur k�onnendurh die spinabh�angigen Relaxationszeiten � " und � # parametrisiert werden. Die Spin-anisotropie � bezeihnet das Verh�altnis dieser beiden Zeiten� = � "� # : (59)Mittels der Spinanisotropie l�a�t sih die e�ektive Relaxationszeit f�ur die afm Kon�gu-ration� "# = 21 + � � " (60)ausdr�uken (s. Gl. (58)). In Relaxationszeitn�aherung sind die Komponenten des spi-nabh�angigen Leitf�ahigkeitstensors eines Spinbandes als Produkt der Relaxationszeit ��und dem entsprehenden Fermi-Fl�ahen-Integral ~�� gegeben (vgl. Gl. (37))�� = �� ~�� : (61)F�ur den Supermagnetwiderstand in CIP-Anordnung sind die Komponenten ~��xx bzw.~��yy und f�ur die CPP-Anordnung die Komponente ~��zz auszuwerten. Die Indizierung derKomponenten wird in den folgenden Betrahtungen zur Vereinfahung der Darstellungvernahl�assigt. F�ur die Leitf�ahigkeit der ferromagnetishen Kon�guration �"" ergibtsih �"" = (�"")�1 = � " ~�" + � # ~�# : (62)Dabei bezeihnen ~�" und ~�# die Summen der Fermi-Fl�ahen-Integrale aller Bl�atterder Majorit�ats- bzw. Minorit�atselektronen der fm Kon�guration.Bei antiparalleler Ausrihtung der Fe-Momente bestimmt sih die Leitf�ahigkeit �"# zu�"# = � "# ~�"# : (63)~�"# ist dabei das entsprehende Fermi-Fl�ahen-Integral im afm Zustand des Shiht-systems. F�ur das Supermagnetwiderstandsverh�altnis ergibt sih mit Gl. (5)��� = � " ~�" + � # ~�#� "# ~�"# � 1 : (64)
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Unter Einbeziehung der Spinanisotropie � aus Gl. (59) erh�alt man��� = 1 + �2  ~�"~�"# + ��1 ~�#~�"# ! � 1 : (65)Die Integrale ~�", ~�# und ~�"# sind durh die Grundzustandseigenshaften des Shiht-systems in fm bzw. afm Kon�guration bestimmt.Der Einu� der Defektkonzentration auf das Supermagnetwiderstandsverh�altnis konntein experimentellen Arbeiten niht eindeutig gekl�art werden. Es gab Experimente, beidenen der Supermagnetwiderstand mit der Anzahl der Defekte stieg [80, 81℄ und solhemit entgegengesetztem Ergebnis [82℄. Im Rahmen dieses Modells ist das Supermagnet-widerstandsverh�altnis von der Konzentration der Defekte unabh�anig.Da die in Gl. (65) auftretenden Integrale ~� positiv sind, ergibt sih f�ur das Supermag-netwiderstandsverh�altnis ��� (�) genau ein globales Minimum f�ur � = �min������ = 0 =) �min = s ~�#~�" : (66)Es ist zu bemerken, da� �min nur von Eigenshaften des Shihtsystems bei parallelerAusrihtung der Fe-Momente bestimmt wird. Das minimale Supermagnetwiderstands-verh�altnis ��� min betr�agt damit��� min = ��� ( �min ) = 12 0� s ~�"�"# + s ~�#�"# 1A2 � 1 : (67)F�ur das Verhalten von ��� in Abh�angigkeit der Spinanisotropie sind zwei F�alle zu un-tersheiden.1. Die Grundzustandseigenshaften seien so, da� ��� min > 0. Dann tritt bei jederArt von Streumehanismus ein positiver Supermagnetwiderstands-E�ekt auf. Beson-ders hervorzuheben ist, da� dies auh bei spinunabh�angigen Streuprozessen ( � = 1 )zu erwarten ist.2. Der Wert von ��� min sei negativ. Liegt die Anisotropie des vorhandenen Streumeha-nismus in der N�ahe von �min, welhes durh die Fermi-Fl�ahen-Integrale ~� bestimmtwird, so ist ein "inverser\ Supermagnetwiderstands-E�ekt zu erwarten.Die funktionale Abh�angigkeit ist f�ur beide F�alle in Abb. 13 veranshauliht. DurhVer�anderung der Spinanisotropie kann der Supermagnetwiderstands-E�ekt verst�arktoder reduziert werden. Baumgart u.a. f�uhrten Experimente zum Einu� von zus�atzli-hen St�orungen in Fe/Cr-Vielfahshihten durh [23℄. Es zeigte sih, da� St�orungen35



mit umgekehrter Spinanisotropie im Vergleih zu der des Fe(Cr)-Defektes, Al- und Ir-Defekte in Fe, den Supermagnetwiderstand stark reduzieren, was mit den Aussagendes beshriebenen Modells gut �ubereinstimmt.
-

6���
� = �"�#�min

Abb. 13:Supermagnetwiderstandsverh�altnis in Abh�angigkeit der Spinanisotropie� f�ur untershiedlihe Parameters�atze ~�", ~�# und ~�"#, (willk�urlihe Ein-heiten)Aus der Form von Gl. (66) ist ersihtlih, da� j��� j f�ur den "inversen\ Supermagnet-widerstands-E�ekt immer kleiner 100% ist. Bisher wurden in Experimenten Wertevon j��� j bis 1% gefunden [59℄. Durh weitere Streuprozesse und die damit verbun-dene Ver�anderung der Spinanisotropie kann der "inverse\ Supermagnetwiderstands-E�ekt ausgel�osht bzw. in den normalen Supermagnetwiderstands-E�ekt �ubergehen(vgl. Abb. 13).
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6 Supermagnetwiderstand der Fe/Cr-VielfahshihtenDie f�ur das Supermagnetwiderstandsverh�altnis erhaltenen Ergebnisse werden in diesemKapitel vorgestellt und im Vergleih mit experimentellen Resultaten diskutiert.6.1 Berehnung des Supermagnetwiderstandsverh�altnissesEs wurde der Supermagnetwiderstand vershiedener Fe/Cr[001℄-Vielfahshihtsystemeberehnet. Dabei wurde die Dike der Fe-Shiht dFe bzw. die der Cr-Shiht dCr variiert(s. Tab. III). F�ur jedes betrahtete System wurden f�ur beide magnetishe Kon�gura-tionen die anisotrope Fermi-Fl�ahe und Fermi-Geshwindigkeit ermittelt. Mit Hilfeder e�ektiven Relaxationszeiten ergaben sih daraus die Fermi-Fl�ahen-Integrale ~�",~�# und ~�"#.Da das Supermagnetwiderstandsverh�altnis niht von den Absolutwerten der Relaxa-tionszeiten � " und � # abh�angt, sondern nur von der Spinanisotropie � = �"�# , wird ���als Funktion von ~�", ~�#, ~�"# und � aufgefa�t (vgl. Gl. (65)). F�ur jeweils drei Werte von� wurde das Supermagnetwiderstandsverh�altnis bestimmt:1. Der Wert von � ist gleih der Anisotropie der Streuung an einem Cr-Punktdefektim Fe-Kristall (� = 0:111, nah [79℄).(Markierung in Diagrammen : )2. Die e�ektive Spinanisotropie der in den Shihten vorhandenen St�orungen sei so,da� der Supermagnetwiderstand minmal wird, � = �min(~�"; ~�#; ~�"#).(Markierung in Diagrammen : )3. Die Streuung in den Shihten sei spinunabh�angig (� = 1).(Markierung in Diagrammen : � )Die Ergebnisse sind f�ur eine Temperatur T = 0K abgeleitet. Bei TemperaturenT > 0K besitzt die Fermi-Dira-Verteilung eine Flankenbreite der Gr�o�enordnungkB T (f�ur Zimmertemperatur rund 1 mHartree). Die Bandbreite betr�agt in den Viel-fahshihten zwishen 20 und 80 mHartree. Deshalb ist der Einu� der Temperaturauf die Transporteigenshaften als gering anzusehen.6.2 Supermagnetwiderstand in Abh�angigkeit der Zwishen-shihtdikeZur Untersuhung der Abh�angigkeit des Supermagnetwiderstandes von der Zwishen-shihtdike wurde die Dike der Fe-Shiht bei 3 bzw. 5 Monolagen �xiert und die Dikeder Cr-Shiht variiert. Es ist zu ber�uksihtigen, da� die Ergebnisse mit einer Fe-Dike37



von 3 Monolagen bez�uglih des Kristallpotentials im LCAO-Shema besser konvergiertsind. Die Ursahe daf�ur bildet die deutlih langsamere Konvergenz der Spinordnunggegen�uber der Gesamtladungsdihte bei diesem LCAO-Verfahren [83℄. Aufgrund vonM�angeln der Konvergenz tragen die Ergebnisse f�ur die Systeme mit einer Fe-Dike von5 Monolagen nur vorl�au�gen Charakter. F�ur alle Shihtsysteme erfolgte eine Auswer-tung f�ur den Supermagnetwiderstands-E�ekt parallel zur Shiht (CIP-Anordnung)sowie senkreht zur Shiht (CPP-Anordnung).

Abb. 14:Supermagnetwiderstand von Fe3Crn Superzellen in CIP-Anordnung(Erl�auterung siehe Text)F�ur die CIP-Anordnung lassen sih folgende Aussagen gewinnen (s. Abb. 14 und 15).1. Es existiert eine Oszillation des Supermagnetwiderstandsverh�altnisses in Abh�angig-keit der Zwishenshihtdike mit einer Periodenl�ange von 2 Monolagen.2. Diese kurzperiodishe Oszillation tritt f�ur alle Werte der Spinanisotropie auf.3. In Abb. 14 ist erkennbar, da� noh eine weitere Oszillation existiert. Deren Peri-odenl�ange betr�agt zwishen 13 und 17 Monolagen.4. F�ur alle Werte der Spinanisotropie � ergibt sih ein positiver Supermagnetwider-stands-E�ekt.Die gefundenen Oszillationsperioden in der Abh�angigkeit des Supermagnetwiderstands-verh�altnisses von der Zwishenshihtdike stimmen mit den Ergebnissen auf der Grund-lage von Gesamtenergieberehnungen zum Verhalten der Zwishenshihtkopplung �ube-rein [12, 13℄. �Ahnlihe Periodenl�angen konnten im Rahmen der RKKY-Theorie auf derGrundlage der Bandstruktur f�ur Cr gewonnen werden (s. Abb. 28, Anlage B). Die38



Abb. 15:Supermagnetwiderstand von Fe5Crn Superzellen in CIP-Anordnung(Erl�auterung siehe Text)kurze sowie die lange Oszillationsperiode wurde in Experimenten zum Supermagnet-widerstand nahgwiesen [38, 39, 40℄.Die experimentell ermittelten Abh�angigkeiten der Zwishenshihtkopplung und desSupermagnetwiderstandes stehen in einem engen Zusammenhang. Bei einer Vielfah-shiht mit extrem glatten Grenz�ahen m�u�te die Zwishenshihtkopplung einen inAbb. 16 gezeigten Verlauf aufweisen. Nur f�ur bestimmte Diken (mit einem Abstandvon 2 Monolagen) stellt sih eine antiferromagnetishe Kopplung ein. Die Zwishen-shihtdiken seien im Bereih eines antiferromagnetishen Maximums der langperiodi-shen Oszillation der Zwishenshihtkopplung. Sind die Grenz�ahen etwas rauher, sowird sih auh in den Bereihen dazwishen eine, wenn auh shw�ahere, afm Kopp-lung einstellen. Der dabei gemessene Verlauf des Supermagnetwiderstands-E�ektes inAbh�angigkeit der Zwishenshihtdike ist shematish eingezeihnet. In den Zwishen-bereihen wird aufgrund der niht vollst�andigen Auspr�agung der antiferromagnetishenGrundordnung ein kleinerer als der berehnete E�ekt gemessen. Die Phasenvershie-bung von einer Monolage der Ergebnisse dieser Arbeit gegen�uber den experimentellgefundenen Resultaten [40℄ ist ebenfalls damit zu erkl�aren.F�ur beide Fe-Diken ist in den Ergebnissen f�ur den Supermagnetwiderstand ein Pha-sensprung im Bereih zwishen 3 und 4 Monolagen erkennbar. F�ur die Zwishenshiht-kopplung konnte experimentell in diesem Bereih ebenfalls ein Phasensprung nahge-wiesen werden [8℄.F�ur den Fall, da� in den Shihten als einzige Streuzentren Cr-Defekte auftreten, wur-den f�ur das Supermagnetwiderstandsverh�altnis Werte zwishen 500 und 950 % erhal-39



Abb. 16:Zusammenhang der experimentellen Verl�aufe der Zwishenshihtkopp-lung und des Supermagnetwiderstandes: Supermagnetwiderstand aus ab-initio Rehnungen| : Zwishenshihtkopplung bei extrem glatten Grenz�ahen,- - : Zwishenshihtkopplung bei etwas gest�orten Grenz�ahen,.... : Supermagnetwiderstand, experimentell ermitteltalle Verl�aufe shematish in willk�urlihen Einheitenten. Solhe drastishen E�ekte werden in Experimenten niht erzielt, da hier weitereSt�orungen eine Verringerung der Spinanisotropie bewirken. Dies wird bei h�oheren Tem-peraturen besonders durh die Streuung an Phononen und Magnonen verursaht.Die in Abh�angigkeit der Spinanisotropie der Streuung gefundenen minimalenWerte desSupermagnetwiderstandes sind f�ur alle untersuhten Shihtsysteme positiv. Im Rah-men dieses Modells ist zu erwarten, da� bei Vorhandensein beliebiger, spinerhaltenderStreumehanismen (im Grenzfall starker Verd�unnung) in Fe/Cr[001℄-Vielfahshihtenein positiver Supermagnetwiderstands-E�ekt auftritt. Bisher sind keine experimentel-len Ergebnisse mit gegenteiligen Aussagen bekannt.Unter der Annahme, da� eine spinunabh�angige Streuung in den Shihten erfolgt,ergeben sih bei der Berehnung des Supermagnetwiderstandsverh�altnisses in �Uber-einstimmung mit experimentell erzielten Resultaten Werte im Bereih von 200 % (s.Tab. II). Es ist davon auszugehen, da� in epitaktish gez�uhteten Shihten eine gro�eAnzahl untershiedliher Streuzentren vorliegt. Deshalb wird die Annahme einer mitt-leren spinunabh�angigen Streuung diese Verh�altnisse reht gut harakterisieren. DerSupermagnetwiderstands-E�ekt wird in diesem Fall allein aufgrund der anisotropenGrundzustandseigenshaften bestimmt, die sih mit der magnetishen Ordnung starkver�andern (s. Abshnitt 6.4). 40



F�ur den E�ekt in CPP-Anordnung sind die Ergebnisse weniger stark di�erenziert. DasSupermagnetwiderstandsverh�altnis ist etwa 3 bis 4 mal gr�o�er als in CIP-Anordnung.Dies stimmt mit experimentellen Aussagen �uberein (vgl. Tab. II).

Abb. 17:Supermagnetwiderstand von Fe3Crn Superzellen in CPP-Anordnung(Erl�auterung siehe Text)

Abb. 18:Supermagnetwiderstand von Fe5Crn Superzellen in CPP-Anordnung(Erl�auterung siehe Text)F�ur spinunabh�angige Streuung wurden Werte von etwa 500 % berehnet. Mit stei-gender Dike der Cr-Shiht ist ein Abfall des E�ektes zu erkennen. Die integralen41



Grundzustandseigenshaften beider magnetisher Kon�gurationen untersheiden sihf�ur gr�o�ere Zwishenshihtdiken weniger voneinander. Diese Ergebnisse stimmen mitdenen von T. Oguhi �uberein [56℄. Im Experiment konnte bisher ein Supermagnet-widerstands-E�ekt in der CPP-Anordnung bis 108% nahgewiesen werden (s. Tab. II).Die Abh�angigkeit des Supermagnetwiderstandes von der Zwishenshihtdike kann mitden in dieser Arbeit benutzten N�aherungen und Methoden gut wiedergegeben werden.
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6.3 Supermagnetwiderstand in Abh�angigkeit der Dike derferromagnetishen ShihtZur Untersuhung der Abh�angigkeit des Supermagnetwiderstandes von der Dike derferromagnetishen Shiht wurde eine Dike der Cr-Shiht von 4 Monolagen gew�ahlt.Dies entspriht der minimalen Cr-Dike in einer Vielfahshiht, die im Experimenteinen Supermagnetwiderstands-E�ekt zeigt [38, 40℄.

Abb. 19: Supermagnetwiderstand von FenCr4 Superzellen in CIP-Anordnung

Abb. 20: Supermagnetwiderstand von FenCr4 Superzellen in CPP-Anordnung
43



Die experimentell ermittelte Oszillation mit einer Periodenl�ange von etwa 5.7 Monola-gen [10℄ deutet sih in den Ergebnissen nur an. Aufgrund der begrenzten Rehnerka-pazit�at konnte das Verhalten f�ur noh gr�o�ere Diken der Fe-Shiht niht untersuhtwerden.F�ur b-Fe mit einer Gitterkonstante von 5.40 a.u. wurde die Fermi-Fl�ahe der Ma-jorit�atselektronen berehnet [71, 72℄. Es konnte ein entsprehender Verbindungsvektorin [001℄-Rihtung gefunden werden, der einer Periodenl�ange von 4.7 Monolagen ent-spriht (s. Abb. 30, Anlage B) und zur theoretishen Erkl�arung herangezogen werdenkann [11℄.F�ur gr�o�ere Fe-Diken erreiht der Supermagnetwiderstands-E�ekt in CIP-Anordnungseinen minimalenWert etwa bei einer Spinanisotropie von 1 (vgl. Abb. 19). Die Gr�o�en-ordnung des E�ektes betr�agt 100 %. F�ur gr�o�ere Diken ist ein leihter Abfall zu ver-zeihnen.F�ur die CPP-Anordnung ergibt sih bei Vorhandensein spinunabh�angiger Streumeha-nismen ein Supermagnetwiderstands-E�ekt zwishen 400 und 700 %. Dies best�atigt dieexperimentellen Ergebnisse, bei denen in CPP-Anordnung ein deutlih gr�o�er E�ektals in CIP-Anordnung gefunden wird.
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6.4 Fermi-Geshwindigkeit und ZustandsdihteF�ur die untersuhten Fe/Cr-Shihtsysteme wurde die anisotrope Fermi-Geshwindig-keit ermittelt (s. Abshnittt 4.3). In einem Spinband wurden die quadratishen Mittel-werte der Rihtungskomponenten der Geshwindigkeit wie folgt de�niertv�i 2 = Pk Æ(��k � �F ) (v�k ei)2Pk Æ(��k � �F ) = 1(2�)3 �h HFF dS�kv�k (v�k ei)21V HFF dS�kv�k= 1e2 ~��iin�(�F ) : (68)ei bezeihnet den Einheitsvektor in Rihtung i (= x; y; z) und n�(�F ) ist die Zu-standsdihte des Spinbandes � an der Fermi-Energie. In kubishen Systemen giltv�x = v�y = v�z . In tetragonalen Systemen existieren die Mittelwerte der Parallelkom-ponenten v�x = v�y sowie der senkrehten Komponente v�z . Das Fermi-Fl�ahen-Integral~��ii ist proportional der Zustandsdihte und dem Quadrat der entsprehenden mittlerenGeshwindigkeit~��ii / n�(�F ) v�i 2 : (69)

Abb. 21: Zustandsdihten an der Fermi-Energien"(�F ) : Majorit�atsband, fmn#(�F ) : Minorit�atsband, fmn"(�F ) + n#(�F ) : Gesamtzustandsdihte, fmn"#(�F ) : Gesamtzustandsdihte, afm45



Abb. 22: Mittlere Fermi-Geshwindigkeitenjj Shiht � v"x ? Shiht v"z Majorit�atsband, fmr v#x v#z Minorit�atsband, fm2 v"#x v"#z afm(Erl�auterung siehe Text)Betrahtet man eine Vielfahshiht in der die Spinanisotropie der Streuung aller ent-haltenen St�orungen vershwindet (� ! 1), so wird das Supermagnetwiderstandsver-h�altnis nur durh die Fermi-Fl�ahen-Integrale bestimmt (vgl. Gl. (65))��� = ~�" + ~�#~�"# � 1 : (70)Die Gesamtzustandsdihte f�ur die fm Kon�guration betr�agt n"(�F )+n#(�F ). Die der afmKon�guration wird mit n"#(�F ) bezeihnet. Diese untersheiden sih relativ ummaximal20 % (s. Abb. 21). Aus dieser Di�erenz allein l�a�t sih die Gr�o�enordnung des E�ektesniht erkl�aren. Ein gr�o�erer Untershied tritt bei den mittleren Fermi-Geshwindig-keiten auf. Die Parallelkomponente des Minorit�atsbandes v#x in fm Kon�guration istetwa doppelt so gro� wie die der Majorit�atselektronen v"x und der entarteten B�anderin afm Kon�guration v"#x (s. Abb. 22). F�ur die senkrehten Komponenten v#z bzw. v"zund v"#z betr�agt dieses Verh�altnis etwa 3:1. Dies wird durh ein Abahen der B�anderaufgrund von Hybridisierungen an den Grenzen der Brillouin-Zone verursaht.Im Rahmen dieser N�aherung (spinunabh�angige Streuung, Verwendung mittlererFermi-Geshwindigkeiten) bestimmt der Untershied der mittleren Fermi-Geshwindigkeitenbei paralleler bzw. antiparalleler Ausrihtung der magnetishen Fe-Momente die Gr�o�edes Supermagnetwiderstands-E�ektes.
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7 ZusammenfassungDas Supermagnetwiderstandsverh�altnis von Fe/Cr-Vielfahshihten wurde aus erstenPrinzipien berehnet.Grundlage f�ur die Berehnung der Transporteigenshaften bildete die linearisierteBoltzmann-Gleihung in Relaxationszeitn�aherung.Die Kristallstrukur der Vielfahshihten konnte durh langgestrekte Superzellen mo-delliert werden. Die Diken der Fe- und Cr-Shihten in den Systemen wurden variiert.Mittels eines LCAO-Shemas war es im Rahmen der Dihtefunktionaltheorie m�oglih,die Bandstruktur zu berehnen. Unter Verwendung einer modi�zierten Tetraederme-thode wurde die Topologie der Fermi-Fl�ahe und die anisotrope Fermi-Geshwindig-keit ermittelt.Die Streuung an Cr-Punkdefekten in den Fe-Shihten wurde durh gemittelte, spinabh�angigeRelaxationszeiten harakterisiert.Durh Ver�anderung der Spinanisotropie der Streuung (vershiedene Punktdefekte, Pho-nonen, Grenz�ahenrauhigkeit) kann der Supermagnetwiderstands-E�ekt verst�arkt oderverringert werden.Es wird festgestellt, da� die Gr�o�enordnung des Supermagnetwiderstandsverh�altnissesim wesentlihen durh die Grundzustandseigenshaften der anisotropen Fermi-Fl�aheund Fermi-Geshwindigkeit der Shihtsysteme bestimmt wird.F�ur des Verhalten des Supermagnetwiderstandsverh�altnisses in Abh�angigkeit der Zwi-shenshihtdike konnten zwei Oszillationenmit Periodenl�angen von 2 Monolagen bzw.zwishen 13 und 17 Monolagen ermittelt werden.Das oszillierende Verhalten von Zwishenshihtkopplung und Supermagnetwiderstandwird durh die gleihen Periodenl�angen bestimmt.Mittels der vorgestellten Methode k�onnen das experimentell gefundene Verhalten desSupermagnetwiderstands-E�ektes von Fe/Cr-Vielfahshihten in Abh�angigkeit der Zwi-shenshihtdike und die Gr�o�enordnung des E�ekts gut beshrieben werden.Die Streueigenshaften vershiedener Volumen- und Grenz�ahendefekte in den Shiht-systemen k�onnen mittels anisotroper Relaxationszeiten beshrieben werden. Der Ein-u� untershiedliher Streumehanismen auf den Supermagnetwiderstand l�a�t sih da-mit noh detaillierter untersuhen.
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A Modellierung von Fermi-Fl�ahen in Shihtsy-stemenDie Transporteigenshaften von Shihtsystemen k�onnen durh L�osung derBoltzmann-Gleihung gewonnen werden. Dazu ist es notwendig, die anisotrope Fermi-Fl�ahe undFermi-Geshwindigkeit zu ermitteln. Im folgenden werden die Ergebnisse der Unter-suhungen zum Verhalten der Fermi-Fl�ahe bei wahsender Dike der Shihten einesModellsystems dargestellt.A.1 Modellierung der SystemeDie Modellsysteme seien folgenderma�en aufgebaut. Atome der Sorten A und B be-�nden sih auf den Pl�atzen eines einfah kubishen Gitters mit der Gitterkonstantea. Jedes Atom habe ein Valenzelektron in einem s-artigen Orbital. Die atomaren Po-tentiale seien sehr �ahnlih. Die Orbitale benahbarter Atome �uberlappen sih wenig.Die Bandstruktur wird in einer Tight-Binding-N�aherung berehnet. Dabei wird nur die�Uberlappung mit der 1. Nahbarshaftssph�are einbezogen.In Tab. VI sind die geometrishen Parameter der untersuhten Systeme zusammen-gestellt. Die Vektoren rAi und rBi bezeihnen die Orte der Atome A bzw. B in derElementarzelle, die Vektoren Ri die m�oglihen invarianten Translationen des Gitters.
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Tab. VI: Geometrishe Parameter der Modellsysteme,alle Vektoren in Einheiten der Gitterkonstantea,rAi , rBi : Orte der Atome A bzw. BRi : Translationen des Gitters (n1; n2; n3 2 IN)System rAi rBi Ri ElementarzelleA (0,0,0) - (n1; n2; n3) vA1B1 (0,0,0) (0,0,1) (n1; n2; 2n3) v fA2B1 (0,0,0) (0,0,1) (n1; n2; 3n3) v f v(0,0,2)A2B2 (0,0,0) (0,0,1) (n1; n2; 4n3) v f f v(0,0,3) (0,0,2)
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A.2 Tight-Binding-BandstrukturberehnungIm folgenden wird die Konstruktion des Hamiltonoperators, derBloh-Wellenfunktionen,sowie des Gleihungssystems zur Bestimmung der Energieeigenwerte erl�autert.Die Atome A bzw. B be�nden sih an den Orten RAji bzw. RBjiRAji = Ri + rAjRBji = Ri + rBj : (71)Dabei ist i der Index der Elementarzelle und j der Platzindex innerhalb der Elementar-zelle. Der Gesamthamiltonoperator H wird aus den einzelnen atomaren Hamiltonope-ratoren ĤAji und ĤBj0i konstruiertH = Xi;j ĤAji + Xi;j0 ĤBj0i (72)Die Summen �uber j bzw. j' laufen von 1 bis nA bzw. nB, den Anzahlen der Atome Abzw. B pro Elementarzelle, die Summe i umfa�t alle Elementarzellen. Die atomarenHamiltonoperatoren ĤAji und ĤBj0i haben folgende GestaltĤAji = T̂Aji + V̂ AjiĤBj0i = T̂Bj0i + V̂ Bj0i (73)Dabei seien die Potentiale V̂ Aji und V̂ Bj0i um die Orte RAji bzw. RBj0i zentriert. DieOperatoren der kinetishen Energie T̂Aji und T̂Bj0i wirken auf die Koordinaten derZust�ande jAji i bzw. jBj0i iĤAji jAji i = (T̂Aji + V̂ Aji ) jAji i = "A jAji iĤBj0i jBj0i i = (T̂Bj0i + V̂ Bj0i ) jBj0i i = "B jBj0i i : (74)Die Zust�ande jAji i und jAj0i i sind Eigenzust�ande der Operatoren ĤAji und ĤAj0i . Siesind bis auf eine Translation um den Vektor RAji � RAj0i identish. Aus den Zust�anden





jAji i und jBj0i i l�a�t sih ein Variationsansatz f�ur die Bloh-Wellenfunktion gewinnen
j	k i = Xi eikRi 24 nAXj ajk jAji i + nBXj0 bj0k jBj0i i 35 ; �k = 0BBBBBBBBBBB�

a1k:anAkb1k:bnBk
1CCCCCCCCCCCA :(75)

Der Zustandsvektor �k fa�t die EntwiklungskoeÆzienten a1k bis anAk und b1k bis bnBkzusammen. Aus der Shr�odinger-Gleihung f�ur die Ein-Teilhenzust�ande j	k iH j	k i = �k� j	k i (76)ergibt sih f�ur jeden Wellenvektor k ein Eigenwertproblem f�ur den Zustandsvektor �kund das Energiespektrum �k�.Im folgenden sollen die KoeÆzienten i und j zu einem Index l = (i; j) zusammengefa�twerden.jAl i ; jBl0 iH = Xl hT̂Al + V̂ Al i + Xl0 hT̂Bl0 + V̂ Bl0 iUm die Anwendung von H auf j	k i zu beshreiben, werden folgende lineare N�aherun-gen eingef�uhrt(V̂ Al + T̂Al ) jAl i = "A jAl i (77)(V̂ Bl + T̂Bl ) jBl i = "B jBl i (78)V̂ Al jAl0 i = VAA jAl0 i+KAA jAl i (79)V̂ Bl jBl0 i = VBB jBl0 i+KBB jAl i (80)V̂ Bl jAl0 i = VBA jAl0 i+KBA jBl i (81)V̂ Al jBl0 i = VAB jAl0 i+KAB jBl i : (82)Dabei sollen die Pl�atze l und l' im Gitter benahbart sein. F�ur niht benahbarteGitterpl�atze l und l' werden die Terme V̂ Al jAl0 i; V̂ Bl jBl0 i; V̂ Bl jAl0 i und V̂ Al jBl0 ivernahl�assigt. d



Benutzt man die Gleihungen (77) bis (82) und den Ansatz f�ur die Wellenfunktion ausGl. (75) so erh�alt man aus Gl. (76) f�ur den Zustandsvektor �k ein Eigenwertproblemvom Rang nA + nB der FormD̂k �k = �k� �k : (83)Die Matrix D̂k ist dabei vom Wellenvektor k abh�angig. F�ur die einzelnen untersuhtenStrukturen ergaben sih folgende L�osungen bzw. Eigenwertgleihungen.Die Gitterstrukturen sind in Tab. VI n�aher erl�autert. kx, ky und kz bezeihnen diekartesishen Komponenten des Wellenvektors k.einfah kubishe Struktur�k = 1 + 6V + 2K (os kxa+ os kya + os kza) (84)Shihtstruktur A1B1D̂k = 0� ~"A KBA (1 + e2ikza)KAB (1 + e�2ikza) ~"B 1A (85)
~"A = "A + 2VBA + 4VAA + 2KAA (os kxa+ os kya)~"B = "A + 2VAB + 4VBB + 2KBB (os kxa + os kya)C = 2KAB KBA (1 + os 2kza)��k = ~"A + ~"B2 �s� ~"A � ~"B2 �2 + C (86)Shihtstruktur A2B1D̂k = 0BB� ~"A KAB KAA (1 + e3ikza)KBA ~"B KBAKAA (1 + e�3ikza) KAB ~"A 1CCA (87)
~"A = "A + VBA + 5VAA + 2KAA (os kxa+ os kya)~"B = "A + 2VAB + 4VBB + 2KBB (os kxa + os kya)
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Shihtstruktur A2B2D̂k = 0BBBBB� ~"A KAB 0 KAA (1 + e4ikza)KBA ~"B KBB 00 KBB ~"B KBAKAA (1 + e�4ikza) 0 KAB ~"A
1CCCCCA (88)

~"A = "A + VBA + 5VAA + 2KAA (os kxa+ os kya)~"B = "A + VAB + 5VBB + 2KBB (os kxa + os kya)
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Das Eigenwertproblem wurde mit Hilfe von Standardroutinen auf einem Netz von k-Punkten im irreduziblen Teil der Brillouin-Zone gel�ost [84℄. Dabei wurden die auf-tretenden KoeÆzienten folgenderma�en parametrisiert"A = 1 ; "B = 1 + ÆKAA = K ; VAA = VKBB = K(1 + Æ) ; VBB = V (1 + Æ)KAB = KBA = K(1 + 2Æ) ; VAB = VBA = V (1 + 2Æ) : (89)Zur Berehnung der Bandstruktur wurden die WerteK = V = 0:4 und Æ = 0:1 gew�ahlt.Es wurde angenommen, da� alle Zust�ande spinentartet sind. Die Fermi-Energie konnteaus der Bedingung ermittelt werden, da� genau die H�alfte aller vorhandenen Zust�andebesetzt ist. Aus der Bandstruktur �k� wurde mittels des in Abshnitt 4.3 beshriebenenVerfahrens die Fermi-Fl�ahe ermittelt.
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A.3 Fermi�ahen der ModellsystemeF�ur untershiedlihe Shihtdiken wurden die Fermi-Fl�ahen ermittelt. Mit wahsen-der Dike der Shihten nimmt die Anzahl der Bl�atter der Fermi-Fl�ahe zu, da sihauh die Anzahl der B�ander erh�oht.Das prinzipielle Verhalten der Fermi-Fl�ahen kann mit den folgenden Modellbetrah-tungen beshrieben werden.Bei Vergr�o�erung der Elementarzelle in eine kristallographishe Rihtung reduziert sihdie Brillouin-Zonenausdehnung in eben diese Rihtung. Eine Verdopplung der Ele-mentarzelle bewirkt eine Reduktion der Brillouin-Zone um die H�alfte (siehe Abb. 23und 24). Durh Bandaufspaltung an den Zonengrenzen entstehen aus dem urspr�ungli-hen Blatt der Fermi-Fl�ahe f�ur ein Atom/Elementarzelle zwei Bl�atter (s. Abb. 24).Die Entstehung dieser Bl�atter kann man sih durh Aufteilung der urspr�unglihenBrillouin-Zone in mehrere Teile und der Vershiebung um kleinstm�oglihe reziprokeGittervektoren veranshaulihen (siehe Abb. 24, rehter Teil).Die Entstehung der Fermi-Fl�ahe f�ur Verdreifahung bzw. Vervierfahung des Volu-mens der Elementarzelle ist in den Abbildungen 25 und 26 dargestellt.In den Abbildungen 31 und 32 sind die Fermi-Fl�ahen der Shihtsysteme Fe3Cr1und Fe3Cr5 in ferromagnetisher Kon�guration dargestellt. Das Verhalten der Fermi-Fl�ahen der Minorit�atselektronen l�a�t sih mit der obigen Konstruktion nahvollziehen.

Abb. 23: Fermi-Fl�ahe eines einfah kubishen Modellsystems,Bandstruktur in Tight-Binding-N�aherung, Erl�auterung in (A.2)
h



Abb. 24: Fermi-Fl�ahe einer einfah kubishen Modell-shihtstruktur A1B1
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Abb. 25: Fermi-Fl�ahe einer einfah kubishen Modell-shihtstruktur A2B1
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Abb. 26:Fermi-Fl�ahe einer einfah kubishen Modellshihtstruktur A2B2
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B Fermi-Fl�ahen ausgew�ahlter Systeme

Abb. 27: Fermi-Fl�ahe von Cr, paramagnetish, a = 5.4 a.u., 3., 4., 5. Band
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Abb. 28: Fermi-Fl�ahe von Cr, paramagnetish, a = 5.4 a.u.,Vektoren bestimmen nah RKKY-Theorie das oszillierende Verhalten derZwishenshihtkopplung in [001℄-Rihtung (angegeben sind die resultieren-den Periodenl�angen)
m



Abb. 29: Fermi-Fl�ahe der Minorit�atselektronen von Fe, a = 5.4 a.u., � = 2:16�B , 3. und 4.Band
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Abb. 30: Fermi-Fl�ahe der Majorit�atselektronen von Fe, a = 5.4 a.u.,Shnitt ? [010℄, L�ange des Vektors entspriht einer Periodenl�ange von 4.7 ML
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a b

c d

e fAbb. 31: Fermi-Fl�ahe des Fe3Cr1-Shihtsystems (fm Kon�guration),B�ander : a) 18", b) 19", ) 11#, d) 12#, e) 13#, f) 14#,
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a b

c d

e fAbb. 32: Fermi-Fl�ahe des Fe3Cr5-Shihtsystems (fm Kon�guration),B�ander : a) 30", b) 31", ) 23#, d) 24#, e) 25#, f) 26#,
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C Atomare EinheitenNaturkonstantenPlankshes Wirkungsquantum �h = 1; 0545887 � 10�34 Ws2Permeabilit�atskonstante �0 = 4� � 10�7 V s=AmDielektrizit�atskonstante �0 = 8; 854187817 � 10�12 As=VmVakuum-Lihtgeshwindigkeit  = 1=p�0�0 = 2; 99792458 � 108 m=sElektronenmasse m = 9; 1093897 � 10�31 kgElektronenladung e = �1; 6021773 � 10�19 As� = e=p4��0 = �1; 518907 � 1014 pWsmFeinstrukturkonstante � = �2=�h  = 7; 29735308 � 10�3 = 1=137; 04
Atomare Einheiten im Hartree-SystemEs wird zur Vereinfahung der Shreibung von Formeln und der Angabe von Wertenfolgende Konvention getro�en.

Energie E0 = m�4=�h2 = 27; 21 eV= 4; 3590 � 10�18 WsL�ange a0 = �h2=m�2 = 0; 529177249 � 10�10 mZeit t0 = �h3=m�4 = 2; 419 � 10�17 sRelaxationszeit �0 = 1; 070635 � 10�11 s at%Zustandsdihte n0 = m2�2=(2�)3�h4 = 6; 2412 � 1045 1=Wsm3= 1; 48 � 10�4 1=eV a30Fermi-Fl�ahen-Integral ~�0 = e2m2�6=(2�)3�h6 = 7; 665657 � 1022 1=
msGeshwindigkeit v0 = �2=�h = 2; 188 � 106 m=s
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