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Introduction générale

Le magnétisme est un champ de la physique de matiére condensée. Le magnétisme est né
apres la découverte de 1'¢lectron en /897 [1]. Le magnétisme traverse notre chemin dans de
nombreux aspects de la vie. Appliqué dans de nombreux appareils techniques (moteurs,
transformateurs) et en particulier dans le stockage et la recherche d'informations (ordinateurs,
systemes audio et vidéo, etc....), le magnétisme joue un role clé dans la société actuelle [2].
La source du magnétisme dans les atomes libres est l'intéraction d'échange, qui est également
responsable du magnétisme collectif dans la matiére condensée [2].

Le magnétisme est un phénomeéne qui résulte du déplacement de charges. Dans un atome
magnétique, la contribution dominante a son moment total est due au spin et au moment
orbital des ¢électrons. Il apparait que certains atomes ont un moment magnétique total non nul
comme Fe, Ni ou Co. L'aimantation est la quantit¢ macroscopique qui permet de décrire le
caractere magnétique d'un matériau. Elle se définit comme le moment magnétique total par
unit¢ de volume. Une caractéristique fondamentale des matériaux magnétiques est leur
réponse a un champ magnétique qui leur est appliqué. La susceptibilité magnétique y est la
quantité qui décrit cette réponse [3].

Toute substance de composition chimique fixe, par exemple I'eau H,0, peut exister sous des
formes homogenes dont les propriétés peuvent étre distinguées, appelées états. L'eau existe
sous forme de gaz, liquide ou solide. Ces trois états de la matiere sont différent par leur
densité, leur capacité thermique. Les expériences démontrent des transitions de phases ou des
changements d'état comme I'exemple de la substance qui passe de 1'état liquide a 1'état solide

(solidification). Les transitions de phases sont des événements physiques connus depuis tres
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longtemps. On les rencontre dans la nature (par exemple, condensation de gouttes d'eau dans
les nuages) [4].

Le passage d'une phase a l'autre (transition de phase) est I'un des domaines les plus étudiés par
les physiciens théoriques et expérimentaux. Les expériences montrent que lorsqu'un corps
ferromagnétique est chauffé, il se transforme progressivement en un corps faiblement
magnétique [5]. Landau présente la notion de brisure de symétrie dans le paramétre d'ordre
qui est non nul a basse température et nul a haute température. Il a également li¢ la nature
d'une transition a la continuit¢ du parametre d'ordre (second ordre) ou a sa discontinuité
(premier ordre) [5].

Dans le domaine du magnétisme, les films minces a base de matériaux ferromagnétiques (Fe,
Co, Ni, ...) représentent une classe importante, ils ont fait I'objet de nombreux travaux de
recherche pour la réalisation d'appareils d'enregistrement a haute densité et de capteurs
magnétiques a haute sensibilité [6].

Les films magnétiques minces présentent un grand intérét en raison de leurs applications
actuelles et potentielles dans diverses technologies magnétiques. En général, les films minces
sont magnétiquement doux a une épaisseur de quelques dizaines de nanometres [7]. Les films
minces magnétiques sont présents dans les dispositifs électroniques modernes de stockage de
données et les capteurs, et ces domaines constituent un axe essentiel du développement de la
science et de la technologie des films minces magnétiques [8].

La technologie des couches minces est a la fois l'un des arts les plus anciens et I'une des
sciences les plus récentes. L'épaisseur d'un film est I'un des premiers attributs cités de sa
nature. La raison en est que les propriétés des couches minces dépendent généralement de
1'épaisseur [9].

L'étude des phénomenes critiques dans les systemes a couches minces ferromagnétiques a une
longue histoire [10] et ces systémes magnétiques sont d'une grande importance technologique
[11], tout en présentant des problemes d'intérét fondamental [12]. Dans les systémes
magnétiques a géométrie de film mince, en raison de leur nombre de coordination réduit, les
atomes de surface peuvent avoir une symétrie inférieure a celle des atomes internes. Les
intéractions d'échange entre les atomes de surface peuvent étre différentes de celles entre les
atomes de volume correspondants. Conduisant a un phénoméne connu sous le nom
d'amélioration de surface dans lequel la surface peut présenter une phase ordonnée méme si le
volume elle-méme est désordonnée [13]. En raison de la présence de couplages d'échange
modifiés a la surface, les systémes a couches minces magnétiques peuvent présenter différents

types de transition de phase. Afin d'étudier les propriétés thermiques et magnétiques des
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couches minces, les modéles basés sur un Hamiltonien de spin de type Ising sont bien
adaptés. De nombreux travaux théoriques ont montré qu'il existe une valeur critique du
rapport entre la surface et le volume des interactions d'échange R, au-dessus de laquelle les
effets de surface sont dominants et la température de transition du film entier est déterminée
par l'aimantation de surface, tandis qu'en dessous de R, les caractéristiques de transition du
film sont régies par I'aimantation de volume [13]. La valeur critique R, est connue comme le
point spécial auquel la température de transition du film devient indépendante de 1'épaisseur,
et la valeur numérique de ce point a €té examinée dans diverses techniques théoriques pour
différent cas du spin.

Il existe de nombreux modeles de physique statistique qui cherchent a faire apparaitre des
propriétés remarquables sur les systemes les plus simples possibles. Nous sommes alors
souvent amenés a considérer des problémes sur un réseau ou les variables ont un nombre fini
d'états possibles. Le plus modele le plus célebre a été proposé par Ising dans les années 7925,
qui a présenté un modele, appelé le modele d'Ising, sur un réseau carré pour expliquer le
ferromagnétisme [5]. Ce modele a été introduit pour étudier les transitions de phases des
ferromagnétiques a la température de curie [14]. En /944, ce mod¢le a été défini par Onsager
[15] puis en 1973, Baxter a généralisé ce modele pour en faire le modele bidimensionnel de
Potts [16]. Par la suite, le modele Blume-Capel a été développé pour étudier les transitions de
phases magnétiques de premier ordre [17]. Ensuite, il a ét¢ généralisé¢ par M. Blume, V. J.
Emery et R. B. Griffiths au mod¢le Blume-Emery-Griffiths [18] pour décrire la séparation des
phases et l'ordre des superfluides dans les mélanges H3 — HZ. Ashkin et Teller ont introduit
un modele de réseau pour la définition d'un systéme a quatre composants. Ils ont suggéré le
modele Ashkin-Teller [19] qui posséde de bonnes réalisations physiques pour un certain
nombre de composés magnétiques tels que le sélénium adsorbé sur la surface du Nichel Ni
[20].

La méthode de Monte Carlo en physique computationnelle est probablement l'une des
approches numériques les plus importantes pour étudier des problémes couvrant toutes les
disciplines scientifiques imaginables [21]. Il s'agit en particulier des méthodes de Monte
Carlo, qui constituent la classe la plus grande et la plus importante de méthodes numériques
utilisées pour résoudre des problémes de physique statistique [22]. Cette méthode de
simulation utilise un algorithme statistique qui se base sur la génération de nombres
aléatoires. Cela rappelle les jeux de hasard pratiqués dans les casinos de Monte Carlo.
L’algorithme le plus célebre et le plus largement utilisé de tous, 1'algorithme de Métropolis,

qui a été introduit par Nicolas Métropolis et ses collegues dans un article de 7953 [23]. Nous
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utiliserons cet algorithme pour illustrer plusieurs concepts généraux impliqués dans un calcul

Monte Carlo réel, y compris 1'équilibration, la mesure des valeurs moyenne et le calcul des

erreurs.

Le premier objectif de ce travail de theése est d’étudier ’effet de 1’intéraction d’échange a

quatre composants J, de surface et de volume sur les comportements critiques et les propriétés

thermodynamiques d’un film mince magnétique du modele non universel, qui se décrit

comme une superposition de deux modele Ising appeler (modele Ashkin Teller (AT)), a spin-

1/2 dans un réseau cubique simple. Nous étudierons également l'effet de I'épaisseur du film N,

sur les comportements critiques du systeme.

Comme recherche complémentaire, le deuxieéme objectif de ce travail de theése sera d’étudier

principalement I’effet du champ cristallin D/J,, et aussi l'effet du couplage a quatre spins

as/J2p»> Jap/J2p) sur les diagrammes de phases et les propriétés magnétiques du modéle

Ashkin Teller a spin-1, appliqué aux films minces ferromagnétiques, pour des différentes

épaisseurs du film N, dans un simple réseau cubique.

Ce mémoire s'articule de la facon suivante: quatre chapitres, commengant par une

introduction générale et se terminant par conclusion générale et les perspectives.
¢ Le chapitre 1 : est consacré a faire des rappels sur le magnétisme, nous introduisons
quelques concepts de base reliés aux différents comportements magnétiques d’un
matériau, ’anisotropie magnétique, les différents types de température de transition,
les transitions de phases, brisure de symétrie et paramétre d’ordre et classification de
transition de phase.

¢ Le chapitre 2 : décrit les notions de base sur les propriétés magnétiques des systemes
de dimension finie tel que les films minces magnétiques.

¢ Le chapitre 3 : nous introduisons les différents modéles de spins, ainsi que les notions
de base de la simulation Monte Carlo et nous finalisons par les analyses d’erreur et les
conditions aux bords.

¢ Le chapitre 4 : Nous ¢étudions l'un des domaines les plus actifs de la physique
moderne, c'est la recherche sur les films minces. Nous avons traité les comportements
critiques et les propriétés magnétiques de ce systeme par un modéle magnétique avec
le couplage d’échange a quatre composant, nommé le modéle Ashkin Teller, ce
modele est I'un des modeles les plus importants de la physique statistique, en raison
de la richesse des phénomeénes critiques révélés par ses diagrammes de phases

bidimensionnelle et tridimensionnelle [24], en utilisant la simulation Monte Carlo.
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Dans la partie A, nous nous intéressons a I’effet de couplage d’échange a quatre spin
sur les comportements critiques et les propriétés magnétiques au point spécial du
modele Ashkin Teller appliqué aux films minces (article 1). Par la suite, dans la partie
B, nous avons abordé le méme systéme, mais nous avons traité ce systéme par le
modele Ashkin Teller a spin-1. D’ailleurs, on traite les effets du champ cristallin, le
couplage a quatre composants et é¢galement l'effet de 1'épaisseur du film N, sur les
propriétés magnétiques et les diagrammes de phases des films minces par le modéle

Ashkin Teller a spin-1
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Chapitre 1

Généralités sur le magneétisme
et les transitions de phases

Le magnétisme est un ensemble de phénoméenes physiques dans lesquels les objets appliquent
des forces d'attraction ou de répulsion a d'autres matériaux. Les moments magnétiques et les
courants ¢lectriques des particules élémentaires fondamentales se trouvent a l'origine du
champ magnétique qui génére ces forces. Les matériaux des deux premiers groupes du tableau
périodique sont ceux qui ne présentent pas d'interactions magnétiques collectives et ne sont
pas ordonnés magnétiquement. Les trois derniers groupes de matériaux ont un ordre
magnétique a longue portée en dessous d'une certaine température critique. D'une manicre
générale, les matériaux ferromagnétiques et ferrimagnétiques sont ceux que nous considérons
comme magnétiques (comme le fer) [1]. Pour expliquer les différents types de magnétisme, la
meilleure fagcon est de montrer comment les matériaux réagissent aux champs magnétiques
[1]. Les intéractions entre les champs et les particules rompent spontanément la symétrie du
systéme lors d'une transition de phase. Le concept de symétrie et sa rupture, nous donnent la
possibilité de classer les différentes phases, tout en définissant les transitions de phases qui les
séparent.

Ce chapitre a pour but de rappeler quelques concepts de base reliés aux systémes
magnétiques. Nous commengons par introduire ’origine de magnétisme et aussi nous
définissons les différents comportements magnétiques d’un matériau. Ensuite, nous décrivons
l'anisotropie magnétique et les différents types de température de transition. Enfin, nous
établissons les notions de base sur les transitions de phases, brisure de symétrie et parametre

d’ordre et classification des transitions de phases.
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I-1 Origine de magnétisme

La détermination et I'explication de I'évolution de la structure magnétique d'un matériau exige
de remonter a I'échelle atomique puis au cristal. L'origine du magnétisme se trouve dans les
mouvements orbitaux des spins (moment magnétique), des électrons et dans la maniére dont
les électrons interagissent entre eux. Pour connaitre l'origine du magnétisme atomique, il faut
examiner le moment magnétique atomique provenant d'électrons non appariés occupant les
orbitales localisées dans les couches incompletes. Ce moment magnétique est défini par le
moment orbital [2, 3]. Plus précisément, chaque €lectron d'un atome est décrit par un moment
orbital L 1li¢ a son mouvement orbital et un moment intrinseque ou de spin §. Il existe deux
sources de moment magnétique atomique ; la premicre est le mouvement des électrons dans
une orbite autour du noyau et l'autre est le mouvement du spin des électrons autour de son axe

(voir Figure I-1).

N
uatomique

l/ﬂ

© Electrons

' Protons
Figure I-1 : Trajectoire d’un ¢électron autour du noyau.

Le magnétisme macroscopique de la matiere est étroitement associé aux moments
magnétiques des atomes constitutifs. Ensuite, le magnétisme atomique est de la méme
maniére, li¢ a celui de ses constituants (électrons, neutrons, protons). En réalité, les moments
magnétiques électroniques sont les principaux responsables du magnétisme atomique [4, 5].

Le moment magnétique électronique comprend deux moments d'origines diverses : le moment

magnétique orbital, résultant du mouvement de la charge électrique portée par 1'électron lors
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de sa révolution autour du noyau et le moment magnétique de spin qui est d'origine
quantiquel[5].
Pour un atome de plusieurs électrons, c'est la somme des moments magnétiques électroniques
qui définit le moment magnétique atomique (qui peut étre nul si les moments électroniques
s'annulent). C'est l'intéraction entre ces moments magnétiques atomiques qui détermine le
magnétisme de la matiére [7].
I-2 Différents comportement magnétique d’un matériau
Il y a plusieurs catégories de magnétisme, déterminées en fonction des caractéristiques de la
réponse magnétique du matériau a l'application d'un champ magnétique externe [8, 9]. En
effet, la nature magnétique du matériau est exprimée par sa susceptibilité¢ y. En général, une
distinction est faite entre le magnétisme ordinaire, qui correspond a une faible sensibilité a
l'application d'un champ magnétique externe, et le magnétisme extraordinaire [10].
Les matériaux magnétiques sont répartis dans les catégories suivantes en fonction du moment
magnétique individuel de 'atome constituant le corps, de l'orientation et du comportement de
tous ces moments dans la matiere.
1-2-1- Magnétisme désordonné : magnétisme ordinaire
Le magnétisme est inextricablement li¢é a la mécanique quantique, parce qu'un systéme
purement classique en équilibre thermique ne peut pas avoir de moment magnétique, y
compris dans un champ magnétique. Il existe trois origines principales au moment
magnétique d'un atome libre : le spin dont sont affectés les €lectrons ; leur moment cinétique
orbital par rapport au noyau ; et la variation du moment orbital crée par l'application du
champ magnétique. En effet, les deux premiers effets apportent une contribution
paramagnétique, le troisieme une contribution diamagnétique [11].
I y a deux formes distinctes de magnétisme désordonné : le diamagnétisme et le
paramagnétisme

a. Diamagnétisme
Le diamagnétisme signifie un faible magnétisme, qui se produit dans un matériau ne
contenant pas de moments magnétiques atomiques [12]. Dans un matériau diamagnétique, le
moment magnétique atomique est égal a zéro. L'application d'un champ magnétique externe a
un matériau diamagnétique change le mouvement des électrons de ce dernier sur les orbites
des électrons [13]. En plus, ces matériaux diamagnétiques se distinguent par des valeurs de

susceptibilité faibles et négatives qui varient trés peu avec la température. Leur aimantation
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provoquée par un champ extérieur a une direction opposée a celle du champ inducteur [10].

Ensuite, ’aimantation et la susceptibilité sont illustrées a la Figure I-2 :

MA X A

—-107°

(@) (b)

Figure I-2 : (a) Variation de l'aimantation en fonction du champ appliqué et (b) La
dépendance thermique de la susceptibilité pour les corps diamagnétiques.

Le diamagnétisme est un phénomene de trés basse intensité qui est présent dans tous les

matériaux, et qui cesse des que le champ extérieur n'est plus appliqué (voir Figure I-3) [13].
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Figure I-3 : Schéma descriptif du diamagnétisme.

b. Paramagnétisme
Dans cette catégorie de matériaux, certains atomes ont un moment magnétique net en raison
d'orbites électroniques incomplétes. Mais, il n'y a pas d'intéraction entre ces aimants
atomiques. Un comportement paramagnétique peut se produire lorsque des atomes, des ions
ou des molécules individuels possedent un moment dipolaire magnétique élémentaire

permanent. Ces moments sont orientés de manicre aléatoire, de sorte que 1'aimantation M est
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égale A zéro. Les matériaux paramagnétiques ont une susceptibilité positive (1072,107%)
[14,15] (voir Figure I-4).

Lorsqu'un champ est appliqué a une substance paramagnétique, les moments magnétiques du
spin ont tendance a s'ordonner et a s'orienter parallélement a la direction du champ appliqué
[16] (voir Figure I-5). En plus, Les moments magnétiques élémentaires des matériaux
paramagnétiques s'orientent indépendamment les uns des autres. Le paramagnétisme, comme
le diamagnétisme, est un phénomeéne qui dépend de l'action d'un champ extérieur, qui s'arréte

avec son annulation [17].

(a) (b)
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Figure I-4 : (a) L'aimantation en fonction du champ magnétique extérieur, (b) la
susceptibilité en fonction de la température.
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Figure I-5: [llustration explicative du paramagnétisme
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I-2-2- Magnétisme ordonné : magnétisme extraordinaire

Les trois classes de magnétisme extraordinaire sont: le ferromagnétisme,
l'antiferromagnétisme et le ferrimagnétisme. En contraste avec le magnétisme désordonné, il
se distingue par un réseau ordonné de moments magnétiques atomiques élémentaires. Cet
ordre étant plus ou moins respecté en fonction de I'agitation thermique, tous les éléments qui
présentent un magnétisme ordonné verront leurs propriétés magnétiques varier en fonction de
la température. Il a un domaine de température valable pour chacune des trois catégories de
magnétisme extraordinaire, en dehors de laquelle tous ces matériaux présentent un

comportement paramagnétique, c'est-a-dire désordonné [10].
a. Origine de magnétisme ordonné

Quelques matériaux sont le siege d'un magnétisme ordonné, parce que ce type de magnétisme
ne peut étre établi que dans certaines conditions spécifiques, notamment au niveau du
remplissage des couches ¢lectroniques. En effet, dans ce type de matériel, c'est l'orientation
des spins ¢électroniques qui est a 'origine de I'ordre. En outre, Ce phénomeéne est le résultat de
l'intéraction entre des moments magnétiques ¢lémentaires [10].

Un terme énergétique supplémentaire nommé “énergie d'échange* est introduit.

Cette énergie peut €tre écrit comme suit :

E = =2]S;S; (I-1)

E : Energie d'échange
e J: L’intégrale d’échange.
e 5,5 :sont les spins de deux atomes voisins sur les sites i et j .

Deux cas peuvent se produire, en fonction de la distance entre les atomes et du degré de

recouvrement des orbites des deux atomes (voir la Figure I-6) :

% Lorsque les moments atomiques élémentaires sont dans le méme sens, I'énergie
d'échange est minimale : c’est ferromagnétisme.
% Lorsque les moments atomiques ¢lémentaires sont en sens inverse, I'énergie d'échange

est minimale : c'est I'antiferromagnétisme et le ferrimagnétisme.
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Le magnétisme ordonné correspond a la minimisation de I'énergie magnétique avec un

alignement électronique du spin [10].

T T LWL

Ferromagnétisme Antiferromagnétisme Ferrimagnétisme

Figure I-6 : Les diverses catégories de magnétisme ordonné.

b. Ferromagnétisme
Certains matériaux a forte susceptibilité positive peuvent également présenter une forte
aimantation de rémanence (aimantation qui reste apres la suppression du champ appliqué).
Cette classe de matériaux est connue sous le nom d'ordre ferromagnétique [18]. En effet, les
matériaux ferromagnétiques se caractérisent par une aimantation et un ordre magnétique
spontané¢, méme en l'absence de champ magnétique appliqué (Figure 1-7) [17]. Ce type de
magnétisme résulte de l'alignement de moments magnétiques permanents, ces moments sont
dirigés parallelement les uns aux autres par une interaction réciproque appelée couplage
ferromagnétique. Par conséquent, les matériaux ferromagnétiques montrent une polarisation
spontanée. Ils ont également une température de Curie T,, au-dessus de laquelle ils deviennent
paramagnétiques. Pour une utilisation industrielle, le fer, le cobalt et le nickel sont les

matériaux ferromagnétiques les plus courants pour la fabrication d'isolateurs optiques [1].
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En présence d'un champ magnétique En absence d'un champ magnétique
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Figure I-7 : Répartition des moments magnétiques dans un matériau ferromagnétique en
présence et en I'absence d'un champ magnétique appliqué.

c. Antiferromagnétisme

Cette famille de matériaux est trés similaire a celle des matériaux ferromagnétiques mais se
caractérise par une subdivision dans leurs réseaux appelés sous-réseaux A et B [19]. Dans
l'antiferromagnétisme, les spins voisins sont alignés de mani¢re antiparalléle les uns aux
autres (Figure I-8), de sorte que leurs moments magnétiques s'annulent. Ensuite, 1'intéraction
entre ces moments nommé interaction d'échange négative". Par conséquent, un
antiferromagnétique ne produit aucune aimantation spontanée et ne montre qu'un faible
magnétisme. En outre, la susceptibilit¢ magnétique relative des matériaux
antiferromagnétiques (), varie de 107> a 1072, la méme que pour les paramagnétiques [12].

De nombreux oxydes et halogénures de métaux de transition, le chrome et le manganése sont

des exemples d’éléments pouvant montrer un comportement antiferromagnétique [10].
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Figure I-8 : Alignement antiparalléle des moments atomiques dans les matériaux
antiferromagnétiques.

d. Ferrimagnétisme

La compensation des moments magnétiques dans les matériaux ferrimagnétiques n'est pas
compléte, contrairement aux matériaux antiferromagnétiques. Il existe donc une aimantation
spontanée. Elle est cependant plus basse que celle constatée dans le cas des matériaux
ferromagnétiques [13]. Il est possible de distinguer deux familles de sites (sous-réseaux A et
B ) dans la structure cristalline de ces matériaux, occupés par des ions ayant des moments
magnétiques my et mp, respectivement [1]. Les intéractions les plus fortes se traduisent par
un alignement antiparalléle des spins entre les sous-réseaux A et B qui n’ont pas la méme
aimantation (Figure 1-9) [15, 18]. Les matériaux ferrimagnétiques les plus courants sont
généralement des oxydes ou des céramiques isolantes, le plus connu étant I'hexa ferrite de

baryum (B, F, ,019) [10].
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Figure I-9 : Structure de spin d'un ferrimagnétique.

I-3 Anisotropie magnétique

Les matériaux ferromagnétiques cristallins présentent les directions de I’aimantation, qu'elles
soient faciles ou difficiles. C'est ce qu'on appelle l'anisotropie magnétique [20,21]. L'ordre
ferromagnétique est également stabilisé par différents types d'anisotropies magnétiques, ce
qui fait que certaines directions de I'aimantation sont énergétiquement plus préférables que
d'autres. En principe, /'intéraction dipolaire magnétique et l'intéraction spin-orbite sont les
deux sources principales qui provoquent l'anisotropie magnétique. Par conséquent, les deux

sources seront discutées comme suit :

% L'intéraction dipolaire: est une intéraction d'ordre a longue portée et dépend de la

forme de I'échantillon. Cette intéraction est trés faible entre les atomes, mais pour les
structures plus grandes, elle peut dominer le comportement magnétique dans les
matériaux magnétiques [20]. Pour un film mince, on peut montrer que la contribution
énergétique de l'anisotropie de l'intéraction dipolaire se réduit a [19]:

1

E4 = > puoM2cos?(6) (1-2)

T2
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D’ou :
e M; : est ’aimantation de saturation.

e 0O : l'angle entre ’aimantation et le film normal.

®,

¢ L'intéraction de l'orbite de spin : elle décrit I'échange de couplage entre le spin des

¢lectrons et leur mouvement orbital.

L'anisotropie magnétique peut €tre divisée en catégories, l'anisotropie magnétocristalline,

l'anisotropie de surface et I'anisotropie d’échange :
a. Anisotropie magnétocristalline

L'anisotropie magnétocrystalline est le rapport entre le réseau cristallin et 1’aimantation dans
un solide ferromagnétique. Elle provient du couplage spin-orbite. Les moments magnétiques
des atomes dans un monocristal sont orientés de préférence le long d'un axe dit de facile
aimantation [4, 5]. Cette configuration réduit 1'énergie d'interaction entre les moments
magnétiques et le réseau cristallin des ions positifs. En effet, I'axe ou cette énergie
d'intéraction est la plus €élevée est I'axe de /’aimantation difficile.
La magnitude qui permet de quantifier cette anisotropie est le champ d'anisotropie
magnétocristalline Hy. C'est le champ requis pour déplacer I'aimantation dans le cristal de la
direction d'aimantation facile a la direction d'aimantation difficile [13]. Ce type d'anisotropie
est important pour certains ferromagnétiques tels que le fer et le cobalt.
I existe deux types différents d'anisotropie magnétocristalline : l'anisotropie
magnétocristalline uniaxe et cubique.

» L’anisotropie uniaxe se trouve dans les structures hexagonales (exemple le Cobalt).

L’énergie d’anisotropie magnétocristalline uniaxe est décrit comme suite :
E = kysin?(0) + k,sin*(0) (I-3)

La température ambiante pour le Cobalt est donnée par :
ki, =41x%x10°/m3et k, = 1.0 x 105 jm™3

D’ou :

0 : est I’angle entre aimantation M et I’axe de facile aimantation.k4, k, : sont les constantes

d’anisotropie [22].

» Un autre type d’anisotropie magnétocristalline est anisotropie magnétocristalline

cubique. Cependant, la courbe d’aimantation du Fer en fonction du champ magnétique
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appliqué est bien claire dans la Figure I-10, on peut observer que la direction (111) est
une direction I’aimantation difficile et la direction (100) est une direction de
I’aimantation facile. Le fer est un cristal cubique, les directions de 1'aimantation facile

sont les bords du cube.

—
1600 = [100] —|——" ]
[110] ra14]
= 1200/ —
=
=
= BOO — —t —
-
400 +—— ——
Fe
O i =
C 200 A0 600

B, (gauss)

Figure I-10 : Schéma descriptive des courbes d’aimantation du Fer (Fe) dans
différentes directions cristallographiques [17].

On peut exprimer I'énergie (par unit¢ de volume) de l'anisotropie du fer dans une direction

quelconque de direction des cosinus a4, a, and a3 par rapport aux bords du cube :
Ey = ki(a?a? + a?a3 + aa?) + ky(a?aia?) (I-4)

kq, k, : sont définis par les constantes d’anisotropie cubique, ces constantes de Fe a T =

293°k sont données par :
ki, = 4.8 x10° (erg/cm?) etk, = 0.5 X 10° (erg/cm?).
b. Anisotropie de surface

La rupture de la symétrie et la réduction de la coordination du plus proche voisin entrainent
l'apparition d'une anisotropie de surface, reconnue pour la premicre fois par Néel [23].
L'origine de l'anisotropie de surface est associée au comportement des atomes a la surface.
Dans les petites nanoparticules magnétiques ou les films minces, les effets de surface peuvent
étre une source majeure d'anisotropie, car la contribution magnétique de la surface devient
plus importante a mesure que la taille des particules ou I'épaisseur du film diminue [24, 25].

La contribution de la surface a I'énergie d'anisotropie magnétique est donnée par :

2Ks .
Esurface = TSLTLZ(@) (I-5)
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Avec :
e K, :laconstante d’anisotropie de surface.

e t:1’épaisseur de la couche mince.

e 0 :l'angle entre ’aimantation M et la normale a la surface.

c. Anisotropie d’échange

Si une couche antiferromagnétique est déposée sur une couche ferromagnétique (AF/F), une
anisotropie d'échange se produit a l'interface. Meiklejohn et Bean ont constaté pour la
premiere fois cette anisotropie sur des particules de cobalt (couplage ferromagnétique)
oxydées en surface en C,0 (couplage antiferromagnétique) [26]. Les systemes (F/AF) sont
caractérisés par une courbe d'hystérésis décalée en fonction du champ appliqué. Le
déplacement du cycle d'hystérésis de chaque coté de l'axe 1’aimantation (2 I’interface d’une
couche ferromagnétique et une couche antiferromagnétique) a été analys¢ comme un effet de

surface [27].

I-4 Différent types de température de transition

Le changement de température influence fortement I'ordre magnétique des matériaux. Par
conséquent, un matériau a des comportements magnétiques différents selon sa température.
Les différents ordres de température sont : la température de Curie, la température de Néel
ainsi que la température de compensation.

a. Température de Curie

L’ordre d'un matériau ferromagnétique ou ferrimagnétique, disparait brusquement au-dessus
d’une température critique T, appelée température de Curie. La température de Curie est une
température essentielle pour un matériau ferromagnétique [28]. Si un matériau
ferromagnétique a une température supérieure a sa température de Curie, alors le matériau
devient paramagnétique. En d'autres termes, c'est la température qui sépare la phase
ferromagnétique de la phase paramagnétique. Par conséquent, si un matériau ferromagnétique
a une température inférieure a sa température de Curie, alors le matériau a une aimantation
spontanée nette, et cela signifie que le matériau devient ferromagnétique, ou magnétique. Les
intéractions ferromagnétiques en dessous de la température de Curie ont tendance a aligner en
paralléle les moments magnétiques voisins dans le matériau [28]. Selon le matériau, la valeur
de la température de Curie varie. Par exemple, les températures de Curie pour le fer, le cobalt,

le nickel et la magnétite sont respectivement de 1044K, 1388K, 628K et 856K [29].
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b. Température de Néeel
Dans un matériau antiferromagnétique, la température de Néel Ty, est la température a
laquelle le matériau présente une transition de phase vers un comportement paramagnétique.
Elle est similaire a la température de Curie en ce qui concerne les matériaux
ferromagnétiques. Le matériau retrouve ses propriétés antiferromagnétiques lorsque la
température est inférieure a la température de Néel; c'est-a-dire que c'est la température qui
distingue 1'état antiferromagnétique de 1'état paramagnétique. La transition de phase se traduit
par lapparition de pics dans le graphique de susceptibilit¢ car les matériaux
antiferromagnétiques ne posseédent pas une aimantation spontanée [29, 30].
c. Température de Compensation

Certains matériaux ferrimagnétiques peuvent avoir, dans certaines conditions, une
température de compensation, T,,p,. Clest la température a laquelle l'aimantation totale du
systeme disparait en dessous de la température critique. Elle semble due a la nature de
l'intéraction d'échange entre les deux moments inégaux des sous-réseaux A et B qui
constituent le matériau ferrimagnétique. Les moments magnétiques des deux sous-réseaux
sont antiparalleles et ont la méme valeur absolue du moment magnétique, a la température de
compensation [31, 32]. Par conséquent, la température de compensation peut tre obtenue par
le point d'intersection des valeurs absolues de 'aimantation des deux sous-réseaux A et B.
Au point de compensation, nous devons avoir :

|mA(Tcomp)| = |mB (Tcomp)| (1-6)
Et

Sign|mA(Tcomp)| = _Sign|mB (Tcomp)| (I-7)

I-5 Transition de Phase

Le phénomene physique qui provoque le transfert d'un systéme d'une phase (de configuration
donnée) a une autre phase (de configuration différente de la phase initiale) est la transition de
phase qui est une modification qualitative et quantitative des propriétés du systeme étudié,
causée par la variation d'un parametre externe particulier (température, pression, champ
magnétique) [1]. Cette transition se produit quand le parametre arrive a une valeur seuil
(température critique, pression critique, champ critique, etc....). En physique de la maticre
condensée, le phénomeéne de transition de phase joue un rdle important, pour différentes
raisons : sa fréquence et sa diversité, son aspect spectaculaire et l'intérét des problemes

conceptuels qui lui sont liés [33].
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Des transitions de phases se manifestant par l'apparition de nouvelles propriétés de la maticre,
par exemple le ferromagnétisme et la supraconductivité, ont également été observées ; de
nouvelles phases ou de nouveaux états dont les propriétés ont des applications importantes,
apparaissent en dessous d'une température critique. Ces transitions de phase ne sont pas
toujours induites par une modification des arrangements atomiques ou moléculaires mais,
dans le cas du ferromagnétisme et de la supraconductivité, par une modification des propriétés
¢lectroniques [34].

L'un des exemples fondamentaux les plus célebres de transition de phase est celle de I'eau, qui
permet de passer de I'état solide a I'état liquide et de 1'état liquide a 1'état gazeux (voir la figure
I-11). Cette Figure montre le diagramme de phase de la pression en fonction de la
température, présentant les domaines de présence des trois phases (solide, gaz, liquide). 11y a
deux points particuliers : le point triple T;, a l'intersection des trois domaines et le point
critique (P, T,), point d'arrét a la limite entre les domaines liquide et gazeux. En tournant
autour du point critique, le passage de la phase liquide a la phase gazeuse peut se faire de

maniere continue sans transition discontinue [35].

® (P,T,)
Liquide

Solide

v
-

Figure I-11 : Diagramme de phase d’un fluide (l'eau) de la pression en fonction
de la température, avec trois phases stables : solide, liquide et gaz. La ligne de
transition liquide-gaz comporte un point d'arrét.

Un autre exemple important de transition de phase un peu plus simple a étudier, se produit

lorsqu'un champ magnétique est appliqué [36]. La Figure I-12, montre un diagramme de
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phase (champ magnétique, température) d'un corps qui posséde une transition
ferromagnétique. Ce diagramme montre une limite sur l'axe H = 0 avec un point d'arrét,
¢galement appelé point critique. A haute température, dans un champ nul, on constate une
phase désordonnée, nommée paramagnétique sans aimantation. Une transition se produit au
point critique T =T, et pour T < T,, il y a une phase ordonnée, appelée ferromagnétique,
avec une aimantation spontanée [35]. Il y a une ressemblance avec la transition liquide-gaz, H

et P jouant des roles similaires.

H 4

(0' TC)

Figure I-12 : Diagramme de phase de champ magnétique en fonction de la
température d’un ferromagnétique. Sur I’axe H = 0 et pour une température au-
dessous de la température critique, il y a une ligne de discontinuité.

La Figure I-13, présente un diagramme de phase d’un corps qui montre une transition
antiferromagnétique (avec une aimantation alternée dans la phase ordonnée) de la dépendance
thermique de champ magnétique. Ce diagramme montre deux zones séparées par une ligne
(une ligne épaisse et une ligne fine) : quand on traverse la zone épaisse, on note un saut de
l'aimantation alternée ; quand on traverse la ligne fine, il ne se produit aucun saut. Cette
derniére ligne est une ligne de point critique (puisqu'il n'y a pas de saut) [35]. Ces de deux

lignes se rencontrent en un point appeler un point tricritique.
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Figure I-13 : Illustration de diagramme de phase présentant un point tricritique. Pour
un matériau antiferromagnétique, l'ordre de transition varie selon I'effet d'un champ
magnétique.

I-6 Brisure de symétrie et paramétre d’ordre

Les transitions de phases comportent fréquemment un processus de rupture de symétrie [37].
Les phases a haute température sont généralement plus symétriques que les phases a basse
température, en raison de la brisure spontanée de la symétrie. Il y a plusieurs types de rupture
de symétrie en physique de la matieére condensée [37], notamment la rupture du réseau qui se
produit pendant la transition entre un fluide et un solide cristallin, la brisure d'inversion due a
la transition ferromagnétique, et la brisure de symétrie de jauge qui se produit dans les
supraconducteurs.

Afin de décrire les transitions de phase avec un changement de symétrie, Landau a présenté la
notion de parametre d'ordre qui est considéré comme une mesure du degré d'ordre de 1'état
d'un systeme physique pendant une transition de phase [38]. Par Conséquent, dans la phase
symétrique (désordonnée), le parametre d'ordre est uniforme et égal a zéro au-dessus de la
température critique, et dans la phase moins symétrique (ordonnée), le parametre d'ordre est

non uniforme et non nul au-dessous de la température critique. Théoriquement, les parametres
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d'ordre viennent de la brisure de symétric. Ce paramétre d'ordre est défini de manicre
différente selon les divers types de systémes physiques (voir le Tableau I-1) [38].

Nous présentons quelques exemples de parameétres d'ordre dans le Tableau I-1. La
détermination de ce paramétre est une question phénoménologique qui n'est pas toujours
¢évidente. Les paramétres d'ordre peuvent étre établis pour les transitions qui ne trompent pas
la symétrie. En effet, les transitions de phase, comme celles des supraconducteurs, permettent
d'avoir des paramétres d'ordre avec plusieurs degrés de liberté, par exemple le paramétre
d'ordre peut étre un vecteur, un nombre complexe ou méme un tenseur, dont la grandeur tend

vers z€ro a la transition de phase [39].

Tableau I-1 : Certains exemples de parametres d'ordre utilisés en fonction de la nature de
la transition.

Nature de la transition Paramétre d’ordre
Gaz-liquide Masse volumique
Para-ferromagnétique Aimantation
Para-antiferromagnétique Aimantation des sous réseaux
Para-ferroélectrique Polarisation
Supraconductivité Gap supraconducteur
Superfluidité Fonction d’onde superfluide

I-7 Classification des transitions de phases

Deux classes de transitions de phase peuvent étre différenciées : les transitions Ehrenfest et

les transitions Landau.

a. Classification d’Ehrenfest (1880 — 1933)
Plus généralement, le physicien P. Ehrenfest a proposé une classification des transitions de
phases basée sur les potentiels thermodynamiques en /933 [34]. Ehrenfest a été le premier a
classer les transitions de phases en fonction de la continuité des dérivés d'ordre d'énergie libre.
Ehrenfest a proposé de distinguer deux types de transition de phase : transition du premier

ordre et transition du second ordre [40].
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«»* Transition du premier ordre

Les transitions de phases du premier ordre s'accompagnent de discontinuités des grandeurs
thermodynamiques (ex. l'entropie S) liées aux premicres dérivées des potentiels
thermodynamiques [34] :

Considérant le potentiel thermodynamique :

G=U-TS+PV (1-8)
e G : Energie de Gibbs
e U : Energie interne
e T :Latempérature thermodynamique
e S :L’entropie
e P :Lapression
e 1V :Levolume

= %y .y = (%%, . g =96E/Mm ]

H : Enthalpie

Dans la transition de phase, ces grandeurs correspondant a des dérivées du premier ordre du
potentiel G sont discontinues (la chaleur latente est associée a la discontinuité de 1'entropie)
[34]. En effet, les transitions entre les trois états standard (solide, liquide, gaz) représentent
des transitions de phases de premier ordre, parce que la premicre dérivée de 1'énergie libre par

rapport au potentiel chimique est discontinue [37].

R/

% Transition du second ordre

La transition de phase du second ordre c’est la transition pour lesquels les potentiels
thermodynamiques et leurs dérivés du premier ordre sont continus, par exemple : le premier
dérivé de I'énergie libre est continu, mais le second dérivé est par contre discontinu. Pendant
cette transition, le changement d'une phase a l'autre est continu. Par exemple, dans le cas de la

transition de phase entre les états ferromagnétique et paramagnétique [37].



Chapitre I Généralités sur le magnétisme et les transitions de phases

b. Classification de Landau(1908 — 1968)

L. D. Landau a noté en 1937 qu'une transition de phase sans chaleur latente s'accompagnait
d'un changement de symétrie (sauf la transition liquide / gaz au point critique, qui est
spéciale). Nous disons que la symétrie a été¢ rompue dans la transition : en dessous du point de
Curie, le matériau n'est invariant qu'en raison de la rotation autour d'un axe orienté¢ dans la
direction de I'aimantation [34]. Les notions de symétrie sont donc tres utiles dans le cadre de
I'¢tude des phénomenes de transition de phase. Landau a 1i¢ la notion de parameétre d'ordre a
ces considérations sur les modifications ou ruptures de symétrie qui accompagnent un
phénomene de transition de phase. En général, le parametre d'ordre est une quantité physique
de caractére étendu qui est nulle dans la phase la plus symétrique (ou la plus désordonnée) et
non nulle dans la phase la moins symétrique (ou ordonnée) [37, 34].
Landau il a suggéré deux sortes de transitions de phase :
% Les transitions n'ayant aucun parametre d'ordre dont les groupes de symétrie des deux
phases ne sont pas intégrés I'un a l'autre, elles sont donc toujours du premier ordre
(avec chaleur latente) au sens d'Ehrenfest [37].
¢ Les transitions pour lesquelles un parameétre d'ordre est défini et pour lesquelles le
groupe de symétrie de la phase la moins symétrique est un sous-groupe du groupe de
symétrie de la phase la plus symétrique (désordonnée). Lorsque le paramétre d'ordre
est discontinu a la transition, il est de premier ordre au sens d'Ehrenfest ; lorsqu'il est

continu a la transition, il est de second ordre (sans chaleur latente) [34].

I-8 Conclusion

Dans ce chapitre, nous avons rappelé trés sommairement quelques notions de bases de
magnétisme, les différents comportements magnétiques d’un matériau, et en particulier les
matériaux ferromagnétiques qui se caractérisent par une aimantation et un ordre magnétique
spontané, méme en absence du champ magnétique appliqué, ce type de corps
ferromagnétiques, ses moments magnétiques sont orientés parallélement.

Ensuite, nous avons présenté une description compléte de 1’anisotropie magnétique dans les
matériaux magnétiques, et les différents types de température de transition dans lequel le
changement de température influence fortement I'ordre magnétique des matériaux.

Les transitions de phases qui provoquent le transfert d'un systéme d'une phase a une autre

phase sont aborder a la fin du chapitre. Ces transitions impliquent souvent un processus de
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rupture de symétrie tandis que les phases a haute température sont généralement plus
symétriques que les phases a basse température.

Il nous a semblé intéressant de consacrer le prochain chapitre sur des rappels des notions de
base des propriétés magnétiques des systémes de taille finie tels que les films minces

magnétiques.
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Chapitre 11

Magnétisme des films minces

L'é¢tude des films minces magnétiques constitués de diverses structures magnétiques en
couches ou super-réseaux a fait l'objet d'une attention intense pour des raisons a la fois
théoriques et expérimentales [1]. Ces matériaux sont constitués de plusieurs couches de
différentes substances magnétiques, il existe donc un potentiel ¢élevé d'avancées
technologiques dans le stockage et la récupération d'informations et la synthése de nouveaux
aimants pour une vari¢té d'applications. Outre, les matériaux ferromagnétiques et
antiferromagnétiques jouent également un grand role dans ces phénoménes. Les substrats
antiferromagnétiques ont une part importante dans les capteurs magnétiques (téte de lecture
des disques durs, mémoires magnétiques permanentes) [2].

Les films magnétiques sont les systémes les plus étudiés qui présentent des propriétés nano
magnétiques. La principale application du nano magnétisme, a savoir l'enregistrement
magnétique, consiste a lire et a écrire avec des tétes qui sont fabriquées avec des multicouches
de dimensions nanométriques, des informations stockées dans des disques durs et des
supports flexibles qui peuvent étre recouverts de films minces magnétiques [3].

Dans ce chapitre, nous proposons de donner une description générale des films minces
magnétique. Nous présenterons une généralités des films minces qui ont attiré beaucoup
d'attention a la recherche au cours des dernieres décennies. Ensuite, nous parlerons sur les
propriétés magnétiques de base relatives a ces matériaux. En outre, nous discuterons
¢galement les effets de surface et de taille, les intéractions d'échanges, la dimensionnalité et le
comportement critique. Enfin, nous exposerons les différents d'applications des films minces

magnétiques.
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II-1 Généralités sur les films minces magnétique

Les propriétés magnétiques d'un systéme de taille finie, tels que les films minces (qui sont des
couches de matériau minces allant de fractions de nanomeétre “monocouche® a plusieurs
micrometres d'épaisseur), ont récemment suscité¢ beaucoup d'intérét, que ce soit théorique ou
expérimentale [4-10]. La technologie suscite un regain d'intérét pour le magnétisme en
couches minces. Le magnétisme en couches minces est un sujet d'actualit¢é de phénomeénes
critiques [11, 12]. Ces systémes peuvent étre utilisés comme modéles pour étudier les effets
de la taille magnétique, lorsque leur épaisseur est faible [13] et peut étre considéré comme un
systeme quasi bidimensionnel lorsqu'il est trés mince. Dans une géométrie de film mince, il a
¢té découvert expérimentalement que la température de Curie et le moment magnétique
moyen par atome augmentent avec 'épaisseur croissante du film [14,15]. La dépendance de
I'épaisseur par rapport a la température de Curie a également été mesurée dans des films de
Co [16], Fe [17] et Ni [18]. Les matériaux ferromagnétiques en volume ou les films épais ont
des valeurs de la température critique T, bien définies qui dépendent exclusivement de leur
composition [19].

Les films minces ont attiré beaucoup d'attention de la recherche au cours des dernicres
décennies et devraient jouer un rdle trés important dans le développement de la nanoscience et
de la nanotechnologie [20]. Ces films sont magnétiquement doux a une épaisseur de quelques
dizaines de nanomeétres [21]. Par conséquent, de nombreux produits de stockage d'information
de haute technologie ont émergé, tels que le disque dur avec des tétes de lecture et les
dispositifs de stockage a mémoire magnétique présentant les avantages d'une faible
consommation d'énergie, d'un anti-rayonnement, d'une lecture et d'une écriture rapide [22-25].
Avec le mouvement vers des densités de stockage de données plus importantes dans les
lecteurs de disques d'ordinateur, l'attention se porte sur les propriétés magnétiques de ces
films [26].

Les couches minces magnétiques sont trés importantes sur le plan technologique, car la
plupart des appareils électroniques qui exploitent les comportements magnétiques utilisent des
architectures en couches minces. En plus de leur importance technologique, ils sont
intéressants car ils présentent une nouvelle physique en raison de leur taille et dimensionnalité

réduites [27].
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I1-2 Propriétés magnétiques des films minces

L'étude des propriétés magnétiques des films minces de quelques couches atomiques a suscité
beaucoup d'intérét et a été stimulée par les récents progres technologiques [28]. Les propriétés
magnétiques des couches minces sont évidemment différentes de celles des matériaux en
volume [29]. De plus, les propriétés magnétiques des films minces, il est important de se
familiariser avec la terminologie de base du ferromagnétisme [30]. Les propriétés
magnétiques des films ferromagnétiques minces sont étudiées pour le cas d'une structure
idéale constituée de quelques couches atomiques paralleles de matériau magnétique. Leurs
propriétés magnétiques sont déterminées par la taille finie dans une dimension, par 1'influence
dominante des phénomenes de surface magnétique [31].

Les propriétés fondamentales des matériaux magnétiques sont ['aimantation de
saturation Ms(T), [l'anisotropie K(T), la constante d'é¢change J(T) et la température de
Curie (T,.). Dans les films minces, I'aimantation de saturation est normalement exprimée sous
forme de moment magnétique par unité de volume [30].

% Aimantation de saturation (M): L'aimantation de saturation (& une température

particuliére) décrit la force de la somme des moments magnétiques ordonnés de
chaque site atomique lorsque tous les moments pointent dans la méme direction,
généralement obtenue en appliquant un champ magnétique suffisamment fort dans le
sens de la mesure [30].

% Constante d'anisotropie (K): L'anisotropie (2 une température particuliére) est une

mesure de la préférence de l'aimantation pour se situer dans une ou plusieurs
directions particulieres [30].

% Température de Curie (T.): Est la température a laquelle l'ordre spontané des

moments magnétiques atomiques est perdu en raison de l'excitation thermique. Les
températures de Curie ont une grande étendue, allant de prés de 0 K a 1400 K dans le
cas de Co. Les matériaux a couche mince utilisés dans les applications doivent
généralement avoir un T, nettement supérieur a la température ambiante et des valeurs
comprises entre 500 k et 700 K sont courantes [30]. L'aimantation spontanée due a
l'alignement des moments magnétiques atomiques dépend de la température, et elle
chute brusquement jusqu'a zéro a la température de Curie T.. Les températures de
Curie des trois métaux ferromagnétiques, le fer, le cobalt et le nickel, sont
respectivement de 1044 K, 1388 K et 628 K. Aucun matériau n'est connu pour avoir

une température de Curie plus élevée que /e cobalt [32].
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% Constante d'échange (]) : La constante d'échange quantifie la préférence des moments

magnétiques atomiques a s'aligner parallelement les uns aux autres (ou
antiparallelement dans le cas d'un matériau antiferromagnétique) dans une direction
d'équilibre. Ensuite, lorsque les moments ne sont pas parfaitement alignés, 1'énergie
totale du systéme (matériau) est augmentée. De plus, cet alignement des moments
magnétiques atomiques est souvent appelé rigidite d'échange. Bien qu'il s'agisse d'un
parametre fondamental d'un matériau magnétique, la mesure de la constante d'échange
ou de la rigidité d'échange est loin d'étre simple et sa valeur est généralement déduite

de mesures Mg en vs T [33].
I1-3 Effet de surface

Le magnétisme de surface, qui a été proposé il y a environ quatre décennies par Mills [34,
35], est toujours l'un des domaines de recherche les plus activement étudiés en mécanique
statistique des transitions de phases et des phénomenes critiques [36, 37]. Ces dernicres
années, les effets de surface sur les propriétés magnétiques des systémes finis tels que les
films minces ferromagnétiques ont fait I'objet d'un intérét considérable [36, 37]. De plus, on
peut s'attendre a des caractéristiques plus importantes en considérant I'effet des surfaces, qui
sont prédominantes dans les systemes physiques réels, ces effets se traduisant par une
réduction du nombre de coordination de surface du matériau [38, 39]. Par conséquent, les
propriétés magnétiques des surfaces libres sont radicalement différentes de celles du matériau
en volume, parce que la surface libre brise la symétrie de translation, c'est-a-dire que les
atomes de surface sont intégrés dans un environnement dont la symétrie est inférieure a celle
des atomes internes [40], tandis que les intéractions d'échange entre les atomes de surface J;
peuvent étre différentes de celles de volume correspondants J,, ce qui conduit a un
phénomene connu sous le nom d'amélioration de la surface dans lequel la surface peut
présenter une phase ordonnée méme si le volume lui-méme est désordonné (paramagnétique)
et il a une température de transition plus élevée que celui du volume. Ce phénomene a déja été

constaté expérimentalement [41, 42, 43].
11-4 Effet de taille

Le film mince peut étre considéré comme un modele a utiliser pour traiter les effets de taille
magnétiques [44], qui sont dus a une perte pure et simple de symétrie de translation a la
surface sans modifier les propriétés magnétiques de l'atome de surface par rapport a celles de
volume, comme par exemple le moment magnétique d'un seul atome, les parametres de

couplage d’échange, etc. [45], contrairement a l'effet de surface. Ils sont plus prononcés a des
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températures ¢élevées, y compris, en particulier, les phénoménes critiques proches de la
température de Curie [46]. Tous les modeles théoriques des effets de tailles magnétiques
prévoient une magnétisation inhomogene a des températures finies, diminuant prés de la
surface du film en raison d'un couplage d'échange réduit dans la surface [31].
Les effets de taille sont universels, caractéristiques dans un certain sens du mécanisme de
volume de l'ordre magnétique. Les effets de taille des propriétés magnétiques sont attendus
simplement parce que le spin des ¢lectrons dans un atome a la surface d'un film
ferromagnétique uniformément magnétis€ est moins étroitement contraint que les spins des
atomes intérieurs [47].
Pour simuler un réseau de couches minces, nous appliquons des conditions périodiques aux
deux directions (x et y) et les conditions aux limites libres sont appliquées dans la direction
(z). Les propriétés uniques des films minces magnétiques découlent en partie de leur forme
globale, la coordonnée perpendiculaire (direction z) étant beaucoup plus petite que les
coordonnées latérales (directions x — y). Généralement, les parametres du réseau dans les
dimensions latérales sont soit augmentés soit diminués de quelques pourcents avec une
diminution / augmentation conséquente dans la direction z (épaisseur) [30].
I1-5 Intéraction d’échange
Les motifs magnétiques ordonnés mentionnés résultent, dans le premier ordre, de 1'intéraction
coulombienne entre les ¢électrons partagés, appelée "intéraction d'échange". Ce type
d'intéraction est bien illustré par la formation de liaisons dans la molécule diatomique H,.
Dans ce cas, l'intéraction de Coulomb déplace I'énergie des états électroniques des électrons
partages [48].

AE=0Q+] (I1-1)

Ou

e ( : Mesure I'énergie associée a la répulsion coulombienne entre les électrons des deux
¢états atomiques.

e J: Désigne un terme d'origine quantique, l'intégrale des orbitales mixtes (intégrale
d'échange), qui sépare 1'énergie de l'é¢tat avec S = 0 (état singulet) de 1'énergie de

I'état S = 1 (état triplet), respectivement associées au signe + et — [48].
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La différence d'énergie entre les deux états, singlet et triplet, est alors simplement :
E,—E, =2] (11-2)

L'intégrale d'échange J, peut étre positive ou négative, ce qui détermine que l'alignement est
parallele ou antiparalléle.

La préférence dans un matériau magnétique pour les spins voisins pour s'aligner parallélement
ou antiparallele les uns aux autres. Trois états magnétiques ordonnés sont connus : le
ferromagnétisme, le ferrimagnétisme et l'antiferromagnétisme, ces trois états se retrouvent
dans les films minces. Dans un ferromagnétique, une intéraction d'échange entre atomes
voisins assure l'alignement du moment magnétique (/e spin) des électrons non appariés. La
force de l'intéraction d'échange est décrite par l'intégrale d'échange qui représente ce
chevauchement des distributions de charge entre les atomes voisins [49].

11-5-1 Couplage d’échange intra couche

Les systemes a film magnétique peuvent avoir différentes transitions de phases en raison de la
présence d'un couplage d'échange intra couche (appelé aussi couplage d'échange de la
surface) [6], qui est défini par le rapport entre l'intéraction d'échange de surface et de
volume (R, = J,/J,), tel que si le rapport R est supéricur a une valeur critique (R, =

Js/ Jv) pip> 1€ systéme peut ordonner en surface avant de ordonner en volume [50] et la

température de transition de surface est supérieure a celle de volume cela s'appelle “une
transition extraordinaire®, alors que pour R; < R, (cas “ordinaire) la température de
transition du film est principalement déterminée par la région en volume [51].

Un grand nombre d'efforts théoriques ont montré qu'il existe une valeur critique du rapport
(surface / volume), des intéractions d'échange R, au-dessus de laquelle les effets de surface
sont dominants et la température de transition du film est déterminée par l'aimantation de
surface, tandis qu'en dessous de R, les caractéristiques de transition du film sont régies par
l'aimantation de volume. Ensuite, la valeur critique R, elle-méme est appelée le “point
special* auquel la température de transition du film devienne indépendante de I'épaisseur

[52].

I1-6 Dimensionnalité et comportement critique
La variation du comportement magnétique des systémes physiques en fonction de la
dimensionnalité se refléte également dans les exposants critiques qui apparaissent dans la

description des divergences au voisinage de leurs températures critiques [53].
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Les mesures de grandeurs physiques dans des échantillons ferromagnétiques a des
températures proches de la température de transition T, (température de Curie), montrent une
dépendance a la loi de puissance [53]. De cette dépendance, il est possible de définir des

exposants critiques (appelés aussi indices critiques).
% [: Définit le comportement critique de 1’aimantation a proximité de T, par cette loi :

M(T) o |T — T,|# (I1-3)

0,

¢ y: Définit le comportement critique de susceptibilité a proximité de T, par cette loi :

x(T) < |T = T|™Y (I1-4)
% «a: Définit le comportement critique de la chaleur spécifique a proximité de T, par

cette lo1 :

C(T) « |T = T.|~® (11-5)

Les mesures de I’aimantation en fonction de la température dans les systémes mésoscopiques
et nanoscopiques ont été utilisées pour déterminer les exposants critiques et, a partir de ceux-
ci, vérifier le changement de la dimensionnalité en fonction de leur longueur, épaisseur.

La détermination des exposants critiques ne peut se faire qu'a condition que la température
critique T, soit déterminée avec précision. Cependant, il a été démontré [54] que de petites
incertitudes dans T, peuvent entrainer des conclusions erronées. Le meilleur moyen n'est pas
d'ajuster la courbe M(T) avec T, et lI'exposant f comme paramétres, mais de déterminer T,
dans une expérience distincte, puis d'évaluer [ a partir de 'ajustement de M (T).

Pour les échantillons les plus minces de films de Vi, l'exposant critique observé est proche de
(0.325), la valeur prévue pour les systemes bidimensionnels (dans le modele d'Ising) ; a
mesure que 'épaisseur augmente, l'exposant change, a environ 6 monocouches, a une valeur
proche de celle prévue pour les systémes physiques tridimensionnels (0.365), dans le méme

modele [55]. Le méme effet a été constaté pour le Ni sur Cu(111) et le Ni sur Cu (100) [18].
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I1-7 Applications des films minces magnétiques

Il existe trois grands domaines d'application des matériaux magnétiques : I'énergie,
l'information et les télécommunications, et leurs applications en tant que supports
d'information, c'est-a-dire de I’enregistrement audio, vidéo, et du stockage sur ordinateur
(disques durs et disquettes) ; dans les disques durs actuels, I'information est encodée dans des
films magnétiques minces [56]. Ces films ont des domaines magnétiques dont l'aimantation
est alignée dans une direction du plan de la couche et est orientée soit dans un sens soit dans
l'autre : c'est l'enregistrement magnétique longitudinal [56]. Les couches minces ont été
explorées avec de nombreuses applications possibles dans tous les domaines de la physique
comme l'optique, la mécanique, le magnétisme, etc... [20]. Les activités de recherche sur les
couches minces magnétiques pour les capteurs, les actionneurs et autres dispositifs micro
magnétiques tels que les transformateurs, les moteurs, etc... et, en particulier, les dispositifs
magnétiques de stockage de données ont été fortement intensifiées ces dernicres années [57].
Parmi les principales applications de ces matériaux nous considérons ici Mémoires
d'ordinateur, Domaine Dispositifs de mobilité, Tétes magnétiques a film mince, Support
d'enregistrement magnétiques.

11-7-1 Mémoires d'ordinateur

Les films magnétiques sont intéressants pour cette application car ils peuvent étre produits
avec des états bistables inhérents et peuvent passer d'un état a l'autre en quelques
nanosecondes sous l'action de petits champs d'entrainement de l'ordre de quelques oersteds
[58].

11-7-2 Domaine -Dispositifs de mobilité

Un grand nombre de dispositifs de stockage et de logique basés sur le mouvement des
domaines dans les couches minces sous l'influence des champs appliqués constituent un sujet
important des recherches actuelles dans le domaine du stockage numérique a haute capacité,
car ils fournissent a la fois un stockage a haute densité et une logique a haute vitesse dans le
méme film [58].

11-7-3 Support d'enregistrement magnétique

La densité des informations de stockage sur les disques durs des ordinateurs a augmenté a un
taux de 30% par an au cours des deux décennies qui ont précédé les années 90. Depuis 1991,
ce taux de croissance a dépassé 60% par an. Les supports magnétiques sont des films minces

d'un alliage magnétique de coercivité relativement élevée [59].
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11-7-4 Tétes magnétiques a film mince

Les tétes magnétiques sont des transducteurs qui convertissent les signaux électriques en un
modele de magnétisation correspondant sur un support d'enregistrement et vice versa. Les
tétes a film mince, étant bidimensionnelles, présentent l'avantage d'une installation et d'un
alignement simples, d'une petite taille, d'un poids léger et d'un contact avec le support

d'enregistrement [58].

I1-8 Conclusion

Grace a leur développement récent, les films minces magnétiques sont attiré une attention
considérable, tant sur le plan expérimental que théorique, elles devraient avoir des propriétés
nouvelles et éventuellement utiles pour des applications technologiques. Du point de vue
théorique, un grand intérét a été accordé aux phénomenes critiques.

Les films minces permettent de modéliser les effets de la taille magnétique lorsque leur
épaisseur est faible et sont considérés comme un systéme quasi bidimensionnel lorsqu'il est
trées mince. Ensuite, les propriétés magnétiques des films minces difféerent évidemment de
celles des matériaux en volume. De plus, on peut s'attendre a des caractéristiques plus
importantes en considérant l'effet de surfaces, qui sont prédominantes dans les systémes
physiques réels, ces effets se traduisant par une réduction du nombre de coordination de
surface du matériau. En outre, les systémes a film magnétique peuvent avoir différentes
transitions de phase en raison de la présence d'un couplage d'échange intra couche.

Le phénomeéne critique au magnétisme des films minces, a savoir l'existence d'une surface
critique de couplage au point spécial a laquelle la température de transition du film devienne
indépendante de I'épaisseur du film, a ¢été examiné en détail par différents technique
théoriques.

Dans le prochain chapitre, nous introduisons les concepts de base de la méthode de simulation
de Monte Carlo. Nous commencerons par une introduction de différents modéles de spin.

Ensuite, nous décrirons les principes de base de la simulation Monte Carlo.
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Chapitre 111

Modéeles de spin et la méthode
de Monte Carlo

Le terme "Monte Carlo" est apparu pour la premicre fois en 71949 par Métropolis et Ulam [1].
Ces auteurs proposaient une méthode pour résoudre une classe de problémes en physique et
en mathématiques en utilisant une approche statistique. En fait, des idées similaires, sous le
nom d'échantillonnage statistique, ont ¢té utilisées plus tot, bien avant l'invention des
ordinateurs. La méthode de Monte Carlo (MC) en physique computationnelle est
probablement I'une des approches numériques les plus importantes pour étudier des
problémes couvrant toutes les disciplines scientifiques imaginables [2]. Depuis la fin de la
seconde guerre mondiale, la méthode de Monte-Carlo a connu son essor, principalement dans
le cadre du projet américain "Manhattan" pour le développement d'armes nucléaires. Cette
période coincide également avec la construction des premiers ordinateurs [3]. Les mod¢les de
systemes de spin sont un aspect essentiel du magnétisme a température finie. Ces modéeles
permettent une simple représentation du comportement d'un spin dans un milieu magnétique.
Une description de ces modeles est présentée [4]. L'utilisation de méthodes d'approximation
exige 1'é¢tude les modeles de spin.

Dans ce chapitre, nous présenterons les différents modéles de spin qui sont introduite, suivie
d'une illustration des différentes géométries de réseau utilisées dans un systéme de spin.
Ainsi, nous décrirons les principes de base de la simulation Monte Carlo a I’équilibre
thermique afin d’étudier les phénomenes critiques. Cette méthode forme la classe la plus
grande et la plus importante de méthodes numériques utilisées pour résoudre des problémes
de physique statistique, et a la fin du chapitre, nous allons exposer les analyses d’erreurs et les

conditions aux limites.
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I11-1 Modéles de spin

Les modeles de spin ont été introduits a l'origine pour décrire le magnétisme dans les
matériaux ferromagnétiques. Les modéles classiques, en particulier le modéle d'Tsing, ont joué
un réle trés important dés la naissance du magnétisme, mais aujourd'hui, l'intérét se porte
davantage sur les modéles quantiques et les phénomenes qui y sont associés. Les modeles de
spin quantique ont d'abord été étudiés par Bethe a l'aide du modéle unidimensionnel

d'Heisenberg [5].

1I1-1-1 Modéle d’Ising

Le modele Ising est certainement le modele le plus largement utilisé en physique statistique,
et a fait I'objet de plusieurs d'articles de recherche depuis son introduction par Wilhelm Lenz
en /1920 [6, 7]. Le nom "mod¢le Ising" (plus rarement, appelé plus précisément le modéele
Lenz-Ising, comme le suggere Ising lui-méme) a été créé par Rudolph Peierls en référence a
la these d'Ernst Ising de 7925 [8], menée sous la direction de Lenz, et consacrée a la
réalisation de la version unidimensionnelle du modé¢le. Le modele Ising est I'un des modeles
les plus simples présentant une transition de phase [7]. Ce modéle a été introduit pour étudier
les propriétés et les comportements dynamiques des particules magnétiques dans un champ
magnétique [9], et pour I’étude des transitions de phases des ferromagnétiques a la
température de Curie. Ensuite, le modéle Ising, a cause de sa simplicité et de la richesse de
son comportement, a suscité un vif intérét depuis son introduction [10]. En outre, le modéle
Ising est un modéle de réseau de moment magnétique de particules ayant la particularité d'étre
toujours orienté le long du méme axe spatial [11]. L'aimantation macroscopique M d'un
matériau représente la somme des moments magnétiques S; dont le comportement obéit aux
lois de la physique statistique. Le modele d'Ising suggéré en /927 est basé sur un réseau
cristallin 2D régulier (Figure III-1) composé de N moments magnétiques identiques S; qui ne

peut prendre que deux orientations possibles (S; = +1).
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Réseau de moments

Réseau cristallin régulier magnétiques atomiques
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Figure (III-1) : Schéma illustré réseau cristallin et moments magnétiques atomiques
associés.

a. Equation du modéle

Selon la formule de I'hamiltonien d'un systéme de moments magnétiques, le systéme
ferromagnétique d'Ising est exposé a un champ externe H a pour hamiltonien [12] :

Hising = —J Xicij> Si Sj —h Xi S (III-1)
Ou:

e < ij > :Indique la sommation sur les sites les plus proches voisins.

e S, : Présente le spin au site i.

e | : est I'ntéraction d’échange, son signe a défini le type de magnétisme du réseau. Le
mod¢le d'Ising peut étre classé selon le signe des intéractions de couplage d'échange :

v' ] > 0 : L'intéraction entre spins S;S; est de type ferromagnétique.
v' ] < 0: L'intéraction entre spins S;S; est de type antiferromagnétique.

v' ] = 0: L'intéraction entre spins S;S; est absente.

e /i : Désigne le champ magnétique extérieur. Le signe du champ magnétique externe
explique également comment un site de spin j interagit avec le champ externe, a
savoir [13] :

v" h > 0 : Tous les spins deviennent vers le haut ( la direction positive du
champ magnétique externe).

v h < 0: Tous les spins deviennent vers le bas (la direction négative du
champ magnétique externe).

v" h = 0 : Sans champ magnétique externe.
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Il est clair que lorsque le modele d'un systéme physique est donné et choisi, 1'étape suivante a
franchir est la détermination des propriétés statistiques du modeéle. Par conséquent, nous

commencons par la probabilité de la configuration donnée par la distribution de Boltzmann
[13]:

P(S1,S2) S5 e evn e Sy) = iexp‘ﬁH(Sl*SZ'% ------------ Sw) (I11-2)

e 7 :La fonction de partition du systéme est donn¢ par :
Z =Y, exp-FED (I11-3)

Avec :
B =—= (I11-4)
Ou:

e k: Constante de Boltzmann.

e T :Latempérature.

e FE;:L'énergie de I'état indexé i
Deux premiers spin voisins subissent une intéraction en J/ qui tend a les aligner. Les spins
seront tous alignés pour minimiser 1'énergie a température zéro : c'est le modele le plus simple
pour un corps ferromagnétique. L'état fondamental du systéme est doublement dégénéré en

l'absence de champ magnétique car les spins sont alignés tout en haut ou tout en bas [3].

1II-1-2 Modeéle de Potts

Apres le modéle d'Ising, le modele de Potts (Potts, 7952) est peut-étre le modele le plus
important de transition de phase en mécanique statistique. Ce modéle est défini comme une
généralisation du modele Ising. Le modele de Potts a été proposé a l'origine par Cyril Domb
comme sujet de these a son étudiant Renfrey Potts. Dans les premicres années, le modele était
surtout une curiosité, mais sa popularité a rapidement augmenté dans les années /970 apres la
découverte par Rodney Baxter (Baxter, 1973) de sa transition de premier ordre lorsque le
nombre de composants est supérieur a quatre [14]. Dans le modele standard de Potts, deux

spins interagissent avec une énergie (réduite) " — J 551'51'"' Dans le modele de 1'état g, chaque

spin peut prendre g valeurs, S; = 0,1,2 ..., q — 1, L’Hamiltonien est donné par [15]:
E=—]Y<ij>0(55)) (I11-5)

e 5(5;,S)) : estle 6 symbole de Kronecker avec :
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1 S =S
o(S;,S;) = { L J 111-6

Q 1) 0 ailleurs (1I-6)
q=2 q=3

- A

Figure III-2 : Description du modéle Potts pour différents Etats .

1I1-1-3 Modéle de Heisenberg

En théorie, le modele le plus simple pour définir un systeéme de spin en intéraction est le
modele de Heisenberg, dans lequel, sur chaque site du réseau, il y a un spin qui est en
intéraction avec ses voisins. Le modele de Heisenberg est un modele de spin permettant de
traiter de manicre directe la dépendance au spin d'un systeéme multi-¢lectron [16]. Le spin est
¢galement nommé le moment cinétique intrinseque de 1'¢lectron. Ce dernier est un opérateur
vectoriel a trois composantes S x Sy , 5z [16].
Trés tot apres le développement de la mécanique quantique, Heisenberg et Dirac ont
indépendamment suggéré que le phénomene magnétique dans les solides peut étre considéré
comme la base d'un modele d'échanges couplés de moments quantiques angulaires (spin),
avec un Hamiltonien qui est décrit comme suite [4] :

H=—]%;>5:.5, (I11-7)

Avec :

e < i,j > : Signifier la somme sur les plus proches voisins.

J : Désigne le paramétre d’échange entre les spins §1 et §2. Si J >0, les spins
tendent a s'aligner (cas de matériau ferromagnétique), et si J < 0, le modele décrit le
matériau antiferromagnétique.

e Le produit scalaire est décrit comme suit :

$,.S, = SES¥ + S7SY + SES? (111-8)
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On remplace 1’équation (III-8) dans 1’équation (III-7), alors 1’équation de modéle de

Heisenberg devient sous la forme suivante :
HHeisenberg = Z<i,j>] Sixij +]Sl-yS]-y +]SiZS]-Z (I11-9)

111-1-4 Modéle de Blume Capel (BC)

Ces derniéres années, une attention particuliére a été accordée a 1'étude théorique et
expérimentale de 'ordre supérieur des couplages de spin dans les modeles Ising [17]. Parmi
les mod¢les les plus étudiés en physique statistique en raison de son importance théorique et
de son application a différents systémes, on trouve le modele Blume-Capel qui correspond au
systeme d'Ising ferromagnétique de spin-1, avec un couplage d'échange entre proches voisins
sous les effets du champ cristallin [18]. Ce mod¢le a été largement étudié non seulement en
raison de l'intérét théorique fondamental découlant de la richesse du diagramme de phase qu'il
présente, mais aussi parce que des variantes et des extensions du modele ont trouvé une
application dans la description des fluides ternaires [19, 20] des mélanges de gaz solides-
liquides et des fluides binaires [20, 21] et des modeles de conduction électronique [23]. Il est
rappelé que le modele Blume-Capel (BC) est un modele de spin de réseau utile exploré en
mécanique statistique, y compris les intéractions bilinéaires [17].

Le mod¢le Ising spin-1 sous champ de cristal (modéle Blume-Capel (BC)) a fait I'objet de
nombreuses recherches intéressantes. Ce modele fait 'objet de nombreuses études en raison
des deux termes importants de la physique : le champ cristallin et 1'intéraction d'échange [24].
Il a été introduit a l'origine pour étudier les transitions de phases magnétiques du premier et du
second ordre [25, 26]. Le modele de BC présente des phases ferromagnétiques ordonnées et
paramagnétiques désordonnées séparées par une ligne de transition, qui passe d'une transition
de phase continue (qui appartient a la classe d'universalité d'Ising) a une transition de premier
ordre au point tricritique [27].

L'Hamiltonien de Blume-Capel (BC), qui considére un systéme de spin a trois états (S; =
+1,0) a un terme de type Ising proportionnel a la constante de couplage J qui prend en compte
l'intéraction entre les spins voisins les plus proches, ainsi qu'un terme proportionnel au champ
cristallin D [27]. Alors I’'Hamiltonien de ce modele peut €tre écrit comme suite :

Hpe = =] Xi2jSi Sj — D X S¢ (III-10)

Les trois cas spéciaux de cet Hamiltonien sont :

R/

% D = —oo, le systéme est réduit & un modele Ising spin-1/2 qui a un ordre magnétique

< §; > a basse température.
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% D =0, il s'agit du modéle simple d'Ising avec S =1 qui a également un ordre
magnétique a basse température.
% D = +oo, le systéme est réduit dans le cas S=0 en absence d'ordre magnétique < S; >

= 0.
1I1-1-5 Modéle de Blume Emery Griffiths (BEG)

En mécanique statistique, le modele Blume Emery Grifiths (BEG) joue un rdle important
[18]. Ce modele est un modele de spin qui offre une grande variété de phénomenes critiques
et multi-critiques. C'est I'un des rares modeles simples qui permet une transition de phase du
premier et du second ordre [5]. Le modele de spin-1 d'Ising avec intéraction bilinéaire,
biquadratique et champ cristallin a été introduit par Blume Emery Griffiths [28], pour décrire
la séparation des phases et l'ordre des superfluides dans les mélanges H3 — HZ. Avec la
disparition des interactions biquadratiques, le modele est connu sous le nom de mode Blume-
Capel [25, 26].

Le mode¢le Blume-Emery-Griffiths est défini par :

Hpge = =] X<ij>SiSj — K X<ijs SF SP + D % S; (II-11)
Ou:

< i,J > : Signifie que la somme est limitée aux sites des voisins les plus proches.

J : Désigne l'intéraction d’échange bilinéaire.

K : Indique l'intéraction biquadratique.

D : Le champ cristallin.
II1-2-6 Modeéle de Ashkin Teller (AT)

Le modele Ashkin Teller (AT) [29] est une généralisation du modele Ising a un systéme a
quatre composants. Ce modele est 1'un des plus importants [30], en raison de la richesse des
phénomenes critiques révélés par ses diagrammes de phases en deux et trois dimensions [31].
Le modéele AT est une version échelonnée du modele a huit sommets [32]. L'intérét pour ce
modele s'est considérablement accru apres 'apparition de 1’article de Fan [33] dans lequel il a
démontré que le modele Ashkin Teller peut étre construit comme une superposition de deux
modeéles d'Tsing couplés par une intéraction a quatre spin. A l'intérieur de chaque modéle
d'Ising, il existe une intéraction J, au voisin le plus proche a deux spins et les différents

modeles d'Ising sont liés par un coefficient d'intéraction a quatre spin J,. Par conséquent, ce
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modele comprend trois parameétres d'ordre < 0 >,< S > et < 0§ >, ou le dernier est 'effet
de l'ordre des paires de spins o et S. Il a été démontré que le modele AT pourrait étre décrit
sous une forme Hamiltonienne appropriée aux systémes de spin. Sous cette forme, le modele
peut étre considéré comme deux modeles d'Ising couplés. Si deux de ces modeles d'Ising sont
identiques, le modele est alors appelé modele d'Ashkin-Teller Isotrope, sinon le modele est un
modele d'Ashkin-Teller anisotrope [34]. Il a notamment suscité un intérét théorique important
car il s'agit d'une généralisation simple et non triviale du modele d'Ising, qui présente une
grande variété de comportements critiques, en fonction du choix des paramétres (J;, J2, J4)
[18]. 11 est intéressant de noter que le comportement critique non universel le long d'une ligne
auto-double, ou les exposants varient continuellement [35], est I'une des propriétés critiques
importantes de la (ATM). D'autre part, ce modele présente une ligne critique dans son
diagramme de phase, comprenant des transitions de phases de premier et de second ordre et
de nombreux points tricritiques [36]. Ce modele est intéressant au moins de deux points de
vue : premierement, il possede un riche diagramme de phase incluant une ligne critique, et,
deuxieémement, il a une réalisation physique intéressante comme le sélénium adsorbé sur la
surface de Ni(100) [37]. En outre, le modele Ashkin Teller peut étre utilisé pour décrire les
propriétés thermodynamiques des cuprates supraconducteurs [38], la réponse élastique de la
molécule d'ADN a la force et au couple externes [39] et les intéractions chimiques dans les
alliages métalliques [40]. Le modéle original Ashkin et Teller a permis différentes
interactions dans chaque sous-systéme, ou (Wu et Lin) [41] ont proposé qu'il devrait y avoir
deux transitions de phase. L'Hamiltonien de ce modéle est considéré comme deux modeles
d'Ising superposés couplés par un terme d'interaction a quatre spin [29].
Cependant ’Hamiltonien du mod¢le Ashkin Teller est décrit comme suite :

Hpr = —J1 Xci,j> SiSj — J2 L<ij> 010 — Ja L<ij> SiSj 0i0;  (11I-12)
Ou:

e Les spins S et g sont localisés sur les sites i et j dans un réseau.
e < i,j> : S'exécute sur l'intéraction des voisins les plus proches.

e J, et ],: Sont les intéractions d'échanges bilinéaires entre les spins S — S et 0 — g,
respectivement.

e J, :Indique le coefficient de l'intéraction a quatre spin.
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Les trois cas particuliers de cette Hamiltonien sont :
» Si les deux sous systémes J; et J, sont égaux (J; = J,), alors nous avons le cas
Isotrope et si les deux interactions d'échange bilinéaire J; et J, sont différentes (J; #
J») donc, c’est le cas d’anisotropie
» Si le coefficient de l'intéraction a quatre spin J, est nul, le modele Ashkin Teller est
réduit & deux modeles d’Ising indépendants.

» Si J; =], =],, le modéle Ashkin Teller est réduit au modéle de Potts a 4 états.

I11-2 Méthode de Monte Carlo

La naissance de la simulation numérique a commencé au début des années cinquante, lorsque
les premiers ordinateurs ont été utilisés a des fins civiles [42]. La simulation fournit des
informations complémentaires aux outils théoriques. Une fois que la modélisation pour un
systeme physique donné a été définie, le travail consiste ensuite a déterminer les propriétés
statistiques du modele en réalisant une simulation [42]. Depuis 71944, la méthode de Monte
Carlo sont connues et systématiquement développées. 11 s'agit en particulier des méthodes de
Monte Carlo, qui forment la classe la plus grande et la plus importante de méthodes
numériques utilisées pour résoudre des problémes de physique statistique. Les simulations
informatiques de Monte Carlo sont désormais un outil standard dans des domaines
scientifiques tels que la physique de la matiére condensée, y compris les problémes de
physique des surfaces, la physique chimique, y compris 1'étude des solutions, les réactions
chimiques, les statistiques sur les polymeres [43]. La notion de simulation de Monte Carlo est
bien plus ancienne que l'ordinateur. Il concerne les expériences utilisant des nombres
aléatoires comme approche statistique. Cet outil de recherche est largement utilisé et appliqué
par de nombreux professionnels de différents domaines, que ce soit la médecine, la biologie,
la finance, la recherche opérationnelle en physique [13]. Cette méthode, qui a été introduite en
physique de la matiére condensée par Métropolis en 7953, consiste en une méthode
d'intégration numérique basée sur le hasard qui permet de résoudre de nombreux problemes
sans solution, tels que par exemple I'évaluation d'intégrales sur des domaines complexes et /
ou de grande taille [18].

La méthode de Monte Carlo provient du fait que cette méthode utilise des nombres aléatoires
similaires a ceux sortant des jeux de roulette [43]. La méthode de Monte Carlo en physique
statistique étudie les modéles de systémes thermodynamiques en équilibre et hors équilibre
par simulation stochastique par ordinateur. A partir d'une description du systéme physique

souhaité en termes de modele hamiltonien, on utilise des nombres pseudo- aléatoires pour
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construire la probabilité appropriée avec laquelle les différents états générés des systémes
doivent étre pondérés. Par probabilité appropriée, on entend pour les systémes d'équilibre la
probabilité thermodynamique définie selon I'ensemble micro-canonique, canonique ou grand
canonique [44].

Dans une simulation de Monte Carlo, nous essayons de suivre la “dépendance temporelle*
d'un modele pour lequel le changement, ou la croissance, ne se déroule pas d'une manicre
rigoureusement prédéfinie (par exemple selon les équations de mouvement de Newton) mais
plutot d'une maniere stochastique qui dépend d’une séquence de nombres aléatoires qui est
générée pendant la simulation [45]. Cette méthode de simulation utilise un algorithme
statistique qui se base sur la génération de nombres aléatoires. Cela rappelle les jeux de hasard

pratiqués dans les casinos de Monte Carlo.

1I1-2-1 Principe de la méthode de Monte Carlo

Les principes de base de la méthode de Monte Carlo sont :

a. Echantillonnage d’importance

Le principe de la méthode de Monte Carlo est de choisir un échantillon comprenant les états
prédominants. Cette opération est appelée I’échantillon important. En effet, les états de
I'échantillon ne sont pas équiprobables, mais sont répartis selon la distribution de probabilité

de Boltzmann donnée dans I'équation (III-13) qui améliore I'estimation [5].

Pa == (III-13)

Avec :

e FE, :L’¢énergie de I’état a.

e K :La constante de Boltzmann.

e T : La température.
La recherche de valeurs moyennes représentent les principaux objectifs des simulations
Monte Carlo. Pour accélérer le processus, les résultats doivent étre orientés vers des valeurs
plus probables [13].
La moyenne thermique de la quantité Q est exprimée par la somme de tous les états du

systéme et par leurs probabilités respectives [13] :

—-BEa
(Q) = Zatut” (II1-14)
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Cette moyenne ne peut &tre calculée que pour les trés petits systémes. Pour les grands
systemes, la somme sur un sous-ensemble d'états induit des imprécisions. La méthode de
Monte Carlo sélectionne au hasard un sous-ensemble d'états a partir d'une distribution (p,) a
spécifier [13].

Pour un nombre a 1'état fini, M = {a,,....,ay} avec une distribution de probabilité P (m)
est nécessaire alors :

N Qa; -BEqg,
l=1pai

= —PEq.
SaGoe
J

Qu (I1-15)

Donc, quand M — oo, {Q,,) = Q, M reste a déterminer pour I'amélioration de l'expression de

Q.

Pour cela, on considere une probabilite égale entre les €tats des systemes ; c'est-a-dire, Py, =
P

a]--

N —BEq;
Yiz1 Qaie t

_ d 11-16
Qm oL o 7 (IlI-16)

J

b. Chaine de Markov

La partie délicate de la réalisation d'une simulation de Monte Carlo est la production d'un
ensemble aléatoire appropri¢ d'états en fonction de la distribution de probabilité de Boltzmann
[46]. Pour commencer, on ne peut pas simplement choisir des états au hasard et les accepter
ou les rejeter avec une probabilité proportionnelle & e #Fa . Ce ne serait pas mieux que notre
schéma initial d'échantillonnage aléatoire des €tats ; nous finirions par rejeter pratiquement
tous les états, puisque les probabilités de leur acceptation seraient exponentiellement faibles.
Au lieu de cela, presque tous les algorithmes de Monte Carlo s'appuient sur les processus de
Markov pour choisir les états utilisés [47]. La chaine de Markov est le mécanisme qui génére
un état b a partir d'un autre état a connu.

Les méthodes de Monte Carlo utilisent ce processus de Markov pour choisir les états
considérés.

La chaine de Markov évolue selon I'équation suivante [46]:

%a =—2aW(a - bp,(t —1) + X, W(b > a)p,(t — 1) (I11-17)

Ou:

e W(a— b)etW(b — a): Représentent les probabilités de transition de I'état a a
1'état b et vice-versa.

e t: Désigne le temps du processus de Markov.
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Le premier terme représente toutes les transitions possibles vers I'état a, alors que le second
correspond a toutes les transitions possibles vers 1'état b.

Cet état généré n'est pas toujours identique; il scanne le systeme en recherchant de nouveaux
¢tats avec la probabilité de transition W (a — b) auxquels il impose deux conditions [46]:

0,

% La probabilité de transition est constante avec le temps;
% La probabilité de transition dépend des propriétés du systéme sur les états a et b.
Cela signifie que la probabilité de transition W (a — b) d'un état a a un autre b du processus

de Markov reste toujours constante et doit satisfaire la relation [13] :

Y. W(a - b)=1 (I11-18)

Dans une simulation de Monte Carlo, nous appliquons un processus de Markov a plusieurs
reprises pour générer une chaine d'état de Markov [48].

c. Ergodicité
L'ergodicité est une condition qui permet le passage d'un état du systéme a un autre pendant

une durée suffisamment longue au cours du processus de Markov. Si toutes les probabilités de

transition d'un état donné sont nulles, 1'ergodicité n'est pas satisfaite [13].

d. Balance détaillée

L'autre condition que nous imposons a notre processus de Markov est la condition d'équilibre
détaillé. Cette condition est celle qui garantit que c'est la distribution de probabilité de
Boltzmann que nous générons une fois que notre systéme est arrivé a I'équilibre, plutot que
toute autre distribution [46].

L'équilibre des détails est utile pour rester équilibré. Mathématiquement, nous pouvons

exprimer cela comme suit [13] :

YaPaW(a =b) = 2pppw(b = a) (II1-19)

A partir de I'équation (III-18), on peut trouver alors :

Pa = ZpPpw(b —a) (111-20)
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Toutefois, cette condition n'est pas suffisante pour dire que 1'équilibre est décrit par la
distribution de Boltzmann-Gibbs. Pour surmonter cette difficulté, nous appliquons donc une
autre condition a la probabilité de transition. Pour ce faire, I'équilibre spécifique est donné par

[13]:
paw(a - b) = pyw(b - a) (1I1-21)

Cette condition montre que l'exigence d'équilibre spécifique élimine le concept de cycle
limite. Comme nous considérons un systeme en équilibre thermique, la distribution de

probabilité est 1'équation de Boltzmann qui est alors [13]:
w(a = b)e PEa = w(b - a)e PEp (I11-22)

L’équation (III-21) est la condition importante pour le choix de la transition de probabilité
w(a — b). L'objectif principal est donc de créer un programme qui construit la chaine de
Markov en fonction des probabilités de transition [13].

Un choix simple de la probabilité de transition est :

w(a = b) « e~ 1/2B(Ea=Ep) (I11-23)

e. Probabilité d'acceptation

Apres l'avoir décrit précédemment comme un ¢élément essentiel pour obtenir efficacement et
rapidement un systéme en état d'équilibre, nous avons également montré que nous pouvons
générer un processus de Markov avec lequel nous pouvons trouver de nouveaux états avec
une probabilité qui peut répondre a I'équation (III-21). Toutefois, il est difficile de déterminer
le processus de Markov appropri¢ pour créer un nouvel état a partir d'un autre état antérieur
avec un bon ensemble de probabilités de transition [46]. Selon 1'équation d'équilibre détaillée,
les probabilités de transition doivent satisfaire :

w(a=b) _ Pb _ _—B(E4—Ep) -
wod) — pe e b (IT1-24)

Ceci signifie que les inconnues w(a — b) a définir ne dépendent pas de la fonction Z, mais

seulement du facteur de Boltzmann associé a 1'énergie de chaque état qui peut étre déterminé

[5].
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Les méthodes standard existantes ne répondent parfois pas aux besoins de chaque nouveau
probléeme. C'est pourquoi, nous estimons nécessaire de construire des algorithmes pour
résoudre ce probléme. Afin de résoudre ce probléme, nous proposons plusieurs processus de
Markov. Il est a noter que lorsqu'il nous est difficile de prévoir le processus de Markov qui
donne le bon résultat de la transition, nous avons recours au taux d'acceptation pour trouver de
bonnes probabilités de transition a partir de tout processus de Markov [46, 13].

La probabilité de transition est exprimée par :

w(a - b) = gla -» b)A(a - b) (111-25)
Ou:
e g(a — b) : Représente la probabilité de sélection, cette probabilité permet de générer
un nouvel état b a partir de l'ancien état a par algorithme.

e A(a - b): Correspond a la probabilité d'acceptation (appelée également le taux
d’acceptation), cette probabilité est pour l'acceptation du changement d'état. La valeur

de probabilité d'acceptation est aléatoire entre 0 et 1.

SiA(a - b) = 0 pour toutes les transitions, cela revient certainement a dire cela :
w@a-a)=1 (111-26)

L’équation (II1-26), représente la valeur la plus importante qu'elle puisse prendre et implique
que nous ne pourrons jamais quitter 1'état b [46]. Cela nous offre une liberté totale dans le
choix de la probabilit¢ de sélection g(a — b), puisque la contrainte (II[-24) détermine

seulement le rapport [5] :

w(a—b) _ g(a—b)A(a—b)

w(b—a)  g(b—a)A(b—b) (IT1-27)
Avec :
jEZ:Z; € [0, o[, alors g(a — b) et g(b — a) peuvent prendre toutes les valeurs souhaitées.

Pour éviter que l'algorithme soit lent, l'acceptation choisie est proche de 1. Pour créer
l'algorithme de Monte Carlo, nous allons créer un algorithme qui va générer les états
successifs simplement avec g(a — b) données, puis nous allons sélectionner les états qui sont

utiles pour la probabilité d'acceptation [13].
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111-2-2 Algorithme de Métropolis

L'algorithme de Métropolis [49] a été développé en /953 au laboratoire national de Los
Alamos dans le cadre du programme d'armes nucléaires, principalement par les familles
Rosenbluth et Teller. L'algorithme Métropolis est l'une des solutions les plus simples et les
plus performantes pour les problémes de simulation de transition de phase [46]. Cet
algorithme nous permettra de présenter un grand nombre de concepts généraux impliqués
dans un véritable calcul de Monte Carlo, notamment 1'équilibrage, la mesure des valeurs
moyennes et le calcul des erreurs [46]. L'algorithme le plus important et le plus fréquemment
utilisé pour le processus de Markov est celui inventé par Métropolis et al. [50]. Il permet de
calculer la variation de I'énergie du systéme résultant du passage de la configuration a a b. Si
le changement d'énergie est négatif, alors la nouvelle configuration est automatiquement
acceptée ; si, le cas contraire, elle est positive, la nouvelle configuration est acceptée avec

probabilité e FFv~Ea) - Ainsi, 'algorithme optimal est celui dans lequel [5]:

p(a > b) = { e FEb~Fa) Si Fy—E, >0 (I1-28)
1 Si ailleurs

Le critére d'accessibilité est satisfait de nouveaux états sont choisis de telle mani€re que toute
nouvelle configuration b peut en principe €tre obtenue a partir de a en un nombre fini
d'étapes.
L'algorithme de Métropolis se présente comme suit :
1. Nous partons d'une configuration initiale (spin distribu¢ aléatoirement).
Nous choisissons un spin k au hasard et considérons son retournement S, = —S.

2
3. Nous calculons la variation énergétique correspondante AE.
4. SiAE < 0;on accepte le renversement.

Si AE > 0; on accepte le renversement avec une probabilité p = exp(—FAE).
Un nombre aléatoire est tiré¢ r entre 0 et 1.

Sir < p; on accepte, sinon on refuse.

® =N o W

Nous revenons a la deuxiéme étape (2) et ainsi de suite.
La mise en ceuvre pratique de l'algorithme de Métropolis est extrémement simple et c'est 'une
des principales raisons de son grand succes. Nous présentons un organigramme de cette

procédure (voir Figure II1-3) [50], nous avons utilisé le mot "spin" comme abréviation de

"degré de liberté", sans impliquer aucune restriction dans le cas des systémes magnétiques.
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Tout d'abord, une nouvelle configuration b du systéme est générée a partir de l'actuelle a par
une méthode quelconque. Par exemple, dans une simulation du modéle Ising, on peut essayer
d'inverser la direction d'un seul spin. Ce spin peut étre choisi au hasard, ou chacun des spins
de l'é¢chantillon peut étre inversé a son tour. Ensuite, les énergies des nouvelles et anciennes
configurations sont comparées ; c'est généralement facile, car le changement d'énergie lors de
l'inversion d'un spin n'implique que les valeurs de quelques spins voisins. Enfin, un nombre
pseudo-aléatoire généré par l'ordinateur est utilisé pour accepter ou rejeter les probabilités de
déplacement données par I’équation (I111-28) [50].

Lorsque le systeme a atteint 1'équilibre, plusieurs quantités thermodynamiques importantes
ont été mesurées. Pour le modele Ising, l'algorithme Métropolis est utilisé pour calculer les
quantités thermodynamiques d'intérét. Par conséquent, 1’aimantation (M), I’énergie du
systeme (E), la susceptibilité magnétique (), la chaleur spécifique (C,) et le cumulant du
quatrieme ordre du Binder des deux parameétres d’ordre (Uj), etc...

Ces grandeurs sont données par [13]:

¢ L'énergie interne par site :
1
Er = =< H > (1I1-29)
¢ L'aimantation du systéme étudié par site :
1
M= =< NS> (II1-30)
% La susceptibilité magnétique :
X=5(<M?>—<M>?) (I1-31)
¢ La chaleur spécifique :
BZ
G =5(< E? > —<E >?) (1I1-32)

* Le parametre de cumulant d'ordre 4 du Binder:

0

<M>*
3<M,>2

U, =1- (I11-33)
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Figure III-3 : Schéma présente I’organigramme d'une simulation de Monte-Carlo
avec l'algorithme de Métropolis.
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II1-3 Analyse d’erreurs

Il y a deux sortes d'erreurs dans la simulation de Monte Carlo : l'erreur statistique et l'erreur

systématique.

1I1-3-1 Erreur statistique

L'erreur statistique est le résultat de changements aléatoires dans le systéme de simulation
d'une mesure a l'autre et ne peut étre supprimée qu'en générant un grand nombre
d'échantillons indépendants [4].

Supposons qu'il s'agisse d'une quantité¢ distribuée suivant une distribution gaussienne. La

valeur moyenne < y > est [4]:

<y>=-%.y (IIT-34)

L'erreur standard est déterminée de la maniére suivante :

g
error = (III-35)
On sait que :
0% =<y?>—<y>? (111-36)

Nous remplagons la valeur de o et < y > dans I’équation (III-35), alors nous obtenons :

1
error = \/N(N—l) N (i—<y>)? (111-37)

1I1-3-2 Erreur systématique

L'erreur systématique résulte de la procédure utilisée pour réaliser une mesure et qui affecte
I'ensemble de la simulation. Comme les erreurs systématiques ne sont pas incluses dans la
fluctuation de la mesure individuelle, elles sont plus difficiles & estimer que les erreurs
statistiques. Dans la simulation du mode¢le Ising, la principale source d'erreur systématique
consiste a choisir le nombre de pas de temps de Monte Carlo pour équilibrer le systeme [4]. 11
n'existe pas de méthode générale pour évaluer les erreurs systématiques.

Chaque source de cette erreur doit étre examinée séparément et une stratégie doit étre définie

pour minimiser autant que possible ce type d'erreur [4].
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I11-4 Conditions aux limites

La méthode de Monte Carlo permet d'étudier les propriétés d'un systéme fini, tandis que nous
nous intéressons généralement aux propriétés d'un systéme infini. Pour pouvoir effectuer une
extrapolation significative a la limite thermodynamique [5]. L’objectif d'une simulation est de
reproduire de fagon approximative un systéme réel infini. A cette fin, des conditions limites
sont appliquées pour simuler un systéme infini. Il y a différents types de conditions limites, on

peut cité :
111-4-1 Conditions aux limites périodiques

Une maniere d'€liminer les limites de bord, également appelées limites de réseau, consiste a
encapsuler un réseau de dimension d sur un tore de dimension (d + 1) [51]. Cette condition
limite est appelée "condition limite périodique" a pour effet que le premier spin d'une rangée
considere le dernier spin de la rangée comme un voisin le plus proche et vice versa [45]. Le
méme principe s'applique aux spins en haut et en bas d'une colonne. La figure III-4, illustre
cette procédure pour un réseau carré. Cette procédure permet d'éliminer efficacement les

effets de frontiére, mais le systéme est toujours caractérisé par la taille L du réseau fini
. . , . . .., L o
puisque la valeur maximale de la longueur de corrélation est limitée a > Et les propriétés

résultantes du systéme sont différentes de celles du réseau infini correspondant [45].

Figure I1I-4 : Conditions de limite périodiques pour le modéle
bidimensionnel d'Ising.
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1I1-4-2 Conditions aux limites du bord libre :

Un autre type de limite n'implique aucun type de connexion entre I'extrémité d'une ligne et
une autre ligne du réseau. Au lieu de cela, les spins a la fin d'une ligne ne voient aucun voisin

dans cette direction, comme le montre la figure I1I-5 pour le modéle bidimensionnel d'Ising
[45].

Figure I1I-5 : Exemple d'application des conditions aux limites pour le modele
2D d'Ising : condition limite de bord libre.

Cette limite libre introduit non seulement un maculage de taille finie, mais aussi des effets de
surface et de coin dus aux liens pendants sur les bords. (De trés fortes modifications peuvent
se produire pres de surfaces et le comportement du systéme n'est pas homogene). Cependant,
les propriétés des systémes a bords libres différent généralement de celles du systéme infini

avec des conditions aux limites périodiques [52].

I1I-5 Conclusion

En premiére lieu de ce chapitre, que nous avons passée en revue, consiste principalement a
¢tudier plusieurs modeles magnétiques, qu'ont ét¢ introduits a l'origine pour décrire le
magnétisme dans les matériaux ferromagnétiques. Ces modeles nous ont permis de modéliser
tous les phénomeénes ou des effets collectifs qui se sont produits en raison d'intéractions
locales entre les particules.

En second lieu, nous avons détaillé la méthode Monte Carlo utilise un algorithme statistique
qui repose sur la génération de nombres aléatoires, en mettant I’accent sur 1’algorithme de
Métropolis, afin d’examiner les propriétés magnétiques des matériaux et pour déterminer les
propriétés d’une variété de différents modeles d’équilibre.

Dans le chapitre suivant, nous allons étudier les propriétés magnétiques et les comportements

critiques des films minces magnétique de modele Ashkin Teller, de matériau ferromagnétique
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dans un réseau cubique simple par la simulation de Monte Carlo basée sur l'algorithme de

Meétropolis.
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Chapitre 1V

Etude de Monte Carlo des films
minces magnétiques par le modele
Ashkin Teller a Spin-1/2 et a Spin-1
au point spécial

Les propriétés magnétiques des films minces présentent un intérét croissant et ont fait 1'objet
de plusieurs études théoriques et expérimentales. Dans le domaine du magnétisme, le film
mince est un theme actuel de phénomenes critiques [1-8]. En outre, la surface peut avoir une
phase ordonnée méme si le volume est paramagnétique, et elle a une température de transition
plus élevée que celle du volume, ce qui a été observé expérimentalement [9, 10, 11]. De plus,
en raison de l'existence d'une surface libre, les propriétés magnétiques des matériaux en
couches minces sont radicalement différentes de leur équivalent en volume, alors que
l'intéraction d'échange de surface J; est différente de celle du volume J, [12], elle brise la
symétrie de translation, ce qui signifie que les atomes de surface sont intégrés dans un
environnement moins symétrique que celui des atomes internes [13, 14].

Du point de vue théorique, il existe plusieurs modeles magnétiques qui ont été appliqués aux
films minces, tels que le modele Blume Capel [2], le modele Blume Emery Griffiths (BEG)
[15], le modele Heisenberg [14], etc...

Dans ce travail, nous allons étudier un modele magnétique avec une interaction a quatre spin
appelé modele Ashkin-Teller sur un film mince. Ce modele est I'un des modeles les plus
importants [16], en raison de la richesse des phénomenes critiques révélés par ses diagrammes
de phase bidimensionnels et tridimensionnels [17]. Le modele Ashkin-Teller (AT) [18]
proposé initialement pour un mélange a quatre composants, est défini comme une

généralisation de modele Ising a un systéme a quatre composants.
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Les caractéristiques les plus stimulantes et intéressantes de ce modele est le comportement
critique non universel le long d'une ligne auto-duale, ou les exposants varient continuellement
[19] et la présence de nouvelles phases partiellement ordonnées [20].

Dans notre travail, nous nous intéressons pour la premicre fois a notre connaissance aux films
minces dans le cas du modéle Ashkin-Teller (AT), de matériau ferromagnétique, dans un
réseau cubique simple et nous considérons que toutes les intéractions bilinéaires (surface et
volume) et le couplage a quatre spin sont limités aux premiers voisins les plus proches. Par
conséquent, la plupart des modeles appliqués aux films minces ont été de caractere
d'universalité Ising, et nous nous intéressons a un modele non universel qui est le modele
Ashkin Teller appliqué aux films minces.

Le travail présenté dans cette thése est divisé en deux parties:

% Dans la partie A : Nous avons étudié 1'effet de l'intéraction de couplage a quatre spin

J4 sur les comportements critiques et les propriétés thermodynamiques de surface des
films minces du modele Ashkin Teller a spin-1/2, ou une attention particuliere est
portée au développement des exposants de I’aimantation de surface du systéme, par la
méthode de Monte Carlo, basée sur I'algorithme de Métropolis.

¢ Dans la partie B : Nous avons abordé le méme systéme, mais nous avons introduit un

autre paramétre qui est l'effet du champ cristallin D /], sur les diagrammes de phases
et les propriétés magnétiques de ce systeme de modele Ashkin Teller a spin-1, par la

méthode de Monte Carlo, basée sur I'algorithme de Métropolis.

IV-A) Etude l'effet de J, sur les comportements critiques et les propriétés
thermodynamiques de surface des films minces de modéle Ashkin Teller a

spin-1/2.

IV-A-1 Modgéle et formalisme

Nous considérons un film ferromagnétique mince d'épaisseur N, dans un réseau cubique
simple de dimension (L X L X N), en unités d'espacement de réseau. La géométrie du film
nécessite deux surfaces libres, par exemple : les couches supérieure et inférieure (Z = 1 et
Z = N) [21] et des conditions limites périodiques dans les directions (x,y) sont appliquées
pour chaque couche du film. De plus, dans la direction Z qui a une €paisseur limitée N, des
conditions aux limites libres sont appliquées. Dans la région de volume du systéme, le spin a

six voisins les plus proches, tandis qu'en surface, le spin a cinq voisins les plus proches.
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Le systéme est décrit par le modéle Hamiltonian Ashkin Teller, qui est décrit comme deux
modeles d'Ising superposés couplés par un terme d'interaction a quatre spin [18]. Alors ce

systéme peut étre écrit comme suit :

H==3;)2(5787" + 06,20;%) = X1 Juij (Si7S; 7 0,7 0;%) (IV-1)
Ou:
(Jys Z=1,Z=N
Jaij = {]2,, ailleurs (IV-2)
Et
_ Jos Z=1,Z=N
Jaij = {]4,, ailleurs (IV-3)
Ou:

e [a sommation n'est effectuée que sur les paires de spins du plus proche voisin, alors
que les spins S;%et o;Z sont situés sur les sites d'un réseau cubique et prennent les
valeurs S;% = +1 et g;% = +1.

o J|,o et ]y, : Désigne les intéractions d'échange bilinéaire des deux modeles Ising de
surface et de volume.

e J,c et ],y Sont les intéractions pour quatre spin de surface et de volume qui couplent

deux modeles d'Ising pour produire le modéle Ashkin Teller (AT).

Les simulations sont réalisées par une méthode numérique de Monte Carlo basée sur
l'algorithme de Métropolis, pour un film cubique simple de modele AT, contenant par le
nombre de spins (L X L X N), tel que N représente le nombre de couches dans le film ou son
épaisseur et (L X L) est le nombre de sites dans chaque couche du film. Nous avons étudié des
films d'épaisseur N = 4,5,6 et 10 avec une taille L = 50, et nous avons utilisé 10> étapes
MC pour équilibrer le systéme et plus (5 X 10°) étapes MC pour calculer les observables
[22]. Les barres d'erreur ont été calculées a l'aide de la méthode Jackknife [23]. Plusieurs
simulations supplémentaires ont été effectuées pour L = 70, 80 et 150, mais aucune
différence apparente n'a été constatée avec les résultats présentés dans ce manuscrit.

Lorsque nous étudions les propriétés du film de notre modéle, les quantités les plus

intéressantes sont les suivantes :
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X/
°e

L’aimantation du film par site |m,| ot a = S%,0%,0S%.

Imal = —5 (| Zayz a(x, 3, 2)|) (IV-4)

NL2

RS

» L'aimantation du film par couche [m,(Z)|ou1 < Z < N.

Ima (D) = Z(|Zxy alx,y,2)|) (IV-5)

RS

» La susceptibilité du film par site y,:

Yo = 22 (2 By 0(,2)) ) = (m0)?] (IV-6)
% La susceptibilité du film par couche y,(Z):
12 1 2 2
1@ =32y ay ) ) - @y av)

Avec : kg est la constante de Boltzmann et T est la température absolue.

IV-A-2 Résultats et discussions

Nous ¢étudierons l'influence de l'intéraction a quatre composants avec le couplage d'échange
J4 de la surface et de volume, sur les comportements critiques et les propriétés magnétiques
du film mince a spin-1/2 sur un réseau cubique simple. En outre, nous intéressons dans le cas
des intéractions sont ferromagnétiques. Par conséquent, nous avons utilis¢ dans nos calculs
des paramétres qui sont évalués en termes d'intéraction d'échange en volume, par exemple :
l'intéraction d'échange bilinéaire de la surface J, est définie par le rapport Ry = [,/ J2p, €t
pour le couplage d'échange J, dans deux cas (surface et volume) sont définis respectivement
comme suit : Juo = Jas/Jop €t Jap = Jap/J2p- La température est alors distincte de kgT/J,p,
avec kp fixé a 1.
Ce travail comporte trois parties :

» Les diagrammes de phases.

» Les propriétés thermodynamiques.

> Les exposants effectifs et critiques.
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a) Diagrammes de phases
Il est préférable de rappeler les propriétés caractéristiques d'un systeme ferromagnétique en
film mince qui présente des diagrammes de phases intéressants [24]. Dans nos analyses
numériques, nous fixons la valeur de l'intéraction d'échange en volume J,, par unité, tandis
que le rapport (surface / volume) pour J, et J, et la température kzT//,;, sont normalisés.
En revanche, nous avons examiné 1'effet de couplage d'échange a quatre composants J, sur les
diagrammes de phases (kgT./Jp, Rs = (J25/J2p)) pour différentes épaisseurs (N = 4,5, 6 et
10) de film mince ferromagnétique, ce qui est clairement démontré dans la Figure 1V-1(a-d)
ou les températures critiques sont calculées a partir de la divergence des susceptibilités
associées aux aimantations, c'est-a-dire le maximum.
D'autre part, pour différentes valeurs de l'intéraction de couplage Jus = Jus/J2p €t Jap =
Jan/J2p, la Figure IV-1(a-d) montre des résultats typiques dans lesquels nous pouvons déduire
qu'il existe différentes intéractions d'échange bilinéaire de surface au point critique de notre
systeme.
Cependant, pour (Jus/Jop = 1.0 Jup/Jop = 0.0), clest le cas ou l'effet de surface est
dominant par rapport au volume qui appartient au modele d'Ising (voir la Figure 1V-1a), on
peut observer que toutes les courbes se croisent en un méme point appelé le “point
spécial” Ry = Ry, avec la valeur Ry = Rg,,(J5//2p) = 1.0, associée aux trois spins S , o et
oS, ou la surface et le volume sont devenus simultanément critiques, correspondant a la
température de transition du film kgzT./J,, = 4.5 qui ne dépend pas de 1'épaisseur N, et elle
est équivalente & la méme valeur de la température de transition du volume kzT2//,;.
Ensuite, le diagramme de phase de la Figure IV-1b a été déterminé dans le cas ou les effets de
surface et de volume sont respectivement présents (Jos/Jop = 1.0 ;J4p/J2p = 1.0), nous
avons remarqué que ce diagramme présente également un comportement intéressant, qu'il y a
une valeur particuliére Ry = Ry, (J25/J2p) = 1.5 correspondant a la température critique de
volume kzT?/],, = 6.3 associée aux spins S, o et gS.
D'autre part, l'une des caractéristiques les plus importantes de modele AT est la présence de
nouvelles phases partiellement ordonnées, alors qu'a partir de la variation du couplage
d'échange J,, nous avons obtenu deux nouvelles phases partiellement ordonnées, la premiére
phase est ({(oS) # 0, (o) = (S) = 0) a été obtenue pour ( Jus/)op = 2.0 Jap/J2p = 2.0) qui
est présente dans le modéle 3D AT et la deuxiéme phase est ((S) # 0, (o) # 0,(cS) = 0) pour
Uss/J2b = 1.0 Jap /]2 = 2.0 ) (voir Figure IV-2(a-b)).
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Figure IV-1 : Diagrammes de phases de la température critique kzT./J,, en fonction
de rapport de l'intéraction de couplage bilinéaire R; = (J,5//,p) pour différentes
dépaisseur du film et pour (a) (Jas/Jop = 1.0;]4p/]2p = 0.0), (b)

UJas/Jab = 1.0 5Jap/Jop = 1.0)5  (©)  (Jas/J2b = 2.0 ;Jap/J2p =2.0) et (d)
UJas/J2b = 1.0 J4p/Jop = 2.0 ). Déterminer par la simulation de Monte Carlo pour un

systéme de taille L = 50.
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Figure I'V-2 : La dépendance thermique des aimantations et des susceptibilités par site
avec des Dbarres derreur pour (a) (N =5,/,s/),, =1.0) dans le cas

Uss/Jop = 2.0 J4p/J2p = 2.0) et (b) (N =6,J55/],p, =0.75) dans le cas de
Uss/Jop = 1.0 J4p/J2p = 2.0), avec la taille du systéme L=50.

La Figure IV-1c, montre un diagramme de phase de film d'épaisseur N (4, 5, 6 et 10) pour
Uss/Jop = 2.0 ;J4p/J2p = 2.0). Ainsi, nous avons vu que pour chaque épaisseur N, les lignes
critiques de la phase (0S) se rencontrent en un point appelé point multicritique R; =
RyspUzs/J2p) = 2.25, qui induit par la simultanéité de la criticalit¢ de surface
bidimensionnelle et de la criticalité de volume tridimensionnelle, avec la température critique
correspondante est (kzT? /], = 9.4).
Ensuite, nous avons également constaté dans la Figure IV-1d, qu'il existe un point spécial
Rs = R35p(Jos/J2p) = 2.5 dont la température de transition de volume est kgTP /] =
8.89999, pour (Jus/Jop = 1.0; Jap/J2p = 2.0) de la phase ((S), (o)) ou l'effet de volume est

dominant par rapport a la surface ; ceci est tres clair dans la Figure IV-1d.
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Cependant, nous avons établi que ces diagrammes de phases présentent un comportement
intéressant, a savoir la présence d'un couplage spécial Ry, ou tous les films posseédent une
température critique T, qui est unique pour une épaisseur arbitraire N et pour chaque valeur
du couplage d'échange de J, .

Néanmoins, nous avons également observé que si le rapport de couplage de surface R, est

inférieur au rapport de couplage de point spécial R, la température critique kgzT,/],;, du film

sp>
de modéle Ashkin Teller est inférieure a la température de transition du volume kzT?//,,, et
le magnétisme de volume est dominant par rapport au magnétisme de surface. De plus, nous
avons remarqué que lorsque 1'épaisseur du film augmente, la température critique kgT,/J,p
augmente également et se rapproche asymptotiquement de kzT?/J,, . En revanche, pour

R > Ry, elle est supérieure a la température critique de volume, et elle diminue lorsque

Sp»
I'épaisseur du film est élevée.
Nous avons principalement étudié¢ le cas de J, = 0 afin de pouvoir examiner nos calculs, et

nous avons trouvé des résultats similaires a ceux de référence [26].

b) Propriétés thermodynamiques

Les aimantations et les susceptibilités sont des grandeurs physiques importantes qui décrivent
les propriétés de la transition de phase, en particulier sa température critique. Par conséquent,
nous avons déterminé la dépendance thermique des profils d'aimantation et des susceptibilités
pour deux cas "par site et par couche" (calculés par les valeurs de l'intéraction d'échange
bilinéaire de surface au point spécial), qui sont obtenus a partir des équations (IV-4, IV-5, IV-
6 et IV-7) sous l'effet de l'intéraction d'échange a quatre composantes du modéle Ashkin
Teller et pour diverses valeurs de 1'épaisseur du film, pour les trois états de spins S, get oS,
qui sont bien démontrés dans les Figures suivantes.

La Figure IV-3(a-d) présente les aimantations de la surface (m,) et par site (m) au point
spécial Ry = R, = 1.0 (ce point a ¢té trouve dans la Figure précédente (voir la Figure IV-
l1a)) en fonction de la température kzT/J,;, dans le cas de (Jus/J2p = 1.0; Jup/J2p = 0.0).
Nous avons observé que les courbes obtenues sont similaires pour tous les spins et pour
chaque N du film et qu'elles ont la méme température critique T,, ce qui signifie que
I'épaisseur de film mince de modéle Ashkin Teller n'a aucun effet sur la température de
transition du film. Ensuite, les aimantations de la surface (m;) représentant le comportement

magnétique autour de T,.
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En outre, la nature de la transition de phase est définie par la continuité et la discontinuité des
parametres d'ordre, tandis que ces courbes présentent un comportement caractéristique de

transition de phase de second ordre.

08+

0,6+

£ o4l

0,2

0,0

6 6
ks TH,, k,TH,,

Figure IV-3 : La dépendance des aimantations par couche (m;) et par site m en
fonction de la température kgT /J,, dans le cas de (Jus/J2p = 1.0;J4p /]2 = 0.0)
pour les spins (S), (o) et (6S), avec le rapport au point spécial (Rg = R, = 1.0),
pour (a) N =4, (b) N=5,(c) N =6 ¢t (d) N = 10, avec la taille du systeme L=50.
Les barres d'erreur sont plus petites que les symboles.

La dépendance thermique des susceptibilités de surface () et par site (¥) au méme point
spécial, pour les mémes variations des paramétres de 1'aimantation tels que J, et N (voir la
Figure IV-3(a-d)) sont représentés dans la Figure IV-4(a-d). De plus, ces susceptibilités sont
décrites par la variation de la valeur de I'aimantation. Ainsi, nous avons constaté que tous les
pics de ces courbes de susceptibilité sont identiques pour les trois spins (S, o0 et 0S) et pour
chaque N.

Il est donc possible de déterminer la température au pic de susceptibilité magnétique pour

illustrer la température critique approximative dans les systeémes finis, a partir de 1a, on peut
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définir dans cette Figure que la température critique T, de film mince de modele AT est égale

a (4.5), pour toutes les courbes de (y;) et (x).
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Figure IV-4 : Dépendance thermique de la susceptibilité de surface (y;) associée a I’
aimantation de surface et de la susceptibilité par site () associée a I’aimantation par site
du systéme, dans le cas de (J45/J2p = 1.0 ; Jap /]2, = 0.0) pour les spins (S), (o) et (65),
avec le rapport au point spécial (Rg = Rgp, = 1.0) pour (a) N =4, (b)) N=5,(c) N =6
et (d) N = 10, avec la taille du systéme L=50. Les barres d'erreur sont plus petites que
les symboles.

Pour le cas de (Jus/J2p = 1.0; J4p /)2 = 1.0), nous avons également tracé les aimantations
et les susceptibilités en fonction de la température pour les trois états de spin et I'épaisseur du
film N allant de 4 a4 10 (voir les Figures IV-5(a-d) et 6(a-d)). Les courbes d'aimantation nous
ont permis de constater qu'il y a une transition de phase de premier ordre, ce qui est bien
illustré dans la Figure IV-5(a-d). Nous avons montré que toutes les susceptibilités divergent

au méme point de la température de transition de phase T, = 6.3 (Figure IV-6(a-d)).
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Figure IV-5: La dépendance des aimantations par couche et par site avec des barres
derreur en fonction de la  température KkgT /J,, dans le cas de
Uas/J2b = 1.0;J4p /]2 = 1.0) pour les spins (S), (o) et (65), avec le rapport au point
spécial (Rg = Rysp = 1.5), pour (a) N =4, (b) N=15, (¢c) N =6 et (d) N =10, avec la

taille du systéme L=50. Les barres d'erreur sont plus petites que les symboles.
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Figure IV-6 : Dépendance thermique des susceptibilités de surface et par site avec
des barres d'erreur dans le cas de (J4s/Jop = 1.0 ;4 /]2 = 1.0) pour les trois états de
spins (S), (o) et (S), avec le rapport au point spécial (Rs = Risp = 1.5) pour (a)
N=4,(b) N=5,(c) N=6 et (d) N =10, avec la taille du systtme L=50. Les
barres d'erreur sont plus petites que les symboles.

En outre, I'étude des aimantations "par couche" et "par site" en fonction de la température au
point spécial Rs = Ry, = 2.25, dans le cas (Jus/J2p = 2.0 Jap/J2p = 2.0), pour le spin
(0S), est décrite dans la Figure IV-7. Nous avons observé que dans ce cas, la transition de
phase est de second ordre et que les aimantations sont presque identiques, c'est-a-dire qu'elles
ont la méme température de transition du film T,. Pour clarifier cela, nous avons examiné les
susceptibilités de la surface au point spécial R, en fonction de la température (voir la Figure
IV-8), montrant que toutes les courbes ont des pics égaux pour toute épaisseur de film N.

D’autre part, l'interprétation des résultats obtenus pour le cas (J4s/J2p = 1.0 J4p/J2p = 2.0)
(Figure IV-9 et Figure IV-10) est presque la méme que celle obtenue précédemment, la

transition est toujours de second ordre, ce qui est clairement indiqué dans la Figure IV-9, a
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savoir que les susceptibilités de surface sont liées aux aimantations de surface et les

susceptibilités du systéme correspondent aux aimantations par site.
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Figure IV-7 : La variation thermique des aimantations par couche et par site avec des
barres d'erreur dans le cas de (J4s/Jop = 2.0 ;J4p/J2p = 2.0) pour le spin (65), avec le
rapport au point spécial (Rg = Rygp, = 2.25), pour N de 4 a 10, avec la taille du systéme
L=50.
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Figure I'V-8 : La variation thermique des susceptibilités de surface et par site avec des barres
d'erreur dans le cas de (J4s/J2p = 2.0;J4p/J2p = 2.0) pour le spin (¢S), avec le rapport au
point spécial (Rg = Rysp = 2.25), pour N = 4,5 et 10, avec la taille du systeme L=50.
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Figure IV-9 : La dépendance des aimantations de surface et par site avec des barres
derreur en fonction de la température KgT /J,;, dans le cas de

Uas/J2b = 1.0 J4p /]2 = 2.0), pour les spins ((S),(0)), avec le rapport au point
spécial Ry = R3gp = 2.5), pour N de 4 a 10, avec la taille du systeéme L=50.
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Figure IV-10 : La dépendance des susceptibilités de surface et par site avec des barres
derreur en fonction de la  température KkgT /J,, dans le cas de
Uas/J2b = 1.0;J4p /]2 = 2.0), pour les spins ((S), (0)), avec le rapport au point spécial
(Rs = Rgsp = 2.5), pour N de 4 a 10, avec la taille du systéme L=50. Les barres d'erreur

sont plus petites que les symboles.
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¢) Exposants effectifs et critiques.

Dans cette partie, nous allons calculer les exposants effectifs et nous allons également estimer
les valeurs de l'exposant critique de I'aimantation de surface aux transitions spéciales et aux
températures critiques, sous l'effet de l'intéraction d'échange a quatre composantes J, (surface
et volume), pour différentes valeurs de 1'épaisseur N de film mince de modele Ashkin Teller,
de taille L X L (200 x 200) ou les effets de taille finie sont négligeables. Enfin, nous avons
compar¢ nos résultats avec ceux d'autres études.
L’aimantation de surface de film Ashkin Teller devrait disparaitre a l'approche du point
critique tel que :

m,(t) = tPerr1® (IV-8)
Ou:

_ IT-T|
TC

t (IV-9)

Avec :
e t:latempérature réduite.

e T,: la température critique.

Par conséquent, l'exposant effectif de surface B.rpq designe l'€équation suivante :

din(my)

Berr1() = (IV-10)

L'équation (IV-10) peut étre ramenée a une €quation simple, en considérant I'approximation

de la température discréte réduite ¢; et t;, 1, nous trouvons alors:

__In(m(t)/m(tiy1))
ﬁeffl ) = In(ti/tiy1) (v-1h

L'évolution de l'exposant effectif de surface B.rr, en fonction de la température réduite " 7 "
pour différentes valeurs de N du film dans le cas (Ju5/Jop = 1.0; J4p/J2p = 0.0), au point
spécial R = R, = 1.0 avec T, = 4.5, est illustrée dans la Figure IV-11. Cette Figure montre
l'augmentation de B.rr1 pour les spins (S) et (o) avec la croissance de N =4 a 20, et
diminue de facon presque linéaire avec l'augmentation de la température réduite. Ensuite,
nous avons remarqué que pour les températures éloignées du point critique (t = 20), les
courbes f¢rrq sont identiques pour tous les N, alors qu'il est possible de démontrer qu'au point

spécial, la température critique de tous les films est la méme.
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Ensuite, la possibilité de déterminer, lorsque " ¢ " tend vers zéro, un exposant critique de
l'aimantation de surface f8;,, pour chaque épaisseur N du film qui est caractérisée par la

valeur maximale de l'exposant ;1 (N) (voir Figure IV-11).
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Figure IV-11 : L'exposant effectif de surface Bq¢; en fonction de la température réduite
t pour plusieurs épaisseurs de film pour les spins ((S),(0c)) dans le cas de
(Jas/Jab = 1.0;J4p/J2p = 0.0), avec Ry =R, = 1.0et T, =4.5. La taille du
systeme est L X L = 200 x 200.

Par conséquent, les valeurs correspondant a l'exposant critique de I’aimantation de surface
(B1m(N)) peuvent également étre ajustées linéairement comme indiqué dans la Figure IV-12.
Ensuite, lorsque 1/N tend vers zéro, la valeur de f; sy = 0.211 + 0.003, cette valeur est en
accord avec la valeur estimé dans le modele d'Tsing en film mince avec B* = 0.211 [22] et
elle est comprise entre ces deux valeurs S* = 0.175 + 0.025 [25] et f" = 0.2375 (15)

[26], ce qui donne que le volume est dominante par rapport a la surface.
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Figure IV-12 : L'exposant critique de l'aimantation de surface 3;,,(N) en fonction de 1/N,
dans le cas (Jus/Jop = 1.0;J4p/J2p = 0.0), la ligne pointillée correspond a l'ajustement
linéaire associé¢ aux valeurs maximales des simulations numériques de Begry -

D’autre part, nous avons €galement étudi€ la dépendance thermique de B.rpq pour le cas de
Uas/Jop = 2.0 Jap/J2p = 2.0) au point spécial Rs = Ryg, = 2.25 avec la température
critique T, = 9.4, pour I'épaisseur N varie de N = 4, 5,10 et 20, pour le spin (¢S), est montré
dans la Figure IV-13. Nous avons constaté que les courbes de B.rr1 de toutes les épaisseurs
de film deviennent identiques a partir de t > 0.20, ce qui montre que tous les films ont la

meéme température critique au point spécial.
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Figure IV-13 : L'exposant effectif de surface s en fonction de la température réduite ¢
pour plusieurs d'épaisseur du film N pour le spin (0S) dans le cas de
Uas/Jzb = 2.0 J4p /]2 = 2.0), avec Ry = Rygp = 2.25 et T, = 9.4. La taille du systeme
est L X L =200 x 200.

Par conséquent, en ajustant linéairement les valeurs correspondant a f;,,,(N) (qui se trouve
par les valeurs maximales de l'exposant f,¢f (N) lorsque t — 0) (voir Figure IV-14), nous
avons estimé la valeur f;,5,) = 0.30 + 0.03, cette valeur est proche de la valeur estimée

dans le modéle d'Tsing 3D avec " = 0.3258 + 0.0044 [27], également proche de la valeur
Bt = 0.3269(6) [28].
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Figure IV-14 : L'exposant critique de l'aimantation de surface B, (N) en fonction de 1/N,

dans le cas (Jus/Jop = 2.0;J4p/J2p = 2.0), la ligne pointillée correspond a l'ajustement
linéaire associé aux valeurs maximales des simulations numériques de 3
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L'interprétation des résultats obtenus a partir de la dépendance thermique de I'exposant B,f ¢4
dans le cas de (Jus/J2p = 1.0; Jup/J2p = 2.0), pour les spins (S) et (o), au point spécial
Ry = R35p = 2.5 avec T, = 8.89999, pour N est comprise entre 4 et 20 (Figure IV-15), est la
méme que celle obtenue précédemment. L'estimation de S, (N) (voir Figure IV-16) dans ce
cas est fy(zspy = 0.223 + 0.004, nous avons remarqué que cette valeur est proche de
I'estimation de l'exposant critique S = 0.237(5) du modé¢le tridimensionnel d'Ising du film
[29] B* = 0.2375 (15) [26]. Nous avons également noté que cette valeur est proche avec la
valeur calculée par un modele Ising en film mince tel que : S = 0.211 [22] et également
proche de l'estimation de l'exposant critique de surface Ising au point de transition spécial en
trois dimensions avec la valeur $;"* = 0.245 [30, 31]. Nous avons constaté que la valeur que
nous avons obtenue est proche de celle calculée dans la Figure IV-12, alors que le volume est

dominante par rapport a la surface.
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Les résultats obtenus dans notre étude sont résumés dans le tableau IV-1.
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Figure IV-15: L'exposant effectif de surface By en fonction de la température
réduite tpour plusieurs épaisseurs de film N pour les spins ((S), (6)) dans le cas de
Uas/Jzb = 1.0 Jap/Jap = 2.0), avec Rg = Rygp = 2.5 et T, = 8.89999. La taille
du systeme est L X L = 200 x 200.



Chapitre IV Etude de Monte Carlo des films minces magnétiques par le
modéle Ashkin Teller a spin -1/2 et a spin-1 au point spécial
0'4 I T I T I T I T I
_ ® (S) (o) |
J, N, =1.0
0,3 — i
J,/d,.=2.0
~~
Z 024 .
N %
E E -1
e §
0,1 -
: :
0,0 T T T T T T T T T
0,05 0,10 0,15 0,20 0,25

1/(N)

Figure IV-16 : L'exposant critique de l'aimantation de surface ;,,(N) en fonction de
1/N, dans le cas (Jus/Jop = 1.0;]4p/J2p = 2.0), la ligne pointillée correspond a
l'ajustement linéaire associ¢ aux valeurs maximales des simulations numériques de Begfy -

Tableau IV-1 : Représente les valeurs des exposants critiques de surface aux points spéciaux

et aux températures critiques, pour diverses valeurs de l'intéraction d'échange a quatre

composants.

L'intéraction d'échange a quatre Le rapport de l'intéraction ~ Température Exposant critique de
composants (surface et volume) d'échange au point spécial critique surface au point spécial
Uas/Jap = 1.0 Jap /]2, = 0.0) Ry, = 1.0 T, = 45 Bispy = 0.211F 0.003

Uss/J2p = 2.0 Jap/J2p = 2.0) Rysp = 2.25 T. =94 Bizsp) ~ 0.30 F 0.03
Uas/J2p = 1.0 Jap/J2p = 2.0) Ry = 2.5 T, = 8.89999  Pi(ssp) ~ 0.223 F 0.004
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IV-A-3 Conclusion

En bref, nous avons utilisé une méthode numérique non perturbatrice, a savoir la méthode de
Monte Carlo basée sur l'algorithme Métropolis, pour étudier l'effet de I'intéraction de
couplage a quatre composantes J, (surface, volume) sur les diagrammes de phases, les
propriétés thermodynamiques et les exposants effectifs, a partir d'un film mince
ferromagnétique de type du modéle Ashkin Teller a spin-1/2. Nous avons montré qu'il existe

un rapport d'intéraction d'échange (surface / volume) au point spécial Ry = (J5s/. ]Zb)sp pour

chaque diagramme de phase, dont la température critique T, de tous les films est la méme.
Nous avons constaté que ce rapport dépend du couplage a quatre composantes J,. Ensuite,
nous avons trouvé de nouvelles phases a haute température telles que les phases (< oS >#
0,<S>=0ct<o>=0)et (<S>#0,<0>#0 et <oS >=0). Ensuite, I'effet des
rapports des intéractions des couplages bilin€aires (surface / volume) au point spécial est
¢galement étudi€. En outre, le systéme présente un comportement de transition de phase de
premier et de second ordre a partir de la variation de couplage d'échange (Jus/ /1), Uan/J21)-
Ensuite, les exposants critiques de I’aimantation de surface S, sont calculés a partir de
I'exposant effectif de surface B.rrq, en ajustant lin€airement les valeurs correspondant a
B1m (N), on obtient la valeur S5,y = 0.211 + 0.003 qui est en accord avec la valeur estimée
par le modele d’Ising en film mince de Moussa et Bekhechi [22] et étre plus proche de résultat
de Ruge et Wagner [26] que de celui de Binder et Landau [25], pour le premier cas
Uas/J2p = 1.0; Jap/J2p = 0.0).

Dans le cas de modele Ising (Jus/J2p = 2.0; Jap/J2p = 2.0), Bicaspy = 0.30 + 0.03, cette
valeur est proche de celle trouvée par Ferrenberg et Landau [27] et Talapov et Blote [28].
Bizsp) = 0.223 + 0.004 dans le cas de (Jus/J2p = 1.0; J4p/J2p = 2.0), cette valeur est
proche de I'estimation de I'exposant critique par Ruge et al [29] et [26], également proche de
l'estimation de I'exposant critique de surface d'Ising par Diehl et Dietrich [30, 31] et
¢galement proche avec la valeur calculée de modele Ising en film mince [22].

Enfin, nous avons montré comment un modele non universel présente un point spécial comme

le modele Ising.
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IV-B) Propriétés magnétiques et diagrammes de phases des films minces

ferromagnétiques de modéle spin-1 Ashkin Teller en présence d'un champ cristallin.

IV-B-1 Modé¢le et méthode

Nous considérons un film mince ferromagnétique contenant jusqu'a N monocouches dans la
géométrie cubique simple de taille (L X L X N), décrite par le modéle d’Ashkin Teller [18],
qui est défini comme deux modeles d'Ising superposés li€s par un terme d'intéraction a quatre

spin (Figure IV-17), avec la présence d'un champ cristallin décrit par 'Hamiltonien suivant :

H==3;)2(5787 +0,20%) = ¥ Juij(S°S;%0:%0;%) = D TS+

(0,97 (IV-8)
Ou:
Jaij = {ZS, ! =aill,leﬁr= ! (IV-9)
et
Jaij = g::, ’ =aill,leir= ! (1V-10)
Ou:

e [a sommation est exécutée aux spins voisins les plus proches de la couche mince, les
spins S;Zet o;%sont situés sur les sites i et j d'un réseau, qui prennent trois valeurs
(5,2 = F1,0} et {o;” = F1,0}.

o J,s et Jus sont les intéractions d'échange bilinéaire et a quatre composantes de la
surface, respectivement, (Z = 1etZ = N).

e ]y, et ]y sont les intéractions d'échange bilinéaire et & quatre composantes de volume,

respectivement.

e D : Désigne le champ de cristallin qui est implémenté sur toutes les spins du systéme.
Dans nos simulations, nous avons appliqué une méthode de simulation numérique qui est la
méthode de Monte Carlo (MC), basée sur l'algorithme Métropolis [32, 33], pour calculer
I'Hamiltonien indiqué par 1'équation (IV-8), sur un film cubique (L X L X N) de modéele

Ashkin Teller a spin-1. Par conséquent, nous utilisons des conditions aux limites libres dans la



Chapitre IV Etude de Monte Carlo des films minces magnétiques par le
modéle Ashkin Teller a spin -1/2 et a spin-1 au point spécial

direction Z qui est d'une épaisseur finie N et des conditions aux limites périodiques dans les
directions X et Y.

Nous avons examiné les films d'épaisseur N = 3,4 et 6 de taille L = 50, pour plusieurs
valeurs de champ cristallin D. Plusieurs simulations supplémentaires ont été effectuées pour
L = 60,70, 80,100, et 150, mais aucune différence apparente n'a été observée avec les
résultats présentés ici. Dans notre recherche, nous avons effectué plus de 5 X 105 pas MC
pour chaque configuration de spin et nous avons appliqué 10> pas MC par site pour équilibrer

le systeme.

s> S

J1

Ja

r, > 1

J>

Figure IV-17 : Intéractions Ashkin Teller sur une plaquette. Deux modéles d'Ising
avec des intéractions J; et J, liés par une intéraction a quatre spin J,.

IV-B-2 Résultats et interprétation

Dans cette section, nous allons discuter de l'influence du champ cristallin D et l'effet de
l'intéraction a quatre spin avec le couplage d'échange J,, de la surface et de volume, sur les
diagrammes de phases et les propriétés magnétiques des films ferromagnétiques minces de
modele Ashkin Teller a spin-1, dans un réseau cubique simple. En outre, nous étudierons

¢galement l'effet de I'épaisseur du film N, sur les comportements critiques du systéme.
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En outre, nous notons que la valeur de l'intéraction d'échange bilinéaire en volume J,; est
fixée a l'unité. Nous prenons également le rapport (surface / volume) normalisé de
l'intéraction d'échange R = J,5/Jp, ainsi que le couplage d'échange J, dans deux cas (surface
et volume) définis respectivement comme suit (J45 = Jus/Jop €t Jap = Jap/J2p), le champ
cristallin D/J,, et la température est kgzT/J,, tout au long du calcul. Par conséquent, les
couplages d'échanges sont limités au cas ferromagnétique.

Dans les Figures IV-18(a-d) et IV-19(a-d), nous avons étudié¢ l'effet du champ cristallin
D/J,p, sur les diagrammes de phases dans le plan (kgT.//.p, Rs = (J25/J2p)), pour
différentes épaisseurs de film N, pour diverses valeurs du couplage d'échange a quatre
composants (Jus = Jas/Job i Jap = Jan/J2p). Dans lequel les températures sont déterminées a
partir du maximum des susceptibilités liées aux aimantations.

Par conséquent, la Figure IV-18(a-d) présente les diagrammes de phases dans le cas de
Uss/J2p = 1.0 Jup/J2p = 1.0), ou il y a des effets de surface et de volume, pour plusieurs
valeurs de champ cristallin (D /J,, = —3.0,—2.0, 2.0 et 3.0) et pour différentes épaisseurs de
couche (N = 3,4 et 6). Ensuite, en raison de la présence des surfaces modifiées (J,5//2p), les
diagrammes de phases montrent un comportement intéressant, en particulier la présence d'un
point spécial Ry = Ry, ou tous les films ont une température critique kpT,/J,p, qui est
unique pour une épaisseur arbitraire N et pour chaque valeur de D/J,,. Alors que pour la
Figure IV-18a, la valeur de point spécial est Ry = Ry, (Jo5//2p) = 1.5 @ D/]5p = 2.0. Cette
valeur est liée aux trois €tats de spin (S, 0 et ¢5), dans lesquels la surface et le volume sont
devenus simultanément critiques, correspondant a la température critique du film
kgT./],p = 4.8, et elle est similaire & la température critique de volume kzT?/J,,. Ainsi, la
valeur du point spécial Ry, obtenu est la méme que celle trouvée dans nos travaux précédents
(R, = 1.5 avec T, = 6.3) [34], mais la température critique est plus élevée que celle calculée
dans cette ¢tude. En outre, la valeur R, est comparable a R, = 1.45 dans Réf [35].

Dans le cas de la Figure IV-18b, la valeur de point spécial est Rg,(J2s/J25) = 1.5, est la
meéme valeur que dans la Figure IV-18a, dans laquelle la température critique en volume est
égale a {kgT?/J,, = 3.6 3 D/J,, = — 2.0}. Cette température est inférieure a celle calculée
dans le cas de D/J,, = 2.0. Autrement, dans la Figure IV-18c, le point spécial a la méme
valeur de Rg,(J2s/J2p) = 1.5, mais sa température est plus élevée que celle trouvée
précédemment, tels que : {kzT?/J,, = 5.0aD/J,, = 3.0}.

Dans la Figure 1V-18d, nous avons une valeur différente pour le point spécial que celle

trouvée pour (D/Jp, = —2.0, 2.0et3.0) et a été déterminée comme Rgp1(Jo5//2p) =
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1.37411, correspondant a la température critique du film {kzT?/J,, =294 D/],, = —3.0};

qui est inférieure aux températures trouvées dans les Figures IV-18a, b et c.

Alors que cette valeur de point spécial Ry, est en accord avec la valeur calculée par la théorie

du champ effectif (EFT), des films minces de spin-1 Blume-Capel en présence de champs

cristallins aléatoires éteints avec {R, = 1.378a A= 10.0 et p = 0.1} [36].

La valeur de Rg,; est proche de la valeur {R, = 1.39 ap = 0.5 et D = —1.0} et de la valeur

{R. =135ap =09 et D=-1.0} par la simulation Monte Carlo [37], et au-dessus de la

valeur obtenue par I'EFT, d'un film ferromagnétique Ising dilué avec S=1 dans un champ

transversal, avec R, = 1.331 [38] et la valeur R, = 1.265 trouvée par Moutie et al. [39].

Cette valeur de Ry, est superieure a la valeur trouvée, avec R, = 1.3068, par la théorie du

champ effectif des transitions de couches dans les films minces ferromagnétiques de modéele

de Blume-Capel dans Réf [4] et R, = 1.3069 dans Réf [40].

Kk T/,

kT /I,

Figure IV-18 :

o

o

T
B N=3 <5><0> <S>
® N=4 <§><¢><cS>
v N=6 <S8><¢><cS>

(@)

IS = e
J =10 .Y
DI, = 20 .y
.
= v
v
L
v v v : E '
o 0t PN, KT, 48)
1 2
JZS/JZb

T
B N=3<S><¢><cS>
® N=4<8><6><cS>
v N=6<S><05><cS>

()

14, 0,=10 "y
Jp,=10 T
DI, = 30 .

¥
.
v v v : !
° ° [ ]
°
Lt P, 15 KT, =5.0)

T
1

W

25 " 2b

k T/,

kBTc/JZb

IS

T T
B N=3<5><6> <S>
® N=4<8><6><cS>
¥ N=6<S><¢><cS>
JN.=10

45 "2

J =10

a2

| ou,= 20

" P

<=
<o m

<om

=15k T/, =36)

25 "2b

v
°
[} [ ]

" p=(J

1 2 3
JZS/JZb
T T T
B N=3<8><¢> <S> (d) n
0 N=4<5><¢><cS> . ’
1w N=6<5><¢><cS> ’

- u
JAs/sz_1'0 ’
JAb/J2b=1'O u
DA, = -3.0 \

o’
H
v v v

N, =1.37411; k.T 1), =2.9)

25 "2b B c 2b

JNoor s

25 " 2b

Diagrammes de phases de la température critique kgT./],, en fonction

du rapport de l'intéraction de couplage bilinéaire (Rg = J,5/J2p), pour différentes
épaisseurs du film (N = 3,4 et6), pour (a) D/J,, = 2.0, (b) D/J, = —2.0, (c)

D/]Zb =30 et

(d)D/],, = —3.0, dans le cas

(]45/]2b =1.0 F]4b/]2b = 1.0).

Déterminer par la simulation de Monte Carlo pour un systéme de taille L = 50.
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D'autre part, nous avons également examiné dans la Figure IV-19(a-d), les diagrammes de
phases dans le cas de (Jus/Jop = 2.0; Jap/Jop =2.0), pour plusieurs valeurs de
(D/Jp = —3.0,—2.0, 2.0 et 3.0).

En outre, sous l'effet du champ cristallin, nous avons remarqué que pour des valeurs positives
de (D/],p = 2.0, 3.0), nous avons obtenu une nouvelle phase partiellement ordonnée (une
des caractéristiques les plus importantes du modéle Ashkin Teller) appelée phase < oS >
: (0S>#0,<S>=0,< 0 >=0) comme le montrent les Figures IV-19a et c.

Par conséquent, on peut voir sur la Figure IV-19(a-d) que toutes les courbes se croisent au
méme point appelé point spécial ou point multicritique Rs = Ry, (J25/J2p) = 1.5, qui résulte
de la simultanéité de la criticalité de surface bidimensionnelle et de la criticalité de volume
tridimensionnelle, correspondant aux  températures critiques du systéme
(kgT./Jop = kgT2/J,, = 6.1, 48, 63 et 44 pour D/J,, =2.0, —2.0, 3.0 et — 3.0,
respectivement). Nous avons €galement remarque que la valeur Ry, calculee, est le méme
point spécial des valeurs positives et négatives du champ cristallin, c'est-a-dire que ce point
est indépendant de l'effet de D /J,;, dans le cas de (Jus/Jop = 2.0; Jup/J2p = 2.0).

La valeur critique Rg, calculée dans ce cas est nettement inférieure a celle déterminee dans
notre travail trés récents avec la valeur Ry, (J2s5/J2p) = 2.25 [34], également inférieure a
celle trouvée dans Réf [41], pour le modéle d'Ising spin-1/2 avec la valeur R, = 1.52 par la
simulation de Monte Carlo, au-dessus de la valeur découverte pour le film spin-1 Blume-
Capel Ising par la méthode de MC, avec la valeur de R, = 1.45 [2]. Conformément a la
valeur R, = 1.50 des films minces d’Ising par la simulation de MC [22], et méme avec les
travaux [29, 42] avec le couplage de surface critique J;./J = 1.5004(20).

Comme nous l'avons déja mentionn€, R, est un paramétre critique spécifique au magnétisme
en film mince. En d'autres termes, pour Ry, < R; ou la magnétisation de volume est
prédominante par rapport a la magnétisation de surface, la température critique du film
kgT./],, est inférieure a la température critique de volume kgzT?/J,,, tandis que la
température critique augmente pour les films plus épais. Pour Rg, > R, ou la magnétisation
de surface devient plus importante que la magnétisation de volume, la température critique du
film kgT./J,p est supérieure & kpTP/],, et les films plus épais ont une température critique

plus faible.
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Figure IV-19 : Diagrammes de phases de la température critique KgT./J,, en
fonction du rapport de l'intéraction de couplage bilinéaire (Rg = J,5/],,) pour
différentes épaisseurs du film (N =3,4et6), pour (a) D/J,, = 2.0, (b)
D/],, =-20, (¢)D/J,, =3.0 e (d D/J,, =—3.0,dans le cas
Uas/J2b = 2.0 ;J4p /]2 = 2.0). La taille du systéme L = 50.
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Les propriétés magnétiques de film mince d'Ashkin Teller a spin-1 ne peuvent étre étudi¢es
qu'en résolvant les équations (IV-4), (IV-5), (IV-6) et (IV-7). Par conséquent, dans les Figures
IV-20(a-f), IV-21(a-f), IV-22(a-b) et IV-23(a-f), les effets de (Jus/J2p ; Jan/J2p) €t D/]5p sont
présents. En outre, dans le cas de (Jus//J2p = 1.0 3J4/J2p = 1.0), l'influence thermique des
courbes de susceptibilité typiques ();)et les profils d'aimantation par couche (m;) du
systtme, & Rg; = Ry, = 1.5 et (D/],, = —2.0, 2.0) ont été illustrés dans la Figure IV-20 (a-
f). De plus, la nature de la transition de phase est établie a partir de la discontinuité et de la
continuité des paramétres d'ordre. De plus, les courbes des aimantations de surface (m;)
montrent un comportement typique de la transition de phase du premier ordre. Nous avons
observé que tous les pics de susceptibilit¢ (y;) ont les mémes températures critiques telles
que: ({T, =4.8aD/],, =2.0} et {T, =3.6 4 D/],, = —2.0}) dans les trois spins (< S >,
<o > et <oS>) et pour chaque épaisseur de film N. Indiquant que ces températures

critiques sont indépendantes de N.
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Figure IV-20 : La dépendance thermique des susceptibilités et des aimantations par
couche avec des barres d'erreur dans le cas de (Jus/J2p = 1.0;J4p /)2 = 1.0), pour
diverses valeurs du champ cristallin telles que: ((a) N = 3, (b) N = 4et (c) N = 6) pour
D/J,p = 2.0), et pour (D/],, = —2.0) ()N =3, (¢) N =4 et (f) N = 6), pour les
spins (< § >,< 0 > et < 6S >), avec le rapport au point spécial (Rs = Rgp, = 1.5) et
avec le taille du systéme L = 50. Les barres d'erreur sont plus petites que les symboles.
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Concernant la Figure IV-21(a-f), nous avons également constaté¢ que les susceptibilités par
couche (y;) divergent aux mémes températures critiques du systéme telles que : {{T, = 5.0 a
D/J;» =3.0 et Ry, = 1.5} et {T. =29 a D/J,, = —3.0 et Ry,; = 1.37411}, pour (N =
3,4et6) et pour (<S>, <o >et<oaS >). Toutefois, les aimantations par couche (m;)
présentent également la transition de phase de premier ordre. Ensuite, ces courbes des

aimantations sont similaires pour trois spins et pour chaque N.
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Figure 1V-21: La dépendance thermique des susceptibilités et des aimantations par couche
avec des barres d'erreur dans le cas de (Jus/Jop = 1.0;]4p/Jop = 1.0), pour diverses
valeurs du champ cristallin telles que: ((a) N=3, (b) N=4 et (c) N =6) pour
D/],, = 3.0), avec le rapport au point spécial (Rg = Rgp, = 1.5) et () N =3, (e) N = 4 et
(f) N = 6) pour (D/J,, = —3.0), avec le rapport au point spécial (Rg = Rgpy = 1.37411),
pour les spins (< S >,< o0 > et < oS >), avec le taille du systtme L = 50. Les barres
d'erreur sont plus petites que les symboles.
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Dans le cas de (Jus/J2p = 2.0 ; Jap/J2p = 2.0), nous avons également tracé les susceptibilités
de surface (y;) et les aimantations de surface (m;) en fonction de la température kgT,/],}
pour la phase (< oS >) et avec le rapport au point special R, = 1.5 (voir Figure 1V-22).
Nous avons observé que tous les pics de ces courbes de susceptibilités sont identiques pour
toute épaisseur de film N, c'est-a-dire qu'ils ont la méme température critique, tandis que pour
les Figures IV-22a et b : ({T.,=6.1 a D/J,, =2.0} et {T.=63 a D/J,, = 3.0},
respectivement).

Pour la Figure 1V-23 (a-c) et (d-f), les températures critiques sont ({T, =4.8 a
D/J,, = —2.0} et {T. =4.4 a D/J,, = —3.0}, respectivement), dans les trois phases (<
S>, <o > et <ogS >). Par conséquent, la discontinuité des courbes des aimantations de
surface (m;) comme montré dans la Figure IV-22 (a-f) et la Figure IV-23 (a-f), présente une

transition de phase de premier ordre.
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Figure I'V-22 : La dépendance thermique des susceptibilités et des aimantations par couche,
dans le cas (Jus/J2p = 2.0 ;J4p/J2p = 2.0), pour diverses épaisseurs du film (N = 3,4 et 6)
et pour différentes valeurs du champ cristallin telles que : (a) pour (D/],, = 2.0) et (b)
pour D/J,, = 3.0), pour la phase < gS >, avec le rapport au point spécial (Rg = Rgp =
1.5) et avec la taille du systtme L=50. Les barres d'erreur sont plus petites que les
symboles.
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Figure IV-23: La dépendance thermique des susceptibilités et des aimantations par couche,
dans le cas (Jus/Jop = 2.0 ;)4 /)2 = 2.0), pour différentes valeurs du champ cristallin
telles que : ((a) N =3, (b) N =4¢et (¢) N =6) pour (D/],, =—2.0) et ((d) N =3, (e)
N =4 et (f) N =6) pour D/],, = —3.0), pour les trois spins(< S >,< 0 > et < S >),
avec le rapport au point spécial (Rg = Rgp, = 1.5) et avec la taille du systeme L=50. Les

barres d'erreur sont plus petites que les symboles.

Les Figures IV-24 et 25, montrent les diagrammes de phases dans le plan (kgT./J2p, D/J2p),
dans le cas de (Jus/Jop = 1.0; J4p/J2p = 1.0), N allant de (3,4 et 6), pour les trois spins et
pour (Js//2p» en dessous et au-dessus de R,) [18]. Par conséquent, la Figure IV-24 présente
le cas de J,5//2p = 0.5 < Rg,. On voit que les phases (Baxter) et paramagnétique (P) sont
séparées par la transition de phase de premier ordre, on a remarqué que lorsque 1'épaisseur de
film N augmente, la température critique kgT,./J,, augmente et kgT./J,, augmente avec
l'augmentation de D/J,;, d'une valeur minimale de D/J,, = —4.5 aux valeurs de saturation a

des valeurs plus élevées de D/J,, telles que :({N =3,T5%/],, = 4.5}; {N =4,
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T%/J,, = 5.0} et {N = 6,TF*/],, =5.5}), ces valeurs de saturation dépendent de

I'épaisseur du film N.
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Figure IV-24 : La température critique (kgT./J,5) en fonction du champ cristallin

D/Jap pour Js/Jop = 0.5

< Ry, et pour différentes valeurs de l'épaisseur du film N,

dans le cas de (J4s/J2p = 1.0;J4p /]2 = 1.0) et pour les spins (S), (o) et (a5).

Dans la Figure IV-25 (cas de J,5//2p = 2.5 > Rg, [2]), nous avons observé que les phases
désordonnées (paramagnétiques) et ordonnées (Baxter) sont séparées par une transition de
phase de premier ordre pour les valeurs fortement négatives de D/J,,. Ensuite, a partir de
D/J,, = —4 a 10, la transition est de second ordre. Ces deux lignes de transitions de phases
se rencontrent en un point tricritique, dont les coordonnées dépendent de 1'épaisseur de film,
alors que pour ({N = 3, kgT./],p, = 4.1};{N =4, kgT./],p, = 3.9} et {N = 6,kgT,./],, =
3.8}, sont a D/J,, = —4.0). Ce résultat est plus élevé que celui obtenu dans la Réf [2]. Par
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conséquent, on peut é¢galement montrer que la température critique augmente de zéro a une
valeur fortement négative de D/J,, = —7.5 pour atteindre des valeurs de saturation a des
valeurs positives élevées de D/J,, = 10. Ces valeurs de saturation diminuent avec
l'augmentation de 1'‘épaisseur du film (par exemple : {N = 3,T%/],, =7.3}; {N =
4,Tset /], = 7.0} et {N = 6,TS%/],, = 6.9}, & D/J,, = 10).
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Figure IV-25: La température critique (kgT,./J,,) en fonction du champ cristallin
D/Jap pour Jo5/]2p = 2.5 > R, et pour différentes valeurs de I'épaisseur du film N,
dans le cas de (J4s/J2p = 1.0;J4p /]2 = 1.0) et pour les spins (S), (o) et (a5).

En revanche, le cas de (Jus/J2p = 2.0 J4p/J2p = 2.0), pour Jo5/]2p = 0.5 < Rs,, nous
avons obtenu une nouvelle phase partiellement ordonnée < g§ > a haute température (< S >
=0, <o>=0cet <aS>#0), pour les valeurs positives de D/J,;, et pour chaque N de
film, cela est clairement démontré dans la Figure IV-26(a-c). De plus, cette phase obtenue se
situe entre la phase paramagnétique, ou (< S>=<o0>=<07S5 >=0) et la phase de
Baxter, ou (< § > et < g > sont ordonnés ferromagnétiquement et < oS >+ 0), séparées par
une transition de phase de second ordre. La phase trouvée < oS > est similaire a la phase

calculée dans le modele Ashkin Teller de spin-1 en d=2, qui a été étudiée par des calculs
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d'échelle finie de matrice de transfert (TMFSS) et des simulations de Monte Carlo [43].

Ensuite, la transition de phase de premier ordre est entre la phase désordonnée (P) et la phase

ordonnée (Baxter) pour les valeurs négatives de D/J,,.

Le point tricritique qui a été déterminé par une transition de phase discontinue changée en une

transition continue, les coordonnées de ce point sont : ({N = 3, kgT./J2p

4.4 (Figure IV —

26a)};{N =4, kgT./],p, = 4.6 (Figure IV — 26b)} et {N = 6,kgzT./],p =

4.9 (Figure IV — 26¢)},aD/],, = 0.0 ). Ces valeurs de points tricritiques sont supérieures a

celles calculées dans le premier cas de

2.5 > Rgp,. Nous avons également découvert que la température critique

l'augmentation de D /], .
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Figure IV-26 : La température critique (kgT./J,,) en fonction du champ cristallin
D/]2p, pour Js/J2p = 0.5 < Ry, pour ((a) N =3, (b) N = 4 et(c) N = 6), dans le cas

de (Jus/J2b = 2.0 ;J4p /]2 = 2.0).
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Enfin, dans la Figure IV-27 (cas de of J,5/J5p = 2.5 > Ryy), la ligne de transition entre la
phase ordonnée (Baxter) et la phase désordonnée (P), se présente sous la méme forme que
dans ce dernier cas de J55//2, = 0.5 < Ry, qui est décrit dans la Figure IV-24. Ainsi, nous
avons vu que la température critique kT, /J,, diminue avec l'augmentation de N et augmente
avec l'augmentation de D/J,;, pour atteindre des valeurs de saturation a des valeurs élevées

de champ cristallin, qui dépendent de I'épaisseur de film N, (par exemple, {N =

Etude de Monte Carlo des films minces magnétiques par le
modéle Ashkin Teller a spin -1/2 et a spin-1 au point spécial

3,T5% /], = 8.7} ;{N = 4,Tf*/],, = 84} et {N = 6,T5*/],, = 8.3}).
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Figure IV-27 : La température critique (kgT./J,5) en fonction du champ cristallin
D/Jap pour Js/Jop = 2.5 > Ry, et pour différentes valeurs de I'épaisseur du film N,

D/J

2b

dans le cas de (J4s/J2p = 2.0 ;Jap/J2p = 2.0).
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IV-B-3 Conclusion

En bref, en utilisant la simulation Monte Carlo, nous avons étudi¢ en détail les diagrammes de
phases et les propriétés thermodynamiques du modele Ashkin Teller a spin-1, appliqué aux
films minces ferromagnétiques, sous les effets du champ cristallin D/J,, et du couplage
d'échange a quatre composants (Jus//J2p, Jap/J2p)- Par conséquent, en raison de la présence de
l'intéraction d'échange bilinéaire de surface modifiée (J,5/J2p), les diagrammes de phases
(kgT./J2p »J25/]2p), montrent un comportement intéressant, expliqué par la présence du point
spécial Ry, pour différentes valeurs de D/, et (Jas/Jap, Jan/J2p), qui est indépendant de
I'épaisseur du film N. Ensuite, pour les grandes valeurs de (J4s/ /21, Jap/J2p), l€ point spécial
R, est indépendant de D/J,,. Par conséquent, nous avons obtenu la valeur Rg,(Jo5/)2p) =
1.5, qui est la méme que celle trouvée par Benmansour et al [34], proche a des résultats
obtenus par Tucker [35] et par Zaim et al [2]. Cette valeur est proche de celle établie par
Landau et Binder [41]. Ensuite, elle est en accord avec les valeurs calculées par Moussa et
Bekhechi [22], El Amraoui et Khmou [42] et Ruge et al [29]. Ainsi, nous avons également
trouvé la valeur Rgyq(J25//25) = 1.37411, qui est en accord avec la valeur calculée par
Yiiksel [36], proche de la valeur de Boughrara et al [37]. Ensuite, cette valeur découverte
Rgp,q est supérieure a la valeur obtenue par Jia et Wang [38], supérieure aux valeurs trouvées
par Yiisel et Umit [4], Sarmento et Tucker [40] et par Moutie et al [39].

Les profils de l'aimantation présentent un comportement de transition de phase de premier
ordre. En outre, les diagrammes de phases dans le plan (kgT./J,p,D/],p), montrent une
grande variété de transitions de phases de premier et de deuxiéme ordre, qui se rencontrent en
points tricritiques, qui dépendent de N. Il a été établi que les températures critiques
n'augmentent avec I'épaisseur du film N que lorsque (J5//2p = 0.5 < Rgp). Enfin, nous
avons obtenu une nouvelle phase partiellement ordonnée < ¢S > a haute température pour les
valeurs positives de D/J,;,, pour une grande valeur de (Jus/ /21, Jan/J2p) €t pour chaque N,
qui est situé¢ entre les phases paramagnétiques et de Baxter séparées par une transition de

phase de second ordre.
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De nos jours, les propriétés magnétiques des systemes a dimensions finies tels que les films
minces, présentent un grand intérét et ont fait l'objet de nombreuses études théoriques et
expérimentales. Du point de vue théorique, un grand intérét a été¢ accordé aux phénomenes
critiques.

Le travail de cette thése consacré principalement a I'étude d'un des domaines les plus actifs de
la physique moderne, a savoir la recherche sur les films minces, par la méthode de Monte
Carlo dans le cadre de spin Ising. Pour ce fait, nous avons présenté plusieurs modeles
magnétiques de spin qui ont ét¢ appliquées aux films minces, tels que : le modéle Ising qui est
certainement le modele le plus célebre de physique statistique et nous avons utilisé ce modéle
comme mod¢le de base pour notre démarche, le modele de Potts, le modéle Heisenberg, le
modele de Blume capel, le modele Blume-Emery-Griffiths et nous nous intéressons a un
modele magnétique avec une intéraction a quatre composants appelant le modele Ashkin
Teller.

Le travail présenté dans ce manuscrit est subdivisé en deux parties :

La partie A : Concerne I’étude théorique par la méthode de Monte Carlo, l'effet de
l'intéraction a quatre spin avec le couplage d'échange J,de la surface et de volume et
¢galement nous avons étudier l'effet de I'épaisseur du film N, sur les comportements critiques
et les propriétés magnétiques du film mince a spin-1/2 sur un réseau cubique simple. Nous
avons démontré qu'il existe un rapport d'intéraction d'échange (surface / volume) au point

spécial Ry = (J5/) b)sp pour chaque diagramme de phase, dont la température critique T, de

114




Conclusion générale et perspectives

tous les films est la méme. Nous avons remarqué que ce rapport dépend du couplage a quatre
composantes J,. Ensuite, nous avons obtenu de nouvelles phases a haute température telles
que les phases (K0S >#0,<S>=0ct<o>=0)ect(<S>#0,<o>#0ct<aS >
= 0). En outre, le systéme présente un comportement de transitions de phases du premier et
du second ordre a partir de la variation de couplage d'échange (J4s//2p), Jap//J2p)- En outre,
les exposants critiques de 1’aimantation de surface f3;,, sont calculés a partir de I'exposant de
surface effectif fB,rr;, en ajustant linéairement les valeurs correspondant a f3;,, (N). D'autre
part, les résultats estimées par les exposants critiques de 1’aimantation de surface f3;,, sont en
bon accord avec les autres travaux.

Dans la partie B, nous avons abordé¢ le méme systéme mais en introduisant un autre effet qui
est le paramétre du champ cristallin D/J,,, sur les diagrammes de phases et les propriétés
magnétiques de ce systéme de modeéle Ashkin Teller a spin-1. Par conséquent, grace a la
présence de l'intéraction d'échange bilinéaire de surfaces modifiées (J,5//2p), les diagrammes
de phases présentent un comportement intéressant, expliqué par la présence du point spécial
R, pour diverses valeurs de D/[,, et (Jas/J2p> Jan/J2p), qui est indépendant de 1'épaisseur
du film N. Ensuite, pour les grandes valeurs de (J45//2p, Jan/J2p), le point spécial R, est
indépendant de D/J,,. Les résultats obtenues par ce point spécial sont en accord et plus
proches a des valeurs trouvées par d'autres travaux antérieurs de diverses méthodes
numériques. Les profils de l'aimantation montrent un comportement de transition de phase du
premier ordre. En outre, les diagrammes de phases dans le plan (kgT,./J,p ,D/],p) présentent
une grande variété de transitions de phases de premier et de seconde ordre, lesquelles se
rencontrent en des points tricritiques, qui sont en fonction de N. Il a été démontré que les
températures augmentent avec I'épaisseur du film N uniquement lorsque (J,5//2, = 0.5 <
Ry,). Enfin, nous avons trouvé une nouvelle phase partiellement ordonnée (< oS >+ 0,<
§>=0 et <o >=0)a haute température pour les valeurs positives de D/J,,, pour une
valeur importante de (J45//2p, Jan/J2p) €t pour chaque N, qui se trouve entre les phases
paramagnétiques et de Baxter séparées par une transition de phase de second ordre.

Le travail entrepris dans cette thése ouvre des perspectives qui méritent d’étre étudier en

occurrence :

» Drétudier les propriétés magnétiques du modele Ashkin-Teller appliquée aux films
minces avec des mélanges de spin sur différents types de réseaux.

» Ce systeme sera également analysé sous I’effet de champ magnétique.
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» Nous pensons de reprendre le méme probléme mais dans le cas ou nous considérons
que les intéractions d’échanges entre les spins sont de second voisin au lieu de
premier voisin, pour examiner leur influence sur les résultats présentées dans ce
travail.

» D’étudier ’effet du champ transverse par la théorie du champ moyen sur les films
minces magnétiques du modele Ashkin Teller.

» Traiter les propriétés magnétiques d'un systéme ferromagnétique multicouche avec
l'intéraction dipdle-dipdle.

» Etudier les propriétés magnétiques des systémes bicouche, tricouche et multicouche

dans le cadre de spin Ising.



Résumer

A l'aide de la simulation de Monte Carlo, nous avons étudié les comportements critiques et les diagrammes de phases des
films minces ferromagnétiques de modele Ashkin Teller a spin-1/2 et également a spin-1. Dans la premiere partie : L'effet de
l'intéraction avec le couplage d'échange J, est étudié. Les diagrammes de phase présentent différents rapports de 1'intéraction
d'échange de surface au point spécial, a laquelle toutes les épaisseurs de films ont la méme température critique. Le systéme
présente des transitions de premier et de second ordre. De plus, aux descriptions des points spéciaux, nous avons trouvé une
autre phase partiellement ordonnée pour certaines valeurs de l'intéraction du paramétre. Enfin, les exposants critiques de
I’aimantation de surface fB,, sont estimés. Dans la deuxiéme partie : Les effets du champ cristallin D/J,;, et de couplage a
quatre spins (J45/ /21> Jan/J2p), ont été étudiés en détail. Les diagrammes de phase montrent le point spécial, pour différentes
valeurs de D/J,;, et (J4s/J2p»> Jan/J2p)- Ensuite, nous avons trouvé des diagrammes de phase riches avec des transitions de
phase du premier et du second ordre qui se rencontrent a des points tricritiques, qui dépendent de 1'épaisseur de film N.
Finalement, ce modeéle présente une nouvelle phase partiellement ordonnée < ¢S >, entre la phase paramagnétique et la
phase de Baxter, qui sont séparées par une transition de phase du second ordre, pour des valeurs positives de D/J,;, et pour
chaque épaisseur de film N.

Mots-Clefs : Films minces ferromagnétique, Modele Ashkin Teller, Simulation Monte Carlo, Point spécial, Point tricritiques.

Abstract

Using Monte Carlo simulations, we have studied the critical behaviours and phase diagrams of the spin-1/2 and spin-1
Ashkin Teller model ferromagnetic thin films. In the first part: The effect of the interaction with the exchange coupling J, is
studied. The phase diagrams present different ratios of the surface exchange interaction at the special point, in which all the
films thickness have the same critical temperature. First and second order transitions appears in the system. Moreover, at the
special point descriptions, we found another partially ordered phase for certain values of the parameter’s interaction. Finally,
the critical exponents of the surface magnetization ., are estimated. In the second part, the effects of the crystal field D/J,;,
and four-spins coupling (Ju4s/J2p> Jap/J2p) has been studied in details. The phase diagrams in the (kgT./J2p ,J25/J2p) plane
exhibits the special point, for different values of D/J,;, and (J4s/J2p> Jap/J2p)- Then, we found rich phase diagrams with first-
and second-order phase transitions that meet at tricritical points, that are depended on the film thickness N. Finally, this
model presents a new partially ordered phase < oS >, between the paramagnetic phase and the Baxter phase, which are

separated by a second-order phase transition, for positive values of D/J,, and for each film thickness N.

Keywords: Ferromagnetic thin films, Ashkin Teller model, Monte Carlo simulation, Special point, Tricritical point.

1 Omedl 5172 Oaall 53 "Epusslalinn s puill" 438 )0 452 S ) shall cillaladia s A yadl S shad) Zul sy Uil ¢ 5l )IS i o lSlae aladiily; gadla
i die adandl Bl Jel g dilise G hll cillabada jelis |, aball o 581 Jelis 5l dul jo casi (V1 e Jall 3L Ll (Sl 235l
Lla Gl e saly . Ay 5V Aa o) e & VY)Y G el QUailly As jad) ) pad) da 50 (el Apie W) Fan U 058 Sun da
Ly s U el LBy el Alatial A pal) el i o ¢ 15805 sl Jelil dime oy U Ja A e s A Al o Lan g da el
S (kpTe/ I J2s/J2p) S5l G skl cllabie 56l (J45/ ) oy Jan/J2p) @S5 OB D/, sk Jad) 0 Abais
Ll vie (5 Al s Y1 Al sk e VGBI A4S ) sk cillabaie Uaa g« Gl 3y (J45/Jops Jan/J2p)s D/J2py o 4iline ail da el
¢ Sl s e s plia JU) As all G o< g8 > Gia A e s Als e zdsall 138 a3 ¢ AV 8 Naball ASlavs sl Al 5 ¢ da s A5
N i das dSV 5 D /o) 3 A s afs ¢ A0 A ) (g (g s JL (piliaiio Laa oyl

Ao pal) 3500 i) da jall Adadll ¢ gl IS i ga BlSkae ¢ L3 (S 23 sai ¢ Apulalinall 388 ) Apie W) Aalidal) clalsl)



	[11] A. Lyberatos, Monte Carlo models of the magnetization reversal in thin films with strong perpendicular anisotropy. J. Phys. D: Appl. Phys. 33 (2000) R117, and the references therein.
	[12] T. Kaneyoshi, Surface magnetism; magnetization and anisotropy at a surface . J. Phys.: Condens. Matter 3 (1991) 4497.
	[13] Y. YÜKSEL, An effective field theory study of layering transitions in Blume–Capel thin films in the presence of quenched random crystal fields. Physica A. 396 (2014) 9-18.
	[14] I. ZERGOUG, Modéle d’Ising dilué. Thése de doctorat. Université d’Oran des Sciences et de la Technologie. (2015).
	[15] L. Onsager, Crystal statistics. I. A two-dimensional model with an order-disorder transition. Phys. Rev. 65 (1944) 117.
	[16] P. J. Baxter, Potts model at the critical temperature. J. Phys. 6 (1973) L445
	[18] M. Blume, Theory of the first-order magnetic phase change in UO2. Phys. Rev. 141 (1966) 517.
	[19] M. Blume, V. J. Emery, R.B. Griffith’s, Ising Model for the λ transition and phase separation in He3-He4 mixtures. Phys. Rev. A 4 (1971) 1071.
	[20] J. Ashkin and E. Teller, Statistics of two-dimensional lattices with four components. Phys. Rev. 64 (1943) 178.
	[26] W. H. Meiklejohn and C. P. Bean, New Magnetic Anisotropy. Phys. Rev.105 (1957) 904.
	[27] D. Mauri, H. C. Siegmann, P. S. Bagus, E. Kay. Simple model for thin ferromagnetic films exchange coupled to an antiferromagnetic substrate. J. Appl. Phys. 62 (1987) 3047-3049.

	[1] H. J. Elmers, Ferromagnetic monolayers. Int. J. Mod. Phys. B 9 (1995) 3115.
	[36] T. Kaneyoshi, Surface magnetism; magnetization and anisotropy at a surface. J. Phys.Condens. Matter. 3 (1991) 4497–4522
	[37] M. Pleimling, Critical phenomena at perfect and non-perfect surfaces. J. Phys. A: Math. Gen. 37 (2004) R79–R115.
	[41] C. Ran, C. Jin, M. Roberts, Ferromagnetic order at Tb surfaces above the bulk Curie temperature. J. Appl. Phys. 63 (1988) 3667.
	[42] M. Polak, L. Rubinovich, J. Deng, observation of highly enhanced curie temperature at ni-al alloy surfaces. Phys. Rev. Lett. 74 (1995) 4059.
	Bibliographies
	[1] Y. Yüksel, Monte Carlo simulations of dynamic phase transitions in ultrathin Blume–Capel films. Phys. Lett. A.  377 (2013) 2494-2504.
	[2] A. Zaim, Y. EL Amraoui, M. Kerouad, H.Arhchoui, Monte Carlo study of the spin-1 Blume–Capel Ising film. J. Magn. Magn. Mater. 320 (2008) 1030–1034.
	[3] A. Moutie, M. Kerouad, The random transverse Ising thin film with decorated ferrimagnetic surfaces. J. Magn. Magn. Mater. 238 (2002) 233–245.
	[4] Y. Yüksel, Ü. Akinci, Universality aspects of layering transitions in ferromagnetic Blume–Capel thin films. Physica B. 433 (2014) 96-101.
	[5] M.-C. Chung, M. Kaulke, I. Peschel, M. Pleimling, W. Selke, Ising films with surface defects. Eur. Phys. J.  B, 18 (2000) 655–661.
	[6] A. Masrour, A. Jabar, Surface behavior of magnetic phase transitions: A Monte Carlo study. App. Surf. Sci. 432 (2018) 78-84.
	[7] C. A. F. Vaz, J. A. C. Bland, G. Lauhoff, Magnetism in ultrathin film structures. Reports on Progress in Physics. 71 (2008) 056501.
	[8] B. Heinrich, J. A.C. Bland, (Ed.), Ultrathin magnetic structures II: Measurement techniques and novel magnetic properties. Springer Science & Business Media, (1994).
	[9] C. Rau, S. Eichner, Electron-spin polarization at single-crystalline Cr and Ni surfaces determined with electron-capture spectroscopy, Phys. Rev. Lett, 47 (1981) 939.
	[10] C. Rau, C. Jin, M. Robert, Ferromagnetic order at Tb surfaces above the bulk Curie temperature. App. phys. 63 (1988) 3667-3668.
	[11] D. Weller, S. F Alvarado, W. Gudat, K. Schröder, M. Campagna, Observation of surface-enhanced magnetic order and magnetic surface reconstruction on Gd (0001). Phys. Rev. Lett. 54 (1985) 1555.
	[12] L. Bahmad, A. Benyoussef, H. Ez-Zahraouy, Surface coupling effect on wetting and layering transitions. SuSc. 536 (2003) 114-120.
	[13] Ü. Akinci, Effects of the randomly distributed magnetic field on the phase diagrams of the transverse Ising thin film. J. Magn. Magn. Mater. 329 (2013) 178–187.
	[14] Ü. Akinci, Random field distributed Heisenberg model on a thin film geometry. J. Magn. Magn. Mater. 368 (2014) 36-43.
	[15] I. Dani, N. Tahiri, H. Ez-Zahraouy, A. Benyoussef,A Monte Carlo study of the spin-1 Blume–Emery–Griffiths phase diagrams within biquadratic exchange anisotropy. Physica A. 407 (2014) 295-302.
	[21] A. Oubelkacem, A. Ainane, M. Saber, P. Häussler. The spin -1/2 Ising film with a perfect surface. Phys Scr.  73 (2006) 325-331.
	[22] N. Moussa, S. Bekhechi, Surface critical behavior of thin Ising films at the ‘special point’. Physica A. 320 (2003) 435-442.
	[26] C. Ruge, F. Wagner, Critical parameters for the d = 3 Ising model in a film geometry. Phys. Rev. B. 52 (1995) 4209.
	[29] C. Ruge, S. Dunkelmann,  F. Wagner, J. wulf, Study of the three-dimensional Ising model on film geometry with the cluster Monte Carlo method. J. stat. phys. 73 (1993) 293-317.

