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Résumé 

 
Notre objectif est d’améliorer la compréhension du phénomène d’anisotropie d’échange dans 
les nanoplots en comparaison aux films continus et d’étudier les effets du désordre magnétique 
à l’interface dans la couche AF sur les propriétés d’anisotropie d’échange.  
 
Dans un premier temps, nous avons utilisé un modèle granulaire qui prend en compte les phases 
magnétiques désordonnées à l’interface F/AF et nous modélisé ces phases par la présence de 
grains moins stables à l’interface dans la couche AF. De plus, dans le cas des nanoplots, nous 
avons pris en compte des grains moins stables localisés sur les bords de la couche AF pour 
reproduire les effets dus à la méthode de fabrication. Nous avons trouvé qu’il existe deux 
mécanismes de retournement de la couche F en dépendant de la valeur du couplage 
ferromagnétique. Si le couplage ferromagnétique faible, le retournement de la couche F 
s’amorce sur plusieurs centres de nucléation et s’effectue sans propagation. Alors que si le 
couplage ferromagnétique fort, le retournement de la couche F s’amorce en un seul centre de 
nucléation situé à un coin du nanoplot puis se propage à partir de ce coin. Ensuite notre modèle 
a permis d’expliquer les principales caractéristiques des comportements observés 
expérimentalement dans les bicouches Co/IrMn et NiFe/IrMn (pour différentes tailles latérales), 
à différentes températures de mesure et pour différentes épaisseurs de la couche AF. Plus 
précisément, les valeurs du champ d’échange simulé dans les films continus, à température 
ambiante, sont plus grandes que dans les nanoplots pour les faibles épaisseurs de la couche 
IrMn alors que c’est le contraire lorsque cette épaisseur augmente. 
 
Dans un deuxième temps, Nous avons utilisé un modèle atomique qui prend en compte la 
frustration magnétique dans la couche AF et la présence de défauts structuraux tels que les 
joints de grains et l’interdiffusion. Nous avons trouvé que l’effet combiné de la frustration, des 
joints de grains et de la surface induit des configurations magnétiques non colinéaires 
complexes (présence de domaines magnétiques) dans la couche AF à l’interface. Nos résultats 
montrent que la non-colinéarité des moments AF à l’interface diminue le couplage effectif à 
l’interface F/AF et diminue la constante d’anisotropie effective de la couche AF. Nos résultats 
montrent également que la présence de joints de grains lorsqu’il y a de la frustration renforce 
la stabilité de la couche AF à 0K alors qu’elle la diminue à température non nulle. Enfin, nous 
avons trouvé que l’interdiffusion diminue fortement le champ d’échange et rend la couche AF 
plus stable, ce qui correspond à une diminution du couplage effectif à l’interface. Il est 
important de noter que les valeurs du champ d’échange simulé sont dans ce cas réalistes, ce qui 
met en évidence que l’interdiffusion est probablement un des facteurs essentiels pour lesquels 
les champs d’échange mesurés expérimentalement sont nettement plus faibles que ceux prévus 
par les modèles simples. 

 

Mots clés : Anisotropie d’échange, Nanoplots, Films continues, Effets de bords, Joints grains, 

Frustration, Approche granulaire, Approche atomique, Simulation Monte Carlo. 
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Abstract 

Our goal is to improve the comprehension of the exchange bias (EB) in nanodots in comparison 
with the continuous films and to study the effects of the interfacial magnetic disorder on the EB 
properties. 
 
Firstly, we use a granular model which considers disordered interfacial phases by considering 
less stable magnetic grains at the interface in the antiferromagnetic (AF) layer. We further 
model the effect of the nanofabrication process by considering less stable magnetic grains at 
the edges, due to grain cutting. Our results evidence two different mechanisms of the 
ferromagnetic (F) layer reversal depending on the magnitude of the coupling between F grains. 
In the weak coupling regime relative to the anisotropy, the exchange field is independent of the 
coupling. By contrast, in the strong coupling regime, the exchange field depends on the 
coupling. Our model also well explain some experimental features observed in NiFe/IrMn and 
Co/IrMn nanodots (for various lateral sizes) and continuous films, at various measurement 
temperatures and various AF thicknesses. More precisely, the simulated values of the exchange 
field in the continuous films, at room temperature, are larger than in the nanodots for small 
values of the AF thicknesses. However, it is the opposite when this thickness increases.  
 
Secondly, we use an atomic model which considers the magnetic frustration inside the AF layer 
and the presence of structural defects such as grain boundaries and interdiffusion. We found 
that the combination effect of grain boundaries, frustration and surface can result in complex 
magnetic configurations in the AF layer at the interface (magnetic domains). Our results show 
that the non-collinearity of the AF moments at the interface decreases the effective coupling at 
the interface and decreases the effective anisotropy constant of the AF layer. Our findings 
indicate that combination effect of grain boundaries and frustration make the AF layer more 
stable at 0 Kelvin and less stable at non-zero temperature. Our results show that the 
interdiffusion decrease the simulated values of the exchange field and make the AF more stable 
which corresponds to a decrease of the effective coupling at the interface.  
It is important to note that the simulated values of the exchange field are realistic values, which 
highlights that the interdiffusion is probably one of the essential factors which can give 
simulated values close to the experimental values. 
 
Keywords: Exchange bias, Nanodots, Continuous films, Edges effects, Grain boundaries, 

Frustration, Granular approach, Atomic approach, Monte Carlo simulation. 
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Introduction 

 
  Le domaine de l’enregistrement magnétique a connu une évolution spectaculaire depuis 
la découverte de l’anisotropie d’échange et de la magnétorésistance géante en 1988. En effet, 
la densité de stockage d’information a été approximativement multipliée par 100 entre 1990 et 
2000 ans passant de 10² Mbits/in² à 104 Mbits/in². L’anisotropie d’échange joue un rôle 
important dans la réalisation de composants dans le domaine de la spintronique tels que les têtes 
de lecture de disques durs et les mémoires magnétiques à accès aléatoire (MRAM). Le 
challenge est d’augmenter de plus en plus la densité de stockage tout en réduisant la taille des 
appareils (capteurs magnétiques). Pour cela, il est nécessaire de réaliser les bits d’information 
(MRAM) et les têtes de lecture au moyen de multicouches ayant des dimensions latérales de 
quelques dizaines de nanomètre appelées nanoplots. Il est donc important d’étudier 
l’anisotropie d’échange dans les nanoplots dans lesquels interviennent les effets de bords et les 
effets de taille en raison de leurs petites dimensions. 

 Le phénomène d’anisotropie d’échange qui a été découvert par Meiklejohn et Bean en 1956 
se produit lorsqu’il y a un couplage interfacial entre les moments magnétiques de deux phases 
magnétiques différentes (par exemple ferromagnétique (F)/ antiferromagnétique (AF)). Ce 
phénomène se manifeste par un décalage du cycle d’hystérésis en champ magnétique, appelé 
champ d’échange. Dans le cas des bicouches F/AF, l’anisotropie d’échange dépend fortement 
de la nature de l’interface entre les couches F et AF. En particulier, des « entités » à faible 
température de blocage dans la couche AF au niveau de l’interface qui altèrent les propriétés 
d’anisotropie d’échange ont été mises en évidence expérimentalement. Ces « entités » sont 
considérées être des phases magnétiques désordonnées qui résultent de la frustration 
magnétique et des défauts à l'interface F/AF (interdiffusion, défauts d'empilement, joints de 
grains...). De plus, lorsqu’on réduit la taille des bicouches (pour avoir des nanoplots), il a été 
montré que la fraction de ces « entités » augmente, ce qui a été attribué à la méthode de 
fabrication. Dans cette thèse notre objectif est de modéliser des nanoplots à l’échelle granulaire 
afin de simuler leurs propriétés d’anisotropie d’échange et de les comparer à celles des films 
continus. Nos résultats seront comparés à des résultats expérimentaux. Nous souhaitons, en 
particulier, préciser les conditions dans lesquelles le champ d’échange est plus grand dans les 
nanoplots que dans les films continus. D’autre part, dans le cadre d’un modèle à l’échelle 
atomique, nous souhaitons étudier les effets du désordre magnétique dans la couche AF au 
niveau de l’interface. Comme nous le verrons, ce désordre résulte de la frustration magnétique 
à la présence de joints de grains, aux effets de surface et à l’interdiffusion. 

Ce manuscrit est divisé en quatre chapitres. 

 Dans le premier chapitre, nous rappelons les notions de magnétisme utiles ainsi que l’effet 
de la réduction de taille sur les propriétés magnétiques à température non nulle 
(superparamagnétisme). Ensuite nous présentons une description simple de l’anisotropie 
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d’échange et les modèles les plus connus expliquant ce phénomène. A la fin de ce chapitre nous 
présentons certaines applications technologiques de l’anisotropie d’échange. 

 Dans le deuxième chapitre, nous présentons brièvement les principales méthodes de 
simulations numériques utilisées en sciences des matériaux. Ensuite, nous donnons une 
description détaillée de la méthode de simulation utilisée dans ce travail : la méthode Monte 
Carlo. 
 

 Le troisième chapitre est consacré à l’étude des propriétés d’anisotropie d’échange des 
nanoplots F/AF en utilisant l’approche granulaire. Notre travail a été réalisé à l'aide de 
simulations Monte Carlo cinétiques. Dans un premier temps, nous décrivons notre modèle dans 
lequel les phases magnétiques désordonnées sont modélisées par la présence de petits grains 
répartis aléatoirement à l'interface F/AF au sein de la couche AF. Ces petits grains ont une 
anisotropie effective plus faible que celle des grains AF de volume, en raison de la non-
colinéarité des moments dans ces phases désordonnées. De plus, nous avons fait l’hypothèse 
que les grains des bords de la couche AF ont des surfaces réduites et possèdent les mêmes 
propriétés magnétiques que les petits grains à l’interface F/AF. Ensuite, nous étudions l’effet 
du couplage F sur le mécanisme de retournement de la couche F et sur la variabilité du champ 
d’échange d’un nanoplot à l’autre. Puis, nous examinons les propriétés d’anisotropie d’échange 
des nanoplots par rapport à celles des films continus pour différentes épaisseurs de la couche 
AF (IrMn) et différentes dimensions latérales. Enfin, nous comparons nos résultats de 
simulations à des résultats expérimentaux sur des bicouches NiFe/IrMn et Co/IrMn. 

 Dans le quatrième chapitre, nous avons considéré un modèle à l’échelle atomique réaliste 
contenant des joints de grains et de l’interdiffusion pour étudier le phénomène d’anisotropie 
d’échange. Nous avons eu recours à la méthode Monte Carlo quantifiée en temps. La 
particularité de notre modèle est la possibilité d’avoir un plan d’interdiffusion à l’interface.  De 
plus, la couche AF est frustrée en raison de la compétition entre les interactions aux 1ers voisins 
et aux 2èmes voisins. Ensuite, nous nous sommes intéressés aux effets combinés de la frustration 
magnétique, des joints de grains et de l’interdiffusion sur les configurations magnétiques dans 
la couche AF et sur les propriétés d’anisotropie d’échange. Nous avons également examiné 
l’effet de la température.  
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Chapitre I  

Généralités sur le magnétisme  

et l’anisotropie d’échange 

 
I.1 Introduction 

 Les matériaux peuvent présenter des propriétés magnétiques variées telles que le 
diamagnétisme, le paramagnétisme, le ferromagnétisme, l’antiferromagnétisme et le 
ferrimagnétisme. Dans les matériaux diamagnétiques, les atomes ne présentent pas de moment 
magnétique en champ nul. Lorsqu’on applique un champ magnétique, il apparait sur chaque 
atome un faible moment magnétique opposé au champ magnétique induisant une faible 
aimantation dans le sens opposé au champ extérieur. Concernant les matériaux 
paramagnétiques, les moments magnétiques des atomes sont orientés dans toutes les directions 
en champ nul. Ils se compensent de telle sorte que l’aimantation totale est nulle. Sous l'action 
d'un champ magnétique, ces moments magnétiques s'orientent en moyenne dans le même sens 
que le champ appliqué conduisant à une aimantation dans le sens du champ extérieur. Les 
moments magnétiques des matériaux ferromagnétiques, antiferromagnétiques et 
ferrimagnétiques sont corrélés entre eux et présentent un ordre magnétique en dessous d’une 
certaine température critique. Au-dessus de cette dernière, l’ordre magnétique de ces matériaux 
disparait et les matériaux deviennent paramagnétiques. Dans le cas du ferromagnétisme, les 
moments magnétiques sont parallèles entre eux et l’aimantation spontanée est non nulle au-
dessous de la température critique appelée température de Curie TC. Par contre, dans un 
matériau antiferromagnétique ou ferrimagnétique, les moments magnétiques sont antiparallèles 
entre eux en-dessous de la température critique appelée température de Néel TN dans un 
matériau antiferromagnétique et température de Curie TC dans un matériau ferrimagnétique. 
L’aimantation en-dessous de la température critique est nulle dans un matériau 
antiferromagnétique alors qu’elle ne l’est pas dans un matériau ferrimagnétique.  

 Dans cette thèse, nous nous intéressons à l’anisotropie d’échange des nanoplots 
ferromagnétiques (Co ou NiFe) / antiferromagnétiques (IrMn). Pour cela, dans ce chapitre nous 
présentons les notions de base nécessaires à la compréhension de l’anisotropie d’échange. Dans 
la première partie, de ce chapitre nous rappelons des généralités sur le magnétisme. La 
deuxième partie est consacrée au mécanisme d’anisotropie d’échange. Enfin, dans la dernière 
partie, nous présentons les applications de l’anisotropie d’échange. 

I.2 Notions de base en magnétisme 

 L'énergie totale (Etot) d’un matériau magnétique est la somme de différents termes 
d’énergie : l’énergie d’échange (Eéch), l’énergie d’anisotropie (Eani), l’énergie dipolaire (Edip) et 
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l’énergie Zeeman (EZee) qui est associée à l’application d’un champ magnétique sur le système 
magnétique. 
 

I.2.1 Energie d’échange 

 L'énergie d'échange est une énergie d’origine électrostatique qui a été introduite en 1929 par 
Heisenberg dans le cadre de la mécanique quantique. Cette énergie tend à rendre parallèles ou 
antiparallèles les moments magnétiques portés par les atomes « voisins » d’un matériau 
magnétique. Soient Si et Sj les spins de deux atomes voisins i et j, l’énergie d’échange est 
exprimée comme suit : 𝐸éch = −∑ 𝐽ij𝑺i𝑺j     (1.1)<𝑖,𝑗>   

 

où Jij est appelée intégrale d’échange (en Joule) et la sommation est effectuée sur les paires 
<i,j>. Une valeur positive de Jij favorise un alignement parallèle des moments magnétiques, 
établissant ainsi un ordre ferromagnétique à basse température, tandis qu’une valeur négative 
de Jij favorise un alignement antiparallèle, c’est-à-dire un ordre ferrimagnétique ou 
antiferromagnétique à basse température. Plusieurs types d’interactions d’échange sont 
possibles comme nous allons le voir ci-dessous. 
 

I.2.1.1. L’échange direct 

 L’échange direct se produit lorsque les atomes sont suffisamment proches pour qu’il puisse 
y avoir recouvrement des orbitales. 
 

I.2.1.2 L’échange indirect 

 L'échange indirect se produit lorsqu’il n’y a pas de recouvrement des orbitales qui portent le 
moment magnétique. Dans la suite nous présentons les interactions d’échange indirectes les 
plus connues telles que les interactions RKKY, le super-échange et le double échange. 
 

 • RKKY 

 L'interaction RKKY nommé ainsi d'après Ruderman, Kittel, Kasuya et Yoshida 1–3 est une 
interaction entre les éléments de terres rares via les électrons de conduction (électrons 
itinérants). 

 • Le super-échange 

 L’interaction de super-échange 4 est une interaction indirecte présente dans les isolants 
(notamment les oxydes d’élément de transition 3d). Elle se produit entre les moments 
magnétiques de deux cations de même charge (figure I.1) par l’intermédiaire d’un ion non 
magnétique (en général l’anion O2

-). 
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 • Le double échange 5 

 Il est très similaire à l'interaction de super-échange, mais dans ce cas l'échange se produit 
entre des cations de même nature chimique mais d'état de valence mixte, c’est à dire entre deux 
atomes qui n’ont pas le même nombre d'électrons de valence (figure I.1). 

 

Figure I.1 : Schéma représentant les interactions de double échange et de superéchange dans la 

magnétite. 

 

I.2.2 Energie d’anisotropie 

 Dans un matériau magnétique, la direction de l’aimantation est déterminée par l’énergie 
d’anisotropie magnétique qui traduit la dépendance de l’énergie par rapport à la direction de 
l’aimantation. L’énergie d’anisotropie tend à aligner les moments dans une ou plusieurs 
directions particulières du matériau. Ces directions, qui sont les directions pour lesquelles 
l’énergie d’anisotropie est minimale, sont appelées axes de facile aimantation. Par contre, les 
directions les moins favorables énergétiquement sont appelées axes de difficile aimantation. 
L’anisotropie magnétique résulte de différentes contributions telles que l’anisotropie 
magnétocristalline, l’anisotropie magnétoélastique et l’anisotropie de forme. Dans ce qui suit, 
nous allons expliciter brièvement l’origine de chacune de ces anisotropies. 

I.2.2.1 L’anisotropie magnétocristalline  

 L’anisotropie magnétocristalline est liée à la structure cristallographique des matériaux et 
provient de l’interaction spin-orbite 6 et de l’interaction avec le champ cristallin. Dans certains 
cristaux, cette anisotropie est uniaxiale c’est-à-dire qu’il existe une direction préférentielle 
suivant laquelle l’aimantation spontanée s’alignera. Pour une symétrie uniaxiale l’expression 
de cette énergie par unité de volume s’écrit : 
 𝐸𝑚𝑐 = 𝐾 𝑠𝑖𝑛2𝜃   (1.2) 
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 Nous allons décrire le mécanisme d’anisotropie d’échange dans le cas du modèle simple 
d’un système F/AF avec un couplage ferromagnétique à l’interface : 
1- Le système doit être refroidi sous champ à partir d’une température T0 supérieure à la 
température de Néel (TN) de la couche antiferromagnétique et à la température de Curie (TC) de 
la couche ferromagnétique telles que TN < TC. Dans ce cas, les moments magnétiques de la 
couche F se mettent en ordre dans la direction du champ appliqué au cours du refroidissement 
et ceux de la couche AF près de l’interface s’orientent suivant la même direction en raison du 
couplage interfacial supposé ici ferromagnétique. Les autres moments magnétiques de la 
couche AF se mettent ensuite alternativement parallèlement et antiparallèlement afin de 
respecter l’ordre antiferromagnétique (partie 1, figure I.7). Cette configuration est celle du 
début du cycle d’hystérésis. 
2- La décroissance et ensuite l’inversion du champ appliqué provoque un retournement des 
moments de la couche F (parties 2&3, figure I.7). Dans le cas où l’anisotropie de la couche AF 
est suffisamment importante, les moments de la couche AF conservent leur orientation initiale 
et le couplage interfacial (qui tend à orienter les moments F parallèlement aux moments AF à 
l’interface) retarde le retournement de la couche F (le champ induit par les moments AF sur les 
moments F est opposé au champ appliqué) donc la valeur absolue du premier champ de 
retournement de la couche F est plus importante en raison du couplage interfacial. 
3- Lors du second retournement de la couche F en champ positif, le champ induit par les 
moments AF sur les moments F est dans le même sens que le champ appliqué, ce qui favorise 
le retournement des moments F. En conséquence, la valeur du deuxième champ de 
retournement de la couche F sera plus faible en raison du couplage interfacial (figure I.7). 
Il s’ensuit alors un décalage du cycle d’hystérésis en champ magnétique, appelé champ 
d’échange HE, qui s’exprime par : 
 𝐻𝐸 = 𝐻𝐶− + 𝐻𝐶+2                (1.10) 
 
où 𝐻𝐶− et 𝐻𝐶+ représentent les champs lors du premier et du deuxième retournement 
respectivement (𝐻𝐶− < 0). Le champ d’échange est ici négatif. La demi-largeur du cycle 
d’hystérésis s’appelle le champ coercitif et il s’exprime par : 
 𝐻𝐶 = 𝐻𝐶+ − 𝐻𝐶−2                  (1.11) 
Le champ coercitif est positif. 
 
Le champ d’échange dépend de plusieurs paramètres tels que la température initiale de 
refroidissement T0, la température de mesure du cycle d’hystérésis, l’anisotropie de la couche 
AF (qui joue un rôle important sur la température de blocage), les phases désordonnées à 
l’interface F/AF (qui sont dues, entre autres, à la rugosité, la diffusion…), l’épaisseur de la 
couche AF… Nous verrons l’impact de certains de ces paramètres sur l’anisotropie d’échange 
dans la suite de ce manuscrit.  
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résistance qui se traduit par 0 ou 1 au niveau du codage binaire.  Ce genre de capteurs de haute 
sensibilité est utilisé dans la tête de lecture des disques durs de nos ordinateurs 26,27. 
 

1.7.2 Mécanismes d’écriture et de lecture dans le disque dur  

 L’écriture 28 des données dans le disque dur est basée sur l’induction magnétique. Une tête 
de lecture est constituée d’un circuit magnétique coupé d’un entrefer très fin avec un bobinage 
(figure I.14). Le bobinage est alimenté par un courant I (de l’ordre de quelque mA), ce qui 
engendre, par induction, un flux magnétique qui s’échappe vers le media via l’entrefer et 
modifie localement l’aimantation du media. Le courant prend deux valeurs ± I, alors on peut 
avoir deux états magnétiques stables qui permettent de coder deux valeurs pour chaque bit 
d’information 0 ou 1. Un bit sur un disque dur correspond à une région composée d’une centaine 
de grains du matériau F. En ce qui concerne la lecture des données, la variation de l’aimantation 
du média crée un champ magnétique de fuite. La sensibilité de capteurs MRG permet de 
détecter ces champs de fuite et transforme ces variations des aimantations en variation de 
tension aux bornes du bobinage (figure I.14). 
 

 

 

Figure I.14 : Principe d’écriture et de lecture de données dans un disque dur. 

 

I.7.3 Magnétorésistance tunnel (MRT) et jonction tunnel 

 Un effet de magnétorésistance similaire à la magnétorésistance géante est observé dans les 
jonctions tunnel et est appelé magnétorésistance tunnel 29. La structure des jonctions tunnel est 
similaire à celle des vannes de spins, mais la couche conductrice qui sépare les couches F (libre 
et piégée) est remplacée par une couche isolante. Dans ces systèmes aussi, la résistance dépend 
de l’orientation de l’aimantation des deux couches F. La jonction tunnel est utilisée aujourd’hui 
comme cellule de stockage dans les mémoires magnétiques à accès aléatoires MRAM30–32. 
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1.7.4 Mécanisme de fonctionnement d’une MRAM 

 Une MRAM se compose d’un réseau de cellules mémoires de dimensions de l’ordre 200 nm 
(figure I.15). Chaque cellule mémoire est constitué d’une jonction tunnel et d’un transistor. La 
jonction est comprise entre deux lignes conductrices (une « bit line » et une « digit line »). Ces 
lignes sont responsables d’un champ magnétique dans la jonction pour la fonction d’écriture. 
La jonction est connectée avec le transistor par l’électrode du bas où l’ouverture et la fermeture 
de transistor sont pilotées par une ligne de commande nommée « word-line » (figure I.15).  

 

Figure I.15 : Structure matricielle d’une MRAM. 

Afin d’écrire dans un cellule mémoire, des impulsions de courant sont envoyées dans les lignes 
conductrices (« bit line » et « digit line »). Le transistor dans ce cas est fermé pour que le courant 
circulant dans le « bit line » ne traverse pas la jonction. Ces impulsions génèrent un champ 
magnétique qui permet d’orienter l’aimantation de la couche libre (couche de stockage) dans 
une direction déterminée. Les impulsions de courant sont choisies d’une manière bien précise 
pour que le champ induit au niveau d’un point mémoire ne perturbe pas les aimantations des 
autres points mémoires (figure I.16). 

 La lecture est réalisée par la mesure de résistance de la jonction tunnel d’un point mémoire. 
Donc le transistor doit être ouvert pour que le courant circulant dans la « bit line » traverse la 
jonction et mesure sa résistance (figure I.16). 
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Figure I.16 : Principe d’écriture et de lecture des données dans un cellule mémoire. 
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Chapitre II  

Simulation numérique 

 
 
 Dans ce travail de thèse nous avons eu recours aux simulations numériques pour étudier les 
propriétés d'anisotropie d'échange des nanoplots. Dans ce chapitre nous présentons quelques 
méthodes de simulation et nous détaillons les méthodes utilisées dans notre étude. 
 

II.1 Généralités sur la simulation numérique 

 Au cours de ces dernières années, la simulation numérique a suscité une attention particulière 
et a connu un développement considérable dans de nombreux secteurs d’activités (nucléaire, 
aéronautique, magnétisme...). La simulation numérique peut être considérée comme une 
technique complémentaire aux approches théoriques et expérimentales. Elle permet d’étudier 
les propriétés physiques de systèmes pour lesquels il n’existe pas de solution analytique, elle 
remplace alors une étude théorique. Dans d’autres cas, elle peut éviter de faire des expériences 
trop couteuses et/ou trop dangereuses si le modèle est jugé comme fiable. De plus, avec la 
simulation numérique, il est facile d’étudier l’effet de chacun des paramètres du modèle sur les 
propriétés physiques du système, ce qui est impossible expérimentalement. Les méthodes de 
simulation numérique sont nombreuses et le choix d’une méthode par rapport à une autre 
dépend de plusieurs critères tels que le problème étudié (grandeurs physiques à calculer) mais 
aussi les dimensions caractéristiques du phénomène physique étudié. Dans ce qui suit, nous 
présentons brièvement quelques méthodes en mettant en lumière les avantages et les 
inconvénients de chacune d’elles. 
 

II.2 Les principales méthodes de simulation numérique  

II.2.1 Les méthodes ab initio 

 Les méthodes ab initio permettent de déterminer la structure électronique d’une assemblée 
des quelques dizaines d’atomes. Ces méthodes sont basées sur la mécanique quantique. La plus 
connue est la théorie de la fonctionnelle de la densité (TFD) 33,34 et la résolution des équations 
de Hartree-Fock 35,36. Elles permettent de calculer l’énergie totale et la structure électronique 
du système à l’état fondamental. Dans ces méthodes l’énergie du système est calculée à partir 
d’une densité électronique. Plus précisément, chaque électron ressent l'effet des autres électrons 
de façon moyenne (comme si les autres électrons formaient un nuage homogène d'électrons). 
Compte tenu des temps de calculs nécessaires, elles ne s’appliquent qu’à un petit nombre 
d'atomes. 
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II.2.2 La dynamique moléculaire 

 La dynamique moléculaire 37–39 est une méthode de simulation permettant de décrire 
l’évolution temporelle d’un ensemble de particules (atomes, molécules …) en interactions. Elle 
utilise les lois de la mécanique classique, notamment les équations de Newton où la vitesse de 
d’une particule résulte des forces appliquées sur cette particule par les autres particules : 

 { 𝑭𝑖(𝑡) = 𝑚𝑖 𝑑2𝒓𝑖(𝑡)𝑑𝑡2𝑭𝑖(𝑡) =  − 𝑑𝑉(𝒓1,….,𝒓𝑁)𝑑𝒓𝑖        (2.1) 

 
où ri(t) est le vecteur position de la particule i à l’instant t, Fi est la résultante des forces exercées 
sur la particule i par les autres particules, mi est la masse de la particule i et V(r1,....,rN) est 
l’énergie potentielle d’interaction totale. La dynamique moléculaire permet de calculer 
l’entropie, l’énergie libre, la chaleur spécifique … et permet de simuler des processus hors 
équilibre, tels que l’évolution microstructurale, le transport thermique ... 
 
II.2.3 La simulation micromagnétique 

 La simulation micromagnétique 40 est une méthode basée sur l’équation de Landau-Lifshitz 
qui permet d’étudier des systèmes à l'échelle de quelques micromètres. Elle consiste à modéliser 
un matériau ferromagnétiques au moyen d’une densité d’aimantation M(r,t) dont le 
comportement est donnée par l’équation : 
 𝑑𝐌𝑑𝑡 = 𝛾1+𝜆²𝐌× 𝐁𝑒𝑓𝑓 − 𝛾 𝜆(1+𝜆2)M𝐌× (𝐌 × 𝐁𝑒𝑓𝑓)   (2.2) 

 
où γ est le rapport gyromagnétique, Beff l’induction effective et 𝜆  le coefficient 
d’amortissement. 
Le premier terme représente la précession du vecteur M autour de Beff, le deuxième terme 
traduit l’amortissement du mouvement de M. Cette méthode reproduit bien les propriétés 
dynamiques à l’échelle des domaines et des parois de domaines magnétiques. Il est important 
de noter que cette méthode est valable à 0 K. Il est toutefois possible de prendre en compte les 
effets de la température en ajoutant un champ magnétique aléatoire fluctuant (dynamique de 
Langevin).  
 
 

II.2.4 La méthode Monte Carlo 

 La méthode Monte Carlo (MC) 41 est une méthode d’approche statistique largement utilisée 
dans plusieurs domaines tels que : la radioactivité, les phénomènes de transport, les transitions 
de phase, la croissance de films minces, la détermination des états fondamentaux … Cette 
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𝑊(𝑋 → 𝑋’)𝑃(𝑋) =  𝑊(𝑋’ → 𝑋)𝑃(𝑋’)   (2.4) 

qui est une condition suffisante mais non nécessaire au maintien de l’équilibre. Dans ce qui suit, 
on présente la méthode MC standard, quantifiée en temps et cinétique. 
 

II.3.1 Méthode Monte Carlo standard basée sur l’algorithme de Metropolis 

 L’algorithme de Metropolis 42 est un algorithme dans l’ensemble canonique qui consiste en 

la réactualisation d’un seul spin à la fois (Si → 𝑺𝒊′). Cet algorithme permet de simuler l’état 
d’équilibre du système à la température T et de calculer ses grandeurs thermodynamiques à 
cette température. Dans l’ensemble canonique, la densité de probabilité s’écrit : 
 𝑃(𝑋) =  𝑒−𝐸(𝑋)𝑘𝐵𝑇𝑍(𝑇)      (2.5) 

 
où E(X) est l’énergie de la configuration X, kB est la constante de Boltzmann et 

Z(T) =  ∑ 𝑒−𝐸(𝑋)𝑘𝐵𝑇𝑋   représente la fonction de partition. Donc la condition de réversibilité 
microscopique (2.4) s’écrit :  
 𝑃(𝑋′)𝑃(𝑋) = 𝑊(𝑋→ 𝑋′)𝑊(𝑋′→𝑋) = 𝑒− ∆𝐸𝑘𝐵𝑇  (2.6) 

 

où 𝛥𝐸 = E(X) – E(X) est la variation d’énergie lors de la transition de la configuration X à la 

configuration X. La probabilité de transition choisie par Metropolis et al. est : 
 𝑊(𝑋 → 𝑋′) = min {1, 𝑒− ∆𝐸𝑘𝐵𝑇 } (2.7) 

 
Par conséquent, toute transition dont la variation d’énergie Δ𝐸 est négative (l’énergie du 
système diminue) est toujours acceptée quelle que soit la température car W(X →X) = 1. Par 

contre si Δ𝐸 est positive, la transition peut être acceptée ou non puisque W(X → X) < 1 (Figure 
II.2). 
La description de l’algorithme de Metropolis est : 

1- Choix aléatoire d’un site i et tirage aléatoire de la nouvelle orientation 𝑺𝒊′ de son spin. 

2- Calcul de la variation d’énergie Δ𝐸 associé au changement d’orientation du spin : 𝑺𝒊 → 𝑺𝒊′. 
3- Calcul de la probabilité de transition :𝑊(𝑋 → 𝑋′) = min {1, 𝑒− ∆𝐸𝑘𝐵𝑇 }. 
4- Si Δ𝐸 < 0, alors le changement d’orientation est accepté. 

Si Δ𝐸 > 0, on tire un nombre aléatoire r tel que 0 < r < 1 : 

• Si r ≤ 𝑒− ∆𝐸𝑘𝐵𝑇, alors on accepte la nouvelle orientation du spin. 
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Chapitre III  

Propriétés d’anisotropie d’échange  

des nanoplots et des films continus 

 (NiFe/IrMn et Co/IrMn) en comparaison  

avec les résultats expérimentaux : 

 Approche granulaire 

 
 
 
III.1 Introduction 

 Pendant les dernières décennies, de nombreuses études sur l’anisotropie d’échange (EB) ont 
été réalisées en raison des applications dans le domaine de l’enregistrement magnétique que ce 
soit l’écriture ou la lecture 47,48. Plus récemment, le challenge est d’augmenter la densité de 
stockage tout en réduisant la taille des appareils (capteurs magnétiques ) 49. Pour cela, il est 
particulièrement important d’étudier l’anisotropie d’échange dans les nanoplots 50 dans lesquels 
interviennent les effets de bords et les effets de taille en raison de leurs petites dimensions 
(quelques dizaines de nm). Plusieurs études ont montré que les valeurs du champ d’échange HE 
dans les nanoplots sont plus grands que ceux des films continus alors que d'autres ont indiqué 
le contraire. 

 Par exemple, dans une étude sur des bicouches NiFe/IrMn, V. Baltz et al. ont montré que HE 
à température ambiante est plus petit dans les nanoplots que dans les films continus lorsque 
eIrMn < 11 nm. Par contre, il est plus grand au-dessus de cette épaisseur 51,52. Dans une étude 
plus récente sur des bicouches NiFe/IrMn, F. Spizzo et al. ont constaté que HE diminue lorsque 
les dimensions latérales diminuent à la température ambiante, alors qu’il augmente à basse 
température (10 K) 53. Dans une autre étude sur des bicouches NiFe/FeMn, L. Sasaki et al. ont 
également montré que HE à température ambiante diminue lorsque la taille diminue 54, ce qui 
est en accord avec les Réfs. 51,53. En revanche, il a été observé que HE à température ambiante 
est plus petit dans les nanoplots NiFe/IrMn pour eIrMn = 15 nm 55, ce qui est en contradiction 
avec la Réf. 50. Dans une autre étude récente sur des nanoplots Co/IrMn 56, G. Vinai et al. n’ont 
trouvé aucun effet de la taille latérale sur HE à température ambiante pour différentes épaisseurs 
de IrMn (3 nm < eIrMn < 15 nm). Dans les nanoplots Co/CoO, pour eCo = 8 nm (petite épaisseur), 
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une forte augmentation de HE à 4K a été détectée lorsque la taille latérale diminue. Cependant 
que pour eCo = 25 nm (grande épaisseur), l’augmentation de HE est moins prononcée 57. La 
majorité des résultats expérimentaux indiquent donc que HE à température ambiante diminue 
lorsque la taille latérale diminue. Bien que peu de résultats existent, cela semble être l'inverse à 
basse température. Ces changements de comportement de HE entre les nanoplots et les films 
continus sont dus aux effets de bords. En effet, V. Baltz et al. ont montré que l’un des effets de 
bords est de favoriser la présence de phases magnétiques désordonnées (régions de type « verre 
de spin ») dans la couche AF 58.  
 Concernant l’influence de l’épaisseur de la couche AF, Il a été montré que la variation de HE 
à température ambiante en fonction de eIrMn présente un maximum pour eIrMn = 6,5 nm pour 
toutes les tailles des nanoplots56. D’autres études sur des bicouches NiFe/IrMn et CoFe/IrMn 
59,60 indiquent un maximum pour eIrMn = 8 nm. De même, dans une autre étude sur les bicouches 
Co/IrMn, il a été observé que HE, à température ambiante, augmente lorsque eIrMn passe de 
2,6 nm à 3,9 nm en accord avec les Refs56,59. Par contre, c’est le contraire à 10 K 61. 
 Parallèlement, il n’existe que quelques études numériques sur les propriétés d’anisotropie 
d’échange dans les nanoplots F/AF. Ces études peuvent être divisées en deux catégories : la 
première basée sur un modèle atomique et la deuxième basée sur un modèle granulaire. 
Concernant l’approche atomique, G. Garcia et al. 62 ont montré, en utilisant les simulations 
Monte Carlo, une augmentation de HE à 10 K dans les nanoplots par rapport aux films continus. 
Concernant l’approche granulaire, G. Vallejo-Fernandez et al. 63 ont trouvé que HE est plus petit 
dans les nanoplots par rapport aux films continus à température ambiante. Il est important de 
noter que ce modèle granulaire ne prend pas en compte les phases magnétiques désordonnées à 
l’interface (régions de type « verre de spin ») qui ont été prises en compte dans d’autres études 
18,45,46,53,64. Ces phases interfaciales peuvent altérer significativement les propriétés 
d'anisotropie d’échange. 
 Ce chapitre est consacré à l’étude des propriétés d’anisotropie d’échange des nanoplots F/AF 
en utilisant l’approche granulaire. Notre travail a été réalisé à l'aide de simulations Monte Carlo 
cinétiques. Dans un premier temps, nous allons décrire notre modèle structurale et magnétique 
pour les films continus et les nanoplots. Ensuite, nous présentons nos résultats sur l’effet du 
couplage F sur le mécanisme de retournement de la couche F et l’effet de l’épaisseur de la 
couche AF sur les propriétés d’anisotropie d’échange des nanoplots et des films continus 
NiFe/IrMn. Après cela, nous étudions l’effet de la température de mesure sur le champ coercitif 
et le champ d’échange pour différentes tailles des nanoplots NiFe/IrMn et d’un film continu. 
Enfin, nous examinons l’effet de l’épaisseur de la couche AF, dans les nanoplots et les films 
continus Co/IrMn, sur le champ coercitif et le champ d’échange à température de mesure 
constante et ensuite à température de mesure variable. Pour chaque étude nous comparerons 
nos résultats à des résultats expérimentaux. 
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𝐸 =  − ∑ 𝐽𝑖𝑗<𝑖,𝑗> 𝝈𝒊. 𝝈𝒋 −∑𝐾𝑖𝑉𝑖(𝝈𝒊. 𝒆𝒚)2 − 𝒊  𝜇0𝑯 ∑ 𝒎𝒊𝑖∈𝐹,𝑃𝐺,𝑃𝐺𝐵      (3.1) 
où Jij = JF, JF-AF, JF-PG ou JAF-PG sont les intégrales d’échange effectives entre les grains, Vi est 
le volume du grain, H est le champ appliqué suivant l’axe Oy, mi est le moment magnétique du 
grain F, ou du PG ou du PGB (dans le cas des nanoplots) et Ki est la constante d’anisotropie 
effective par unité de volume incluant les différents types d’anisotropie (anisotropie magnéto-
cristalline, anisotropie de forme …). Ki dépend de la température. L’intégrale d’échange 
effective entre le grain i et le grain j est proportionnelle à la surface « de contact » entre deux 
grains voisins (Sij ) : Jij = jij×Sij où jij est le couplage effectif par unité de surface (voir III.3.2.4). 
La dépendance des constantes d’anisotropie des grains F, AF, PG et PGB en fonction de la 
température s’écrit sous la forme69: 𝐾𝐹(𝑇) =  𝐾0𝐹(1 − 𝑇𝑇𝑐)  (3.2) 𝐾𝐴𝐹(𝑇) =  𝐾0𝐴𝐹 (1 − 𝑇𝑇𝑁)  (3.3) 

                                              𝐾𝑃𝐺 (𝑇) =  𝐾0𝑃𝐺   (1 − 𝑇𝑇𝑔)      (3.4)                           

où 𝐾0𝐹, 𝐾0𝐴𝐹 et 𝐾0𝑃𝐺  sont les constantes d’anisotropie effective par unité de volume à 0 K des 
grains F, AF, PG (et PGB) respectivement, et TC, TN et Tg sont respectivement la température de 
Curie, la température de Néel et la température de gel des phases magnétiques désordonnées 

 Dans notre modèle, le retournement du macro-moment 𝝈𝑖  de la direction + Oy vers − Oy 

(ou de − Oy vers + Oy) nécessite de franchir une barrière d’énergie (figure III.6). Pour un grain 
F la barrière d’énergie à franchir lors du retournement s’écrit sous la forme : 

                    ∆𝐸𝑖,𝐹± = 𝐾𝐹(𝑇) 𝑉𝑖 (1 ± |𝐻+ 𝐻𝑖|𝐻𝑎𝐹 )2                                     (3.5)          

où Hi est la valeur algébrique du champ local perçu par le grain F : 

                     𝑯𝒊 = 1𝜇0𝑀𝐹𝑉𝑖  [𝐽𝐹 ∑ 𝝈𝑭 + 𝐽𝐹−𝑋. 𝝈𝑿𝑉𝑜𝑖𝑠𝑖𝑛𝑠 𝐹 ]𝑋=𝐴𝐹 𝑜𝑢 𝑃𝐺             (3.6) 
où MF est l’aimantation d’un grain F et 𝐻𝑎𝐹 = 2𝐾𝐹(𝑇)𝜇0𝑀𝐹  est le champ d’anisotropie des grains F. 

Le signe + dans la formule (3.5) correspond au cas où 𝝈𝑖 est dans le même sens que H + Hi et 

le signe − au cas où 𝝈𝑖  est dans le sens opposé à H + Hi. 

De même, pour les PG et les PGB la barrière d’énergie à franchir est : 

                           ∆𝐸𝑖,𝑃𝐺 ± =  𝐾𝑃𝐺 (𝑇) 𝑉𝑖 (1 ± |𝐻+ 𝐻𝑖|𝐻𝑎𝑃𝐺 )2                            (3.7) 

où Hi est la valeur algébrique du champ local perçu par le PG ou le PGB :  𝑯𝒊 = 1𝜇0𝑀𝑃𝐺𝑉𝑖  [𝐽𝐹−𝑃𝐺 𝝈𝑭 + 𝐽𝐴𝐹−𝑃𝐺 𝝈𝑨𝑭 ]                     (3.8) 
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Comme les constantes d’anisotropie effective K dépendent de la température (Eqs (3.2) à (3.4)), 

alors 𝑇𝐵𝑖𝑛𝑡 s’écrit : 

                              𝑇𝐵𝑖𝑛𝑡,𝐹 = 𝐾0𝐹𝑉𝐹𝑇𝐶𝑘𝐵𝑇𝐶 ln(2𝑛𝑀𝐶𝑆)+𝐾0𝐹𝑉𝐹                    (3.14) 

                                             𝑇𝐵𝑖𝑛𝑡,𝐴𝐹 = 𝐾0𝐴𝐹𝑉𝐴𝐹𝑇𝑁𝑘𝐵𝑇𝑁 ln(2𝑛𝑀𝐶𝑆)+𝐾0𝐴𝐹𝑉𝐴𝐹                      (3.15) 

 

                                               𝑇𝐵𝑖𝑛𝑡,𝑃𝐺 = 𝐾0𝑃𝐺 𝑉𝑃𝐺 𝑇𝑔𝑘𝐵𝑇𝑔 ln(2𝑛𝑀𝐶𝑆)+𝐾0𝑃𝐺 𝑉𝑃𝐺                    (3.16) 

 

Par conséquent, la distribution volumique des grains entraîne une distribution des températures 

de blocage intrinsèques 𝑇𝐵𝑖𝑛𝑡. Donc la distribution de 𝑇𝐵𝑖𝑛𝑡 du nanoplot est différente de celle du 
film continu à cause de la présence des PGB en bordures. 

 Dans la suite de ce mémoire nous étudierons les propriétés d’anisotropie d’échange des 
bicouches F/AF les plus étudiées d’un point de vue expérimental : les bicouches NiFe/IrMn et 
Co/IrMn. 

 

III.3 Résultats sur les bicouches NiFe/IrMn 71 

 Dans cette partie nous étudions l’effet du couplage F sur le mécanisme de retournement de 
la couche F et sur la variabilité de HE d’un nanoplot à l’autre. Ensuite, nous examinons les 
propriétés d’anisotropie d’échange à température ambiante des nanoplots par rapport à celles 
des films continus pour différentes épaisseurs de la couche AF (IrMn). Puis, nous présentons 
les effets de la taille latérale des nanoplots sur HE et HC pour différentes températures de mesure. 

 

III.3.1 Procédures expérimentales 

 Nos simulations sont effectuées de manière à reproduire deux procédures expérimentales : 
 1- la procédure de Soeya 72 afin d’étudier la variabilité de HE entre les nanoplots et de 
comparer les propriétés d’anisotropie d’échange des nanoplots avec celles de films continus. 
Cette procédure consiste à faire un premier refroidissement de l’échantillon sous champ positif 
(« field cooling ») noté HFC d’une température T0 (d’environ 500 K) jusqu’à TM = 4 K (ou 
298 K). Tous les grains en contact avec la couche F (des grains AF, les PG et PGB) qui ont une 
température de blocage inférieure à T0 sont alors « polarisés » dans le sens du champ appliqué 
(car JF-AF et JF-PG > 0), c’est-à-dire vers la droite. Puis on fait des recuits successifs à des 
températures intermédiaires croissantes (Ta) comprises entre TM et T0 sous un champ négatif. 
Chaque recuit permet de « repolariser » vers la gauche les grains en contact avec la couche F 
qui vérifient TB < Ta. Les recuits successifs permettent donc de « repolariser » progressivement 
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même, nous avons pris une valeur identique pour l’aimantation à saturation des PG et PGB : 

MPG = MPGB = 1,64105 A/m. 
 

III.3.2.4 Interactions d’échange effectives interfaciales 

 Les valeurs des interactions d’échange effectives à l’interface ne sont pas connues. Dans nos 
simulations, le couplage effectif à l’interface par unité de surface entre les grains F et les grains 
AF (jF-AF) a été choisi de façon à ce que le modèle permette de retrouver la valeur maximale de 

|HE| pour eIrMn = 9 nm mesurée dans la référence 51. Nous avons constaté que jF-AF = 1,510-

4 J/m2 est une valeur raisonnable pour les bicouches NiFe/IrMn. Les couplages effectifs à 
l’interface par unité de surface entre les grains F et les PG (jF-PG) et celui entre les grains F et 
les PGB (jF-PGB) ont été pris identiques : jF-PG = jF-PGB. Ce couplage est un paramètre ajustable. 
En raison de la non-colinéarité des moments magnétiques dans les phases magnétiques 
désordonnées, nous supposons que jF-PG ≤ jF-AF. 
 

III.3.2.5 Bilan des paramètres numériques 

 Les paramètres utilisés dans nos simulations sur les bicouches NiFe/IrMn sont regroupés 
dans le tableau III.1. 𝐾0𝐹  = 1,6104 J/m3 MF =0,83106 A/m TC = 850 K xPG = 50% 𝐾0𝐴𝐹  = 4105 J/m3 MAF = 1,31106 A/m TN = 690 K ePG = 2 nm 𝐾0𝑃𝐺  = 3105 J/m3 MPG = 1,64105A/m Tg = 690 K ePGB = eAF 𝐾0𝑃𝐺𝐵 = 𝐾0𝑃𝐺 MPGB = MPG jF-AF = 1,510-4 J/m2 jF-PGB = jF-PG  

Tableau III.1 : Valeurs numériques des paramètres fixés dans nos simulations sur les 

bicouches NiFe/IrMn. 

 

III.3.3 Effet du couplage effectif entre les grains F 

 Dans cette partie nous étudions l’effet du couplage entre grains F par unité de surface jF sur 
la variabilité de HE d’un nanoplot à l’autre et sur le mécanisme de retournement de la couche 
F. Nous appliquons la procédure de Soeya à des nanoplots NiFe (12 nm) / IrMn (5 nm) avec un 
refroidissement initial (HFC = 0,24 T) de T0 = 550 K à TM = 4 K (ou 298 K). Dans nos 
simulations, chaque nanoplot contient 289 grains et a une taille latérale L égale à 130 nm. Nous 

considérons que jF-PG = 8,510-5 J/m2. Les paramètres utilisés dans cette partie sont résumés 
dans le tableau III.2. 

Tableau III.2 : Valeurs numériques des paramètres de simulation.  

eF = 12 nm TM = 4 K (ou 298 K) jF-PG (ou PGB) = 8,510-5 J/m2 
eAF = 5 nm T0 = 550 K 410-5 ≤ jF (J/m2) ≤ 410-4 
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Ensuite nous présentons figure III.14 la variation de HE (moyenné sur 60 nanoplots) en fonction 

de Ta, pour 410-5 J/m2 ≤ jF ≤ 410-4 J/m2. Nous avons vérifié que la moyenne sur un plus grand 
nombre de nanoplots ne modifie pas les résultats. Nous comparons nos valeurs simulées avec 
les valeurs théoriques du comportement de couplage moyen (3.17) : 

                                                 < 𝑗𝑖𝑛𝑡 > =  (1−2𝑟)2 𝑗𝐹−𝐴𝐹                                (3.19) 

car tous les grains AF en contact avec la couche F contribuent à HE alors qu’aucun PG ou PGB 
ne contribue. De même que pour TM = 4 K, nous trouvons que le comportement du couplage 
moyen est satisfait si jF est suffisamment faible. Il est important de noter que pour le cas jF fort, 
le retournement des grains ne s’amorce pas nécessairement sur un grain situé à un coin du 
nanoplot, contrairement au cas TM = 4 K, en raison de l’agitation thermique. 

  

Figure III.14 : Variation de HE (TM = 298 K) (moyenné sur 60 nanoplots NiFe (12 nm) /IrMn 

(5 nm)) en fonction de Ta pour 410-5 J/m2 ≤ jF ≤ 410-4 J/m2. 

 

III.3.4 Comparaison avec les résultats expérimentaux 

 Afin de comprendre la différence des propriétés d’anisotropie d’échange entre les nanoplots 
et les films continus, nous étudions des bicouches NiFe/IrMn et nous comparons nos résultats 
aux résultats expérimentaux 51,53. Les résultats expérimentaux correspondent à une moyenne 
sur un grand nombre de nanoplots, nous avons donc fait la moyenne de nos résultats sur 
plusieurs nanoplots. Nous avons constaté qu’une moyenne sur 60 nanoplots était suffisante pour 

la convergence. Nous avons pris jF = 410-5 J/m2 et jF-PG = 1,510-4 J/m2. 

III.3.4.1 Effet de l’épaisseur de la couche AF sur HE (TM = 298 K) 

 Dans le but d’étudier l’effet de l’épaisseur de la couche AF (IrMn) sur les propriétés 
d’anisotropie d’échange des bicouches NiFe (12 nm)/IrMn (eIrMn), nous appliquons la 
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- la distribution des grains AF et des PGB se décale vers les hautes températures lorsque eIrMn 
augmente ; 

- pour eIrMn = 5 nm, la plupart des PG et PGB sont superparamagnétiques et ne contribuent 
pas à HE, par contre il y a une contribution des PGB à HE pour eIrMn = 16 nm. 

De ce qui précède, nous pouvons expliquer le décalage de la courbe HE vers les hautes 
températures (figure III.15) comme suit : 

i) la principale contribution à HE est due aux grains AF (298 K <TB <550 K). Par contre 
les PG ne contribuent pas à HE et les PGB ne donne qu’une petite contribution pour les 
nanoplots à eIrMn = 16nm. 
 

ii) la distribution de TB des grains AF qui contribuent à HE est proportionnelle à la dérivée 
dHE/dTa de HE par rapport à Ta 45,46. Par conséquent, puisque la distribution des grains 
AF se décale vers les hautes températures lorsque eIrMn augmente alors la courbe de 
dHE/dTa se décale vers les hautes températures et la courbe HE également. 

 
De plus, conformément aux résultats expérimentaux, la valeur maximale de |HE| simulée (c’est-
à-dire pour Ta = 298 K ou 550 K) pour eIrMn = 5 nm et 9 nm est plus petite dans les nanoplots. 
Ce qui s’explique par la présence de PGB dans les nanoplots qui ne contribuent pas à HE pour 
ces épaisseurs. Par contre, la valeur maximale de |HE| simulée pour eIrMn = 16 nm est légèrement 
plus grande dans les nanoplots. Ce résultat provient de la contribution des PGB pour cette 

épaisseur car leur TB (TB  eIrMn) peut être comprise entre 550 K et 298 K (figure III.17 de 
droite). Nous insistons sur le fait que tous les paramètres (sauf eIrMn) ont été conservés pour les 
six courbes simulées de la figure III.15 ce qui atteste de la validité de notre modèle pour rendre 
compte des résultats expérimentaux. 
 

III.3.4.2 Effets de taille sur les propriétés d’anisotropie d’échange à TM 

variable 

 Dans cette partie, notre objectif est d’étudier l’effet de la taille latérale (L = 130 nm, 300 nm, 
500 nm et le film continu) sur HC et HE dans les bicouches NiFe/IrMn avec eNiFe = eIrMn = 8 nm 
en comparaison avec les résultats expérimentaux de la Ref 53. Nous appliquons une procédure 
qui consiste en un seul refroidissement sous un champ positif HFC = 500 Oe de T0 = 300 K 
jusqu’à 5 K. Ensuite, des cycles d'hystérésis successifs sont mesurées à des températures 
croissantes TM ≥ 5 K. Les valeurs des paramètres sont résumées dans le tableau III.4. 

 

Tableau III.4 : Valeurs numériques des paramètres de simulation. 

eF = 8 nm  5 K ≥TM ≥ 300 K jF-PG  = 1,510-4 J/m2 
eAF = 8 nm T0 = 300 K jF = 410-5 J/m2 
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Figure III.20 : Variation de HC simulée en fonction de TM pour des nanoplots NiFe (8 nm) / 

IrMn (8 nm) de différentes tailles latérales. 

 

III.4 Résultats sur les bicouches Co/IrMn75 

 Dans cette partie nous étudions l’effet de l’épaisseur de la couche AF et de la température 
sur les propriétés d’anisotropie d’échange des bicouches Co/IrMn en comparaison à des 
résultats expérimentaux. Pour cela, nous avons simulé la procédure expérimentale qui consiste 
à faire un seul refroidissement, sous un champ positif HFC, de T0 jusqu'à Tf. Ensuite des cycles 

d'hystérésis sont mesurés à TM = 298 K (§ III.4.2) ou à TM croissante (Tf ≤ TM  T0) (§ III.4.3). 
Comme précédemment, les résultats présentés correspondent à une moyenne sur 60 nanoplots. 
Nous rappelons que, comme nous l’avons expliqué dans la partie III.3.1, seuls les grains qui 
ont TB compris entre T0 et TM peuvent contribuer à HE. 

III.4.1 Paramètres numériques 

 Les paramètres magnétiques de la couche AF et des PG (ou PGB) sont les mêmes que ceux 
utilisés dans les parties III.2.2.3 et III.3.2.3 car nous utilisons toujours l’alliage IrMn comme 
matériau AF. 

III.4.1.1 Paramètres magnétiques de la couche F 

 Le matériau F dans cette partie est le cobalt (Co) qui est plus anisotrope que le NiFe. La 

constante d’anisotropie à 0 K du Co est 7,2  104 J/m3 45 avec une température de Curie qui 

vaut 1360 K 14. L’aimantation à saturation MF du cobalt est 1,44  106 A/m 14. 

III.4.1.2 Interactions d’échange effectives interfaciales 

 Comme nous avons dit dans la partie III.4.2.3, les valeurs des interactions d’échange à 
l’interface ne sont pas connues. Donc dans nos simulations, le couplage effectif à l’interface 
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La variation de HE en fonction de eIrMn, dans le cas du film continu et des nanoplots, en 
comparaison avec les résultats expérimentaux 56 est présentée figure III.22. En accord avec les 
données expérimentales, nos résultats montrent que la courbe de HE présente un maximum dans 
les deux cas. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure III.22 : Variation de HE simulé à TM = 298 K en fonction de eIrMn dans les bicouches 

Co/IrMn (à gauche) en comparaison aux résultats expérimentaux 56 (à droite). 

 

Pour mieux comprendre ces résultats, nous présentons figure III.23 les distributions de TB 
intrinsèque des grains qui sont en contact avec la couche F pour différentes valeurs de eIrMn dans 
le cas du film continu. Nous rappelons que seuls les grains dont la TB vérifie T0 = 473 K > TB > 
TM = 298 K (rectangle gris) contribuent à HE. Par contre, les autres grains sont des grains 
superparamagnétiques (TB< TM) ou de gros grains qui n’ont pas été « repolarisés » lors du 
refroidissement initial (TB > T0). Plus précisément, les PG ne contribuent pas à HE (car 
TB < 298 K) alors qu’une fraction des grains AF, qui dépend du eIrMn, contribue sur HE. On voit 
que pour les petites épaisseurs (figure III.23), la fraction des grains AF qui contribue à HE est 
faible et donc la valeur de HE est faible. Lorsque eIrMn augmente, cette fraction augmente et 
atteint un maximum pour eIrMn = 9 nm (figure III.23) conduisant à un maximum pour HE. Pour 
eIrMn > 9 nm, la fraction des grains AF qui contribuent diminue (figure III.23) et donc HE 
diminue. On remarque que le maximum des courbes de HE simulés se trouve à une épaisseur 
légèrement supérieure à la valeur expérimentale. Ceci peut s’expliquer par un faible décalage 
de la distribution des TB des grains AF dans notre modèle par rapport à celle de l’expérience56. 
Il est à noter que les résultats expérimentaux ne permettent pas de mettre en évidence une 
différence entre les valeurs de HE des nanoplots et des films continus à cause des incertitudes 
de mesure. Par contre, nos résultats indiquent que HE dans les nanoplots est plus petit que dans 
les films continus pour eIrMn <12 nm, et indiquent le contraire pour eIrMn >12 nm. Cela s'explique 
par la présence des PGB dans les nanoplots qui sont superparamagnétiques pour eIrMn < 12 nm, 
et ne contribuent pas à HE. Par contre, pour eIrMn > 12 nm, les PGB contribuent à HE, et donc les 
valeurs simulées de HE dans les nanoplots sont légèrement plus grandes que celles des films 
continus. 
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dans les nanoplots qui sont tous superparamagnétiques à TM = 298 K. Alors que pour 
eIrMn > 7 nm, les TB des PGB augmentent et deviennent proches de TM et donc les PGB 
contribuent à HC. 

 

 

Figure III.24 : Variation de HC simulé à TM = 298 K en fonction de eIrMn dans les bicouches 

Co/IrMn (à gauche) en comparaison avec les résultats expérimentaux56 (à droite). 

 

III.4.3 Effet de la température et de l'épaisseur de la couche AF sur les 

propriétés d’anisotropie d’échange 

 Dans cette section, nous étudions l’effet de la température sur les propriétés d’anisotropie 
d’échange dans les bicouches Co (4nm) / IrMn (eIrMn) pour différentes valeurs de eIrMn (3, 9 et 
15 nm) et nous comparons nos résultats avec les données expérimentales de la Ref. 61. La 
procédure simulée consiste en un refroidissement sous HFC = 4 kOe de T0 = 550 K jusqu’à 
Tf = 2 K. Ensuite, des cycles d'hystérésis sont mesurés à des températures croissantes TM  2 K. 
Sur la figure III.25 nous montrons la variation de HC et de HE simulés en fonction de TM dans 
le cas du film continu pour différentes valeurs de eIrMn en comparaison aux résultats 
expérimentaux 61. 

 Concernant HE, nous avons trouvé un bon accord qualitatif avec les données expérimentales 
au-dessus de 100 K, à savoir une diminution puis l’annulation de HE lorsque la température de 
mesure augmente. La température d’annulation de HE augmente avec eIrMn, ce qui est également 
en accord avec l’expérience. La diminution de HE s’explique par l'augmentation de la fraction 
de grains superparamagnétiques (grains AF et PG) qui sont en contact avec la couche F lorsque 
TM augmente. La température d’annulation de HE correspond donc à la température de blocage 
maximale des grains AF donnée par (à condition que les interactions soient négligeables) : 
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Chapitre IV  

Effets de l’interdiffusion et des joints de grains 

 sur les propriétés d’anisotropie d’échange 

 de nanoplots F/AF : Approche atomique 

 

 
IV.1 Introduction 

 L’anisotropie d’échange a fait l’objet de nombreuses études expérimentales et théoriques. 
Certains résultats expérimentaux, en particulier la dépendance en température du champ 
d’échange et du champ coercitif, sont bien compris et expliqués par des modèles à l’échelle 
granulaire en termes de distribution de températures de blocage des entités magnétiques dans 
la couche AF. Notamment, l’existence de phases magnétiques désordonnées à l’interface F/AF 
53,58,64 qui sont modélisées comme des petits grains à faible température de blocage 45,46,71,75, a 
été proposée pour interpréter ces résultats expérimentaux. Cependant, ces phases magnétiques 
désordonnées sont très difficiles à observer et à caractériser expérimentalement. Il est donc 
nécessaire d’étudier ces phases désordonnées à l’interface à l’aide de simulations numériques 
sur des modèles appropriés, tels que les modèles à l’échelle atomique. En effet, ces modèles 
doivent permettent de mettre en évidence des régions où les moments magnétiques sont non 
colinéaires et désordonnés en raison de la frustration magnétique et des défauts (rugosité, 
interdiffusion, joints de grains, fautes d’empilement …). Il n’existe pas à notre connaissance 
d’études numériques sur des modèles à l’échelle atomique prenant en compte les joints de 
grains. La présence de joints de grains dans la couche AF favorise la présence de désordre 
magnétique lorsqu’il y a de frustration dans la couche AF 76. Plusieurs études ont également 
mis en évidence que l’interdiffusion favorise la présence de moments non colinéaires à 
l’interface et diminue les valeurs du champ d’échange 77–79. La présence de moments 
magnétiques désordonnés à l’interface pose également la question du réarrangement de ces 
moments magnétiques lors des cycles d’hystérésis. De plus, la modélisation à l’échelle 
atomique des nanoplots est envisageable compte tenu du nombre raisonnable d’atomes dans ces 
systèmes (une simulation de durée raisonnable est limitée à des nombres d’atomes de l’ordre 
de 106). C’est pourquoi nous proposons ici la modélisation à l’échelle atomique de nanoplots 
F/AF présentant des joints de grains et de l’interdiffusion. 

 De plus, parmi les résultats expérimentaux qui sont encore mal compris figure l’influence 
de l’épaisseur de la couche AF sur l’anisotropie d’échange. Dans certaines études sur des films 
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minces 52,63, le champ d’échange (HE) diminue lorsque l’épaisseur de la couche AF augmente 
tandis que d’autres études 56,60,61 montrent que HE passe par un maximum puis diminue. Une 
des explications pourrait être la présence de domaines magnétiques dans la couche AF comme 
le propose le modèle de Malozemoff 18 et le « Domain State Model » 19,80–83. Le modèle de 
Malozemoff 18 montre qu’une interface compensée « rugueuse » peut entrainer une anisotropie 
d’échange. Cette rugosité interfaciale engendre la création de domaines dans la couche AF qui 
sont responsables de la dépendance de HE vis-à-vis de l’épaisseur de la couche AF. Il est à noter 
que ce modèle conduit à des valeurs de champ d’échange réalistes contrairement au modèle de 
Meiklejohn et Bean qui prévoit des valeurs trop grandes. Plus récemment, Nowak et al. 19,80–83 
ont montré que l’existence de domaines dans la couche AF est liée directement à la présence de 
défauts non magnétiques dans cette couche. Cette hypothèse a été validée par plusieurs études 
expérimentales et numériques20,21. 
 Dans ce chapitre, nous allons d’abord décrire notre modèle structurale et magnétique. 
Ensuite, nous nous sommes intéressés aux effets combinés des joints de grains, de 
l’interdiffusion et la frustration magnétique sur les propriétés d’anisotropie d’échange. Plus 
précisément, nous montrons l’effet des configurations magnétiques interfaciales non colinéaires 
complexes dans la couche AF, qui résultent de la frustration magnétique, des joints de grains et 
de l’effet de surface sur l’anisotropie d’échange. Puis, nous étudions l’effet de l’interdiffusion 
sur ces configurations magnétiques complexes AF et sur l’anisotropie d’échange. Nous avons 
également examiné l’effet de la température. Pour cela, nous avons eu recours à la méthode MC 
quantifiée en temps dont le principe a été expliqué dans le chapitre II. 

 

IV.2 Modèle 

 Dans cette partie, nous présentons notre modèle structural puis magnétique. 
 

IV.2.1 Modélisation structurale 

 Le système considéré dans ce chapitre est une bicouche (nanoplot) F/AF. La structure 
atomique du nanoplot est obtenue par simulations basées sur la méthode du champ de phases 
dans laquelle les positions des atomes sont définies par des probabilités de présence 84. Cette 
méthode permet de simuler des structures à l’échelle atomique réalistes contenant des joints de 
grains (JG). Pour des raisons de simplicité, nous avons considéré une structure cubique centrée 
(CC), il existe donc deux types de plans atomiques. Compte tenu de l’hypothèse de croissance 
colonnaire, chaque couche a la même structure et est formée de trois grains (figure IV.1). 
Contrairement aux atomes à l’intérieur de chaque grain, il existe un désordre topologique au 
niveau des joints grains. Dans cette thèse, l’épaisseur de la couche F est constante (eF = 2 plans 
soit NF = 2922), l’épaisseur de la couche AF (eAF) pouvant varier. Au niveau de l’interface 
F/AF, nous avons considéré deux cas : 
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On suppose que le champ magnétique est appliqué suivant l’axe facile Oy ( = 0) et que la 

couche AF est bloquée suivant Oy dans la direction de l’axe d’anisotropie donc  = 0 ou . Les 
orientations stables de l’aimantation de la couche F s’obtiennent par minimisation de l’énergie 
totale du système par rapport à 𝛽 : 𝑑𝐸𝑑𝛽 = 0  𝑑²𝐸(𝛽)𝑑𝛽² > 0  
Il est à noter que la dérivée seconde de l’énergie totale est liée à sa courbure locale. Une 
courbure positive indique un état stable. Par contre, une courbure négative indique un état 
instable, c’est le retournement de l’aimantation. La dérivée seconde s’écrit : 𝑑²𝐸(𝛽)𝑑𝛽² = 𝐽int 𝑆AF 𝑆F  ZF−AF cos(𝛼 − 𝛽) +  2 𝐷F 𝑁F 𝑆F2 (1 − 2(cos 𝛽)2)  +𝜇0𝜇𝐵𝐻 𝑁F 𝑔F 𝑆F  cos(𝛽)                 (4.5)  
Les états stables sont obtenus pour 𝛽 =  0 𝑜𝑢 𝜋. En remplaçant  𝛽 =  0 𝑜𝑢 𝜋 dans l’équation 
(4.5) on trouve les expressions des champs de retournement : 𝜇0𝜇𝐵𝐻C− = −2𝐷F 𝑆F𝑔F − ZF−AF 𝑆AF 𝐽int𝑁F 𝑔F                 (4.6) 

𝜇0𝜇𝐵𝐻C+ = +2𝐷F 𝑆F𝑔F − ZF−AF 𝑆AF 𝐽int𝑁F 𝑔F                 (4.7) 
 

Il est important de rappeler que le phénomène d’anisotropie d’échange n’est observé que si la 
couche AF ne se retourne pas lors du retournement de la couche F. Cette condition de non 
retournement s’écrit : 

NAF DAF SAF > ZF-AF Jint SF                        (4.8) 

Dans le cas où le critère de non retournement de la couche AF est satisfaite, les champs 
d’échange et coercitif s’écrivent sous la forme suivante :  𝜇0𝜇𝐵𝐻C = 2𝐷F 𝑆F𝑔F                               (4.9) 

𝜇0𝜇𝐵𝐻E = −ZF−AF 𝑆AF 𝐽int𝑁F 𝑔F            (4.10) 
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IV.3 Paramètres numériques 

IV.3.1 Paramètres de la couche F 

 Nous avons choisi un matériau F dont la température de Curie TC est proche de 1360 K (celle 
du cobalt) 10. Le moment atomique du Co valant 1,7 𝜇𝐵 10, nous avons choisi une valeur du spin 
SF = 0,85 (g = 2). Afin de trouver la valeur du couplage ferromagnétique (JF), nous avons utilisé 
la formule qui établit une relation entre TC et JF dans le cas d’un réseau cubique centré de spins 
d’Heisenberg 85 : 

𝑘B𝑇C𝐽F𝑆F2  2,054 (4.11). Nous avons choisi JF = 1,256 × 10−20 J. L’anisotropie 

du matériau F a été choisie uniaxiale suivant l’axe Oy. La valeur de la constante d’anisotropie 
par atome (DF) retenue est 1,1 × 10−23 J/atome 86. 

IV.3.2 Paramètres de la couche AF 

 Pour le matériau AF, nous avons choisi une température de Néel TN égale à 690 K (celle de 
l’alliage IrMn) 10 et une valeur du spin SAF = 1 87. De même que pour JF, nous avons choisi la 

valeur du couplage antiferromagnétique aux 1ers voisins à partir de la formule 85 
𝑘B𝑇N|𝐽1𝐴𝐹|𝑆AF2  2,054 

(4.12) et nous avons donc pris 𝐽1AF = −4,63 × 10−21 J. La valeur du couplage 

antiferromagnétique aux 2èmes voisins 𝐽2AF < 0 est un paramètre variable dans notre étude (0 ≤ |𝐽2AF | ≤ 0,6 |𝐽1AF | ). Il est important de noter que ce couplage entraine de la frustration 

magnétique. L’axe facile de la couche AF a été également choisi suivant l’axe (Oy) et nous 
avons pris arbitrairement DAF = 10 DF. 

IV.3.3 Bilan des paramètres numériques  

 Pour des raisons pratiques dans notre code, nous avons utilisé les paramètres 
magnétiques divisés par kB (Jij/kB et D/kB), ce qui donne des constantes en Kelvin (K) dont les 
valeurs sont résumées dans le tableau IV.1. 

SF = 0,85 DF = 1 K JF = 910 K TC = 1360 K 
SAF = 1 DAF = 10 K 𝐽1AF  = −335 K TN = 690 K 

Tableau IV.1 : Valeurs numériques fixées dans nos simulations. 

IV.4 Résultats préliminaires (couche F uniquement : eF = 2 

plans) 

 Tous les cycles d’hystérésis sont simulés après un recuit sous un champ positif en partant de 
T0 qui est largement supérieur à la température de transition de la couche F jusqu’à Tf = 0,1 K. 
Il est à noter que compte tenu du faible nombre d’atomes dans la couche F, la température à 
laquelle s’annule l’aimantation, qui correspond à TC, est de l’ordre de 550 K (figure IV.5), nous 
avons donc choisi T0 = 800 K. Dans cette partie, chaque cycle représenté est la moyenne de 
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plusieurs cycles. Après différents tests, nous avons trouvé qu’il suffisait de moyenner sur 28 
cycles. Dans cette partie nous avons eu recours à la simulation MC quantifiée en temps. Nous 
présentons les résultats préliminaires obtenus sur une couche F contenant deux plans atomiques 
que nous comparons aux résultats théoriques afin de vérifier la fiabilité de notre méthode de 
simulation.  

Figure IV.5 : Variation de l’aimantation de la couche F en fonction de la température. 
 

IV.4.1 Influence du nombre de pas MC sur le champ coercitif (TM = 0,1 K) 

 Nous avons simulé plusieurs cycles d’hystérésis pour différentes valeurs du nombre de pas 
MC à chaque valeur du champ et R = 0,01. La variation de HC avec le nombre de pas MC est 
reportée sur la figure IV.6 : 

- HC diminue avec l’augmentation de nMCS, ce qui est logique car, à température non nulle, la 
probabilité de retournement à chaque valeur du champ augmente avec le nombre de pas MC. 

- Pour nMCS > 6104, HC est presque constant et 
  𝜇𝐵 𝜇0𝐻C𝑘𝐵  1 K qui est légèrement supérieur à la 

valeur théorique à 0 K :    𝜇𝐵𝜇0𝐻C𝑘𝐵 = 2𝐷F × 𝑆F𝑔F = 0,85 K. 
Cette légère surestimation de HC dans les simulations par rapport à la valeur théorique est due 
à la nature de l’algorithme (rotation individuelle des moments) 88. En effet, comme l’algorithme 
réactualise un seul spin à la fois, l’interaction JF intervient dans le calcul de la variation 
d’énergie et elle empêche les rotations individuelles des moments, ce qui retarde le 
retournement de l’aimantation. Il est à noter que cette surestimation augmente lorsque le rapport 
JF/(kBT) augmente. 
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Afin de préciser ces points, nous présentons sur la figure IV.9 la variation du nombre de 
transitions acceptées et refusées par l’algorithme en fonction de R. Il est important de rappeler 
que dans la méthode MC, les transitions acceptées proviennent de deux cas :  

- soit elles correspondent à une variation d’énergie négative (E < 0) ; 

- soit elles correspondent à une variation d’énergie positive (E > 0) et un nombre aléatoire tiré 

r ≤ W(E) (probabilité de transition). 

Les transitions refusées correspondent à une variation d’énergie positive (E > 0) et un nombre 

aléatoire tiré r > W(E) (probabilité de transition).  

 

Figure IV.9 : Variation du nombre de transitions acceptées et refusées en fonction de R à 

TM = 0,1 K. 

On peut expliquer ces résultats à partir des faits suivants : 

- les rotations correspondant à E < 0 consistent à ramener le moment magnétique sur son 
champ local et sont donc des rotations d’angle faible (rotation à l’intérieur du cône d’agitation 
thermique) ; 

- les rotations correspondant à E > 0 qui sont acceptées sont également des rotations d’angle 
faible contenues dans le cône d’agitation thermique. Ces rotations consistent à éloigner le 
moment magnétique de son champ local. Donc ces transitions sont responsables du 
retournement de moment ; 

- les rotations correspondant à E > 0 qui sont refusées sont des rotations d’angle plus grand 
qui « sortent » le moment magnétique du cône d’agitation thermique (figure IV.10) ; 
 
Ainsi lorsque R augmente : 
- la proportion de rotations qui « sortent » le moment magnétique du cône d’agitation thermique 
augmente et donc le nombre de rotations refusées augmente car ce type de rotations coûtent 
beaucoup d’énergie ; 
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Figure IV.11 : Cycles d’hystérésis pour différentes valeurs de la constante d’anisotropie DF 

(à gauche) et variation du champ coercitif simulé en fonction de DF (à droite) à TM = 0,1 K 
(R = 0,02 et nMCS = 6104). 

Dans la suite, nous fixerons les paramètres R = 0,02, nMCS = 6104 et DF = 1 K. 

 

IV.4.4 Effet de la température sur le champ coercitif 

 La figure IV.12 montre la variation de HC simulé en fonction de la température TM en 
comparaison avec les valeurs théoriques de HC. Théoriquement, pour une température non 
nulle, la barrière d’énergie à franchir lors du retournement par rotation uniforme (norme de 
l’aimantation constante au cours du retournement) de la couche F s’écrit : 
 ∆𝐸 = 𝑁𝐹 𝐷𝐹(𝑇) 𝑆𝐹²  (1 − 𝐻𝐻𝑎(𝑇))2 

où : 

- 𝐷𝐹(𝑇) = 𝐷𝐹 (1 − 𝑇𝑇𝐶)  est la constante d’anisotropie effective qui dépend de la température. 

En effet, les fluctuations thermiques diminuent l’anisotropie effective du système ; 

- 𝐻𝑎(𝑇) = 2 𝐷𝐹(𝑇) 𝑆𝐹²𝜇0 𝑚(𝑇)   est le champ d’anisotropie où m(T) est le moment magnétique moyen par 

atome F à chaque température.  

Par hypothèse, la couche F se retourne lorsque le temps de relaxation 𝜏 =  𝜏0 𝑒 ∆𝐸𝑘𝐵𝑇 est égal au 

temps de mesure (tmes). On en déduit alors que le champ de retournement 
−
CH , qui est égal au 

champ coercitif HC, vérifie la relation : 
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ln( 𝑡𝑚𝑒𝑠𝜏0 ) =  𝑁𝐹𝐷𝐹(𝑇) 𝑆𝐹²𝑘𝐵𝑇 (1 − 𝐻𝐶(𝑇)𝐻𝑎(𝑇))2 
soit finalement : 𝐻C(𝑇) = 2 𝐷F(𝑇) 𝑆F2

0 𝑚(𝑇) [1 − √ 𝑘𝐵 𝑇𝑁F 𝐷F(𝑇) 𝑆F2 𝑙𝑛 (𝑡mes𝜏0 )] 89    (4.14). 

En fait, 
𝑡mes𝜏0  est inconnu, c’est pourquoi nous présentons les courbes de HC théorique pour 

différentes valeurs de  
𝑡mes𝜏0  et TC = 550 K (voir figure IV.5).  

 

Figure IV.12 : Variation de HC simulé en fonction de la température en comparaison avec les 

valeurs théoriques pour différentes valeurs de tm/0. 
 
On constate que : 
- HC simulé diminue lorsque la température augmente comme prévu ; 

- la courbe simulée est proche de la courbe théorique avec 
𝑡mes𝜏0  = 10 lorsque la température 

augmente ; 
- la surestimation de HC dans les simulations à basse température, c’est-à-dire lorsque kBT/JF 
est petit, est due à la nature de l’algorithme qui effectue des rotations individuelles des 
moments. 

 

IV.5 Résultats sur les nanoplots F/AF avec joints de grains 

IV.5.1 Interactions limitées aux 1ers voisins dans la couche AF (J2
AF = 0 K) 

 Dans cette partie, les interactions dans la couche AF sont limitées aux 1ers voisins 
uniquement. Dans ce cas, la configuration magnétique stable de la couche AF est constituée de 
plans atomiques dans lesquelles les moments magnétiques sont parallèles entre eux et deux 
plans atomiques adjacents ont des aimantations antiparallèles (figure IV.3). Nous présentons 
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l’effet du couplage interfacial Jint sur HC et HE à TM = 0,1 K après avoir refroidi sous champ 𝜇𝐵𝜇0𝐻ref𝑘𝐵  = 1 K (0Href = 1,49 T) à partir de T0 = 800 K. Ensuite, nous étudions l’effet de la 

température pour différentes valeurs de Jint. 

IV.5.1.1 Effet de Jint à TM = 0,1 K 

 Les cycles d’hystérésis simulés à TM = 0,1 K pour différentes valeurs de Jint sont présentés 
(figure IV.13). La variation de HE et HC en fonction de Jint est représentée figure IV.14. 

Figure IV.13 : Cycles d’hystérésis simulés à TM = 0,1 K pour différentes valeurs du couplage 

interfacial Jint. (𝐽2𝐴𝐹  = 0 K). 
 

En absence de couplage interfacial, les cycles d’hystérésis sont symétriques comme attendu. 
Sur la figure IV.14, nous avons tracé les courbes de HE et HC prédites par le modèle de 
Meiklejohn et Bean (voir partie IV.2.2.4) : 
 𝜇𝐵𝜇0𝐻C−𝑘𝐵 = −0,85 − 0,96 𝐽int𝑘𝐵            (4.15)         𝜇𝐵𝜇0𝐻C+𝑘𝐵 =  0,85 − 0,96 𝐽int𝑘𝐵         (4.16)   

{  
  𝜇𝐵𝜇0𝐻E𝑘𝐵 = −0,96 𝐽int𝑘𝐵       (4.17)   𝜇𝐵𝜇0𝐻C𝑘𝐵 =  0,85                   (4.18) 

 

Le critère de non retournement de la couche AF (Eq. 4.8) s’écrit  𝐽int𝑘𝐵 < 12,225 K. 
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Figure IV.14 : Variation de HE et HC pour différentes valeurs de Jint (𝐽2𝐴𝐹  = 0 K) en 

comparaison avec les valeurs prédites par le modèle de Meiklejohn et Bean [Eqs 4.17 et 

4.18]. 

 

En augmentant la valeur du couplage à l'interface, nous trouvons : 

Pour Jint < 7.5 K :  

- le décalage (champ d’échange) augmente linéairement lorsque Jint augmente car la couche AF 
est bloquée, ceci est en très bon accord avec la variation donnée par le modèle théorique de 
Meiklejohn et Bean. 

- la largeur du cycle (champ coercitif) diminue lorsque Jint augmente et s’éloigne de la valeur 
théorique. Ces résultats sont expliqués page suivante. 

Pour 7.5 K< Jint <11 K : 

- La couche AF est toujours bloquée et on trouve que |HE| augmente avec Jint mais cette fois 
moins rapidement que le comportement prévu par le modèle Meiklejohn et Bean. 
- HC est nul. 

Pour Jint  12 K : 

- L’annulation de HE s’explique par le retournement de la couche AF lors du retournement de 
la couche F, ce qui est en excellent accord avec le critère de non retournement de la couche AF  𝐽int𝑘𝐵 < 12,225 K. 

- HC augmente avec Jint, ce qui est logique car la couche AF se retourne avec la couche F. 
 

Pour mieux comprendre le comportement de HC nous présentons sur la figure IV.15 la variation 
des champs de retournement positif  𝐻𝐶 +et négatif  𝐻𝐶− simulés en comparaison avec les valeurs 
du modèle Meiklejohn et Bean (Eqs 4.15 et 4.16). 
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Figure IV.15 : Variation des champs de retournement positif et négatif pour 

différentes valeurs de Jint (𝐽2𝐴𝐹  = 0 K) en comparaison avec les valeurs prédites par le modèle 

de Meiklejohn et Bean [Eqs 4.15 et 4.16]. 

Pour Jint < 3 K : 

- Les valeurs des champs de retournement sont en bon accord avec les valeurs théoriques car le 
retournement de la couche F s’effectue par rotation uniforme. 

Pour Jint > 3 K : 

- 𝐻C− s’éloigne du comportement linéaire du modèle Meiklejohn et Bean et devient quasiment 
indépendant de Jint pour les grandes valeurs de Jint. Ceci s’explique par le fait que le 
retournement de la couche F se déclenche sur la surface supérieure libre de la couche F en raison 
du manque de voisins lorsque Jint augmente. En effet, 𝐻C− ne dépend quasiment pas de 
l’interface F/AF et c’est pourquoi il n’y a pas de variation brutale de 𝐻C− lorsque la couche AF 
se retourne et 𝐻C− ne dépend quasiment pas de Jint lorsque celui-ci augmente. 

- Concernant 𝐻C+ il suit quasiment le comportement linéaire du modèle Meiklejohn et Bean 

jusqu’à ce que la couche AF se retourne. Ceci est logique car le retournement à 𝐻C+ s’amorce à 
l’interface F/AF (tant que la couche AF est bloquée) car Jint favorise le retournement des 
moments d’interface par rapport à ceux de la surface supérieure libre. Ceci est confirmé par 
l’augmentation brutale de 𝐻C+ lorsque la couche AF se retourne. 

Ces résultats sur 𝐻C− et 𝐻C+ permettent d’expliquer la variation de HC simulé de la figure IV.15. 

En particulier, la dépendance de HC avec Jint (décroissance puis annulation pour Jint  11 K) qui 
n’est pas prédite dans le modèle Meiklejohn et Bean s’explique par l’effet de la surface 
supérieure libre qui peut se produire dans les échantillons réels pour les faibles épaisseurs de la 
couche F. 
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IV.5.1.2 Effet de la température 

 Nous souhaitons étudier ici l’effet des fluctuations thermiques des moments dans la couche 
AF sur le champ d’échange et le champ coercitif pour différentes valeurs de Jint. La dépendance 
en température de HC et HE pour différentes valeurs de Jint est présentée sur la figure IV.16.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure IV.16 : Variation de HE et HC en fonction de TM pour différentes valeurs de Jint 

(𝐽2𝐴𝐹  = 0 K). 
 

 • Champ coercitif 

 

- HC décroit lorsque TM augmente comme attendu ; 
- HC diminue lorsque Jint augmente car le 1er retournement (𝐻C−) s’amorce à la surface supérieure 
libre et le deuxième retournement (𝐻C+) s’amorce à l’interface F/AF comme expliqué 
précédemment (§ IV.5.1.1). 
 

 • Champ d’échange 

 
- |HE| augmente avec Jint quelle que soit TM comme attendu (couche AF bloquée) ; 
- |HE| diminue avec l’augmentation de TM, quel que soit Jint (contrairement au modèle granulaire 
où HE est constant tant que les grains AF sont bloqués). Cela peut s’expliquer par 
l’augmentation des fluctuations thermiques des moments AF à l’interface avec la température. 

Dans une approche granulaire, cela revient à dire que le couplage d’interface effectif 𝐽𝑖𝑛𝑡𝑒𝑓𝑓 défini 

par Eech = 𝐽𝑖𝑛𝑡𝑒𝑓𝑓 𝝈𝐹 . 𝝈𝐴𝐹 diminue, ce qui tend à diminuer |HE|. 

Afin de voir si l’on peut généraliser la formule de Meiklejohn et Bean 𝜇𝐵𝜇0𝐻E =− ZF−AF 𝐽int 𝑆AF𝑁F 𝑔F   valable uniquement à 0 K de la façon suivante : 

𝜇𝐵𝜇0𝐻E(𝑇) = −ZF−AF 𝐽int < 𝑆AF >𝑇𝑁F 𝑔F        (4.19) 
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nous présentons figure IV.17 la variation du spin moyen <SAF>T des atomes du 1er plan de la 
couche AF (plan interfacial). On voit comme attendu que <SAF>T diminue avec l’augmentation 
de TM, de plus la décroissance est linéaire. 

 

Figure IV.17 : Variation du spin moyen des atomes du 1er plan de la couche AF (plan 

interfacial) en fonction de la température TM. 
 
Nous avons alors tracé figure IV.18, la formule généralisée du champ d’échange (Eq. 4.19) en 
fonction de la température en comparaison avec nos résultats de simulations. On peut voir que 
l’accord est excellent montrant ainsi que la formule de Meiklejohn et Bean peut être généralisée 
à température non nulle en remplaçant simplement SAF par <SAF>T. 
 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.18 : Variation de HE simulé en fonction de TM pour différentes valeurs de Jint en 

comparaison avec les valeurs théoriques données par la relation (4.19). 
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IV.5.2 Prise en compte des interactions aux 2èmes voisins dans la couche AF 

(J2
AF ≠ 0 K) 

 Pour être plus réaliste, nous prenons en compte les interactions aux seconds voisins en plus 

de celles aux premiers voisins. Comme 𝐽2AF < 0, la prise en compte de ces interactions entraine 
l’apparition de frustration magnétique dans la couche AF qui peut engendrer des configurations 
magnétiques non colinéaires. Dans cette partie, nous présentons l’effet de  𝐽2AF  sur les 
configurations magnétiques à TM = 0,1 K, ensuite nous examinerons l’effet de Jint et de la 

température sur les propriétés d’anisotropie d’échange pour différentes valeurs de 𝐽2AF . 
IV.5.2.1 Effet de J2

AF sur les configurations magnétiques à TM = 0,1 K 

 Dans cette partie, nous faisons un refroidissement sous champ positif 
𝜇𝐵𝜇0𝐻ref𝑘𝐵  = 1 K 

(0 Href = 1,49 T) en partant de T0 = 800 K jusqu’à Tf = 0,1 K avec un pas de refroidissement 
ΔT = 5 K. 

 • Jint = 0 K 

 Les configurations magnétiques du 1er plan (plan interfacial) de la couche AF obtenues à la 

fin du refroidissement (TM = 0,1 K) pour Jint = 0 K et différentes valeurs de 𝐽2AF  sont 
représentées sur la figure IV.19. Le code couleur représente la composante des spins (le spin 
est opposé au moment magnétique car  𝒎 =  − 𝑔𝜇𝐵𝑺) suivant l’axe perpendiculaire au plan 
(axe Oz). 

- Pour 𝐽2AF  = 0 K, les moments sont orientés dans le même sens en formant un seul domaine, ce 
qui est logique car il n’y a pas de frustration. 

- Pour  𝐽2AF  = 0,5 𝐽1AF , à cause de la compétition entre 𝐽2AF et 𝐽1AF , les moments ne sont plus 

colinéaires. Dans la partie centrale, l’angle entre les moments est  60°. On peut voir qu’au 
niveau des joints de grains et des bords, certains moments sont hors du plan Oxy. 

- Pour 0,5 𝐽1AF <  𝐽2AF  ≤ 0,6 𝐽1AF , la proportion de moments hors du plan augmente. De plus, on 
voit la formation de plusieurs domaines magnétiques dans le plan interfacial de la couche AF. 
On remarque qu’il y a plusieurs domaines dans chaque grain. De plus, il semble qu’un domaine 
ne puisse pas traverser un joint de grains. 

Afin de vérifier que ces résultats sont reproductibles, nous avons fait les mêmes simulations 
mais avec différentes configurations magnétiques initiales et aussi avec plusieurs vitesses de 
refroidissement, nous avons toujours trouvés des domaines magnétiques dans le plan interfacial 

pour 0,5 𝐽1AF <  𝐽2AF  ≤ 0,6 𝐽1AF . Il est à noter que pour  𝐽2AF  = 0,6 𝐽1AF , les moments du second 
plan de la couche AF sont légèrement désalignés mais reste globalement dans le plan Oxy 

(figure IV.20). Par contre, le dernier plan de la couche AF présente sensiblement la même 
configuration que le plan interfacial ce qui montre que l’effet de surface et la présence de joints 
de grains sont les causes des configurations en domaines observées. 
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Pour calculer la frustration dans la couche AF résultant de la compétition entre 𝐽2AF  et  𝐽1AF , 
nous avons utilisé la formule suivante : 

𝐹 = 1 − 𝐸minsimulation𝐸minthéorique           (4.20) 
où   𝐸minsimulation est l’énergie de l’état fondamental obtenue dans nos simulations, c’est-à-dire à 

la fin du refroidissement et 𝐸minthéorique est l’énergie correspondant au cas où toutes les 
interactions sont pleinement satisfaites (qui correspond à l’énergie de l’état fondamental dans 
le cas d’un système non frustré) : 𝐸minthéorique = −ZF 𝐽F 𝑆F2 − 𝑍1,AF−AF 𝐽1AF 𝑆AF2  − Z2,AF−AF 𝐽2AF 𝑆AF2 − ZF−AF 𝐽int 𝑆F 𝑆AF −  𝑁F 𝐷F 𝑆F2− 𝑁AF 𝐷AF 𝑆AF2 + 𝜇𝐵 𝐵 𝑁F 𝑔F 𝑆F          (4.21) 
Dans le cas des systèmes non frustrés, 𝐸minsimulation = 𝐸minthéorique, donc F = 0. Cependant que 

dans les systèmes frustrés 𝐸minsimulation > 𝐸minthéorique, ce qui nous donne F > 0. Dans la figure 

IV.21, nous présentons la variation de la frustration dans la couche AF en fonction de 𝐽2AF . On 

voit clairement que F augmente avec 𝐽2AF , ce qui est logique. 

 

Figure IV.21 : Variation de la frustration dans la couche AF en fonction de 𝐽2AF /𝐽1AF . 
 

D’après la figure IV.22, on voit que la température de transition (TN) de la couche AF, qui 
correspond à la position du maximum de la courbe de chaleur spécifique, se décale vers les 

basses températures lorsque 𝐽2AF  augmente. Ceci montre la diminution de stabilité de la couche 

AF par rapport à l’agitation thermique lors l’augmentation de 𝐽2AF .  
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 • Champ d’échange 

On trouve un comportement similaire de HE quelle que soit la valeur de 𝐽2AF  avec une 
augmentation (quasiment linéaire) pour les faibles valeurs de Jint puis l’annulation de HE lorsque 
la couche AF se retourne avec la couche F. Cependant, on remarque deux effets dus à 

l’augmentation de 𝐽2AF  : 
- pour les faibles valeurs de Jint, |HE| diminue en raison de la non-colinéarité des moments AF 
de l’interface. Tout se passe donc comme si le couplage effectif entre les deux couches diminue 
lorsque les moments AF sont non colinéaires. Afin de voir si l’on peut généraliser la formule 
théorique de Meiklejohn et Bean (Eq. 4.10), qui a été établie dans le cadre d’un plan interfacial 
contenant des moments AF colinéaires, de la façon suivante : 

𝜇𝐵𝜇0𝐻E(𝑇) = −ZF−AF 𝐽int < 𝑆𝐴𝐹𝑦 >𝑁F 𝑔F         (4.22) 
où  y

AFS  désigne ici la valeur moyenne de la composante suivant Oy des spins AF du 1er 

plan de la couche AF (plan interfacial) dont la variation en fonction de 𝐽2AF  est présentée sur la 

figure IV.26. On voit comme attendu que < 𝑆𝐴𝐹𝑦 > diminue lorsque 𝐽2AF  augmente 

conformément aux observations des figures IV.19 et IV.23. 

 

Figure IV.26 : Variation de la valeur moyenne de la composante suivant Oy des spins du 1er 

plan de la couche AF (plan interfacial) en fonction de 𝐽2𝐴𝐹 . 
 
Nous avons alors tracé sur la figure IV.27, la variation de HE donnée par la formule théorique 
(Eq. 4.22) en fonction de Jint en comparaison avec la partie linéaire de nos résultats de 
simulations. On peut voir que l’accord est excellent montrant ainsi que la formule de 
Meiklejohn et Bean peut être généralisée dans le cas de moments AF non colinéaires à 
l’interface en remplaçant SAF par la valeur moyenne de la composante du spin AF, suivant la 
direction des moments F.  
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Figure IV.27 : Variation de HE simulé en fonction de Jint en comparaison avec les valeurs 

théoriques données par la relation (Eq 4.22). 

 
- la couche AF devient moins stable, c’est-à-dire qu’elle se retourne pour une valeur de Jint plus 

faible que lorsque 𝐽2AF  = 0. Par exemple pour 𝐽2AF = 0,6 𝐽1AF , l’annulation de HE a lieu vers 

Jint = 7 K alors qu’il s’annule pour Jint = 12 K dans le cas 𝐽2AF = 0. En fait, en raison de la non-
colinéarité des moments AF, la barrière à franchir lors du retournement est plus faible ce qui 
rend la couche AF moins stable. Tout se passe donc comme si la constante d’anisotropie 
effective 𝐾𝐴𝐹𝑒𝑓𝑓 définie par E = 𝐾𝐴𝐹𝑒𝑓𝑓 𝑉𝐴𝐹 est plus faible en présence de 𝐽2AF . 
 

 • Champ coercitif 

On trouve un comportement similaire de HC quelle que soit la valeur de 𝐽2AF  avec une 
diminution puis annulation de HC pour les faibles valeurs de Jint et une augmentation brutale de 
HC lorsque la couche AF se retourne avec la couche F. Plus précisément, on remarque encore 

deux effets dus à l’augmentation de 𝐽2AF  : 
- tant que la couche AF ne se retourne pas (c’est-à-dire pour les faibles valeurs de Jint), HC ne 

dépend pas de 𝐽2AF ; 

- lorsque la couche AF se retourne, on trouve que HC diminue lorsque 𝐽2AF augmente. Ceci est 
dû au fait que le couplage effectif, qui est responsable de l’augmentation de HC lorsque la 

couche AF se retourne, diminue avec l’augmentation de 𝐽2AF . 
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 Sur la figure IV.29 nous présentons l’évolution de HC et HE en fonction de TM pour 𝐽2AF  = 0,5 𝐽1AF . On observe un comportement différent du cas 𝐽2AF = 0 K (figure IV.16). En effet, 
on observe ici l’annulation du champ d’échange à une température Tpic comprise entre 85 et 
170 K suivant les valeurs de Jint pour laquelle le champ coercitif présente un maximum. Ces 
deux faits sont dus au retournement de la couche AF.  

TM < Tpic (Tpic est la température où HC présente un maximum) 

- la couche AF ne se retourne pas et on retrouve des résultats similaires au cas 𝐽2AF = 0 K, à 
savoir une légère diminution de HE lorsque TM augmente, quel que soit Jint, qui est due aux 
fluctuations thermiques des moments AF à l’interface ; 

- on observe une légère diminution de HE par rapport au cas 𝐽2AF  = 0 qui s’explique par la 
présence de domaines dans le premier plan de la couche AF (plan interfacial) ; 

- on observe aucune influence de 𝐽2AF  sur HC.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.29 : Variation de HE et HC en fonction de TM pour différentes valeurs de Jint 

(𝐽2AF  = 0,5 𝐽1AF ). 
 

TM = Tpic  

- le champ d’échange s’annule en même temps que le champ coercitif présente un maximum à 
TM = Tpic ; 
- l’annulation de HE est due au retournement complet de la couche AF avec un léger retard par 
rapport à la couche F (figure IV.30). Puisque la couche AF se retourne légèrement en retard par 
rapport à la couche F, elle retient celle-ci de la même façon lors des deux retournements et 
l’annulation de HE s’accompagne d’une augmentation de HC (figure IV.29). La valeur 
maximale de HC augmente avec Jint car la couche AF retient plus la couche F lorsque Jint est 
grand ; 

- le retournement de la couche AF en présence de 𝐽2AF confirme le fait que la couche AF est 

moins stable en présence de 𝐽2AF . Cela s’explique par le fait que les moments AF du plan 
interfacial avant le retournement ne sont pas orientés suivant l’axe facile Oy, donc la barrière 
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d’énergie E à franchir lors de leur « retournement » est plus faible que dans le cas où les 
moments AF sont colinéaires. Cela confirme que dans un modèle à l’échelle granulaire, la 
constante d’anisotropie effective est plus faible. 
- on observe que la température d’annulation du champ d’échange Tpic se décale vers les basses 
températures lorsque Jint augmente. Ceci indique que la couche AF est moins stable lorsque Jint 
augmente. 
 

TM > Tpic 

- lorsque la température continue d’augmenter, la couche AF se retourne en même temps que 
la couche F (la couche AF devient superparamagnétique) (figure IV.30). Donc tout se passe 
comme si la couche F était libre. Il est à noter que le retournement de la couche AF s’amorce 
sur les bords du nanoplot.  

 
Figure IV.30 : Cycles d’hystérésis de la couche F et du 1er plan de la couche AF au voisinage 

de Tpic = 100 K pour Jint= 5 K (𝐽2AF  = 0,5 𝐽1AF ). 
 

IV.5.2.3.b J2
AF = 0,6 J1

AF  

 Sur la figure IV.31 nous présentons l’évolution de HC et HE en fonction de TM pour  𝐽2AF  = 0,6 𝐽1AF . On retrouve les mêmes comportements que pour 𝐽2AF  = 0,5 𝐽1AF , mais avec des 
valeurs de HE plus faibles, quel que soit la valeur de Jint, car les moments du premier plan AF 
(plan interfacial) sont plus hors du plan Oxy (figure IV.19). Ceci explique également pourquoi 

la couche AF est moins stable (Tpic (𝐽2AF  = 0,6 𝐽1AF ) < Tpic (𝐽2AF  = 0,5 𝐽1AF )).  
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Figure IV.31 : Variation de HE et HC en fonction de TM pour différentes valeurs de Jint 

(𝐽2AF  = 0,6 𝐽1AF ). 
IV.6 Résultats sur les nanoplots F/AF sans joint de grains 

 Afin de mieux comprendre l’effet des joints de grains sur les propriétés d’anisotropie 
d’échange et sur les configurations magnétiques à basse température, nous avons généré un 
nanoplot de structure cubique centrée sans joint de grains (monocristal CC). Le nanoplot est 
toujours constitué de deux plans F et quatre plans AF. La figure IV.32 montre un plan atomique. 
Les cycles d’hystérésis sont simulés à TM = 0,1 K après un refroidissement sous champ positif 𝜇𝐵𝜇0𝐻ref𝑘𝐵  = 1 K (0Href = 1,49 T) en partant de T0 = 800 K (largement supérieur à TC). Tout 

d’abord nous présentons l’effet de 𝐽2AF  sur les configurations à Tf = 0,1 K, c’est-à-dire au début 
du cycle d’hystérésis. Ensuite, nous examinons l’effet de Jint et de la température sur le champ 
d’échange HE et le champ coercitif HC. Nos résultats sont comparés à ceux obtenus pour le 
nanoplot contenant des joints de grains. 

Figure IV.32 : Plan atomique dans les couches de structure cubique centrée sans joint de 

grains. 
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IV.6.2 Effet de Jint sur HE et HC pour différentes valeurs de J2
AF (TM= 0,1 K) 

en comparaison avec le nanoplot contenant des joints de grains 

 Dans cette partie, nous présentons l’effet de Jint sur HE et HC à TM = 0,1 K pour différentes 

valeurs de 𝐽2AF  en comparaison avec le nanoplot contenant des joints de grains. Les résultats de 
cette étude sont présentés sur la figure IV.37. 

 •  𝑱𝟐𝐀𝐅 =0 K 

On trouve les mêmes résultats que ceux du nanoplot avec joints de grains. C’est logique car la 
configuration magnétique du premier plan de la couche AF au début du cycle d’hystérésis est 
la même (moments colinéaires). 

 •  𝑱𝟐𝐀𝐅 =  𝟎, 𝟔  𝑱𝟏𝐀𝐅  

On trouve quasiment les mêmes valeurs de HC et |HE| (tant que la couche AF ne se retourne pas) 

que dans le cas du nanoplot avec joints de grains. La couche AF se retourne pour Jint  6 K dans 

le cas du nanoplot sans joint de grains alors qu’elle se retourne pour Jint  7 K lorsqu’il y a des 
joints de grains. On peut donc en conclure que les joints de grains rendent la couche AF 
légèrement plus stable lorsqu’il y a de la frustration. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.37 : Variation de HE et HC en fonction de Jint pour deux valeurs de 𝐽2AF  en 

comparaison avec les valeurs du nanoplot avec joints de grains (TM = 0,1 K). 

 

IV.6.3 Effet de la température sur HE et HC pour différentes valeurs de J2
AF et 

Jint en comparaison avec le nanoplot avec joints de grains 

 On a vu ci-dessus comment sont modifiées les configurations magnétiques à l’interface et 
les propriétés d’anisotropie d’échange à basse température lorsqu’il n’y a pas de joint de grains. 
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Il est également intéressant d’étudier cet effet lorsqu’on augmente la température pour 
différentes valeurs de Jint et de 𝐽2AF . Ensuite nous comparons les résultats à ceux du nanoplot 
avec joints de grains. 

•  𝑱𝟐𝐀𝐅 =0 

On trouve quasiment les mêmes résultats que ceux du nanoplot avec joints de grains (les 
résultats ne sont présentés pas ici). C’est logique car il n’y a pas de frustration dans les deux 
cas pour cette valeur de 𝐽2AF  (figures IV.16 et IV.19). 

• 𝑱𝟐𝐀𝐅 = 0,5 𝑱𝟏𝐀𝐅  
Pour cette valeur de 𝐽2AF les configurations magnétiques du premier plan de la couche AF ne 
sont pas les mêmes avec ou sans joints de grains (figures IV.19, IV.23, IV.33 et IV.35). Les 
résultats de cette étude sont présentés (figure IV.38) pour Jint = 2 et 4 K. On constate que : 

- tant que la couche AF ne se retourne pas les valeurs de HC et |HE| sont légèrement inférieures 
dans le cas du nanoplot avec joints de grains. Ceci est attribué à la présence de domaines 
magnétiques dans le plan interfacial de la couche AF ; 
- pour Jint = 2 K : avec JG, HE s’annule vers 150 K alors que sans JG, HE s’annule vers 162 K ; 
- pour Jint = 4 K : avec JG, HE s’annule vers 112 K alors que sans JG, HE s’annule vers 125 K. 
Les joints de grains semblent donc rendre la couche AF légèrement moins stable à température 
non nulle contrairement à 0 K. 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.38 : Variation de HE et HC en fonction de TM pour 𝐽2AF = 0,5 𝐽1AF  et deux valeurs de 

Jint en comparaison avec les valeurs du nanoplot avec joints de grains. 
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• 𝑱𝟐𝐀𝐅 = 0,6 𝑱𝟏𝐀𝐅  
Les résultats sont similaires à ceux obtenus pour 𝐽2AF = 0,5 𝐽1AF  (figure IV.39). On remarque tout 
de même que la température à laquelle se retourne la couche AF (température de blocage) 
diminue par rapport au cas précédent. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.39 : Variation de HE et HC en fonction de TM pour 𝐽2𝐴𝐹 = 0,6 𝐽1𝐴𝐹  et deux valeurs de 

Jint en comparaison avec les valeurs du nanoplot avec joints de grains. 

IV.7 Influence de l’épaisseur de la couche AF (nanoplots avec 
joints de grains) 

 Dans cette partie, nous étudions l’effet de Jint et de la température pour différentes valeurs 

de 𝐽2AF et différentes épaisseurs de la couche AF. L’intérêt d’augmenter eAF est de pouvoir 
augmenter le couplage Jint, ce qui est plus réaliste, peut modifier la configuration magnétique 
du premier plan de la couche AF et entrainer des réarrangements des moments magnétiques de 
ce plan lors du retournement de la couche F. 

IV.7.1 Effet de Jint pour différentes valeurs de J2
AF et de eAF à TM = 0,1 K 

 Nous étudions l’effet de Jint sur les courbes HC et HE pour trois épaisseurs de la couche AF 

(4, 14, 32 plans) et pour 𝐽2AF = 0 K et 0,6 𝐽1AF . 
• 𝑱𝟐𝐀𝐅 =0 

 Les résultats obtenus pour 𝐽2AF = 0 K sont présentés sur la figure IV.40. 
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Figure IV.40 : Variation de HE et HC en fonction de Jint pour différentes valeurs de eAF pour 𝐽2𝐴𝐹 =0 K et TM = 0,1 K. 

- pour les faibles valeurs de Jint (c’est-à-dire tant que la couche AF ne se retourne pas), HE 
augmente et sa valeur est indépendante de eAF. Il est important de noter que nous n’observons 
pas ici de dépendance vis-à-vis de eAF comme c’est le cas dans certaines études expérimentales 
52,56,61 ou numériques 80. Ceci s’explique par le fait que les domaines AF sont ici confinés au 
niveau de l’interface et ne s’étendent pas dans toute la couche AF. 

- lorsque Jint atteint une valeur critique qui augmente avec eAF (12, 40 et 60 K pour eAF = 4, 14 
et 32 plans, respectivement) HE s’annule en raison du retournement de la couche AF. Cette 
valeur critique de Jint est en bon accord avec celle du modèle Meiklejohn et Bean ( 𝐽𝑖𝑛𝑡𝑐 =𝑁𝐴𝐹𝐷𝐴𝐹𝑆𝐴𝐹𝑍𝐹−𝐴𝐹𝑆𝐹  ) pour eAF = 4 et 14 plans. Par contre, pour eAF = 32 plans, la valeur obtenue par 

simulation est nettement plus petite que la valeur du modèle Meiklejohn et Bean (60 K par 
rapport à 98 K). En fait, pour Jint ≥ 60 K, la couche AF se retourne totalement d’une manière 
non uniforme (Figure IV.41). Le retournement s’amorce au niveau du plan interfacial puis se 
propage dans toute la couche AF. Il est important de noter que le modèle théorique est basé sur 
l’hypothèse d’une rotation uniforme de chacune des couches. Pour 40K ≤ Jint < 60 K, on 
observe un réarrangement des premiers plans proches de l’interface de la couche AF (rotation 
d’environ 90° des moments des 9 premiers plans) sans qu’il y ait retournement total (figure 
IV.42). Le code couleur sur la figure IV.42 représente la composante des spins suivant l’axe 
(Oy).  
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• 𝑱𝟐𝐀𝐅 = 0,6 𝑱𝟏𝐀𝐅  
 Ensuite nous avons étudié le cas 𝐽2AF = 0,6 𝐽1AF , les résultats obtenus sont présentés figure 
IV.43.  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.43 : Variation de HE et HC en fonction de Jint pour 𝐽2AF = 0,6 𝐽1AF et différentes 

valeurs de eAF (TM = 0,1 K). 

On trouve des résultats similaires à ceux obtenus avec 𝐽2AF = 0 K, mais avec des valeurs de HE 
plus faibles. Quelle que soit l’épaisseur eAF, la couche AF est moins stable en présence de 𝐽2AF  < 0. 
IV.7.2 Effet de la température pour plusieurs valeurs de J2

AF, de Jint et de 

eAF 

 Dans cette partie, nous examinons l’effet de la température sur HE pour eAF = 4 et 14 plans, 𝐽2AF = 0 K et 0,6 𝐽1AF , et plusieurs valeurs de Jint. Les résultats sont reportés sur la figure IV.44. 

Figure IV.44 : Variation de HE en fonction de la température TM lorsque J2
AF = 0 (à gauche) 

et 𝐽2𝐴𝐹 = 0,6 𝐽1𝐴𝐹  (à droite) pour eAF = 4 et 14 plans et différentes valeurs de Jint. 
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IV.8.1 Effet de xF sur les configurations magnétiques à basse température 

 Tout d’abord, il est important de préciser, qu’en présence d’un champ magnétique appliqué 
lors du refroidissement, le sens des moments AF du plan mixte et du second plan de la couche 
AF dépend de xF comme nous l’expliquons ci-dessous. Puisque ces moments AF sont 
directement couplés aux moments F d’interface, cela aura un effet important sur le champ 
d’échange. 

Sur la figure IV.46, nous présentons les configurations magnétiques du plan mixte et du 1er plan 
F simulées à Tf = 0,1 K après un recuit sous champ positif (Href) pour J2

AF = 0 K, différentes 
valeurs de xF (0%, 20% et 50%) et Jint = 20 K. 

• xF = 0% (figure IV.46.a) 

Dans ce cas, le premier plan de la couche AF ne contient que des moments AF et le moment 
magnétique résultant de la couche AF est nul. Par conséquent, Href n’a pas d’effet sur la couche 
AF et c’est le couplage interfacial Jint > 0 qui est responsable de l’orientation des moments AF 
de ce plan, c’est-à-dire la même direction que les moments F. 

• xF = 20% (figure IV.46.b) 

Dans ce cas, le moment magnétique résultant de la couche AF est faible (0,2 nAF mAF où 
nAF = 1461 est le nombre d’atomes par plan et mAF le moment magnétique atomique AF). 
L’effet de Href sur la couche AF est alors dominé par l’effet de Jint qui tend à orienter les 
moments AF du plan mixte parallèlement aux moments F. 

• xF = 50% (figure IV.46.c) 

Dans ce cas, le moment magnétique résultant de la couche AF est égal à 0,5 nAF mAF et l’effet 
de Href qui tend à orienter le moment résultant de la couche AF suivant sa direction n’est plus 
négligeable. Il existe alors une compétition entre Href  et Jint (qui tend à orienter les moments AF 
du plan mixte dans le sens contraire de Href). Nos résultats de simulation montrent que Href 
l’emporte. Toutefois, suite à cette compétition, certains moments de la couche F ou du plan 
mixte sont légèrement désalignés. 
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- la couche AF se retourne pour Jint = 12 K lorsque xF = 0%, alors qu’elle se retourne pour 
Jint = 20 K lorsque xF = 20% (Figure IV.45). Donc la couche AF devient plus stable 
lorsque xF augmente. 

 
Ces deux résultats peuvent s’expliquer par une diminution du couplage effectif à l’interface 
lorsqu’il y a de l’interdiffusion. 
 

• xF = 50% 

- le champ d’échange est très faible par rapport aux cas précédents car les deux effets qui 
s’opposent (celui des moments AF du plan mixte et celui des moments AF du 2ème plan de la 
couche AF) sont quasiment de même intensité. Il est important de noter que les valeurs de HE 

simulées sont dans ce cas réalistes. En effet, par exemple pour Jint = 20 K, 0 B HE/kB = 0,11 K 

(figures IV.48 & 49), soit 0 HE = 0,16 T (HE = 1600 Oe) avec eF ≈ 0,5 nm (2 plans atomiques). 

Comme HE est proportionnel à 1/eF, on obtiendrait donc 0 HE = 0,016 T (HE = 160 Oe) pour 

eF  5 nm ce qui est tout à fait réaliste ; 

- La couche AF ne se retourne pas. 

 

Figure IV.49 : Cycles d’hystérésis de la couche F lorsque xF =20% (à gauche) et 50% (à 

droite) pour Jint =5 K et 20 K (TM = 0,1 K). 

 

Nous présentons sur la figure IV.50 la même étude avec 𝐽2AF = 0,5 𝐽1AF . On retrouve 

pratiquement les mêmes comportements que pour 𝐽2AF = 0 K.  
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Figure IV.51 : Variation de HE et HC en fonction de la température pour différentes valeurs 

de xF et J2
AF = 0 K (Jint = 5 K). 

• J2
AF = 0.5 J1

AF 

 

Les résultats de cette étude sont présentés dans la figure IV.52. A basse température, on trouve 

des résultats similaires au cas 𝐽2AF = 0. On remarque que l’augmentation de xF augmente la 
stabilité de la couche AF à température plus élevée (elle se retourne à TM = 100 K pour xF = 0%, 
à TM = 125 K pour xF = 20% et ne se retourne pas pour xF = 50%). Cela confirme que 
l’interdiffusion a pour effet de diminuer le couplage effectif interfacial. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure IV.52 : Variation de HE et HC en fonction de la température pour différentes valeurs 

de xF et J2
AF = 0,5 J1

AF (Jint = 5 K). 

0 50 100 150 200
0

2

4

6

 TM(K)

 XF = 0   %

 XF = 20 %

 XF = 50 %

𝝁 𝑩𝝁 𝟎𝑯
𝐄/𝒌 𝑩 (𝑲

) 

0 50 100 150 200
0,0

0,3

0,6

0,9

1,2

TM (K)

 XF = 0   %

 XF = 20 %

 XF = 50 %

𝝁 𝑩𝝁 𝟎𝑯
𝑪/𝒌 𝑩 (𝑲

) 

0 50 100 150 200
0

1

2

3

4

5

TM (K)

 XF = 0   %

 XF = 20 %

 XF = 50 %

0 50 100 150 200
0

2

4

6

8

TM (K)

 XF = 0   %

 XF = 20 %

 XF = 50 %

𝝁 𝑩𝝁 𝟎𝑯
𝐄/𝒌 𝑩 (𝑲

) 

𝝁 𝑩𝝁 𝟎𝑯
𝑪/𝒌 𝑩 (𝑲

) 



 

117 

 

Conclusion 

 
  Dans ce travail notre objectif était : 

 - d’améliorer la compréhension du phénomène d’anisotropie d’échange dans les nanoplots 
en comparaison aux films continus ; 

 - d’étudier les effets du désordre magnétique à l’interface dans la couche AF sur les 
propriétés d’anisotropie d’échange. 

 Dans un premier temps, nous avons étudié les propriétés d’anisotropie d’échange des 

nanoplots à l’échelle granulaire en utilisant la méthode Monte Carlo cinétique. Dans notre 
travail, nous avons modélisé les phases magnétiques désordonnées à l’interface F/AF par la 

présence de grains moins stables à l’interface dans la couche AF. De plus, dans le cas des 

nanoplots, nous avons pris en compte des grains moins stables localisés sur les bords de la 

couche AF pour reproduire les effets dus à la méthode de fabrication. Tout d’abord, nous avons 
étudié l’effet du couplage ferromagnétique sur le mécanisme de retournement de la couche F et 
sur la variabilité du champ d’échange d’un nanoplot à l’autre. Nous avons trouvé qu’il existe 
deux mécanismes de retournement de la couche F : 

  - pour les faibles valeurs du couplage ferromagnétique, le retournement de la couche F 

s’amorce sur plusieurs centres de nucléation et s’effectue sans propagation. Dans ce cas, il n’y 
a pas de variabilité d’un nanoplot à l’autre ; 

 - pour les fortes valeurs du couplage ferromagnétique, le retournement de la couche F 

s’amorce en un seul centre de nucléation situé à un coin du nanoplot puis se propage à partir de 

ce coin. On observe alors une grande variabilité d’un nanoplot à l’autre. 

Ensuite nous avons effectué des simulations reproduisant les procédures expérimentales afin de 

comprendre la différence de comportement du champ d’échange entre les nanoplots et les films 
continus. Notre modèle a permis d’expliquer les principales caractéristiques des comportements 
observés expérimentalement dans les bicouches Co/IrMn et NiFe/IrMn (pour différentes tailles 

latérales), à différentes températures de mesure et pour différentes épaisseurs de la couche AF. 

En particulier, nous avons montré que la présence de grains moins stables sur les bords de la 

couche AF dans les nanoplots peut expliquer pourquoi le champ d’échange dans les nanoplots 
peut être plus petit ou plus grand que dans les films continus. Il nous semble que les valeurs de 

|HE| simulés dans les films continus, à température ambiante, sont plus grandes que dans les 

nanoplots pour 5 nm < eIrMn ≤12 nm, alors que c’est le contraire pour 12 nm < eIrMn ≤ 16 nm. 

 Dans un deuxième temps, nous avons étudié les propriétés d’anisotropie d’échange des 
nanoplots F/AF à l’échelle atomique en utilisant la méthode Monte Carlo quantifiée en temps. 
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La caractéristique essentielle de notre modèle est le désordre magnétique à l’interface dans la 
couche AF qui résulte de la frustration magnétique, de la présence de joints de grains et des 

effets de surface.  

Dans le cas où les interactions dans la couche AF sont limitées aux 1ers voisins uniquement (pas 

de frustration), nos résultats sur la variation de HE et HC en fonction de Jint présentent un bon 

accord avec le modèle de Meiklejohn et Bean, c’est-à-dire que |HE| augmente linéairement avec 

Jint. Il est à noter que lorsque Jint augmente, HE simulé est légèrement inférieur à la valeur 

théorique car le modèle de Meiklejohn et Bean ne prend pas en compte l’effet de la surface 
supérieure libre qui peut se produire dans les échantillons réels pour les faibles épaisseurs de la 

couche F. De plus, nos résultats montrent que |HE| diminue, lorsque la température augmente, 

quel que soit Jint (contrairement au modèle granulaire où HE est constant tant que les grains AF 

sont bloqués). Cela s’explique par l’augmentation des fluctuations thermiques des moments AF 

à l’interface avec la température. Dans notre approche granulaire du chapitre III, cela revient à 
dire que le couplage interfacial effectif diminue. 

Pour être plus réaliste, nous avons pris en compte les interactions aux seconds voisins en plus 

de celles aux premiers voisins. Nous avons trouvé que l’effet combiné de la frustration, des 

joints de grains et de la surface induit des configurations magnétiques complexes (présence de 

domaines magnétiques) dans la couche AF à l’interface. Il est à noter que le désordre 

magnétique est confiné au premier plan de la couche AF (plan interfacial). La variation de HE 

avec Jint montre que la non-colinéarité des moments AF à l’interface diminue, dans le cadre 

d’une approche granulaire, le couplage effectif à l’interface. Comme, de plus, la couche AF est 
moins stable, tout se passe comme si la constante d’anisotropie effective était plus faible lorsque 
les moments AF sont non colinéaires. Afin de mieux comprendre l’effet des joints de grains, 

nous avons généré un nanoplot sans joint de grains. Dans ce cas, nous observons des 

configurations non-colinéaires monodomaine (avec quelques perturbations sur les bords) dans 

le premier plan de la couche AF mettant en évidence la corrélation entre la présence de joints 

de grains et de domaines magnétiques à l’interface F/AF. Nos résultats montrent également que 
la présence de joints de grains lorsqu’il y a de la frustration renforce la stabilité de la couche 

AF à 0 K alors qu’elle la diminue à température non nulle. 

Puis, nous avons étudié l’effet de l’épaisseur de la couche AF sur HC et HE dans les nanoplots 

avec joints de grains. Nous n’avons pas observé d’effet de eAF sur HE. Ceci s’explique par le 
fait que la configuration magnétique complexe en domaines est confinée au plan interfacial de 

la couche AF et n’est pas modifiée lorsque eAF augmente. Pour des épaisseurs suffisantes (32 

plans) de la couche AF, nous avons observé un réarrangement des premiers plans de la couche 

AF proches de l’interface (rotation des moments AF d’environ 90° sans qu’il y ait retournement 
de la couche AF) au cours du cycle pour des valeurs de Jint suffisamment grandes. 
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Enfin, nous avons étudié l’effet de l’interdiffusion et avons trouvé que l’interdiffusion diminue 
fortement le champ d’échange et rend la couche AF plus stable, ce qui correspond à une 
diminution du couplage effectif à l’interface dans le cadre d’une approche granulaire. Il est 

important de noter que l’interdiffusion permet d’obtenir, des valeurs simulées du champ 

d’échange qui sont elles aussi réalistes, ce qui n’est pas le cas des modèles atomiques en général. 

Dans cette thèse les simulations basées sur l’approche atomique ont été réalisées sur des 

nanoplots contenant deux joints de grains. En perspective à ce travail, nous souhaitons 

augmenter les dimensions latérales des nanoplots afin d’étudier les effets de taille sur les 
propriétés d’anisotropie d’échange. L’augmentation de la taille aura deux conséquences : 

 - diminuer les effets de bords ; 

 - augmenter le nombre de grains (donc de joints de grains), ce qui permettra de mieux 

comprendre l’effet des joints de grains sur les configurations magnétiques à l’interface et sur 
les propriétés d’anisotropie d’échange. 

De plus, dans notre modèle le désordre magnétique est confiné au premier plan de la couche 

AF (plan interfacial). Il serait donc intéressant de déterminer à partir de notre modèle les 

conditions d’apparition de domaines magnétiques en volume dans la couche AF (valeurs des 

interactions dans la couche AF, nombre de joints de grains, taille des grains, présence de défauts 

non magnétiques, épaisseur de la couche AF …). Dans le cas où il y des domaines AF en 
volume, il sera alors important d’étudier la dépendance du champ d’échange avec l’épaisseur 
de la couche AF qui est encore mal comprise actuellement. 
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