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RESUMO

Devido ao impacto dos materiais magnéticos na economia moderna, torna-se natural a
busca da compreensdo dos mecanismos fundamentais que confere a tais materiais suas
propriedades magnéticas e sua potencialidade tecnoldgica.

Uma das formas possiveis de compreender a estrutura de materiais magnéticos esta
numa andlise tedrica de tais elementos, utilizando célculos analiticos e, principalmente,
simulagdes computacionais utilizando diversos modelos em superficies curvas e planas.

Neste projeto, objetivamos introduzir alguns conceitos basicos sobre nanomagnetismo
e estudar qualitativa e quantitativamente algumas propriedades estdticas de sistemas
magnéticos, mais especificamente nanodiscos magnéticos, comparando os resultados com os
da literatura.

No texto subsequente, analisamos o efeito da espessura da borda, temperatura e da
constante de borda nas propriedades fisicas do sistema em questdo, tais como perfil de spins
na rede, curva de histerese magnetostatica, etc.

Dessa forma, conseguimos obter os resultados reportados em niveis tedricos e

experimentais.
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INTRODUCAO GERAL

A palavra magnetismo ¢ originada da cidade Magnésia, rica em ferro. Surgida na
Antiguidade, a palavra associa-se a capacidade de fragmentos de ferro serem atraidos pela
magnetita, material encontrado na natureza. Os primeiros relatos dessas propriedades datam
de 800 a.C.

Mesmo tendo sido descoberto muito cedo, o estudo do magnetismo s6 se tornou mais
orientado ¢ sistematico no século XVII, com o médico William Gilbert. Recentemente com o
descobrimento da Mecanica Quantica pode-se explicar a origem do magnetismo e suas
diversas propriedades. Sendo tema de muitos estudiosos hoje em dia, o que mais se busca ¢ a
compreensdo das origens microscopicas das propriedades magnéticas dos materiais € a
descoberta de novos materiais € fendmenos!'®l.

O nanomagnetismo ¢ uma area da Fisica que trata das propriedades magnéticas dos
materiais em escala nanoscopica ¢ mesoscopica. Engloba o estudo das aplicagdes do
magnetismo de nanoparticulas isoladas, nanofios, filmes finos e multicamadas. Existem
muitas aplicagdes praticas para estes conhecimentos, desde a geologia a gravacdo magnética,
passando pelo transporte de drogas que podem ser direcionadas a Orgdos ou tecidos
especificos. Alguns seres utilizam-se de estruturas nanomagnéticas para se locomoverem,
gragas a graos de dimensdes nanométricas, como a magnetita. [’

Nos ultimos anos, grandes avancos na habilidade de fabricacdo de objetos em nano
escala foram obtidos com as mais diversas técnicas, bem como o aproveitamento das
potencialidades de tais materiais. E sabido que um mesmo material, com uma estruturago
diferenciada em pequena escala, apresenta as mais distintas propriedades fisicas. Essas
diferengas podem ser explicadas pela grande concentragdo de atomos nas superficies e

interfaces destes materiais, pois os mesmos interagem de forma mais direta nas interagdes



quimicas e fisicas!'" ",

No Capitulo 1, vamos introduzir alguns conceitos basicos sobre magnetismo e seu
comportamento em escalas nanométricas. No Capitulo 2, falaremos do Método de Monte
Carlo, bem como sua utilizagdo na simulacdo computacional como ferramenta de estudo de
sistemas magnéticos em nanodiscos. No Capitulo 3, definiremos a metodologia utilizada no

trabalho. E finalmente faremos uma andlise dos resultados no Capitulo 4.



CAPITULO 1

Conceitos Fundamentais sobre Magnetismo

Trés elementos sdo importantes para a descrigdo do magnetismo na matéria: o0 campo
magnético externo /7, a inducdo magnética B proveniente da propria magnetizagdo do
material juntamente com o campo externo aplicado e a magnetizacdo M , que ¢ 0 momento

magnético por unidade de volume. No vacuo, o campo magnético ¢ diretamente proporcional

- - -

ao campo H,a relacdo entre os campos B , H e M ¢ dada por:

B=p,(H+M), (1)

sendo u, a permeabilidade magnética do vacuo!'* ",

As quantidades B ¢ [ estdo relacionados com a densidade de corrente elétrica J,a

expressao de Biot-Savart determina as intensidades destes campos da seguinte maneira:

E(}):%I(}(})X( _x')cfx' 2)

onde X e X' sdo os vetores posi¢cdo dos dipolos que estdo interagindo e a integragdo ¢ feita
sobre toda a regido da corrente!',

Na presenga de um meio magnético, a equagdo (2) nao serd suficiente para descrever o
comportamento do magnetismo, pois haverd a influéncia de um campo com magnetizagdo M

no meio, que interagira com B e H simultaneamente.



Em pequena escala, as propriedades magnéticas adquiridas por um corpo podem ser
explicadas pela existéncia de elétrons que giram em torno dos atomos e pelo momento
angular intrinseco dos elétrons (spins). A magnetizacao surge do ordenamento dos momentos
magnéticos atomicos, e ¢ definida como a quantidade de momentos magnéticos por unidade
de volume do matérial''®l,

O momento magnético de um atomo ¢ originado do spin, dos momentos angulares
orbitais e a mudanga no momento induzido por um campo magnético aplicado™. O momento

magnético e o momento angular orbital 7 sio dados por

lul:_gl—L’ (3)

analogamente, entre 0 momento magnético intrinseco 4 € o spin S €

e -
i=—g, 3%
A==g5- (4)

sendo e a carga do elétron, g,=1 o fator orbital, g,~2 o fator de spins e m é a massa do
elétron.

Os momentos magnéticos interagem entre si ¢ também com campos magnéticos
externos. Em mecénica quantica o momento magnético 7 de um atomo é o seu momento

angular total!'*!

- -

I’l:u[+ﬁ5' (5)

A classificagdo dos materiais magnéticos se da pela resposta dos mesmos a aplicacao
de campos magnéticos, por exemplo o campo externo H,resposta essa que pode ser

quantificada pela suscetibilidade magnética, definida por

_ﬂo‘M‘

X—W (6)



sendo Kya permeabilidade magnética no vacuo, M| e |B| os valores da intensidade da
magnetizacao e do campo magnético, respectivamente.

Os tipos de materiais mais conhecidos sdo os Diamagnéticos, cuja suscetibilidade tem
valor pequeno e ¢ negativa. Paramagnéticos, sdo caracterizados por uma suscetibilidade
positiva que varia linearmente com o inverso da temperatura para campos relativamente
fracos. Ferromagnéticos, que tém uma ordem magnética espontdnea abaixo de uma
determinada temperatura critica e também tém uma dependéncia linear de X com 1/T acima
dessa temperatura. Ferrimagnéticos, que embora apresentem uma magnetizacdo espontanea
nido sdo classificados como Ferromagnetos. Em temperaturas suficientemente altas eles

tornam-se paramagnéticos. Antiferromagnéticos, que sdao definidos pela auséncia de

magnetiza¢do espontineal"’,

Nanomagnetismo

Com a evolugdo das pesquisas em nanociéncia nos ultimos anos, tornou-se possivel
perceber alteracdes nas propriedades dos materiais que em pequena escala possuem
comportamentos diferenciados, o que proporciona a possibilidade de utilizagdo de materiais
conhecidos de maneiras inovadoras. Essas alteragdes ocorrem pelo efeito diferenciado da
interagdo dos atomos em pequena escala. Tais objetos podem ser encontrados na natureza e
fabricados artificialmente, modeladas em varias formas diferentes!'”.

Esses materiais possuem um potencial de funcionarem como midias removiveis,
ampliando a capacidade de armazenamento em alta velocidade e densidade, desde que
possuam certa configuragdo. Além da possibilidade de funcionarem como portas logicas
magnéticas e da fabricagdo de materiais hibridos ferromagnético/semicondutor. Utilizando
simulacdes de Monte Carlo, viu-se a possibilidade de existéncia de cargas elétricas isoladas, o
que pode revolucionar as areas tecnologicas e de transmissdo de dados!"”.

As técnicas recentes de litografia tornaram o estudo destes materiais possivel, como
EBL, XLR e INL. Cada uma destas técnicas ¢ mais indicada dependendo do tamanho da
superficie entre outras peculiaridades e também, podem ser utilizadas em conjunto. Outra

importante forma de estudo dos materiais citados sdo as simulagdes computacionais, através

de microssimula¢do magnética ou de dindmica de spins!'®.



Defeitos Topoldgicos em Nanodiscos

O conceito de defeito topoldgico relaciona-se com o de meio ordenado, definida por
uma regido do espago descrita por funcdo, f(7), que associa a cada ponto da regiio um
parametro de ordem, cujos possiveis valores constituem o espaco interno. Se f é constante, o
meio ¢ uniforme. O maior interesse estd nas situacdes onde o parametro de ordem variam
continuamente através do espaco, exceto as vezes em pontos isolados, linhas ou superficies.
Essas regides constituem os defeitos a serem investigados. Os spins planares, spins
ordindrios e o hélio-3 superfluido sao alguns exemplos de meios ordenados.

Um defeito topoldgico ¢ uma sub-regido do nucleo onde a ordem ¢ destruida. O
pardmetro de ordem ndo ¢ mais definida no nucleo, onde hd uma divergéncia. Fora dessa
regido o parametro muda lentamente. Em alguns modelos como no Modelo XY e no Rotor
Planar, defeitos topoldgicos sdo chamados de vortices!',

Excitagdes topologicas sdo importantes tanto na descri¢do dos sistemas fisicos quanto
em potenciais aplicagdes tecnoldgicas. Podemos citar a existéncia de dominios magnéticos,
que por sua vez sdo separados pelas paredes de dominio, estes sendo utilizados como
elementos de gravacdo magnética. Os vortices que estdo associados a transicao de fase
topologica quando pares se dissociam. Excitacdes topologicas sdo de grande valia na
compreensdo dos mecanismos de gravacdo e logica em escala nanomagnética, além da
polarizagdo e a quiralidade supostamente poderem armazenar informagao.

Os tipos de dominios magnéticos em nanomagnetos leves dependem apenas de sua
forma e dimensdo. Sabe-se que a energia de um sistema aumenta a medida que a distribui¢ao
de magnetizacdo deixa de ser uniforme. Neste regime de baixa dimensionalidade e de
comprimentos caracteristicos da ordem de poucos nanometros, estas energias dependentes da
distribuicao de magnetizacao possuem magnitudes similares, assim sendo, qualquer variagao
na forma ou tamanho pode favorecer energeticamente a formag¢do de dominios magnéticos.
Em filmes nanomagnéticos com dimensdes de poucas dezenas de nanometros, a energia de
troca ¢ dominante (dominio simples), com todos os momentos alinhados paralelamente. Em
nanomagnetos maiores, o dominio simples ¢ trocado por outras configuragdes que dependem
fortemente da forma do magneto!'®..

As caracteristicas estruturais dos vortices e sua dindmica sdo bastante interessantes e

de grande apelo tecnologico. Os vortices sdo estruturas tridimensionais de spins que possuem



quiralidade, fator determinante do fluxo de momentos magnéticos, que podem estar no
sentido horario (SH) ou anti-horario (SAH). Esta estrutura possui polaridade, fator que alinha
perpendicularmente ao plano do disco, os momentos magnéticos proximos ao centro do
vortice, onde a densidade de energia de troca tende a ficar grande. No nucleo do vortice, a
anisotropia de forma, que depende principalmente de caracteristicas externas do material, ¢
incapaz de manter os momentos magnéticos paralelos ao plano do disco.

Em nanodiscos paralelos ao plano xy, pode-se classificar a polaridade da seguinte
forma: polaridade “up” ( p=1), para os spins no sentido +z, ¢ “down” ( p=—1), para o

sentido —Z .

Interacoes Magnéticas

As particulas nanomagnéticas de um conjunto podem interagir de diferentes maneiras,
de acordo com a distancia entre elas. A exemplo temos a interacdo dipolar, a interagdo de
troca e a interagdo RKKY!!. Em nosso trabalho daremos enfoque as interagdes dipolar e de
troca.

Considerando a interagdo entre dois dipolos magnéticos simples, [, e [, , separados

pelo vetor 7, a energia da configuragio ¢ dada pela equagdo:

1.F)(_>2'F) ) 7

onde ﬁo ¢ a permeabilidade magnética!'”. Nota-se que a energia depende da distancia e da
orientacdo relativa entre os dipolos.

As propriedades magnéticas dos materiais com momentos magnéticos localizados se
deve principalmente a interagao de troca. Sabe-se que a interacao dipolar ndo € suficiente para
produzir ordenamento magnético a temperatura ambiente, isso sO seria possivel a
temperaturas muito baixas!'’.

Para a interagcdo de troca, consideraremos um modelo constituido de dois elétrons
indistinguiveis. Conforme as referéncias [2, 10], consideraremos apenas o aspecto mais

simples da interagdo de troca entre os elétrons. Existem dois tipos de interagdo de troca, a

interacdo de troca direta, onde o estudo da interacdo entre dois elétrons ¢ relativamente



simples, 0 que ndo acontece na pratica com um sistema constituido de inimeros atomos e,
logico, mais elétrons. Porém a interacao de troca realmente significativa ocorre entre 4&tomos

mais proximos, o que nos leva ao modelo de Heisenberg!'”:

Hspin:_z JijSiSj' (8)

ij

sendo J; a constante de troca entre os spins nos sitios i € j . Em geral J € positivo quando os
elétrons pertencem ao mesmo atomo, € negativo para elétrons de atomos distintos.

Por outro lado, os tipos de interagdo de troca indireta basicamente depende
significativamente do tipo de material magnético, podem ser classificadas como interagdo de
supertroca, de troca e de troca dupla. Sendo que a de supertroca ocorre em so6lidos i6nicos e a

interagdo de troca ocorre em metais como momentos magnéticos localizados!'”.

Magnetismo Coletivo

Os tipos de interagdes de troca descritos na se¢do anterior, tratando de momentos
magnéticos ndo localizados, levam a diferentes estados magnéticos fundamentais, o que
provoca um magnetismo coletivo. Se tivermos os momentos magnéticos alinhados
paralelamente, temos o estado ferromagnético, se antiparalelo temos o estado
antiferromagnético, se estiverem congelados com suas direcdes distribuidas abaixo de uma
temperatura critica, tem-se os vidros de spins.

As configuracdes helicoidal e espiral ocorrem quando os momentos magnéticos estao
paralelos a um plano, as dire¢des variam de acordo com estes planos. A interacdo dipolar ndo
¢ capaz de produzir este ordenamento a temperatura ambiente, o que fica a cargo da interacao

de troca.

O Modelo de Heisenberg

Como forma de modelar a dindmica entre os spins em sistemas magnéticos, utilizamos

o modelo e Heisenberg, que simula estas interagdes no sistema fisico com boa aproximagao



experimental. Uma vez que para uma grande quantidade de 4&tomos ndo existe um modelo que
represente o sistema de forma exata, faz-se necessario o emprego de algumas aproximagoes €
simplificagdes'”.

Pode-se mostrar que a interagdo de troca entre ions magnéticos de sitios vizinhos ¢ do

tipo S;-S;, onde S; € o spin do ion localizado no sitio i, o que nos fornece o modelo de

Heisenberg expresso pela hamiltoniana!'”':

H:—JZ '§i'§j: (9)

i
a soma ¢ feita sobre os vizinhos mais proximos, 7 ¢ o acoplamento entre os ions vizinhos, se
J> 0 a configuracdo ¢ ferromagnética, uma vez que a hamiltoniana se torna positiva, se J< 0
a mesma ¢ antiferromagnética. Note que a energia s6 depende da orientagdo relativa de spins
vizinhos e portanto é espacialmente isotropico!',

O modelo de Heisenberg ¢ isotrdpico, o que pode ser alterado inserindo-se um termo

de anisotropia na hamiltoniana, por exemplo:

H=—J) (§,--§-—/\SfSZ-)’ (10)

fazendo A=1, para recuperar o modelo de Heisenberg isotrdpico, teremos:

H=-7J) (S/S}+S!S]) (11)

N7

Por outro lado, para valores no intervalo 0<A<1 temos o modelo de Heisenberg de
plano facil, onde os spins tendem a se alinharem paralelamente ao plano considerado. Se
L<0, temos o modelo de Heisenberg de eixo facil, e os spins tenderdo a se alinhar ao eixo
perpendicular ao plano!'”.

Essa hamiltoniana descreve dois modelos distintos (i) no caso de o spin ser
considerado um vetor tridimensional S2:Sf+Sf,+S§:1 , 0 modelo XY, (ii) spin
bidimensional, S°= Si+ Sf =1, o modelo Rotor Planar.

Devido a grande quantidade de atomos em sistemas macroscopicos, ~10%, o

tratamento matematico destes modelos ¢ invidvel, porém podemos recorrer a técnicas

aproximadas para o tratamento dos mesmos, como campo médio, grupos de renormalizagao,



método computacional de Monte Carlo, etc.

Anisotropia

Nos materiais magnéticos existem interacdes que selecionam uma dire¢do particular,
chamada de eixo facil, ao longo do qual existe uma tendéncia para o momento magnético
direcionar-se. Estas interagdes sdo conhecidas como energia de anisotropia ou simplesmente
anisotropial'®. Existem duas fontes principais de anisotropia; a intera¢do spin-Orbita dos
elétrons com a estrutura cristalografica do material, resultando na anisotropia
magnetocristalina e a interacdo dipolar entre os momentos magnéticos atdmicos, que cai com
a distancia entre dipolos vizinhos elevado ao cubo. A anisotropia em nossas simulagdes

deverdo surgir naturalmente devido a interacao dos spins com seus vizinhos.

10



CAPITULO 2

Método de Monte Carlo (MMC)

Os sistemas macroscopicos sdo de dificil tratamento matematico, uma vez que a
quantidade de atomos ¢é da ordem de ~ 10*, dessa maneira, utiliza-se métodos numéricos
e/ou computacionais para o estudo da dindmica desses sistemas, um destes métodos ¢ o
Método de Monte Carlo (MMC).

O MMC ¢ uma técnica de simulagdo computacional com muitas aplica¢des em fisica,
tem como principio a geracdo de nimeros “aleatorios” para simular flutuagdes estatisticas,
gerando assim, distribui¢cdes de probabilidade numéricas!'!. Esses nlimeros “aleatorios”, na
verdade possuem um periodo de repeticao, recebendo o nome de sequéncia pseudo-aleatoria.

As sequéncias pseudo-aleatorias sao eficazes quando a periodicidade da sequéncia
gerada ¢ maior que o numero de elementos presentes no conjunto de todos os possiveis
estados que o sistema pode assumir, do contrario, ndo se pode garantir que o resultado obtido
esteja num percentual de erro consideravel®,

Para calcular a média de alguma propriedade num sistema fisico, € necessario realizar
uma média dos valores que esta propriedade assume considerando todos os estados que
compdem o estado de fases do sistema.

Quando o sistema possui poucos graus de liberdade, o nimero de estados possiveis ¢
relativamente pequeno e possibilita o calculo do valor médio considerando todos os estados
acessiveis, o que ja nao acontece quando o sistema ¢ grande, ou seja, com muitos graus de
liberdade. Neste caso, calcula-se a média considerando alguns subconjuntos dos estados
acessiveis. E neste momento que percebemos a importincia do MMC, que escolhe

aleatoriamente os estados que irdo compor o subconjunto escolhido, respeitando uma

distribui¢do de probabilidade P, previamente especificadal”’,
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Utiliza-se uma técnica de amostragem por importancia (importance sampling) com o
intuito de auxiliar na escolha de estados que contribuam significativamente para o calculo da
quantidade interessada, uma vez que apenas a escolha aleatoria de alguns estados acessiveis
ndo ¢ suficiente para garantir que a média calculada esteja proxima do seu valor de equilibrio.
Antes de calcular qualquer média, devemos gerar varias configuragdes. No final obteremos
um sistema termalizado, i.e, as configuragdes corresponderdao ao equilibrio termodinamico
naquela temperatura "),

No MMC, o sistema pode fazer transigdes de uma configuracdo para outra, de maneira
probabilistica. Em cada instante de tempo conhecido como passo de Monte Carlo ( {yc ), o
sistema passa para uma nova configuragdo que pode ser igual ou ndo a anterior.

O valor esperado de uma grandeza termodinamica A, no equilibrio ¢ dado por

_E,
kT

<A>:%Z Ae ", (12)

onde Z¢é a fungdo de particdo candnica e A;o valor de Ano estado de energia E;. O
somatorio em I é efetuado sobre todos os microestados acessiveis ao sistema. Como vimos
anteriormente, esta soma se torna inviavel, entdo o MMC escolhe as M configuracdes mais

importantes de cada temperatura e calcula as quantidades fisicas por meio da média:

(A)==-D A, (13)

obtida em simulagdes.
As configuragdes sao obtidas por uma cadeia de Markov. A probabilidade de transi¢ao

entre as configuragdes ¢ dada por
E'\—E,
_ ) (14)

onde Wé a probabilidade de transi¢io entre as configuragdes de energia E;e E'; kya

constate de Boltzmanm e T a temperatura'"!,
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Com o intuito de realizar a amostragem por importancia, utilizaremos o algoritmo de
Metropolis, que consiste na aceitagdao, ou nao, de um estado acessivel, de forma a equilibrar o
sistema ap0s varios testes de configuragdes, para que a “melhor” configuracdo seja aquela
prevista pela distribuigdo de probabilidade de Boltzmann'!.

Isso ¢ possivel quando se segue uma probabilidade relacionada com o estado anterior e
do possivel novo estado. Isso significa que a configuragao do novo estado depende do estado
atual. Esse tipo de processo ¢ conhecido como processo Markoviano (ou cadeia de Markov),
que ¢ um processo estocastico. Este processo Markoviano deve garantir que um estado do
sistema pode ser atingido por qualquer outro (ergodicidade)™.

O algoritmo de Metrdpolis tende a representar uma minimizagao da perda de energia
de um sistema da seguinte forma:

1. Inicia-se o sistema com uma configuracdo de spin aleatoria.
2. Seleciona-se aleatoriamente um sitio i da rede, e sorteia-se um novo spin S ' .
3. Calcula-se a variacao de energia, A E=E (§ ")—E (3) .
4. Sorteia-se um nimero aleatorio z no intervalo [0,1].
5. Se z<W , sendo W a probabilidade de transi¢do, troca-se S por S'. Caso contrario,
mantem-se a configuracao anterior.
6. Retorna ao passo 2.
Gera-se assim uma sequéncia de configuragdes. Porém deve-se executar estes passos

varias vezes para se obter a configuragdo de equilibrio na temperatura de interesse.

O Nanodisco Magnético

Ao se definir um nanodisco, recortamos um disco fino de raio R dentro de uma regiao
quadrada de tamanho linear L. O espacamento entre os sitios sdo considerados uma unidade,
i.e. a=I. A interacdo magnetostatica ¢ substituida por potenciais locais que simulam as

interacdes entre os vetores em um nanodisco real, que pode ser descrito pela Hamiltoniana:

H:_Z Ji,jgi'§j+z CBorda<§k'ﬁk)2_Z thr'§i+)\'Z (S: ﬂt)z s (15)
i i,j

i,j k

onde o primeiro termo a direita da igualdade identifica 0 modelo de Heisenberg isotropico
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ferromagnético (J;;>0), S; € o vetor magnetizacao no sitio i, o segundo termo diz respeito a
interagdo entre os spins da borda, C,, ,, € a constante que representa a tendéncia de os vetores
pertencentes a “espessura” se manterem alinhados aos vetores 1, tangentes a borda do disco,

o vetor perpendicular a borda do disco 11, pode ser facilmente encontrado pois o mesmo ¢
radial, ou seja, seu prolongamento sempre passa pelo centro do disco. O terceiro termo

representa a interagdo do sistema com um campo magnético externo que pode ser estatico (

- - - -

h.x=hy ), ou oscilante ( h,,=h;sin(wt) ). O quarto e Gltimo termo é o de anisotropia, sendo
L a constante de anisotropia e, o vetor perpendicular a “tampa” do disco, ou seja,
perpendicular ao plano onde se encontram os spins.

O caso em que o campo externo ¢ oscilante ¢ mais indicado quando se usa a dinamica
de spin, uma poderosa ferramenta na investigacdo da evolugdo temporal da magnetizacdo em
sistemas magnéticos. Existem também os casos em que o campo ora ¢ estatico, ora oscilante.

Neste trabalho simulamos dindmicas apenas com campo estatico, aplicados na direcao

do eixo z, e invertendo o sentido do mesmo gradativamente.

O Nanomagneto Eliptico

Para definirmos a nanomagneto eliptico, consideraremos os pontos interiores a elipse
definida pelos eixos maior ¢ menor respectivamente iguais a 2a e 2b. Todos os pontos
internos a elipse constituem uma regido do nosso nanomagneto eliptico. Neste caso os spins
do sistema sdo distribuidos nesse nanomagneto eliptico, com a distincia entre os spins igual a
1.

A Hamiltoniana que descreve a interagdo magnetostatica ¢ a mesma do exemplo do
nanodisco, porém o vetor n perpendicular a borda do nanomagneto eliptico, é definido de
forma diferente, baseando-se nas posicdes dos focos e dos pontos na borda da elipse. O

calculo do vetor para o caso citado ¢ descrito no Anexo 1.
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CAPITULO 3

Metodologia

Foram utilizados nesse trabalho, softwares de codigo aberto, como o Sistema
Operacional Linux Ubuntu, Intel(R) Fortran Compiler XE 12.1 para a compilagao do codigo
fonte, GEOGEBRA, XMGRACE e GNUPLOT para geracao das figuras e graficos. As
simulagdes foram realizadas em um computador portatil com processador Intel Core i7-

26300M de quatro nucleos CPU 2.0GHz e 4 GB de memoria RAM.

Para se obter as propriedades estaticas de sistemas magnéticos, utilizamos
principalmente as simulagdes computacionais, nesse caso, implementamos a técnica de Monte

Carlo, utilizando a dindmica de Metropolis (atualizagdo de um tnico spin).

Com esses métodos utilizados, calculamos grandezas termodinamicas de equilibrio,

como por exemplo, magnetizacdo e energia.

Utilizaremos a andlise das curvas de histerese para obter informagdes detalhadas sobre
o estado remanescente de magnetizacdo dos nanodiscos em campo externo nulo e sobre o
mecanismo pelo qual a magnetizagdo reage a aplicacdo de campo externo. Estas curvas sdo
importantes por mostrarem o comportamento da magnetizacdo de modelos ndo tedricos, uma
vez que os modelos tedricos teriam a mesma evolugdo em qualquer ordem de inversdo dos
campos. Com a utilizacdo de modelos computacionais experimentais a ordem de inversdo do
campo nos mostram curvas diferentes para cada caso, conforme podem ser observados nos

resultados apresentados no Capitulo 4.
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CAPITULO 4

Resultados e Discussoes

Nos resultados que se seguem, foram utilizados discos de raio R=10a (a
espagcamento de rede). As médias foram calculadas depois de descartar as 10° configuragdes
geradas a partir de configuragdes iniciais aleatdrias e as médias foram calculadas sobre 100
independentes realizacdes, uma vez que esses valores nos permitiram uma simulagdo
relativamente razoavel para obter resultados com a poténcia computacional no tempo
disponivel. O valor do parametro de anisotropia A=0.15, foi o mesmo utilizado na
referéncia [17], obtidas de acordo com os parametros experimentais para nanodiscos feitos de

Permalloy.

Uma primeira andlise realizada foi feita plotando as configuragdes dos spins do
nanodisco magnético. As figuras sdo geradas pelo GNUPLOTY, para estudar os perfis dos
spins na rede. Como podemos observar nas Figuras 1 e 2, essas sdo as duas configuragdes de

ocorréncia mais frequente: vortice (Figura 1) e Meio Vortice (Figura 2).
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I AN RV B SR N N W U
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tpbon by Zoov bttt
[ S I SR S SN B 2 B S W
S T U S S R O B B A
\.\\\\\\\\{.\ SR VAV A A
MANY N st 2P
..\\\\\\\\,,////!’f//..
A NN R R Y
NN\ N VN SN oS
NN\ SN o oo Fm 7S
S a4
e ) . — i —— e T i i "
Fiéura 1- \;grtice : ' : : Figura 2 - Meio Vértice

O comportamento dos spins na rede também depende do estado de magnetizagao da
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mesma, em todas as nossas simulagdes a direcdo do campo ¢ na dire¢do do eixo Y
(verticalmente), onde seu sentido acaba sendo invertido durante as simulacdes. Para a
constante de borda ( C,) igual a 6, espessura da borda4ae T=0.25, consideremos as

configuragdes formadas para campos iguais a B=1, 0, -1, respectivamente nas Figuras 3, 4 e

5:
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Figura 3 - Configuragao de spins, Figura 4 - Configuragdo de spins, Figura 5 - Configuragdo de spins,
Espessura da Borda =4ae B = 1. Espessura da Borda =4a e B =0 Espessura da Borda =4a e B = -1

Mantendo os mesmos parametros anteriores e alterando a espessura da borda para 7a

, para os valores de campo B=1, 0, -1, obtemos:
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Figura 6 - Configuracéo de spins, Figura 7 - Configuragao de spins, Figura 8 - Configuracéo de spins,
Espessura da Borda =7ae B = 1. Espessura da Borda =7a e B = 0. Espessura da Borda =7a e B =-1.

Os spins tendem a adquirir a mesma dire¢ao e sentido do campo aplicado na configuragao
meio vortice, exceto a campo nulo onde se caracteriza uma configuracio de vortice, onde nao
se preserva nenhuma direcio preferencial. E razoavel inferir que, a temperaturas
relativamente baixas, a espessura da borda influencia no perfil de spins favorecendo a

formacdo de vortices e meios vortices, conforme a literatura®.

Por outro lado, como forma de analisar a formagdo de vortices e meios vortices,
utilizaremos a curva de histerese, que mostra informagdes sobre o estado remanescente de
magnetizacdo e a maneira como a magnetizacao reage ao campo externo, conforme descrito

no Capitulo 3.
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Um fator importante ¢ o que chamamos aqui de constante de borda ( C, ), que esta

relacionada diretamente com a energia magnetostatica dos spins borda, conforme a

hamiltoniana que modela nossas simulagdes.

Inicialmente verificaremos a curva de histerese gerada para um nanodisco com as
caracteristicas descritas no primeiro paragrafo, C,=2 e T =0.1 para trés tamanhos distintos

de espessura da borda (4a, 7a e 10a):

a) Espessura 4a b) Espessura 7a c) Espessura 10a

0,4

0,4 Cl b
0 o1 02 02 -001 O 01 02

w— Cb=2.0, Campo Externo Decrescente
A—A Cb=2.0, Campo Externo Crescente

Figura 9 - Curva de Histerese, C,=2.0 e T=0.1

Observa-se que a espessura da borda tem uma importancia crucial na formagao de
configuragdes de tipos vortice ou meio vortice, pelo menos para o caso do campo externo
crescente, considerando uma temperatura e uma C, relativamente baixas ( C,=2 e T=0.1).
Em simula¢des ndo mostradas no grafico acima, observa-se a maior incidéncia de formagao

de vortices em espessuras maiores que 5a, por exemplo, para o caso do disco de raio
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R=10a .

Repetiremos 0 mesmo teste anterior variando apenas o parametro C,=10, para os

mesmos valores de espessuras:

a) Espessura 4a b) Espessura7a  c) Espessura 10a

Oa4 ! | I | I | I

0,2

My/Ms

-0,2

0.4 L1 I I
01 02 02 -0 0 01 02

7—y Cb=10.0, Campo Externo Decrescente
Cb=10.0, Campo Externo Crescente

Figura 10 - Curva de Histerese, C;,=10.0 e T=0.1

Vemos que o valor de C, estd diretamente ligado a frequéncia da ocorréncia de
configuragdo de equilibrio tipo vortice e meio vortice. Esses resultados também reforcam o
que foi verificado anteriormente quanto a formacdo de vortices serem mais raras para
espessuras de borda menores, a configuracdo meio voértice nesses casos ¢ mais comum a

campo externo proximo de zero.
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A temperatura do sistema também foi modificada em nossas simulagdes, a Figura 11

mostra alguns resultados obtidos para C,=10 e T=0.45, com as espessuras de 4a e 7a,

respectivamente:

a) Espessura 4a b) Espessura 7a

My/Ms

02 -0l 0 01 02

7 Cb=10, Campo Externo Decrescente
Cb=10, Campo Externo Crescente

Figura 11 - Curva de Histerese, C,=10.0 e T=0.45

Em nossas simulagdes observamos que um ligeiro aumento da temperatura faz com
que a inversdo da variagao do campo de decrescente para crescente produzam resultados bem
mais semelhantes independente dos valores entre C,=1.0 e C,=10.0 . Essa tendéncia nao se
manteve a temperaturas relativamente mais altas como T=1.0 e T=2.0, a C, também nao
aparentou ter alguma influéncia nas propriedades do sistema. Isto ¢ devido as flutuagdes

térmicas que desordenam as diregdes dos spins no nanodisco.
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CAPITULO 5

Conclusoes e perspectivas

Recentemente Kireev e Ivanov®” estudaram os estados fundamental e meta estavel de
Nanodiscos Magnéticos. Utilizando o modelo de Heisenberg, simulagdes numéricas € um
termo descrevendo a anisotropia, concluiram que a configuracdo de Meio Vortice ¢ mais
favoravel que a tipo Vortice energeticamente. Posteriormente, Marques® em suas
simulagdes levou consideragdo a espessura da borda, ndo citada em trabalhos anteriores,
mostrando que a mesma influencia consideravelmente o estabelecimento do estado
fundamental dos Nanodiscos Magnéticos.

No presente trabalho, por meio de um modelo diferente!'”, reproduzimos resultados
semelhantes. Verificamos também que a espessura da borda influencia na formacdo de
vortices € meios vortices, tanto como a constante de borda e a temperatura. Verificamos tais
resultados por meio das curvas de histerese e analisando o perfil dos spins no nanodisco
magnético.

Como perspectiva, pretendemos desenvolver um estudo mais extenso capaz de

abordar os sistemas nanomagneto eliptico. Com posterior produgao de artigos cientificos.
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Anexo I — Calculo do Vetor Perpendicular a Borda da Elipse

A elipse tem a propriedade de que a bissetriz do angulo formado pelos dois focos e por
um ponto qualquer da elipse (com vértice) € perpendicular a tangente a elipse nesse ponto.

Na figura abaixo ilustramos os focos F' e F' e um ponto M , considere o dngulo
FMF ' , nesse caso a bissetriz deste angulo ¢ perpendicular & elipse. Podemos utilizar essa

bissetriz para definir o vetor unitario ) perpendicular a borda da elipse.

Figura I.1 - Elipse

Porém, para calcular as coordenadas do vetor 1 em fungdo do eixo maior a,
excentricidade e e o centro da elipse (r,,r,) com valores iguais por simplicidade, devemos

primeiro calcular a excentricidade, dada por,

(a”—b)

na Figura 1.2 ilustramos como exemplo os itens utilizados neste calculo do vetor 1 , o angulo
o ¢ formado pela reta que liga F ao ponto da borda da elipse escolhido e o segmento F F',
analogamente para 5 , porém a reta parte de F ', para calcular esses angulos utilizaremos

algumas propriedades da trigonometria.

Figura 1.2 - Célculo do Vetor Tangente a borda da Elipse
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Observe que,

i—r,+ae
oS OL=—— — - e
\/(J—ro) +(i—r,+a.e)

i—r,—a.e

cos[5=¢

(j_ro)z'l' (i_ro_a'e)z ,
sabendo estes valores podemos calcular cada angulo separadamente, por exemplo:

) i—r,+a.e
0.=C0S

\/(j—ro)2+ (i—r,+ ae) ©

i—r,—a.e

ﬁ:cosl\/

(j_ro)2+ (i_ro_a'e)z ’
dessa forma, o angulo formado entre vetor "l e a reta paralela a F F' passando pelo ponto

escolhido da borda ¢ dado por

_P-a o+ p
Y= 2 o= 2 5

logo temos as coordenadas do vetor "l perpendicular a borda da elipse dada,

n=(i+ cosy, j+ siny) .
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