UNIVERSIDADE FEDERAL DE JUIZ DE FORA
INSTITUTO DE CIENCIAS EXATAS
PROGRAMA POS-GRADUACAO EM FiSICA

Diego Conceicao Carvalho

Solucao de problemas padrao por meio de simulacao
micromagnética

Juiz de Fora

2024



Diego Conceicao Carvalho

Solucao de problemas padrao por meio de simulacao
micromagnética

Dissertacao apresentada ao Programa
Poés-Graduacao em Fisica da Universidade
Federal de Juiz de Fora como requisito
parcial a obtencao do titulo de Mestre em
Fisica. Area de concentracdo: Fisica da
Matéria Condensada.

Orientador: Prof. Dr. Pablo Zimmermann Coura

Juiz de Fora

2024



Ficha catalografica elaborada através do Modelo Latex do CDC da UFJF

com os dados fornecidos pelo(a) autor(a)

Conceicao Carvalho, Diego.

Solugéo de problemas padrao por meio de simulagdo micromagnética /
Diego Conceicao Carvalho. — 2024.

109 f. : il

Orientador: Pablo Zimmermann Coura
Dissertacao (Mestrado) — Universidade Federal de Juiz de Fora, Instituto
de Ciéncias Exatas. Programa Pés-Graduacao em Fisica, 2024.

1. Magnetizacdo. 2. Simulagdo Micromagnética. 3. Voértices. 4.
Skyrmions e Antiskyrmions. 5. Landau-Lifshitz-Gilbert
I. Zimmermann Coura, Pablo, orient. II. Titulo.




Diego Concei¢do Carvalho
Solugdo de problemas padrao por meio de simulagdo micromagnética

Dissertacdo apresentada ao Programa de
Pés-Graduacgdo em Fisica da Universidade
Federal de Juiz de Fora como requisito
parcial a obtencdo do titulo de Mestre
em Fisica. Area de concentracio: Fisica.

Aprovada em 25 de setembro de 2024.

BANCA EXAMINADORA

Prof. Dr. Pablo Zimmermann Coura - Orientador

Universidade Federal de Juiz de Fora

Prof. Dr. Vagson Luiz de Carvalho Santos

Universidade Federal de Vigcosa

Prof. Dr. SAcrates de Oliveira Dantas

Universidade Federal de Juiz de Fora

Juiz de Fora, 05/09/2024.

) —
Sel! Lj Documento assinado eletronicamente por Pablo Zimmermann Coura, Membro, em 25/09/2024, as 16:26, conforme
4 Y horario oficial de Brasilia, com fundamento no § 32 do art. 42 do Decreto n2 10.543, de 13 de novembro de 2020.

assinatura *

eletrdnica

-

- eil Documento assinado eletronicamente por Vagson Luiz de Carvalho Santos, Usuario Externo, em 25/09/2024, as
Sl '_-.-j 16:59, conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no § 32 do art. 42 do Decreto n? 10.543, de 13 de

assinatura b

eletrénica novembro de 2020.

-

Documento assinado eletronicamente por Socrates de Oliveira Dantas, Professor(a), em 26/09/2024, as 12:45,

. —
“al
sel' '_:.-j conforme horario oficial de Brasilia, com fundamento no § 32 do art. 42 do Decreto n? 10.543, de 13 de novembro de

assinatura

eletrdnica 2020.

L




AGRADECIMENTOS

Agradeco aos meus pais, Adalberto de Franca e Rocilda do Carmo por todo apoio
dado a mim no inicio e durante esta jornada em uma cidade totalmente desconhecida. A
minha namorada Cecilia Savia por estar comigo em todo este tempo e aos meus velhos

amigos de graduacao.

Ao meu orientador Pablo Zimmermann Coura por sua excepcional orientagao e
didatica; a todo o quadro de professores da UFJF, em especial ao professor Fernando
Sato, sempre muito prestativo as minhas questoes tanto em relacido aos clusters quanto

aos ensinamentos de Fortran 90.

Agradeco também a todo o quadro de funcionarios gerais da universidade, in-
cluindo zeladores, cozinheiras do RU, motoristas dos circulares, segurancas e técnicos

administrativos, especialmente ao ja aposentado Domingos e ao atual Gustavo.

Ao meu grupo de pesquisa, colegas e amigos pessoais que fiz durante esses 2 anos
de convivéncia. Antoénio Kaeliton, Rodrigo Leal, André Lucas, Yuri Sonco, Henrique
Santiago, Alexandro de Oliveira, Allan Corréa, Jhonnes Toledo, Isaac Santece, Lucas
Brugger, Mateus Couto, Marlon Modesto, Benny Guedes e aos elos femininos de nosso
grupo Andrezza Areas, Anna Luiza e, em especial, Ana Lidia Miranda. Muito obrigado a

todos voceés.

Por fim, deixo um agradecimento a Coordenacao de Aperfeicoamento de Pessoal
de Nivel Superior (CAPES) pela concessao da bolsa de estudos, ao laboratério de Fisica
Computacional por fornecer as maquinas que usei para realizar minhas simulagoes e a

UFJF pelo apoio financeiro em eventos dos quais participei.



“Em algum lugar, alguma coisa incrivel esta esperando para ser descoberta.”

(CARL SAGAN)



RESUMO

Até o uso pratico do magnetismo em escala industrial, como aplicado em nossos
dispositivos eletronicos, é essencial conhecer ou prever o comportamento das propriedades
e grandezas magnéticas. Nesse contexto, a simulagao micromagnética se apresenta como
uma ferramenta indispensavel nesse processo de pesquisa, que posteriormente sera meticu-
losamente validada e aprimorada por meio de técnicas laboratoriais. Para contribuir com
o arcabouco tedrico no campo da pesquisa em micromagnetismo, nosso grupo, denominado
Grupo de Fisica da Matéria Condensada (GFMC), com foco em simula¢do micromagnética,
tem se dedicado ha pelo menos meia década a escrita e ao constante aprimoramento de
nosso proprio software escrito em linguagem de programacao Fortran 90 para analisar a
evolugao temporal da magnetizacao em sistemas discretizados. Esses sistemas podem ser
unidimensionais (nanofios), bidimensionais (nanofitas planas ou curvas) ou tridimensionais
(bulks). Atualmente, o programa ja inclui interagoes de troca, anisotropia, campo externo,
interacao Dzyaloshinskii-Moriya e interacao dipolar, o que o torna altamente competitivo
em comparac¢ao a simuladores bem estabelecidos que utilizam o campo desmagnetizante,
além de ja ser capaz de trabalhar com correntes spin-polarizadas. A principal proposta
deste trabalho é resolver os chamados problemas-padrao em micromagnetismo para validar
o software e dar-lhe mais credibilidade em novas pesquisas neste campo. Estamos dedicados
a estudar a influéncia de uma corrente spin-polarizada em vortices magnéticos em cuboides
de Permalloy-79, bem como investigar os casos estaticos de skyrmions e antiskyrmions em
sistemas uni, bi e tridimensionais. Nossos resultados mostraram grande concordancia com
os valores esperados, o que indica que tanto o método de discretizacao; o tratamento por
interacao dipolar como alternativa ao campo desmagnetizante e a resolucao numérica da
equacao de movimento que governa o micromagnetismo (Landau-Lifshitz-Gilbert) estao

sendo corretamente implementados.

Palavras-chave: Magnetizagdo; Simulagao Micromagnética; Vortices; Skyrmions e An-
tiskyrmions; Landau-Lifshitz-Gilbert.



ABSTRACT

Until the practical use of magnetism on an industrial scale, as applied in our
electronic devices, it is essential to know or predict the behavior of magnetic properties and
quantities. In this context, micromagnetic simulation presents itself as an indispensable
tool in this research process, which will later be meticulously validated and improved
through laboratory techniques. To contribute to the theoretical framework in the field
of micromagnetism research, our group, called the Condensed Matter Physics Group
(CMPG), with a focus on micromagnetic simulation, has been dedicated for at least
half a decade to the writing and constant improvement of our own software written in
Fortran 90 programming language to analyze the temporal evolution of magnetization in
discretized systems. These systems can be one-dimensional (nanowires), two-dimensional
(planar or curved nanoribbons), or three-dimensional (bulks). Currently, the program
already includes exchange interactions, anisotropy, external field, Dzyaloshinskii-Moriya
interaction, and dipolar interaction, which makes it highly competitive compared to
well-established simulators that use the demagnetizing field, in addition to already being
capable of working with spin-polarized currents. The main proposal of this work is to
solve the so-called standard-problems in micromagnetism to validate the software and give
it more credibility in new research in this field. We are dedicated to studying the influence
of a spin-polarized current on magnetic vortices in Permalloy-79 cuboids, as well as investi-
gating the static cases of skyrmions and antiskyrmions in one-, two-, and three-dimensional
systems. Our results have shown great agreement with the expected values, which in-
dicates that both the discretization method; the treatment by dipolar interaction as an
alternative to the demagnetizing field and the numerical resolution of the equation of mo-

tion governing micromagnetism (Landau-Lifshitz-Gilbert) are being correctly implemented.

Keywords: Magnetization; Micromagnetic Simulation; Vortices; Skyrmions and Anti-
skyrmions; Landau-Lifshitz-Gilbert.
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Capitulo 1
INTRODUCAO

A busca por dispositivos cada vez menores, mais rapidos, compactos e eficientes
energicamente garantiram um notoério avanco cientifico e tecnologico nos mais diversos
setores de aplicacdo, como a Medicina, Industria Aeroespacial, Eletronica, Spintronica,
entre outras, sendo estes avancos creditados a nanociéncia e nanotecnologia. Essas duas
grandes areas viabilizaram a produc¢ao de dispositivos em escala atoémica, cujo comprimento

de uma tipica ligagdo entre atomos de carbono esté entre 0,12 — 0,15 nm [1].

Na Fig. (1.1) a seguir vemos os niveis de escalas de alguns seres biolégicos e outros

objetos tecnoldgicos que temos presentes em nosso cotidiano.

Figura 1.1 — Escalas tipicas de objetos tecnoldgicos e seres bioldgicos em nosso cotidiano. Saimos
desde a escala dos milimetros, onde encontram-se os microarranjos de DNA, até seu limite
onde temos o fio de cabelo humano e vamos até a escala menor que um nanémetro, onde
concentram-se as dimensoes tipicas de atomos.

natural self-assembly
technological self-assembly
UV lithography
electron-beam lithography
top-down

nano-imprint lithography

scanning probe lithography

animal cells

viruses

T e ﬁ 6:\ o*

small molecules ribosomes

genes X human hair
bacteria

’W/{ i % chromosomes
atoms 3 g;}
¢ o
DNA bases S y B P S
Ei e @ g e X >
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T T T T TTIrrm T T T TTIrrr T T T TTIrrT T T T TTIrrry T T T TTITrT T T T T TIrrm T T T TTrIrrn

0.1 nm 1nm 10 nm 100 nm 1pm 10 pm 100 pm 1 mm

B L |
@ ©own —— ¢

crystalline lattices carbon quantum dots gates of transistors electromechanical, fluidic, optical, DNA microarrays
nanotubes magnetic microsystems

Fonte: Imagem retirada da Wikipédia [2] .

Toda a informacao armazenada em midias digitais e também todos os nossos
dispositivos eletronicos como PC’s (Personal Computers), celulares, tablets aos quais hoje
temos acesso tém seu funcionamento principal baseado a partir dos chamados “bits”, que
sao a informacao mais basica em computacao e em comunicagoes digitais. Os chamados

bits podem assumir apenas dois unicos valores, 1 ou 0. As combinagoes e sequéncias destes
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dois valores podem formar todos os niimeros (a partir de operagoes binérias), palavras e
simbolos conhecidos (a partir da tabela ASCII), possibilitando assim que interpretemos

esta linguagem universal das maquinas em nossa linguagem humana.

No que tange ao funcionamento de circuitos digitais, os bits sao representados
a partir de estados de tensao elétrica, onde um nivel de alta tensao pode representar
1 (ligado) ja um nivel de baixa tensao pode representar 0 (desligado). Nesse tipo de
circuito, temos a interconexao de transistores, que sao utilizados em pequenas escalas,
dando origem ao que conhecemos como circuitos integrados. A partir desses dispositivos,

podemos também criar portas légicas que sao a base da logica booleana: AND, NAND,
OR, NOR, XOR e NOT [3].

A respeito do armazenamento de midias digitais, como no caso dos Hard Disk Drives
(HD’s) e mais recentemente das Magneto-resistive Random Access Memorys (MRAM’s), a
informacao de estados do bits é atribuida aos sentidos do vetor de magnetizacao na regiao
dos dominios magnéticos que compoem estes dispositivos de memoria nao-volateis que sao
constituidos de pegas aproximadamente bidimensionais. Vejamos a seguir na Fig. (1.2)
como se da o funcionamento de um HD.
Figura 1.2 — Diagrama que representa o armazenamento e leitura de dados em uma superficies magnética.

Os retangulos menores representam as microrregioes magnéticas. Entre uma microrregiao
e outra onde os entes magnéticos estao alinhados, precisamos inverter o campo magnético

nas bordas.
Linhas de campo mangético
(Eletroima)
Campo forte e reversdo de campo
Cabegote H-' préximo ao limite
/

~, k—/\ﬂ/\“»/r\k"//(}rao
|—— —]—— o —— «—4

R = com reversao
N = sem reversao

Regido Magnética

R R N R
N— e’ N— e’

Estado: valor binario 1 0

Fonte: Adaptado de New World Encyclopedia [4].

O crescente avanco da miniaturizacdo e a necessidade constante de armazenar
mais dados em menos espaco fisico foram pontos-chave para sairmos de aparelhos que
antes tinham o tamanho de uma geladeira e eram constituidos de dezenas de discos com
24 polegadas de didmetro (60 cm) como é o caso do IBM 305 RAMAK Disk System,
construido no ano de 1956 e com 5 MB de capacidade, e chegarmos até hoje, onde existem

HD’s com capacidades de dezenas de Terabytes discos de 2,5 a 3,5 polegadas [5].
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Novamente no que tange as aplicagoes praticas do controle da magnetizacao no
armazenamento de dados digitais, o fendmeno da Magnetorresisténcia Gigante (GMR)
descoberto em 1988 de forma independente por Albert Fert e Peter Grunberg ocorre
em dispositivos multicamadas (filmes finos) em que a orientagdo da magnetizacdo em
cada uma dessas camadas influencia no aumento ou diminuicao da resisténcia elétrica
dos nanomagnetos devido ao espalhamento dos elétrons de conducgao, o que lhes rendeu o
prémio Nobel em 2007 [6, 7, 8]. Além deste fendmeno, a magnetorresisténcia de Lorentz e
o efeito Hall sao mais alguns exemplos de como as caracteristicas magnéticas sao capazes
de influenciar nos comportamentos elétricos, sendo que até o ano de 1996 o Campo de
Oersted era a unica forma possivel de controlar a magnetizacao a partir de uma corrente
elétrica [8].

Atualmente sabemos que o efeito contrario também é possivel, ou seja, uma corrente
elétrica é capaz de alterar o estado da magnetizagao, sendo este efeito pratico conhecido
como Spin Transfer Torque (STT), em que uma corrente elétrica polarizada ao atravessar
uma fina camada ferromagnética com orientagao diferente de sua polarizacao gera um
torque classico que altera a magnetizacao local desta camada. Este efeito foi previsto por
Luc Berger em 1984 [9] e verificado por Slonczewski J. C em 1996 [10] e d4 nome a area
conhecida hoje como spintronica, que é analoga a eletronica, mas ao invés de se basear na
manipulagao de cargas elétricas por campos elétricos, estd embasada na manipulacao de

spin a partir de correntes elétricas polarizadas.

Umas das estruturas mais potencialmente inovadoras para alcancar o objetivo
de maior densidade de armazenamento de dados sao os chamados nanomagnetos, onde
as estruturas monodominio podem nao ser as Unicas possiveis, surgindo, mesmo que
artificialmente, estruturas magnéticas exéticas e complexas como voértices, skyrmions e
paredes de dominio PDVs (paredes de dominio do tipo vortice), PDTs (paredes de dominio

transversais) e PDTAs (paredes de dominio transversais assimétricas) [11, 12].

Os vortices sao estruturas circulares estaveis que apresentam didmetros entre
dezenas e centenas de nandémetros, sendo caracterizados por momentos magnéticos que ro-
tacionam num plano em torno de um eixo. Estas estruturas sao, em teoria, quadruplamente
degeneradas em razao de duas propriedades magnéticas independentes, a quiralidade, que
indica o sentido horério ou anti-horario de rotacao dos momentos no plano, e a polaridade,
que indica em que sentido os momentos magnéticos se projetam para fora do plano (acima
ou abaixo da espessura do nanodisco), o que pode permitir que vértices guardem até 2
bits de dados [12].
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Vejamos a Fig. (1.3) a seguir:

Figura 1.3 — Representacao esquemética de um vortice magnético a esquerda de (a) e imagem de
microscopia, a direita de (a). Em (b) estd evidenciado switching elétrico no nicleo do
vértice, ou seja, o mecanismo de inversdo do alinhamento dos entes magnéticos.

(b)

Fonte: Imagens retiradas de Ono et al. (2007) [13].

A figura acima destaca técnicas experimentais que detectam as propriedades dos
vortices. A Microscopia de Lorentz é capaz de detectar a quiralidade a partir da interacao
de um feixe de elétrons com os entes magnéticos do material, sendo um efeito da forca de
Lorentz (Fig. 1.3a). A polaridade, por sua vez, é determinada a partir da Microscopia de
Forga Magnética (MFM), que mede a atragao e repulsao em regides localizadas a partir de

uma agulha magnetizada que varre a amostra e traga um relevo magnético (Fig. 1.3b).

Os chamados skyrmions e antiskyrmions sao estruturas topologicamente estaveis
que se apresentam como potenciais candidatos em gravagao magnética, sendo, em principio,

associados aos estados l6gicos 0 ou 1 [14, 15, 16]. Observemos a Fig. (1.4) a seguir:

Figura 1.4 — Imagem esquemética de uma pista de corrida skyrmion-antiskyrmion. As informagdes sdo
codificadas no tipo de particula magnética, ou seja, um skyrmion representa o bit “1” e
um antiskyrmion representa o bit “0”. Ao aplicar uma corrente, as particulas magnéticas
podem ser movidas em dire¢do a uma cabega de leitura/gravagao.

Fonte: Retirado de Hoffmann et al. (2021) [16].

Essas estruturas aparecem em interfaces entre metais pesados e ferromagnetos, sendo
completamente caracterizadas a partir de trés propriedades: quiralidade (ou polaridade),
nos indicando o sentido de orientagao do momento magnético no centro da estrutura;
vorticidade, que indica se estamos tratando de skyrmions (1) ou antiskyrmions (0) e

helicidade, que traz diferentes informacoes a depender do caso especifico de estudo. Por
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exemplo, nos skyrmions do tipo Bloch, onde a movimentagao dos momentos ocorre em
todo o espaco, esta propriedade ird nos indicar o sentido de rotacao dos momentos, se é

horario ou anti-horario [17, 18].

Estas estruturas estaveis precisam ser alternadas entre uma e outra, o que pode
ser feito via aplicacdo de campos magnéticos externos, correntes polarizadas em spin e
mais recentemente, conforme mostraram Fehmi S. Yasin et al. [15], a partir de gradientes

de temperatura sem aplicacao de campos externos, onde utiliza-se calor residual.

A partir de toda essa discussao feita nesta introducao, vemos que o ramo de
aplicacao do micromagnetismo ¢é bastante vasto, e, neste sentido, nosso grupo de pesquisa
tem se dedicado, entre outras coisas, a analisar a influéncia da corrente elétrica polari-
zada na manipulagao de skyrmions, antiskyrmions e vortices magnéticos em diferentes
geometrias como nanofios, nanofitas quadradas, circulares ou quadradas e também em
bulks. Especificamente nesta dissertagdo, nos dedicamos em testar o software de simulagao
micromagnética (escrito em Fortran 90) desenvolvido por nosso grupo a partir da solugao
de problemas-padrao em micromagnetismo. Este problemas sao amplamente conhecidos
na comunidade académica de micromagnetismo e sao originalmente propostos pelo grupo
uMAG — Micromagnetic Modeling Activity Group [19], mas outros autores também os
propoem. Por terem resultados ja consolidados, servem de parametro de validacao de

novas ferramentas de simulacao.

Nos dedicamos a resolver dois problemas-padrao, onde o primeiro é uma proposta de
David Cortés-Ortuno et al. [17] e trata sobre estudo estatico de skyrmions e antiskyrmions
em trés casos particulares: (i) um envolvendo apenas sistemas unidimensionais (nanofios)
para determinar o comportamento do angulo de inclinacdo do momento magnético nas
bordas; (ii) outro envolvendo sistemas bidimensionais para encontrar as diferentes confi-
guracoes magnéticas frente a variagao de propriedades caracteristicas do sistema como
polaridade, vorticidade e helicidade, além de encontrar os chamados raios dos skrymions
(rsk) nos estados de minima energia. Por fim um dltimo problema (iii) que envolve bulks
compostos por um empilhamento de skyrmions do tipo Bloch na presenca de campos
magnéticos externos, em que buscamos verificar o comportamento das componentes radial,

azimutal e fora do plano do vetor momento magnético para diferentes faixas do sistema.

Um outro problema-padrao ao qual nos dedicamos a resolver intitula-se Standard
Problem #5, sendo proposto por Massoud Najafi et al. [20] e trata do estudo da dinAmica
de vértices magnéticos inseridos em um cuboide de Permalloy-79 (Ni81Fel9) sujeito a
aplicacao de correntes polarizadas em spin. Buscamos também verificar a influéncia dos
perfis de magnetizagao frente a variagdo de parametros caracteristicos do problema como

densidade de corrente superficial j e do grau de nao-adiabaticidade &.

Esta dissertacao estd subdivida e organizada em 5 capitulos, sendo os subsequentes

organizados da seguinte forma: (II) — Fundamentagao Tedrica, em que nos debrugamos
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sobre a teoria acerca das interagoes magnéticas a partir de uma descricao classica do
vetor de magnetizacao, além de abordar matematicamente sobre as estruturas magnéticas
estudadas; (IIT) — Metodologia, onde justificamos a redefini¢cao de nosso sistema em células
de trabalho discretizadas, ao qual evidenciam a necessidade de reformular nossas equacoes
de interacao magnéticas e campos efetivos locais. Ainda neste capitulo, destacamos os
métodos de integracao numeérica utilizados em nosso programa para resolver a equacao de
movimento que rege nosso sistema, a equacao de Landau-Lifshitz-Gilbert (LLG). (IV) —
Resultados, em que separamos em duas grandes secoes, cada uma dedicada a discussao
do problema-padrao com interacao de Dzyalosshinskii-Moriya e do problema-padrao
envolvendo a dindmica de vértices magnéticos. O quinto e dltimo capitulo (V — Conclusoes
e Perspectivas Futuras) é dedicado a trazer uma visao geral sobre os resultados obtidos,
destacando se os objetivos foram alcancados, além de trazer as perspectivas futuras de
aplicagao. Nesta parte do resultados ressaltamos a eficiéncia do nosso programa (que utiliza

interagao dipolar) frente a outros softwares do ramo que utilizam campos desmagnetizantes
Hdesmag'
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Capitulo 2

FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 PROPRIEDADES DOS MATERIAIS MAGNETICOS

2.1.1 Momento de dipolo magnético

Além da massa m. e carga elétrica |e|, os elétrons também possuem outra proprie-
dade intrinseca denominada momento de dipolo magnético de spin (mg). Vamos tomar
um modelo hipotético em que um elétron gira com velocidade v em uma o6rbita de Bohr
de raio r, tal como na Fig. (2.1):

Figura 2.1 — Representacao cléss_@ca da orbita de Bohr de um elétron ao redor de seu nicleo. O vetor
momento angular L surge a partir do movimento em si, enquanto o vetor momento de

dipolo magnético miy, surge devido a carga elétrica circundante na area orientada A que
compreende a orbita.

Fonte: Autoria prépria (2023).

Vemos a partir da Fig. (2.1) que o momento magnético orbital my encontra-se na
mesma diregao que o momento angular L, porém aponta no sentido oposto. Esta carga

em movimento circular gera uma corrente elétrica i, cujo médulo é dado por:

e ev
| = — = ——. 2.1
! T 2rr ( )

Se a 4rea orientada desta érbita é A = 71?7, entdo o momento de dipolo magnético

orbital (que é perpendicular ao plano da érbita) serd tal que,

mp = iA = imr?. (2.2)
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Vamos buscar uma associacao direta entre my e L, sendo o momento angular, por
definigao, dado por L = r X p, em que p é o vetor momento linear. Tomando a Eq. (2.2)

e substituindo o valor da corrente encontrada em (2.1), temos:

o ev g me e e
mp =1mr° = — — | = MmeUr = L. 2.3
L QM}( (me) S 2 (2:3)
A partir da Eq. (2.3), vemos a relagao entre my, e L, e, dividindo ambos os lados
por L, percebe-se uma relagao de combinagao entre constantes universais, cuja razao é

escrita como:

my _ HB

I agi B’
onde pup = eh/2m, = 9,27 x1072* A-m? é chamado de Magnéton de Bohr e constitui

(2.4)

uma unidade natural de medida do momento de dipolo magnético atomico; o termo h é a
constante reduzida de Planck com valor de h/27 = 1,05 x1073% J-s e g; ¢ o fator g orbital,

que para este caso toma-se como g; = 1 [21].

Vetorialmente, a Eq. (2.4) fica como se segue:

m

Faremos agora um tratamento semi-classico a este sistema. Por definicao, a equagao

para o momento angular quantico é tal que,

L=\/l(l+1)h, (2.6)

em que [ é o nimero quantico associado ao momento angular orbital, que pode assumir
os valores (0,1,2,...,n — 1), sendo n o nimero quantico principal que por sua vez pode
assumir os valores (1,2,3...), e h a constante reduzida de Planck. O magnéton de Bohr
esta associado ao menor valor possivel de L, ou seja, quando [ = 0, o que indica que

estamos tomando a diregdo z do momento angular, logo, da (2.6), temos L, = h.

Substituindo a Eq.(2.6) em (2.3) para este caso especial, teremos que:

HB
e e h eh A1
mr, = 2me l(l + ].)h = 2me (ﬁ) LZ == ) ﬁLZ’ (27)
e entao:
mrp. = 'LL—BLZ = gl’u—BLZ. (2.8)

: h h
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Até o presente momento consideramos apenas o momento angular orbital do
elétron, no entanto, para obtermos uma descricao mais completa, devemos incluir também
o momento angular de spin S, que possui uma relagao direta com L. A Fig. (2.2) nos
permite compreender isso. No sistema a seguir existe um campo magnético interno forte
orientado por L atuante sobre o elétron atémico que produz um torque sobre seu momento
de dipolo magnético de spin (my), cuja orientacao é dada por S, sendo este o vetor

momento angular de spin.
Figura 2.2 — Interacdo spin-érbita entre os momentos angulares L e S.

Z

Fonte: Adaptada de Eisberg e Resnick (1979) [21].

Como existe interacao spin-orbita, entdo L e S se acoplam de modo que processio-
nam em torno de sua soma, e ndo em torno de z, que seria o0 movimento natural caso nao
houvesse essa interagao, o que implica na variacdo das componentes z, L, e S,. Se sobre

o elétron nao atuarem torques externos, entao seu momento angular total é dado por:

J=L+S8. (2.9)

A soma expressa em (2.9) obedece a lei de conservacao do momento angular na
mecanica quantica, pois o vetor total J assim como sua projecao em z sao constantes
enquanto J, e J, precessionam em torno de 0, pois a projecoes de L e S em torno de J

sdo as mesmas durante o movimento de precessao em torno de sua soma [21].

O vetor momento angular de spin (S) pode também ter seu médulo escrito como
S =,/s(s+ 1)k, e, da mesma forma como prosseguimos anteriormente, podemos escrever

que:

m, = —g,ZS, (2.10)

ou entao:
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m, — —.S, (2.11)

onde v, é a razdo giromagnética, e é dada por vy, = gs% = gSQL = 1,76 x10'"* T/s (no
me

S.I). De modo geral, os fatores g, sdo definidos pela regra de Hund, como [21]:

J(J+1)+S(5+1) — LL+1)

2T +1) (2.12)

g9; =1+

Podemos escrever o momento angular total de um dado sistema a partir da soma

vetorial de L e S como se segue:
m = Q%J = 4. (2.13)

2.1.2 Correntes de Magnetizacao

Na secao anterior, definimos o vetor momento de dipolo magnético total, que
pode ser denotado como m; para um sistema com N particulas. Definiremos agora o
conceito de magnetizacao (M), que é uma quantidade vetorial macroscépica resultante de
correntes microscopicas, que pode ser interpretada como uma densidade a partir da soma

dos momentos magnéticos em um elemento Av, ou seja,

1 &

Imaginemos que em uma barra cilindrica magnetizada de forma uniforme na direcao
axial (£) em que fluem correntes microscopicas circulares perpendiculares a 2, tal como na
Fig. (2.3a) abaixo:

Figura 2.3 — Cilindro imantando, sendo em (a), a representacdo correntes de Ampére em um material
magnético e em (b), a corrente superficial no cilindro.

(b) .

Fonte: Adaptado de Nussenzveig (2015) [22].

Os circulos orientados em vermelho na Fig. (2.3a) representam as correntes

microscopicas da barra cilindrica. Na regides interiores desta amostra, ocorre cancelamento
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de correntes adjacentes aos pares, no entanto, nas superficies das bordas do sistema nao

hé compensagdo e tem-se uma corrente liquida resultante [22]. Isto estd representado na
Fig. (2.3b).
A esta densidade de corrente superficial denotaremos como J,,, que aqui esta na

direcao ¢. Temos entao que

di
T, ==, 2.15
(m)w (2.15)

onde di e dz indicam quantidades infinitesimais de corrente e espessura, respectivamente.

A magnetizacao infinitesimal ¢ dada por

dM = (di)A = (di)ma®2. (2.16)
Substituindo a Eq. (2.15) na Eq. (2.16) e tomando seu mdédulo, temos que
|dM| = |J,,| (7a®)dz, o que é justamente o que nos diz a Eq. (2.14). Portanto, uma vez
—_————
dv

que ¢ = Z x p, fica definida entao a densidade de corrente superficial de magnetizagao

Jn=Mxp=M x . (2.17)

onde 7 é a normal externa & superficie do cilindro. As correntes de magnetizagao (J,,)
produzem o campo magnético B, e este se soma ao campo produzido pelas correntes J
(correntes livres). No contexto da eletrodinamica, define-se um campo auxiliar H, na qual
nos permite redefinir a Lei de Ampeére para H (V x H = J), advinda da seguinte relagao
22]:

de modo que podemos definir:

H:l(B—mm) (2.19)
Ho

Isso nos permite escrever o vetor indugao magnética (B) como:

B = 1io(H + M). (2.20)

A partir de uma analise dimensional das grandezas B e pg ja conhecidas na Eq.
(2.20), com unidades de T e N/A? no S.I, respectivamente, concluimos entao que H e M

tém a mesma unidade, ou seja A/m, o que pode facilmente ser verificado uma vez que
[T] = N/Am.
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2.1.3 Susceptibilidade magnética e classificagdo de materiais

Da Eletrostatica, temos que em meios dielétricos lineares, homogéneos e isotropicos,

vale a seguinte relagao:

P =coxE - D =¢(1 + x)E = ¢okE = ¢E, (2.21)

onde P ¢é o vetor polarizagdo, D o deslocamento elétrico, € a permeabilidade elétrica do

meio (subscrito indica no vacuo) e y sendo definido como a susceptibilidade dielétrica.

Ocorre que em meios magnéticos com as mesmas caracteristicas, vale que,

M = x,,H, (2.22)

onde agora Y,, ¢ a chamada susceptibilidade magnética do meio. De forma semelhante a

Eletrostatica, temos que:
B=puH+M)=pu(l+x,H=pH, (2.23)

onde py = , com p sendo a permeabilidade magnética do meio e 1+ x,, = k.

o
(14 Xm)
A depender de como u, py € X, se comportam, podemos classificar os materiais em
(i) diamagnéticos, (ii) paramagnéticos, (iii) ferromagnéticos, (iv) ferrimagnéticos ou (v)

antiferromagnéticos.

2.1.3.1 Materiais magnéticos lineares: diamagnéticos e paramagnéticos

Os materiais diamagnéticos (i) sdo aqueles que p < iy € X, se comporta com uma
constante negativa. Na presenca de um campo externo H** os dipolos magnéticos se
orientam em sentido contrario a ele, o que faz com que o campo magnético no interior da
amostra seja menor que H*'. Veja uma ilustracao deste efeito na Fig. (2.4) a seguir:

Figura 2.4 — Material diamagnético. O vetor mi indica o sentido dos momentos de dipolo magnético
como resposta a um campo externo aplicado ao qual amostra esta sujeita.

b
AL
By

Fonte: Autoria prépria (2023).

Como exemplos de diamagnéticos temos o cobre (Cu), prata (Ag) e o ouro (Au).
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Os materiais paramagnéticos (ii) tém efeitos mais evidentes que os diamagnéticos
(i), e estao associados a existéncia de dipolos magnéticos permanentes orientados no sentido
de um campo H*" aplicado. Sao caracterizados por u > pg € Xm = Xm(T), sendo Y.,
positiva. A tendéncia ao alinhamento com H®" ocorre quando 7' — 0, gerando um campo

interno maior que este. Veja a ilustragao deste efeito na Fig. (2.5).

Figura 2.5 — Material paramagnético. O vetor m indica o sentido dos momentos de dipolo magnético
como resposta a um campo externo aplicado ao qual amostra esta sujeita.

EFENIN
RS
7

Fonte: Autoria prépria (2023).

Como exemplos temos o aluminio (Al), a Platina (Pt) e bario (Ba). Tanto em (i)
e em (ii), |xm| << 1, (aproximadamente da ordem de 103 a 107°), o que nos permite
classifica-los como materiais magnéticos lineares. Para estas classes de materiais, temos

que p =~ po e B~ poH [22, 23].

2.1.3.2 Magnetismo coletivo: ferromagnéticos, ferrimagnéticos e antiferromag-

néticos

Existem ainda os materiais cuja magnetizacao nao depende da aplicacao de um
campo externo, ou seja, apresentam “magnetizacao espontanea” abaixo de uma temperatura
critica, chamada temperatura de Curie (T.). Aqui, a susceptibilidade magnética depende
do campo, temperatura e da “historia magnética” do material, ou seja, a forma como ele

foi preparado.

Nos materiais ferromagnéticos (iii), — aos quais podemos exemplificar o Cobalto
(Co) e o Ferro (Fe) —, temos que os momentos magnéticos tendem a uma tnica diregao
desde que a amostra esteja abaixo de T.. Na Fig. (2.6) temos uma representacao deste

efeito.
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Figura 2.6 — Ordenamento dos momentos de dipolo magnético em um material ferromagnético.

— e —
— e —
e e —

f
!
=l
Pt

Fonte: Autoria prépria (2023).

— — —

Os (iv) ferrimagnetos também exibem “magnetizagao espontdnea”; e, abaixo de
T., tém seus momentos magnéticos com tendéncia a orientar-se de forma antiparalela
e com diferentes intensidades, o que gera uma magnetizacao total diferente de zero. A
magnetita (Fe;O,4), que é um dos principais constituintes dos imas, é um bom exemplo
de material ferrimagnético. Veja na Fig. (2.7) uma representagao abaixo de um material

ferrimagnético:

Figura 2.7 — Ordenamento dos momentos de dipolo magnético em um material ferrimagnético.

Pt
Pttt

Fonte: Autoria prépria (2023).

Os ferro e ferrimagnetos, apesar de nao dependerem de um campo externo para
manter sua magnetizacao, também sao afetados na presenga dele, exibindo a sua magneti-
zagdo maxima (ou magnetizacao de saturacdo M), ponto ao qual uma maior intensidade
de campo nao mais afeta a orientacdo dos momentos. Nestas duas tltimas classes, temos
que x,, >> 1, o que os configuram como materiais nao-lineares, ou seja, x,, € pu variam
com B a partir de uma relagao matematica nao trivial. Em temperaturas acima de T, os

ferromagnéticos se tornam paramagnéticos [22, 24].

Na ultima classe (v), os antiferromagnetos, — aos quais podemos citar o 6xido
de Ferro (FeO) e 6xido de Cobalto (CoO) —, também temos este comportamento de

uma transicao para efeitos paramagnéticos acima de uma determinada temperatura, a
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chamada temperatura de Néel (Ty). Para temperaturas abaixo deste limite, o material
nao exibe propriedades magnéticas resultantes, o que ocorre devido ao fato dos momentos
de dipolo orientarem-se em sentidos opostos e em intensidades iguais, resultando em uma
magnetizacao liquida nula, mesmo em baixas temperaturas. Vejamos uma representacao
destes efeitos na Fig. (2.8):

Figura 2.8 — Ordenamento dos momentos de dipolo magnético em um material antiferromagnético
abaixo da temperatura de Néel Ty.

Fonte: Autoria prépria (2023).

2.2 INTERACOES MAGNETICAS

2.2.1 Interacao de troca (exchange)

Consideremos uma rede arranjada com N spins (ver Fig. (2.9)), em que um spin
qualquer S; pode ter momento magnético +m [24]:
Figura 2.9 — Representacao da interagao de troca em uma rede com N spins. Em destaque temos a

representagdo da interagdo de um tnico spin (em vermelho) interagindo unicamente com
seus vizinhos (em azul).

o ® ”-~
2. bR
P 8
o 3
* * * 1)
> (||| 'r j:l .
> (> > |> > . ‘,
= -3
> > > ; J=2 1=1 J=4 '
: ] v L4
> > > ) ’
> ||| | > v > )J=3 > L
> > > ‘s T
~~I| \ .n"

Fonte: Autoria prépria (2023).
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Tem-se entao que a interagao de exchange, — assim definida pela possibilidade de
que dois elétrons quaisquer da rede troquem de lugar —, ocorre somente entre os primeiros
vizinhos [24], sendo esta entdo uma interacao dita de curto alcance, cuja energia é dada

por:

gerehange — —; i ;fﬂ/s - f: g, s, (2.24)
(i,3) (Z )

A Eq. (2.24) é dita também como o modelo de Heisenberg isotrépico, e i e j
representam os sitios dessa rede, e S; simboliza o operador de spin que se encontra na rede
i; o fator Ji; = 2Jj; é chamada de constante de acoplamento de troca. O termo (1/2) foi
inserido para se evitar fazer dupla contagem de uma mesma interagao e a notacao (i, j)

indica que estamos fazendo a soma entre os primeiros vizinhos.

Podemos reescrever a Eq. (2.24) em fungao do momento de dipolo, tomando as

relagoes das Egs. (2.10) e (2.11), isso nos dé que:

1
29 mB

1
<Z>Jz]mz m; = — 2h2 Zszmz m;. (2.25)
7]

Uezchange —

A partir de uma relacdo entre vetores unitarios, e levando em conta que o médulo
de cada um dos momentos de dipolo da rede discretizada nao varia (ver demonstragao no
Apéndice A), ou seja, m; = m; = m, entdo podemos reescrever a Eq. (2.25) em termos de

vetores unitarios como:

g
exchange 1 m2 al A 5 Lim - % %
yeeehense = T2 2m2 > Jiging iy = b > Jigri - ;. (2.26)
9 MB ;5 T/ g

O termo o (adimensional) pode ser tomado como uma constante que costuma ser

condensada no termo J;;, entao a forma final da Eq. (2.26) fica:

Uexchange — Z J* M - (227)

O termo Jj; = Jij;o possui um valor constante J quando se estd considerando
primeiros vizinhos, e é nulo para todos os outros casos, assim, uma outra forma de

reescrever a Eq. (2.27) é mostrada abaixo:

Ue:}cchange — _5 Z mz . mj (228)
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Em um material onde J > 0, temos uma minimizacao da energia de troca quando
a orientacao entre os momentos magnéticos for paralela, o que configura os materiais
ferromagnéticos; e no caso em que J < 0, temos o estado mais favoravel energicamente

quando a orientacao dos spins for antiparalela, dai temos os antiferromagnetos.

2.2.2 Interacao dipolar

A interacao dipolar é uma interacao classica cuja intensidade cai com o cubo da
distancia. E dita de longa distancia, uma vez que um spin localizado em um dado sitio
nao afeta somente os seus primeiros vizinhos, mas todos os spins que compdem a rede.
Uma representagio desta ideia pode ser vista na Fig. (2.10) a seguir:

Figura 2.10 — Na figura (a) temos a representagdo de uma rede de spins onde todos interagem entre
si. Uma configurac¢ao inicial qualquer onde héa apenas dois spins interagindo pode ser

vista na figura (b), sendo o estado de minima energia alcancado na figura (c). O vetor 7;
denota a disténcia relativa entre 7; e ;.

(a)

>3 > > | >

> |||

== | == |||

== | == | | > |

== | == || > |

== | == | | > |

== ||| > |

(b) (c)
— —
m; rij m]
@ > > @ >
> i j
Lij >
i j
Fonte: Autoria prépria (2024).
A energia desta interagao é descrita pela seguinte relacao:
N N N
Udzpalar — _@ t Ty J (¥ v J 7 (229)
8 ZZJ: (Tij)g
i)

onde o versor 7;; ¢ dado por
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Tij _ i T

(2.30)

fij = = .
rij v — ]

Da Eq. (2.29) vemos que o produto escalar entre os momentos m; e m; com 7;
informa que estes tenderao a alinhar-se nessa dire¢ao, o que leva ao alinhamento mituo

dos momentos entre si. Ja o segundo termo tende a alinhar m; e m; na mesma direcao.

2.2.3 Interacao de Dzyalosshinskii-Moriya

A interacgdo de troca antissimétrica de Dzyalosshinskii-Moriya também ocorre entre
primeiros vizinhos, sendo um efeito de acoplamento spin-érbita presente em materiais
ferromagnéticos e antiferromagnéticos com simetria de inversao quebrada, sendo necessaria
(mas nao suficiente) para a geragao dos chamados skyrmions e antiskyrmions (que serao
discutidos na Sec. (2.4)) [17, 25, 26, 27]. No entanto, diferente da interacao de troca, esta
favorece um alinhamento perpendicular entre m; e /m; [23]. Em um sistema com N spins,
a energia proveniente da interacao entre dois primeiros vizinhos localizados nos sitios i e j

(de forma generalizada) é tal que:

1 N
UDM = —5 Z Dij . (mz X mj)7 (231)
<ig>
onde D;; é o vetor antissimétrico (ou seja, vale D;; = —Dj;) de Dzyaloshinskii-Moriya

(DM) que depende da simetria do material, m; e m; sdo os momentos magnéticos situados
nos sitios ¢ e j, respectivamente [26]. Novamente, o fator 1/2 foi adicionado para evitar

A

contagem em duplicidade. O vetor de DM pode ser dado por D;; = Dd,;, em que:

sendo estes vetores unitarios ortogonais entre si.

Vale ressaltar que a interacdo DM somente ocorre quando se existe um grande
acoplamento spin-6rbita (SOC). As consideragdes de Moriya definem cinco possibilidades
para a direcdo do vetor D;; a partir de 2 [26, 27], cujas definigdes se sustentam e simetrias de
cristais, onde trés conceitos basicos sao importantes de destacar: (i) — Plano de Reflexao,
que constitui um plano imaginario que divide o cristal em duas metades simétricas; (ii) —
Eixo de Rotacao, que ¢ uma linha imaginaria que passa pelo centro do cristal e o terceiro
conceito cristalografico conhecido como (iii) — Centro de Simetria, que é um ponto no
cristal onde qualquer linha imaginaria que passe por ele encontra pontos idénticos em

distancias iguais em direcoes opostas.

Vamos imaginar dois spins S4 e Sp distantes por uma linha reta AB que os une,

tal como na Fig. (2.11):
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Figura 2.11 — Regras de Moriya para sistema com interacado DM. As siglas CI, PR e ER significam
Centro de Inversao, Plano de Reflexdo e Eixo de Rotacéo, respectivamente. As linhas em
azul que ligam os fons magnéticos (representados em rosa) indicam o caminho AB, e o
ponto C é o ponto ao qual nos baseamos para determinar tais regras.

b
(2) (b) -

. CI g g
A B
SA C I SB °_"‘E'—°
0

EAB: EAB // PR

(c)

PR
SAQ—-:<—O SB
D,g // PR
(d) ER (e)

SA C2 SB SA SR
o—%o o—-o
Dyg L C, Dyg L C,

Fonte: Adaptada de FERT et al., (2023) [26].
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A partir da bissetriz que passa pelo ponto C, que estd no ponto médio entre A e

B, podemos definir:

(a) Dap =0, se existe um centro de inversdo em C entre os pontos A e B, ou seja, nao

temos interagao DM;
(b) Dag L AB ou // PR quando este é perpendicular AB e passa por C;
(c) Dap L PR quando este contiver A e B;

(d) Dap L ER, se este eixo de rotagao duplo (two-fold) for perpendicular a AB e passar
por C;

(e) Dap || AB, se existe um eixo de rotacao n-fold (n > 2) ao longo de AB.

Utilizando termos cristalograficos, definem-se os materiais com simetrias de classe
T, O, Doy e C,,, cuja diferenciacao afeta diretamente na expressao para calcular a energia
do sistema. A classe T refere-se as simetrias tetraédricas, cujo solido é composto por
tetraedros com quarto faces triangulares equildteras que preservam suas propriedades
quando rotacionado de torno de qualquer um dos seus eixos de simetria. Ja a classe O
referem-se simetrias octaédricas, que constituem sélidos geométricos com oito faces
triangulares equilateras. Um sistema com simetria O possui as mesmas propriedades
quando rotacionado em torno de qualquer um de seus eixos de simetria. O subscrito n
em C,, indica a rotacao necessaria para sobrepor uma figura a si mesma. Por exemplo,
imaginemos uma estrutura com o tipo de rota¢ao Cs,, como n = 2 (Prismas Trigonais
Monoencapuzados), entdo a rotagado necessaria para esta sobreposigao é de 360°/2 = 180°,
onde o 2 no denominador corresponde ao valor de n. O subscrito “v” é apenas por questao
de nomenclatura e nos diz que a estrutura possui um conjunto especial de planos de
simetria que estao diretamente relacionados com o eixo de rotagao principal. A classe
Doy esta associada a formacgao de antiskyrmions, sendo que possuem trés eixos de rotacao
caracteristicos: 2 do tipo C5 e 1 também do tipo Cs que é perpendicular aos outros dois
primeiros. Esta classe de simetria estd associadas aos Dodecaedros, que constituem o

grupo de simetria diédrico [28].

Os materiais que apresentam as simetrias do tipo T e O tém sua energia de DM

descritas por:

U;%M) =Dm - (V x m). (2.33)

Ja a classe dos materiais do tipo Dy, que sao associados a formacao de antiskyr-

mions, tem sua energia dada por:
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(DM) om N om N

Os materiais descritos por simetrias do tipo C,, com n > 2 para um caso especial
onde temos um cristal localizado num plano z-y, tém sua energia descrita pela seguinte

equagao:

UMM = D(m - Vim, — m.V - m). (2.35)

A depender de como os spins vizinhos estao um relagdo ao outro, o vetor DM
resultante desta organizacao pode resultar em uma rota¢do no sentido horario ou anti-
horério, tal como podemos observar na Fig. (2.12):

Figura 2.12 — Orientagdo do vetor DM a partir da organizacgio de spins vizinhos. Em (a) temos um

espiral de rotagdo no sentido hordrio (Néel tail-to-tail) e em (b) no anti-hordrio (Néll
head-to-head).

(a)

SA\_{ %Su—ﬂl"""\ fLaDO'\ o ;}f—o-

Dan
(b)

p AL s LT AT AR B

Dap

Fonte: Adaptado de Fert et al. (2023) [26].

O termo Lp indica o comprimento helicoidal, que é a distancia percorrida ao longo
de uma trajetoria helicoidal do skyrmion até completar uma volta, sendo definida por
Lp = 41 A../|D| (o termo A, serd definido no Cap. 3). Uma exemplificacdo da Fig.
(2.12b) é tomada a seguir:
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Figura 2.13 — Representacao de dois {ons magnéticos presentes em uma interface de Cobalto/Platina
(referente ao caso (b) da Fig. (2.11)). O versor normal 7 é um vetor unitario que sai do
metal pesado em dire¢do ao material ferromagnético, estando associado a dire¢do de z e o
vetor r;; leva em conta as posicoes dos dois fons magnéticos da Platina em relacdo a um
atomo de Cobalto.

Ferromagneto (Co)
m; ¢ m;

— >

: z
Metal Pesado (Pt) &\(L—%\"

Fonte: Autoria prépria (2024).

O vetor unitario 7;; une os sitios i e j, e, para o caso da interacao de DM interfacial,
o vetor unitario 2 é o vetor normal a interface entre um material ferromagnético (Co) e

metal pesado com grande acoplamento spin-6rbita (Pt), por exemplo.

Combinando as Eqs. (2.31) e (2.32), podemos escrever:

1 X A A
UPM = =2 32 Dldy; - (1 x ) (2.36)

<i,j>

2.2.4 Interacao de Zeeman

A interacdo de um campo magnético externo H** com os momentos magnéticos
de uma amostra, da origem a chamada interacao de Zeeman, que a partir de um torque
atuante em cada um dos momentos, busca alinha-los na direcao e sentido deste campo. A

energia proveniente destas interagoes nos da:

N
UZeeman = —L Z m,; - HfIt (237)

=1

Vamos aqui definir um termo de campo magnético adimensional a partir da razao
entre o campo magnético externo H**" (dimensao de A/m) e a magnetizacio de saturacio

(dimensao de A/m), assim:
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He':zt
M,

Mais uma vez, a partir da consideracao de invariabilidade do momento magnético,

he™t = (2.38)

substituimos a (2.38) em (2.37) e entéo ficamos com:

N N
UZeeman _ _HOMS Zml . hfﬁ — _MOMSmZmz . h;‘ext' (239)

i=1 =1

da qual definimos o parametro desta interacao, que é dada por:

Z = peMym, (2.40)

0 que nos permite reduzir a Eq. (2.39) da seguinte forma:

N
greeman — —ZN ", - hi™ (2.41)

=1

2.2.5 Interacoes anisotréopicas

A descricao cristalografica de materiais considera os eixos cristalograficos, que
representam direcoes imaginarias que passam pelo centro de um cristal e servem como
referéncia para a orientacao e notacao de propriedades fisicas de um material estudado. Os
materiais ditos anisotrépicos sdo aqueles em que as propriedades fisicas sofrem variacao a
depender da diregao cristalografica em que sao estudadas, ja a auséncia desta caracteristica

compete a classe dos isotrépicos.

De forma geral, a anisotropia se manifesta em razao da quebra de simetria trans-
lacional em uma ou mais dire¢oes especificas do cristal, o que privilegia a direcao dos
campos (elétricos ou magnéticos) envolvidos em uma diregao especifica; nos materiais
magnéticos anisotropicos especificamente, a minimizacao da energia total do sistema se da
pela interagao de troca e ela indica a tendéncia da magnetizagao espontanea de assumir

uma certa direcao.

Existem pelo menos 50 (cinquenta) tipos de anisotropia magnéticas, sendo que
alguns materiais podem apresentar mais de um tipo simultaneamente. Aqui, vamos nos
ater a descrever brevemente duas delas: anisotropia magnetocristalina e anisotropia

de forma.
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2.2.5.1 Anisotropia magnetocristalina

Intrinsecamente, todos os materiais anisotropicos apresentam a anisotropia mag-
netocristalina, que sdo devido ao campo molecular dos a&tomos de um amostra magnética,
que faz surgir a interacao de spins de atomos vizinhos, orientando-se paralelamente neste
material magnético. O arranjo interno dos atomos, no que diz respeito a simetria da
rede cristalina, afeta os processos de troca, fazendo surgir direcoes preferenciais para
a magnetizacao do cristal, que atinge o seu minimo de energia quando os momentos

magnéticos estao orientados nesta dire¢do que também é denominada de eixo facil.

A anisotropia magnetocristalina pode ser subclassificada em (i) uniaxial, onde
hé somente um eixo preferencial para os momentos magnéticos; (ii) biaxial em que ha
duas diregbes preferenciais ou ainda (ii) triaxial, em que ha trés diregoes preferenciais
devido ao acoplamento de spins em um cristal ctibico, por exemplo [29]. Para exemplificar,

escrevemos a interacao de troca uniaxial na Eq. (2.42) a seguir:

U = =3 " K(m,; - n)? (2.42)

onde K é a constante (positiva) de anisotropia, que favorece a orientacao dos momentos
magnéticos na direcao de n que por sua vez estd atribuida a direcao do eixo facil. Como
estamos trabalhando em termos dos versores do momento magnético, entdo K possui

dimensao de energia (J).

2.2.5.2 Anisotropia de forma

Este tipo de anisotropia, diferente da magnetocristalina, é regido pela forma
geométrica do material em si, sendo um efeito de tamanho finito do material. Ocorre
devido ao momentos de dipolo magnéticos ndo compensados (que podem ser pensados
como “cargas magnéticas” positivas e negativas) nas extremidades de uma amostra finita na
presenca de um campo magnético externo H*", que faz surgir um campo desmagnetizante

H? com sentido contrario no interior do material, como ilustrado na Fig. (2.14) a seguir:

Como dito anteriormente, o segundo termo da Eq. (2.29) alinha m; e m; ao longo
de r;j, o que favorece o paralelismo dos momentos ao longo de um nanofio, por exemplo,
que é caracterizado por ter o comprimento muito maior que sua largura e altura muito

menor que sua largura e comprimento.

Na auséncia de correntes, temos que no interior da amostra vale que:

V xH* =0, onde H = ~Va,,. (2.43)

com ¢, sendo o potencial escalar magnético, que é dado por [23]:
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Figura 2.14 — Campo desmagnetizante no interior de uma amostra magnética finita na presenca de um
campo magnético externo.

Fonte: Autoria prépria (2024).

1 M 1 oM
m=— &Pr' + — >r! 2.44
¢ 4 ) |r — 1| (e v —r/| (244)
onde pyy = =V’ - M(r') é a densidade volumétrica de carga magnética e opy = M(r') -7 a

densidade superficial de cargas ilustrada na Fig. (2.14).

Tendo em vista que a energia desmagnetizante é advinda da interagao dipolar [23],

e que para um sistema continuo ela pode ser dada por:

pieres = B9 [ M(r) - H(x) d*, (2.45)

entdo, substituimos as relagoes de densidades descritas acima e utilizamos as Eqgs. (2.43)

e (2.44) para U%m9 encontrar igual a:

o [, [ o {M(r) (r—r) 3([M<r> (=) M() - (r - r’)]) } e

lr — /|3 lr —1r/|?

Redefinindo (r—r') = # e uo /87 = C, condensamos a notagao em (2.46), escrevendo

t
agora um Udemad

75

s _ [y [ {M<> ) 3([M<r> # M) -ﬂ) } (247

que apos algumas manipulacoes algébricas nos da exatamente a forma da energia de

interacao dipolar dada na Eq. (3.22), onde consideramos amostras discretizadas. As duas
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expressoes, no entanto, apesar de descreverem sistemas diferentes, surgem da consideracao

dos efeitos microscopicos da interagao dipolar.

2.3 CORRENTE ELETRICA POLARIZADA EM SPIN

Observe o esquema do tipo F1/NM/F2 da Fig. (2.15), em que temos um sistema
conhecido como valvula de spin, que é composto por dois materiais ferromagnéticos (F1 e

F2) intermediados por um material ndo magnético NM (neste caso um fio condutor).
Figura 2.15 — Ilustracdo para um sistema do tipo vélvula de spin. Em (a) tem-se os dois ferromagnetos
com a mesma orientacao da magnetizacdo, conferindo uma baixa resisténcia elétrica; em

(b), orientagdes contrarias de magnetizacao conferem uma alta resisténcia elétrica para a
corrente polarizada em spins up.

(a) F1 NM F2
¢¢¢¢T¢¢¢¢T$¢¢AI
seee | o .

(b) F1 NM F2
¢¢¢¢T¢¢¢¢¢
seee | o .

Fonte: Autoria prépria (2024).

O transporte eletronico depende do estado de spin do material magnético, portanto,
a assimetria das bandas eletronicas em um metal de transi¢do 3d (material ferromagnético)
produz um estado majoritario de excessos de spins up (1) ou spins down (|), o que causa
tanto a magnetizacdo do material como também resulta em diferentes condutividades e

resisténcias elétricas, caracterizando inclusive o fendmeno da magneto resisténcia [8].

O processo de polarizagdo em spin ocorre na passagem da interface F1/NM. Uma
corrente elétrica perpendicular ao plano (CPP) é aplicada em F1, que naturalmente possui
um estado majoritario de spins 1, o que permite selecionar os elétrons com a mesma
orientacao e impedir a passagem dos que tem orientacao contraria, gerando zonas de
acumulacao na interface. Sob uma perspectiva de trajetérias balisticas, podemos imaginar
que os elétrons com spins up ou down ou sao transmitidos ou sao refletidos. Neste
momento a corrente ja estd polarizada. O material ndo-magnético (NM) nao influencia
consideravelmente a corrente spin polarizada, logo, o segundo ferromagneto ira determinar

se ocorre a passagem dos spins ja selecionados se esta tiver magnetizagdo com orientacao
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igual a de F1, (caso em que ha baixa resisténcia elétrica evidenciado na Fig. (2.15a)); ou
entao ira impedir a passagem dos spins se tiver sua magnetizagdo com orientagdo contraria
a de F1, (caso em que h4 alta resisténcia elétrica evidenciado na Fig. (2.15b)). Este é o

efeito da valvula de spins.

Como vemos, a orientacdo da magnetizacao liquida de um ferromagneto é capaz de
polarizar uma corrente elétrica em spin; o efeito contrario, onde uma corrente polarizada
¢é capaz de alterar a magnetizacao de um material, chama-se de torque de transferéncia
de spin, do inglés spin transfer torque (STT). Nesta situacao, dispoe-se de um sistema
anéalogo ao da Fig. (2.15), estando a camada F1 fixa, sendo denominada de polarizadora
e a F2 sendo chamada de camada livre, cuja magnetizacdo sofre um torque devido a

corrente polarizada.

A primeira descrigao destes efeitos foram desenvolvidas por Luc Berger em 1984 [9].
Ja no ano de 1995, Slonczewski [10] em seu estudo envolvendo interfaces entre materiais
magnéticos e metais nao-magnéticos verificou que uma corrente de spins seria capaz
de inverter a magnetizacao do ferromagneto. Os conceitos que envolvem os efeitos de
toque de transferéncia de spin foram refinados a posteriori por Zhang and Li também por
Thiaville, que tratam a STT atuante em superficies ndo-homogéneas, o que gera padrdes de
magnetizacdo como vortices ou paredes de dominio transversais, ou seja, em configuracoes
onde a magnetizagao ¢ continuamente variavel [8, 20]. Maiores detalhes serdo discutidos

no Cap. 3.
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24 SKYRMIONS E ANTISKYRMIONS

Os skyrmions sao estruturas de spin topologicamente estaveis a temperatura
ambiente e em sistemas multicamadas, sendo encontrados em sistemas magnéticos onde
esta presente a interacao DM, podendo esta ser tanto induzida como também intrinseca
dos materiais [23]. Estas estruturas topolégicas foram previstas teoricamente no ano de
1987 por A.N. Bogdanov e D. A. Yablonskiui [30] e observadas experimentalmente no
ano de 2009 por Sebastian Miihlbauer et al. utilizando campo externo [31], e em 2014
por Bingfeng Miao et al. sem o uso de um campo externo [32], ambas em temperatura

ambiente.

O aparecimento dessas estruturas magnéticas exoticas se da devido a competicao
entre as interacoes DM, de anisotropia e de troca em materiais em que nao ha simetria de
inversdo. Na Fig. (2.16) a seguir temos a exemplificagdo de skyrmions do tipo Néel (a) e
do tipo Bloch (b):

Figura 2.16 — Em (a), uma representagio de skyrmion do tipo Néel, onde a mudanca na diregdo da
magnetizacdo ocorre somente em um plano; em (b), uma representacao de skyrmion do
tipo Bloch, onde a direcdo da magnetizacao ocorre em todo o espago. O raio do skyrmion
(rsk) correspondente é definido como a distancia entre o centro da estrutura até a faixa
onde os momentos magnéticos ndo possuem projecao na direcdo Z, sendo representados
pela cor verde escuro.
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Fonte: Autoria prépria (2023).

Dizemos que essas sao estruturas assimétricas quirais, ou seja, nao podem ser
sobrepostas a partir de sua propria imagem especular. Aqui, certos estados eletrénicos
podem ter comportamentos diferentes devido a quebra de simetria [17]. Um dos exemplos
em que ha a inducao do aparecimento da interacao DM é em sistemas multicamadas
como nanofitas de Co/Pt (Cobalto-Platina), que tém sido fortemente estudados para o
entendimento da dindmica de skyrmions. A partir de uma baixa densidade de aplicagao
de corrente polarizada em spin, torna-se possivel a sua movimentacao e estabilizagao em

uma nanofita em temperatura ambiente.
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A carga topoldgica @ (ou invariante topolégico), também conhecida como nimero
de skyrmion é uma das principais caracteristicas em sistemas desse tipo, e mede quantas

vezes 0 spin mapeia a esfera unitéria [18], sendo definida por

0= 417T / m(r) - (a‘fgir) x arg;r)>da:dy. (2.48)

Podemos escrever o vetor momento magnético em coordenadas esféricas dependentes

espacialmente de coordenadas cilindricas (m,,m,, m,) como [17]

m(r, ¢) = (cos P(¢) senO(r), sen®(¢) senO(r), cos O(r)). (2.49)

Aqui, ¢ e © sdo os angulos esféricos evidenciados na Fig. (2.17) a seguir:

Figura 2.17 — Em (a), as coordenadas esféricas para o vetor momento magnético e em (b) a representagao
para um skyrmion tipo Bloch, com Q@ =1, v =1e © = 7/2.

(a) (b)

=1
3

Fonte: Autoria prépria (2023).

Conforme estudado na Subsec. 2.2.3, podemos classificar os materiais nas classes
Cho, T, O, e Dog. As solucoes aceitas para a 12 classe sao do tipo ® = ¢+ X, onde A =0, 7
o que configuram as DMI’s interfaciais, em que sao favorecidos as rotagoes de spins do tipo
Néel, onde estes rotacionam do centro até a borda com uma rotacao sem inversao ao longo
deste caminho, i.e, possuem quiralidade fixa. Nesta classe, o vetor D;; ¢ ortogonal ao vetor
r;;, como na Fig. (2.11b). Para a 2% e 3% sao solugoes do tipo ® = ¢ £ /2, em que se é
favorecido os spins do tipo Bloch, situagao em que estes rotacionam de forma tangencial
como uma espiral helicoidal, como na Fig. (2.18a-b). Aqui, o vetor D;; ¢é paralelo a r;j,
assim como ilustrado na Fig. (2.11c). Para a 4° classe do tipo ® = —¢pt7/2e & = —p+ A,
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em que estruturas do tipo antiskyrmions sao estabilizadas. Em todos esses casos, o ¢
representa o angulo entre a projecdo da componente m; do vetor momento magnético
no plano zy e o eixo x [25, 18, 33, 34]. Estes tipos de estrutura sao representadas pelos
eixos de rotagao n-fold das Figs. (2.11d-e). Cabe ressaltar que alterar o sinal do vetor D;
determina o sentido de rotacao da configuracao magnética, como veremos no Cap. 4.

Figura 2.18 — Skyrmions em sistemas tipo bulk, sendo em (a) a modulacao cdnica quiral de m, e em

(b) as vistas superior e inferior da amostra. Em (c) m, para as superficies e centro da
amostra.
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Fonte: Retiradas de Rybakov, Borisov e Bogdanov (2023) [35].

O vetor r da Eq. (2.49) é a coordenada polar, r = (rcos ¢, rseng). Com isso,

reescrevemos a Eq. (2.48) como:

1 oo o2 00 90\ 1
©=0 /o+ dr/o d¢(se“@3r c?cb) = —[cos O()]§<[@(P)[5T =P -v.  (2.50)

O simbolo P ¢é a polaridade do skyrmion e pode assumir os valores +1, sendo +1
quando em r = 0 tem-se o spin na direcao +2z e em r = oo, apontando em -z; e -1 nos
casos em que apontam na sentido contrario para estes mesmos valores de r. O termo v é
definido como vorticidade e também pode assumir valores +1, sendo +1 indicando um

skyrmion e —1 um antiskyrmion, sendo seu valor determinado por: [23, 31].

v =5 RO (251)

Estas configuracoes sao o que impoem as condigdes de contorno do nosso problema.

Em nossas simulagoes, escolhemos cos ©(0) = —1 e cos ©(oc0) = 1, o que corresponde a
P = —1, sendo a condi¢ao em r — oo fixa, o que implica, portanto, que a vorticidade é

quem determina o nimero de skyrmion @ (Q = v). O angulo esférico azimutal ®(¢) tem

a seguinte solucao:

(1) = v6+ A, (2.52)
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sendo A a helicidade, cujo sinal depende do sinal de D, que por sua vez depende da
estrutura cristalina [18]. A helicidade traz dois tipos de informagoes: (i) determina se
os momentos irao apontar para a borda ou para o centro nos casos de skyrmions tipo
Néel (tail-to-tail ou head-to-head); (ii) ou o sentido de rotacao de rotagao do skyrmions do
tipo Bloch a depender dos angulos possiveis aceitos, conforme veremos no Cap. 4 na Sec.
4.1.2.

Aqui cabem duas informacoes importantes: a carga topolégica () por si s6 nao
classifica as estruturas como a skyrmions ou antiskyrmions, sendo necessario analisar
também v e \; existem configuragdoes magnéticas mais estaveis que outras, que embora
tenham configuragoes iniciais distintas convergem para o mesmo estado de equilibrio, como
no caso dos skyrmions tipo Néel, ou estados com rotacao diferentes, porém energeticamente

equivalentes, como skyrmions do tipo Bloch e antiskyrmions.

Na Fig. (2.19) a seguir temos exemplos destas estruturas topolégicas para diferentes

valores de carga topolégica, vorticidade e helicidade.

Figura 2.19 — Vista superior de estruturas de skyrmions e antiskyrmions. Em (a), as configuragoes

iniciais com a cor preta indicando m, = —1 e em (b), as estruturas ja estabilizadas a
partir dos estados iniciais, onde a faixa escura representa rgy.
(a)
0 T -11/2 /2
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(b)

Fonte: Adaptadas de (a) Nagaosa e Tokura (2013) [18] e (b) Cértes-Ortuiio (2018) [17].
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2.5 VORTICES MAGNETICOS

Para compreendemos como se da a classificacdo dessas estruturas magnéticas,
primeiramente devemos conhecer o conceito de dominios magnéticos. Em ferromagnetos, os
dominios magnéticos sao sub-regides que apresentam magnetizagdo espontanea (aleatéria)
em diferentes diregoes, estando cada uma dessas sub-regioes orientadas aleatoriamente a
um valor de magnetizagao de saturagao M, [11, 36]. Na Fig. (2.20) temos um exemplo

de tal estrutura.

Figura 2.20 — Dominios magnéticos em uma amostra de ferro (Fe). As cores adotadas apenas representam
as diregoes de magnetizacao.

Fonte: Retirada de Alex Hubert e Rudolf Schéfer (2008) [36].

A forma da organizacao desses dominios se da devido as diferentes interagoes
presentes no material ferromagnético como anisotropias, energias de troca e também a
energia dipolar. Para minimizar a energia magnetostatica do sistema, ocorre o surgimento
de varios dominios em um ferromagneto (ao que chamamos de estruturas multidominio), o

que estd associado as dimensoes de nanoparticulas [12].

Os chamados vértices magnéticos sao estruturas com formato circular tridimensional
de momentos magnéticos, podendo ser associados a rotagao de um campo vetorial em torno
de um eixo convencionado. Sao um estado intermediario entre uma estrutura monodominio

e uma multidominio. Observe a Fig. (2.21):
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Figura 2.21 — Configuragoes de dominios magnéticos em um nanodisco. Na primeira ilustracdo a
esquerda temos uma estrutura multidominios. No centro, um estado intermediario,
conhecido como vortice magnético. Mais a direita, uma estrutura multidominio. O valor
do diametro corresponde aos valores criticos onde tais configuragoes sdo mais estaveis

energeticamente.
o monodominio vértice multidominio
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Fonte: Adaptado de José H. Silva (2011) [37].

Os momentos magnéticos que compoem um vértice estdo, em sua maioria, confina-
dos no plano do nanodisco, mas préximo ao seu centro, (nicleo do vértice), uma parcela
deles desenvolve componentes fora do plano, tornando-se cada vez mais acentuados na
medida em que se aproximam mais do centro. Na Fig. (2.22) a seguir temos uma visao
lateral do cuboide de Permalloy-79 no estado inicial utilizado em nossas simulagoes.
Figura 2.22 — Vista lateral de uma das camadas do cuboide de Permalloy-79. Observamos uma tendéncia

dos momentos magnéticos se alinharem na direcdo fora do plano no centro do vortice.
Isto é um efeito natural do sistema que busca minimizar a energia local.

Fonte: Autoria prépria (2024).

Os vortices magnéticos sao munidos de duas propriedades: a quiralidade, que nos
informa qual o sentido de rotagao da estrutura em torno de um eixo convencionado (geral-
mente eixo z) e a polaridade, que nos indica o sentido da componente da magnetizac¢ao
fora do plano em relagao ao eixo convencionado. Por serem propriedades independentes,

temos quatro combinagoes possiveis, como podemos ver na Fig. (2.23) a seguir:
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Figura 2.23 — As quatro combinagdes possiveis a partir dos valores de polaridade e quiralidade. Nas
figuras (a) e (b) temos uma diferenca quanto ao sentido de rotacdo (quiralidade) e nas
figuras (c) e (d), quanto ao sentido dos momentos magnéticos no nicleo do vortice
(polaridade), representado pela seta em cinza.
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Fonte: Retirado de Julio C. S. Rocha (2011) [38].

Devido a essa independéncia, diz-se que um estado de vértice é quadruplamente
degenerado, o que em termos de gravagao e leitura de dados nos permite (a0 menos em
teoria) armazenar 2 bits de informagdes em um nanodisco, um bit na polaridade e outro
bit na quiralidade [11].
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Capitulo 3
METODOLOGIA

No Cap. 2 definimos algumas relagoes importantes no contexto do magnetismo,
como magnetizacao, momentos de dipolo magnético, correntes de magnetizacao, dentre
outros. No capitulo que se segue, discorreremos sobre a equagao de LLG e falaremos sobre
a metodologia utilizada no que diz respeito a simulacao micromagnética utilizando os

conceitos ja estudados no capitulo anterior.

3.1 DINAMICA DE SPINS: EQUACAO DE LANDAU-LIFSHITZ-GILBERT

Sabemos da mecanica classica que um corpo rigido em rotacao sofre um torque
que é dado pela variacdo de seu momento angular no tempo (lado esquerdo da Eq. (3.1)),
mas uma reinterpretagao desta pode ser feita no contexto da mecénica quéantica, em que

L ¢ tomado como operador de spin S (lado direito da Eq. (3.1)).

dL dsS
dt dt (3:1)
— ——

Mecanica Classica Mecanica Quantica

E sabido também que os momentos magnéticos de uma amostra quando submetidos
a um campo inducdo magnética externo (B®') sofrem precessdo em torno deste, o que

gera neles um torque dado pela Eq. (3.2) a seguir:

T = m x B, (3.2)

Porém, os momentos magnéticos nao estao limitados somente ao torque gerado
por um campo externo, podendo agir sobre ele torques provenientes de outras fontes
[23]. Tendo isto em mente, podemos substituir B por B que ¢ o Campo Efetivo, ao
qual retne todos os campos efetivos locais a depender dos tipos de interagdo presente no
objeto de estudo. Finalmente, pela relagao da Eq. (2.11), e substituindo a (3.2) com esta
generalizacao em (3.1), temos a equagao de movimento para o momento magnético de

spin, evidenciado na Eq. (3.3) a seguir:

1 dm
—— = —m x B/, (3.3)
v dt
Nesta referida equacao, nao existe a presenca de termos dissipativos que permitam
retirar energia do sistema e entao fazer a direcdo da magnetizacao coincidir com a diregao

do campo Bff f , logo, esta é uma forma bastante simplista de descrever tal sistema, uma
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vez que observa-se macroscopicamente os efeitos de uma precessao com dissipacao. A

partir disto, estendemos a teoria trazendo a luz as equacoes de Landau-Lifshitz-Gilbert.

Gilbert [39] propds um termo de torque dissipativo (Ty), que engloba «, conhecido
como ‘damping’ ou parametro de amortecimento de Gilbert. O termo é adicionado
fenomenologicamente (a partir de uma observagao real de tal efeito de amortecimento) a
(3.3), o0 que nos da a forma implicita da equacdo de LLG na (3.4a). Na Eq. (3.4b) temos a
forma explicita da equacao de LLG, cuja demonstracao pode ser encontrada no Apéndice

B, que utiliza a conservacao de m, demonstrada no Apéndice A.

dm f 1 dm
;= ym x B; —|—a| |(mx t)’ (3.4a)
_— B — B . -4
; i ) [mx ; +‘ |m><(m>< ) (3.4b)

A Eq. (3.3) descreve um sistema conservativo, e pode ser vista como um caso
especifico das (3.4a) ou (3.4b) para o caso em que o = 0 e o angulo § entre m e B{// ¢
constante, o que leva também a precessao invariavel do momento magnético em torno do
Campo Efetivo, tal como na Fig. (3.1a). Para os casos da Fig. (3.1b), temos um « > 0,
onde 0 entre m e Bff ! varia, levando a um amortecimento do sistema.

Figura 3.1 — Em (a), temos o caso de sistema ndo-amortecido (o = 0); em (b), um ilustragdo de um
sistema amortecido, (a > 0).

(a) (b)

Fonte: Autoria prépria (2024).
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3.2 SIMULACAO MICROMAGNETICA

Um material magnético pode ser descrito por um campo de vetores classicos M(r, t)
e possui um numero gigantesco de momentos magnéticos, (conforme representado pela
Fig. (3.2a)), com uma escala de comprimento entre 10 nm — 100 um, o que torna mais
viavel a descricao das interacoes entre estes momentos em uma abordagem semi-cléssica.
Do ponto de vista computacional, é impraticavel realizar o calculo envolvendo todos eles,
tornando mais conveniente a reformulagao deste sistema em N células cibicas de trabalho
com arestas de comprimento @, — ao qual denominamos parametro de rede —, dotadas das
mesmas propriedades magnéticas do sistema real.

Figura 3.2 — Em (a) temos a representagao de um sistema magnético real, com varios momentos por
célula, ja em (b) temos uma média desses momentos magnéticos.

(a) (b)

Fonte: Autoria prépria (2023).

O novo volume redefinido indica uma média da magnetizagao de uma célula de
trabalho discretizada, portanto, este deve ser pequeno o suficiente para que os momentos
magnéticos em seu interior estejam todos alinhados em uma mesma dire¢ao e grande o
suficiente para que, em confronto com as distancias interatomicas, englobe um nimero
consideravel de momentos magnéticos (veja a Fig. (3.2b)). O tamanho total L do nosso

sistema ¢é entao dado por

L=N-a (3.5)

onde N ¢é o ntmero total de células em uma direcao e @ o parametro de rede.

No contexto da simulagao micromagnética, é importante que o parametro de
discretizagao de rede @ esteja abaixo de trés comprimentos caracteristicos do material, a
saber: o comprimento de troca £, (3.6a); o comprimento carateristico da interacao de
DM (3.6b) e da largura da Parede de Dominio do tipo Bloch (3.6¢), definidos a seguir:

by = (3.6a)
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2 A,

C=—7Fp (3.6b)
Aew

A= Ko (3.6¢)

em que A, representa a constante de rigidez de troca (ver Eq. (3.18)), 1o é permeabilidade
magnética no vacuo; M a magnetizacao de saturagdo; D a constante de interacao de DM
(ver Eq. (3.24)) e K s é a anisotropia efetiva, que é uma aproximagao em sistemas do
tipo nanofita planar onde nao consideramos a interagao dipolar explicitamente [23]. Sua

expressao ¢ dada por [34]:

qui
2

K=K, — (3.7)

onde K, é o termo de anisotropia uniaxial.

Atender a esses pardmetros garante a saturacao dos momentos magnéticos dentro

3

da célula de trabalho, cujo volume é V,.; = «° com a magnetizacao local sendo dada por

VIS 5 (33)
chel j ! ‘/;el

Para o material Permalloy-79, uma tnica célula pode conter até 1,0 x 10* momentos
magnéticos atomicos representado por um tinico momento magnético celular, o que garante
um reducao significativa de calculo computacional se considerarmos as interagoes entre
as células ao invés de todos os momentos magnéticos na amostra [12]. Considerando que
todos os momentos magnéticos estao saturados no valor de M, de um dado material,

entao podemos reescrever a magnetizagao M; como:

M, = M, (3.9)

Ao relacionarmos a Eq. (3.9) a (3.8), podemos escrever o vetor momento magnético

COImo se segue:

m; = |mz|m1 = ‘Msmi‘/cel’mi = |mz| (VcelMs) My = Mgl M,
——

= Mgl

(3.10)

sendo M 0 moédulo do momento magnético em cada célula de trabalho.
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3.3 LLG ADICIONADA DO TERMO DE CORRENTE POLARIZADA EM SPIN

Até agora, a LLG que descrevemos nao leva em conta a discretizacao descrita acima
e também nao considera a aplicacao de correntes polarizadas em spin. Esta corrente é
capaz de gerar um torque na magnetizacao local de um ferromagneto devido a interacao
desta com os spins dos elétrons de conducao. Este é um efeito devido a conservacao do
momento angular de spin. E efeito de transferéncia de torque tem sido convencionalmente
modelado por uma hamiltoniana de troca do tipo “s - d”, (ver Eq. 3.11) onde os spins dos

elétrons de condugao (s) interagem com os spins dos elétrons localizados (S) [11, 40].

H=—J,s-S, (3.11)

em que J., é a constante de acoplamento de troca entre eles. As grandezas s e S sao
adimensionais. O torque gerado na magnetizacao local a partir desse processo é dado pela
Eq. (3.12) a seguir [11]:

kP
le| M3(&2 + 1)

_ &upP
eM2(E2+1)

T, = — Mz X [Ml X (je : V)].\/J:Z

M, x (j, - V)M, (3.12)

e
sendo P a polarizagao da corrente de spin e j, a densidade de corrente elétrica. O termo
¢ é a razao entre 7, (tempo de relaxagao de troca entre dois spins) e 755 (tempo de
relaxagao spin-flip). Tal razao mede o grau de nao-adiabacidade, que representam efeitos

nao instantaneos da corrente elétrica nos spins magnéticos [25, 41, 40].

A Equagao completa da LLG em sua forma implicita e com os termos de corrente

¢ dada entao por:

oM, o oM,
L= —yM; x B/ M, x —
R A VIR T
b; .
— ﬁMz X [M,L X (Je . V)MZ]
b
— MZ x (1. -V Mi) 3.13
oM X (G, V) .13
onde b; = _ Pre é a constante de acoplamento [42]. O subscrito 7 aqui representa
T e M (1 +€2)

o sitio da rede.

Ja a forma explicita da LLG (que de fato é implementada no programa) é dada
pela Eq. (3.14) a seguir [42]:
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82;11- = —/'M; x BYS - ;'\‘ZM x (M; x BSY)
= 41+ M x [M; x (j. - V)M
v,
— € Mix (j - V)M, (3.14)

onde 7/ agora é uma nova constante que leva em conta tanto v como «, sendo dada pela

Eq. (3.15a) e b; agora é renormalizada de acordo com a Eq. (3.15b):

: g

— 3.15
" (1+a?)’ (3.152)
poo b (3.15b)
T (1+a?)’ '

Em nosso caso especial, fizemos a aplicacao da corrente polarizada apenas da
dire¢do z, portanto, j = |j|Z. Com isso, a equacao da LLG dada pela (3.13) (em sua

forma explicita) fica da seguinte forma:

oM, a oM,
7 - _ Mz Beff M?, i
or VX BT eV X
) dM.; C; dM;
RV RNNEV? ANNNCRYS i 1
M2 1X< P dx) M, e (3.16)

onde v, = b;j. leva em conta o movimento dos elétrons de condugao, sendo responsavel
pelos processos adiabaticos [43] e ¢, = v, representa os efeitos nao-adiabaticos, sendo
responsavel pela velocidade terminal da estrutura magnética (skyrmions, antiskrymions,
vortices e paredes de dominio) quando sujeitas a aplicagao de corrente [11, 40]. Ambos os

termos possuem dimensao de velocidade no SI.

No entanto, para a aplicagdo em nosso programa precisamos da forma explicita da
LLG. Vamos escrever agora a expressao da equagao de movimento a partir do vetor de
magnetizacao m;. Para este caso especial de aplicagao de corrente apenas na direcao z,

teremos que:

om, : o,
m :—7’{mi><Bfff—ami>< (miXijf)}_aU;fmi X lm" % (mix m)]

ot m; m; dz
1 ocy + Uy dm,; c dm,;
— m; X | m; X — imi X . 3.17
i+a?) K 2 ) ( dx )] m™ " (347
onde v, = (1179;2) ec, = (1&( 7 Ja o termo % avalia a variacao espacial da magnetizacao

no sitio 7.
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3.4 HAMILTONIANAS MICROMAGNETICAS

Até agora, redefinimos o sistema em células de trabalho, isso exige que reescrevamos
as constantes de interacao descritas no Cap. 2 em termos do parametro de rede a. Sendo

assim, a energia de interagao de troca (Eq. (2.28)) fica reescrita da seguinte maneira:

Ue:vchomge — _7 Z mz . mj (318)

em que agora J.q = 26 Acs.

Para a interacao dipolar, vamos escrever o vetor momento magnético em termos de
seu versor e dividir ambos os lados da Eq. (2.29) pelo fator de discretizacao «. Isso nos

fornece o seguinte:

N A ~ A ~ A ~
Udzpolar _ _ Ho oy % i J %) 7 J ) 3.19
S 2 (/) 1
i#]

Tomando novamente a consideragao de que o médulo de cada um dos momentos
de dipolo magnético permanece constante na rede, ou seja,
M;
m; = ——Vee = m, (3.20)
my;

onde m = VM, = a3M, (sendo M, a magnetizagao de saturagao), podemos escrever:

4 1 o N 1 3(1 - i) (1 - ) — 1y -1y
dipolar __ 2 J J J J
{rdipolar _ _247%/{@%/\/18 EM:[ s Ta)? . (3.21)
i#j

Reorganizando a Eq. (3.21) acima ficamos com:

, 1N 3(1h; - ;) (1 - i) — 1 - 170
Udzpolm‘ - _ 2 :Mcel 7 %) J %) ? J (322)
253 (rij/a)?
i#]

Em que definimos:

3
Mcel = (MO@ )/\/@7 (323)
4

que é um parametro caracteristico da interacao dipolar que possui dimensao de energia.
Podemos verificar isto ao analisarmos as dimensoes ja conhecidas das grandezas envolvidas

na Eq. (3.23) em unidades do S.I ([ug] = T- m/A; [e] = m; [M]= A/m; [T] = J/A-m?).
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A equagdo que representa a energia de interagao de Dzyaloshinskii-Moriya (2.36)

seréd reescrita (em sua forma geral) como se segue:

1 X I
UDM = —5 Z Dcel[dij . (ml X mj)] (324)

<1,7>

em que D,y = D, sendo D a intensidade do vetor de DM.

O fator Z da Eq. (2.41) para a interacao de Zeeman serd reescrito a partir da Eq.

(3.8), o que nos dd m = MV, assim:
Zcel = ,U/OMzﬁ/:za (325)

e a (2.41) fica:

N
UZeeman S — Zml . hfmt (326)

=1

Por fim, iremos renormalizar a energia para a interagdo de anisotropia magne-
tocristalina evidenciada na Eq. (2.42). O termo K; serd escrito como K; = V.4, ou
K. = @K, sendo K, a constante de anisotropia caracteristica do material. O versor 7

representa a direcao de eixo facil, assim.

N
U™ = =" Keq(1h; - 0)° (3.27)

i=1

Uma andlise dimensional nos mostra que Jeo, Mo, Deoty Zee © Keop possuem
dimensao de energia. Nas simulagdes que foram realizadas neste trabalho, os parametros
de interagao A.., D, K, e M, sao alterados, assim como as dimensbes do parametro de
rede @ do sistema em questao e se necessario a adicdo de uma corrente polarizada em

spin. Maiores detalhes serao vistos no Cap. 4.

3.5 CAMPO EFETIVO LOCAL

Neste trabalho estudamos um problema-padrao no micromagnetismo que inclui o
termo de interacao DM e o problema-padrao #5, que busca analisar a dinamica de vértices
magnéticos devido a presenca de corrente polarizada em spin, logo, devemos definir uma
Hamiltoniana para cada um dos casos, que nada mais é do que a soma de cada uma das

energias que estao presentes no sistema devido as interagoes magnéticas.

Na determinacao da expressao da LLG, incluimos o termo de campo efetivo Bff ! ,
que é o termo resultante da interacao entre todos os momentos da rede, que depende da

posi¢ao de cada sitio. Por definicao, Bff 7 6 dado como a derivada das interagoes presentes
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na Hamiltoniana em relacdo a um momento magnético m; num ponto i, e seu calculo
serve para analisar como a energia do sistema varia em relagdo a magnetizacao local neste
ponto, contribuindo assim apenas para a derivada com respeito a essa posicao especifica
no sistema, no entanto, também leva em conta as interacoes de outros sitios j interagindo

com 7. Temos entao que:

pos - UM _ 1O (3.28)

Para escrevermos os campos efetivos locais, devemos organizar os termos da nossa
Hamiltoniana de energia entre fatores dimensionais e adimensionais, assim, tomando as
Eqgs. (3.18), (3.23), (3.24), (3.26) e (3.27) da secao 3.2, temos:

[Jexchange _ et i B - s = ﬁ[]exchange' (3.29a)
I ’ '
A 1N 3(m7a)(m7ﬁ)_mm Meer o /
Udzpolar _ _ = Mce % 1) J %) ¢ J | = ce Udzpolar , 3.29b
2 zz: l (rij/ @) 2 (5:290)
i
Dce !
UDM =75 Z Dcel iy " Ai =735 Z Dcel ml X dlj)] = 2 ZUDM ) (329C)
<z,j> <ZJ>

N
UZeeman = —Zou ZmZ . hfxt — Zceleeemcml, (329d)

i=1

. N is’
ue = — Z Kcel(mi : ﬁ)Q = KceannZs . (3296)
=1

Agora, podemos relacionar nosso campo efetivo local em termos de um campo
efetivo local adimensional (Eq. (3.30)), cuja constante de proporcionalidade serd a razao

entre uma constante de energia e m; (igual a @>M,), o que nos fornece dimensio de Tesla:

B/ o by, (3.30)

beff

onde ¢ a derivada em relagao a m; do termo adimensional de energia. Desta forma,

os campos efetivos locais para cada um dos termos de energia serao dados por:

foch(znge o cel| Z (331&)

[m;
1753
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. M? [ poa® \ &L [3(n; - 745)755 — 1
dip __ s 0 j " Tig)liayg J
B = 2rmz-|( )5 G ) (331
J#i
BPM = et s~ 4 3.31
i gl Z(my x djj), (3.31c)
t(ig)
ZC@
BZeeman | l,hf“, (3.31d)
my;
l KCG A A
Bonis — glmj(mi -R). (3.31e)

Aqui vale salientar que para determinar a Eq. (3.31c), utilizamos na Eq. (3.29¢) a
propriedade vetorial A - (B x C) =C:- (A xB) =B (C x A). Ressaltamos ainda que
nas Eqs. (3.31d) e (3.31e) retiramos o somatorio por se tratar de interagdo de apenas um

Unico sitio 1.
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3.5.1 Hamiltoniana e Campo Efetivo com interacao de Dzyalosshinskii-Moriya

Nesta parte das nossas simulagoes, nao consideramos a dinamica do sistema, ou
seja, somente analisamos configuragoes magnéticas estaveis, onde os spins sao fixados e
interagem entre si até atingir uma configuragdo energeticamente favoravel, portanto, nao
houve aplicacao de corrente para este caso. Estudamos um material artificial tal como
a metodologia proposta por David Cortés-Ortutio et al. [17] sugere. Aqui consideramos
as interagoes de troca; Dzyalosshinskii-Moriya; anisotropia uniaxial e em um dos casos,
a interacao com um campo externo de Zeeman. A Hamiltoniana para o nosso sistema é

entao dada pelos seguintes termos de energia:

J I N N
H:— ;e Zmi'Tﬁj—Zcellzmi'hfm
o i1
D . N R N
= 2 My (0 X )] = Kea 3 (s - 1), (3.32)
<inj> i=1

sendo o campo efetivo equivalente dado por:

. 1 (T, S o
B/ = S { 2l > ry+ Dea Y [(dz‘j -y — (dij - mj)mi}

J (i.4)

i (3.33)
+ Zeeth§™ + 2K o (0 - 2)}

3.5.2 Hamiltoniana e Campo Efetivo do problema-padrao #5 com corrente

polarizada em spin

Nesta parte da presente dissertagao analisamos a dindmica de vortices magnéticos
a partir da aplicacdo de uma corrente polarizada em spin. O material estudado foi o
Permalloy-79, e seguimos a metodologia de Najafi et al. [20]. Consideramos apenas a
interacao de troca e dipolar uma vez que o material é isotropico. Nao houve aplicagao

de campos externos. A Hamiltoniana micromagnética que modela nosso problema é a

seguinte:
Joot Moy XX | 3(1h; - 745) (1 - 745) — 1y - 1
Ay — i - 1y — J VR il 3.34
) i=1 ;y J
7]

onde o campo efetivo local equivalente ¢ dado por:
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. 1 JceNA M2 3 N 3A,,’\i.Ai._A.
B = | S A £ [
S Z7-]
i#]

3.6 INTEGRACAO NUMERICA DA LLG MICROMAGNETICA

Os métodos de integracao consistem em resolver uma Equacao Diferencial Ordinaria
dadas as condigoes inciais do problema. Em nosso trabalho, utilizamos o método de Runge-
Kutta de 1* ordem (método de Euler) e Adams-Bashforth (preditor). A equacdo que
desejamos resolver é do tipo h(y,t) e pode ser representada genericamente como se segue

(os indices a e i representam as coordenadas espaciais e o sitio, respectivamente):

~ = G(m}). (3.36)

Ao reescrevemos a equacgao acima para cada uma das componentes espaciais,

encontramos que:

dm® -

ertlz = G(m{) = g°(m”, mY, m*, t), (3.37a)
dm? =

:;:Z =G(m!) = g/(m”, m¥, m? ), (3.37b)
dm? .

dtz =G(m;) = g*(m®, mY m=* ). (3.37¢)

A LLG tem em sua estrutura os vetores m{ e campo efetivo locais Bff f , que tem m¢
como seus componentes vetoriais. A estrutura de nossas EDO’s implicam na necessidade da
definicao de 3N condigoes iniciais, que sdo associadas a cada um dos momentos magnéticos
discretizados na rede. Assim sendo, dada uma configuracao da magnetizagao no tempo
to = 0, nosso objetivo consiste em determinar como as componentes da magnetizacao
evoluem em razao dos campos efetivos locais sob a a¢ao de um fator de amortecimento no

tempo t; = tg + At, em que At é o passo dado na integracao numérica.
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3.6.1 Método de Euler (Runge-Kutta de 1* ordem)

O Método de Euler é um método de passo simples, o que significa que o préximo
ponto da h(y,t) s6 dependera do ponto imediatamente anterior, e, por ser de primeira
ordem, apresenta uma precisao local em O(At?), sendo conhecido também como um
método de Taylor truncado na primeira derivada. O proximo ponto da funcao integrada é

dado no ponto t; =ty + At e envolve a seguinte estrutura:

Y1 = Yo + 9(Yo, to) At. (3.38)

onde ¢(yo,to) = k, que corresponde a inclinacao de uma reta tangente ao ponto inicial

definido pelas condigoes inicias do problema.

Nosso programa utiliza o método de Euler apenas para coletar os quatro primeiros
pontos necessarios para dar inicio ao método de integracao principal utilizado, Adams-

Bashforth, que é um método preditor, que sera brevemente discutido na préxima subsecao.

3.6.2 Meétodo de Adams-Bashforth (preditor)

Este é um método de quarta ordem, porém de passos multiplos, em que o proximo
ponto a ser determinado é dado pelos valores da func¢ao h(y,t) tomados a partir de 4

passos anteriores obtidos em Euler. Sua forma é a seguinte:

At
Ynt1 = Yn + % (55h,, — 59,1 + 37Th,—o — 9hy,—3), com n > 3. (3.39)

O valor da fungao h,,_3 é determinado utilizando-se as condigoes iniciais, ou seja, é
o valor da fungao em h(yg, to), assim, seguindo esta légica, h,_o, h,—1 € h, correspondem

aos valores da h(y,t) no segundo, terceiro e quarto passos do RK1, respectivamente.

O método de Adams-Bashforth é bem mais rapido que Runge-Kutta, uma vez que
nao precisamos calcular os valores de k a cada iteracao, pois os valores s6 sao atualizados

com base nos valores iniciais de fy, f1, fo e f3 calculados uma tnica vez no método de
Euler.

Nas situacoes em que sé estamos considerando interacoes entre primeiros vizinhos
(troca e DMI) em um sistema magnético, o método de Euler ja seria suficientemente
rapido (porém nem tao preciso) no calculo do campo efetivo, no entanto, ao consideramos
a interagao dipolar, este cdlculo torna-se bem mais demorado, exigindo um método mais

robusto, o que justifica tal implementacao.
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Capitulo 4

RESULTADOS

Neste capitulo iremos descrever o caso estatico no estudo de skyrmions sem aplicacao
de corrente para analisar os efeitos da interacao de Dzyalosshinskii-Moriya; e também
trataremos do estudo dinamico em vortices magnéticos no problema padrao #5 a partir
da aplicagdo de uma corrente polarizada em spin. Aqui é importante destacar que ao nos
referimos a tempo 1til de simulagao, estamos falando sobre tempo de maquina, ou
seja, o quanto o computador demorou para realizar todas as operagoes; e por tempo de
simulacgao entende-se que como o tempo necessario para realizar suas dinamicas dado um
sistema real com tais parametros. Esta ultima operacgao é feita tomando-se a razao entre
numero total de passos e niimero de passos para escrever e multiplicando-a pelo passo no

tempo At.

4.1 ESTUDO ESTATICO DE SKYRMIONS E ANTISKYRMIONS

4.1.1 Caso unidimensional: inclinacao da borda

Neste primeiro caso de estudo nos baseamos nos trabalhos de A. Thiaville & S.
Rohart com seu trabalho publicado em 2013 [34], que utilizaram os pardmetros magnéticos
de uma amostra de Pt/Co/AlOx (Platina/Cobalto/Oxido de Aluminio) e Cortés-Ortuiio
et al. [17], que simularam um material artificial com varias ferramentas de simula¢ao. Os

pardmetros magnéticos utilizados por ambos os autores sdo mostrados na Tab. (4.1).

Em todas as baterias de simulagdo usamos um ntmero total de passos igual a
3,0 x 10" e @« = 0,01 (fator de amortecimento de Gilbert), escrevendo as configuragdes
de safda a cada 5x10* passos com um incremento de tempo na E.D.O integrada igual a

At =2 x 1071 5. Isto nos fornece um tempo de simulacao de 120 fs.

Tabela 4.1 — Pardmetros magnéticos utilizados pelos autores supracitados. Os valores explicitados na
segunda coluna sdo correspondentes ao material artificial, ja a terceira coluna referem-se a

amostra de Pt/Co/AlOx.

Parametro Valor Valor
Aes 13 pJ m! 16 pJ m™!
D 3 mJ m~2 3 mJ m~2
M, 0,86 MAm~' 1,10 MA m!
]Ceff 0,4 MJ m3 0,51 MJ m3

Fonte: Retirados de Cortés-Ortuilo et al. [17] e Thiaville & Rohart [34].

Para o material artificial obtemos /., ~ 9,884 nm; A ~ 5,601 nm e ¢ ~ 10.667 nm.
Ja para a amostra de Pt/Co/AlOx nos fornece £, ~ 11,372 nm, A ~ 5,701 nm e  ~ 8,667
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nm. Utilizamos as Egs. (3.6a), (3.6b) e (3.6¢) para obter esses valores e em todos os casos

atribuimos a direcao Z a anisotropia uniaxial.

Dispusemos de um nanofio de 100 nm X 1 nm x 1 nm com um parametro de
rede @ = 1 nm. Na Eq. (3.5), isso é equivalente a N = 100. Este valor estd bem
abaixo dos valores que precisam ser atendidos na simulacao como visto nas relagoes acima.
Relaxamos os sistemas unidimensionais a partir de um estado de magnetizacao dado por
m = (0,117 4+ 0,992) (em unidades reduzidas).

Na Fig.(4.1) temos o nanofio no caso interfacial tanto no caso inicial quanto no

estado relaxado:

Figura 4.1 — Nanofio com movimentacao dos momentos magnéticos restrita ao plano z-z, correspondendo
ao caso interfacial. Na subfigura (a) temos o estado inicial e em (b) o sistema jé relaxado
ao equilibrio, estado ao qual buscamos determinar o d&ngulo de inclinagado dos momentos
magnéticos dispostos nas bordas, ou seja, em +L/2.
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Fonte: Autoria prépria (2024).

A seguir,na Fig. (4.2), temos o nanofio no caso do tipo bulk também nos estados

inicial e relaxado:
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Figura 4.2 — Nanofio com movimentagao dos momentos magnéticos em todo o espaco 3D, correspondendo
ao caso do tipo bulk. Na subfigura (a) temos o estado inicial e em (b) o sistema j4 relaxado
ao equilibrio, estado ao qual buscamos determinar o dngulo de inclinagdo dos momentos
magnéticos dispostos nas bordas, ou seja, em +L/2.
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Fonte: Autoria prépria (2024).



CAPITULO 4. RESULTADOS 67

Este caso de estudo nos permite rescrever ©(r) = O(z) na Eq. (2.49), ao qual
definimos ® = 0 para o caso interfacial (plano (zz) da Fig. (2.17)) e © = 7/2 para um

bulk. Escrevemos a densidade de energia micromagnética total como [25, 34]:

o[ {00\ (00 )
EO(x)] = /xA [Aem (%) - D(@x) — K cos?(©)

cuja minimizacao nos fornece:

dx, (4.1)

d*©  sen(©)cos(O)
T2 = Az = parazy <z < g, (4.2a)

e 1
I = E — paraxr =Ty ou r = Ip. (4-2b)

A partir da integracao da Eq. (4.2a), obtemos,

i\’ _ C +sen*(©)
(m) _como -

A condicdo C = 0 para a constante de integragao garante que nao haja formacao

de cicloides na estrutura [34], assim, substituindo a Eq. (4.2b) em (4.3), temos:

sen® = i? — O =4sen? (?) (4.4)

A Eq. (4.4) fornece uma estimativa tedrica para o dngulo e seu seno a partir dos
valores do comprimento caracteristico da DM e do comprimento da parede de Bloch. Vale
destacar que as solugdes para as bordas do sistema incluem O(+ 2/2) = sen ' (FA/(),
sendo que o sinal - e 4+ no lado direito da Eq. (4.4) acima referem-se ao caso interfacial e
do tipo bulk, respectivamente [17]. Segundo Thiaville & Rohart [34] e Cortés-Ortuno [17],
esta equagao possui o seno numericamente equivalente ao valor da componente m, e m,
da magnetizagdo, o que é facilmente verificado quando retomarmos a Eq. (2.49) e fazemos
® = 0 (caso interfacial), o que nos da |m,| = |sen(0)|; e = 7/2 (caso do tipo bulk), o

que nos fornece |m,| = |sen(O)].

A estimativa tedrica dos dngulos também nos informa o valor esperado de m, a
partir da Eq. (2.49), onde relacionamos uma igualmente entre esta componente ao cosseno
de ©. Para a amostra de Pt/Co/AlOx, temos um valor tedrico de sen(©) ~ +0,52, e,
portanto, © ~ £0, 55, o que nos da 0,85 para m,. Ja para o material artificial, os dados

nos fornecem sen(0) ~ +0,66 e © ~ £0, 72, logo, o valor de 0,75 para m,.
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Apesar de teoricamente a Eq. (4.4) nos fornecer o valores de m, e m,, e, conse-
quentemente, os valores dos angulos, (os quais usamos para relacionar as componentes m,
da magnetizagdo), nossos resultados desviaram em cerca de 0,04 do valor esperado para
mg e my e de 0,02 para m,. Em relacao ao angulo, essa diferenca observada fica em torno
de 0,05 rad, em média, e se distancia menos quando usamos o dngulo obtido a partir de
m,.

Os resultados de nossas simulacoes nos forneceram os seguintes dados para a

amostra de Pt/Co/AlOx:

Tabela 4.2 — Dados para as componentes z, y e z da magnetizacdo e os angulos equivalentes para o
material Pt/Co/AlOx para ¢ = 1 nm.

Caso ‘ Comp. ‘ Valor (u.r) ‘ Angulo (rad)
. My 20,48 0,50
Interfacial m. 0.7 051
m, 0,48 0,50
Bulk m., 0,87 0,51

Fonte: Autoria Prépria (2024).

Ja os resultados para o material artificial nos forneceram os seguintes dados:

Tabela 4.3 — Dados para as componentes x, y e z da magnetizacao e os dngulos equivalentes para o
material artificial.

Caso ‘ Comp. ‘ Valor (u.r) ‘ Angulo (rad)
. Mg 0,61 0,66
Interfacial m. 0.79 0.66
m, 0,61 0,66
Bulk m, 0,79 0,66

Fonte: Autoria Prépria (2024).

Vale destacar algumas propriedades e operagoes utilizadas para chegar nos valores
das Tabs. (4.2) e (4.3) acima. O valor negativo da componente m, para o Pt/Co/A-
10x forneceu o mesmo valor de angulo devido a imparidade da funcao seno na relagao
O(+ L/2) = sen (FA/(). Aqui tomamos o valor da componente em +L/2, logo, o valor
a tirar o arcosseno ficou positivo. O valor do angulo obtido a partir da componente z da
magnetizagao foi encontrado usando a expressao para o vetor momento magnético descrito

na Eq. (2.49) da Sec. (2.4),onde usamos o cosseno do valor obtido.
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Nas Figs. (4.3a) e (4.3b) temos a representacao das componentes m,, m, e m, do

vetor momento magnético (em unidades reduzidas) em fungdo do comprimento = da faixa.

Figura 4.3 — Componentes de m; ao longo do eixo z para um sistema tipo Néel (a) e do tipo Bloch
(b) no estado relaxado. Em ambos os graficos estdao unificadas as informagoes dos dois
materiais utilizados na simulagdo e indice i sobre o vetor m pode indicar z,y e z. A linha
tracejada em vermelho marcam as bordas do sistema em +L/2, com L = 100 nm.
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Fonte: Autoria prépria (2024).
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Como estamos trabalhando em unidades reduzidas, entdo a soma de todas as
componentes da magnetizagao precisam dar |1|. Isso garante a coeréncia fisica do problema
em relacao a conservacao da magnetizacao. Tal verificacao é feita a partir da expressao
(4.5) abaixo:

V2 +m2 +m2) =1 (4.5)

Tal verificagao é feita a partir da Eq. (4.5) sobre todas as componentes ponto a
ponto do sistema. No fim, tiramos uma média sob as 101 células do sistema. Calculamos
o erro relativo entre o valor obtido via simulagdo e o valor esperado (dado pela Eq. (4.5))

a partir da seguinte férmula:

B ’(Valor esperado — valor Simulado> « 100% (4.6)

valor esperado
A Tab. (4.4) retines os erros relativos percentuais para todos os casos abordados .

Tabela 4.4 — Erros percentuais obtidos a partir dos valores das componentes z, y e z da magnetizacao
em unidades reduzidas para ambos os materiais utilizados tanto no caso interfacial quanto

no bulk.
Erro relativo (%)
Caso - .
Pt/Co/AlOx | Material Artif.
Interfacial 0,39 0,39
Bulk 0,39 0,39

Fonte: Autoria Prépria (2024).

Vemos a partir dos resultados percentuais que todos os valores fornecidos pela Eq.
(4.5) ficaram em torno 0,99.

4.1.1.1 Averiguacao dos desvios entre os valores tedricos esperados e os obtidos

via simulacao

Esses desvios encontrados entre os valores obtidos pelas simulagoes e pelos esperados
teoricamente a partir da solucao da energia também foi relatado pelos autores Thiaville
& Rohart [34] e Cortés-Ortuno [17]. Esta diferenca possivelmente estd relacionada a
discretizacao do sistema. A fim de averiguar esta afirmacao, realizamos todas as simulacoes
para este caso unidimensional agora com um parametro de rede « 10 vezes menor, ou
seja, 0,1 nm. Mantivemos a dimensao total do nanofio de 100 nm ao definirmos N = 1000

na Eq. (3.5). Os resultados encontrados sdo expostos a seguir.
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Na Tab. (4.5) reunimos os resultados para as interfaces entre Pt/Co/AlOx.

Tabela 4.5 — Dados para as componentes z, y e z da magnetizacao e os angulos equivalentes para o
material Pt/Co/AlOx para « = 0,1 nm.

Caso ‘ Comp. ‘ Valor (u.r) ‘ Angulo (rad)
: My -0,52 0,54
Interfacial m. 0.55 0.55
my 0,52 0,54
Bulk m. 0,35 0,55

Fonte: Autoria Prépria (2024).

Quando retomamos aos valores que teoricamente seriam encontrados a partir da
solugdo da energia segundo Thiaville & Rohart [34], notamos um erro absoluto bem menor

tanto para os valores das componentes quanto para o angulo ©.

Agora, na Tab. (4.6) temos os resultados para o material artificial.

Tabela 4.6 — Dados para as componentes x, y e z da magnetizacdo e os dngulos equivalentes para o
material artificial para « = 0,1 nm.

Caso ‘ Comp. ‘ Valor (u.r) ‘ Angulo (rad)
. M 20,65 0,71
Interfacial m. 0.75 072
m, 0,65 0,71
Bulk m, 0,75 0,72

Fonte: Autoria Prépria (2024).

Assim como visto para a interface de Pt/Co/AlOx, aqui no material artificial
também encontramos erros bem menores em relagao as simulagoes realizadas com « =
Inm. Quando comparamos com o valor obtido a partir da componente m, em ambos os
materiais, temos erro absoluto nulo para a precisao adotada pelos autores. Em relacao aos
erros relativos para a conservacdo da magnetizacao total, encontramos os mesmos 0,39%

para todos os casos, assim como na Tab. (4.4).

4.1.2 Caso bidimensional: perfil de magnetizacao de um skyrmion

Conforme discutimos na Sec. 2.4, a partir do tipo de simetria existente em
nosso sistema, configuragoes magnéticas estaveis de skyrmions do tipo Néel, Bloch ou
antiskyrmions podem se formar, e estes tipos de simetrias dao nomes as classes C,,,,
T, O e Dyy. Nesta parte da dissertagao, propusemos sistemas com estas classes de
simetria obedecendo os critérios para as solugoes da helicidade; o valor de vorticidade e
manipulagao do vetor DMI dado na Eq. (2.32), que favorecem as estruturas skyrmionicas e
antiskyrmionicas estaveis discutidas supracitada secao. Utilizamos a partir de agora « = 2

nm e definimos um disco de raio igual a 50 nm com espessura de 2 nm. Os pardmetros



CAPITULO 4. RESULTADOS 72

magnéticos sao tais como os da Tab. (4.1), especificamente para o material artificial

apenas.

Na Fig. (4.4) a seguir, temos o perfil do vetor momento magnético da componente
fora do plano (m,) para cada um dos trés casos estudados. Para as classes C,, ¢ T,0 (onde
v = 1), utilizamos para a helicidade (\) os valores 0 e 7, respectivamente; na classe Dy,
(onde v = -1), usamos A = /2. Conforme discutido anteriormente, a distancia r do centro
do skyrmion em que m, = 0 associamos ao seu raio equivalente. A teoria prevé o raio de
rse &~ 22,03 nm; nossos resultados apontam 7. ~ 22,04 nm no ponto de interseccao das
linhas tracejadas da Fig. (4.4).

Figura 4.4 — Definigao do raio do skyrmion (rs) no estado relaxado para os trés tipos de estruturas
abordadas (skyrmions tipo Néel e Bloch e antiskyrmions). Os pontos de interseccao das
linhas tracejadas indicam o raio do skyrmion, que é definido no ponto onde m, = 0.
Simetricamente, temos a mesma informacao de raios, portanto, fizemos essa consideragao
fixando a dimensao y.

Fonte: Autoria prépria (2024).
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Segundo Cortés-Ortuno et al. [17], a componente radial da magnetizagao é fungao
de rg, e ¢ como m,(rs, @) = sen(O(rg) = 7/2) cos(P® — ¢) = cos(P — ¢). Conforme as
solugoes aceitas para nossos problemas, temos portanto que, m,ﬁi””) =1; m%O) =0e
m{P20) = sen(2¢) como uma funcdo oscilatéria. A Figura (4.5) ilustra nossos resultados,
que concordam com a teoria.

Figura 4.5 — Perfil da componente m,. do momento magnético no raio do skyrmion. As linhas tracejadas
em preto apenas marcam pontos de 90 graus no gréfico.
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Fonte: Autoria prépria (2024).
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Vorticidade 1: padroes skyrmionicos

As duas primeiras configuragoes da Fig. (2.19a) estao inicialmente organizadas
como Néel tail-to-tail e head-to-head, respectivamente. Ambas relaxam para uma simetria

do tipo C,,. O 32 e 4° padrdes sao do tipo Bloch e convergem as simetrias do tipo T,0.

Nas Figs. (4.6), (4.7), (4.8) e (4.9) a seguir temos os resultados obtidos em cada

um dos casos.

Figura 4.6 — Skyrmion do tipo Néel head-to-head com v =1, A = 0. Estado (a) inicial e (b) relaxado.
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Fonte: Autoria prépria (2024).
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Figura 4.7 — Skyrmion do tipo Néel tail-to-tail com v =1, A = w. Estado (a) inicial e (b) relaxado.
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1, A = —x/2. Estado (a) inicial e (b) relaxado.

Figura 4.8 — Skyrmion do tipo Bloch com v
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7

CAPITULO 4. RESULTADOS

7/2. Estado (a) inicial e (b) relaxado.

L=

Figura 4.9 — Skyrmion do tipo Bloch com v
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Vorticidade -1: padroées antiskyrmionicos

Os casos da parte inferior da Fig. (2.19a) referem-se todos a antiskyrmions, que
surgem em simetrias do tipo Doy em que a vorticidade é v = —1. Nas Figs. (4.10), (4.11),

(4.12) e (4.13) a seguir temos os resultados obtidos em cada um dos casos.

Figura 4.10 — Antiskyrmion com v = —1, A = 0. Estado (a) inicial e (b) relaxado.
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Fonte: Autoria prépria (2024).
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7. Estado (a) inicial e (b) relaxado.

Figura 4.11 — Antiskyrmion com v = —1, A
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Figura 4.12 — Antiskyrmion com v = —1, A = —7/2. Estado (a) inicial e (b) relaxado.
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/2. Estado (a) inicial e (b) relaxado.

Figura 4.13 — Antiskyrmion com v = —1, A
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4.1.3 Caso tridimensional: modulacao skyrmion ao longo da espessura

Em sistemas tridimensionais os skyrmions podem se propagar ao longo do eixo
de simetria, que esta relacionado a direcao da espessura da amostra. Os autores Cortés-
Ortutio et al. [17] e Rybakov et al. [35] tratam em seus trabalhos este comportamento dos
spins que fazem uma modulacao linear descrita pela componente m, ao longo da espessura
da amostra. Os autores descrevem também um relaxamento dos estados de spin a partir
da aplicacao de um campo externo H.

Figura 4.14 — Modulacao de skyrmions ao longo da espessura da amostra. Em (a) um sistema de

skyrmions confinados em um cilindro de FeGe e em (b), a modulacdo de skyrmions em
bicamadas antiferromagnéticas.

(a) (b)

Fonte: Retiradas de (a) Cortes-Ortutio (2018) [17] e (b) Fert et al. (2023) [26].

No que diz respeito ao comportamento da componente m,, espera-se que esta
apresente o seu maximo valor nas superficies inferior e superior na regiao em que se define
o raio do skyrmion, (que correspondem as proximidades das regides em que a componente
m, é nula ou muito préxima de 0). Por outro lado, espera-se encontrar um valor constante
igual a zero para m, em todos os pontos da superficie localizada em um corte transversal

exatamente no meio da amostra.
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Para esta simulacao definimos um cilindro de FeGe com diametro de 183 nm e
espessura de 21 nm ao longo do eixo z. Na Fig. (4.15) temos o sistema simulado e uma
ilustragao do sistema de coordenadas esféricas.

Figura 4.15 — A esquerda, o bulk de FeGe completo em seu estado inicial. A direita, o sistema de
coordenadas esféricas para dois spins isoladamente.

Fonte: Autoria Prépria (2024).

Utilizamos novamente . = 1 nm com a aplicacao de um campo externo de Zeeman,
sendo o estado inicial da magnetizacao semelhante a um Bloch Skyrmion com raio de 5.

Os pardmetros magnéticos sdo dados na Tab. (4.7)

Tabela 4.7 — Parametros magnéticos para um bulk de FeGe.

Parametro Valor

Aes 8,78 pJ m~!

D 1,58 mJ m2

M 0,384 MA m~!
1oH (0,0,04) T

Fonte: Dados retirados de Cértes-Ortunio et al. (2018) [17].
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Conforme proposto por Cortés-Ortuno et al. (2018) [17], a componente radial da
magnetizagdo (m,) apresenta comportamento contrario em uma superficie em relagao a
outra e tem seu maximo préximo da regiao em que m, = 0. Ao observarmos nas Figs.
(4.16a) e (4.16b), vemos o comportamento esperado das componentes do vetor momento
magnético em coordenadas esféricas no plano zy.

Figura 4.16 — Fixamos a dire¢do y em 0 e analisamos algumas fatias de z. Em (a), temos a base inferior
e em (b) a base superior. Observamos em preto que a componente radial tem seu méximo
préximo a regido onde m, é 0. O comportamento invertido de m, também é observado. A
linha tracejada em azul indica o ponto em x onde encontramos o raio do skyrmion, sendo

definida no ponto onde a componente m, ~ 0 ou exatamente nula. O indice ¢ indica as
componentes r, ¢ e z.

X (nm)

Fonte: Autoria prépria (2024).
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Além disso, o problema-padrao também espera que a componente m, seja nula no
centro simétrico da amostra de FeGe, ao qual entende-se como sendo um corte transversal
na metade da espessura do cilindro. Este comportamento também é observado em nosso

programa, como podemos ver na Fig. (4.17) a seguir:

Figura 4.17 — Comportamento das componentes da magnetizagdo em termos de coordenadas esféricas
para o centro simétrico da amostra de FeGe. Destacamos o grafico em preto, , que
representa m,., onde o vemos nulo em toda a extensao do cilindro, assim como espera-se
na teoria.
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Fonte: Autoria prépria (2024).

Um outro resultado que espera-se encontrar, também, é o raio do skyrmion no
estado de minima energia, tanto nas superficies quanto no centro simétrico da amostra.
Cortés-Ortunio et al. (2018) [17] mostram que o valor encontrado para rg é 15,30 nm no
centro da amostra e 15,0 nm para ambas as superficies. A partir das linhas tracejadas em
azul nas Figs. (4.16a), (4.16b) e (4.17) evidenciam estes pontos a serem encontrados. Para
as superficies obtivemos valores aproximados de 15,27 nm, ja para o centro da amostra
obtivemos 15,01 nm. Em termos de erros relativos, — onde usamos a Eq. (4.6) —, obtivemos

0,19% e 0,06%, respectivamente.



CAPITULO 4. RESULTADOS 86

Na Fig. (4.18) temos o comportamento da componente radial da magnetizacao

vista a partir da superficie inferior.

Figura 4.18 — Superficie inferior do bulk vista de cima do centro do skyrmion até seu raio no estado
relaxado, indicado pela faixa em vermelho.
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Para efeito de comparacgao, vamos analisar individualmente também a superficie

superior do cilindro dada pela Fig. (4.19):

Figura 4.19 — Superficie superior do bulk vista de cima do centro do skyrmion até seu raio no estado
relaxado, indicado pela faixa em vermelho.
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Observamos a partir das Figs. (4.18) e (4.19) que estas possuem um perfil simétrico
um em relagdo ao outro quando tomamos os dois extremos das superficies. As figuras
supracitadas estao limitadas pelo raio do skyrmion, e, em suas bordas, observamos
justamente o perfil contrario de m,..

Na Fig. (4.20) a seguir, vemos o comportamento de m, no centro da amostra.

Figura 4.20 — Superficie localizada no centro simétrico em z=11 vista de cima do centro do skyrmion
até seu raio no estado relaxado, indicado pela faixa em vermelho.
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Notamos que em nenhum ponto da (4.20) hé projegdo de do vetor momento
magnético na dire¢ao radial, tal como sugere o grafico em (4.17). Todos estes comporta-

mentos para a componente m,. estdo de acordo com o observado na Fig. (4.21) pelo autor

Cértes-Ortutio et al. (2018).

Figura 4.21 — Skyrmions em sistemas do tipo bulk, com o centro escuro indicando o alinhamento dos
momentos magnéticos em -z e a componente m,. evoluindo da base inferior para a superior

da amostra.

e §

z=-10.0 z=00

z=10.0

Fonte: Retirada de Cértes-Ortuflo et al. (2018) [17].

O esquema a esquerda da Fig. (4.21) é similar ao comportamento evidenciado

em (4.18). Ao centro, temos o comportamento similar ao visto em (4.20) e finalmente a

direita, vemos o apresentado em (4.19).
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4.2 ESTUDO DINAMICO DE VORTICES EM MATERIAIS ISOTROPICOS COM
APLICACAO DE CORRENTE POLARIZADA EM SPIN

Nesta segunda parte da discussao dos resultados, analisamos a dinamica de vértices
no material isotréopico Permalloy-79, cujos parametros magnéticos podem ser consultados
na Tab. (4.8). Os objetivos desta analise consistem em determinar a posigao de equilibrio
de um vortice magnético em um cuboide em que se aplica corrente polarizada em spin numa
dada dire¢ao, analisando também os perfis médios das componentes z e y da magnetizacao
a partir da variacao de parametros do problema como intensidade de corrente j e do grau
de nao-adiabaticidade £. Este problema-padrao é intitulado standard-problem #5, e é
tomado como base a partir dos resultados de Najafi et al. [20] do ano de 2009.

Tabela 4.8 — Parametros magnéticos e de simulac¢io utilizados em um cuboide de Permalloy-79. Apenas
os valores de A., e M, sdo do material utilizado, os demais valores se referem a fatores
externos, como intensidade da corrente superficial na diregdo & (j,), assim como sua

polaridade (P), grau de nao adiabaticidade (§) e o amortecimento de Gilbert (o). A partir
desses pardmetros obtemos f., ~ 5,7 nm.

Parametro Valor
A 13,0 pJ m~!
M 0,8 MA m™!
ju 2,0 TA/m?
& 0,05
P 0,5
«Q 0,1

Fonte: Dados retirados de Najafi et al. [20].

Cada analise no nosso problema é separada em duas etapas, sendo a primeira
aquela em que nao ha a aplicacdo de corrente, onde nosso sistema é guiado entao pela
LLG descrita na Eq. (3.4b). O estado final desse primeiro subproblema é usado como
configuracgao inicial para a segunda etapa, em que aplicamos de fato uma corrente. Para
isso, simulamos um cuboide com 100 x 100 x 10 nm?® com um parametro de rede de
« = 2 nm. Fora da amostra magnética a corrente ¢ nao-polarizada, o que indica que esta

nao exerce torque na magnetizacao nas regices limitrofes do material.
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4.2.1 Condigoes iniciais: analise do sistema magnético sem aplicagao de

corrente

Nesta primeira etapa, evoluimos nosso sistema a uma configuragao de minimo de
energia local. Para isso, inserimos um vortice magnético a cada uma das camadas em
Z exatamente em seu centro e deixamos que o sistema relaxasse ao equilibrio apenas a
partir da interacao de troca e dipolar. A configuracao inicial global é vista na Fig. (4.22)
a seguir:

Figura 4.22 — Estado inicial global do cuboide de Permalloy-79 sem aplicacdo acao das interagoes de
troca e dipolar. Os momentos de dipolo magnético estdo organizados de maneira a
propiciar a formacdo de um vortice apés agirem as devidas interacoes no estado posterior.

A figura mostra apenas um “recorte” do cuboide, com limites entre -15¢ e +15a, passando
pela célula localizada no ponto 0.
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Fonte: Autoria prépria (2024).

Assim como em todo programa que envolve integracao numeérica, precisamos definir
uma quantidade de passos e um intervalo para cada um deles. Em unidades de tempo,
poderiamos pensar que precisamos integrar até um tempo t com um intervalo de tempo
At. Definimos um niimero de passos total igual a 1,0 x 107 (dez milhdes), e, como nosso
problema é subdividido, entdo destinamos 2 x 105 (duzentos mil) para a etapa onde nao hé

aplicagdo de corrente e restante para a LLG com tais termos. Escrevemos as configuragoes
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de saida a cada 5 x 10° passos (5 mil). Nas geometrias definidas em nosso programa, o
centro do vortice estd em xy = yo = 0 nm, e seu raio equivalente é igual a 5 pardmetros de

rede @, ou seja, 10 nm.

A partir do estado inicial mostrado na Fig. (4.22), deixamos agir as interagoes de
troca e dipolar, sendo o estado proveniente desta primeira etapa visto na Fig. (4.23) a

seguir:

Figura 4.23 — Minimo de energia local para o cuboide de Permalloy-79. Neste estado, ja houve agdo das
interagdes de troca e dipolar, ou seja, ja rodamos os duzentos mil passos na LLG.
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Deste ponto em diante, ha a aplicacao de corrente polarizada em spin. Na subsecao

posterior ((4.2.2)) discutimos estes efeitos.
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4.2.2 Dinamica: aplicagao de corrente a partir do passo anterior

Nesta etapa da simulacao aplicamos de fato uma densidade de corrente no sistema
na dire¢ao . Os pardmetros utilizados nesta etapa estao explicitados na Tab. (4.8). Como
mencionado, consideramos apenas os termos de troca e dipolar. O estado final do sistema
ja no minimo de energia global pode ser visto na Fig. (4.24) a seguir:

Figura 4.24 — Posicao final do vortice magnético no cuboide de Permalloy-79 no estado de minimo de

energia global. O circulo em azul envolve o vértice magnético no ponto do deslocamento
liquido do vortice nas diregoes z e .
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Na Fig. (4.25) temos a representacao visual da trajetéria descrita apenas pelo
centro do vortice magnético a partir da posi¢ao inicial descrita no subproblema até o ponto
em que atinge o minimo de energia global.

Figura 4.25 — A linha em azul representa a trajetoria do centro do vértice magnético quando este é
submetido a acdo de uma corrente spin-polarizada na direcdo &. As linhas tracejadas no

ponto (0,0) marcam o ponto inicial do vértice e o outro conjunto de linhas marcam o
ponto final do vortice no estado ja relaxado.

| >
T I ]
250 . | s | , x ! | ! L]
-15 -10 -5 0 5 10
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Fonte: Autoria prépria (2024).
A variagdo nas posigdes = e y encontradas foram, Ax = x —zyg = —1,18 nm e

Ay =y — yo = —14,57 nm, representando uma diferenca absoluta de 0,02 e 0,13 nm,
respectivamente, em relacdo a Najafi et al. [20], cujos valores encontrados foram de
Axr =—-1,20 nm e Ay = —14,70 nm.

A escala de tempo de simulacao em segundos é encontrada multiplicando-se o
namero de passos total no tempo pelo niimero de passos necessarios para escrita no
arquivo de saida e pelo incremento de tempo At, cujo valor utilizado foi de 3 x 10~%
s. Vale ressaltar que este nao condiz com o tempo real de execucao do programa, que
foi de aproximadamente 21 dias para cada bateria de simulacdo. Desta forma, em
nossa escala de tempo normalizada encontramos o tempo total de simulacao igual a
[(10 x 105) - (5 x 10%) - (3 x 10719)] s =30 x 107 s.
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4.2.3 Influéncia da mudanga de parametros magnéticos na dindmica do vértice

Buscamos com este estudo analisar como se comportam as componentes médias
da magnetizacao z e y frente a mudanca da densidade de corrente j, e do grau de nao-
adiabaticidade £. Segundo Najafi et al. [20], é prevista uma alteracdo somente em (M)
em vista da mudanca do pardmetro £, enquanto uma alteragao em j afetam tanto (M,,)
como (M,). Nas Figs. (4.26) e (4.27) a seguir temos os resultados obtidos. Vale ressaltar
que os graficos apontam para a média das magnetizacoes, tomando a soma dos valores dos
momentos magnéticos de cada sitio e em cada direcdo e dividindo-o pelo volume total da

amostra, tal como mostra a Eq. (2.14).

Nas Figs. (4.26a-b) temos o perfil da magnetizacdo média das componentes
e y nos intervalos sugeridos de anélise do problema-padrao, (4,5 — 6,5 s). Cada set de
configuragao representa uma mudanca de 5% em relagao aos valores-base para a andlise,
que sao de j = 2 x 102 A/m? e £ = 0, 05.

As configuragoes do sets em relagao aos valores originais tais como os comporta-

mentos esperados sao listados a seguir:

» No set(y), hd incremento em § mas nao ha modificagao em j. Devemos observar apenas
uma variagao da componente y da magnetizacao, tal comportamento é observado
claramente no grafico, onde o comportamento da magnetizacdo z é inalterado,

enquanto a componente y se altera;

« No set(s), incrementamos £ e decrementamos j. Aqui, somente deve ocorrer uma
mudanc¢a no comportamento da componente z da magnetizagdo. Vemos nos graficos
uma pequena variacao da componente y, porém nao tao evidente quando a mudanca

translacional em z;

e Para o set(3), devemos ter um perfil de variagao equivalente das componentes médias

de (M;) e (M,) em relacdo ao set(q).

Notamos que no set(;y (destaque em verde), ha somente um deslocamento translaci-
onal da componente y, assim como esperado. Vemos que o grafico em preto esta sobreposto
ao grafico em verde, ou seja, nao hé deslocamento em z. Vemos o comportamento previsto
pelo conjunto do set(s) quando observamos o comportamento do grafico em amarelo, onde

esta evidenciado o deslocamento apenas da componente z.
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Figura 4.26 — Média da componente da magnetizacao z (a) e y(b) no intervalo 4,5 — 6,5 s para diferentes
valores de j e &.
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Para analisarmos o set(3), primeiramente temos que analisar outro ponto importante
do problema-padrao que diz respeito aos valores maximos de (M) e (M,). Tem-se como
referéncia 281,61 kA /m para (M,) e 157,43 kA/m para (M,) [20]. Nas Figs. (4.27a) e
(4.27a) temos todos os perfis de magnetizagao = e y. Obtivemos um erro relativo de 2,49%
e 2,29% para (M) e (M,), respectivamente.

Figura 4.27 — Média das componentes da magnetizagdo z (a) e y (b) para o tempo de simulagdo de 9
ns. O ponto destacado pela intersec¢do das retas pontilhadas em vermelho evidencia o

méximo valor obtido da magnetizagdo, que para (a) ocorreu em 0,66 ns, com o valor de
(M) = 288,54 kA/m e no tempo 0,33 ns para (b), com o valor de (M) = 162,13 kA/m.
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Fonte: Autoria prépria (2024).
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Tendo em vista os valores obtidos no grafico acima, entao agora podemos analisar

o set(z). Vemos a Fig. (4.28):

Figura 4.28 — Os gréficos representam a diferenca entre a componente z (em vermelho) e y (em azul)
do set(s) em relagao ao set setq).
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Fonte: Autoria prépria (2024).

Vemos no comportamento do grafico acima que as componentes tém uma diferenca
equivalente, sendo deslocadas por uma “fase” no tempo. Isso ocorre devido a uma
compensacao de uma na outra, visto que a magnetizacao total deve ser conservada.
Quando observamos os picos de maximo de (M) e (M,), vemos que tal “fase” é de 0,33

1ns.

No trabalho de Najafi et al. [20] estao reunidos todos os gréficos obtidos por Kruger
et al. [42], Vanhaverbeke et al. [44], Fischbacher et al. [45], juntamente com os resultados
obtidos nesta dissertagao e novamente Kruger et al. [46] mas com seu modelo analitico.
Ambos usaram softwares de simulagao micromagnética diferentes (a exce¢ao dos dois
primeiros supracitados, que usaram o OOMMF com extensao STT). Fischbacher et al.
[45] usaram o Nmag, enquanto Najafi et al. [20] usou o M3S, em que os erros foram de
1,9% e 3,0% para as componentes z e y da magnetizagdo, enquanto Kruger et al. [46]
apresentou os valores mais discrepantes com seu modelo analitico, em que as diferencas

foram de 5,7% e 7,2%, respectivamente.
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Os resultados descritos na Tab. (4.9) a seguir retinem os valores médios das
componentes z e y da magnetizacao no estado ja relaxado para todos os autores supracitados
além dos dados obtidos neste trabalho.

Tabela 4.9 — Média das magnetizagdes M, e M, no estado relaxado obtidas por diferentes autores a

partir de diferentes ferramentas de simulagao micromagnética no tempo ¢ = 14 ns. Todos
estes valores foram obtidos a partir de j e £ sem os incrementos de 5%.

M, M,
Ferramentas (1 o EA/m) (1 <1()4y>A/m)
OOMMF+STT - Kriiger -1,71 1,51
Modelo Analitico — Kriiger -1,78 1,12
OOMM+STT — Vanhaverbeke -1,71 1,50
M?3S - Najafi -1,71 1,50
NMAG - Fischbacher -1,72 1,52
Grupo UFJF -1,68 1,47

Fonte: Dados retirados de Najafi et al. (2009) [20] e de acervo préprio (2024).

Novamente, notamos uma maior discrepancia entre os valores obtidos por Kruger
et al. [46] em seu modelo analitico. Acreditamos que a pequena diferenga encontrada em
nossos resultados deve-se ao fato de utilizarmos a interacao dipolar ao invés dos usuais

campos desmagnetizantes utilizados pelos outros softwares de simulacdo micromagnética.
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Capitulo 5
CONCLUSOES E PERSPECTIVAS FUTURAS

Conforme mencionando na Introducgao desta Dissertacao de Mestrado, este trabalho
possui como objetivo central a reprodugao dos chamados standard-problems (problemas-
padrdo) em micromagnetismo a fim de compor uma coletdnea de testes no software de
simulagdo micromagnética desenvolvido pelo Grupo de Fisica da Matéria Condensada

(GFMC) com a vertente em micromagnetismo.

Os resultados obtidos nos dois problemas propostos concordaram apreciavelmente
com os resultados esperados pela teoria. Especificamente no que se refere ao problema
com interacao DM no , estudo dos trés casos especificos estudados, somente observamos
uma maior discrepancia entre os resultados obtidos para o caso 1, onde analisamos um
nanofio de um material artificial. No entanto, visto que o proprio problema ja nos informa
que os valores obtidos via simulagao micromagnética sao ligeiramente distintos daqueles

obtidos teoricamente, concluimos que nosso resultados convergiram para os esperados.

Para o estudo dos sistemas bidimensionais, o autor Cortes-Ortufio et al. (2018)
sugeriu que encontrassemos apenas tés estruturas especificas, no entanto, mostramos que
nosso programa também é capaz de exibir outros padroes, que sao obtidos a partir de
outros valores para a helicidade (0). Neste ponto em especifico, nos baseamos nos estudos
de Nagaosa e Tokura (2013) [18] (cujos padroes sao vistos na Fig. 2.19a) para encontrar os
perfis descritos pela teoria. Os resultados estao todos reunidos nas se¢oes 4.1.2 e 4.1.2. O
raio do skyrmion (rg) é um dado importante que precisa ser determinado pelo problema,

e quanto a isso, obtidos erros absolutos de 0,01 nm do valor esperado.

No que tange ao caso 3 de estudo, (onde tratamos de um tubo de skyrmions do
tipo Bloch em um cilindro de FeGe), os resultados encontrados também concordaram
com a teoria proposta. Verificamos o principal resultado esperado pelo problema que é a
inversao de sentido da componente radial da magnetizagdo (m,) quando analisamos as
superficies inferior e superior do cilindro. O raio do skyrmion também era um resultado a
ser obtido, e quanto a isso, obtidos erros de 0,03 nm para as superficies e 0,01 nm para o

centro da amostra. Em termos numéricos, esses erros sao perfeitamente aceitaveis.

A teoria que embasa o standard-problem #5 sugere que usemos interacao dipolar
em nossas simulagoes. Neste ponto em especifico, cabe um comentario sobre o nosso
programa. A maioria dos softwares de simulagdo micromagnética que temos atualmente no
mercado como OOMMEF [47], GPMagnet [48], Mumax3 [49] e microMagnum [50], utilizam
o tratamento por campos desmagnetizantes, que é um efeito que surge em amostras finitas.

Nos utilizamos uma abordagem por meio de interacao dipolar, onde trabalhamos com
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células cubicas de trabalho discretizadas. Como observado na discussao dos resultados, a
abordagem por ambas as metodologias é valida, o que mostra a equivaléncia dos tratamentos

em sistema discretizados e continuos.

Especificamente sobre os resultados obtidos, obtivemos pequenos erros em relacao
ao autor que propoe o problema, com destaque para a posicao do vortice, em que tivemos
um maior erro na componente y do deslocamento, com 0,13 nm de diferenca em relacao
ao esperado. Em se tratando dos valores maximos obtidos para as componentes z e ¥,
nao tivemos acesso aos dados de todos os autores que Najafi et al. (2019) [20] mostra,
nos limitando a fazer o comparativo apenas com os dados do autor supracitado. O
comportamento esperado para os sets foram todos observados e o valor no estado relaxado
em 14 nm também concorda com os autores a menos erros absolutos de 0,03 — 0,05 para

as componentes z e y, como vemos na Tab. (4.9).

No geral, consideramos que nosso programa esta apto para ser utilizado em proble-
mas inéditos em micromagnetismo, o que ja vem sendo feito em paralelo com os estudos
de problemas-padrao, como no caso do artigo ja publicado por Farias eta al. (2023) [51]
usando o software do grupo no tratamento de skyrmios sujeitos a aplicacao de corrente
spin polarizada em nanofitas curvadas. Além disso, o standard-problem #3, que trata
do estudo de vortices em sistemas ciibicos a partir da interacao dipolar, também ja foi
resolvido pelo grupo, e os resultados obtidos concordaram (com uma certa margem de

erro) com os resultados propostos.

Temos duas perspectivas futuras, uma delas envolve a publicagdo de um artigo dos
resultados obtidos com esses trés problemas-padrao e com outros estudos em andamento
do grupo, como a dindmica de paredes de dominio em nanofitas curvadas sujeitas a uma
corrente polarizada em spin. Usaremos de tal publicacdo para servir de referéncia de
confiabilidade de nosso software quando outros estudos que o utilizem forem eventualmente
feitos. Além disso, desde o inicio da formulacao do programa escrito em Fortran 90 que ha
um interesse intimo em utilizar programacao paralela a fim de diminuir consideravelmente
o tempo real de simulacao, fator este que impacta fortemente nos programas que envolvem
interacao dipolar, constando este entdo como uma outra perspectiva para o referido grupo

de pesquisa.
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APENDICE A - Conservacio do médulo do momento de dipolo magnético na

LLG (sem o termo de corrente)

A partir da Eq. (3.4a), aplicamos em ambos os lados um produto escalar em todos

os termos e multiplicamos por 7, isso nos d& o seguinte:

Parte 1

d d
<m-;?):—fym'(mxBeff)—b—;:ﬂm'(mX;). (A1)

Parte 2
Vamos tomar a relagao vetorial A- (Bx C) =B-(CxA)=C-(A xB). Se

d
associarmos A = B =m e C = B¥/ na Parte 1; e fizermos A=B=me C = d—? na
Parte 2, entao é possivel que escrevamos a seguinte relagao:
d d

Isso nos mostra diretamente que

ou seja, m é perpendicular a d—r;l, o que esta evidenciado na Fig. (3.1a) e (3.1b).

Para continuar a verificagdo da invariancia do momento de dipolo magnético, temos
que garantir que a dm/dt seja nulo. Vamos utilizar a seguinte rela¢ao entre derivadas
de um produto escalar: (A x B)) = A’-B+ A - B’. Se tomamos A = B = m, entéo é

possivel que escrevamos:

d dm dm
g(m-m):—-m—l—m-

—. A4
dt dt (A4)

Uma vez que vale a comutatividade para o produto escalar entre vetores, ou seja,

A -B =B - A, podemos escrever a Eq. (A.4) acima como:

dm? dm
—om - —— A.
at O g (4.5)

Portanto, a partir da Eq. (A.3), mostramos que:

dm?

=0 (A.6)

ou seja, o mdédulo do momento de dipolo magnético se conserva.



109

APENDICE B - Demonstragio da forma explicita da LLG (sem o termo de

corrente)

Vamos iniciar tomando a Eq. (3.4a) e multiplicar ambos os lados por v e fazer o

produto vetorial de m em todos os termos. Isso nos da o seguinte:

<mxcg?>:—’ymx(mxBeff)+amx(mxdm>. (B.1)

Vamos utilizar a identidade vetorial A X (B X C) = (A-C)B—- (A -B)C. Ao
aplicd-la no termo destacado na Eq. (B.1), utilizando o fato de que o produto escalar entre

o vetor momento magnético e sua derivada no tempo é nulo e também que A - A = A?,

temos:
d oy d
<mx$>:—7mx(mxBeff)+; mﬁ —(m-m)d—r;l ) (B.2)
m?
reorganizando:
(m X Cg?) = —vym x (m x B¥/) — amd;l. (B.3)

Vamos substituir a relagdo (B.3) acima na forma implicica da LLG na (3.4a). Isso

nos dara que:

1d d
fy;——mxBefija [—fymx(mxBeff) Oém% (B.4)
1 2
7@:_mxBeff_2mX(mxBeff)_O;‘Lm (B.5)
v dt m v odt
Ao isolarmos dm/dt, ficamos com:
1+a%d
T xBY — Ymox (m x BY) (B.6)
v ooodt m

Que reescrita para um dos N momentos magnéticos da rede fica:

dm; Y

dt 14+ a2

m; x B + Y m; x (m; x BYY) (B.7)
m

Vale destacar que uma vez que os vetores que compoem a LLG sdo tridimensionais,

devemos resolver 3N equacoes diferenciais acopladas.



