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Resumo

Neste trabalho usamos o método de Monte Carlo Metropolis aplicado em
sistemas magnéticos para estudar nanoestruturas como nanodiscos e nano-
fios de Permalloy. Dividimos em duas partes. Primeiramente, estudou-se
o comportamento do ntcleo do vortice rodeado por anéis de impurezas em
nanodiscos de permalloy. Variamos o raio e a espessura dos anéis e medimos
o limite do campo aplicado para que o ntcleo do vértice passe através destes
anéis. Em segundo lugar, temos estudado os estados fundamentais (de menor
energia) para nanofios para uma pequena regiao do espaco de fase. Podemos

identificar as configuracoes de rotagao associadas a estes estados.

Palavra Chave: nanodisco, nanofita, Monte Carlo Metropolis, impurezas

magnéticas, modelo de Heisenberg.



Abstract

In this work we have used Monte Carlo Metropolis method applied in magne-
tic systems to study nanostructures like permalloy nanodisks and nanowires.
We divided it in two parts. First, we have studied the behavior of the vortex
core surrounded by rings of the impurities in permalloy nanodisks. We have
varied the radius and the thickness of the rings and we measure the limit of
the applied field for that the vortex core passes through the ring. Second, we
have studied the ground states (lowest-energy state) for nanowires to a small
region of the phase space. We can identify the spin configurations associated

to the these states.

keyword: nanodisks, nanowires, Monte Carlo Metropolis, magnetics im-

purities, Heisenberg model.
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Capitulo 1

Introducao

O magnetismo é uma parte da Fisica que, através de suas aplicagoes,
fascina a todas as pessoas. Qual a crianca que nao fica maravilhada brin-
cando com imas que se atraem ou se repelem dependendo de suas posi¢oes
relativas? H4 um consenso que o magnetismo é conhecido desde o século VII
a.C., através de textos gregos que fazem referéncia as observagoes de propri-
edades magnéticas em certos corpos constituidos de um mineral proveniente
da regiao da magnésia, dai o nome magnetismo.

Por dezenas de séculos, o magnetismo permaneceu sem interesse. So-
mente quando os chineses trouxeram a bussola para a Europa, na época do
Renascimento, houve um interesse maior, pois este instrumento exerceu pa-
pel importante nas grandes viagens e descobrimentos que se realizaram na
época, ver fig.(1.1). O estudo do magnetismo s6 teve inicio no século XVI,
com Willian Gilbert, publicando os resultados de seu estudo observando o
fenomeno do magnetismo. Gilbert foi o primeiro a aplicar métodos cientificos
no estudo do magnetismo e é creditado como o primeiro descobridor de que
a Terra é um grande ima.

O préximo grande passo para o estudo do magnetismo ocorre em 1785



Figura 1.1: Biissola antiga utilizada pelos chineses

quando Charles Coulomb publicou a lei dos pdlos inversos de atracao e re-
pulsao, entre cargas elétricas e polos magnéticos. Por causa desta contri-
buicao, a origem do conceito de forca, sua primeira definicao e unidade,
sao baseadas em forcas entre dois poélos. No século XIX, o professor dina-
marqués Hans Christian Oersted conseguiu provar experimentalmente, em
1820, quando uma corrente elétrica passava ao longo de um fio aparecia um
campo magnético e Andre-Marie Ampere, na Franga, entre 1821 e 1825, es-
clareceu o efeito de uma corrente sobre um ima e o efeito oposto, de um ima
sobre uma corrente, bem como baseado na descoberta de Oersted, provou
que as correntes elétricas se atraem ou se repelem mutuamente, descrevendo
também as leis que regem o fenémeno.

A pesquisa em materiais com propriedades magnéticas, comecou, pode-se
dizer, com a invencao do eletromagneto, em 1825, uma vez que com ele se
tornou possivel obter campos magnéticos muito mais intensos do que aque-
les produzidos por imas ou magnetos feitos com eles. Nos anos seguintes,
Michael Faraday, na Inglaterra, iniciou suas pesquisas argumentando que
se uma corrente num fio produzia efeitos magnéticos, como Ampere tinha

demonstrado, o inverso poderia ser verdadeiro, isto é, um efeito magnético



poderia produzir uma corrente elétrica. Para testar essa hipdtese, Faraday
enrolou duas espiras de fio num anel de ferro, uma ligada a uma bateria e a
outra, ligada a um medidor de corrente elétrica, verificando a existéncia, na
segunda espira, de uma corrente temporaria quando ligava e desligava a bate-
ria. Noutra experiéncia, Faraday usou uma espira enrolada em uma haste de
ferro e dois imas em forma de barra para demonstrar que os imas, por si sés,
podiam produzir uma corrente. Para explicar como a eletricidade e o mag-
netismo podiam afetar um ao outro, Faraday propos a idéia de um campo,
imaginando linhas de for¢a magnética tanto mais proximas umas das outras
quanto mais intenso era esse campo e supondo que essas linhas tendiam a
se encurtar sempre que possivel e a se repelir mutuamente. Mais tarde, em
1837, Faraday introduziu também a idéia de linhas de forca elétrica.

Joseph Henry e Michael Faraday, independentemente, descobrem a indugao
eletromagnética. Seus conceitos de converter magnetismo em eletricidade fo-
ram utilizados para fazer o primeiro transformador. James Maxwell formulou
a estreita relacao entre eletricidade e magnetismo baseado nas descobertas
de Ampere, Gauss e Faraday, a qual foi publicada em 1873. Estas estreitas
relacoes sao conhecidas até hoje como as equacgoes de Maxwell e formam a
estrutura do moderno eletromagnetismo.

O final do século XIX e inicio do século XX, ja com o surgimento da
mecanica quantica, foram movidos por uma enorme busca por modelos ca-
pazes de explicar o magnetismo do ponto de vista corpuscular da matéria.
Podemos citar James Erwin, que publica em 1891 um livro com as propri-
edades conhecidas dos materiais usados em reatores, motores e geradores.
Na mesma época Oberlin Smith elabora uma proposta teérica de aplicacao
de materiais magnéticos em gravacao magnética. Em 1905 Paul Langevin

explica o diamagnetismo[l]. Em 1907 Pierre Weiss faz o primeiro modelo



(baseado em momentos magnéticos microscopicos) para um material fer-
romagnético, lancando mao do conceito de campo molecular e paredes de
dominios.

Apesar da gama de informagoes sobre os materiais magnéticos, a natu-
reza dos momentos de dipolo magnéticos ainda era um mistério. Com o
surgimento da Mecanica Quantica, ainda no inicio do século XX, comeca a
ficar claro que fendmenos magnéticos tém, em ultima instancia, explicacao
quantica. Pouco depois da descoberta do spin em 1922 (por Otto Stern e
Walter Gerlach), Heisenberg, Pauli, Dirac e van Vleck explicam o que acon-
tecia no interior de um material magnético, tornando tal area um dos campos
mais importantes de aplicacao da Mecéanica Quantica.

Dos anos 30 para ca, sem duvida cresceu o nimero de aplicacoes tec-
nolégicas usando-se materiais magnéticos, como a fabricacao de transistores,
a tecnologia da informacao, geradores, motores mais potentes, etc. Con-
cretamente, uma das mais promissoras ¢ a gravacao magnética em filmes
magnéticos. Essa tecnologia é essencial no funcionamento de gravadores de
som e video, além de diversos equipamentos acionados por cartoes magnéticos,
sendo imprescindivel na confeccao de discos rigidos utilizados em computa-
dores. Nao menos importante, sao os circuitos integrados, ou chips, presen-
tes em quase todos os circuitos eletronicos. Tanto a densidade de circuitos
eletronicos nos chips quanto a densidade de gravacao magnética nos discos
rigidos vém aumentando muito nos recentes anos. Além dessas aplicacoes,
0 magnetismo estd presente em outras areas, como na geologia (onde o a-
linhamento de momentos magnéticos sob a influéncia do campo magnético
da Terra permite informar a evolugdo da Terra e a datacdo de rochas|2]),
até o transporte de drogas que podem ser direcionadas a érgaos ou teci-

dos especificos [3], além do uso de nanoparticulas magnéticas em métodos
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terapéuticos e diagndsticos[4]. Especificamente, como mostrado recente-
mente na ref.[5], microdiscos magnéticos (MDs) apresentando configuracao
magnética do tipo-vértice (a qual abordaremos mais tarde em nosso tra-
balho) e biofuncionalizados com um determinado anti-corpo, capazes de
“ligarem-se” seletivamente a células cancerigenas, ocasionando, por meio de
um campo magnético oscilatério, a morte in vitro de, aproximadamente, 90%
das células. Recentemente muita esperanca é colocada em cima de drogas
criadas a partir de estudos em nanotecnologia para a cura do cancer.

Aplicagoes no ambito nanométrico requerem alto grau de sofisticacao em
técnicas experimentais. A evolucao tecnolégica dessas aplicacoes foi possivel
devido ao aperfeicoamento das técnicas de preparacao de amostras em escalas
nanométricas, bem como de técnicas de imagem em alta resolucao. No en-
tanto, durante as duas ultimas décadas, a pesquisa em materiais magnéticos
sofreu um grande impulso devido as descobertas feitas em estruturas artifi-
ciais de filmes finos [6][4].

Quando produzidas artificialmente, as nanoestruturas podem ser mode-
ladas em diversas formas geométricas, como “nanodots” : circulares, trian-
gulares, elipticos, etc; “nanowires”: retangulares, cilindricos; “nanorings” :
cilindricos, toroidais; “nanotubos”, “nanofitas”, etc. Algumas formas estao
na fig.(1.2). Na fabricacdo destes materiais, as técnicas mais utilizadas sao
a litografia por feixes de elétrons (EBL, Electron Beam Lithography )[8][12],
litografia por interferéncia (IL, Interference Lithography )[13], que é a técnica
escolhida quando pretende-se modelar grandes areas, por requerer um tempo
menor que a primeira, além de outras como nanolitografia de raio-X (X-ray
lithography ) e litografia por impressao (imprint nanolithography ) [13].

A caracterizacao das amostras é feita por diversas técnicas, dependendo

de suas funcionalidades. Dentre elas podemos citar a microscopia eletronica
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(a) (b) (c) (d)

Figura 1.2: Formatos das nano-particulas. Em (a) de base circular chamados de nano-cilindros
ou nanodiscos. Em (b) uma nanoesfera. Em (c) temos uma nanoparticula de base quadrada. Quando a
altura € igual ao lado do quadrado temos um nanocubo. Finalmente em (d) mostramos uma nanoparticula

de base triangular. figura retirada da ref.[7]

de transmissao de Lorentz (LTEM) [11], magnetometria Hall (Hall magneto-
metry )[9], microscépio de for¢a magnética (MFM, magnetic force microscopy
)[9][14], que sao técnicas utilizadas para monitorar, dentre outras proprieda-
des, a reversao de magnetizacao, por exemplo em Permalloy, liga esta uti-
lizada em nossos estudos; o microscopio eletronico de transmissao (TEM,
transmission electron microscopy ) pode ser usado para mostrar a micro-
estrutura da amostra depositada ao passo que o microscépio eletronico de
varredura (SEM, scanning electron microscopy ) pode ser usado para checar
o tamanho e forma dos nanomagnetos fabricados[10]; curvas de histerese em
amostras de pequena area superficial podem, por exemplo, ser medidas pelo
dispositivo supercondutor de interferéncia quantica (SQUID, superconduc-
ting quantum interference device); temos também o microscopio de resolugao
temporal Kerr (TRKM, time-resolved Kerr microscopy ), que pode ser usado
para se estudar a dindmica da magnetizagdo em nanodiscos magnéticos[15];
por fim, podemos citar o microscépio magnético de transmissao de raios-
X (MTXM, magnetic transmission X-ray microscopy) e o microscépio de

fotoemissao de elétrons (PEEM, photoemission electron microscopy) utili-
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zados, dentre outras coisas, para estudar os detalhes da dinamica da confi-
guracao magnética dos nanomagnetos quando submetidos a pulsos de campos
magnéticos externos|16].

A possibilidade de fabricacao de nanoestruturas magnéticas de diversas
formas e tamanhos levou ao surgimento de novas areas de pesquisa em mag-
netismo, estimuladas pela descoberta de novos fenomenos. Dentre eles, pode-
mos destacar a descoberta da magnetoresisténcia gigante (GMR, giant mag-
netoresistance ), no fim dos anos 80. GMR é um fendémeno associado a micro-
estruturas magnéticas compostas de multicamadas, que tém sua resisténcia
elétrica aumentada devido a presenca de um campo magnético externo. Ja
hé algum tempo que a area de aplicacoes em nanomagnetismo esta associ-
ada com as necessidades da industria de gravacao magnética. Para se ter
uma ideia, em 1997, poucos anos depois de sua descoberta, a IBM j4 langava
no mercado o primeiro disco rigido com cabeca de leitura de dados baseada
no efeito GMR. E a busca por midias de altissimas densidades continua em
desenvolvimento: no fim do ano 2000, produtos comerciais tinham uma den-
sidade de informagao armazenada de 20 Gbits/pol?® (gigabits por polegadas?
)[17]; em 2006 tal capacidade era de quase 100 Gbits/pol? [18]. Tal fenémeno
tem sido, entao, coroado como um grande achado da nanotecnologia e repre-
senta um papel central na direcao e foco do magnetismo de superficies, que
uniu as fronteiras entre o magnetismo puro e aplicado.

Dispositivos em nanoescala estao se tornando rapidamente o laboratério
predileto de pesquisadores, motivando através de simulagoes, a procura por
nanoestruturas como filmes finos, fitas e pontos (dots). Dessa perspectiva,
o nanomagnetismo segue os caminhos deixados pela revolugao na miniatu-
rizagao causada pelos semicondutores. A eletronica de semicondutores, en-

tretanto, utiliza apenas a carga do elétron, mas o elétron também possui spin.
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Neste contexto, e levada pela descoberta da GMR, vislumbrou-se, também,
a possibilidade de controlar essa outra propriedade eletronica, o spin. Ha,
sem duvidas, esforcos no desenvolvimento da chamada magnetoeletronica,
ou spintronica (spintronic), onde uma série de ideias e protétipos utilizam
as propriedades de interferéncias entre correntes elétricas com elétrons com
um tnico estado de spin, que atualmente podem ser bem controladas[19].
Como exemplos, podemos citar: o transistor de spin, proposto em 1990 e
ainda em desenvolvimento, que leva vantagem sobre o transistor tradicional
de semicondutor pelo fato de os estados de spin serem detectados e alterados
sem a aplicagdo de uma corrente elétrica[20]; a busca por materiais quase
100% spin-polarizado para criar circuitos onde o fluxo de spins tomem lugar
- ou, talvez, colaborem - com o fluxo de cargas; e, possivelmente, a maior
aplicagao seja a memoria magnética de acesso aleatério (MRAM, magnetic
random access memory), a qual tem atraido grande atencao tanto de fabri-
cantes quanto de pesquisadores por ser nao-volatil, o que a diferencia das
convencionais memorias volateis RAM (random access memory) que sao fei-
tas a base de semicondutores (ambas sdo memorias de leitura e escrita). O
fato de ser nao-volatil talvez seja o que mais estimule a pesquisa e o desenvol-
vimento das MRAM’s, pois podem futuramente tornar realidade o advento
do computador de inicializagao instantanea (instant boot-up), em detrimento
da memoria RAM, que perde a informacao armazenada quando a corrente
elétrica necessaria ao seu periddico “refresh”é desligada e, portanto, também
economizando energia. Embora desde a década de 90 ja se falava em MRAM
[21][23], os primeiros chips diponiveis apareceram apenas em 2006, produzi-
dos pela Freescale e, apesar de tao interessantes e vantajosas, esbarram no
alto custo.

A organizacao desta tese é a seguinte, no capitulo 2 trataremos sobre o

14



modelo tedrico, onde discutiremos as propriedades dos materiais magnéticos,
como se da o momento magnético orbital, a susceptibilidade magnética e a
magnetizacao no material. Neste mesmo capitulo também serd apresentado
o modelo de Heisenberg.

No capitulo 3 falaremos sobre os métodos computacionais. Serd apresen-
tado o modelo computacional utilizado, o modelo Monte Carlo com algoritmo
de Metropolis. Faremos também uma estimativa do niimero total de spins
num sistema real e veremos que por se tratar de um nimero muito excessivo,
iremos recorrer ao fato da simulacao micromagnética.

No capitulo 4 sera discutido um pouco sobre as estruturas nanomagnéticas
de nosso interesse, nanodiscos e nanofitas, com suas propriedades. No capitulo
5 discutiremos os resultados obtidos. No sexto e ultimo capitulo apresenta-

remos as nossas conclusoes.
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Capitulo 2

Modelo Teorico

Neste capitulo, vamos resumir alguns conceitos basicos do magnetismo.
Veremos que as propriedades dos materiais magnéticos sao, a principio, com-
pletamente especificadas pela Mecanica Quantica. Sera apresentada uma
pequena caracterizacao dos diferentes tipos de magnetismo. Em seguida,
mostraremos o modelo de Heisenberg com seus respectivos termos de troca,

Dipolar e Zeeman.

2.1 Propriedades dos Materiais Magnéticos

2.1.1 Momento Magnético Orbital

Na verdade, as experiéncias nao medem diretamente o valor do momento
angular L do elétron no atomo, mas sim uma grandeza a ele associada, de-
nominada de momento de dipolo magnético orbital my, resultante de uma
interagao magnética no atomo. Devido a essa interacao, verifica-se que os
elétrons tém um momento angular intrinsico denominado “spin”. Utiliza-se
uma combinagcao de eletromagnetismo elementar, modelo de Bohr e mecanica

quantica. Os elétrons giram ao redor do nicleo em orbitais, o que é o mesmo
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se tivessemos espiras de corrente. Por outro lado, correntes produzem campo
magnético.

Considere-se entao um elétron de massa m e carga —e , movendo-se com
velocidade v numa érbita de Bohr circular de raio r. A carga circulante na
orbita de Bohr gera uma corrente elétrica I, dada por

e ev
=5 - 2.1
T 27r’ (2.1)

onde T' é o periodo da 6rbita e v = 27r/T. Da teoria eletromagnética, essa
corrente circulante produz um campo magnético, B, equivalente a grandes
distancias, a um campo gerado por um dipolo mangnético localizado no cen-

tro orbital e orientado perpendicularmente ao plano da circunferéncia.

A

E:
I 1
T e T
A v
."‘\____-' =
R 2
!
m

Figura 2.1: Momento angular L e momento de dipolo magnético m do elétron na Jrbita de Bohr.

Figura retirada da ref.[22]

2

Se a érbita circular tem area A = 7r°, o médulo do momento de dipolo

magnético orbital, my, serd dado por
my = IA = Itr® (2.2)
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e a direcao é perpendicular ao plano da érbita. Como o elétron tem uma carga
negativa, seu momento de dipolo magnético é antiparalelo a seu momento

angular orbital L=7x P, cujo médulo é
L =rp=mor (2.3)

e cuja dire¢do estd indicada na Fig.(2.1). Relacionando-se as equagdes (2.1),

(2.2) e (2.3), obtem-se

ev e e
mp = Inr? = —ar* = —muvr = —1L (2.4)
27r 2m 2m
ou, em termos vetoriais,
e -
my = ——»L. 2.5
L= (2.5)

=

A proporcionalidade entre m e L é uma propriedade geral das cargas em
rotacao. O importante é que o momento magnético é proporcional ao mo-
mento angular. Nesse caso, porque a carga foi tomada como negativa, os
dois vetores se opoem. Se tomassemos uma carga positiva, ambos os vetores
teriam o mesmo sentido.

Podemos determinar m, utilizando a equacao do momento angular quantico
L =+/l(l+1)h, (2.6)

onde [ é o niumero quantico azimutal de momento angular que pode ter como
valores possiveis os nimeros inteiros de 0 a (n—1) e h é a constante de Planck
normalizada.

A partir disso, conclui-se que a expressao quantica para (2.4), pode ser

escrita como

my = 5 /U Dh = 22T+ Db = ppy/10+ 1)

UB
—L
h )

myrp =
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onde pip = 52 = 9,27.1072*[A - m? = J - T~'] é denominado magneton de
Bohr. Até agora consideramos apenas o movimento orbital do elétron.

Vamos inserir outro tipo de momento angular. Sabendo que
S = mgh, (2.8)

onde S é chamado momento angular de spin e mg é o nimero quantico de
spin.

Logo a eq.(2.5) pode ser reescrita como

(& —
np =——=,J. 2.9
ML 2m (2.9)

Neste caso J é a soma dos momentos angulares (j — L+ §) Na fig.(2.2)
observamos que em geral a direcao J é diferente da direcao de LouS , onde

J depende da combinagao de LeS.

Figura 2.2: Interacao spin-orbita entre os momentos angulares Le S‘: gerando o momento angular

total J.

A forma geral da eq.(2.9) é dada por

My, = Q%sz v, (2.10)

onde g (adimensional) é denominado fator de Landé e é definido pela regra

de Hund[24] e v = g% ¢ definido como razao giromagnética
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J(J+1)+S(S+1)— L(L+1)

2J(J +1) (211)

g=1+

onde os nimeros L, S, J sao obtidos aplicando-se as regras de Hund.

Se o momento angular total de um atomo é nulo, o atomo é classificado
como diamagnético, (Cu,Ag,Au). Por outro lado, se 0 momento angular total
atomico for diferente de zero, o 4&tomo pode ser paramagnético, (Al,Pt,0) ou
ferromagnético, (Fe,Ni,Co). Portanto, materiais magnéticos sao formados
por atomos que possuem momento magnético resultante, ou seja, atomos
com camadas eletronicas incompletas. Por exemplo, elementos de metais de
transicao, tais como Fe, Ni, Co, etc, apresentam elétrons desemparelhados,
porém, camadas incompletas em atomos isolados nao garantem a existéncia

de momentos magnéticos em cristais.

2.1.2 Magnetizacao

Em um sistema composto por um nimero n de atomos, teremos entao
que m; seja 0 momento magnético do atomo de indice 7. A magnetizagao M
é uma quantidade vetorial macroscépica e que podemos definir como soma de
todos 0os momentos magnéticos num pequeno elemento de volume Awv. Por
isso, dividiremos a soma de todos m; por Av, a quantidade resultante,

M = lim —Zmz (2.12)

AU*}O Av

¢ denominada momento de dipolo magnético por unidade de volume, ou Mag-
netizacao. Quando um material nao esta submetido a um campo magnético
externo, o somatorio dos momentos de dipolo resultantes dos atomos é nulo.
Isto ocorre devido a orientacao randomica dos momentos magnéticos dos

atomos. Entretanto a presenca de um campo magnético externo perturba o
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movimento eletronico, produzindo uma polarizacao magnética total ou mag-
netizacao do material. Podemos chegar a relagao entre densidade de cor-
rente magnética e magnetizacao, jm e M respectivamente (mais detalhes no
apéndice A.1), dada por

Jm =V x M. (2.13)

Como dito anteriormente, quando um campo magnético externo esta des-
ligado, a orientacao dos dipolos intrinsicos é completamente aleatéria por
causa da agitacao térmica. Quando ligamos o campo magnético externo
éext, os dipolos tendem a se orientar de uma forma que minimiza a energia

de interacdo, que é dada pela energia potencial magética do dipolo (U)
U=—m, B, (2.14)

sendo m; o vetor momento magnético. Assim, vemos que, para minimizar
a energia de interacdo, os momentos magnéticos devem ficar paralelos ao

campo externo, ver fig.(2.3).

A\

/ .
m, —> > - ?
s .

(=
\/

/|

Y

Figura 2.3: Spins orientados na dire¢do do campo magnético externo. Figura retirada da referéncia

[25]

Logo, o campo magnético dentro da amostra de material magnético é
maior do que o campo externo. A esse fenomeno chamamos de Paramagne-
tismo. No Diamagnetismo ocorre o contrario, onde o campo da amostra é

menor.
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Na eletrodinamica definimos um campo auxiliar H para obter uma nova

equagao com a mesma estrutura da equacao de Maxwell, dada por
H = —(B - o), (2.15)

onde py = 47 x 1077[N/A?] é a permeabilidade magnética do vacuo.
Reescrevendo o campo magnético induzido no material em termo de He

M, temos

B = po(H + M), (2.16)

sendo B o vetor inducao magnética. Desta relacao, vemos que a unidade
de H é a mesma de M, ou seja [A/m]. Assim, a unidade de B é o Tesla

[N/Am] = [T1.

2.1.3 Susceptibilidade Magnética

Para alguns materiais é possivel escrever a seguinte relacao linear
M = xH, (2.17)

onde y ¢ a susceptibilidade magnética. Substituindo (2.17) em (2.16) obtém-
se

—

B =pH, (2.18)

onde p = po(l + x) é a permeabilidade magnética do meio. As relagoes
(2.17) e (2.18) sa@o validas somente se o meio magnético for linear e isotrépico
(onde as propriedades fisicas sdo as mesmas, independentemente da dire¢ao
considerada). Se o meio for linear mas anisotrépico, as constantes de pro-
porcionalidade devem ser substituidas por suas equivalentes tensoriais. Note
que p é a resposta da inducao magnética enquanto que y ¢ a resposta da

magnetizagao a uma pertubacao externa.

22



Tradicionalmente, materiais magnéticos sao classificados de acordo com
sua resposta a aplicacao de campo magnéticos. Tal resposta pode ser quan-
tificada de acordo com a origem microscépica de sua magnetizacao e de suas
interacoes internas. Diamagnetismo em geral corresponde ao tipo mais fraco
de resposta magnética de um sistema, caracterizado por um valor pequeno
e negativo de x, de modo que seu efeito é diminuir o médulo do campo no
interior do material. Todos os materiais apresentam estes comportamentos,
mas ele s6 é observado quando nao existem outros tipos de comportamento
superpostos. Os atomos de materiais diamagnéticos possuem momento an-
gular nulo J=L+8 = 0, ou seja, nao apresentam momento magnético
intrinsico, os momentos magnéticos sao induzidos pelo campo magnético ex-
terno, sendo L e S os momentos angulares orbital e de spin, respectivamente.
Paramagnetismo pode ocorrer em materiais cujos atomos possuem elétrons
desemparelhados. Os momentos magnéticos intrinsicos dos elétrons se orien-
tam na direcao e sentido do campo externo aplicado. Dessa forma, o estado
paramagnético é caracterizado por um valor pequeno e positivo de x, e que
varia com a temperatura.

Em ambos os casos, diamagnetismo e paramagnetismo, a susceptibili-
dade é em geral muito pequena |y| << 1 e, na auséncia de campo magnético
externo a magnetizagao é nula. Entretanto, alguns materiais apresentam
“magnetizacao espontanea” abaixo de uma certa temperatura, ou seja, sua
magnetizagao nao aparece como resultado da aplicagao de um campo ex-
terno. Estes materiais sao chamados de ferromagnéticos que, sob a influéncia
de um campo magnético externo, respondem da mesma maneira que os pa-
ramagnéticos, porém de forma mais eficiente, isto é, y >> 1. Em geral,
a susceptibilidade é uma funcao complicada do campo, da temperatura e

da forma como a amostra foi preparada. Ferromagnetismo é observado em
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solidos quando os momentos magnéticos de muitos atomos se alinham pa-
ralelamente. Qualquer material ferromagnético torna-se paramagnético a
uma temperatura suficientemente elevada. Essa temperatura critica na qual
ocorre transicao de fase magnética é denominada temperatura de Curie T, e
estd na faixa de 100-1000[K] para metais de transi¢ao e compostos de terras

raras.

2.2 Modelo de Heisenberg

O modelo de Heisenberg presume a existéncia de momentos magnéticos lo-
calizados, isto é, os elétrons responsaveis pelo magnetismo nao sao os elétrons
de conducao. Os momentos permanecem fixos nos sitios de uma rede e inte-
ragem através da interagao de troca direta ou indireta. No magnetismo de
banda, ou magnetismo itinerante os mesmos elétrons sao responsaveis tanto
pela condugao quanto pelo magnetismo. Nesse caso, deve se usar o modelo
de Hudbard, que leva em conta também a contribuicao da energia cinética
dos elétrons. O modelo de Heisenberg fornece uma 6tima aproximacgao para
materiais magnéticos isolantes. Exemplos para ferromagnetos sao CrBrs,
KyCuFy, EuO, EuS, RbyCrCly e CdCry. Antiferromagnéticos sao FuTe,
MnO, RbMnCly e RbMnF3 e o exemplo para um material ferrimagnéticos
¢ EuSe (informagoes obtidas da ref.[26]). Para metais com magnetismo de
banda, sob certas consideracoes, pode-se mostrar que o modelo de Hubbard
é equivalente ao modelo de Heisenberg para temperaturas inferiores a tem-

peratura de transicao de fase.
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2.2.1 Interacao de Troca

O ordenamento magnético dos momentos magnéticos ocorre devido a in-
teragao de troca ou exchange, que segue do principio de exclusao de Pauli e
da repulsao coulombiana entre elétrons. Uma étima discussao de que essa
interacdo ¢ do tipo S; - gj pode ser encontrada na ref.[27]. Para um sistema
constituido por muitos spins, o operador hamiltoniano da interacao de troca

¢ escrito como
1 - o 1 L.
Hexc:_ﬁzjijsi'sj:_szijmi’m% (219)
i, 1,5

onde S; é o operador de spin do fon localizado no sitio 1, S‘; é o operador
de spin do fon localizado no sitio 7, sitio esse que representa os primeiros
vizinhos dos spins localizados no sitio i, ver fig.(2.4) ambos possuem dimensao
de momento angular, ou seja, h. A constante de acoplamento .J;; possui
dimensao de energia e é denominada integral de troca e esta relacionada
com as integrais de “overlap” da funcao de onda espacial. No entanto essas
integrais decaem rapidamente com a distancia entre os sitios, de forma que
a contribuicao significativa provém das interacoes entre primeiros e segundos
vizinhos. Portanto, trata-se de uma interagao de curto alcance.

Uma boa aproximacao ¢ obtida ao considerar,

J, sei,j sao primeiros vizinhos
0, para demais casos

com isso, a equagao (2.19), que representa a interagdo de troca pode ser

escrita da seguinte forma
Huyo=—2-%"5,.§
ezc—_ﬁz Y ) (220)
i
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Figura 2.4: Representagao de um sistema ferromagnético. As setas vermelhas indicam os momentos

de primeiros vizinhos que interagem com o momento representado pela seta azul.

onde dividimos por 2 para que se evite contar duas vezes a mesma interacao
e os indices 7 e j indicam que o somatério é feito sobre os spins vizinhos
mais préximos. J < 0 na equacao acima representa o acoplamento antifer-
romagnético, uma vez que a energia do sistema torna-se minima quando os
spins se alinham antiparalelamente (5’15] = —1). Através do mesmo ra-
ciocinio, notamos que (J > 0) refere-se ao acoplamento ferromagnético, no
qual a configuragao de menor energia ocorre quando os spins se alinham pa-
ralelamente (S;.5; = +1). A equacio (2.20) em conjunto com o vinculo néo

linear

5% = (5%)* 4 (8Y)* + (57) (2.21)

é conhecido na literatura como modelo de Heisenberg isotrépico. Ele
explica o alinhamento dos spins, mas nao especifica uma direcao em parti-

cular.
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Quando um sistema apresenta diferentes propriedades fisicas dependen-
tes da direcao em que elas sao estudadas, dizemos que o sistema apresenta
anisotropia. Uma das principais caracteristicas da anisotropia magnética ¢é a
orientacao preferencial da magnetizacao espontanea do material. Isso ocorre
porque tal orientacao corresponde a um minimo local da energia do sistema.
Em geral, essa orientagao é estavel, mas a magnetizacao pode ser retirada
deste estado através da aplicacao de um campo externo.

Exitem véarios tipos de anisotropia magnética. A unica anisotropia intrinsica
de um material é a anisotropia cristalina ou magnetocristalina. Trata-se de
uma orientacao preferencial da magnetizacao em relagao aos eixos ou planos
do cristal.

Podemos definir um hamiltoniano mais genérico, que leve em conta a
existéncia de uma direcao facil ou dificil para os spins apontarem, adicionando
um termo na eq.(2.20), ou seja,

J Lo
Hepe = =55 Y (5,8, — AS}S7) (2.22)
2h? £ I
irj

sendo que A é conhecido como parametro de anisotropia. Esse hamiltoniano é
conhecido como modelo de Heisenberg anisotrépico. Dessa forma, para
um ferromagneto, se A = 0, recuperamos o modelo de Heisenberg isotropico.
Para 0 < A < 1, temos o modelo de Heisenberg de plano facil, que é caracte-
rizado pela preferéncia dos spins se alinharem paralelamente a um plano, que
nesse caso ¢ o plano-xy. Para A = 1, temos o caso limite para uma aniso-
tropia fortemente planar, aqui distingue-se dois modelos, o modelo XY e do
modelo do rotor planar, basta considerar spins com trés ou duas componen-
tes, respectivamente. Por outro lado, se A < 0, temos o modelo Heisenberg
de eixo-facil, caracterizado pela preferéncia dos spins se alinharem perpendi-
cularmente a um plano, o eixo-facil neste caso é o eixo-z. Amostras com

este tipo de anisotropia sao conhecidos como materiais magnéticos duros.
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Materiais magnéticos moles sao aqueles que apresentam anisotropia magne-
tocristalina muito pequena.

A anisotropia de forma, esta relacionado a forma geométrica do material
e manifesta-se em amostras finitas, devido ao campo desmagnetizante que
surge dentro do material, gerando pélos nas superficies. Um acoplamento
anisotropico deste tipo é conseguido levando-se em conta as interacoes dipolo-
dipolo.

Além das anisotropias magnetocristalina e de forma existem outras. E
possivel que um sistema fisico apresente mais de um tipo de anisotropia. Tal
sistema apresenta uma competicao de anisotropias e a expressao da energia

de anisotropia efetiva serd a soma da energia de anisotropia de cada parcela.

2.2.2 Interacao dipolar

A interacao dipolar magnética bésica é uma interacao de origem classica

e é regida pela equacao:

3
Hgyipy = — |my.mo — —(1mq.712) (Ma.7 2.23
dip 471,7;1),2 1-1702 1"%2( 1.712) (112.712) ( )
onde m; e my representam o dipolo magnético da particula 1, 2 respectiva-

mente e r15 ¢ a distancia entre os dipolos magnéticos, ver Fig.(2.5).

1 12 2

- it
i, d

Figura 2.95: Interagdo dipolar entre os dtomos 1 e 2. Figura retiradada ref.[22].

Agora vamos generalizar a equagao da interacao dipolar para qualquer
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dipolo do sistema, onde ¢ indica a posicao r; do dipolo na rede. Temos entao

N-1
di Z Ho | o - 3 5 2\
J

O somatdrio vai até (N-1), porque nao contamos a interagao de uma particula
com ela mesma. A energia devida a interagao dipolar no sistema é a soma

de todas Hf " para cada particula no sitio i, logo

N N-1 3
B = Y g [ty | (29
#J

47'('7” ey

Para resolver o problema de dupla contagem, vamos incluir um fator 1/2 na

eq.(2.25), logo

i S 3 . L o
H® = Z Z 4W { 11— ﬁ(mi-rij)(mj-rij)} (2.26)
#J

ou

1#]
Sabemos que todas as distancias relativas entre sitios podem ser escritas

N N
i /J/O 1 = N 3 e — —
H — o > > ) [mimj - ﬁ(mz’-ﬁj)(ma‘ﬂj)] : (2.27)
i v

)

em termos do parametro de rede ag. Assim, reescreve-se a eq.(2.27) como

! Y X1 3 ap
HY% = 2 E g — | M.y — — (my.155) (M. 755) | - —=
81 £ ' r?j i-110j 7“2( i ZJ)( j ZJ) a3

i

ij 0

v — 87TCL3 ZZ 0 {m, ) —5 (1. TU)(mj.rij)} . (2.28)
]

1]

Lembrando da deﬁnlgao de versor, onde

Tij = SAEmiL LY (2.29)
ri =l Ty
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Podemos escrever a eq.(2.28) da seguinte forma:

,u N N pr:
H = 2NN (i — 3(1y.4,) (17745
871'&% i - T?j 7 J 111y 7"
i#]

8rad (rij/ao)?

7

N N > o N A
Mo mg;.m; — 3(mi.7‘ij)(mj.rij)
— . (2.30)
.
7]

O primeiro termo da dipolar tende alinhar todos os spins antiparalelos
uns aos outros, por causa da existéncia do produto escalar entre os momen-
tos magnéticos. Enquanto que o segundo termo da dipolar tende alinhar
todos 0os momentos magnéticos na direcao que os unem. Percebemos que o
segundo termo é o responsavel pela minimizacao da energia dipolar. Com
isso, os momentos magnéticos tenderao a ficar paralelos as bordas do nano-
magneto. Essa interacao é de longo alcance, porque depende da distancia
relativa entre momentos e do somatoério que é realizado sobre todos os mo-
mentos magnéticos do nanomagneto. Observa-se um decaimento da interacao
com o inverso do cubo da distancia entre os sitios.

O termo da interacao dipolar é o responsavel pela configuracao dos mo-
mentos magnéticos na borda, por exemplo, do nanodisco. Esse termo é

conhecido como anisotropia de forma.

2.2.3 Interagcao Zeeman

A interagdo do momento magnético com o campo magnético externo é
conhecido como interagao Zeeman. O hamiltoniano Zeeman, representa o
acoplamento do momento magnético com o campo magnético externo, B¢t

Esse hamiltoniano é dado simplesmente por:

N N
H7¢ = =) M. Bt = — Zyﬁi.ém, (2.31)
=1 =1
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onde m = ’yg , onde relacionamos a equacao (2.10) apenas com momento de
spin.

E através desse hamiltoniano que os momentos da rede poderao se alinhar
na mesma direcao do campo externo aplicado. A configuragao de minimo de
energia ocorre quando o momento M e 0 campo Bett estiao paralelos e o
maximo de energia quando estao anti-paralelos. Uma analogia pode ajudar
a entender como isso ocorre. Um material (bandeira) preso em uma haste.

Quando um fluxo de ar atinge-a, ela gira de modo a se alinhar com o fluxo,

1-Bandeira
2-Helice
3-Peso
4-Roldana

5-Fluxo de ar n
2
3
4

Figura 2.6: Figura exemplificando o alinhamento do dipolo magnético. Figura retiradada ref.[28]

ver fig.(2.6). Quando o fluxo de ar é retirado a bandeira volta para seu estado
inicial de menor energia. O mesmo acontece quando um campo magnético é

retirado. O dipolo magnético perderd a energia associada a sua torcao.
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2.2.4 Campo Efetivo em cada sitio

As possiveis configuragoes surgem devido a competicao entre as energias
de troca e magnetostética [29]. Os momentos magnéticos tendem a se alinhar
paralelamente a um campo externo para minimizar a energia do sistema.
Em materiais na escala nano percebe-se um ordenamento magnético. Para
explicar esse ordenamento surge o conceito de campo efetivo, que é o res-
ponsavel pelo alinhamento desses momentos magnéticos. O campo efetivo
é resultado da interacao com todos os momentos magnéticos do nanodisco.
O mesmo depende da posicao de cada sitio da rede, ou seja, o vetor campo
efetivo, Bet! , que atua no sitio ¢ no centro do disco nao é o mesmo que atua
na borda do disco.

Para encontrarmos esse campo efetivo, consideremos duas interacoes que
sao: interacao de troca e interacao dipolar. Assim o campo efetivo sera uma
combinacao do campo gerado pela interacao de troca e o campo gerado pela
dipolar

B! = Beve 4 B, (2.32)

onde B é o campo efetivo, BdP ¢ o campo da interacao dipolar e Bew ¢ o
campo da interacao de troca (exchange).

Para compreendermos melhor essa interagao, vamos tomar como base
a interagdo Zeeman. Observando a eq.(2.31), podemos fazer um modelo
analogo para o Bdip ¢ Beae , onde terfamos uma outra forma de expressar o
hamiltoniano da dipolar e o hamiltoniano de troca, que seriam dadas pelas
seguintes equagoes:

N N
(EO SO L e 235
=1

=1
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N N
B = -3 iy B = — 3 A8, B (2.34)
=1 i=1

Para encontrar o campo Bf*¢, vamos reescrever a eq.(2.19), porém ja com

o fator 2 inserido,

J 1K 1 N
exc g a _ o o al ]
HY = 5@ 5e5= =52 0 jaSeSi= 52 5 | )
w ' z‘;Jéj ' igéj
N N N N
1 - Jij= | 1 = Jij 3
i#] i#]
N
= —=> 8.5 (2.35)
sendo
B =Y e S; (2.36)
J
i#£j

di ~
Fazendo o mesmo para o campo B;*, vamos reecrever a equagao (2.30)
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da seguinte forma,

N N [a & J d
v — uw?ZZ [Sz'-Sj—3(5i~7”ij)(5j-“a‘)]
i
i#j

N N =5 a 5 A 5 A
. Mo SZSJ — B(SZTUXSJTU)
N 7;;87{@3 (rij/a0)3
i#j

- ; 4ral (rij/ao)?
i#£]
1Y .
SR 2
onde N . .
Fiv =3 1oy 3745(Sj-Tig) — 55 | (2.38)
; 47ra0 (Tz’j /@0)3
i#]j

Como foi mostrado anteriormente, o campo efetivo é uma combinacao
do campo de troca com o campo dipolar, substituindo as equagdes (2.36) e

(2.38) na equacao (2.32), obtemos o seguinte campo efetivo no sitio i

N = = N
., 37;(S;.7:;) — S T =
gerf = N o | 2Tii\Rg ) 2 g 2.39
’ 7 47ra3 (Tij/ao)S - zj: yh? ’ ( )
i#j i#]

Agora, podemos escrever o hamiltoniano com campo efetivo na forma do
hamiltoniano de Zeemam, dado por

Heff — Hexc+Hdip
N

I - = 1 Lo
— _ézﬂySZBzexc_ézfySledw

)

N
1 — —
= -3 > 4SBT (2.40)

%
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Outra forma de encontrar o campo efetivo seria calculando

H —
B = _ST = —V,H (2.41)
my;

O hamiltoniano total tem uma parcela que é o termo de Zeeman e neste

caso o campo efetivo local com o termo de campo externo é dado por

N al al N
. 375 (S 74) — S Ji g o oa
Bt =N PO TG T 2 | N S g et 2.42
i 47TCL3 (rij/GO)g + ; ,7h2 J + ’ ( )

i#] i#]

onde fator 2 no campo externo é colocado para anular o fator 1/2 da dupla
contagem.

Finalmente podemos escrever o hamiltoniano total que foi usado para
descrever nosso nanodisco magnético e que interage com um campo externo

da seguinte forma:

l\l)l»—l

f: foY [3@]'(53'-@]')—5]'] +2N:ﬁ§ _
dmay (rij/ao)? ; yh?
i i#
N
> 48,5t (2.43)

ou

N = = - =
_ Z S Z [L()’YZ 3<S’LTZJ)(S]TZJ) - Sz il
- on? —~ 8may (rij/ao)?
1#]
N
> 4B, (2.44)
Este é o modelo estendido, incluindo as interagoes de troca(primeiro termo),

dipolar(segundo termo) e Zeeman(terceiro termo).
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Capitulo 3

Métodos Computacionais

Neste capitulo, serda apresentado o modelo computacional para o estudo
das propriedades dos nanomagnetos. De modo geral, a modelagem computa-
cional de sistemas nanoestruturados torna mais realistica a comparacao dos
resultados das simulagoes com resultados experimentais em sistemas nesta
escala. Aqui, sera apresentado a Dinamica de Spins, o método de Monte

Carlo e a Teoria do Micromagnetismo.

3.1 Dinamica de Spins

O método da Dinamica de Spins (DS) fornece uma aproximacgao deter-
ministica para obter a evolucao temporal destes sistemas de spins por meio da
integracao de equagoes de movimento. Dessa forma, diversas caracteristicas
importantes tais como excitacoes de ondas de spin e vértices, as quais estao
intimamente relacionadas a dinamica em tempo real, podem ser analisadas.

Portanto, a dinamica dos spins é obtida por meio da seguinte equacao de
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movimento: =
dS;
dt

Utilizando a regra de comutacao de momento angular

ih— =[S, H]. (3.1)

[Sia, S]ﬂ] = ’ihEa’B’y(sing, (32)

onde o fator e**7 é um pseudotensor completamente antissimétrico (simbolo
de Levi-civita) e os indices «, f,7 indicam as componentes z,y,z de cada
spin S;. £*%7 assume os valores 1 e -1 se a, 3,7 forem ciclicos e anticiclicos
respectivamente e valor nulo, caso ocorra a repeticao de algum indice. Defi-
nindo o operador unitario de spin § = §/5, com S% = 52+ Sy + S? arelagao

de comutacgao entre as componentes de cada spin pode ser escrita como
SpSy — SySy = [ih/S]s,. (3.3)

No limite classico, S — 0o, os operadores s, e s, comutam e podemos subs-
tituir o operador s; por um vetor unitario, o qual representaremos por S_Y;
Desta forma, é possivel desenvolver o comutador [5;, H] e obter uma equagao
de movimento para os vetores classicos 571 a partir da expressao (3.1). Outra
maneira de se encontrar a equacao de movimento ¢é utilizando os conceitos
classicos de dinamica de rotacao.

A equagao de movimento de um corpo rigido na mecanica classica é

a_ T, (3.4)
dt
onde L é o momento angular do corpo e T éo torque na acao.

A equagao (3.4) permanece vélida na mecéanica quantica onde LeT sio
reinterpretados como operadores de um espaco de Hilbert, e podem ser usados
para sistemas de spin substituindo o momento angular L pelo operador S
para o momento angular associado com um elétron de spin,

o _ 5 (3.5)
dt
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Isto apresenta um problema para um sistema de spin quando uma for-
mulacao Lagrangiana de equacgoes classicas é usada para introduzir um termo
de amortecimento nas equacoes de movimento para um sistema de spin por-
que uma Lagrangiana introduz variaveis dinamicas que nao sao definidas
para um operador de spin da mecanica quantica.

Podemos contornar este problema para um campo magnético nao amorte-
cido convertendo (3.5) para uma equacao na qual a Unica varidvel dinamica é
o momento magnético. O momento magnético de um elétron pode ser escrito
como

M =~8S, (3.6)

onde v < 0 é a relagao giromagnética para um elétron de spin. A eq.(3.6)
permanece valida tanto para mecanica classica ou quantica, e nao sera intro-
duzida qualquer variavel. O torque exercido no momento magnético M para

um campo magnético B é:
T =M xB. (3.7)

Assim, podemos reescrever a eq.(3.5) como

—

dM S o
E = ’)/M X Beff. (38)

A aplicagao da eq.(3.8) nao estd limitada ao torque exercido por um
campo magnético externo. Pode-se mostrar que o torque no momento magnético
M pode ser escrito na forma da eq.(3.7) se definirmos um campo magnético

efetivo como

) OH(M)  -0H(M) - oH(M)| _ 0H()
B = — = = y .
1= "o, T o, F o N 39

onde H(M) é a hamiltoniana do sistema.
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Para um conjunto discreto de momentos magnéticos M;, ondes = 1,2,...,n,

a equacao de movimento se torna

dM,; - -
o = VM x (3.10)
onde o ~
- H(M;, M>, ..., M,
g, — AWM Mo, . M) (3.11)
oM,

¢ o campo efetivo atuando no momento e H(M;, My, ..., M,,,) é a hamiltoni-
ana generalizada que leva em conta todas as interagoes que podem exercer

torque nos momentos individuais.

3.2 Meétodo de Monte Carlo

O método de Monte Carlo é o método numérico mais utilizado para se
estudar problemas no escopo da Mecanica Estatistica. Neste contexto, a
ideia bésica do método ¢é similar as flutuacoes aleatdrias nos estados de um
sistema quando este estd em contato com um ou mais reservatérios (por
exemplo, um reservatério térmico, um reservatério de particulas,etc.) ou
isolado do exterior [30].

Considere um sistema em contato com um reservatério térmico cuja tem-
peratura é T'. A distribuicao de equilibrio dos estados do sistema no ensemble

canonico ¢ a distribuicao de Boltzmann. A probabilidade é representada por

e_ﬁEz
P=— (3.12)
onde 8 = kBLT, kg ¢é a constante de Boltzmann, F; é a energia do estado i e

Z é a funcao particao do sistema.
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A fungao particao é escrita como
Z=>Y el (3.13)

em que a soma ¢ realizada sobre todos os estados do sistema. Esta funcao
¢ muito importante porque a partir dela pode-se obter diversas grandezas
termodinamicas de interesse.

O valor esperado de qualquer grandeza K é obtida pela média em todos

os estados do sistema com o peso dado pela distribuicao de Boltzmann
<K>=)" Bigom _ Y PK (3.14)
Z i

O simbolo < .. > representa a média no esemble. Se o sistema apresenta
graus de liberdade continuos, a soma acima sera substituida por uma integral.
Em simulagoes de Monte Carlo a média no esemble, eq.(3.14), é apro-
ximada pela média aritmética das configuragoes que mais contribuem, que é
dada por N
_ VK,
K = —ZZ;VI , (3.15)

onde N é o nuiimero total de estados do sistema e K é uma grandeza fisica.

3.2.1 Cadeias Markovianas

Grande parte das simulagoes de Monte Carlo utilizam processos markovi-
anos como geradores do conjunto de estados de um sistema. Com a finalidade
de definir um processo markoviano, considere um processo estocastico para
um sistema de nimero finito de estados S; e no qual o tempo pode ser dis-
cretizado. Para tal tem-se a seguinte probabilidade condicional do sistema

ocupar o estado .S;,, no tempo %,

P(th = Sin’th—l = Sin—b th—2 = Sin—27 "'7th = Sil)? (316)
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onde X; designa o estado ocupado no tempo t.

Se essa probabilidade depende somente do estado no sistema em ¢, _,0u
seja, P = P(Xy, = Sin|Xtn_1 = Sin_1), esse processo é markoviano. Entao
a sequéncia de estados {X,;} é uma cadeia de Markov e a probabilidade de

transicao entre os estados i e j é
W(Sl — S]) = P(th = Sj|th_1 = S,) (317)
As probabilidades de transigoes tém que satisfazer as seguintes condigoes

J
Para que o processo markoviano gere estados cujas frequéncias de ocorréncia
sigam a distribui¢ao de Boltzmann, duas condi¢oes devem ser obedecidas: a
condicoes de ergodicidade e a condicao de balango detalhado.
De acordo com a condicao de ergodicidade, deve ser possivel para o pro-
cesso markoviano gerar qualquer estado S; a partir de qualquer outro S;
contanto que t,, seja suficientemente grande. Essa condicao é necessaria por-

que cada estado tem uma probabilidade diferente de zero, de acordo com a

distribuigao de Boltzmann [30].

3.2.2 A Equacao Mestra e o Balango Detalhado

A equagao mestra define a evolucao temporal da probabilidade P(X;, =
S;) = P(S;,t) do sistema estar em S; em ¢t = ¢, (aqui o tempo é tratado
como uma variavel continua)

dP(Sj7t) _
— = ;W(SZ — S;)P(S;,t) — ;W(Sj — Si)P(S),t). (3.20)
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Quando em equilibrio, as taxas em que o sistema realiza transicoes para

o estado j e fora dele devem ser iguais, ou seja,
W(S; — S;)P(Si,t) = Y W(S; — S;)P(S;,t) = 0. (3.21)

Usando a eq.(3.19), teremos

P(Si,t) =Y W(S; — Si)P(S;,1). (3.22)

dP(S;.t)
dt

Note que para uma distribui¢ao de equilibrio, = 0, ja que o lado di-
reito da equacao mestra é zero. Entao para qualquer conjunto {W(S; — S;)}
que sastifaca a equacdo (3.22), P(S;,t) tendera para uma distribuigao.

No entanto, para que P convirja para essa distribuicao a partir de qual-

quer estado inicial do processo markoviano é necessario exigir a condigao de

balanco detalhado

Dada a distribuicao de equilibrio ¢é a distribuicao de Boltzmann, tem-se

da equagao acima e da eq.(3.12) que
— = J v, 324
WS, — S P(S) ¢ (3:24)

Portanto qualquer conjunto de probabilidades de transicao que satisfaga

a equacao acima pode ser utilizado em uma simulacao de Monte Carlo. Al-
gumas escolhas sao conhecidas por funcionar bem em diversos casos, como
por exemplo o famoso algoritmo de Metropolis proposto por Metropolis e

colaboradores em 1953.

3.2.3 Algoritmo de Metropolis

Definindo H(S) como sendo a energia total do sistema, onde S representa

um conjunto de variaveis que define o estado do sistema e utilizando as

42



equagoes (3.12 e 3.13), segue a apresentagao do método na sequéncia:

1. Gere uma configuracao S = Sipitial;

2. Proponha uma mudanga aleatéria no conjunto de variaveis obtendo

uma nova configuracao Syew;
3. Calcule as energias H(Sinitiar) € H(Snew);
4. Se H(Snew) < H(Sinitiar) entdao S = Spew (Sempre se aceital);
5. Se H(Spew) > H(Sinitiar) gera-se um numero aleatério A entre 0 e 1 :

6. Calcula-se m =

P(Snew) __ _H(Snew)_H(Sinitial) .
P(Sinitial) - exp |: KT )

7. Se m > A entao S = S, , Senao mantém-se a configuracao inicial

S = Sinitiai;

8. Esse algoritmo gera uma cadeia de Markov, Sy, Ss, ..., Sy .

3.3 O Limite Classico

Nesta se¢ao, estudaremos o comportamento de sistemas quanticos no limi-
te classico. O estudo de sistemas quanticos torna-se muito complexo. Em
alguns sistemas percebemos que os operadores de spins comportam-se como
vetores classicos. Isso acontece em sistemas com elevados niimeros quanticos
de spin. Com isso o numero de estados discretos que o momento angular
pode assumir torna-se grande. Logo, o resultado esperado no limite classico

é que os operadores de spins apresentem um continuo de estados. Assim, o
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Principio da Incerteza de Heisenberg é desprezado nos casos onde conhece-
mos as trés componentes de spins simultaneamente. Essa mudanca na repre-
sentacao de operadores de spin por vetores é importante em simulagao porque
nos possibilita especificar uma condicao inicial para o nanodisco magnético e
estudar tanto a evolucao do sistema utilizando a dinamica de spins, quanto
o método Monte Carlo.

Daqui em diante, os operadores de spins, que apresentam dimensao de
momento angular, A, serao substituidos por vetores com a mesma dimensao
e, vamos supor que seus modulos sao iguais a hS, isto é, faremos a seguinte
transformacao

S; — hSS;, (3.25)

onde S é adimensional e os S; sa0 versores, ou seja, teremos o vinculo |5’z|2 =
Si-S8i=1.

Vamos alterar o momento angular pelo momento quantico na eq.(2.42).
Com essa substituicao encontramos o campo efetivo classico que atua em

cada sitio da rede, dado por

N . 5 A N
= Ho”Y 37”2']'(71553'.7"1‘]') — FLSS] J A eff
B, = —SS. +2B
—~ 4Aral [ (r45/a0)? +Z yh~ ! +
i#]j i#]j
N
foyhS 37"”(5 Tij) i
= S 2B° 3.26
drad [ (rw/ag + Z + (3.26)
i#j Z;éJ

O hamiltoniano (2.44) ¢ definido no limite cldssico da seguinte forma

N [a & & A \(E o
14— _ J52 N S S ,U()(’}/FLS)2Z SlSJ—3(SZTZJ)(S]TU)
2 = 8rag = (1ij/ao)?
i#]
N
— hyS> 8B (3.27)
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Definindo com isso o parametro da interacao dipolar como

p_ BN _ polgrs)?

3.28
dra} dral (3.28)
onde D tem dimensao de energia[J], logo,
ISP . DS SN [8.85 — 3(8574,)(S;745)
H= — — > 5.5+ — -
2 v 2 > (145/a0)?
’ i#j
N

— gpusS>»_ 5.B". (3.29)

Esse é o hamiltoniano de Heisenberg no limite classico com o termo de

anisotropia de forma e interacao do campo externo.

3.4 Estimativa do Numero Total de Spins num

Sistema Real

Nesta secao, vamos estimar a quantidade de spins existentes em um nano-
magneto de Permalloy-79(Fea; Nizg). Como exemplo vamos calcular quantos
spins existem aproximadamente em um nanodisco de diametro d = 200[nm] e
espessura | = 20[nm]|. De acordo com a ref.[31], esse material apresenta a es-
trutura de uma rede ciibica de face centrada (FCC), fig.(3.1), cujo parametro
de rede de uma célula convencional é ag = 0.355[nm|. Lembrando que o
nimero de primeiros vizinhos numa rede FCC, é z = 12. Para estimar o
nimero de spins do nanodisco citado acima, é razoavel aproximar o disco
por um quadrado de lado d e espessura [. Para os célculos, usaremos o
parametro de rede ag = 0.4[nm|. Primeiro precisamos contar o nimero de
células convencionais de parametro de rede ag, que sao necessarias para ocu-

par uma caixa de dimensoes 200 x 200 x 20[nm]>.
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Figura 3.1: Representagdo de um cubo de face centrada (FCC).

Multiplicando-se os nimeros de células que podem ser dispostas, lado a
lado, ao longo das diregoes x,y, 2z obtemos que o numero total de células

convencionais é,

@x@xﬁzu.wloﬁ.
04 04 04

Neep =
Como cada célula convencional contribui com (1/8) x 8 4+ (1/2) x 6 =4
spins, (1/8 em cada vértice e 1/2 em cada face) o nimero total de spins na

caixa €,

Nepins = 4 X Neg = 50 x 10°.

O resultado acima superestima o nimero de spins no nanodisco, pois o
mesmo é para um quadrado de espessura [. Havera ainda um corte para que o
disco seja formado, mesmo assim, o resultado ainda é muito grande, gerando
um nuimero muito grande de equagoes. Isso faz com que, por exemplo, um
nanodisco de dimensoes tipicas e com parametros reais, seja dificil de ser

tratado mesmo computacionalmente. A simula¢ao micromagnética reduz o

46



sistema real em um sistema equivalente com algumas aproximacoes.

3.5 Simulacao Micromagnética

Na simulagao micromagnética o sistema é redefinido em células de tra-
balho. Cada célula de trabalho representa N momentos magnéticos. Lem-
brando que as propriedades magnéticas do material serao as mesmas depois
da nova divisao. O objetivo da divisao é diminuir o niimero de interagoes a
serem calculadas na simulacao e também diminuir a restricao de memorias
em computadores. Outro ganho é na questao do tempo, pois assim, as simu-
lacoes se tornam muito mais rapidas sem que se perca a confiabilidade dos
resultados.

30 volume da

Supondo que uma célula de trabalho tenha um volume, a
FCC, V3, e que cada célula FCC contribui com 4 momentos magnéticos. O

numero de spins que cada célula de trabalho representa é dado por

CL3 a3

onde ag é o parametro de rede do material magnético (Py-79) e a é o
parametro de rede da nova célula.

O volume da célula de trabalho deve ser pequeno o suficiente para que
0s momentos atomicos no seu interior estejam praticamente alinhados e, ao
mesmo tempo, grande se comparado com as distancias interatomicas, para
conter muitos momentos atomicos.

O comprimento de troca nos fornece um “indicativo” do alcance da in-
teragao de troca, ou seja, até que distancia essa interagao consegue manter

o alinhamento dos momentos atomicos numa dada diregao. O comprimento
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de troca[32] é dado por

2A
Regze = Y ZE
poM?

(3.31)
onde M, é a magnetizacao de saturagao do material e A é a constante de troca
do material. Para o Py — 79, A =13 x 107'2[J/m] e M, = 8.6 x 10°[A/m],
com base nestes dados temos que Kz & 5.3[nm)].

Para uma temperatura abaixo da temperatura critica e se o tamanho da
célula de trabalho for menor ou igual ao comprimento de troca, a < Kege, a
interagao de troca ¢é forte o suficiente para manter o alinhamento dos mo-
mentos atomicos em cada célula, ou seja, a magnetizacao estd saturada.
Como as células apresentam aproximadamente o mesmo numero de mo-
mentos atomicos, supoe-se que os vetores magnetizacao variam apenas suas
direcoes de uma célula para outra, mantendo seus modulos constantes. Na
fig.(3.2) encontra-se esquematizada uma discretizagdo em duas dimensoes

usando uma rede quadrada para facilitar a visualizacao.

Al
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-n .;.; OO o r“-\}i\\:-\:-%--
] ! : wl
LE WA
% a M
p--1 .0 B \\'T -
4

(a) Sistema real (b) Aprozimagdo Micromagnética

Figura 3.2: Representagdo esquemdtica do método micromagnético. Figura retirada da ref.[33]
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A magnetizagao da célula pode ser calculada da seguinte maneira
1 1

My = — " mgom = —,, (3.32)
Vcel & Ucel

onde v, é 0 volume da célula de trabalho, m; é o seu momento magnético
e my é o momento magnético de cada sitio da rede contido dentro da célula.

Entao pode-se escrever os momentos magnéticos das células como
m; = UcelMi = UcelMsmi = Mcel My, (333)

onde m; é um versor na direcao e sentido dessa saturagao e M, é o mddulo
da magnetizagao de saturacao da célula de trabalho. Portanto, na apro-
ximagao micromagnética, a discretizacao do material é dita pelo comprimento
de troca.

As interacoes magnéticas permanecem essencialmente as mesmas, porém
ao modificar o parametro de rede, devemos renormalizar as constantes das
interacgoes.

Os hamiltonianos micromagnéticos normalizados para cada tipo de in-
teracao sao:

Hamiltoniano de troca:

exc JC@Z ~ ~
4,7

onde J.; = 2aA é a constante de acoplamento entre as células de trabalho,
que pode ser encontrada partindo do limite continuo do modelo de Heisenberg
isotrépico [33].

Hamiltoniano dipolar:

N N ~ N A A ~ A
v — lﬂomgez Z Z g — 3(M.Tyy) (1y.755) (3.35)
(rij/a)? ’ '
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onde foi substituido 7, = M1y, de acordo com a relagao (3.33). Definindo

o paramentro da interacao dipolar como,

2 2 3 2 2
HoMlee H’OMS a a ILLOMS
Dy = = = — 2A 3.36

' T 4rad 4w 4 ( 2A ) ¢ (3:36)
e usando a relagdo do comprimento de exchange (3.31), obtem-se

D ! ( ¢ >2Jcel. (3.37)

cel — 7
47 \ Kege

Hamiltoniano de Zeeman:

N
HE = mapio M, (- > ml-.B;?“) (3.38)
=1

onde b¢* é o campo externo adimensional, definido por

1 ext
ol Bgrt (3.39)
Escrevendo a constante da interacao Zeeman em termos de J.., teremos,
a \2

mcelqus = (liexc) Jcel' (340)

O hamiltoniano micromagnético é dado pela expressao,

Jot o - S
H= — 5 Zmi.mj — Mgt o Mg Zmi.bi +
ij i=1

Deet o= [1hi1in; — 3. fi) (.74

+ = > { (oo o) } . (3.41)
ij/ Qo

2}

i#£]

Na equacgao acima colocaremos a constante de acoplamento da célula,
Jeel, €m evidéncia, por causa da dimensao de energia. Com isso, teremos um

hamiltoniano adimensional com versores unitarios.

1 & Meeer foo M al
A A cel FO4VEg ~ Tex
H = Je —3 E m;.m; — ————— E m;.b; t) +
ij

Jcel i—1
Deet o= [0 — 3(1ig.7iy) (. 745
+ T | 52 { e UL ”] , 3.42
2 2 (i a0) 34

i#]
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ou em termos do comprimento de troca, obtém-se

1 N a 2 N
H o= Ju —§Zmi.mj—( ) Z;mi.bgﬂ>+
1] 1=

KZECCC

N ~ ~A A A~ oA
i Jcel 1 ( a )22 [mlmj—?)(mzrm)(m]rw)} ' (343)

8_7T Reell (Tij/a0>3

b
]

O termo entre paréntese é a hamiltoniana adimensional do sistema

H = JoaH (3.44)

onde

/ 1 EN: PSS a ? §N: ~ Text
H = —5 m;.m; — < ) mzbfm +
ij

l{/exc .
=1
. i( a )Qi {mi.mj—3(mi.@j)(mjf¢j)} 55
87 \Keett ) 4= (rij/ao)? ’ |
ij

esta equacao é a parte adimensional do hamiltoniano micromagnético em
funcao do parametro de rede da nova célula e de sua respectiva constante de

acoplamento.
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Capitulo 4

Estruturas Nanomagnéticas

Neste capitulo apresentaremos as nanoestruturas em que trabalhamos,
neste caso nanodiscos e nanofitas. Mostraremos as condigoes para termos
uma configuracao de vértice em nanodiscos e como se comportam na pre-
senca de um campo magnético externo. Falaremos sobre a presenca de im-
purezas em uma liga de Permalloy e o quanto isso afeta no comportamento
do nticleo do vértice. Nas nanofitas apresentaremos como ocorrem as pare-
des de dominios. Quais tipos de configuragoes podem ocorrer de paredes de

dominios em nanofitas macias e como ¢é definida a largura dessas paredes.

4.1 Nanodisco

Os nanodiscos magnéticos tem como dimensoes, a largura d (Diametro)
e a espessura [, com dezenas de nanoémetros. Uma caracteristica do nano-
disco magnético que o diferencia das outras nanoestruturas é a relacao entre o
diametro e a espessura, onde d >> [. Os nanodiscos podem apresentar diver-
sas configuracoes de magnetizacao que dependem dos valores das dimensoes,

classificadas em: um tdnico dominio (monodominio), o estado de vértice e
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véarios dominios (multidominio), fig.(4.1). Uma parte do nosso trabalho é

baseado em nanodiscos magnéticos de Permalloy.

monodominio voértice multidominio
| /// ‘/::/J__p._.. SN
n 2 » e
88 || 10T
OO RN
58 [ /IR
Do i YRARN Lo
L AR\
28 L8| NS
1 i 1 i 1 1 1 i 1 1 L i

0 Do Dl
Diametro (nm)

Figura 4.1: Configuragdes de magnetizagdo possiveis para materiais na escala nano na forma de

disco. Figura retirada da ref.[22]

Um nanodisco com configuracao de dominio tinico nao tem a formagao
de paredes de dominios, isso acontece para nanodisco com diametro menores
que Do(= 10nm) como mostra a fig.(4.1).

No caso de diametros maiores que Dy e menores que D =~ 400nm exis-
te uma outra configuracao magnética na qual os momentos magnéticos se
arranjam em circulos concéntricos que é chamada de vértice, fig.(4.1). Na
regiao central, denominada nicleo do vértice, os momentos magnéticos a-
presentam um angulo diferente de zero em relagao ao plano que passa pelos
sitios e tornam-se cada vez maiores quando aproximamos do centro do ntucleo
do vértice. Essa mudanca no angulo é a responsavel pelo aumento da energia
de troca, com isso para minimizar a energia local os momentos comecam a
apontar para fora do plano fig.(4.2). Além disso, percebemos que longe do
nicleo do vortice os momentos magnéticos tendem a permanecer no plano
da superficie do nanodisco.

Em particular, para um nanomagneto mole na forma de disco, no qual
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Figura 4.2: Vista frontal de um nanodisco

a espessura ¢ muito menor do que o didmetro, o estado fundamental do sis-

tema pode assumir duas configuragoes distintas: cebola ou vértice, fig.(4.3).

Para um determinado material, a competicao entre as interagoes de troca e

magnetostatica é responsavel pela formagao dos estados de vortice ou cebola.
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Figura 4.3: Posstveis configuragées para o estado fundamental de um nanodisco com espessura muito

menor do que o didmetro. Em (a) o estado cebola. Em (b) o estado de vdrtice. Figura retirada da ref.[33]

A hamiltoniana de Heisenberg, (2.44), é invariante frente a uma operagao

global S* — —S% assim nao existe uma direcao preferencial para a com-

ponente da magnetizacao fora do plano, pode apontar +2Z ou —z. Analo-

gamente, se S* — —S% e SY — —SY que é equivalente a uma rotacao de



7 em torno do eixo-z, vemos que nao existe um sentido preferencial para a
circulagao da magnetizacao no plano do disco. Portanto, o estado de vértice
pode ser caracterizado por dois parametros: a polaridade (sentido da com-
ponente da magnetizacao fora do plano, pra cima ou para baixo) e qui-
ralidade (sentido da circulacao da magnetiza¢ao no plano, sendo horéria ou
anti-horédria). A polaridade e a quiralidade sao independentes, de forma que o
estado de vortice é quadruplamente degenerado, ver fig(4.4). De modo geral,
a compreensao das propriedades do estado de vortice tem grande importancia
para aplicagoes tecnoldgicas, onde podemos utilizar a degenerescéncia para
armazenar 2 bits de informagoes em um nanodisco, sendo 1 bit referente a

polaridade e o outro a quiralidade.
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Figura 4.4: As quatro combinagdes da polaridade com a quiralidade. figura retirada da ref.[7]

Devido a suas propriedades tnicas, o vortice magnético apresenta uma
dinamica nao trivial. Um fenomeno muito interessante ocorre devido a com-

ponente da magnetizagao fora do plano, conhecido como modo girotrépico,
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no qual o nucleo exibe um movimento eliptico em torno de um ponto fixo,
quando o estado de vortice é perturbado com campo magnético externo
no plano do disco. O sentido do giro depende unicamente da polaridade
[33][34][35][36] e, a autofrequéncia do movimento depende fortemente das
dimensoes do disco. Recentemente, foi encontrado que tal movimento osci-
latério esta estritamente relacionado com o mecanismo de reversao da pola-
ridade do niicleo do vértice [37], em que o “switching” da polaridade sempre
ocorre quando o nucleo do vértice atinge uma velocidade critica, ao ser ex-
citado por campo (ou correntes) oscilatério no modo ressonante, sendo a
velocidade critica uma grandeza caracteristica do material.

Outra maneira de ocorrer o deslocamento do ntcleo do vértice é aplicando-
se um campo magnético externo, ée”t, paralelo ao plano do nanodisco. Um
campo magnético estatico, E?e””t, aplicado no plano do nanodisco no estado
de vértice, faz com que o centro do vértice se desloque ao longo de uma

trajetoria radial perpendicular ao campo, é””t, fig.(4.5). Com o aumento

(a) (b)

Figura 4.5: Em (a) temos um nanodisco em uma configuragdo inicial com um vdrtice em seu centro.
Em (b) temos um nanodisco com um campo magnético externo aplicado depois de muitos passos de Monte

Carlo.
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da intensidade do campo magnético, B¢t | o centro do vértice é forcado a
sair do nanodisco, a configuracao de dominio tinico sera alcancada atingindo

assim a magnetizacao de saturagao, MS, como mostra a fig.(4.6).

Figura 4.6: Representagao do disco saturado

Um de nossos trabalhos apresentado nesta dissetagao é exatamente en-
contrar o campo magnético externo limite para que o nicleo do vértice per-
maneca em um nanodisco de Permalloy, evitando assim, a magnetizacao de
saturagao do sistema, porém com anéis de impurezas inseridos no nanodisco.
No proximo item, serd discutida essa relagao entre o nucleo do vortice e

impurezas inseridas no sistema.

4.1.1 Nanodiscos Magnéticos com Impurezas Introdu-

zidas

Como foi dito anteriormente, foram feitas descobertas em que algumas

nanoestruturas magnéticas podem apresentar interessantes propriedades que
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podem levar a construcao de novos dispositivos de armazenamento eficiente.
Também foi dito que em um nanodisco magnético, a competicao entre a in-
teracao de Troca e a energia magnetostatica sao responsaveis pela formacao
de um vortice magnético no estado fundamental. O vortice terd uma con-
figuragao planar paralela ao plano xy do disco, exceto no centro do vortice
onde os momentos magnéticos saem em uma direcao perpendicular ao plano,
a diregdo z, e que pode ser pra cima ou pra baixo (z ou —z). Observagoes
através de simulacoes numéricas comprovam que podem ocorrer desloca-
mento do nicleo do vortice através de interacao de vortice-impureza.

A interacao do centro de voértice com defeitos litograficamente inseridos
foi assunto de intensas investigacoes nos ultimos anos. Por exemplo, na
ref.[18], os autores mostram que vértices sao atraidos e presos por impurezas
nao magnéticas. Sabe-se que mesmo em estruturas puras, como nanodiscos
produzidos de Permalloy, defeitos estruturais sao distribuidos através do ma-
terial. Esses defeitos afetam na dindmica do vértice. Na ref.[39] os autores
argumentaram que flutuagoes na frequéncia do modo girotrépico, foram de-
vido a uma distribuicao de defeitos em nanoescala com o ntcleo do vértice
fixado. Os autores estimaram a energia média de interacao do ntcleo do
vortice com um unico defeito em nanoescala ser de aproximadamente 2 EV.
Na ref.[40], Os autores discutem tipos possiveis de defeitos pontuais na quali-
dade de fixacao ou espalhamento de sitios. A questao apontada foi a seguinte:
é sabido que impurezas nao magnéticas atuam como sitios de fixagao, mas
que poderiam funcionar como um local de espalhamento? Na Ref.[41] foram
usadas simulagoes de dinamica de spins para estudar um modelo para ambos
sitios de aprisionamento magnético e dispersao. No modelo que desenvol-
veram, a interacao entre os sitios magnéticos no nanodisco e os defeitos s6

depende da energia de troca.
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Foi-se considerado nanodiscos magnéticos com interacao dipolo-dipolo e
as interagoes de troca. Podemos escrever um modelo hamiltoniano para o

nanodisco com impurezas magnéticas da seguinte forma,

1 I L
H= J ) Z Si'Sj_ﬁzsi'Sj

<igi! > <#’,j>
2 Z Si‘Sj_?’(Si'fij)’(Sj'fij) (4 1)
—)'. 3 .
<iAj> 7

Aqui, i e j sdo sitios da amostra pura, i’ sdo para sitios que contenham
impurezas; §,~, 5’; e 51’ sao vetores com dimensoes de comprimento fixo que
representa classicamente spins localizados nos sitios 7, j e i’ e satisfazem a
condicdo |S| = 1, J (em unidades de energia) é a constante de acoplamento
entre S‘; e g}, em nosso trabalho utilizamos J = 1 em todas nossas simulagoes;
J' é a constante de acoplamento entre 5_2’ e gj; ri; € a distancia entre os sitios 4
e j medido em unidades de comprimento; D é a constante dipolar. A primeira
e segunda soma ¢ realizada com os vizinhos mais proximos.

E observado que se J' < J, o centro do vortice se move na direcao do local
de impureza magnética, indicando um potencial efetivo atrativo, fig.(4.7), da
interagao entre o vértice e a impureza magnétical41]. Se J' > J, o nucleo
do vértice se afasta do local com impureza magnéticas, indicando um poten-
cial efetivo repulsivo de interacao entre o vortice e a impureza magnética,
fig.(4.8).

Sabemos que o nucleo do vértice interage com a impureza magnética
e que essa interacao ocorre quando a distancia relativa é menor que dois
parametros de rede. Logo, para estudar a interacao entre niucleo do vértice
e uma impureza magnética em um nanodisco, devemos escolher qualquer

posicao para a impureza préxima da trajetoria do centro do vortice.
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Figura 4.7: Comportamentos dinamicos instantaneos de um nicleo de vortice perto de uma impureza

magnética atrativa (J' < J). (a) Uma tipica configuragao inicial com o nicleo do vdrtice no centro

do nanodisco. O simbolo do circulo preto representa uma impureza magnética localizada a dois pontos

de distancia do centro. (b) Configuraggo apds 120 passos de tempo. (c) Configuracdo apds 850 passos

de tempo, mostrando o nicleo do vdrtice no local de impureza. A simulagdo para tempos mais tarde,

demonstra que esta € uma posi¢ao de equilibrio. Figura retirada da ref.[41]
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Figura 4.8: comportamentos instantdneos dindmicos de um nicleo de vortice repulsivo perto de
impurezas magnéticas (J' > J). (a) Uma tipica configuragao inicial com o nicleo de vértice localizado
no centro do nanodisco na presenga de uma impureza magnética. (b) Configuragdo apds 300 passos de
tempo de simulagdo. (c) configuragdo depois de 600 passos de tempo da simulagGo mostrando a posi¢ao

de equilibrio do micleo do vdrtice em relagdo a impureza. Figura retirada da ref.[41]
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4.2 Nanofita

4.2.1 Dominios Magnéticos

Um material ferromagnético no estado desmagnetizado esta dividido em

pequenas regides chamadas dominios magnéticos, como podemos ver na fig.(4.9)

L Nl N
e
\
/\ =
S T T

Figura 4.9: Representa¢do macroscopica de dominios magnéticos.

Cada dominio é espontaneamente magnetizado a um valor de saturacao
M, mas a diregao da magnetizacao ¢ aleatéria para cada dominio tal que a
soma das magnetizacoes dos dominios é nula. Um exemplo de processo de
magnetiza¢do de um material é mostrado na fig.(4.10).

O material em (a) estd dividido em dois dominios, a separagao entre esses
dominios é chamada “parede de dominios”. Os dominios estdao espontanea-
mente magnetizados em direcoes opostas, tendo o material uma magnetizacao
total zero. Em (b) um campo externo é aplicado, causando um aumento do
dominio superior fazendo com que a parede de dominio se propague, inver-
tendo o dominio inferior até o ponto (c¢). Finalmente, temos a rotacao da

magnetizacdo em dire¢do ao campo aplicado, como em (d).
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Figura 4.10: Processo de magnetizagao.

4.2.2 Paredes de Dominios

Paredes de dominios sao interfaces entre regioes de um material ferro-
magnético onde a magnetizagao espontanea tem diferentes direcoes. A pri-
meira vista, poderiamos imaginar a reversao da magnetizagao como uma
mudanga abrupta, para uma parede 180°, como mostra a fig.(4.11). No
entanto isto nao acontece. A interface entre dominios é uma transicao su-
ave e a parede tem uma largura finita definida pelas energias de troca e de
anisotropia, fig.(4.12).

O minimo para a energia de troca é observado quando spins adjacentes sao
paralelos, enquanto na fig.(4.11), a energia de troca associada seria méxima
pelos spins estarem antiparalelos.

Por outro lado, a energia de anisotropia é minima para spins alinhados
na direcao de facil magnetizacao. O que nao acontece para uma transicao
suave na direcao dos spins adjacentes entre dois dominios.

Assim, enquanto a energia de troca tenta fazer com que a parede de
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Parede

~

ARAREX:

Dominio 1 Dominio 2

Figura 4.11: Hipotética reversao infinitesimal de 180°.

dominio seja extensa (¢ sendo o menor possivel), a energia de anisotropia
tenta encurtar a parede de dominio aumentando o niimero de spins apontando
para o eixo de facil magnetizacao. Essa competicao entre energia de troca e

energia de anisotropia é que determina a largura da parede de dominio.

Dipdio Magnético

Figura 4.12: Parede de dominio de 180°.
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4.2.3 Largura de uma Parede de Dominio

A largura de uma parede de dominios pode ser calculada aproximada-
mente como a seguir. A energia de troca entre um par de atomos, cada um
com spin S é dado por

By, = —2J5%cose, (4.2)

onde J é a integral de troca e ¢ é o angulo entre os spins. Expandindo cos¢
em série,

2n 2 4 6
cos¢p = Z ¢ 1—%—1—%—%—1— (4.3)

e desprezando termos de quarta ordem e de ordens superiores (pois ¢ é muito

pequeno) temos, substituindo em (4.2), teremos
B, = JS?¢* — 2JS>. (4.4)

O segundo termo é independente do angulo e tem o mesmo valor na parede

e no dominio, podendo assim ser desprezado, entao temos,
tr — JS2¢2- (45)

Lembrando que para um material amorfo nao temos uma ordem de longo
alcance, mas sim uma ordem de curto alcance, J deve ser substituido por
um Jes. Logo, se pensarmos em uma célula com parametro de rede a que
contenha N &tomos, teremos a area por unidade de dtomos A = a?/N, e a

energia de troca por unidade de area é,
N
Ey. = ef52¢2§' (46)

Para uma reversao de 180° da parede, fazemos ¢ = 7/N e
, 72

Ey = JS"—

2 Na2
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A energia de anisotropia é da ordem de K vezes o volume da parede, logo

a energia de anisotropia por unidade de area da parede, sera
Eui=KNa= KL, (4.8)

onde L, = Na ¢ a largura da parede. A energia por unidade de drea total é

dada por
Je 82 2
E=FEy+ Ea = L2 " + KL, (4.9)
Lya
Encontrando o minimo em relagao a largura da parede

or JefS27T2
oL, L2a * ( )

JorS2m2
L, = \/fK—a. (4.11)

Substituindo a eq.(4.11) em (4.9) temos, que

2.2 2.2
E:\/JefSWKJr\/JefSWK:QKLp. (4.12)
a

a

com isso temos, que

O minimo para a energia total ocorre quando a energia de troca e de
anisotropia sao iguais. A largura de uma parede de dominio é proporcional
a raiz quadrada da integral de troca e inversamente proporcional a raiz qua-
drada da constante de anisotropia. Portanto, em materiais amorfos onde a
anisotropia é pequena temos uma diminuicao de K, a largura da parede é

maior do que em materiais cristalinos.

4.2.4 Parede de Dominio em Nanofitas Macias

Iremos definir aqui uma nanofita ferromagnética com dimensoes de com-
primento L, largura w, e espessura t ao longo dos eixos Z, § e Z respecti-

vamente, com L >> w > t. Como dito anteriormente, a estrutura de uma
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parede depende de um equilibrio entre as energias de troca e de anisotropia.
A primeira é minimizada quando os spins estdao paralelos um ao outro, ja
a energia de anisotropia é minimizada quando os spins estao paralelos ao
longo do eixo. Em materiais moles, tais como Permalloy, ha um dominio da
anisotropia de forma e com isso, dominios se encontram ao longo do eixo da
fita. Essas paredes que separam os dominios antiparalelos podem ocorrer em
duas topologias: transversal e vortice.

A parede transversal, fig.(4.13), em que m gira continuamente através
da parede, e de forma eficiente minimiza a energia de troca, em detrimento
da liberdade dos pélos magnéticos em suas extremidades. A energia magne-
tostatica resultante cresce com w e t. Com qualquer um desses aumentos de
dimensoes, o sistema eventualmente favorece uma estrutura de “fechamento”,
tais como a parede de vértice da fig.(4.14), em que a magnetizacao se torna
um circulo no plano sobre um pequeno nicleo de vortice perpendicular a este
plano. Esta configuracao minimiza polos livres, mas aumenta a energia de
troca.

e ]
F2=r=ap 3 A
L e ]
it k.
Bl e
L e b
e

L e e e
e

Figura 4.13: Parede de dominio transversal simétrica.

L e e b e e e e e e e e

Figura 4.14: Parede de dominio tipo vortice.

Parede transversal simétrica (TWS) sdo estaveis em fitas finas e estreitas,
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mas paredes de dominio tipo vértice (VW) sao preferidas quando qualquer
dimensao é aumentada. As modernas técnicas de fabricacao de nanoestru-
turas magnéticas muito tem ajudado nas verificagoes experimentais de tais

estruturas de parede e nas medidas de suas energias relativas [42].
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Capitulo 5

Resultados

Neste capitulo apresentaremos nossos resultados obtidos através de si-
mulacoes computacionais. Foi criado um algoritmo em linguagem Fortran
90 tanto para os trabalhos em nanodiscos quanto nas nanofitas. Em ambos
os trabalhos, foram utilizados o método de Monte Carlo Metropolis. Esti-
mamos a intensidade de campo magnético externo limite para que o nicleo
do vértice nao se desprendesse da regiao de um anel de impurezas, inserido
em um nanodisco. Nas nanofitas, variando a espessura e a largura de uma
nanofita de comprimento fixo, fizemos um diagrama de fase, porém com uma

metodologia diferente do que se encontra em outras referéncias.

5.1 Nanodisco com Anéis de Impurezas

Como dito anteriormente, nosso trabalho foi dividido em duas partes.
A primeira é baseada em controle do nticleo do vortice através de campo
magnético externo, gwt, aplicado paralelamente a um nanodisco de Per-
malloy. O trabalho dos autores da ref.[45] serve como motivagao do nosso

trabalho. Usando simulagoes numéricas, seus autores estudaram o efeito de
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um anel de impurezas magnéticas na dinamica de um nanodisco de Permal-
loy. Eles verificaram, via método da Dinamica Molecular, que a inversao de
polaridade do nicleo do vértice pode ser obtida a partir da interagao en-
tre impureza e nucleo do vértice, sob condicoes peculiares. Neste mesmo
trabalho, utilizaram da aplicacao de um campo magnético externo para que
houvesse o deslocamento do niticleo do vértice. No entanto, dependendo do
campo externo aplicado, o nicleo do vortice pode sair desta regiao do anel
de impurezas.

Em nosso trabalho, inserimos um anel de impurezas em um nanodisco de
Permalloy e variamos tanto a largura quanto o raio do anel de impurezas, a
fim de estimar a intensidade do campo externo limite para que o ntcleo do

vortice nao deixasse essa regiao do anel de impurezas.

(a) J' < J (b) J > J

Figura 5.1: Configuragdes onde o nicleo do vdrtice encontra-se na borda do anel de impurezas (de
vermelho), apds 200000 passos de Monte Carlo. Isso quer dizer que o campo externo aplicado tem um
valor menor que o campo limite para que o vdrtice seja expulso dessa regiao. Vemos que em (a) o nicleo
do vdrtice estd preso & borda do anel de impurezas, jd em (b) o nicleo do vértice fica deslocado a uma

certa distancia da borda do anel

Num primeiro instante, usando técnicas de Monte Carlo Metropolis e a
eq.(4.1) com o termo de Zeeman inserido, colocamos um anel de impurezas

com raio de 4 parametros de rede (20nm) e com uma largura de 1 parametro
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de rede (5nm) centrado no nanodisco. Variamos a constante de acoplamento,
J’=10.0, 0.25, 0.50, 1.0, 1.5, 2.0, 2.5, 3.0. Se voltarmos a secao 4.1.1, veremos
que se J' < J a interacao entre o vértice e a impureza é atrativa, e se
J' > J a interacao entre os dois é repulsiva, estes fenomenos sao visualizados
na fig.(5.1). Quando o campo magnético externo é menor que o valor do
campo limite, o nicleo do vortice fica preso a regiao do anel, como mostra
a fig.(5.1), essas figuras sdo apenas representativas, pois estudamos sistemas
com dimensoes maiores.

Sabemos que, quanto maior for a intensidade do campo aplicado no disco,
maior serd o deslocamento do vortice. Com isso, fizemos a diferenca dos
campos externos para cada J' em relacao a J' = 1.0, pois este valor consiste
de um sistema puro (J' = J).

As mesmas simulacoes anteriores foram realizadas para um nanodisco,
porém com um anel de impurezas com largura de 2 parametros de rede
(10nm), como podemos ver uma configuragao inicial na fig.(5.2). Suas dife-
rengas de campo limite encontram-se na fig.(5.3). Vemos que para valores
de J'/J < 1 precisamos de um campo magnético externo mais intenso no
sistema cujo o anel de impurezas tem largura de 2 parametros de rede do que
para o sistema que contém um anel de impurezas com dSnm de largura. Porém
para valores J'/J > 1 o caso se inverte, para que o nucleo do vértice seja
retirado da regiao dos anéis de impurezas, precisaremos de um campo mais
intenso no sistema de um anel impurezas com uma largura de 1 parametro
de rede. Porém essas diferencas sao pequenas.

Em seguida, variamos o raio do anel de impurezas para a metade do raio
do nanodisco. As simulagoes foram as mesmas dos nanodiscos acima. Fi-
zemos simulagoes também com anéis de impurezas com larguras de 1 e 2

parametros de rede e estimamos o campo magnético limite para cada confi-
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Figura 5.2: Configuragdo inicial para um sistema com um anel de impurezas (de vermelho) com

largura de 2 parametros de rede (10nm).
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Figura 5.3: Grdfico com resultados das diferencas dos campos magnéticos externos limite por J'/J

para anéis de impurezas com 20nm de raio e larguras de 1 e 2 pardmetros de rede. A unidade dos campos

é Tesla[T].
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guracao. A fig.(5.4) nos mostra uma configuragao de nanodisco com um anel
de impurezas com largura de 1 parametro de rede, onde J'/J < 1e J'/J > 1.
Percebemos em que ambos os vortices, apds 200000 passos de Monte Carlo
continuam na regiao do anel de impurezas, mais uma vez isso ocorre devido
a intensidade do campo magnético aplicado para este sistema ser menor que

a do campo magnético limite.

(a) J < J (b) J > J

Figura 5.4: Configuragées onde o nicleo do vdrtice encontra-se na borda do anel de impurezas (de
vermelho), cujo raio é a metade do raio nanodisco, apds 200000 passos de Monte Carlo. Isso quer dizer
que o campo externo aplicado tem um valor menor que o campo limite para que o vortice seja expulso
dessa regiago. Vemos que em (a) o vdrtice estd preso & borda do anel de impurezas, jé em (b) o vdrtice

fica deslocado a uma distancia da borda do anel

Na fig.(5.5) seguem as diferencas dos campos limites dos sistemas des-
critos acima. Podemos perceber que para valores de J'/J < 1, o valores
sao praticamente os mesmos para os dois sistemas. Porém, para valores de
J'/J > 1, essa diferenca de campo é maior para o sistema que contém um

anel de impurezas com uma largura de 1 parametro de rede.
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Dando continuidade, colocamos anéis de impurezas na borda do nano-
disco, como podemos ver na fig.(5.6), esta é uma configuracdo inicial de um
nanodisco com um anel de impurezas com 2 parametros de rede de largura.
Utilizando as mesmas técnicas para os outros sistemas, simulamos sistemas
com um anel de impurezas com 2 parametros de rede de largura inseridas na
borda do nanodisco. Variamos a constante de acoplamento, J’, nos mesmos
valores citados anteriormente. Estimamos o valor do campo externo limite
para que o vértice fique dentro do nanodisco, ou seja, sem saturar a magne-
tizacao do nanodisco. Assim como os outros, também realizamos a diferenca

dos campos limites, os resultados encontram-se na fig.(5.7).
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(a) Inicial (b) Final

Figura 5.6: Em (a) configuragao inicial de um anel de impurezas com largura de 2 pardametros de

rede inserido na borda do mnanodisco, e em (b) configuracao final apds 200000 passos de Monte Carlo.
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Figura 5.7: Grdfico com resultados das diferencas dos campos magnéticos externos limite por J'/J
para um anel de tmpurezas com largura de 2 parametros de rede inserido na borda do manodisco. A

unidade dos campos é Tesla[T].
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No geral, quando J'/J < 1, a diferenca dos campos limites é sempre
maior com relagao aos valores encontrados para J'/J > 1. Porém para o
sistema onde o anel de impurezas estd inserido na borda do disco, a partir de
J'/J = 0.50 praticamente nao existe essa diferenga. Isso pode ocorrer devido
a saturacao do sistema, tendo em vista que nos outros ainda existe uma
interagao entre o lado externo do anel de impurezas e o niicleo do vortice, o

sistema ainda nao esta saturado.

5.2 Nanofitas

Nesta segunda parte realizamos simulagoes computacionais de nanofitas,
cujos detalhes encontram-se na secao 4.2. Consideremos que uma nanofita é
definida com o comprimento L, largura w e espessura t ao longo de z, y e 2
respectivamente. Nosso trabalho teve como motivacao os resultados encon-
trados nas ref.[44, 46]. Em ambos trabalhos, utilizando Dinamica Molecular,
foram estimadas um diagrama de fase para estruturas de nanofitas de Per-
malloy, ver fig.(5.8). De acordo com seus autores, para nanofitas muito finas
e estreitas a configuragao de menor energia é do tipo parede transversa, mas
paredes do tipo vértice sao preferidas quando qualquer dimensao da nanofita
¢ aumentada.

Nas simulagoes realizadas pelos autores das referéncias citadas acima,
além de utilizarem em sua hamiltoniana os termos de Zeeman e de troca,
também adicionaram um termo referente a um campo desmagnetizante[44]
na direcao Z e outro referente a anisotropias nas diregoes T e .

Ja em nosso trabalho, utilizamos a anisotropia magnetostética (ou termo
de interagao dipolar) em nossa hamiltoniana, onde se considera a interagao

entre um momento magnético com todos os outros da rede.
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Figura 5.8: Diagrama de fase de uma nanofita, com dois tipos de estruturas, parede de dominio tipo

transversa e tipo vdrtice. Figura retirada da ref.[44]

Simulamos fitas de comprimento fixo, L. = 1.25um, com espessuras,
t = bnm,10nm. Para cada espessura variamos a largura da fita, w =
20nm, 30nm, 40nm, 50nm. Usamos em nossas simulacoes o método Monte
Carlo Metropolis, com um processo térmico dito recozimento (ou anneling),
onde as nanofitas iniciam com uma temperatura alta, e gradativamente o
sistema ¢ resfriado até uma dada temperatura final. Utilizamos uma tempe-
ratura inicial de Ty = 0.4 e resfriamos o sistema até uma temperatura final
de Tr = 0.05, em intervalos de AT = 0.05. Cada temperatura foi realizada
com 200000 passos de Monte Carlo.

As dimensoes dos sistemas em nossa simulacdo em comparacao com a
fig.(5.8), se concentra nas regides de dimensoes bem pequenas em relagao ao
grafico, como pode ser visto na fig.(5.9).

Realizamos simulagoes com 4 configuragoes iniciais diferentes: nanofita
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Figura 5.9: Diagrama de fase de uma nanofita, com dois tipos de estruturas, parede de dominio
tipo transversa e tipo vdrtice. Figura retirada da ref.[44], porém a parte colorida indica as dimensées de

nossas simulacgées.

com momentos magnéticos aleatorios, nanofita com parede de dominio trans-
versa em seu centro, configuracao de vortice localizada no centro da fita e
nanofita com estrutura de monodominio onde os spins estao orientados em
uma unica direcao. Podemos ver uma representacao destas 4 configuragoes
iniciais na fig.(5.10). Os tamanhos das fitas foram reduzidas nas figuras para
uma melhor vizualizacao.

Como resultado de nossas simulagoes, todas as configuragoes iniciais, para
todos os sistemas tendem para uma estrutura de monodominio. Isso quer
dizer que para cada sistema simulado, na temperatura final, Tr = 0.05, os
momentos magnéticos tendem a se alinhar ao longo da fita.

Em algumas simulagoes, as configuracoes finais obtidas utilizando o método

Monte Carlo Metropolis é a de parede de dominio transversa simétrica. No
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Figura 5.10: Configuragdes iniciais para simulagdes de nossas nanofitas. (a) Configuragdo onde os
spins tem orientagdo aleatdrio, (b) parede de dominio tipo transversa, (c) configuragdo de monodominio

e (d) parede tipo vdrtice.

entanto, para todos esses estados, as médias das energias por spin na tempera-
tura final em comparacao com as médias das energias por spin na tempera-
tura final de uma configuracao de monodominio é sempre de mais alta ener-
gia. Podemos concluir que essas configuracoes finais de parede de dominio
sao configuracoes metaestaveis. Abaixo mostramos dois exemplos, ambas

para fitas com expessura t = Snm.
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largura(w) | Cofiguragao Inicial | Energia Média | Configuragao Final

30nm Aleatério -1.93517 [J] Parede tipo Transversa

30nm Monodominio -1.93951 [J] Monodominio

largura(w) | Cofiguragao Inicial | Energia Média | Configuragao Final

50nm Parede tipo Transversa | -2.00130 [J] Parede tipo Transversa

50nm Vértice -2.00526 [J] Monodominio

Na tabela acima vemos que a diferenga de energia é muito pequena, da
ordem de 1073eV. Mesmo variando o niimero de passos de Monte Carlo de
200000 para 2 milhoes continuamos obtendo estes estados metaestaveis, e
com a mesma diferenca de 1073eV .

O diagrama de fases da ref.[44] nos mostra apenas 2 tipos de estruturas
de spin que sao, paredes de dominio tipo transversa e vértice. Entretanto,
os nossos resultados levam a crer que, nas dimensoes estudadas o estado de
menor energia ¢ do tipo monodominio.

Vale ressaltar que nao obtivemos resultados para dimensoes maiores, devi-
do & memoéria dos computadores do nosso laboratério e também por questoes
de limites vetoriais do Fortran 90. J& que nosso programa é vetorizado e
utilizamos em nossa hamiltoniana o termo de interacao de dipolo-dipolo,
onde um spin interage com todos os outros da rede, utilizando assim um

nimero muito grande de memoria dos computadores.
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Capitulo 6

Conclusao

Com relagao aos nanodiscos podemos dizer que, para valores onde J'/J <
1, a variacao de intensidade de campo em que o vértice nao seja expulso da
regiao do anel é maior do que para valores onde J'/J > 1. Entretanto, para o
sistema onde colocamos um anel de impurezas com largura de 2 parametros
de rede na borda do nanodisco, a partir do valor J'/J = 0.50 as variagoes dos
campos magnéticos foram pequenas. A diferenca das variagoes dos campos
em cada raio estudado com anéis de impurezas com 1 e 2 parametros de rede
de largura também é pequena. Nao realizamos simulagoes para um anel de
impurezas com largura de 1 parametro de rede na borda do nanodisco por
questoes de simulagao, pois ficaria um anel incompleto por falta de spins,
comprometendo assim nossos resultados.

Para as fitas, concluimos que a configuragdo de menor energia sempre
serd a configuracao de monodominio. Vimos que podem ocorrer algumas
configuracoes metaestaveis. Isso ocorre devido ao método de Monte Carlo
utilizado que nao foi suficiente para que a configuracao final deixasse de
ser uma parede de dominio transversa simétrica e passasse para uma de

monodominio. Futuramente, com a chegada de novos equipamentos, temos
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interesse em estudos de fitas com dimensoes maiores, realizando assim uma

andalise mais completa do diagrama de fases para nanofitas.
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Apeéendice A

Apeéendice

A.1 Interacao Dipolo com Campo Magnético

Um meio material magnético pode ser modelado por uma distribuicao

continua de dipolos magnéticos com densidade volumétrica dada por:

—

i) = o (A1)

onde dm é o momento dipolar magnético liquido no volume dV do material.
A quantidade M (7) é a magnetizacao do material no ponto 7. O potencial

vetorial de um material magnetizado €, portanto, dado por:

Ry o L
47T \%i |7?—7?|3
Ho 3 I/ = 1
= B By x v
47r/, rM) XV
_ Ho dST/V/ X M<7:;) _ @/ d{%,/ﬁ/ > M(ﬁ)
am Jy |77 — 7| 4 Jy |7 — 77|
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Aplicando a identidade vetorial
/ . ",
/V’deV’:—]{deS’ (A.3)
v S

a segunda parcela da eq.(A.1), tem-se,

. V' % M(r ' M(r v
o T T L T

Definamos entao,

onde Jy; é a densidade de corrente de magnetizacao dentro do material mag-
netizado e jy; é a densidade de corrente superficial na superficie do material
magnetizado. Logo,

A(r) = @/V/ g Pl @fg/ a5 v () (A.5)

4m 7 — 7| Am 7 — |

Assim, um material magnetizado é equivalente a uma distribuicaoo de cor-
rente Jj; interna ao material e uma corrente superficial 7, .

Dentro do material magnetizado, portanto, temos:

Vx B = po|J7)

ou seja

Definimos o campo intensidade magnética por:
. B(F) -
A = 29 _ i (A8)
Ho
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e a Lei de Ampere agora fica:

V x H(F) = J(7), (A.9)
onde J é a densidade de corrente livre, sobre a qual em geral temos controle,
enquanto que nao temos controle direto sobre J, M-

Definido um novo campo H dado pela eq.(A.8), vemos também que sua
unidade é o Ampeére/metro, como a de M. As fontes de H sdo apenas as

correntes livres. Por outro lado,
divH = —divM (A.10)

de forma que as linhas de H néo sdo fechadas, como as de é, se M nao é
homogéneo (ou se é descontinuo, como ocorre na interface entre um meio
magnetizado e o vacuo).

Se tivermos um meio magnético linear, homogéneo e isotrépico, a mag-
netizacao M é proporcional ao campo B (ou, equivalente, H ) no interior do

meio, dado como,

— —

M = x.H (A.11)

onde x,, € a susceptibilidade magnética do meio. Temos entao que
B = puo(H + M) = po(1 + xm)H = pH (A.12)

onde
= fio(1 + Xm) (A.13)

A constante material ;1 chama-se permeabilidade magnética do meio. Em
particular, no vacuo, pu = pgo; por isso chamamos o de permeabilidade
magnética do vdcuo

Os materiais magnéticos lineares sao de dois tipos, diamagnéticos (u <

to, Xm < 0) e paramagnéticos, (u > o, Xm > 0). Em ambos os casos,
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|xm| << 1: valores tipicos sao da ordem de 1073 e 1075[43], ou seja, tratam-
se de efeitos muito pequenos; a polarizacao de dielétricos é muito mais forte
(comparativamente), do que a magnetizagao destes materiais. Isso implica
queu%uoeémuoﬁ.

Efeitos fortes s@o encontrados apenas para materiais ferromagnéticos, mas

estes sao nao-lineares, o que equivale a dizer que x,, e p variam com B.

A.2 Calculo das equacoes de Movimento

Pode-se estudar a evolugao dos momentos magnéticos, utilizando a se-

guinte hamiltoniana:

(S-S Lo
S S ER AL o A S C SN G Il N
|7’ u| |75
i#j i#£]
onde S; é o momento magnético do sitio i, §j é o spin do sitio vizinho j e
ri; ¢ a distancia entre o sitio 7 e o sitio j, Béo campo externo aplicado ao
sistema.
Abaixo escrevemos os resultados obtidos teoricamente, onde utiliza-se a
eq.(3.10), fazendo M = S, que ¢ o momento de spin.
Para o termo de energia de troca teremos as seguintes equacoes de movi-
mento:
asy,

g;m — JZ(SZZ-S?’]» — \SY;:5%;)

para a componente na diregao z;

dS;,y'I‘OC(l T z z T
: —JZ)\S 575 — §7:5%)),

para a componente na direcao y;

detT’OCu T T
frect = J ) (8%:57; — 8787,

]
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para a componente na direcao z;
sendo A a constante de anisotropia, e como podemos perceber, sempre esta
ao lado da componente z do spin vizinho.

Para o termo de Energia de interagao Dipolo-Dipolo:

Sepr = S + SYrY 4 Sy (A.15)

Jlig Jjlig Jjlig

sendo Sery 0 produto escalar (S; - 7;;) e rf;, ; e 77; as componentes do vetor

unitério da distancia entre o sitio estudado (i) e seu vizinho (j). Assim,

podemos escrever as componentes de Eef § €OMO:
Bepp =D (S7—3r8Sess)/|ryl?
4]
Blerr = D> (S —3rSery)/Iryl®
(]

Bery =Dy (S; = 3rSers)/ Iyl (A.16)
i

Por fim, utilizando as equagoes acima, chegamos nas expressoes que defi-
deDip dSinip e deDip .
e 0 dt -

nem

T

iD1i z z
— 28 =N (SYBepp — S Blesy)

dt
dSz/Dz z T T z
7 L= E (SF - BPers — ST Bepy)
z’ZDip T Y T
) - ST . BY,.r — SY - B~ A7
7 % (S} 17— Si ) (A.17)

Para o termo de Energia de Zeeman teremos para cada componente:
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deiZee

=Y /B, - S'B.

dt
dSinee
=N 5B, - S7B,
dt Z i 7
dSziZee T
= Z SYB, — S*B, (A.18)

sendo B,, B, e B, as respectivas componentes de campo magnético aplicado
em nosso sistema.

Para evoluir cada passo no tempo, temos que somar as componentes de
cada termo das equagoes encontradas para a interacao de troca, interacao
Dipolo-Dipolo e energia de Zeeman, e por fim, integra-las no tempo, para
isso pode-se utilizar um método de passo multiplo muito eficaz denominado

Preditor-Corretor.
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