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Resumo

Empregando o Método de Monte Carlo [1], estudou-se sistemas magnéticos bidimen-
sionais. A transicao de fase que ocorre no modelo de Ising, foi também investigada
para o modelo XY bidimensional, ou geralmente chamado na literatura de 2D XY [2-5].
Observa-se neste modelo uma transi¢cao nao-usual do tipo Kosterlitz-Thouless-Berezinskii,
envolvendo vortices de spins que se descorrelacionam em uma temperatura Tkt [6]. Con-
tudo, pode-se observar a transi¢do sem a presenga de vortices para sistemas pequenos
como foi feito neste trabalho. A implementacao do método nos dois modelos citados, sera
detalhada e posteriormente utilizada no estudo de sistemas com bicamadas magnéticas
caracterizada pela existéncia de ordenamento ferromagnético (FM) e antiferromagnético
(AFM). Serao entao reproduzidas através das simulagoes, curvas de magnetizagdo em
relacao ao campo magnético, com o objetivo de encontrar as condi¢oes nas quais o fend-
meno conhecido como exchange bias [7| ocorre. Este deve-se a existéncia de uma interface
FM-AFM |[8], que sera o foco nas investigagoes.



Abstract

Employing the Monte Carlo Method [1], studied is two-dimensional magnetic sys-
tems. The phase transition that occurs in Ising model was also investigated for the
two-dimensional XY model, or also called 2D XY in the literature [2-5]. There is this mo-
del an unusual transition type Kosterlitz-Thouless-Berezinskii, involving vortices of spins
which unbinding in a temperature Tkr [6]. However, you can see the transition without
the presence of vortices for small systems as was done in this work. The implementation
of the method cited in the two models will be detailed and then used in the study of
magnetic bylayers systems characterized by the existence of planning ferromagnetic (FM)
and antiferromagnético (AFM). They will be then reproduced through simulations, curves
of magnetization in relation to the magnetic field, with the goal of find the conditions in
which the phenomenon known as Exchange Bias [7] occurs. This is because the existence
of an interface FM-AFM [8], which will be the focus of research.
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1 Introducao

Nesse trabalho, seré apresentado as principais caracteristicas de materiais ferromag-
néticos (FM), antiferromagnéticos (AFM) e que possuem uma interface FM-AFM. As
transicoes de fase de ferromagnetos bidimensionais em dois modelos magnéticos e ainda
os processos de magnetizagao para alguns casos serd mostrado. Para a obtencao dessas
propriedades precisa-se, essencialmente, da compreensao do comportamento microscopico
dos momentos magnéticos desses materiais, bem como dos diversos tipos de interacoes
envolvidas. Mais precisamente, também deve-se entender as origens dos momentos mag-
néticos atomicos, os quais sao resultados da soma dos momentos de dipolo magnético
orbital e intrinseco dos elétrons (o spin). Entretanto, pretende-se mostrar, de forma breve

e geral, a origem classica dos spins e de suas possiveis interagoes com o meio.

Para se estudar materiais magnéticos classicamente, faz-se aproximacoes, modelando-
os como um conjunto de momentos magnéticos sob varios tipos de interagoes. Ising, em
1925, foi o primeiro a propor um modelo para um material magnético [11]. Sua proposta
consiste em uma cadeia linear de momentos magnéticos o; = +1, localizados em uma rede,
0s quais interagem com seus vizinhos mais préoximos ;1 e 0;_1. A interacao é descrita
pelo valor da energia £ = —J ), 0,(0;41 + 0i_1), onde J é uma constante que determina
o tipo de ordenamento, o qual compete com a desordem imposta pela temperatura. Anos
mais tarde, depois que a Mecanica Quéantica foi formulada em 1927, Heisenberg propos
um modelo semelhante, onde os momentos ¢; sao substituidos por operadores de spins
S; [12]|. Classicamente, estes operadores podem ser vistos como vetores no espago tridi-
mensional representando o momento de dipolo magnético intrinseco atémico ou molecular.
Outro modelo consiste em considerar o spin com somente duas componentes, o chamado
modelo XY [1]. Cada um desses trés modelos citados, dentre outros [1], podem ser uti-
lizados em uma, duas ou trés dimensoes, apesar de algumas componentes de spin nao
existirem em alguns modelos. Estes e outros modelos surgiram no intuito de se obter as
propriedades magnéticas e termodinamicas de sistemas de ordenamento ferromagnético,

antiferromagnético e ferrimagnético.
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Atualmente a maioria das propriedades de materiais FM e AFM sao bem conhecidas.
Porém, ainda ha muito a ser estudado quando se trata de acoplamentos entre estes. Desde
1956, quando W. H. Meiklejohn e C. Bean descobriram alguns efeitos interessantes em
materiais com interfaces FM-AFM, estes sao bastante estudados [8, 13, 14]. Eles apresen-
taram um material com novo tipo de anisotropia magnética, denominado de anisotropia
de troca e que hoje também é chamado de ezchange bias. Este fendmeno é caracterizado
pelo deslocamento da curva de histerese [8, 13, 14|, e acompanhado por uma elevagao
na coercividade do material [15-18|. Bicamadas magnéticas FM-AFM que possuem es-
tes e outros efeitos semelhantes podem também ser utilizadas para produzir resisténcia
elétrica, efeito conhecido como magnetoresisténcia |7, 19|, importante na producao de
valvulas de spin [7]. Vérios modelos foram desenvolvidos para entender todos esses efei-
tos [13, 15, 16, 20-26], mas existem muitos casos a serem resolvidos e explorados |7, 19],

e também alguns que nao concordam completamente com os resultados experimentais.

Todos esses fenomenos relacionados com bicamadas magnéticas, principalmente as que
envolvem interfaces FM-AFM, tém despertado o interesse de muitos pesquisadores tedricos
e experimentais [7, 8, 13-23, 25-36]. Esso se deve ao grande potencial destes materiais
na aplicacao em cabecas de leitura e escrita de discos rigidos, e em memorias magnéticas
nao-volateis com maior capacidade de armazenar informagoes, as MRAM |7, 19]. Hoje é
possivel fabricar essas estruturas magnéticas artificialmente, o que tem dado origem a um

inovador ramo da tecnologia, a eletronica de spin, também chamada de ‘‘spintrénica’.

Uma das ferramentas bastante utilizada no estudo dos fenémenos relacionados com
essas bicamadas magnéticas FM-AFM é o Método de Monte Carlo (MMC) |21, 27, 28, 35].
Ele é uma técnica numeérica que se utiliza de eventos ou ntimeros aleatorios para resolver
problemas fisicos, matematicos e estatisticos. Historicamente, o método é mais antigo que
o proprio computador, mas a utilizagao do seu nome e um desenvolvimento sistematico
so foi apresentado em 1929 por Nicolas Metropolis [1]. Contudo, a primeira aplicagao
real do método para responder problemas fisicos foi feita por Enrico Fermi [1]|, quando a
técnica ainda era chamada de statistical samplings, que em portugués pode ser traduzido
como amostras estatisticas. Ainda hoje a técnica é bastante utilizada e se tornou uma

ferramenta essencial no estudo de sistemas magnéticos.

Hoje existem computadores com poder de processamento muito maior que ha décadas
atras, o que deu um enorme destaque ao MMC, pois ele se tornou cada vez mais preciso
e abrangente. Isso se deve principalmente a criagao de novos algoritmos. O trabalho de

Metropolis e seus colaboradores publicado em 1953 [1| descreveu pela primeira vez o tao
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conhecido Algoritmo de Metropolis, que é um marco histérico no desenvolvimento
de novas técnicas para o MMC. Desde a sua publicacao até a atualidade ele vem sendo
intensivamente utilizado, principalmente na solugao de problemas fisicos e, mais especifi-
camente em problemas que envolvem mecanica estatistica, como é o caso do magnetismo

a nivel microscopico.

Uma das maiores motivagoes em se aplicar o MMC é que ele pode ser utilizado em
problemas que sao de dificil solugao analitica. Um outro estimulo para utilizacao do
MMC é que nas simulagoes computacionais pode-se alterar os parametros fisicos de forma
arbitraria, coisa que dificilmente se consegue em experimentos. Além disso, a técnica tem
servido para melhor compreender a natureza estatistica das propriedades macroscopicas
de qualquer sistema fisico com um nimero grande de estados acessiveis. Esse assunto é
fundamental em duas grandes areas da Fisica, a Mecanica Estatistica e a Termodinamica.
Entretanto, o MMC também possui um grande destaque em Matematica, Estatistica,
Economia e em muitas outras areas da Fisica. Sera mostrado, portanto, no decorrer
desse trabalho, os passos detalhados para se aplicar o Método de Monte Carlo, com foco
no estudo de materiais ferromagnéticos bidimensionais nos modelos de Ising e 2D XY e

sistemas com interface magnética FM-AFM.

Esse trabalho esta ordenado da seguinte forma. No capitulo seguinte, Capitulo 2, seré
apresentado a teoria geral do magnetismo focando na origem macroscopica e microscopica
do ferromagnetismo e antiferromagnetismo. O processo de magnetizacao de ferromagnetos
sera visto e, por fim, os detalhes a respeito de sistemas de bicamadas magnéticas FM-AFM
em duas dimensoes. Em seguida, no Capitulo 3, seré introduzida a metodologia, titulada
de Método de Monte Carlo, mostrando exemplos didaticos e simples para formar a base
da técnica. Os conceitos gerais da Mecanica Estatistica com suas defini¢coes de espaco
de fase, coordenadas generalizadas, funcao de fase, e outras também serao brevemente
citados. Finalmente, o Algoritmo de Metropolis sera descrito com exemplos de aplicacao
no modelo de Ising e 2D XY.

Os resultados serao apresentados no Capitulo 4, onde mostra-se, da forma mais deta-
lhada possivel, o desenvolvimento das simulagoes de Monte Carlo, bem como os cuidados
necessarios para se obter resultados coerentes, tanto para o modelo de Ising quanto para
o modelo 2D XY. Seré discutido também alguns resultados obtidos em sistemas com in-
terface magnética FM-AFM, com a apresentacao de algumas perspectivas e propostas de

pesquisa para investigar esse assunto tao importante.
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2 Magnetismo e Materiais
Magnéticos

2.1 Introducao

A magnetita, minério encontrado na natureza de composicao quimica Fe;Oy, foi quem
deu origem aos estudos que culminaram na teoria do Magnetismo que se conhece hoje.
O minério tem uma propriedade de atrair fragmentos de ferro e era encontrado na Mag-
nésia, uma cidade na regiao da Turquia Antiga [37]. Essa caracteristica tao interessante
estimulou o homem & compreender as propriedades do interior da matéria e a utiliza-la

em beneficio proprio.

Historicamente, existem algumas evidéncias de aplicagoes e experiéncias com a forca
magnética na antiguidade. Os chineses, por exemplo, inventaram a btissola bem antes
de 2000 a.C. [10, 38]. Escritos de Thales de Mileto, na Grécia, também mostravam que
ele acreditava no poder da magnetita por volta de 600 a.C. [10]. Séculos mais tarde, em
1269, Petrus Peregrines descobre os polos magnéticos, denominando-os de pélo norte e
sul. William Gilbert de Colchester (1544-1603) é o primeiro a afirmar que a terra possui
campo magnético proprio e Coulomb(1736-1806) realiza experimentos com sua balanga

de torgao para medir as forgas magnéticas [10].

Ja no século XIX, as descobertas nessa area foram bem mais marcantes. Em 1820,
Oersted e Ampére descobrem como gerar forgas magnéticas a partir de correntes elétricas
e 20 anos mais tarde, Faraday e Henry descobrem a indugao eletromagnética. Ambas des-
cobertas possibilitaram a criagao de motores e geradores elétricos, os quais fazem parte
da nossa vida nos eletrodomésticos, eletroeletronicos, automoéveis e etc. Elas também
possibilitaram a criacao de grandes usinas hidrelétricas e tém um papel fundamental em
telecomunicagoes. Esses descobrimentos foram verdadeiras revolucoes para o desenvolvi-

mento tecnologico.

A gravacao magnética também marcou o desenvolvimento tecnolégico no final do
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Figura 1: O telégrafo original de Valdemar Poulsen patentiado e construido em 1898.

século XIX. Oberlin Smith foi o primeiro a sugerir o desenvolvimento de um gravador
magnético de som, o qual foi posto em pratica pouco tempo depois pelo dinamarqués
Valdemar Poulsen [38], veja Figura 1. Desde entao pesquisas foram feitas para se produ-
zir materiais com maior capacidade de gravacao. O ciclo de histerese, portanto, foi a
caracteristica principal de observacao que possibilitou a classificagdo de materiais ferro-
magnéticos quanto a sua capacidade de armazenar informagcoes. Esse termo foi usado por

James Erwin em seu livro publicado em 1891 nos EUA [38].

Pode-se também classificar os ferromagnetos de acordo com a sua susceptibilidade
magnética relativa, definida como a resposta da magnetizacao com respeito & variacao
do campo magnético. Eles podem ser diamagnéticos, paramagnéticos, antiferro-
magnéticos, ferrimagnéticos e ferromagnéticos. Esse tipo de classificacao teve uma
grande contribui¢ao de Pierre Curie no final do século XIX, quando determinou curvas de
magnetizagao para diferentes materiais magnéticos, e também de pesquisadores teoricos
como Paul Langevin e Pierre Weiss, os quais explicaram o diamagnetismo e o ferromagne-
tismo, respectivamente. Curie determinou a temperatura acima da qual um ferromagneto
muda de fase, quando o material nao apresenta uma magnetizacao espontanea caracteris-
tica de materiais ferromagnéticos. Acima dessa temperatura, a Temperatura Critica
de Curie, o sistema passa para a fase paramagnética. Weiss elaborou uma teoria para
explicar a origem microscopica do ferromagnetismo, a qual dizia que existe uma forte inte-
racao entre os momentos magnéticos atdémicos, que resultava em um campo molecular
ou campo de Weiss proporcional & magnetizacao [10]. Contudo, essa teoria nao previa a
existéncia de ferromagnetos que nao apresentavam espontaneamente uma magnetizagao.
A explicac@o para isso é que alguns materiais ferromagnéticos possuiam pequenas regioes
magnetizadas em diregoes variadas dentro do material. Isso produzia uma magnetizagao

total menor do que a prevista por Weiss. Cada regiao dessa foi chamada pelo proprio de
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Dominio Magnético e sua compreensao ¢ de suma importancia para o objetivo desse
trabalho e sera visto na Secao 2.5. A Figura 2 mostra exemplos de um material com
dominios magnéticos. Veja que, entre um dominio e outro, as chamadas paredes de
dominios, existe uma mudanca gradual na direcao dos momentos magnéticos, que au-
mentam a energia de troca interatomica entre os mesmos. Isso pode ocorrer quando um
outro tipo de interacao esta presente na amostra ou ainda quando o sistema se encontra

em um estado de metaestabilidade, como sera visto mais adiante.

Depois desse breve contexto historico com uma introducao béasica de alguns concei-
tos, uma revisao geral a respeito das propriedades magnéticas da matéria em uma visao
macroscopica e microscopicaseré feita nas proximas secoes. Em seguida, sera apresentado
cada uma das fases magnéticas e seus respectivos processos de magnetizacao, dando énfase
as duas fases mais importantes para este trabalho, o ferromagnetismo e o antiferromagne-
tismo. Por fim, serd exposto a teoria do Exchange Bias, como e em quais circunstancias

foi descoberto, e como se pode estudé-la.

2.2 As Grandezas B, He M

O campo magnético H, pode ser extraido por analogia a lei de Coulomb. Podemos,

portanto, definir a forca magnética F entre dois monopolos magnéticos my e mso como

mims

F=k T (2.1)

r2
onde r é a distancia entre eles, ¥ é o versor na direcao radial e k é uma constante de
proporcionalidade. Apesar de nao encontrarmos monopdélos magnéticos na natureza, po-
demos interpretar a Equacao 2.1 como a forga que um monopodlo sente na presenca de um
campo magnético H gerado pelo outro. Dessa forma, podemos reescrever a equagao da

seguinte forma

F = m1H, (22)

onde my seria o monopdlo de prova, em analogia a Teoria Eletrostatica.

2

Como os momentos magnéticos existem na natureza, é comum representa-los pelo
vetor momento magnético u; = ml, onde 1 é o vetor que vai de um monopélo negativo a
outro positivode intensidade m. Por outro lado, segundo a Mecanica Quantica, o momento
magnético p; atdémico é proporcional ao spin do elétron. No inicio da década de 20, O.
Stern e W. Gerlach conseguiram mostrar através de seus experimentos que o elétron possui

um momento magnético intrinseco com apenas dois valores de intensidade, +h/2, e que
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Figura 2: Exemplos de sistemas ferromagnéticos bidimensionais contendo dominios.
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sao multiplos de alguma unidade fundamental de momento angular [12]. Hoje, sabemos
que esta unidade ¢ exatamente o Magneton de Bohr, ug = eh/2m.c = 9.274.10**J/T, que

pode ser extraida do caso de um elétron em um atomo de hidrogénio.

Assim, de forma bem resumida, a magnetizacao M, presente em certos materiais,
origina-se essencialmente do momento de dipolo magnético, j, proporcional ao mo-
mento angular total J de cada d4tomo ou molécula. Sendo J é resultado da soma dos
momentos angular orbital L e intrinseco S dos elétrons. A natureza destes tem uma
explicacao bem desenvolvida e comprovada pela Mecanica Quantica. A equagao, por-

tanto, que relaciona o vetor momento magnético ; com o momento angular total J é

1= —gpusd, (2.3)

onde g é o fator de Landé (Ver ref. [9]). Para o spin do elétron g = 2.0023, embora

geralmente utiliza-se g = 2.0.

Pode-se representar, do ponto de vista macroscopico, o estado magnético dos materiais

pelo vetor magnetizagao M, dado por
1
M= >, (2.4)

onde u; ¢ o momento de dipolo magnético total do i-ésimo atomo ou molécula dentro de
uma rede cristalina de volume V. Para que M represente uma grandeza magnética local
dentro da amostra e ao mesmo tempo uma média estatisticamente relevante, V' deve ser
grande o suficiente para conter um numero elevado de momentos e muito pequeno em

relacao ao tamanho da amostra.

A grandeza M pode variar com respeito a varias outras, como a temperatura 7' ou
campo magnético H, as qual o material possa estar submetido. A forma do comporta-
mento com respeito ao campo por exemplo, tem origem nos diversos tipos de interacoes
entre os momentos magnéticos p;. A estrutura da rede cristalina e os defeitos nela exis-
tente também contribuem com a resposta da magnetizagao com a variagao do campo. Se

0 meio possuir um comportamento linear, teremos
M = xH, (2.5)

onde y ¢ a susceptibilidade magnética, que ¢ uma quantidade escalar se o meio for

isotropico e homogéneo, caso contrario ela serd um tensor nao-diagonal.

Um meio magnetizado produz um campo magnético em sua volta. Portanto, é con-
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veniente introduzirmos o vetor inducao magnética B, o qual depende tanto do campo
magnético H (geralmente gerado por uma corrente de condugao) quanto da magnetizagao

do meio. Assim, podemos defini-lo como
B = juo(H + M), (2.6

onde py é a permeabilidade magnética no viacuo. Se o meio for isotropico e homogéneo,

podemos utilizar as Equacao 2.5 e 2.6 e obter
B = po(1 + x)H = pH, (2.7)

onde p agora representa a permeabilidade magnética no meio.

A energia de interacao de um momento de dipolo magnético permanente individual
com um campo magnético H é bem facil de obter. Para isso, considere dois polos —m e +m
a uma distancia d um do outro!. Se o potencial nos polos é ¢_,, e ¢, respectivamente,

entao o trabalho realizado é —me¢_,, + mo,,,, € assim a energia potencial é

9¢

W =m(¢-m + dsm) = mz", (2.8)
onde r ¢é a direcao do vetor d. Logo,
Wi=—u-H (2.9)
para um dipolo individual. Para todos os momentos a energia de interacao total é
W:—ZM-H:—ZguBS-H, (2.10)

se considerarmos desprezivel o momento angular orbital L. Segundo a Equagao 2.10 um
material sob a acao de um campo magnético tem seus momentos individuais com uma
forte tendéncia a se alinhar com o campo. Contudo, isso nao ocorrera quando nao temos

momentos magnéticos permanentes, como serda mostrado na proxima se¢ao.

2.3 Diamagnetismo e Paramagnetismo

Os momentos magnéticos atomicos ou moleculares tém trés possiveis origens: no spin
eletronico, no movimento dos elétrons em torno do nicleo atémico (momento angular

orbital), e na mudanga do momento orbital devido a um campo magnético aplicado. Este

!Na natureza ndo encontramos monopdlos magnéticos, mas em principio podemos considerar um
dipolo magnético como um par de polos, em analogia ao dipolo elétrico.
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altimo efeito se deve a lei de Lenz, onde a variagao de um campo magnético H, produz
uma mudanca na forma com que os elétrons giram em torno do niicleo. Esta mudanca é tal
que um campo magnético é gerado por uma corrente induzida, devido ao movimento dos
elétrons, que se opoe a variagao de H. Isso fica bem evidente em materiais classificados
como diamagnéticos, pois ao aplicarmos um campo magnético nestes, eles exibem uma
magnetizagao em sentido contrario ao campo. Exemplos de materiais diamagnéticos sao
aqueles que tém atomos com camadas eletronicas completas como o He, Ne, Ar, Kr, Xe,
e s6lidos com ligagoes ionicas como o K Br, LiF', CaFy e NaCl e ainda alguns condutores

como o C'u, Au [10].

O diamagnetismo estd presente em todos os materiais, mas alguns podem possuir
momentos magnéticos de origem nos spins eletronicos. Materiais como estes podem ser
classificados como paramagnéticos, ferromagnéticos, antiferromagnéticos ou ainda ferri-
magnéticos. Os paramagnéticos, na auséncia de campo, possuem magnetizagao pratica-
mente zero. Isso decorre da fraca interacao entre os momentos com respeito a temperatura
na qual o sistema se encontra. Com uma perturbacao minima os momentos nao tém di-
regao privilegiada alguma e, com isso, possuem dire¢oes variadas de tal forma que a soma
dada pela Equagao 2.4 é nula. Ao se aplicar um campo magnético nestes materiais os
momentos tendem a se alinhar com este, de acordo com a Equacgao 2.10. E, assim, ao
aumentar o campo aumenta-se também a magnetizacao M. A susceptibilidade resultante
¢ positiva e da ordem de 107° e 1073, que diminui com o aumento da temperatura do
sistema. Essa tltima observagao foi primeiro colocada em 1895 por Curie. Segundo ele,
a susceptibilidade desses materiais como func¢ao da temperatura era dada segundo a lei
de Curie
NJ(J+1)g*>  C 511
3kpT T (2.11)

onde N é o namero total de atomos, kp é a constante de Boltzmann, C é a constante de

I

X

Curie e T é a temperatura absoluta do material (ver ref. [10]).

Sua conclusao foi baseada em experimentos realizados com o gés de oxigénio (Os).
Estudos posteriores também mostraram que nem todos os paramagnetos obedeciam a lei
de Curie, Eq. 2.11. Contudo, Weiss, em seguida, mostrou que a susceptibilidade seria

dada por
C

T—6

onde 6 é uma constante denominada de Temperatura de Curie. A Equagao 2.12 é hoje

X = (2.12)

chamada de lei de Curie-Weiss. A constante C esta relacionada com a intensidade de

interacao entre os momentos. Se 6 é positivo, significa que a interacao ajuda a alinhar os
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momentos paralelamente. Caso contrario, a interagao ¢ do tipo antiferromagnética como

veremos nas secoes posteriores.

Alguns materiais paramagnéticos sao os metais de elementos nao-magnéticos, isolan-

tes, e os que contém atomos livres ou fons de elementos dos actinidios, entre outros.

2.4 Ferromagnetismo

Ao contrario dos materiais paramagnéticos, os ferromagnéticos possuem seus momen-
tos magnéticos altamente interagentes e ainda buscam o alinhamento paralelo entre si.
Eles sao o ferro, cobalto, niquel, gadolinio, térbio, dysprosio, holmio, érbio, tilio e etc. A
maioria dos ferromagnetos sdo metais, e componentes i6nicos como La;_sCasMnO5(0.2 <
0 <0.4), CrBrs, EuO, EuS, EuSe, Euly e FuySi0O,. Todos eles apresentam uma mag-
netizacao espontanea, mesmo na auséncia de campo, em certas condi¢oes de temperatura
e depois de estarem sujeitos a campos magnéticos. Contudo, acima de uma temperatura
critica T, (a Temperatura de Curie) essa magnetizagao se anula e o meio passa para a

fase paramagnética.

Algumas amostras de ferromagnetos podem nao exibir uma magnetizacao a campo
nulo. A explicagdo postulada por Weiss [10]| é bem conhecida e estabelecida hoje e prevé
a existéncia de pequenas regioes ou dominios, com magnetizacao local em uma dire¢ao
qualquer. Porém, a magnetizacao total seria a soma vetorial de todos os dominios o que
resulta em uma magnetizagao proxima de zero. Esse fendmeno nos leva a fazer estudos
quanto ao processo de magnetizacao sobre dois aspectos. O primeiro consiste na ana-
lise de sistemas que possuem um tnico dominio magnético, verificando as propriedades
da magnetizacao com respeito ao campo ou temperatura. Este aspecto estd mais rela-
cionado com as propriedades microscopicas ou a nivel atomico, e é o assunto de maior
interesse nesse trabalho. O segundo diz respeito ao comportamento da magnetizagao em
um campo aplicado de materiais que possuem muitos dominios magnéticos (é o caso da
maioria dos materiais), embora, sob certas condigdes, como a aplicagdo de um campo
suficientemente grande, esses dominios podem desaparecer. Tal aspecto esta relacionado

com as propriedades macroscopicas ou de volume.

Portanto, na proxima secao seré apresentado alguns detalhes da teoria classica para a
magnetizagao espontanea desenvolvida por Weiss. Em seguida, sera apresentada a origem
Quéantica da interacao de troca prevista pelo mesmo, e que estd de acordo com muitos

casos observados experimentalmente. Por fim, as caracteristicas tedricas e experimentais
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Figura 3: Susceptibilidade como funcao da temperatura para um sistema paramagnético
(primeiro grafico), em seguida para um ferromagnético em temperaturas acima de T,
e, por fim, para um antiferromagnético acima de sua temperatura critica, chamada de
Temperatira de Néel, Ty [9].

da anisotropia presente em materiais ferromagnéticos sera comentada.

2.4.1 A Teoria Classica do Campo Molecular

A teoria classica do campo molecular formulada por Weiss, em 1907, consiste em um
postulado (proposto antes mesmo do total desenvolvimento da Mecanica Quéntica) da
existéncia de um campo interno proporcional & magnetizacao em materiais ferromagnéti-
cos. Este campo interno, também chamado de campo molecular de Weiss ou campo de
exchange (Hyy ), substitui a forte interagao existente entre os momentos de dipolo magné-
tico, a qual é minimizada com o aumento da temperatura. Ele é, entao, matematicamante
dado por

Hy = Ny M, (2.13)

onde Ny, é a constante do campo molecular.

Podemos agora mostrar a origem da lei de Curie da Equacao 2.12. Suponha a fase
paramagnética com x, dada pela Equagao 2.11. A magnetizacao M ¢ entao dada pela
Equagao 2.5, com H = H,4 + Hy,, onde H4 é o campo aplicado que causa uma magneti-
zagao finita e, consequentemente, um campo molecular de Weiss. Desse modo, é facil ver
que a nova susceptibilidade y sera

M C

= H, =T oN (2.14)

X

E se § = C' Ny tem-se exatamente a Equacao 2.12 e em T' = # uma singularidade. Nesta
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Figura 4: Magnetizacao de saturacao do niquel como funcao da temperatura, e curva
tedrica para S=1/2 na teoria do campo médio. Valores experimentais de P. Weiss e R.
Forrer [9].

temperatura e abaixo dela o sistema tera uma magnetizagao espontanea e um ordenamento

denominado ferromagnético se Ny > 0. Caso contrério ele sera antiferromagnético.

A Figura 3 mostra a susceptibilidade para um paramagneto (7" > 0), ferromagneto
(T > T.) e um antiferromagneto para T > Ty, onde Ty é a temperatura critica acima
da qual o sistema antiferromagnético muda para a fase paramagnética, denominada de

Temperatura de Néel.

A teoria do campo médio ou campo molecular de Weiss pode ser usada para verificar a
dependéncia da magnetizacao de saturacao em funcao da temperatura. A demonstracao
disso nao tem importancia fundamental para o propoésito desse trabalho, porém essa
dependéncia sera simulada através do Método de Monte Carlo e é preciso saber como
a magnetizacao se comporta com respeito a temperatura. A Figura 4 mostra, entao, o
comportamento da magnetizacao com o aumento da temperatura para o N e o resultado
a partir da teoria do campo molecular. Em T" = T, ela se anula, caracterizando a mudanca

de fase ferromagética/paramagnética classificada como uma transigao de segunda ordem.

2.4.2 A Interacao de Troca

Em 1928, Heisenberg publicou um artigo no qual mostrou que o campo molecular de

Weiss é resultado da interacao de troca da Mecanica Quantica e que ela nao tem analogo
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classico. Sua teoria se baseou no método de Heitler - London desenvolvido para o atomo
de hidrogénio [10]. Os detalhes dessa teoria nao serdo apresentados aqui, mas qualquer
livro de mecénica quantica pode ter detalhes sobre o calculo. Contudo, o que é necessario
conhecer é que a constante de troca tem origem eletrostatica e é resultado direto da
indistinguibilidade dos elétrons. Seu valor resulta de uma integral, chamada de integral
de troca, das fungoes de onda sobrepostas de particulas idénticas, e pode ser negativo ou
positivo. Por exemplo, para a molécula de hidrogénio ela é negativa. Isso varia de acordo
com as distancias entre as particulas elementares dos atomos ou moléculas envolvidos.
Se considerarmos a molécula de hidrogénio (dois atomos de hidrogénio ligados por uma
interagao interatoémica), com interagdes entre os niucleos atomicos, entre os elétrons de
cada atomo e entre um elétron de um atomo com o niicleo do outro, teriamos um potencial
eletrostatico entre os dois 4tomos representado pelo hamiltoniano

e? e? e? e?

Mum = —+ === = 2, (2.15)
Tapb Ti2  Tib T2a

onde r,, ¢ a distancia entre os niicleos do hidrogénio a com o do b, r12 a distancia entre
os elétron 1 do atomo de ntucleo a e 2 do 4tomo de nicleo b, 1, e 19, as distancias entre
ntucleo e elétron, e e é a carga elementar. Entao, o sinal da integral de troca sera positivo
se os dois primeiros termos do lado direito da Equacao 2.15 forem suficientemente grandes
de forma que ‘H > 0. Uma representagao possivel para a constante de troca como fungao
da distancia entre os nicleos atomicos pode ser vista na Figura 5. Ela é conhecida como
a curva de Bethe-Slater, pois foi Slater quem primeiro encontrou uma correlacao entre a
natureza da interagao de troca com a distancia interatdmica em 1930 e trés anos mais
tarde Bethe, juntamente com Sommerfeld, confirmaram seus resultados [39]. Contudo,

a figura representa alguns poucos casos e, por isso, somente deve ser usada como um

exemplo de comportamento da constante de troca.

Os materiais que possuem interacgoes interatomicas ferromagnéticas, ou seja, quando
a constante de troca J, > 0, sao o ferro e metais de terras raras, pois possuem ligacoes
do tipo d e f. Alguns metais como o Mn e Cr nao sao ferromagnéticos, mas alguns
de seus compostos sao, pois nestes podem existir pequenas mudancas no espagamento
interatomico, os quais favorecem o ferromagnetismo. Como exemplo disso tem-se MnAs

e MnSb [10].

E comum escrever o Hamiltoniano de um cristal completo como a soma, sobre todos
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Figura 5: Esquema da variacao da integral de troca J. como fungao da distancia interato-
mica 74, [10].

os atomos, do produto escalar entre os spins de 4&tomos vizinhos da forma

He=—J ) S;-8S; (2.16)

<ij>
onde S; é o operador de spin. Este pode ser considerado, classicamente, como um vetor
com uma, duas ou trés componentes. Quando o spin possui as trés componentes, onde
S? = (87)2 + (SY)? + (S57)? podemos dizer que a Equagao 2.16 representa o Modelo de

Heisenberg para um material ferromagnético.

Existem outros modelos mais simples. Um deles, mais conhecido que o préprio modelo
de Heisenberg, por ter sido pioneiro em modelar ferromagnetos como um conjunto de
momentos magnéticos através de vetores cléssicos interagentes entre si, é o modelo de
Ising. Esse modelo, como ja comentado na introdugao deste trabalho, consiste em uma
rede de spins com apenas uma componente, ou seja, considerando somente a componente
z, tem-se um hamiltoniano em que S7 = +1. Esse é um dos modelos mais estudados,
desde o seu desenvolvimento, devido sua simplicidade. Um outro modelo, o qual também
é objeto de estudo nesse trabalho, é o chamado de Modelo XY. Este consiste em spins
com apenas duas componentes. Nesse caso, é conveniente representé-los como vetores de
componentes S* e SY de forma que S* = (5%)% + (S¥)?, ou apenas pelo angulo que o
spin faz com o eixo principal [1]. O fato de esses dois modelos nao possuirem uma ou
duas componentes do spin, nao implica que nao possa ser tratado em uma, duas ou trés
dimensoes. O modelo XY sera estudado neste trabalho em duas dimensoes e, por isso,

serd chamado de Modelo 2D XY, como é comum na literatura.
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Figura 6: Magnetizagao vs. campo para o ferro (a) e nickel (b) em trés diregoes diferentes,
[100] correspondendo a dire¢ao da aresta de um cristal cibico, [110]| correspondendo a
diagonal da face de um cubo e [111] a diagonal do mesmo [9].

2.4.3 Anisotropia Cristalina

Muitos materiais nao exibem o mesmo comportamento em direcoes diferenciadas.
Um exemplo simples é um pedago de madeira, que na tentativa de quebra-lo em uma
direcao, ¢ bem provavel que sera mais facil ou mais dificil do que quebra-lo em outra.
Pode-se dizer entao, que essa madeira nao é isotropica. Ela possui um certo tipo de
anisotropia espacial. Em materiais magnéticos nao é diferente. Observa-se, por meio
de experimentos, que a magnetizacao tende a se alinhar com o campo magnético, mas,
dependendo da direcao deste, isso pode ocorrer de forma que a magnetizacao sature com
mais ou menos facilidade. Como exemplo, mostramos na Figura 6 a magnetizacao para
o ferro (Figura 6a) e para o nickel (Figura 6b) contra o campo aplicado em trés dire¢oes
cristalograficas diferentes [10, 39]. Notemos por exemplo que, para o ferro a diregdo de
facil magnetizacao é a [100] correspondendo & uma aresta de um cristal cibico, e a diregao

correspondendo a diagonal [111] é de dificil magnetizagao.

E comum expressar a energia de anisotropia em série de poténcias de fungoes tri-
gonométricas dos angulos que o vetor magnetizacao faz com o eixo principal do cristal
[10]. A expressao para essa energia tem origem fenomenologica. Como exemplo, para um

material com simetria tetragonal os termos de mais baixa ordem sao dados por
E(0,¢) = K;sin?() + Kysin*(0) + Kjsin*(0) cos*(¢), (2.17)

onde K, Ky e K3 sao as constantes anisotropicas, 6 e ¢ sao os angulos polares da mag-

netizagao espontanea, ou a nivel microscopico, dos momentos magnéticos de spin dos
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Figura 7: Estrutura dos dominios ferromagnéticos de uma placa de nickel [9].

atomos [39].

A energia de anisotropia depende da geometria da amostra e, para modelos simples
como sera tratado aqui, ela pode ser expressa somente por termos de mais baixa ordem.
Isso significa que podemos considerar somente termos como K;sin?(f) ou mesmo em
funcao de cossenos. Nesse trabalho, a energia magnetocristalina F4 serd representada
como uma soma sobre todos os spins da rede cristalina bidimensional, os quais fazem um

angulo € com o eixo-x. Dessa forma, teremos
Ey=-D) cos*(f), (2.18)

onde D sera a constante anisotropica. O eixo de facil magnetizacao sera o eixo-x se D > 0

ou o eixo-y se D < 0.

2.5 A Magnetizacao de Materiais Ferromagnéticos

Como foi dito anteriormente, um ferromagneto pode exibir uma magnetizagao espon-
tanea na auséncia de campos, no entanto essa magnetizagao pode se dar em vérias regioes
dentro da amostra denominada dominios magnéticos, como mostra Figura 7. Portanto,
a atuagao de um campo magnético H em um ferromagneto altera a configuracao dos

dominios de forma a leva-lo a um aumento na magnetizacao total da amostra.

As proximas se¢oes mostrarao como se dé a formacao dos dominios e qual a forma
geral que eles se comportam na presenca de um campo magnético. Também sera exposto

sobre as propriedades da curva de histerese e a classificacao geral dos ferromagnetos de
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Figura 8: Formacao de dominios em materiais ferromagnéticos, considerando a energia
magnética.

acordo com os valores do campo coercivo.

2.5.1 Dominios Magnéticos

Para se entender melhor o processo de magnetizagao é preciso, primeiramente, com-
preender a origem dos dominios magnéticos. Essa compreensao nos leva ao emprego da
Termodinamica, no sentido de que o estado de equilibrio estavel da magnetizacao de uma

amostra ¢é alcangado através da minimizagao da energia livre total Fr da mesma.

A energia livre total de um ferromagneto em um campo aplicado é resultado da
soma de varios tipos de energias, as quais representam as interacoes existentes dentro do
material. Sao elas a energia de troca, a energia resultante da interagao do campo com os
momentos magnéticos (Energia de Zeeman), a energia anisotropica e energia magnética.
Elas competem entre si no sentido de minimizar a energia total. Por exemplo, a Figura 8
mostra uma sequéncia de um mesmo material ferromagnético formando as paredes de

dominios de forma a minimizar a energia magnética, a qual tem a forma
Ey = —/ M- H,dV, (2.19)
v

onde H, é o campo magnético na superficie e dentro do material, o qual é dado pelo
campo aplicado subtraido de dM, onde d é o fator de demagnetizacao que depende da

geometria da amostra.

Ao mesmo tempo que a energia magnética diminui na Figura 8, as paredes de domi-
nio aumentam resultando em um aumento de energia de troca. Existe, portanto, uma

quantidade méxima de paredes de forma que Fr seja o menor valor possivel.
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Quando temos um ferromagneto que nao apresenta uma magnetizagao macroscopica,
mas que contenha dominios, e aplicamos nele um campo magnético dois processos podem
ocorrer. O primeiro é o movimento das paredes, onde os dominios que ja estao no sentido
do campo crescem e os demais diminuem. Em um segundo processo, os dominios que
nao estao na direcao do campo sofrem uma rotacao até ficarem no mesmo sentido do
campo aplicado. Os processos podem ser reversiveis ou nao, dependendo da natureza do
material e da intensidade do campo aplicado. Contudo, quando o processo é irreversivel,
ou seja, quando aplicamos um campo reverso e a diminuicdo da magnetizacao segue
uma trajetoria diferente, temos um fendomeno muito interessante e util, a histerese. A
Figura 9a mostra o esquema de um processo inicial de magnetizacao até a saturacao,
onde duas formas estao presentes, os deslocamentos das paredes e a rotagao dos dominios
magnéticos. Quando o campo é suficientemente grande de forma que a magnetizagao da
amostra satura e, em seguida, reduzimos gradualmente o campo a zero, a magnetizacao
nao se anula e assume um valor finito chamado de magnetizagao remanente (Mg).
Para zerar a magnetizagao ¢ preciso que aumentemos o campo em sentido contrario ao
aplicado anteriormente. A intensidade do campo necessario para isso é denominado de
campo coercivo (H.). A Figura 9b mostra o ciclo completo de histerese mostrando os

pontos referente a remanéncia e a coercividade.

O ciclo de histerese nao ¢ facil assim de se obter. Isso porque existem varias possibili-
dades de configuragoes de dominios dentro de uma amostra e, assim, as curvas da Figura 9
nao serao sempre as mesmas. Alguns fatores influenciam na formacao da curva de his-
terese como a geometria do material. Um mesmo material pode ter curvas de histerese
distintas se eles simplesmente possuirem formas diferentes [40]. Além disso, o tamanho da
amostra é fator consideréavel na interpretagao da curva M (H). A magnetizagao é uma pro-
priedade local dos materiais e, portanto, o tamanho e forma dos materiais, bem como as
impurezas e defeitos, podem modificar a curva de histerese consideravelmente. Contudo,
para simplificar o estudo desse fené6meno, vamos nos restringir ao estudo da histerese de
pequenas particulas. Estas, geralmente possuem um tnico dominio magnético. E bom
notar que o comportamento de um material com vérios dominios, ou ferromagnetos mas-
sivos (em inglés, bulk materials), é apenas a superposi¢ao dos comportamentos individuais

de particulas pequenas.

A razao pela qual um ferromagneto pode exibir histerese, estd novamente na anéalise da
energia livre total Fr do material. Os estados de equilibrio estavel sao correspondentes
aos minimos Fp. Contudo, esses minimos podem ser locais, caracterizando os estados

metaestaveis, os quais sao essenciais para a formagcao da curva de histerese. Para entender



2.5 A Magnetizacao de Materiais Ferromagnéticos 33

a) M b)
12 e (VII)
. N (V)
Magnetizagio [/ VI
de rotagdo <
'} ____________________________________ (IX)
| r
deslocamentos ,ll (X
irreversiveis "'l 41, 0 i,
ll 3
Jf T A
deslocamentos [/ . (T
re versiveis ". (I -’
k R
H o) (11

Figura 9: Esquema de um possivel processo de magnetizacao de um ferromagneto.

melhor, suponha que a energia livre seja uma funcao de fase da forma da Figura 10, que
foi gerada a partir da equagao Fr(X) = X* — 2aX?, onde a ¢ uma constante igual a
1.2 e X é uma caracteristica do estado do sistema. No caso de um sistema de spins,
X pode ser a magnetizagao total. Em Mecéanica Estatistica Fr(X) também é fungao
da temperatura e é chamada de energia livre de Helmholtz. Se o sistema completo é
caracterizado pelas quantidades H, X e a temperatura T, e as duas primeiras variaveis
sao conjugadas, entdo é possivel escrever a energia como G(H,T) = Fp(X,T) — HX,
correspondendo a energia livre de Gibbs. Esta, é conhecida em Termodinamica como
um potencial termodindmico que controla todas as transformacgoes para H e T fixos, as
quais produzem a minimizagao de G(H,T). Assim o equilibrio termodinamico é alcan¢ado
quando G(H,T) possui um valor de minimo global. Qualquer transformacgao implica na
existéncia de graus de liberdades internos. Contudo, se considerarmos o caso em que esses
graus de liberdades incluem a grandeza X, o sistema relaxa através de sequéncias de de
estados termodinamicos onde sua energia é representada pela energia livre de Landau da
equagao abaixo [41].

GL(X,H,T)=F(X,T)—- HX. (2.20)

Voltando novamente para a fungao Fr(X), é possivel observar que ela possui apenas
dois minimos em X = ++/a e um méaximo em X = 0. E, de acordo com a Equagao 2.20,

a energia para valores de campo H diferentes de zero sera

g.(X, H) = X* —2aX? - HX. (2.21)

Os estados metaestaveis sob a acao de um campo H sao determinados pelas condicoes

de minimo da funcao 2.21. A Figura 11 apresenta a fun¢ao acima para varios valores de
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Figura 10: Grafico da funcio Fr(X) = X% — 2aX?, representando a energia livre de
Helmholtz. A funcao foi utilizada apenas para compreender a metaestabilidade de um
sistemae usamos a =1.2.

H. Quando este assume valores grandes, g (X, H) possui somente um minimo global
(casos I e VI), mas quando H = 0 tem-se novamente dois minimos com a mesma energia.
Os estados intermediarios (casos II, IV, VII e IX) possuem dois minimos, um global e
outro local, o qual chamamos de estado metaestavel. Observe que, dependendo do estado
anterior, caracterizado pela quantidade X, esses estados podem estar ocupados em um
certo intervalo de campo. Quando isso acontece, o campo necessario para fazer o sistema
sair desse estado de metaestabilidade é exatamente o campo coercivo. A Figura 9b mostra
os pontos correspondente na curva de histerese, se a varidvel X for a magnetizacao da
amostra no monocristal. E claro que, geralmente, a energia livre é bem mais complexa que
a funcao apresentada, ela pode possuir uma quantidade enorme de estados metaestaveis e
ainda uma grande quantidade de estados degenerados correspondendo ao minimo global.
Mas essa analise pode ser bem aproveitada, visto que as fun¢oes mais complexas podem
ser resultado de uma superposicao de fungoes como a da Figura 10. Além disso, o exemplo
tem um carater pedagogico para melhor compreender a relagao que existe entre histerese

e metaestabilidade.

2.5.2 Tipos de Ferromagnetos

Quando analisa-se curvas de histerese de materiais ferromagnéticos, trés caracteristi-
cas principais devem ser observadas. A magnetizagcao de saturagao, a qual é definida
como a magnetizagdo maxima que uma amostra pode alcancar, a magnetizacao re-
manente, obtida quando retira-se completamente o campo que saturou o material, e a

coercividade, representado por H., e significa o campo necessério para zerar a magnetiza-
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Figura 11: Sequéncias da forma da fungao 2.21 para vérios valores de H.

¢ao remanente. Esta tltima propriedade nos permite classificar os ferromagnetos em dois
tipos principais, ferromagnetos duros (imas) e ferromagnetos moles ou doces. E comum
definirmos que um material com uma coercividade maior que 10*A /m é considerado duro

e se for menor que 500A /m é doce [37].

Ambos os tipos tém formidaveis aplicagoes. Os materiais que possuem alta coercivi-
dade, mais popularmente conhecidos como os fmas permanentes, tém incontéveis aplica-
coes. Eles geralmente sao usados para gerar um campo magnético. Podemos vé-los em
geradores e motores elétricos, eletrodomésticos, eletroeletronicos, reldgios, computadores,
sensores, fitas magnéticas, alto-falantes, fones, microfones, galvandémetros, balancas, equi-
pamentos médicos, microondas e muitos outros. Ja os ferromagnetos doces sao utilizados
para produzir um alto fluxo magnético a partir de correntes elétricas ou mesmo para criar
uma grande indugao magnética devido a um campo. Por possuirem baixa coercividade e

magnetizagao remanente eles dissipam uma quantidade de energia muito pequena.

2.6 Antiferromagnetismo

O antiferromagnetismo também tem origem na interagao entre os spins, mas esta,
diferentemente do ferromagnetismo, tende a alinhar os momentos em sentidos opostos.
Apesar de nao exibir magnetizacao espontanea, ele é um estado ordenado de longo alcance.
Néel foi o primeiro a encarar uma substancia antiferromagnética como a composicao de
duas subredes com magnetizagoes finitas, mas em sentidos contrarios. Entretanto, o termo
antiferromagnetismo também pode ser aplicado em sistemas com mais de duas subredes.
O arranjo dos momentos em uma rede cristalina antiferromagnética pode se observada

experimentalmente por difragao de neutréns, método desenvolvido na década de 40.
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Figura 12: Duas espécies de arranjo antiferromagnético dos momentos atomicos em uma
rede cubica de corpo centrado.

Como ja visto, a interagao de troca, de origem eletrostatica e explicado somente
com argumentos quanticos, pode ser positiva ou negativa. Quando negativa, temos o
antiferromagnetismo. Em uma certa temperatura, esse ordenamento pode mudar de fase,
a chamada Temperatura de Néel Ty. Acima desta, o material se torna paramagnético.
A teoria do campo molecular para o antiferromagnetismo é bastante parecida com aplicada
ao ferromagnetismo, a qual prevé o comportamento da magnetizacao, susceptibilidade e
outras grandezas magnéticas e termodinamicas. A Figura 3 d4 uma idéia geral de como

a susceptibilidade magnética varia com a temperatura [10].

O arranjo dos momentos atomicos dos materiais antiferromagnéticos podem assumir
formas diversas. Como exemplo, vejamos uma estrutura ctubica de corpo centrado, para o
zero absoluto. A Figura 12 mostra duas formas de arranjos de momentos, os quais estao
representados pelas cetas para cima ou para baixo. Em (I) temos apenas duas subredes
A e B e em (II) temos quatro subredes Al, A2, Bl e B2. Em qualquer outra temperatura
abaixo da temperatura de Néel as setas podem representar uma média temporal dos

momentos atdémicos por dtomo.

Ao se aplicar um campo magnético em um ferromagneto, observando a temperatura de
Curie, observa-se que esta aumenta com respeito a temperatura critica na auséncia desse
campo. J& em materiais antiferromagnéticos o que ocorre é uma diminuicao da tempera-
tura critica de Néel. A razao para isso pode ser explicado da seguinte forma. Considere
um antiferromagneto que possui duas subredes A e B, em uma certa temperatura T' < Ty
e em campo nulo. Agora suponha a aplicacao de um campo no mesmo sentido de M4, a
magnetizagao da subrede A. Dessa forma, a magnetizacao da subrede B, M p, teré sentido

oposto. Aumentarmos o campo, o que ocorre é que a intensidade de M na direcao do
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campo diminui até se anular, e entao aumenta, agora no mesmo sentido do campo, até se
tornar paralelo ao mesmo. Para isso, é preciso uma intensidade muito grande do campo
magnético quando a amostra possui baixas temperaturas. A diminuicao da temperatura
de Néel com o campo tem sido observada em alguns materiais como CuCls - (2Hs) e em
Co(NHy)2(S0y), - 6H50 [10].

A energia magnetocristalina em sistemas antiferromagnéticos pode ser escrita como
uma série de poténcias, da mesma forma que mostramos para o caso ferromagnético.
Contudo, como o antiferro pode ser visto como duas subredes, é comum escrevermos essa

energia de acordo com a equagao
Fx = —D(cos? 04 + cos® ), (2.22)

onde 04 e O sao os angulos entre as magnetizagoes das subredes, M4 e Mg, e o eixo facil
de magnetizacao [10]. Contudo, quando se caulcula a energia anisotropica a partir dos

momentos magnéticos atomicos, é possivel expressa-la de acordo com a equacao

E., = —DZCOSz 0;, (2.23)

onde 6; é o angulo do i-ésimo dtomo da rede cristalina e a soma ¢é sobre todos os dtomos

da amostra.

2.7 Interface FM-AFM

Os dois tipos de ordenamento magnético que foi detalhado nesse trabalho, o ferro-
magnético e antiferromagnético, podem coexistir em um tnico monocristal. Quando isso
acorre, um efeito interessante e que pode ser de muita utilidade mostra-se presente em
determinadas condigoes. Ele é conhecido hoje como o Exchange Bias (EB), mas primei-
ramente chamado de anisotropia de troca por Meiklejohn e Bean, quando em 1956
observaram o fenémeno em particulas de cobalto (material ferromagnético) revertido com
seu 6xido, C'oO (antiferromagnético). O EB é caracterizado por um deslocamento da
curva de histerese, como mostra a Figura 13a. Ele é resultado de uma interagao existente
entre o material ferromagnético com o antiferromagnético, embora s6 ocorra em certas
condigoes. Os experimentos feitos por Meiklejohn e Bean mostraram que para o material
apresentar esse novo tipo de anisotropia, era preciso resfriar o material de uma tempera-
tura Ty < T' < T na presenca de um campo magnético. A curva tracejada na Figura 13a

mostra o resultado quando a histerese é obtida sem que o sistema tenha sido resfriado
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Figura 13: a) Histerese de particulas de cobalto revertido de 6xido de cobalto a tempe-
ratura de 77K. A curva tracejada é a histerese do mesmo material resfriado na auséncia
de campo. b) Arranjo dos momentos magnéticos atémicos de uma bicamada ferromag-
neto/antiferromagneto depois de resfriada na presenca de um campo magnético.

na presenga desse campo. A Figura 13b mostra, de forma simplificada, um possivel ar-
ranjo dos momentos magnéticos de um sistema acoplado FM-AFM depois que o sistema,

é resfriado na presenga de um campo paralelo a interface.

A presenga da interface produz uma anisotropia unidirecional. Esse aspecto é obser-
vado através do resultado, publicado também por Meiklejohn e Bean, o qual mostrava
que a curva de torque era proporcional a sin(#), e néo a sin(26) como ocorre em materiais
com anisotropia uniaxial. A energia e o torque em relacao ao angulo s@o mostrados na

Figura 14.

Vérios anos se passaram e muitas pesquisas foram feitas no sentido de explicar o EB,
reproduzi-lo em outros materiais, e também de estudé-lo através de simulagoes compu-
tacionais. Recentemente, J. Nogués e Ivan K. Shuller, produziram um trabalho completo
sobre o exchange bias, apresentando a importancia de se estudar esse fendémeno devido
o grande potencial em aplicagdes tecnolégicas, mostrando também as técnicas experi-
mentais, os modelos tedricos e uma razoavel quantidade de questoes ainda nao resolvi-
das |7, 19]. Ele conseguiu reunir uma grande quantidade de pesquisas realizadas desde a

descoberta do efeito até o final da década de 90.

O Método de Monte Carlo também tem sido uma técnica importante na compreensao
desse fenémeno e é a ferramenta utilizada nesse trabalho para reproduzir o EB. Isto

sera feito no sentido de verificar em quais condi¢oes o fenémeno pode ocorrer. Para
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Figura 14: a) Curva de torque e b) energia de rotagao de particulas de cobalto revestitida
de seu 6xido a uma temperatura de 77K, resfriado em um campo magnético de 300K.

isso, veremos no préoximo capitulo a teoria geral do método, o algoritmo e todos os passos
necessarios para o estudo de sistemas ferromagnéticos, antiferromagnéticos e acoplamentos
entre estes. Em seguida, alguns dos resultados obtidos para um caso particular em que

ocorre o efeito sera apresentado.
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3 O Méetodo de Monte Carlo e
Aplicacoes

3.1 Introducao

Em meados do século XVIII, o matematico e naturalista francés, Conde de Buffon
lancou o problema de se obter a probabilidade de uma agulha de comprimento L cair de
forma a cruzar uma das retas de um conjunto destas, paralelas entre si e espacadas por uma
distancia d em um plano |1, 42]. Esse problema pode ser resolvido analiticamente, o que
possibilitou a estimativa experimental do valor de 7, realizando sucessivos lancamentos
da agulha. O problema ficou conhecido como Agulha de Buffon (Dérrie 1965) [1]. Ele foi
solucionado por meio de um método estatistico que se utiliza de eventos aleatérios para
estimar o valor de 7. Esta técnica, hoje conhecida como Método de Monte Carlo (MMC),
¢ largamente utilizada na resolucao de problemas de Fisica e Matematica. O método,
apesar de ja aplicado a muito tempo, ganhou o nome e um desenvolvimento sistematico
na metade do século XX, quando Stanislaw Ulam, Enrico Fermi, John Von Neumann,
e Nicholas Metropolis o utilizaram para fazer estimativas dos autovalores da equacao de
Schrodinger |1, 43|. Eles deram esse nome devido a cidade de Monte Carlo no Principado

de Médnaco, sul da Franga, muito conhecida por seus cassinos.

Uma das suas primeiras aplicagoes, foi no calculo aproximado de integrais de dificil
solucao através de outros meios. Vejamos um exemplo para melhor compreender o método
e suas aplicagoes. Seja a integral dada por

1:/ sin2(l)dx, (3.1)

T

onde a e b sao os limites da integragao. O procedimento para esta estimativa também
1

¢ bem fécil de entender. Sabemos que 0 < f(z) = sin®(1) < 1, entdo podemos dizer
que a funcao em um intervalo a < x < b estd contida em uma regiao de area conhecida

A = (b— a), como mostra a Figura 15.



3.1 Introdugao 41

f(x)

s 1 o T 2
X
Figura 15: Grafico da fun¢of(z) = sin®(1) para —2.0 < z < 2.0.

Assim, selecionando um ponto qualquer (v,w) aleatoriamente dentro da area A, qual
seria a probabilidade deste ponto ficar abaixo da curva definida por f(x)? A resposta é
exatamente igual a p = %. Podemos portanto, usar esta informacgao para estimar o valor

de I seguindo os procedimentos.

1. Sortear um ponto dentro da regiao de area A, ou seja, sortear os numeros a < v < b

el <w<l.
2. Verificar se w < f(v). Se for, o ponto (v,w) esta abaixo da curva.

3. Fazer N realizagoes dos dois primeiros passos e verificar quantas vezes o ponto

sorteado ficou abaixo da curva e atribuir & varidvel M.

Desse modo, teremos que

M
p= lim —. (3.2)

N—oo

Logo, o valor da integral I = pA = p(b — a) devera ser

I = lim m_

Jim — (3.3)

Esse mesmo método, o qual se baseia na utilizagao de eventos aleatérios, pode tam-
bém ser aplicado em muitos problemas. Como exemplos, temos o ajuste de curvas ou
superficies para um determinado conjunto de pontos; a determinagao da configuragao de
equilibrio de sistemas de particulas (dotadas de massa, carga, momento, spin e etc.) em

um certo potencial e ainda em sistemas financeiros para avaliar aplicacoes e investimentos
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de mercado. Cada um desses exemplos possui caracteristicas que formam a base para a

aplicacao do método em qualquer problema de matemaética ou fisica. As principais sdo:

1. Existe a utilizacao de variaveis aleatorias, a qual caracteriza o MMC. No exemplo

anterior os valores v e w sdo aleatoérios.

2. Temos o conhecimento prévio do intervalo de valores que as variaveis aleatorias
podem possuir, ou seja, em outras palavras conhecemos o espaco de fase, o qual é
definido em Fisica Estatistica como um espaco abstrato n-dimensional, formado por
suas coordenadas generalizadas [41]. Esta abordagem se aplica melhor em problemas

mais complexos, que sera visto adiante. Veja que no exemploa < v <bel <w < 1.

3. Devemos garantir que cada sorteio seja tal que, todo o espago de fase seja acessi-
vel. No caso do calculo da integral I, devemos garantir que todo e qualquer ponto

aleatorio (v,w) na area A seja igualmente provavel.

4. Existe uma ou mais grandezas que, para determinado ntimero de sorteios N — oo,
converge para uma constante de interesse. Para o mesmo exemplo citado temos o

valor da integral I como essa grandeza.

3.2 Numeros Aleatorios

Na secao anterior, foi visto que o método de Monte Carlo exige a presenca de um pro-
cesso fisico aleatério como, por exemplo, o simples ato de jogar uma agulha, o lancamento
de um dado de seis lados ou de uma moeda. Esses processos devem ser tal que gerem uma
sequéncia de niimeros aleatorios independentes, reais e uniformemente distribuido em um
dado intervalo, geralmente entre zero e um. No que diz respeito a simulacao computacio-
nal, tais sequéncias sao geradas por meio de operagoes algébricas deterministicas e, por
isso, geram uma sequéncia de nimeros considerados pseudo aleatorios [43]. A operagio

padrao segue a féormula de recorréncia
Riv1 = mod(aR; + b,m), (3.4)

onde a, b e m sao inteiros denominados de multiplicador, incremento e médulo, respecti-

vamente. A fungao mod(z,y) é exatamente o resto da divisao de = por y.

A Equagao 3.4 significa a realizagao do seguinte procedimento. Escolha um nimero

inteiro Ry entre zero e (m — 1). Em seguida, calcule o valor de (aR; + b) e entao divida o
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resultado por m, encontrando o resto que serd o proximo nimero inteiro pseudo aleatorio
Ry. Realize o mesmo processo para encontrar R3 a partir de Ry e assim vocé tera a
sequéncia { Ry, Ra, R3, ...} a partir da semente R;. Desse modo, {0 < R; < (m—1):i=
1,2,3,...} é uma sequéncia de nimeros inteiros pseudo aleatorios. Para se obter ntimeros

reais entre zero e 1, devemos apenas dividir cada namero por m [43].

Nesse trabalho utilizamos a fun¢ao rand48() que utiliza a recorréncia da Equagao 3.4
trabalhando com inteiros de 48 bits de tamanho. O valor do modulo m é fixado em 28 e

o multiplicador padrao a é dado por 25214903917. O incremento b é 11 [43].

3.3 Principios da Mecanica Estatistica

Antes de aplicar o método de Monte Carlo (descrito de forma geral nas se¢oes anteri-
ores) em sistemas magnéticos de nosso interesse, é preciso que tenhamos alguns conceitos

importantes de Mecanica Estatistica.

Ela é um ramo da Fisica Estatistica que trata de sistemas fisicos com um alto niimero
de constituintes, atomos ou moléculas, analisando o comportamento do conjunto por
meio de uma abordagem probabilistica. Ela descreve com detalhes seus constituintes e as
interacoes envolvidas, observando a evolucao dos estados do sistema como um todo. Um
estado, descrito com esse nivel de detalhe, é chamado de estado microscopico, ao contrario
de um estado macroscopico, particularmente estudado na Termodindmica. Contudo, a
necessidade de uma fundamentagao nao-empirica desta estimulou o desenvolvimento de
uma teoria ou modelo microscopico para prever o macroscopico. O resultado disso foi o
melhor entendimento do comportamento irreversivel da matéria por meio de formulacoes

deterministicas e reversiveis de seus constituintes.

Porém, o estudo de sistemas com muitas particulas nao é trivial. Ele exige a formu-
lacao de alguns conceitos. Assim, um sistema mecéanico, com muitos graus de liberdade,
é completamente descrito pela funcao de Hamilton ou Hamiltoniano, que representa sua
energia total segundo os principios da Mecénica Cléssica (ver ref. [44]). O Hamiltoniano
pode depender do tempo caso existam variaveis que também dependem explicitamente
do tempo, como o campo externo, forcas centrais, temperatura e etc. Ele é funcao das
coordenadas generalizadas e de seus momentos conjugados (ver ref. [41]), escolhidas de
forma arbitraria contanto que estas descrevam o sistema completamente com o minimo
necessario de variaveis. Todas estas formam o conhecido espaco de fase ou espaco de

configuragoes. Pode-se dizer, portanto, que o Hamiltoniano é uma func¢ao de fase repre-
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sentando um ponto no espago de fase.

Um sistema descrito por essa funcao de fase pode ser visto como parte de um outro
sistema bem maior com o qual troca energia, o chamado reservatério térmico. Este é
responsavel por mudar constantemente o estado do primeiro, entre os estados degenerados
de energias representados pelo seu proprio hamiltoniano. Essas energias sao determinadas
pela temperatura do reservatorio, a qual é entendida como uma perturbagao no hamil-
toniano, levando o sistema de um nivel de energia a outro através de uma dinamica

intrinseca ao proprio sistema como um todo.

Para melhor entender a dinamica desses sistemas, analise o seguinte exemplo. Supo-
nha um grande conjunto de moedas langadas aleatoriamente uma apés a outra em um
plano repetidas vezes. Analisando somente trés destas, existem somente oito possibilida-

des de estados como mostra a Tabela 1.

Estados Configuragoes Estados Configuragoes
1
3
5
7 8

Tabela 1: Tabela de estados de configuragoes possiveis para o langamento de trés moedas.

A forma da dindmica dada as moedas nos leva a concluir que cada um dos estados
(representando um ponto no espago de fases) é igualmente provavel em qualquer instante
de tempo e possivelmente cada um desses estados serao atingidos para longos intervalos
de tempo. Um sistema como esse, em que qualquer ponto no espago de fase, tem a mesma
probabilidade de ocorrer e faz parte de um ensemble microcandnico, como definido em
Mecanica Estatistica. Definindo, entao, p,(t) como a probabilidade do sistema estar no

estado p em um tempo ¢, para o caso citado tem-se que

1

Py = g (35)

¢é constante no tempo, pois os lances sao aleatorios e, por isso, cada estado ¢ igualmente
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provavel. Definindo também R(u — v)dt como a probabilidade de o sistema estar em um
estado ¥ em um tempo dt a partir de um outro u, sendo R(y — v) definida como a taxa
de transicao, podemos dizer que o sistema transita de um estado qualquer a outro com
uma mesma taxa de transicao para este caso. Suponha agora que, em vez de lancga-las,
somente se coloque as moedas uma a uma no mesmo plano da forma mais agradavel,
como por exemplo, todas cara ou todas coroa. Nesse caso, observa-se que existem estados
privilegiados, ou seja, alguns tém mais probabilidade de ocorrer que outros. Em Mecéanica
Estatistica, isso corresponde a um ensemble canénico. Supondo também que inicial-
mente o sistema se encontre em qualquer estado diferente do 1 e 8 da Tabela 1, a dindmica
possuira diferentes taxas de transicao de um estado a outro, e ainda a probabilidade p,
possuiré diferentes valores para cada estado, que varia no tempo, embora sempre obedeca

a condi¢ao da Equagao 3.6.

> put)y=1 (3.6)

Observe que o estado 1 e o 8 sao duas configuragoes igualmente provaveis e quando se
alcanca qualquer uma destas, o sistema permanece ou muda de tal forma a ficar permu-
tando entre as duas configuragoes mais agradéveis (note que isso s6 é possivel se nao existir
uma barreira de energia entre os dois estados mais provaveis). Observe que, dependendo
das ‘‘interacoes’” do sistema em estudo, a dindmica interfere nas transicoes de estado.
Entao, para essa dinamica, para tempos longos = pgs = = e ainda que =0

y P » P p g0S, P1 = P8 B que P2.3.4.56,7 .

Conclui-se, entao, que a dindmica dada ao sistema depende unicamente da natureza do

problema.

Contudo, a Mecanica Estatistica trata de sistemas mais complexos que esse, com
bem mais estados, embora possua boa semelhanca. Por isso, para descrever melhor tais

sistemas é preciso representa-los através da chamada Equacao Mestra, Eq. 3.7,

W) S (B — 1)~ pu (DR — 1), (3.7)

v

que representa a evolucao temporal da distribuicao de probabilidade p, em termos das
taxas de transigoes R(u — v) para cada um dos estados representados por p. Note que
ela é a diferenca entre a taxa com que o sistema passa para o estado pu e a taxa com que

ele sai do mesmo, para todos os outros estados v do sistema.

Assim, para se obter as propriedades macroscopicas do sistema, deve-se conhecer

toda a distribuigao de probabilidade p,(t). E, se estamos interessados na medida de uma
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grandeza GG, por exemplo, seu valor esperado deve ser obtido a partir da equacao
(G) (t) = Gupu(t), (3.8)
“w

sendo G, o valor da grandeza medido quando o sistema se encontrar no estado .

No exemplo anterior das moedas percebe-se que, dependendo do problema, é possivel
ter um conjunto de estados relevantes pelos quais o sistema transita. Para sistemas mais
complexos, como o estudado no presente trabalho, tem-se um conjunto muito grande de
estados significantes para a obtencao da medida aproximada de G. Por isso, deve-se
atentar para trés pontos importantes relativo a interpretagao da Equacgao 3.8 e a forma
de como se obtém as propriedades de interesse. O primeiro, é que podese medir o valor da
grandeza (G para um grande ntmero de copias do sistema, que transita de um estado para
outro, em todo o tempo t e, em seguida, calcular a média da quantidade G, obtendo seu
valor instantaneo. Dessa forma, obtém-se um valor de (G) (t) tdo preciso quanto maior
for o nimero de copias. Outra forma, mais proxima de um experimento real, é observar
somente um sistema, como ocorre na realidade, e obter medidas de G no tempo, fazendo
uma média durante um periodo de tempo da quantidade de interesse. O maior problema
desse segundo método é que nao temos uma garantia de que esse sistema percorra todos os
estados significantes para uma boa estimativa de G se o sistema possuir uma quantidade
infinitamente grande de estados. O periodo de tempo e a dinamica a qual submetemos o
sistema sao determinantes para uma estimativa razoavel de (G) (t). O terceiro e ultimo
ponto, de fundamental importancia para esse trabalho, é que, como a distribuicao de
probabilidades p,(t) pode variar no tempo, é possivel ter duas situacoes para o sistema

dinadmico. Ele pode se encontrar em um estado de equilibrio ou de nao-equilibrio.

Claramente, percebe-se que existe uma situacao de equilibrio no exemplo das trés
moedas. Quando o sistema alcanca seus estados preferidos ele permanece em um dos
estados ou transita entre estes até que seja perturbado para um nivel mais energético.
Note que, na primeira dinamica em que as moedas sao lancadas aleatoriamente, todos os
8 estados sao igualmente provaveis e, portanto, o sistema sempre estara em equilibrio e
a probabilidade de se encontrar o sistema em determinado estado é constante no tempo.
Na situacao seguinte, na qual se prefere o estado em que as moedas estejam igualmente
dispostas, estados 1 e 8 da tabela, o sistema transita por estados intermediarios até
encontrar os estados preferidos e permanecer neles durante todo o resto do tempo, ou
seja, ele entra em equilibrio assim que encontra os estados preferidos apds um determinado

periodo de tempo, denominado o tempo de relaxagao. Portanto, o que determina o
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estado de equilibrio do sistema ¢é a constancia da distribuicao de probabilidades, ou seja,

quando todos os termos do lado direito da Equacao 3.7 se anulam.

Em 1902 Gibbs mostrou que um sistema em equilibrio em um reservatorio térmico a

uma temperatura 7', possui uma distribuicao de probabilidades de Boltzmann [1]

1
Pp = Ee—Eu/kBT, (3.9)

onde E, ¢ a energia do estado i e kg ¢ a constante de Boltzmann, sendo Z a funcao de

7= Y et = Y 510
n

I

particao, dada por

onde 3 = (kgT)™L.

Com isso, pode-se obter o valor da grandeza (G) para sistemas em equilibrio a partir

das Equacoes 3.8 e 3.9, o que resultaria na Equacao

_ 1 —E,/kT
(@) = EZGue . (3.11)
nw

A energia interna do sistema também pode ser obtida a partir do valor esperado da

energia, (F), da seguinte maneira

1 . 1
_ ~Eu/kpT _ ~BE,
U= > E E,e Bl = 7 E E,e . (3.12)
p p

Também que, da Equacao 3.10 e 3.12, tem-se

0z 0 _ _
95 =95 Ze BE. _ _ ZE#G FEw — _ 7, (3.13)
j 2

ou seja,
10Z  OdlogZ

Zop o3

(3.14)

O calor especifico é obtido por meio da derivacao da energia interna U, assim:

L oU _0goU 10U

C=—=-"°""""=_—_—_ "~ 3.15
or 0T op kgT? 0 ( )
Logo, da Equacao 3.14, conclui-se que
0?log Z
C = kpp® : 3.16

Sabendo, pela teoria Termodinamica, que o calor especifico se relaciona com a entropia
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pela Equacao
oS

95"

Logo, igualando as Equagoes 3.16 e 3.17 e integrando com respeito a (3, tem-se

;0S _ 0805 _

C=Tor=Toras =

—3 (3.17)

dlog Z
op

S =—kpp + kplog Z. (3.18)

Em fim, pode-se ainda obter a energia livite F = U — TS = —kgT'logZ. Desse
modo, obtém-se todas as propriedades termodinamicas a partir da funcao de particao,
ou melhor, das caracteristicas microscopicas do sistema em contato com o reservatério
térmico. Outro resultado muito importante, é que é possivel obter, a partir da energia
livre F', outras propriedades interessantes como a magnetizagao, dada pela derivacao da
energia livre com respeito ao campo, g—g. No entanto, a magnetizacao pode ser obtida
diretamente da simulagao como seré apresentado nos modelos de Ising e 2DXY nas sec¢oes

subsequentes.

Uma caracteristica peculiar que merece atencao em sistemas termodindmicos sao as

flutuagoes. Veja, por exemplo, o significado do desvio padrao médio quadrado da energia,

5y g = Ly pegem [L0Z)
(E*) — (B)?* = Z%:Eﬂe Z 93
_ 1oz _[iozy’
- Zop? Z op
0?log Z
= 27 1
052 (3.19)
Assim, obtém-se a seguinte expressao
C = kpB*((E?) — (E)?). (3.20)

Observe que este resultado mostra o calor especifico como funcao dos valores esperados
da energia e do quadrado dela, os quais mais uma vez, dependem somente dos microestados

que a Termodinamica Classica nao tem informagoes detalhadas.

Em simulacoes de Monte Carlo, busca-se sempre a melhor aproximacao com a reali-
dade, que possui sistemas fisicos muito extensos. Além da dificuldade de simular estes,
muitas grandezas, como as que foram obtidas nesta secao, dependem do seu volume ou
da quantidade de particulas envolvidas. Portanto, é conveniente utilizar sempre as gran-
dezas extensivas, ou seja, que nao dependem do seu volume (ou nimero de particulas),

quando este tende para um valor muito grande (V' — oo ou N — o0). Estas condiges sao
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comumente chamadas de limite termodinamico, e representam, em geral, os sistemas
fisicos reais. Outra dificuldade quando se trata de se estimar o valor de uma grandeza
G qualquer, como na Equacao 3.11, em uma simulagao de Monte Carlo de sistemas com
muitas particulas, é que levariamos um tempo muito longo para obter todas as amostras
mais relevantes para uma boa estimativa de GG. No caso do problema das trés moedas,
utilizamos somente trés particulas totalizando apenas 23 = 8 estados. Se por acaso estu-
dassemos um conjunto de 6.02 x 1023 moedas, terfamos mais de 21 estados. Esse valor
é comum quando estudamos sistemas magnéticos, gas em um container, e outros sistemas
em Fisica da Matéria Condensada. Entao, uma dindmica dada a um sistema com essa
quantidade de configuracoes certamente levaria um tempo muito longo para alcancgar seus
dois estados preferidos. E ainda, se tivéssemos um conjunto de estados preferidos bem
maior que dois, como é o caso de sistemas perturbados ou em contato com um reservatorio
térmico em altas temperaturas, o que garantiria que, na dindmica escolhida, o sistema
passaria por todos esses estados preferidos do sistema para obter uma estimativa razoéavel
da grandeza G através da Equagao 3.117 Para resolver esse problema, deve-se primeiro
ter a consciéncia de que apenas ¢é possivel obter uma amostragem muito pequena em re-
lacao a quantidade de estados envolvida. Com isso, o que tem q ser feito é selecionar as
amostras de estados que possuem o maior peso na estimativa da grandeza GG e descartar as
demais. Entao, quais sao os estados do sistema mais provaveis com os quais serao obtidas
as propriedades de interesse? A resposta estd na Equacao 3.11. Observe que os estados
mais energéticos para uma temperatura finita menos contribuem na soma. Para baixas
temperaturas o sistema é pouco perturbado e possui uma pequena quantidade de estados
mais provaveis, os quais possuem um peso muito grande em relagao aos outros. Logo,
é possivel considerar apenas os estados mais provéaveis segundo o peso de Boltzmann da
Equacao 3.9, medindo a quantidade de interesse através de uma média em M estados com

maior probabilidade. Isso é representado pela Equacao a seguir.

(@) = %ZG,‘. (3.21)

Agora, o que necessita-se pensar é em como fazer o sistema transitar entre os estados
mais relevantes. Para isso, nao se pode simplesmente escolher os estados de forma ale-
atoria aceitando ou rejeitando eles com a probabilidade de Boltzmann. O que é preciso
fazer é exatamente utilizar o Processo de Markov. Este, consiste em uma ferramenta
matemaética, na qual pode-se gerar sucessivos estados independentes do estado anterior.

Se, por exemplo, o sistema estiver em um estado pu, é possivel gerar outro v diferente e
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Figura 16: Cinco sucessivos processos de Markov, formando uma Cadeia de Marcov de
estados. Temos um sistema com apenas quatro estados e inicialmente ele se encontra no
estado p = 3, e a partir deste escolhemos aleatoriamente um novo estado v seguindo as
condic¢oes do processo de Markov.

independente de p, e ainda que a probabilidade de transigao P(u — v) deve satisfazer
> Plp—v)=1. (3.22)

Além disso, P(u — v) ndo muda com o tempo e deve depender somente dos estados p
e v. A forma pela qual gera-se o novo estado, deve ser, portanto, aleatéria. Note que
P(p — ), que significa a probabilidade de transigao de o sistema permanecer no mesmo

estado p, nao pode ser zero.

Em simulacao de Monte Carlo usa-se o processo de Markov [V, vezes para gerar uma
Cadeia de Markov. A Figura 16 mostra um exemplo dessa cadeia de um sistema com

apenas quatro estados.

Construir uma cadeia de Markov nao é suficiente para encontrar os estados mais
relevantes. E preciso impor duas condicoes importantes para isso. A primeira é a condicao
de ergodicidade. Ela deve garantir que qualquer estado do espago de fase pode ser
alcancado a partir de outro qualquer. Essa condicao deve ser satisfeita, pois precisa-se
ter certeza de que todos os estados sao acessiveis na formacao da cadeia de Markov. Para
isso, deve-se apenas ser cuidadoso ao usar a distribuicao de probabilidade de Boltzmann
corretamente. A quantidade p,, da Equacao 3.9, portanto, ndao pode assumir o valor zero
para nenhum estado v. Contudo, na pratica, os algoritmos para simulagdes de Monte
Carlo consideram grande parte das probabilidades de transicao iguais a zero, mas mesmo

assim nao violam a ergocidade!. A segunda é a condicao de equilibrio. Ela deriva da

1Os algoritmos selecionam os estados com maior peso de Boltzmann, realiza as medidas da grandeza
de interesse e calcula a média aritimética destas, significando que o resultado é uma aproximacao, pois
descarta muitos estados acessiveis, porém com um peso despresivel.
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Equacao Mestra 3.7 e é representada matematicamente pela equagao [1]
pP(v — p) =p,P(p—v). (3.23)

Assim, como pretende-se que a distribuicao de equilibrio seja a distribuicao de Boltzmann,
pode-se escrever
Pv _ M — o BEL—En) (3.24)
P Plv—p)

Nessas condigoes, agora faz-se-a a escolha conveniente para a distribuicao de proba-
bilidades P(u — v) que deve satisfazer as Equagoes 3.22 e 3.24. Feito isso, s6 nos resta
desenvolver um algoritmo que implemente a criacao da cadeia de markov de estados,
obedecendo a condicao de ergodicidade. Em seguida, esperar que o sistema alcance o
equilibrio de forma que a distribuicao de probabilidades de estados w,, da Equagao 3.7
seja uma distribuigao de Boltzmann. Passado esse tempo podemos calcular o valor médio

da grandeza G' da Equacao 3.21.

3.4 O Algoritmo de Metrépolis

Agora a pergunta é: Qual a melhor escolha de P(u — v)? Primeiramente, vamos
escrever essa probabilidade de transigdo como o produto de duas outras, g(u — v) que é
a probabilidade de gerar um novo estado v quando o sistema se encontra em pu, e A(u —
v) que é a probabilidade de aceitar ou nao o novo estado. Essas probabilidades foram
denominadas de probabilidade de selegao e taxa de aceitagao, e podem assumir
qualquer valor entre zero e um. Se P(u — u) = 1 ou P(u — v) = 0 para qualquer v,

significa que o sistema sempre estard no estado .

Desse ponto de vista, em vez de escolhermos a distribuigdo P(u — v), agora esco-
lheremos uma probabilidade de sele¢ao g(u — v), uma para cada possivel transigao de
um estado para outro, e em seguida escolheremos a taxa de aceitagdo A(p — v) que
satisfazem a condicao de equilibrio da Equagao 3.24. Podemos agora criar um algoritmo
que repetidamente escolhe um novo estado v e o aceita ou rejeita de acordo com a proba-
bilidade de aceitacao. Se o estado for aceito o sistema muda para esse novo estado, caso
contréario ele permanece no mesmo e o processo se repete em um numero suficientemente

grande.

Em 1953, Nicolas Metropolis desenvolveu um algoritmo, que ganhou seu nome, no

qual a selegdo de probabilidades g(u — v) para cada estado possivel eram todos iguais e
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que a probabilidade de aceitagao era tal que
Alp — v) = e PEEL), (3.25)

se B, — E, > 0, caso contrario A(n — v) = 1. Isso significa que para E, < E, o novo
estado sempre sera aceito e se £, > E, existe uma probabilidade dada por e BE—EL) de

estado gerado ser aceito.
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4 Resultados e Discussoes

4.1 Introducao

Neste capitulo vamos apresentar nossos resultados e discussoes a respeito das simula-
¢oes de Monte Carlo de sistemas magnéticos (ferromagnéticos e com interface FM/AFM)
bidimensionais. Verificaremos primeiramente os resultados para o modelo de Ising de
sistemas ferromagnéticos, com o objetivo de mostrar os detalhes da aplicacao do mé-
todo, como os procedimentos, com os devidos cuidados, as dificuldades e as vantagens
e desvantagens. Os resultados podem entao ser comparados com outros encontrados na

literatura.

Consciente do procedimento geral da simulacao de MC, podemos entao aplicar em
um modelo um pouco mais complexo com espectro continuo de energia, o Modelo 2DXY'.
Mostraremos a transicao de fase de sistemas ferromagnéticos, bem como a dependéncia da
magnetizagao com o campo magnético externo. Esses resultados podem ser comparados
com os obtidos no modelo de Ising e entao fazer uma nova andlise em cima do MMC

quando aplicados em modelos com mais graus de liberdade.

Por fim, vamos modelar um material com a interface FM/AFM, buscando as condi-
¢oes necessarias para a ocorréncia do exchange bias. Vamos apresentar os resultados
experimentais e tedricos obtidos na literatura, para justificar os parametros e condic¢oes

impostas ao sistema em questao.

4.2 Modelo de Ising

O modelo de Ising é o modelo mais simples e por isso o mais estudado na Mecéanica
Estatistica. Ele representa um magneto no qual os spins o; estao fixos nos sitios ¢ de uma
determinada rede. Em nosso caso, vamos considerar uma rede quadrada (LX L) em duas

dimensoes. Cada dipolo dela pode possuir apenas dois valores +1 e —1, representando a
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Figura 17: Configuragoes sucessivas de spins de uma rede quadrada 100 X 100 no modelo
de Ising com condigoes periddicas de contorno para 0, 1, 2, 4, 8, 16, 32 e 64 passos
de Monte Carlo em somente uma realizacao. A constante de troca J = 1 e temos um
exemplo de relaxamento com kgT = 3.0 onde inicializamos com todos os spins para cima.
Os pontos brancos representa os spins com o; = —1 e os pretos o; = +1

componente do momento atémico ou molecular na direcao do eixo de facil magnetizacao
do sistema. Desse modo, este possui 2V estados, onde N é o ntimero total de sitios. A
energia, portanto, de qualquer estado particular destes pode ser extraida diretamente do

Hamiltoniano de Ising H, dado por
H:—JZO'Z'O'J‘—HZO'Z' (41)
<i,j> i
onde J é a energia de troca entre os spins vizinhos mais préoximos < ¢,j >, e H é a inten-

sidade do campo magnético externo. Para J > 0, temos um sistema com ordenamento

ferromagnético e antierromagnético para J < 0.

Através de simulagao numérica com o Algoritmo de Metrépolis, vamos analisar as pro-

priedades de equilibrio, inicialmente para o caso simples de um tinico dominio ferromagné-
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Figura 18: Energia (& esquerda) e magnetizagao (& direita) por spin no modelo de Ising
2D, com L =100 e J = 1. Cada uma das curvas representa uma simula¢ao com semente
diferente uma da outra. A simulagao iniciou com uma configuragao em altas temperaturas
e relaxou para até o equilibrio, com 7" = 1.0.J/kp, depois de aproximadamente 1500 passos
de Monte Carlo.

tico na auséncia de campo externo. Utilizamos para isso uma dindmica de single-spin-flip,

na qual viramos um spin por passo na simulagao de Monte Carlo.

Sabemos que o sistema s6 entra em equilibrio depois de um determinado ntmero e
passos durante a simulagdo, denominado tempo de relaxamento 7. A Figura 17 mostra
a configuracao dos spins para o modelo bidimensional de Ising para sucessivos passos
de Monte Carlo por sitio. O exemplo mostra o resultado de uma rede 100 X 100 com
J = 1 e a uma temperatura fixa, kgT = 3.0J. Observe também que a configuracao
inicial escolhida para esse caso, foi a que possui todos os spins para cima, ou seja, um
estado fundamental em que kg1 = 0.0.J. No entanto, a partir dessa figura fica impossivel
verificarmos o tempo de relaxamento. Para isso, devemos verificar a magnetizacao e a

energia com respeito ao tempo de Monte Carlo, exatamente como mostra a Figura 18.

A Figura 18 mostra a energia e a magnetizagao por spin com respeito ao nimero de
passos de Monte Carlo para trés sementes distintas. Podemos observar claramente que
o equilibrio é alcancado depois de aproximadamente 1500 passos de Monte Carlo para
a temperatura de 1.0kgT'/J. No entanto, isso pode mudar de acordo com a semente,
configuracao inicial que inserimos na simulacao e ainda quando a temperatura do sistema

muda.

Um outro exemplo é mostrado na Figura 19, onde podemos verificar que o sistema

relaxa em quase 5000 passos para kg1 = 2.0. E bem verdade que é possivel que o sistema
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Figura 19: Energia (em preto) e magnetizagao (em vermelho) por spin no modelo de Ising
2D, com L = 100 e J = 1. Nesse caso temos uma temperatura de 2.0J/kp e o sistema
alcanca o equilibrio depois de aproximadamente 5000 passos.

relaxe para quantidades maiores ou menores, logo é preciso sempre verificar se o sistema
alcangou o equilibrio ou escolher um tempo suficientemente longo de forma que o sistema
sempre relaxe para qualquer valor de temperatura. Uma outra alternativa é se o sistema
nao for muito complexo, e por isso ja se tiver uma idéia da configuragao de equilibrio,
podemos uséa-la como inicializagao. Porém, é preciso ter certeza que esta nao seja corres-
pondente a um minimo local. Isso minimiza o tempo de relaxamento para temperaturas
longe de T, diminuindo o tempo de simula¢ao e ainda garantindo que o sistema alcance
o equilibrio. Quando nao temos a minima nog¢ao da configuragao de equilibrio, o ideal é

que inicializemos uma configuracao escolhida aleatoriamente, correspondendo a 7" = co.

Uma outra preocupagao que tivemos foi na quantidade de passos que devemos escolher
depois do relaxamento. A resposta para isso estd na Equacao 3.21. Devemos entender que
o método é uma aproximagao, como foi bem colocado no Capitulo 3 e, por isso, quanto
mais passos colocarmos melhor sera nosso resultado, pois estaremos fazendo médias da

quantidade através de quase todas as configuragoes relevantes para o correspondente es-
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Figura 20: Configuracao de spins em estado de dominio. A figura a direita representa
uma configuragao de equilibrio enquanto que a outra b) se encontra em um estado mais
energético que a primeira, e portanto, nao representaria uma configuracao de equilibrio
em uma temperatura suficientemente baixa.

tado de equilibrio. Para o modelo de Ising de sistemas ferromagnéticos simples podemos
ter um 6timo resultado com 20000 passos de Monte Carlo. Mas para sistemas com interfa-
ces FM/AFM ou apenas no modelo 2DXY ¢ preciso que utilizemos uma quantidade bem
maior de passos devido a complexidade do espectro de energia ou do nimero de graus de

liberdade intrinseco ao modelo.

E importante colocar que cada realizacio que fazemos para o sistema em questdo,
estamos em busca de um equilibrio correspondente a um minimo global de energia livre.
E muito comum nas simulacdes que o sistema fique por um tempo infinitamente longo em
um minimo local. Estes estados sao caracterizados pela presenca de paredes de dominio
(ver Figura 20 ou mesmo a Figura 2 na pagina 20 para o modelo 2DXY). No Modelo
2DXY, além dos dominios, podemos encontrar vortices, que também aumentam a energia
de troca do sistema, mantendo-o por algum tempo em um estado metaestavel. Veja na

Figura 21 o exemplo de um sistema com vortices e anti-vortices.

Quando o sistema relaxa para um estado de dominio, temos uma situacao na qual é
preciso uma perturbagao muito grande (um campo forte ou o aumento de temperatura)
para conseguir virar todo um dominio, de forma que todos os spins fiquem alinhados.
Em baixas temperaturas, ou seja, com perturbagoes minimas, se virarmos um tnico spin,
como o spin em vermelho da Figura 20, a energia aumenta e ¢ pouco provéavel que o sistema
nao se mantenha na configuragao dada pela Figura 20b e volte para a configuracao da
Figura 20a. Porém, esse é um fendmeno que pode ocorrer em qualquer modelo de spins e

tera uma importancia quando discutirmos os outros modelos no decorrer deste trabalho.

Sabendo o tempo de relaxamento para cada valor de temperatura podemos entao
tragar a curva de magnetizacao e energia média por spin diretamente da configuracao

de spins, e o calor especifico, de acordo com a Equacao 3.20. A Figura 22a mostra o
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Figura 21: Configuracao de spins em estado de dominio com voértices no Modelo 2DXY.
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resultado para uma rede muito pequena com L = 8 e condigoes periddicas de contorno, a
qual nao representa o limite termodinamico, e fica evidente o efeito de tamanho finito, pois
a magnetizacao nao vai a zero rapidamente. Contudo, as simulac¢oes para redes 100 X 100,
encontramos um resultado razoavel, mais proximo do limite termodinamico. A Figura 22b
Mostra esse resultado. Observe que existe uma pequena flutuacao na temperatura de
transicao. Esse comportamento é normal e pode ser minimizado se simularmos redes
maiores. Uma outra alternativa é realizar a simulacao mais de uma vez e fazer médias
das curvas. Esse procedimento foi utilizado na construgao da Figura 22a, pois temos uma
rede muito pequena, enquanto que para a redes com L > 100 nao foi necessério, pois, com
uma Unica realizagao, encontramos um resultado satisfatério para estimar T e comparar

com os resultados da literatura.

Todos esses resultados sao facilmente encontrados na literatura. Para o objetivo
desse trabalho, a reproducao deles, apenas servem para detalhar a implementacao do
Método de Monte Carlo com o Algoritmo de Metropolis em uma dindmica de single-
spin-flip. Resumindo, é extremamente recomendéavel tomar todos os cuidados citados,
principalmente em sistemas mais complexos. Como comentamos nesta Se¢ao, e veremos
na proxima, existem algumas diferencgas peculiares quando aplicamos o método ao Modelo
2DXY e em sistemas com um espectro de energia mais complicado como exemplo o que

apresenta interface FM/AFM.

4.3 Modelo 2DXY

Na Secao anterior vimos que, sempre ao simular um sistema magnético qualquer,
devemos nos preocupar com a dindmica, a configuracao inicial que escolhemos, o tempo
de relaxamento e, por fim, o tempo necessario para se medir as grandezas de interesse
com boa precisao. No entanto, vimos apenas para o modelo de Ising 2D, muito simples
e bastante estudado. Agora, veremos a implementagao do método de Monte Carlo no

modelo apresentado nesse trabalho como 2DXY.

A sua diferenca com o modelo de Ising é que, em vez de termos 0s momentos como
escalares os veremos como vetores de duas componentes de spin. Diferente do modelo
de Ising, que representaria sistemas com um certo tipo forte de anisotropia uniaxial, o
Modelo 2DXY pode representar sistemas com dois eixos de facil magnetizacao. Os spins,
portanto, podem ser representados por suas componentes s° e s¥, onde s? = (s%)? + (sY)?,

ou apenas por um angulo # = arctan(s¥/s”), onde 0 > ¢ < 27. O hamiltoniano nesse
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ratura, a) para uma rede quadrada de spins 8 X 8 e b) 100 X 100, respectivamente, no
Modelo de Ising.
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modelo é, portanto, dado por

H:_sti'sj_HxZSf (42)

<i,j> i
onde J é a constante de troca e H, é a intensidade da componente do campo magnético

na direcao do eixo-x. Classicamente, esse hamiltoniano pode ser reescrito da forma

H=-J Z cos(6; —0;) — H, Z cos(6;) (4.3)

<1,5>

Um primeiro comentario a ser feito é que esse modelo tem um espectro continuo de
energia, sendo um valor real entre a energia do estado fundamental e do estado mais
excitado. Isso deve-se ao fato de os spins, como foi descrito, serem representados por
valores em intervalos continuos. O angulo 6 pode ser qualquer valor real entre zero e 2.
Isso gera varias implicagoes. Uma delas € o sistema possuir um niimero infinito de estados,
dificultando o relaxamento para o estado de equilibrio. Além disso, este também possui
um espectro continuos de estados degenerados. O estado fundamental de um ferromagneto
isotropico em campo nulo, por exemplo, tem os spins todos alinhados em uma direcao
qualquer, ou seja, todos alinhados para cima, baixo, direita, esquerda ou qualquer outra

diregao estao em um mesmo estado degenerado de energia.

No modelo de Ising, um estado metaestavel, em baixas temperaturas, por exemplo,
pode ser causado pelo surgimento de uma parede de dominio horizontal ou vertical, mas
no modelo 2DXY para um ferromagneto, além de uma infinidade de possibilidades para
as paredes, pode apresentar vortices quando o sistema é isotropico e nao esta sujeito a
campos externos (veja as Figuras 2 e 20). Essa ¢ outra dificuldade que devemos enfrentar

nas simulacoes de Monte Carlo aplicado ao modelo 2DXY nessas condigoes.

Contudo, o procedimento realizado no modelo de Ising nao muda quando aplicamos
ao 2DXY. Devemos portanto escolher a melhor configuracao inicial de spins. Pelo fato
da existéncia de infinitos estados de mais baixa energia e de uma quantidade de estados
metaestaveis muito maior que o modelo de Ising, devemos ser mais cautelosos ainda
quanto a escolha inicial da configuracao do sistema. O critério para a escolha depende
do que queremos estudar. Por exemplo, se estamos interessados na transicao de fase
de um single-domain ferromagnético isotropico na auséncia de campo externo para a
fase paramagnética, é sim conveniente escolhermos uma inicializagao onde todos os spins
estao alinhados em uma diregdo qualquer escolhida aleatoriamente. A Figura 23 mostra

o relaxamento nesse caso para dois valores de temperatura, onde podemos perceber que o
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Figura 23: Energia e magnetizagao por spin para quatro sementes distintas e duas inicia-
lizagoes. Temos um sistema ferromagnético isotropico em campo nulo. As curvas pretas
inicializaram com uma configuracao em que os spins tém direcoes aleatorias e as verme-
lhas com spins todos alinhados em uma mesma diregdo. Em a) temos uma temperatura
T =0.2J/kg e em b) a temperatura ¢ T' = 0.8.J/kg.
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equilibrio é mais rapidamente alcangado quando iniciamos com uma configuracao de spins
que possuem uma mesma dire¢do e sentido (curvas vermelhas na Figura 23). Observe
também que para kgT = 0.2J o sistema tem mais dificuldade de alcangar o equilibrio
(ou nao alcanga) se iniciado com uma configuracao aleatoria (7' = o) do que quando
o sistema relaxa em kg7 = 0.8.J. Isso pode ser devido a existéncia de paredes ou mais
provavelmente de vortices pois o meio é isotropico. Entretanto se esse mesmo sistema for
relaxado na presenca de um campo magnético externo o tempo de relaxamento diminui
consideravelmente como na Figura 24. Observemos que em torno de 10000 passos temos
um equilibrio sem vortices ou dominios. O campo por menor que seja inibe o surgimento

dos vortices fazendo o sistema alcancar o equilibrio mais rapidamente.

Se acrescentarmos uma anisotropia, a direcao que deveriamos escolher para inicializar
esse sistema é a de facil magnetizacao ou se a amostra esta sujeita a campos podemos
colocar os spins paralelo ao mesmo. Entretanto, para temperaturas proxima de 7., é mais
conveniente escolhermos uma inicializacao em T = oo, ou seja, onde todos os spins tem
direcoes escolhidas aleatoriamente, pois assim a configuragao inicial estaria mais proxima

da configuracao de equilibrio.

Fazendo essas escolhas iniciais da configuragao dos spins na rede, estamos estudando
um sistema sem a presenca de vortices ou paredes de dominio. Contudo, podemos estar in-
teressados em verificar a metaestabilidade do sistema. Como exemplo temos o importante
trabalho de J. M. Kosterlitz e D.J. Thouless que mostrou uma transicao de fase nao-usual
para o modelo 2DXY. Abaixo de uma temperatura critica Tk, 0 sistema apresentava pa-
res de vortices (também referenciado por vortices e antivortices), os quais estariam livres
para se mover em dire¢ao a superficie e sumir sobre influéncia de um leve campo externo
somente acima dessa temperatura [45, 46]. Para estudarmos isso, portanto, precisamos
relaxar o sistema em torno de estados metaestaveis, ou a nivel de simulagao temos que

inicializar o sistema com vortices ou mesmo em T = oo.

Além disso, podemos estudar a dindmica das paredes de dominio sob a variacao do
campo magnético. A Figura 2, por exemplo, mostra o resultado de uma simulagao de uma
rede ferromagnética 20X20 com uma anisotropia onde a dire¢ao de facil magnetizagao é o
eixo-x. Nesse caso as paredes foram geradas depois que o sistema relaxou em um estado
de equilibrio metaestavel. Paredes de dominios, como vimos no Capitulo 2, podem ser
formadas pela competicao entre dois tipos de interagoes. Nesse caso, como nao conside-
ramos a energia de demagnetizacao, as paredes se formaram devido a competicao entre

dois dominios em sentidos opostos de magnetizacao. A energia anisotropica e a energia
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Figura 24: Energia e magnetizacao por spin para quatro sementes distintas e duas inici-
alizagoes. Temos um sistema ferromagnético isotropico em campo H = 0.2J. As curvas
pretas inicializaram com uma configuragao em que os spins tém direcoes aleatérias e as
vermelhas com spins todos alinhados em uma mesma dire¢do. Em a) temos uma tempe-
ratura 7' = 0.2J/kp ¢ em b) a temperatura ¢ 7' = 0.8J/kp.
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de troca contribuem para que cada dominio se mantenha na mesma configuracao e a pa-
rede de dominio é formada, mesmo que a configuracao da amostra seja energeticamente
desfavoravel. A aplicacao de um campo externo pode tanto movimentar as paredes de

dominio quanto virar o sentido da magnetizagao de um dos dominios.

Em cada um desses exemplos, a inicializagao deve ser escolhida de forma a induzir
a presenca do fendbmeno de interesse ou apenas para minimizar o tempo de relaxamento
do sistema. Contudo a escolha exige muita cautela, pois escolhendo uma configuragao
de spins inicial podemos estar verificando um caso particular e excluindo outros os quais
também podem ser relevantes para o mesmo estudo. Como exemplo verificamos a usual

transigao de fase de segunda ordem ferromagnético/paramagnético no modelo 2DXY.

Modelamos um ferromagneto isotrépico como um conjunto de spins dispostos em uma
rede bidimensional quadrada de tamanho L, com condigoes periddicas de contorno. E,
para verificar o comportamento da magnetizacao e outras grandezas termodinamicas, re-
alizamos os seguintes passos. Como o sistema é isotropico, nao esta sujeito a campos
externos e queremos verificar o comportamento da magnetizagao de um tnico dominio
(ou amostra com magnetizacao saturada) em relagao a temperatura, escolhemos duas con-
figuragoes de spins para iniciar a simulacao. A primeira era tal que todos os spins tinham
direcoes aleatorias e a segunda era uma na qual todos os spins estavam alinhados em uma
tnica diregao escolhida de forma aleatoria. Verificamos que o tempo de relaxamento para
uma ou outra escolha ficava em torno de 10000 passos de Monte Carlo. Assim, para obter
a magnetizacao para cada valor de temperatura no intervalo de 0.001 a 2.00 em passos
de 0.001, utilizamos 60000 passos de Monte Carlo descartamos os 20000 primeiros para
o sistema relaxar. Esse procedimento completo foi realizado mais quatro vezes e tiramos
uma média das curvas.A Figura 25, portanto, apresenta a curva de magnetizacao para
varios tamanhos de rede, com o intuito de verificarmos o efeito de tamanho finito. Este
fica evidente no grafico superior, onde podemos fazer uma estimativa, nao tao precisa, da
temperatura critica através do céalculo dos expoentes criticos v, 7, a e z [1]. Contudo,
um resultado razoéavel para a determinacao de T, seria preciso a utilizagao de algoritmos
mais sofisticados que o Algoritmo de Metropolis como os algoritmos de Swendsen-Wang,
Niedermayer, e Wolff. Este ultimo, por exemplo, é mais apropriado para simulacoes em

torno de T,, mas é bem mais complexo e exige um tempo computacional maior [1].

E importante aqui comentarmos que, apesar de usarmos a magnetizagao como o pa-
rametro de ordem, ela deveria se anular em temperaturas finitas e sem campo, no limite

termodindmico. A razao de encontrarmos um valor finito para ela é que seria preciso
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um sistema da ordem de 10'® para que o sistema apresentasse uma magnetizacao por
sitio de aproximadamente 0.1. |2, 6]. Isso por que para sistemas suficientemente grandes
um ordenamento de longo alcance fica insustentavel e o mesmo apresenta somente uma
transicao de fase do tipo Kosterlitz-Thouless-Berezinskii. Véarias pesquisas foram feitas
no sentido de obter as propriedades criticas no modelo 2DXY inclusive através do método
de Monte Carlo. O nosso resultado apresentado na Figura 25 para a rede 256 X 256 foi
obtido depois de semanas de simulagao e podemos ja perceber o quanto a magnetizacao

diminui com o tamanho da rede mesmo para baixas temperaturas.

A dependéncia da magnetizagao com o campo externo também foi verificada para o
modelo 2DXY. Mas antes temos que mostrar o procedimento basico que utilizamos nas
simulagoes para obter as curvas de histerese. Como mostramos no Capitulo 2, a magneti-
zacao de um ferromagneto muda quando um campo é aplicado através de dois processos
de magnetizagao. Este pode se dar tanto pelo movimento das paredes de dominio, quanto
pela rotacao dos momentos magnéticos dos dominios que nao estao no mesmo sentido
do campo e sabemos também que pode ser irreversivel de acordo com a intensidade do
campo ou com a natureza do material. Vimos também que a formacao da curva de histe-
rese envolve o entendimento de metaestabilidade, visto que a magnetizacao nao depende
somente do campo, mas também do estado no qual o sistema se encontra. Por isso tudo,
existem varias dificuldades quanto a obtenc¢ao da curva de histerese e a primeira acao que
devemos tomar é definir que a histerese que estamos obtendo aqui sao de sistemas com
um Unico dominio magnético, ou seja, de particulas pequenas onde a interagao de troca é
dominante ou amostras em estado de magnetizagao de saturagao. Vamos considerar em
nosso trabalho somente a energia de troca, magnetocristalina e a de Zeeman (interagao
do campo magnético com os spins) de acordo com o hamiltoniano classico da Equacao 4.3

com o acréscimo do termo anisotropico, que fica

H=-J Z cos(0; — 0;) — H, Zcos(@i) - D 26082(91»), (4.4)
<i,j> i i
onde D é a constante anisotropica. Quando D > 0 temos o eixo-x como a de facil

magnetizagao e o eixo-y quando D < 0.

Vamos considerar o procedimento padrao para o algoritmo de Metropolis como apli-
camos para obter a magnetizagao contra temperatura com uma tnica diferenca. A confi-
guracao inicial de spins é aleatéria somente para a primeira realizacao, da qual, obtemos
o primeiro ponto na curva de histerese. No final desta realizacao, teremos as grandezas

magnéticas e termodindmicas que nos interessa e ainda a configuracao de spins final. Esta
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corresponde a, um dos estados de equilibrio estavel ou metaestavel e sera utilizada como
configuracgao inicial para a obtencao do ponto seguinte da curva de magnetizacao com o
campo externo. Dessa forma, construiremos varias curvas de histerese e s6 entao faremos

médias delas.

A diferenca em escolher uma configuracao aleatoria somente na primeira realizagao
tem algumas consequéncias que podemos aproveitar. Note que para obtermos o pri-
meiro ponto na curva de histerese inicializamos de uma configuragao aleatoria de spins e,
portanto, precisamos, da mesma forma que fizemos anteriormente, verificar o tempo de
relaxamento e, em seguida, obter as grandezas no equilibrio. Esse tempo é tao grande
quanto o apresentado nas Figuras 23 e 24, porém para o segundo ponto na curva aumen-
tamos o campo externo de uma quantidade muito pequena a qual modifica o perfil da
energia livre de Landau na mesma proporg¢ao, e como inicializamos com um arranjo de
spins em um estado de energia muito préxima do equilibrio o tempo de relaxamento é
bem menor. Esse fato foi aproveitado e assim realizamos as simulagoes com um tempo de
relaxamento suficientemente pequeno, exceto para o primeiro ponto da simulagao, para

assim diminuir também o tempo de execugao do algoritmo.

Os resultados a seguir mostram a curva de histerese e a dependéncia do campo coercivo
com a temperatura e anisotropia. Utilizamos 20000 passos de Monte Carlo, descartando
os 10000 primeiros, em cada realizacao. Dessa forma, conseguimos 20 curvas de histerese
do mesmo sistema e em seguida fizemos uma média de todas elas. Escolhemos esse ultimo
valor também com o objetivo de verificar o quanto uma histerese pode variar quando
variamos a semente da fungao geradora de ntimeros aleatorios. No geral, obter de 5 a 10

curvas sao suficientes.

A Figura 26 mostra o resultado da dependéncia da histerese e coercividade com a
anisotropia. Observamos que a coercividade aumenta com a constante anisotrépica. Este
resultado era esperado visto que a anisotropia aumenta a barreira de energia existente
entre o estado metaestavel e o estado de minimo global, e por isso seria preciso um campo

bem maior para reverter o sentido da magnetizacao, quanto maior for a anisotropia.

Quando aumentamos a temperatura, é natural que a coercividade diminua. Pois a
barreira de energia, que pode existir entre um estado metaestavel e um de minimo global,
pode ser superada com o aumento das flutuagoes. Observamos isso através do gréfico da
Figura 27, na qual também mostramos as sucessivas curvas de histerese para temperaturas

diferentes. Contudo a diminui¢ao nao parece ser linear.

Para se obter esses resultados foi preciso a realizacao de muitas simulagoes com as
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quais poderiamos observar se o sistema realmente relaxava com as quantidades de passos
que escolhemos. Uma conclusao que tiramos com isso é que, ao simular para redes com L >
64, tinhamos resultados muito imprecisos. Simulando sistemas muito grandes, devemos
escolher de forma adequada a configuracao de spins inicial no intuito de diminuir o tempo
de relaxamento e, ainda, escolher tanto um tempo suficientemente longo, para esperar
o sistema relaxar, quanto um nimero de passos de Monte Carlo grande, para se obter
as médias temporais estatisticamente razoaveis em cada uma das simulagoes. Além de
tudo, se estamos obtendo a histerese como resultado, é conveniente obté-la para varias
sementes diferentes e extrair a “histerese média” para que tenhamos um resultado ainda
mais preciso. Contudo, para os sistemas que tratamos até agora, a quantidade de passos

para o sistema relaxar e o tempo maximo de Monte Carlo foram suficientes.

Um resultado intrigante foi quando observamos a dependéncia da coercividade com o
tamanho da rede. Fizemos trés testes para 10000, 20000 e 30000 passos de Monte Carlo.
Como vemos no grafico da Figura 28 temos um comportamento assintotico da coercividade
a medida que a rede aumenta. Isso é observado para os trés valores de passos de Monte
Carlo, e também podemos perceber que quanto maior este, menor é o valor do campo

Ccoercivo.

4.4 Bicamadas FM/AFM

Como vimos na Secao 2.7 um ferromagneto pode mudar suas propriedades quando
acoplado com um material antiferromagneto. O principal fenémeno que ocorre é o deslo-
camento da curva de histerese, o qual ¢ estimulado pela presenga da interface FM/AFM.
Nesta secao, veremos um caso particular no qual ocorre a anisotropia de troca, utilizando
o Método de Monte Carlo descrito no Capitulo 3 e empregado nas se¢des anteriores para
um ferromagneto de Ising e no Modelo 2DXY. Para isso, portanto, precisaremos descrever
nosso sistema. Este consiste em uma rede bidimensional quadrética de spins com condi-
¢oes periddicas de contorno somente na direcao do eixo-x. O modelo é representado pelo

hamiltoniano

H=—Jr Z Si'Sj_DFZ(Sx)Q—JA Z Si.Sj—DAZ(Sx)Q

<i,j>€F i€F <i,j>€A i€A

—g[LBH$ZSf—J[1 Z Si‘Sj_JIQ Z Si'Sj, (45)

<i,j>€F/Al <i,j>€F/A2
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onde S; = (S7,S5Y) é o spin classico no modelo 2DXY do i-ésimo sitio da rede, H, é o
campo magnético externo aplicado na dire¢ao do eixo-x, Jp > 0 e J4 < 0 sao as constantes
de troca interatomica entre os momentos do meio ferromagnético e antiferromagnético,
respectivamente, Dr e D 4 sao nesta ordem as constantes anisotropicas do ferro e antiferro,
g e pup sao o fator de Landé e o magneton de Bohr, os quais consideraremos iguais a unidade
por simplicidade. Em fim, Jp; e Jr9 s@o, como seguem, as constantes de troca entre spins do
meio ferromagnético com outros das subrede Al e A2 do meio antiferromagnético. Como
estamos considerando os momentos magnéticos de spin vetores cléssicos, eles podem ser
representados apenas pelo angulo 6 que fazem com o eixo-x. Dessa forma, poderiamos

reescrever a Equacao 4.5 como funcao desses angulos. Logo, terfamos o novo hamiltoniano

H=-Jr Z cos(0; — 6;) — Dp 26032(91-) — J4 Z cos(0; —6;) — Da ZCOSQ(ei)

<i,j>€F i€F <i,j>€A icA

— gupH, Zcos(@i) —Jn Z cos(b; —0;) — Jra Z cos(6; — 0;). (4.6)

i <i,j>€F/A1l <i,j>€F/A2
O hamiltoniano acima se assemelha até certo ponto de um utilizado por David Lederman,
em 2004, para simular através do Método de Monte Carlo filmes finos como F,F5(110).

Seu modelo, contudo, foi aplicado em uma outra geometria em trés dimensoes.

A simulacao de um material descrito pelo hamiltoniano acima exige um grande custo
computacional e ainda uma anélise minuciosa dos resultados obtidos. Esse sistema possui,
por exemplo,um estado fundamental muito dificil de se prever. Isso também depende
do perfil da interface FM/AFM. Em geral, se considerarmos uma interface plana, sem
rugosidade e sem nenhum defeito, ela pode ser compensada, onde a magnetizacao média
na interface antiferromagnética é nula e tem a forma da Figura 29, ou pode ser classificada
como nao compensada como mostra a Figura 13b. No primeiro caso ocorre frustragao na
interface, onde existe uma competicao entre os vizinhos de cada sitio da interface no
sentido de alinhamento uns com os outros. Este ¢ um dos motivos pelo qual é bem
complicado predizer o estado fundamental desse sistema. Sabe-se que em ambos os casos
ocorre o exchange bias em certas condicoes, mas observa-se que o campo de exchange
bias é bem maior em materiais com superficies compensadas. Intuitivamente, como o
campo efetivo na interface antiferromagnética de superficies nao-compensadas é maior,
esperava-se um campo de bias maior. Por esse motivo e muitos outros que o exchange bias
tem sido intensamente estudado. Nesse trabalho vamos mostrar resultados com sistemas
ferromagnéticos com superficies nao-compensadas, mas com dois tipos de interagoes de

troca na interface como mostram as Equacoes 4.5 e 4.6.
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Figura 29: Representacao de uma bicamada FM/AFM com uma interface compensada.
Os marcas em vermelho esta representando a frustracao na interface.

Existem varias questoes ainda nao resolvidas e muitos modelos teéricos com o objetivo
de explica-los. Algumas medidas experimentais do campo de exchange mostraram que
ele depende tanto da espessura do material ferromagnético quanto do antiferromagnético
(veja Figura 30), mas ainda é um problema a ser resolvido, dentre muitos outros. Por
outro lado, temos um vasto desenvolvimento teérico que consegue explicar alguns dos
comportamentos visto experimentalmente. Dentre estes se destacam o modelo desenvol-
vido pelos proprios Meiklejohn e Bean, onde consideram a energia livre como a soma das
energias de interagao com o campo externo, de anisotropia uniaxial e mais um termo de
energia unidirecional responsavel por deslocar a curva de histerese; e o modelo descrito
no artigo de J. Nogues e Ivan K. Schuller, onde apresentam a dependéncia do campo de

exchange com a interacao de troca na interface, magnetizacao e grossura do meio FM.

Alguns modelos em particular afirmam que a histerese deslocada é consequéncia de
formagao de dominios magnéticos no meio antiferromagnético. Isso também é verificado
experimentalmente. Uns assumem a formacao de dominios perpendiculares ao plano da
interface e outros declaram que estes sdo paralelos & mesma. E sob essa perspectiva que
vamos discutir os resultados obtidos nesse trabalho por simulacao de Monte Carlo. Nos
investigamos a magnetizagao com respeito ao campo para uma rede pequena segundo o

modelo 2DXY com interagoes dadas pelo hamiltoniano da Equacao 4.6.

Seguimos, portanto, o procedimento descrito na se¢ao anterior para gerar a curva de

histerese. Depois de varios testes percebemos que para obter um resultado com precisao
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razoavel nesse sistema mais complexo precisariamos escolher uma quantidade de passos
de Monte Carlo ainda maior que os utilizados para o ferromagneto no modelo 2DXY.
Utilizamos, entdao, 10° passos e descartamos os 60000 primeiros para esperar o sistema
relaxar. Essa quantidade de passos exigiu um algoritmo otimizado de forma que o tempo
real da simulacao diminuisse consideravelmente. Fizemos ainda dez realizagoes e, dessa
forma, obtivemos 10 curvas de histerese. Escolhemos inicialmente um sistema pequeno de
tamanho L = 16 para diminuir ainda mais o tempo de simulagao, obter uma quantidade
de graficos suficientes para tirarmos nossas conclusoes e tragarmos nossas perspectivas
para resultados posteriores. A rede quadrada é composta por dois meios, um ferromag-
nético de area 16X6 e outro antiferromagnético 16 X10. Os parametros que escolhemos
foram baseados em dois fatos. O primeiro é que o sistema antiferromagnético deveria ter
anisotropia suficientemente forte para manter o sistema em seu estado mesmo com a vari-
acao de um campo magnético. Assim escolhemos uma anisotropia uniaxial de D4 = 5.0Jp
e, de inicio, escolhemos a anisotropia do meio ferromagnético para ser nula e J4 = —Jp.
Inspirado no trabalho de David observamos a curva de histerese para Jp, = Jp = Jp
e Ji = —Jp = Jr. Fizemos as simulacoes em baixas temperaturas mas termalizamos
a partir de uma configuracao aleatéria de spins o qual representaria um sistema com
temperatura infinita. Com essa configuracao inicial calculamos a magnetizacao para um

campo megnético inicial nulo, aumentando-o em passos de 0.005JF até um valor méximo
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de 0.2Jr. Em seguida, variamos este de forma a completar a curva de magnetizacao ou

histerese, se houver.

Vejamos primeiramente para o caso Jj; = Jip = Jr. A Figura 31 mostra a magneti-
zagao e energia por spin como fungao do campo externo, onde encontramos duas curvas
diferentes. Fizemos dez curvas de magnetizagao comtra o campo, e destas, quatro tiveram
o comportamento da curva representada pelos circulos pretos, com as quais tiramos uma
curva média. As demais demonstraram um perfil da outra histerese, e a curva vermelha

representa a média delas.

A explicagao para isto pode ser explicado por meio da compreensao detalhada do per-
fil da energia livre de Landau, como na ecao 2.5.1, na qual comentamos a relagao entre a
histerese e estados metaestaveis. Observe que nas Figura 31b temos o grafico para a ener-
gia, que corresponde aos dois casos da Figura 31a. Temos entao que as curvas vermelhas
correspondem estados de equilibrio metaestaveis, com presenca de dominios ou com vor-
tices no material ferromagnético. Uma simples olhada na configuracao dos momentos nos
mostrou que o meio AFM possui paredes de dominios. Isso deu uma estabilidade ao es-
tado metaestavel pois temos uma anisotropia no meio AFM. Contudo, o relaxamento para
diversos valores de semente nos permitiu também que o sistema relaxasse para um estado
de equilibrio estavel de minimo global de energia. Assim, conseguimos produzir as duas
curvas de histerese, para duas situacoes de equilibrio, embora nao tenhamos observado o
exchange bias. Entretanto, podemos notar uma assimetria na curva da energia por spin.
Isso pode estar relacionado com a interface, embora nao tenha causado o deslocamento

da curva de histerese.

A anélise desse resultado tem uma enorme importancia no entendimento do exchange
bias como mostraremos. Por isso, vamos mostrar como é possivel que para duas sementes
distintas poderiamos obter duas curvas distintas. Exemplificamos o perfil da energia livre
Landau para varios valores de h e dessa forma facilitamos a compreensao da formacao de
uma histerese. Contudo, a energia livre dos sistemas que estudamos até agora tem um
formato bem mais complexo que o nosso exemplo, embora, possa ser uma superposi¢ao
de de fungoes como esta. Quando inicializamos o sistema de uma configuracao aleatéria
de spins, este pode relaxar para qualquer um dos minimos. Quando ele alcanca um
determinado minimo na fun¢ao no qual as flutuacoes nao sao suficientes para se superar
as barreiras de energia, consideramos que o sistema alcancou o equilibrio o qual nem

sempre corresponde a um minimo global.

Os sistemas magnéticos como modelamos aqui é infinitamente mais complexo que esse
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Figura 31: Magnetizagao e energia por spin versos o campo magnético externo. A intera-
¢ao de troca na interface aqui é dada por J;; = Jpp = Jp.
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simples exemplo, no entanto, d& para se ter uma idéia do que esté acontecendo no grafico

da Figura 31.

Finalmente, mostraremos o outro caso particular que escolhemos para a interacao de
troca na interface, quando J;; = —Jpp = Jp. Neste, encontramos trés curvas distintas.
Duas delas apresentaram um campo de exchange bias, embora nao tenham campo coercivo
e o processo de magnetizacao foi completamente reversivel. A outra, nao apresentou o
deslocamento da curva, mas temos uma histerese. Notemos que as as curvas existem em
niveis de energias diferentes, como mostra a Figura 32b. E o nivel de energia mais baixo
que encontramos nao apresentou o exchange bias. A curva de circulos pretos é uma média
de quatro curvas que possuem pequenas diferencas no campo coercivo. Ja as outras duas
curvas parecem bem definidas. A composta por quadrados em vermelho é uma média
de apenas duas curvas com campo coercivo negativo e a a outra ¢ uma média de quatro
curvas de magnetizacao. Ambas possuem um desvio padrao muito baixo!. Isso mostra a
“estabilidade” desse estado metaestavel. Em um material real, sabemos que o exchange
bias também s6 aparece em certas condi¢oes. Apenas quando resfriamos o material de
uma temperatura Ty < T < Ty é que observa-se o efeito. A forma pela qual obtivemos
as curvas de histerese possibilitou reproduzirmos duas situagoes de exchange bias e uma
de histerese simétrica em relagao a origem, pois iniciamos o sistema de uma configuracao
aleatoria (em altas temperaturas) e relaxamos o sistema (que pode ser encarado como um
resfriamento) que encontrou trés estados de equilibrio, um de mais baixa energia, e dois

outros metaestaveis com coercividade positiva e negativa.

A partir desse ultimo resultado, verificamos que efeito poderiamos causar a essas cur-
vas que foram deslocadas, se diminuissemos o tamanho do meio antiferro. A Figura 33
mostra o resultado disso. Podemos notar uma leve diminuicao do campo de exchange bias
e uma grande variacao no valor da magnetizacao. A curva vermelha é o resultado anterior
para Lar = 10 e a nova curva, de circulos pretos, escolhemos L4r = 4. O aumento na
magnetizagao resulta do aumento da quantidade de spins ferromagnéticos, aumentando
assim a magnetizagao média por spin de toda a rede. O campo coercivo tem uma de-
pendéncia complicada em relacao a grossura, e é inversamente proporcional & grossura do
ferromagneto. Em nossa analise tanto a meio ferro aumentou quanto o antiferro diminuiu.
Uma anélise mais minuciosa deve ser feita para concluir qual a verdadeira dependéncia

com a grossura desses materiais.

!Nao podemos confundir esse desvio entre as curvas com o desvio padrio das médias em cada simu-
lagdo. Para obtermos cada ponto em um grafico M, /M;X H, /Jr tiramos médias com seus respectivos
desvios em cada histerese. O desvio a que nos referimos é relativo & média das curvas.
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Figura 32: Magnetizacao e energia por spin versos o campo magnético externo. Ja neste
caso, temos Jj; = —Jp = Jp.
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Figura 33: Magnetizacao versos campo magnético externo para dois casos. O primeiro
para Lyr =4 e Lr =12 e 0 segundo para Lar = 10 e Lr = 6. Os graficos sao resultados
para as duas situacoes de exchange bias.
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Para finalizar, averiguamos também o comportamento dessas curvas de acordo com a
anisotropia do meio FM. Fizemos as curvas para o mesmo tamanho de rede 16X16 com
Lr =10 e Lar = 6. Usamos ainda baixas temperaturas, kg1 = 0.001Jg. Os parametros

de troca foram os mesmos utilizados nas simulag¢oes anteriores, onde J4 = —Jp.

Observamos as histereses com campo de exchange bias positivo e negativo. A mu-
danca, quando aumentamos a anisotropia, foi igual em ambas, mas em sentidos diferentes.
E para os dois casos houve uma mudanca brusca no formato da curva de histerese, quando
aumentamos para Dp = 0.04Jr. Novamente, precisamos realizar mais simulacoes no sen-
tido de saber como essa mudanca se procede, para entendermos melhor o que realmente

esté acontecendo.



4.4 Bicamadas FM/AFM 82

Figura 34: Curva de magnetizagao contra campo magnético para trés valores de anisotro-
pia no meio FM. Em a) temos o exchange bias negativo e em b) o exchange bias positivo.
Ambas foram obtidas da mesma simulagao descrita no texto para duas sementes distintas.
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5 Conclusoes e Perspectivas

Nesse trabalho mostramos de forma detalhada a aplicagao do Método de Monte Carlo
no estudo de sistemas ferromagnéticos bidimensionais e com interfaces FM/AFM que

apresentam o exchange bias.

Ao apresentarmos os resultados para a transi¢ao de fase de um ferromagneto no modelo
de Ising, tinhamos o objetivo de mostrar todo o desenvolvimento sistematico utilizado na
simulagao. Dessa forma, vimos como um sistema magnético pode alcancar o estado de
equilibrio e como podemos identifici-lo nesse estado. Fizemos uma analise em cima do
tempo necessirio para o sistema relaxar, citando os fatores que podem influenciar na
dindmica. E com estes podemos tragar estratégias para otimizar a simulacao e ainda
obter resultados mais precisos. Isso, portanto, nos possibilitou determinar a dependéncia

da energia e magnetizagao por spin, e calor especifico em relagao a temperatura.

Conscientes das estratégias e dos passos utilizados no modelo de Ising, verificamos a
aplicacao do MMC em um modelo mais complexo, o 2DXY. Fazendo a mesma anélise
do estado de equilibrio do sistema, concluimos que neste modelo o sistema relaxa em um
ntimero maior de passos de Monte Carlo. Vimos também que, diferente do modelo de
Ising, o ferromagneto no modelo 2DXY apresenta uma transicao de fase nao usual do tipo
Kosterlitz-Thouless-Berezinskii. Reproduzimos entao a curva de magnetizacao e calor
especifico como funcao da temperatura, onde podemos perceber a transicao em torno de

T =1.0J/kp. Este resultado esta de acordo com os que encontramos na literatura |2, 6].

A histerese magnética também foi simulada para o Modelo 2DXY. Mostramos como
o campo coercivo muda com o aumento da anisotropia, temperatura, tamanho da rede
e numero de passos de Monte Carlo. Observamos, portanto, um comportamento linear
com a anisotropia, onde temos um aumento da coercividade quando escolhemos a cons-
tante anisotropica cada vez maior. Por outro lado, a coercividade diminui com o aumento
da temperatura, como esperavamos, pois as flutuagoes contribuem com a supreragao das

barreiras de energia entre dois estados de minimo. Em fim, podemos perceber um com-
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portamento assintotico da coercividade em relacao tanto ao tamanho da rede L quanto

ao numero de passos de Monte Carlo N,,.

Investigamos também, o comportamento da magnetizacao em relagao ao campo mag-
nético para bicamadas magnéticas FM/AFM. Usamos interfaces compensadas com dois
tipos de interagoes de troca. A primeira com Jyj; = Jpp e a segunda com J;; = —Jpp. Ape-
nas nesse segundo caso conseguimos reproduzir o exchange bias. Neste caso, mostramos
que relaxando o sistema em campo nulo de uma configuragao de spins correspondendo a
um estado em que 7' = 0o, podemos encontrar trés tipos de curvas. Uma em um nivel
energético mais baixo com histerese, mas sem campo de exchange bias, e duas curvas de
magnetizagao contra o campo deslocadas em relagao a origem, caracterizando a anisotro-
pia de troca descoberta por W. H. Meiklejohn e C. Bean [8, 13, 14]. As condigoes
iniciais do sistema na simulag¢ao nos permitiu também reproduzir o exchange bias posi-
tivo, também observado experimentalmente |7, 19]. Resultados experimentais também
mostraram que o exchange bias resulta de um estado de dominio no meio antiferromagné-
tico 25, 28]. Comparando com nossos resultados podemos, notar que de fato o exchange
bias somente aconteceu em estado de energia mais alto, que pode esté relacionado com
a presenca de dominios. Apresentamos logo emseguida o comportamento dessas curvas

quando variamos a anisotropia do meio ferromagnético, e também quando temos meios

FM e AFM diferentes.

Os resultados para o exchange bias positivo e negativo concordam com os resultados
experimentais, visto que para um mesmo sistema com interface FM/AFM podemos obter
os dois tipos de campo de exchange bias, mudando apenas as condi¢oes. Contudo, mais
simulagoes devem ser realizadas no sentido de investigar de, forma mais minuciosa, esses

resultados.
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