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Resumo

O efeito de tamanho finito nas propriedades magnéticas de sistemas de particulas
ferromagnéticos é um tema recorrente. Um dos aspectos largamente investigados é o
limite superparamagnético em que a temperatura desestabiliza a ordem magnética de
particulas ferromagnéticas pequenas. Acima da temperatura de bloqueio o valor médio
térmico do momento magnético da particula se torna nulo, devido a flutuagoes térmicas.
A temperatura de bloqueio diminui quando o tamanho da particula é reduzido, refletindo
a queda na barreira de energia de anisotropia entre os estados de magnetizacao uni-
forme ao longo do eixo uniaxial. A demanda crescente por meios de gravacao magnética
de alta densidade tem atualmente despertado grande interesse de pesquisa em arranjos
periddicos de particulas ferromagnéticas de dimensoes nanométricas, beirando o limite su-
perparamagnético. Uma conjectura interessante, levantada experimentalmente, se refere
a possibilidade de estabilizagao da ordem magnética de particulas ferromagnéticos (F) via
o acoplamento de interface com substratos antiferromagnéticos (AF) com temperatura de
Neel acima da temperatura ambiente. “Esses sistemas se prestam igualmente para elu-
cidar alguns detalhes do efeito de “Exchange bias”, dado que, o efeito de rugosidade de
interface e o papel de paredes de dominio, seja no substrato ou na particula, sao reduzidos.
Investigamos as fases magnéticas de uma pequena particula ferromagnética, com diversas
geometrias e disposicoes de deposicao sobre um substrato antiferromagnético. Usamos um
método de campo local auto-consistente, incorporando o campo de interface e a interacao
dipolar entre os spins da particula ferromagnética. Nossos resultados indicam que aumen-
tando a area da interface favorece a formacao do estado uniforme. Porém se a altura da

particula é superior a um valor critico surge um estado nao-uniforme em que os spins se

il



orientam de modo a minimizar a carga magnética superficial. Discutimos o impacto que
a competicao entre esses efeitos tem na carga magnética liquida, que controla o campo
de fuga da particula e no formato das curvas de histerese. Nossos resultados indicam que
a carga liquida nao é uma funcao monotonicamente crescente da altura da particula e
que o deslocamento da histerese pode sofrer alteracoes relevantes, induzidas pelo campo

dipolar, fugindo do padrao esperado normalmente em sistemas F/AF extensos.
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Abstract

The effect of finite size on the magnetic properties of ferromagnetic particles systems
is a recurrent subject. One of the aspects wide investigated is the superparamagnetic
limit where the temperature destroys the magnetic order of ferromagnetic small particles.
Above the block temperature the thermal value of the magnetic moment of the particle
vanishes, due to thermal fluctuations. The value of the blocking temperature diminishes
when the size of the particle is reduced, reflecting the reduction of the anisotropy energy
barrier between the uniform states along the uniaxial axis. The increasing demand for high
density magnetic media has recently attracted great research interest in periodic arrange-
ments of nanometric ferromagnetics particles, approach in the superparamagnetic limit.
An interesting conjecture is the possibility of stabilization of the magnetic order of small
ferromagnetic particles (F) by interface coupling with antiferromagnetic (AF) substrate.
These F/AF systems may also help to elucidate some details of the effect of exchange
bias, because the effect of interface roughness and the paper of domain walls, either in the
substrate or the particle, are significantly reduced. We investigate the magnetic phases of
small ferromagnetic particles on a antiferromagnetic substrate. We use a self-consistent
local field method, incorporating the interface field and the dipole interaction between the
spins of the ferromagnetic particle. Our results indicate that increasing the area of the
interface favors the formation of the uniform state. Howere above a critical height value
appears a state non-uniform is formed where the spins of in the particle’s free surface
are rotated with respect to the interface spins direction. We discuss the impact of the
competition between the dipolar and interface field on the magnetic charge, that controls

the field of flux leakage of the particle, and on the format of the hysteresis curves. Our



results indicate that the liquid magnetic charge is not a monotonically increasing function
of the height of the particle. The exchange bias may display anomalous features, induced

for the dipolar field of the spins near the F/AF interface.
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Capitulo 1

Introducao

1.1 Gravacao Magnética

Materiais magnéticos tém sido usados em amplas variedades de aplicagoes tecnolégicas
entre elas se destaca a producao de meios para gravacao magnética de dados. Apresentare-
mos um relato sucinto deste fendmeno fisico e como esta aplicacao tecnolégica tem evoluido
no decorrer dos anos.

A Gravagao magnética é um método de se preservar informagao (sons, imagens e dados)
através da magnetizacao seletiva de regioes de um meio magnético. Ela estd baseada na
Lei da Inducdo de Faraday'?, onde a variacao de fluxo magnético pode induzir uma
corrente elétrica num circuito. A utilizacao desse fendomeno eletromagnético proporcionou
inimeras aplicacoes tecnolégicas, entre elas, em especial, na area de informética.

Os primeiros registros da gravacao magnética datam de 1898 quando o engenheiro di-
namarqueées Valdemar Poulsen apresentou o principio da gravagao magnética e o patenteou,
na Dinamarca. O primeiro gravador magnético foi denominado “telegraphone”. Poulsen
exibiu seu dispositivo na exposi¢ao de Paris em 1900, em 1903 fundou a American Telegra-
phone Co., logo depois que o congresso americano validou sua patente americana niimero
661.619°. Este fato ¢ um marco inicial na histéria da gravacao magnética pois, todas as
aplicacoes que conhecemos hoje, som, video e computador, eram inexistentes até entao?.

Outro grande passo na gravacao magnética foi dado em 1956, quando a IBM intro-

duziu o primeiro disco rigido magnético do mundo para o armazenamento de dados. O
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Figura 1.1: Ramac 350, primeiro registro de disco rigido, produzido pela IBM.

RAMAC (Random Access Method of Accounting and Control), que tinha a capacidade
de armazenamento de dados da ordem de 10~>Mb/in?, Figura 1.1°, e tinha dimensdes de
13 polegadas (aproximadamente 33 ¢m) de diametro e 20 polegadas (aproximadamente
50 em) de altura. Sé para efeito de comparacao, um disquete 3174, j4 ultrapassado atual-
mente, tem densidade de armazenamento de 0,33 Mb /in?.

Desde o RAMAC até os dias de hoje, a quantidade de dados que podem ser gravados
em discos rigidos tem evoluido de forma espantosa, Figura 1.11%. Hoje j4 se alcanca a

densidade de 1073Gb/in?. O crescimento na densidade de armazenamento de dados foi
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acelerado na década passada, ela praticamente dobrou a cada trés anos; com a introducao
das cabecas de leitura magnetoresistivas em 1991 a freqiiéncia com que a densidade de
armazenamento dobra foi reduzida para dois anos com o fenomeno da magnetoresisténcia
gigante (MRG)7, que chegou ao mercado em 1997, a densidade tem dobrado a cada ano

(Figura 1.11).

1.1.1 Nanoparticulas Magnéticas (DOT"’s)

Um fator relevante neste aumento da capacidade de armazenar dados é o avanco
tecnologico das técnicas de construcao de estruturas magnéticas cada vez menores, con-
duzindo a um significativo esfor¢o de pesquisa em materiais magnéticos nanoestruturados,
enfocando as pesquisas no seu comportamento, face a mudanca de geometrias, campo
de interface (estabilizante) entre outros fatores importantes. Essa evolugao tecnoldgica
conduziu a descoberta dos filmes finos, por exemplo, estruturas que sao preparadas por
diversos métodos, dependendo da aplicagao, composicao do material, bem como de sua
espessura. Fsses filmes sao feitos depositando-se gradualmente camadas de atomos ou
moléculas de um material magnético sobre a superficie de outro material, o substrato,
que pode ser magnético ou nao. Atualmente os filmes podem ser construidos com espes-
suras nanométricas, as chamadas nanoestruturas magnéticas.

A fabricacao de nanoparticulas pode ser feita utilizando diversas técnicas, uma das
mais usadas no processo de nanofabricacao € a litografia, termo coletivo para diversos pro-
cessos, incluindo todo o processo de fabricagao, desde o revestimento do substrato até a de-
posicao. Existe uma vasta literatura sobre os processos bésicos de litografia®. As técnicas

nanolitograficas de deposicao e escrita sao varias, dentre elas, podemos citar a “Electron

» 8,9 » 11 » 12

beam lithography”®?, “interference lithography”!?.“X-ray lithography”!!, “Sputtering

"13 que tem como principio bésico o uso de feixes de particulas como

e “Electron Beam
elétrons para gerar padroes em uma superficie determinada a partir da qual, vai ser con-
struida a matriz magnética onde serdao gravadas as informacoes. A Figura 1.2, ilustra
como estas técnicas estao cada vez mais avangadas e como podem modelar meios em

escalas cada vez menores™.
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Figura 1.2: Exemplos das técnicas Nanolitograficas: (a) electron beam; (b) laser interference; (c)
diblock copolymer; and (d) alumina nanopores. Imagens fornecidas por A. Hoffmann, C. Ross, K. Liu,
C.P. Li, e V. Roshchin. Publicadas no MRS BULLETIN/JULY 2003

Uma técnica que tem sido usada para construcao de nanoestruturas ¢ baseada em
mascaras, de aluminio por exemplo, com poros de diametros inferiores a 100 — nm. O
material magnético é entao depositado nesses poros pelo método de eletrodeposicao'®,
Figura 1.316.

A fabricacao de mascaras porosas de aluminio com diametros reduzidos sao relevantes
para viabilizar a densidade de gravagao magnética da ordem de Thits/in?2. Com estas
mascaras nanoparticulas de materiais ferromagnéticos sao fabricadas pelo método “Elec-
tron beam lithography” e depois a mascara é removida, processo denominado “lift-off'7”.

Conforme aproxima-se do limite superparamagnético'®, devido ao avanco das técnicas
de construcao de objetos nanomagnéticos, anteriormente citadas, tais objetos, usados para

19,20)

armazenamento de dados (Data Storage sao denominados como meios modelados
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Mask Appli t'- |
ask Application (b) Mask

Deposition

ceceee

Liftoff
(a) (c) Nanodots

Figura 1.3: Nanofabricagao das particulas magnéticas. (a) Esquematizacio do processo de fabricacio.
(b) méscara que recebe o material magnético. (¢) Matriz de nanodots depois de fabricada.
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Figura 1.4: Matriz de dots.

(Patterned Media*'??), e os avangos na densidade de armazenamento de dados em meios
modelados tém acontecido principalmente com a construcao de matrizes, Figura 1.4%3, de

particulas em escala nanométrica, denominadas “dots”.

1.1.2 Superparamagnetismo

A natureza tende sempre a procurar um minimo de energia para tudo que existe?42°26,

quando alguma mudanca ocorre, a quantidade de energia necessaria para essa mudanca

2728 Em um

é a menor possivel, este fato é conhecido como Principio da Minima Acao
solido magnético, que tem um grande nimero de momentos magnéticos, determinadas

geometrias criam cargas magnéticas na superficie e isso conduz a um aumento da energia
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Figura 1.5: Representacao da estrutura de multidominio.

total no material?®. Este aumento na energia é reduzido com o aparecimento de estruturas
denominadas, dominios magnéticos3? 32,

As Figuras 1.5 e 1.6 mostram estas configuracbes dos momentos magnéticos de cada
situagao, onde os vetores M 1€ M 2, em cada caso, representa a magnetizacao do material,
no caso M 2 tem uma energia magnetostatica maior que M 1, - Sendo as dimensoes do ma-
terial magnético sao bastante reduzidas, algumas dezenas nanometros, estes dominios se
concentram em um volume reduzido formando um tnico dominio, particula monodominio,
Figura 1.6.

O tamanho para o qual um material passa de multidominio para monodominio depende
de cada material®®, sendo conhecido como Tamanho Critico. Esse tamanho tem que ser

menor que o comprimento de troca do material®*

. O comprimento de troca do material
depende de sua configuracao estrutural e ele pode ser entendido como o espaco para que

nao haja liberdade para que os momentos magnéticos do material constituam uma parede
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Figura 1.6: Representacio da estrutura de monodominio.

35

de dominio” , ver Figura 1.8. Ele pode ser calculado para qualquer material magnético

de acordo com a expressao:

A \3
= 1.1
lrr <27TM5) (1)

onde, Mg é a magnetizacao de saturagao, A é a constante de troca e jy é a permeabilidade
magnética no vacuo.
Particulas magnéticas nessa escala tém um comportamento complexo em que a mag-

netizacao acomoda-se entre um eixo preferencial, denominado “eizo fdcil”3%3

, originado
da anisotropia do material. Por outro lado, um fator que interfere na modificacao da
direcao da magnetizacao ¢ a denominada energia térmica®’, Er = kgT, onde kg ¢ a con-

stante de Boltzmann e T" a emperatura, cuja tendéncia é a de desordenar os momentos,
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Figura 1.7: Tamanho Critico para os materiais ferromagnéticos para a existéncia de monodominios.

e
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(b)

Figura 1.8: Relagdo entre o tamanho da particula e o comprimento de troca.
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Figura 1.9: Flutuacio da magnetizacio no estado superparamagnético.

fazendo com que os momentos nao fiquem em uma direcao fixa, oscilando em todas as
dire¢oes, denominada flutuacao térmica, tratada, pioneiramente, pelo Neel /Brown Model
of Thermally Activated Magnetization Reversal®.

Na medida em que os tamanhos destas estruturas magnéticas vao diminuindo a

39

ativagao térmica °? vai se tornando um fator mais relevante, desde que a ativacao térmica

reduz a estabilidade do estado magnético e fornece um limite para a densidade de ar-
mazenamento de dados, este é o limite su Stico®® . Nest
, perparamagnético®® . Neste caso, em campo
nulo estas estruturas magnéticas nanoscopicas, com anisotropia uniaxial K e volume V,
podem assumir somente dois estados “up” ou “down”, como mostra a Figura 1.9.
Quando a energia térmica torna-se grande, kg1 > KV, onde kg é a constante de
Boltzmann , os spins constituintes da estrutura podem assumir qualquer um dos dois

estados, ou seja, agitagao térmica faz com que o sistema magnético perca a estabilidade,
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M-=D = multi-domain
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Figura 1.10: Variacio da coercividade com o didmetro das particulas.

sendo a energia térmica suficiente para ultrapassar a barreira de energia de anisotropia
fazendo a magnetizacao flutuar entre os minimos de energia muito rapidamente o que
faz com que o momento magnético observado da particula seja muito pequeno. Esta
passagem entre os dois estados ocorre a uma temperatura Tp denominada “blocking
temperature®®” que é determinada experimentalmente pelo cancelamento da remanéncia.

18 ¢ a particula o estd em um estado

Esse fenomeno é denominado Superparamagnetismo
Superparamagnético.
A Figura 1.10*' mostra o comportamento da coercividade de mintsculas particulas

magnéticas com o seu diametro D. Acima do diametro Dg, regime denominado de mul-
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Figura 1.11: Avancgos dos discos rigidos em 40 anos.

tidominio a magnetizagao muda por movimento de parede de dominio exibindo uma coer-
cividade que diminui & medida que o didmetro da particula aumenta. Abaixo do diametro
critico Dg, nao precisamente definido, as particulas tornam-se monodominios e a coer-
cividade ¢ maxima, nestas particulas pequenas a magnetizacao muda por mecanismos de
rotacao de spins. Finalmente abaixo do diametro critico Dp a coercividade é nula por
causa dos efeitos térmicos. Nesta regiao ocorre o limite superparamagnético que é um fator
importante a ser levado em conta, pois fornece um limiar para a densidade de armazena-

mento de dados, a Figura 1.11 mostra o avanco da capacidade deste armazenamento*?.
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1.2 Fases Magnéticas em Nanoparticulas

As nanoparticulas magnéticas podem exibir diversas fases magnéticas quando sub-
metidas a campos magnéticos externos, por meio de sua prépria construcao, disposicao
da geometria, por exemplo, que podem levar estados de energia que nao sao favoraveis
a sua aplicabilidade tecnolégica devido ao efeito de cargas magnéticas em algumas su-
perficies das particulas. Nesta se¢ao, vamos mostrar e identificar algumas destas fases
levando em conta aspectos com interesse cientifico e aplicabilidade tecnologica.

Inicialmente é necessaria uma distingao entre o problema que vamos estudar e as
fases que apresentaremos aqui. As fases apresentadas sao encontradas em nanoparticulas
de diversas geometrias (base retangular, base quadrada, base circular) e com diversas
dimensoes, todas em escala nanométrica. O problema que iremos abordar, nesta tese,
leva em conta uma particula com geometria bem definida, retangular, que esta sobre
um substrato antiferromagnético que tem por objetivo a estabilizagao magnética desta
particula, quando suas dimensoes sao reduzidas até que a energia térmica desta seja
suficiente para desestabiliza-la.

Um fator importante a ser observado ¢ a homogeneidade na magnetizacao destas
nanoparticulas magnéticas. Esta homogeneidade é funcao do tamanho, da anisotropia do
material que constitui a particula, bem como, do efeito dipolar que age sobre os spins do
material ferromagnético.

43746 430 fases

O principal interesse da industria de armazenamento de dados
magnéticas (ou estados magnéticos) da magnetiza¢do, de uma nanoparticula magnética,
que possam ser associados aos estados légicos de armazenamento como o bit (0 ou 1)
definindo um sistema bindrio*”. As maneiras convencionais possiveis de arquivar in-
formacao légica é usando a gravagao magnética longitudinal, Figura 1.12, ou a gravacao
magnética perpendicular®®4? Figura 1.13. Na gravacao magnética longitudinal®®5!, o
conjunto de momentos magnéticos que guardam a informagao ficam paralelos ao plano de

deposicao do material, ja na gravacao longitudinal estes momentos ficam perpendiculares

ao plano de deposicao.
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Cabecga de escrita magnética

Material magético de gravacao

Figura 1.12: Representagao esquematica da gravagao magnética longitudinal.

Cabeca de escrita
magneética

Material magético de gravacao

Figura 1.13: Representagao esquematica da gravagao magnética perpendicular .

14
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Figura 1.14: Representagao esquemédtica das possiveis fases magnéticas em uma particula de baixa
espessura.

4752 relatam diferentes fases magnéticas para filmes finos com

Simulagbes numéricas
base de geometria quadrada, em campo externo nulo. Estas fases sao representadas
esquematicamente na Figura 1.14%7. E de interesse industrial o aumento da densi-
dade de armazenamento em meios magnéticos, isso é alcancado quando o tamanho das
nanoparticulas diminui, em dimensoes da ordem de algumas dezenas nanometros o efeito
do campo dipolar sobre os spins da particula, bem como, a energia térmica passam a
ter efeito significativo sobre ela. A magnetizacdo passa a se acomodar a geometria e as
dimensoes do material, e com isso, varios estados magnéticos podem aparecer.

Como citamos anteriormente, é de interesse industrial o aumento na densidade de
armazenamento, bem como, a confiabilidade da informacgao guardada, Na figura 1.14
sao demonstrados, em quadrados de baixa altura, fases magnéticas que sao denominadas
“high-remanent”, estruturas de interesse como o ”C-State”, ”S-State” e o ”Flower-State”

que tem uma magnetizagao liquida em uma direcao bem definida. E a fase denominada

"low-remanent” , estruturas que apresentam magnetizacao resultante nula ” Vortex-State”.

1.2.1 Observacao das Fases Magnéticas em Nanoparticulas na
literatura

Nesta secao faremos uma breve apresentacao de alguns trabalhos nos quais foram

feitas simulagoes micromagnéticas em nanoestruturas de diversas formas, geometrias, e
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materiais como o Ferro, permalloy, cobalto, etc., e com diferentes técnicas de simulacao
micromagnética, nas quais aparece o conceito de célula de simulacao enfatizando sempre
as semelhancas entre as estruturas encontradas nas simulagoes e as de interesse citadas
na seccao 1.2. Esta secao conduz a escolha do modelo adotado em nossas simulacoes, que
esta baseado no uso de células como unidade de simulacao.

D. goll et. al. no préprio trabalho*” que traz as definicdes “low-remanent” e “high-
remanent” executa calculos micromagnéticos com Modelo de Elementos Finitos (MEF),
a campo nulo, para filmes finos de geometria retangular. Sua simulacao tem por base a
variacao da geometria do filme (comprimento e espessura) como também dos parametros
intrinsecos do material. Seu MEF estd baseado em uma malha tridimensional de tetrae-
dros irregulares. A configuracao de equilibrio da magnetizacao é obtida através da energia
livre de Gibbs composta pelos seguintes termos: G4 energia de troca , G energia mag-

netocristalina, Gg energia do “stray field” . A equacao de energia é dada por:

G = GA+GK+Gs=/[AZ[V%(?9,s&)]2

1
+K1 Sin20é (19, QD) — §H,5’ : JS]d‘/, (12)

onde A denota a constante de troca, K a constante de anisotropia, 7;, esta relacionado
com os co-senos diretores de Jg. 9 e ¢ sao os angulos polar e azimutal de Jg em um
sistema de coordenadas esféricos e a descreve o angulo entre a polarizacao Jg e o eixo
facil da camada. O “stray field” Hg é o campo magnético que resulta dos momentos
magnéticos do material.

Quatro estruturas “C-state”, “S-state”, “flower” e o estado “vortex” foram encon-
tradas em quadrados finos a campo magnético nulo. Essas fases, como a transi¢ao entre
elas, dependem do comprimento e espessura do filme, bem como, de seus parametros
materiais, como ja citamos. Estes estados sao mostrados nas Figuras 1.15 e 1.16 para um
filme de base quadradas de permalloy com (a = 20um) e espessura de 20nm. Estas duas

fases foram encontradas através da variacao na espessura do filme de 2nm, onde o sistema
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Figura 1.15: Simulagdo magnética para um Figura 1.16: Simulagao magnética para um
filme de base quadradas de permalloy com (a = filme de base quadradas de permalloy com (a =
20um) e espessura de 20nm resultando no estado 20um) e espessura de 20nm resultando no estado
“C-state”. “S-state”.

se encontra basicamente no estado de monodominio sem alteracoes nos vetores momentos
magnéticos, até a espessura de 20nm encontradas nas Figuras 1.15 e 1.16. E importante
ressaltar que estes estados, mesmo tendo diferentes conformagoes na magnetizagao eles
também sao denominados pelos autores como estados “high-remanent”, que poderiam ter
alguma aplicacao tecnologica.

D. goll et. al. também observaram que a espessura critica para que a mudanga entre
as configuragoes dependem da dureza magnética do material. Na figura 1.17 é apresen-
tado um estado de alta simetria denominado de “Vortex” é desenvolvido somente para
materiais magnéticos muito moles como o permalloy. Outro comportamento observado
foi o estado “flower”, ilustrado na Figura 1.18 o permalloy e o Cobalto. Com o aumento
da dureza magnética as regioes nao homogéneas de rotacao nos cantos sao reduzidas sig-
nificativamente, devido a reducao do comprimento da troca e aumento da anisotropia do
magnetocristalina.

L. Torres® e colaboradores fizeram uma estudo de particulas magnéticas retangulares

com tamanhos de 10 a 3.1 vezes o comprimento de troca modelados em um filme com
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Figura 1.17: Simulagdo magnética para um Figura 1.18: Simulagao magnética para um
filme de base quadradas de permalloy com (a = filme de base quadradas de Cobalto com (a =
20um) e espessura de 20nm resultando no estado 20um) e espessura de 20nm resultando no estado

“vortex01”. “flower-state”.

uma espessura de 5 vezes o comprimento de troca, mostrado na Equacao 1.1 . O modelo
consiste de um campo introduzido na equacao de Landau Lifschitz Gilbert e a equacao
correspondente de Langevin sao resolvidas numericamente. Malhas regulares bidimen-
sionais de 32 x 10 e 64 x 20 células sao usadas, em cada célula a magnetizagao pode girar
nas trés dimensoes.

Foram encontrados dois tipos de estados nao uniformes para a magnetizagao nos dots
em estudo, como mostrado em 1.19, o “C-state” e o “S-state”. Estes estados sao obtidos
imediatamente antes que o “switching” magnético ao longo do eixo .

Em ambos os casos um campo préximo ao campo de “switching”, temperatura nula,
é aplicado e entao a ativagao térmica “switching” é observada. A dependéncia do tempo
de “switching” com a temperatura é analisado. Observaram que para o estado “C-state”
um comportamento tipo “Arrhenius-like” é obtido em grandes intervalos de temperatura,
fato nao observado para o estado “S-state”.

M. Maicas et. al.’* motivados pelo aumento na densidade de gravacao estudaram

estruturas magnéticas com dimensoes nanométricas. O seu trabalho esta focalizado em
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Figura 1.19: Dois tipos de estados iniciais encontrados na simulacao estocdstica. Topo: “C-State”.
Fundo: “S-State”.

nanoparticulas magnéticas quadradas e sua instabilidade devido ao impacto de suas di-
mensoes na energia de magnetostatica, conduzindo a distribuicoes de magnetizacao cir-
culares, o denominadas de “Vortex-State” . Neste artigo sao estudadas as configuracoes
estaveis diferentes para dots magnéticos de base quadrada em materiais com duas ca-
madas magnéticas com dimensoes suficientes para um bom acoplamento magnetostatico
entre eles. Sao comparados resultados com dots de diferentes materiais com uma tunica
camada magnética com dimensoes semelhantes.

O modelo micromagnético usado estd baseado na minimizacao da energia magnética
usado por A. E. Labonte®®. O dot quadrado é discretizado como mostrado na Figura
1.20 em uma malha com células retangulares, todas com as mesmas dimensoes nas quais
a magnetizacao é constante. O estudo foi feito tanto para monocamadas como para
bicamadas, sendo ¢ a altura do dot e [ o seu comprimento. A energia total do dot leva
em conta contribuicoes principais, energia de troca, energia de anisotropia e as energias

magnetostatica e Zeeman.
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Figura 1.20: Amostra da discretizagao em (a) monocamadas e (b)bicamadas.

Os resultados da minimizacao da energia conduzem a trés distribuicoes de magne-
tizacao diferentes. Estas distribui¢oes sao mostradas na Figura 1.21. A contribuigao da
anisotropia apresentou-se pequena para particulas magnéticas com dimensoes da ordem
de algumas dezenas de nanometros, e os estados finais sao principalmente dependentes
das energias de troca e magnetostatica. Em monocamadas magnéticas foram encontradas
trés tipos diferentes de estados magnéticos, um com a magnetizacao quase paralelo a
um eixo da particula magnética, “Flower-State” . Outro estado apresenta magnetizacao
paralela a uma diagonal da particula, e foi denominado de “leaf”®® . Uma terceira con-
figuracao aparece para particulas magnéticas maiores, conhecido como “Vortex-State”,
minimizando os pdlos magnéticos na superficie.

Em particulas magnéticas de bicamadas sao também encontradas os mesmos trés es-
tados. Os estados “Flower-State” e “leaf”®® com um forte acoplamento magnetostético
enquanto o “Vortex-State” possui um fraco acoplamento devido a inexisténcia de pdlos
magnéticos nas bordas da particula.

No seu trabalho, “The past, the present and the future of soft magnetic materials”, A.
S. Arrott5” cita no seu resumo que o passado foi caracterizado por J.A. Ewing, o principal
guru em ferromagnetismo, um século atras, e o seu livro “Magnetic Induction”8. O livro
“Magnetic Domain”>® de Alex Hubert e Rudolf Schéfer proveram o presente. Visualizacoes
de padroes tridimensionais de magnetizacao em um cubo de ferro indicaram uma dire¢ao

futura e a necessidade comunicacao por webpages para tais resultados complexos.
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E mostrado um cdlculo moderno de um material magnético macio na forma de um
cubo de ferro, com dimensdes de 100 x 100 x 100 nm? e uma malha que nao excede
2 x 2 x 2 mm? de tamanho. O programa usado é o “LLG micromagnetic simulador” do
Prof. Michael Scheinfein® que estd comercialmente disponivel. O simulador magnético
LLG de Scheinfein apresenta imagens tridimensionais permitindo ao usuario estuda-las
com detalhes, o que é dificilmente feito pelos métodos atuais de publicacao de resultados
cientificos. No futuro isto logo mudara por intermédio do uso da internet em “websites”

pessoais. Atualmente ja é possivel encontrar algumas desses na internet, sao exemplos

disso:

http://math.nist.gov/oommf/

http://math.nist.gov/oommf/contrib/simulmag/

http://www.micromagus.de/ http://www.euxine.com/

http://magnet.atp.tuwien.ac.at/scholz/projects/diss/html/node84.html

E um desafio transportar para o papel, nas publicagoes cientificas, tais visualizagoes
como o rompimento de simetria em uma configuracao de equilibrio que tem simetria axial.
Os padroes em duas faces opostas perpendicular aquele eixo diferem como mostrado na
Figura 1.22.

A outra visualizacao, Figura 1.23, mostra “frames” do filme para a dinamica de re-
versao da magnetizacao ao longo do eixo de simetria. A reversao acontece porque pode
haver uma concentracao extremamente grande de torque de troca para criar um par de
singularidades de ponto em trés dimensoes no topo e no fundo do cubo. Quando o cubo
quase ¢ saturado na diregao de z, o estado “flower state” persiste com a magnetizacao nos
quatro cantos superiores que apontam ligeiramente para as diagonais externas do cubo,
ja nos quatro vértices do fundo a magnetizacao aponta ligeiramente para as diagonais de
dentro.

Norteados por essas idéias acima expostas, nos proximos Capitulos apresentaremos o

nosso modelo para o estudo de nanoparticulas magnéticas estabilizadas por um substrato
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Figura 1.22: Padrdo de equilibrio da magne-
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Figura 1.23: A criagao de um par de singular-
idades ao longo do eixo central durante a aprox-
imagao dinamica para um estado de baixa energia
depois que um forte campo, 1.67, é repentina-
mente afastado. O cubo de ferro 100 x 100 x 100
nm3 é dividido em 125000 células.

AFM, assim como os resultados obtidos para as fases magnéticas destas particulas e

anomalias na histerese magnética de tais particulas por causa da presenca do substrato

antiferromagnético (AFM) .



Capitulo 2

Estabilizacao de Particulas
Ferromagnéticas

Particulas Ferromagnéticas (FM) usadas na gravagao magnética podem ter diversas ge-
ometrias, dependendo da forma e/ou técnica com as quais sao construidas. Cada particula
(unidade nanomagnética) deve representar exatamente um bit (unidade de armazena-
mento de dados), com estado definido como 0 ou 1 (up ou down)®. Outras estruturas
utilizadas para armazenamento de dados sao os “nanowires” que sao estruturas que tem
uma de suas dimensoes alongadas®®. Recentemente trabalhos experimentais Kai Liu et.
al.%% e P. J. Jensen®, tratam da estabilizacao da ordem magnética de particulas FM pelo
acoplamento de interface da particula com um substrato antiferromagnético (AFM) . Este
acoplamento de troca com o substrato AFM pode resultar em uma estabilizacao signi-
ficativa da ordem ferromagnética nos spins concentrados na interface FM/AF e em uma
fracao significativa dos spins constituintes da particula.

Em seu trabalho P.J. Jensen® faz uma investigacdo sobre a instabilidade temporal
que existe na informacao armazenada nos meios magnéticos de alta densidade de ar-
mazenamento . Isto baseado no fato de que a competicao entre a energia armazenada
pela particula magnética e a energia térmica que podem conduzir a processos magnéticos
de reversao espontaneos.

Uma alternativa é a deposicao das particulas magnéticas sobre um substrato AFM que

aumentara a barreira da energia entre estados magnéticos distintos devido ao acoplamento

de troca entre os dois subsistemas. O modelo de P.J. Jensen é constituido por um bloco

24
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ferromagnético (FM) depositado sobre substrato AFM | os subsistemas FM e AFM séo
acoplados por uma interacao da troca de curto alcance. Entao, a barreira de energia
do conjunto FM aumenta entre seus dois estados possiveis, e uma estabilidade temporal
alcancada para a informagao armazenada. O Hamiltoniano do sistema para uma rede de

fec (001) é dado por:

B o= 0> ey~ BY g Y Kicosd,

1 1
t5 2 g gt = 3(rm) ()]
L\ T
1,4 (i#5)

Os momentos magnéticos sao sujeitos a interacao de troca J;; entre os vizinhos mais
préximos, a anisotropia é dada por K;, campo magnético externo B (energia de Zeeman) e
o acoplamento dipolar de longo alcance. A barreira de energia AE é calculada da reversao
magnética do FM. Um campo magnético externo B, com forca suficiente é aplicado,
forcando a magnetizacao do FM desviar de seu eixo facil, Figura 2.1. O angulo ®5 entre
o campo magnético e os spins ®; do bloco FM e a regiao perturbada do AFM sao variados
até que a energia total do sistema acoplado, representada pela Equagao 2.1, torne-se um
minimo de energia, nao necessariamente sendo o minimo global da funcao. A barreira
correspondente AE da energia é determinada da diferenca entre o minimo e o maximo da
energia E do bloco FM, de que a energia de Zeeman tem que ser subtraida.

Na Figura 2.2 a barreira de energia resultante AE em funcao do acoplamento troca
entre o bloco FM e o substrato AFM (Jpp—apar). Quatro valores diferentes para a
interacao de troca do substrato AFM (Japas) s@o supostos, devido aos tipos de materiais
diferentes do substrato. 0 F aumenta do quase quadraticamente com Jgp;_appr € para o
mesmo valor de Jpy_app & barreira de energia é maior quanto mais fraco for Japyy.

O aumento na barreira de energia devido a Jrpy_arpr € um efeito de interface, desde

que somente spins do bloco FM perto do substrato AFM experimentam o acoplamento
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Figura 2.1: Energia magnética E®g) em unidades de K/spins no bloco em funcio da direcdo ®p (em
graus) do campo magnético externo.
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Figura 2.2: Barreira de energia AE (JFM-AFM) em unidades de K/spins no bloco em fungao do
acoplamento de troca Jppr— appar. Quatro valores diferentes de interacao de troca do substrato AFM sao
supostos: (a) Japy = —50K, (b) Japym = —100K, (¢) Japym = —130K e (d) Japy = —200K.

entre camadas. Os spins do bloco FM néo situados perto da interface FM/AFM estao
sujeitas somente a anisotropia da rede e ao acoplamento magnético dipolar, como para
um bloco situado em um substrato nao magnético. Assim, supondo o mesmo nimero de
spins no bloco FM, a contribui¢ao do acoplamento de interface a barreira de energia é
menor para um bloco compacto (area de interface menor) do que para um bloco fino (érea

de interface menor). Jensen estuda esta barreira de energia AE do bloco FM com a idéia
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de que AFE deve ser grande o bastante para garantir a estabilidade temporal requerida
e deve permitir uma reversao magnética controlada por um campo magnético externo
dentro de um tempo curto, implicando em um limite superior para AFE, como também
para o acoplamento de interface. Ele sugere o campo de escrita pode ser facilitado por um
aquecimento local. Essa idéia baseia-se na hipotese da temperatura de Neel do AFM ser
menor do que a temperatura critica T do bloco de FM (|Jarym|, Jrar), a magnetizagao do
substrato AFM diminuird mais rapidamente com o aumento da temperatura do que a do
bloco FM. Entao, a contribuicao de interface a AE também diminui, mais rapidamente do
que a contribuigao intrinseca da anisotropia (AFEy) do bloco FM, facilitando sua reversao
magnética por um campo da escrita.

E importante ressaltar a caracteristica bidimensional do modelo de Jensen, ja que ele
trata o problema observando aspectos do acoplamento de interface . Johannes Eisen-
menger e Ivan K. Schuller publicaram o artigo “Overcoming thermal fluctuations”%® em
que tratam do aumento da densidade de armazenamento em discos rigidos de computa-
dor e mostram que o custo desses meios magnéticos de gravacao tem decaido muito com
o avanco tecnolégico. Eles discutem limitagoes, nesta tecnologia, quando diminuem o
tamanho dos “bits” magnéticos e eles tornam-se termicamente instaveis. Este artigo,
embora em sua esséncia, trate também da idéia de estabilizagao de um material fer-
romagnético através de um acoplamento de interface , este traz um aspecto bastante
motivador para o nosso trabalho que é um estudo feito em objetos magnéticos na escala
de poucas dezenas, ou centenas de nandémetros.

Um efeito na histerese da particula ferromagnética causado por esse acoplamento de

766 e 0 aumento substan-

interface é o deslocamento do lago, denominado “exchange bias
cial da coercividade . Sugeriu-se entao que o efeito superparamagnético em nanoparticulas
magnéticas seria afetado pela interacao de troca com um substrato antiferromagnético,
como mostrado em na Figura 2.3. O ponto fundamental neste sistema esta na relagao entre
a energia magnética armazenada em uma nanoparticula magnética e sua energia térmica.

Como j4 citamos na segao 1.1.2 esta nanoparticula pode tornar-se ndo magnética (super-

paramagnética) em uma determinada temperatura denominada “blocking temperature”.
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Eisenmenger e Ivan K. Schuller buscam, na escala nanométrica, uma forma de evitar o
superparamagnetismo . Esta possibilidade é investigada partindo do acoplamento entre
a particula ferromagnética com o substrato antiferromagnético que fornece um fator a
mais para a estabilizacao da particula, uma espécie de anisotropia magnética adicional
que ajuda a alinhar os momentos ferromagnéticos em um determinado sentido. Como o
substrato AFM nao tem magnetizacao liquida em nenhuma direcao a magnetizacao total
do sistema nao é aumentada.

Eisenmenger e Schuller citam o trabalho experimental de Skumryev® et al. em que es-
tudam as propriedades magnéticas das nanoparticulas de Cobalto depositadas em matrizes
paramagnéticas (Al,O3) ou antiferromagnéticas (CoO). Para particulas de Co na matriz
paramagnética do Al,Os, elas tém uma temperatura de bloqueio (blocking temperature)
) de 10 K, acima da qual as particulas sdo superparamagnéticas. Entretanto, particulas
de Co depositadas na matriz antiferromagnética de CoO tem os momentos magnéticos
estdveis e nao se tornam superparamagnéticas a 290 K, que correspondem aproximada-
mente a temperatura Néel do CoO. Este é um aumento de quase 30 vezes na temperatura
de bloqueio. Skumryev®” et al. interpretam esta estabilidade como resultado do au-
mento do momento magnético causado pela matriz antiferromagnética. Estas experiéncias
mostram que a idéia de usar um substrato antiferromagnético para vencer o superpara-
magnetismo é valida, mas muito mais trabalho ainda deve ser feito para compreender os
fenomenos associados e conseguir sua aplicacao na industria de armazenamento de dados
(Data Storage) . Estes estudos nos motivaram a estudar a contribuigdo de um substrato
antiferromagnético na estabilizagao de particulas com dimensoes de alguns nanometros.
Apresentaremos ao longo deste trabalho, propriedades magnéticas de tais particulas ferro-
magnéticas relacionadas com a estabilizacao fornecida por este acoplamento de interface.
Este sistema pode ser utilizado para diminuir os efeitos do limite superparamagnético,

que é um dos principais problemas encontrados no armazenamento de dados.
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Figura 2.3: Ultrapassando o limite superparamagnético para nanoparticulas magnéticas. (a) Para as
particulas (FM) ferromagnéticas muito pequenas a energia magnética de anisotropia (responsédvel para
manter a magnetizacao orientada em determinadas diregoes) é comparével a energia térmica (kT). Quando
isto acontece, as particulas tornam-se superparamagnéticas; As flutuagbes térmicas tornam aleatérias
as diregoes da magnetizacao entre as orientacoes paralela e antiparalela. (b) Quando a nanoparticula
ferromagnética é depositada sobre uma superficie antiferromagnética (Anti-FM) a interacao de “exchange
bias” na relacdo FM/Anti-FM fornece uma energia de anisotropia adicional, que estabiliza a magnetizagao
em uma dire¢ao e impede o superparamagnetismo.
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2.1 Modelo Inicial

Para investigar os processos de estabilizacao, bem como as fases magnéticas de
particulas Ferromagnéticas (FM) retangulares, nao interagentes entre si, sobre um subs-
trato AF, enfocaremos nossos esforgos no entendimento de uma tnica particula FM com
anisotropia uniaxial ao longo do eixo z. Este eixo ¢é paralelo ao eixo facil de um subs-
trato AF, responsavel pela estabilizacdo dos momentos magnéticos dos primeiros planos
da particula FM. O empilhamento destes planos é feito ao longo do eixo z, como mostrado

na Figura 2.4.

Figura 2.4: Modelo utilizado para representagao de uma particula ferromagnética com geometria re-
tangular .

Desde a descoberta do fenémeno de magnetoresisténcia gigante (GMR) em
1ti das” 1 to ent d Sticas tem sid 1 te estudad
multicamadas’, o acoplamento entre camadas magnéticas tem sido amplamente estudado.
A motivacao para o enfoque em tais sistemas é o nimero de aplicacoes tecnolégicas como

sensores de leitura e armazenamento de dados.

No nosso modelo, o plano de interface consiste de uma superficie de momentos
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magnéticos alinhados na direcao do eixo de anisotropia do AF. Nao consideraremos in-
teragoes entre particulas FM vizinhas, ou qualquer reorientacao dos spins do substrato
antiferromagnético. Focalizamos nossos esforcos no entendimento da competicao entre as
tendéncias impostas pelo campo de interface e pela interacao dipolar dos momentos da
Particula FM. O campo de interface tende a produzir um estado magnético uniforme nos
momentos magnéticos da particula FM, orientando-os ao longo do seu eixo de anisotropia,
enquanto que, a interagao dipolar tende a produzir arranjos magnéticos para que a carga
magnética de superficie seja minima. O balanco entre estas duas tendéncias depende da
forma da particula, especialmente da relacao entre suas dimensoes ao longo dos eixos x e
y, como também da intensidade do campo de interface produzido pelo substrato AF. A
espessura da particula torna-se um fator também importante na medida em que quanto
menos espessa for a particula maior serd a influéncia estabilizante do campo de interface
sobre ela.

Calcular numericamente a configuracao de equilibrio, spin a spin, de uma estrutura
como essas requer um tempo computacional muito elevado. Isto se deve ao grande ntimero
de operagoes computacionais executadas para contabilizar a energia de interagao dipolar
que tem que ser contabilizada spin a spin. Para uma particula FM de base quadrada de
Ferro com um lado [ = 100 nm e altura A = 100 nm, Figura 2.5, por exemplo, teriamos
aproximadamente 8,24 x 107 spins, considerando a estrutura bcc do ferro, o que levaria
a um numero infinito de interagoes contabilizadas, no caso, por exemplo, da interacao
dipolar , o que dd4 um tempo computacional muito alto. Alternativamente, podemos
considerar o estudo destas particulas magnéticas utilizando o conceito de células.

A idéia de células consiste na discretizacao da particula FM em cubos®® interagentes
em que cada célula representa uma quantidade de momentos magnéticos que apontam em
determinada direcao. Neste contexto, fizemos a aproximagcao de representar conjuntos de
momentos magnéticos em células ctibicas, fato comum em simulacoes micromagnéticas®,
Figura 2.6. As propriedades magnéticas de um conjunto de particulas pequenas dependem
fortemente da relacao entre energia de anisotropia local e da energia de troca. Para

particulas grandes a magnetizagao pode se orientar no eixo facil do material e os dominios
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2,=0.287 nm
H—

Figura 2.5: Ntumero de interagoes feitas em fungao do niimero de spins de ferro em um dot de 100 nm
x 100 nm x 100 nm.
magnéticos podem ser formados dentro das particulas.

O processo da magnetizacao, assim, é determinado pela anisotropia magneto-cristalina
do material. Para particulas muito pequenas, entretanto, a interagao de troca faz com que
os momentos magnéticos tendam a se alinhar paralelamente impedindo a magnetizacao
de procurar seu eixo facil de cada célula individualmente. Logo, existe um limite para o
qual a magnetizagao nao tem a possibilidade de formar uma parede de dominio no interior
da particula este limite é denominado comprimento de troca™.

As dimensoes laterais das células devem ser menores que o comprimento de troca
I7. do material, garantindo assim que a célula seja um monodominio , representando
assim o comportamento magnético de uma grande quantidade de momentos magnéticos
que teriam que ser contabilizados individualmente. Logo, ao calcular a configuracao de
equilibrio de uma particula FM utilizando as células temos um enorme ganho de tempo
computacional. Nossas simulagoes inicialmente foram feitas para parametros magnéticos
do Fe. Os célculos foram feitos para determinada dimensao da célula, assim os valores de
entrada no programa dependiam da escolha desse tamanho. Escolhendo outro tamanho

de célula valores de entrada teriam que ser recalculados.
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Figura 2.6: Divisao de uma particula FM cibica em células ciibicas com aresta menor que o compri-
mento de troca do Material FM.

Os célculos feitos por nds para estas constantes usando o ferro como material FM
estd descrito no apéndice A. Consideramos os parametros experimentais do Ferro: Mg =

1,73x10% A/m (magnetizacao de saturagao), A = 1 x 107" J/m (constante de exchange),

ap = 2,87 x 10719 m (parametro de rede), utilizados por O. Fuchart et al.,”' em seu
trabalho, e considerando o comprimento de troca como sendo,
2A
lT =T 2.1
' f1o M3 21)

podemos estimar qual seria o valor maximo do volume de cada célula, ou seja, qual o
volume critico que garante que cada célula seja um monodominio. Logo, para o Ferro
teremos um comprimento de troca Iy, = 10.2 nm, o que da uma célula com um volume de
V, = 1,07 x 10® nm?, volume este que compreende 46656 momentos magnéticos alinhados

formando um monodominio, esta aproximacao acelera consideravelmente o processo de



CAPITULO 2. ESTABILIZACAO DE PARTICULAS FERROMAGNETICAS 34

calculo, diminuindo assim o tempo computacional. O fato importante a ser observado na
substituicao de um conjunto de momentos magnéticos por um tinico momento é perceber
qual é o erro que se comete neste tipo de aproximagao. Calculamos este erro levando
em conta a energia dipolar de duas células vizinhas momento a momento individualmente
E,m, € 0 comparamos com a energia dipolar dos momentos coletivos de cada célula Eyyy,
analisamos este erro como fun¢ao da energia total de interacao da célula Er que leva em
conta energia de anisotropia F4,;s, energia de troca Ep,.., energia de interface Er,; e da
propria energia dipolar E,,,,. Observamos que o erro cometido é bastante pequeno, da
ordem de 10~* para células primeiras vizinhas e diminui acentuadamente a medida que

as células vao se distanciando entre si.

Epm —FE
Erro = —mm MM (2.2)

A Figura 2.7 mostra o comportamento das energias E,,,, (preto) e Eyy (azul), as
curvas sao bem semelhantes, entretanto, existe uma discrepancia quando as células estao
dispostas como primeiras vizinhas e a medida que elas vao sendo afastadas esta dis-
crepancia vai diminuindo. O erro cometido na aproximagao é mostrado na Figura 2.8 e é
menor que 1 % o que torna bastante vidvel este tipo de aproximagao, neste contexto de
nanoestruturas.

Foi usado um modelo de campo local autoconsistente’ que incorpora efeitos de inter-
face, a interacao dipolar na particula FM, bem como as energias de troca e de anisotropia
intrinsecas. Estes efeitos sao levados em conta sobre as células que serao consideradas
nossas unidades de simulacao, ou seja, cada célula corresponde a um momento magnético
em nossa simulagao, onde aspectos como geometria, comprimento de troca, e tipo de
rede que se estd utilizando (bce para o Ferro, hep para o cobalto, etc.) podem influen-
ciar na intensidade da quantidade de magnetizacao que a célula representa, pois tanto
o comprimento de troca do material como a quantidade de momentos magnéticos que

a célula representa variam. Logo para células com geometria cubica, utilizadas neste
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Figura 2.7: Comportamento das energias E,,,, (azul) e Exrar (vermelho).
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Figura 2.8: Erro percentual cometido na aproximagao.
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calculo, a energia magnética, inclui a energia de anisotropia uniaxial, a energia da troca
entre momentos magnéticos (primeiros vizinhos), a interagao dipolar entre os momentos
magnéticos da particula FM, a energia de Zeeman e a energia do campo de interface. A

energia magnética é dada por:

Nz Ny Nz

E = Z Z Z[ Jeff ( 1,5,k ° ﬁz#l,j,k + ?i,j,k ' ?i,j!kl,k: + ?i,j,k . ?i,j,kJrl) (23)

i=1 j=1k=1

2 — —
eff (ngk) - D?i,j,k : H'di,j,k — hJﬁm-,l . H’J}

onde ﬁd,- ¢ dado por:

2Jk

;v Ny z

[——ﬁdi,j,k = Z Z [ ZO’jO’kO (24)

io=1 jo=1 ko=1 (ZJ k)(i0,j0,k0)
—
-3 r (4,3,k) (f0,J0,k0) * ?Zo,jo,ko —)

5 T (i,4,k) (i0,4o ko)
T(i,j,k)(io,jo,ko) ]

Com a finalidade de encontrar, para uma dada célula (com um determinado momento

magnético), a configuracao de equilibrio local, podemos escrever sua energia como:

Eijr = —Jepf[STjnSivijue + S0 10 + S5 xStk (2.5)
+ST Stk T S St ik T ST kST i1k
+Sx] kSz] k+1 + SZ] ksy] k+1 + SZ] kSZ] k+1]
X 2 X
eff (Si,j,k) - hJSi g1
—DS; HY  —DS! HY  — DS HE

1/-]’

e a partir dela calcular os campos efetivos sobre cada célula. E importante notar que

a constante de exchange J.rf, a constante de anisotropia K.rf, o prefator do campo
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dipolar D e o termo do campo de interface, estao escritos de forma a levar em conta a
contabilizagdo de células como unidade magnética. Considerando uma rede (bcc), onde
S, = 2NN,/ N5, sendo 'S, 0 momento magnético da célula, NN N o volume
da célula e 5, 0 momento magnético intrinseco do material (Fe = 2.2). As constantes

energéticas dadas por:

J
) Y — 2.6
1T 4N, N, N?, 20
Ka}
et = gan, v, v, (2.7)
2,,2
Hog~ g
=275 2.8
47N a} (2:8)
hy = 29]‘;3 (2.9)

onde para o ferro os parametros usados foram, ag = 2,87 x 1071% m, é pardmetro de rede,
Ny = N, = N = legen 580 as dimensoes laterais das células, J = 2,46 x 107" J é o
valor da constante de troca intrinseca, K = 4,76 x 10° J/m3 é a constante de anisotropia
intrinseca, sao dados experimentais comumente utilizados neste tipo de simulacao e usados
por O. Fuchart ET al.”* e C. Binns and M. J. Maher3?, para simulacao de particulas
magnéticas ultrafinas e filmes nanoestruturados respectivamente. Os valores usados para
o fator de Landé e do magneton Bohr sdo respectivamente g = 2 e up = 9,27 x 10~
J/T.

A minimizacao da energia do sistema é feita de modo que o momento magnético
das células esteja alinhado com o campo efetivo sobre cada uma delas, desta forma nao
havendo torque sobre tais células, ver Figura 2.9. Este campo efetivo sobre cada célula,
HZ% (i 51y € dado por:

L 2.10
GBSk (2.10)

Hespiigm = —
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Figura 2.9: Orientagao dos eixos coordenados e representacao da configuracio de equilibrio §E ~ 0.

onde o indice o pode assumir as variaveis x, y, z. Utilizamos parametros adimensionais
(ver apéndice A) para representar as varias contribui¢oes do campo local sobre cada
momento magnético. Os campos sao escritos em unidades do campo de troca de cada

célula ﬁexc = 57‘75 onde Z é o numero de coordenacao, para a rede cubica Z = 6. Logo

em unidades do campo de troca ﬁemc = gi—i as componentes de campo efetivo sao:
. 1
Hepragm = 6[Si+1,j,k3€”(%+1,j,k)008(9i+1,j7k) (2.11)

+8S; j+1,65€n(; j11.4)c08(0; j1k)
+Si,j,k+1Sen(goi,j,kJrl)COS(9i,j,k+1)}
+aaS;jrsen(pijr)cos(0; ) + Hy

+H,,



CAPITULO 2. ESTABILIZACAO DE PARTICULAS FERROMAGNETICAS 39

1
Hsriim = *[5i+1,j,k5€n(%+1,j,k)8€”(9i+1,j,k) (2.12)

6
+Si j+1,k5€n(@; j1,0)s€n(0; j1.k)
+Si,j,k+15€n((pi,j,k+1)‘Sen(ei,j,lwrl)}

—I—de

B 1
Heppigm = ¢ [Si+1,j,kcos(<:0i+1,j,k> (2.13)

6
Sijr1,kC08(Pijy1k)
Si,j,k—i—lcos(gpi,j,k—&-l)}

+H,,

KaogN,, . : . o H,
onde, vy = ?z/ é o coeficiente do campo de anisotropia uniaxial, H; = - ¢o

. . 2 . ..
coeficiente do campo de interface e ag = 7 representa o campo de dipolar dos vizinhos

exc

mais proximos e esta parcelas correspondem a:

34,
Hae = <((i —(—1)P+G -G -2+ k- (k- 1))2)(5/2)) (2.14)
_ Sijrsen(pi jx)cos(0; ;1) >
(= G=1)2+G =G =12+ (k—(k—1))>)6/?2

A, = (Sijrsen(pijr)cos(0;x)(i— (1 —1)) (2.15)
+8S;ksen(pigr)sen(ls ) (G — (7 — 1))
+5ijkc08(i k) (k — (k= 1))@ — (i — 1))

34,
o = <<(i — (=124 (G- -1)2+ (k- (k- 1))2)(5/2>>

(2.16)
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_ < Sirsen(pijr)sen(8; i) )
(= =12+ —G=1))2+k—(k—1))2)62

A, = (Sijrsen(pijr)cos(0; ;)i — (i —1)) (2.17)
+Sijrsen(pijr)sen(0ix) (G — (G — 1))

+Sijkcos(ige) (k= (k=1)))(7 = — 1))

3A,
Hy, = (((i — (=12 +G -G =12+ (k—(k— 1))2)(5/2)> (2.18)

_ ( Si j1€08(Pijik) )
((G—G—1D))2+G -G —1))2+ (k—(k—1))2)6/2

A, = Sijrsen(pijr)cos(0; k)i — (1 —1)) (2.19)
+Sigksen(@ijr)sen(0ix)(J — (7 — 1))
+5ik08(igx) (b — (k= 1)))(k — (k = 1))

A competicao entre a energia de troca, a energia de desmagnetizacao e o efeito de um
campo externo da origem a diferentes estados magnéticos em pequenas particulas ferro-
magnéticas. Como ja mencionado anteriormente, a interacao dipolar eleva demasiada-
mente o tempo computacional devido a grande quantidade de interacoes entre as células.
Um recurso utilizado em micromagnetismo para contornar esta situagao ¢ o uso de um
raio de corte para a interacao dipolar. Este raio de corte funciona como um limitador
desta quantidade de interagoes, ou seja, as contribuicoes para a energia dipolar de uma
determinada célula sé sao levadas em conta até certa distancia, onde estas contribuigoes
sao consideraveis.

Neste trabalho tivemos como referéncia para o raio de corte o trabalho de C. San-
tamaria e H.T. Diep.”™ Usamos uma distancia de seis células para o raio de corte da

interacao de dipolar, a partir desta distancia consideramos as contribuicoes para a energia
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dipolar despreziveis. Ainda, com a inten¢ao de testar se as aproximagoes feitas tornam o
nosso modelo confiavel fizemos ainda um tltimo teste que foi o de testar o comportamento
das particulas com dimensoes abaixo do comprimento de troca. Para isso foram feitas
trés simulagoes, Figura 2.10, para uma particula FM de dimensoes £ = 100 nm x y = 100
nm X z = 50 nm sem a presenca do campo de interface para testar a confiabilidade do
algoritmo para tais particulas com células abaixo do comprimento de troca.

Os resultados apresentados na Figura 2.10 mostram simulagoes para células de
tamanho iguais a 10 nm (Figura 2.10.a), 5 nm (Figura 2.10.b) e 2.5 nm (Figura 2.10.c).
Os perfis de magnetizagao, no plano x — y, sao idénticos e a componente ¢ da magne-
tizagao tém pouca diferenca, como visto nas trés escalas, os valores desta variavel estao no
intervalo entre 72° e 106°. Estes resultados nos fornecem uma confiabilidade no algoritmo

para podermos construir e apresentar os nossos resultados na proxima segao.

2.1.1 Resultados

O objetivo principal dos trabalhos recentes?” na drea de densidade de gravacao
magnética é compreender os processos de estabilizagao magnética de particulas com di-
mensoes nanométricas, bem como a sua aplicabilidade na industria de armazenamento de
dados . A intensidade de fuga de fluxo do campo magnético é um fator importante nas
aplicagoes técnicas, principalmente para leitura, de matrizes de particulas magnéticas uti-
lizadas no armazenamento de dados. Esta fuga de fluxo é oriunda da carga magnética acu-
mulada na superficie lateral da particula como mostrado na Figura 2.11. Tais particulas,
dependendo de sua estabilidade magnética se pode associar a unidade de informagcao (o
bit).

A variacao do perfil de magnetizacao da particula magnética, causada pela competicao
entre as tendéncias impostas pelo campo dipolar e o campo de interface, pode alterar a in-
tensidade da fuga de fluxo. Esta alteracao pode ser usada para aumentar a quantidade de
fuga de fluxo magnético da particula observando a disposicao da sua geometria. Os resul-
tados inicialmente apresentados neste capitulo revelam o comportamento das particulas

magnéticas (nanométricas) na presenga do campo de interface. Estes resultados levam
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Figura 2.10: Comparagao do tamanho das células simulacoes feitas para uma particula magnética com
anisotropia magnética uniaxial (eixo x) e campo dipolar sobre todas as células dentro do raio de corte (6
células). As células tém dimensoes laterais I: (a) [ =10 nm, (b) I =5 nm e (¢) [ = 2.5 nm.
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Figura 2.11: Fuga de Fluxo magnético de uma particula que tem seus momentos magnéticos da interface
alinhados na direcao = pelo campo de interface.

em conta a geometria da particula, quanto a base, que pode ser retangular ou quadrada,
enfatizando as fases magnéticas nas particulas e a densidade de carga magnética média

em uma das faces da particula, Figura 2.11.

2.1.2 Estudo da densidade de carga magnética média

Apresentamos na Figura 2.12 a variacao da densidade de carga magnética média de
particulas de forma retangular e quadrada com sua espessura (eixo z), isto é feito com
o intuito de observar as tendéncias que o campo de interface, atuante somente no plano
inferior da particula, impoe nos planos superiores. No nosso algoritmo os fatores que
regulam os parametros experimentais como campo de troca, campo dipolar, campo de
anisotropia e campo de interface sao regulados pelas constantes agpxcm, @p, Q@anrs € oy
respectivamente (Ver apéndice A).

O nosso estudo da densidade de carga magnética média leva em conta a competicao
entre o efeito estabilizante do campo de interface, regulado por ay, e o efeito do campo
dipolar, regulado por ap, que tende a diminuir a densidade de cargas magnética nas su-

perficies da particula para diminuir a energia magnetostatica. Os resultados apresentados
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Figura 2.12: Comportamento da densidade superficial de carga magnética média das particulas, com
g

geometrias retangulares e quadradas, variando com o numero de planos de células que constituem a
particula. As geometrias escolhidas foram: (A) Base Quadrada; (B) Base Retangular.

a seguir comparam a influencia destes campos na medida em que a particula torna-se mais
alta. A legenda mostrada na Figura 2.12.B mostra a relacao entre campo de interface
(ay) e campo dipolar (ap) para as duas geometrias das particulas.

A Figura 2.12.A, o comportamento da densidade de carga média variando com a altura
z de uma particula uma particula de base quadrada, 10 x 10 células, e altura variando
de 0 a 10 células. Nessas simulacoes o tamanho da célula é de 10 nm. Para o campo
de interface nulo (a; = 0, curva verde) observamos que o comportamento da densidade
de carga magnética é decrescente com uma queda mais acentuada para particulas com
espessura maiores que z = 7 (70 nm).

As simulacoes feitas para um campo de interface com valor igual ao campo dipolar
(avy = ap, curva vermelha) encontramos um comportamento semelhante ao anterior, en-
tretanto, particulas menos espessas (z até 2, 20 nm) retém uma quantidade de carga
magnética maior do que no caso sem campo de interface (a; = 0 curva verde). Obser-
vamos que a densidade superficial de carga magnética média tem um valor maximo para

particulas de menor espessura (z até 2, o que corresponde a 20 nm, ja que cada célula tem
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10 nm) e a medida que a altura da particula vai aumentando esse valor vai diminuindo.
Para particulas com um valor mais intenso de campo de interface (a; = 10ap, curva azul)
observamos uma forte mudang¢a no comportamento da carga magnética.

Para particulas com espessuras até 50 nm (z = 5) a carga magnética se mantém
préxima ao seu valor maximo tendo uma diminuicao suave no intervalo de espessuras entre
50 nm e 70 nm. Espessuras a partir de 70 nm apresentam abrupta queda no valor da carga
magnética, caindo para aproximadamente 20% do seu valor méximo. Este comportamento
é fruto da competicao entre duas tendéncias, o campo de interface alinhar os momentos
da interface e campo dipolar tende a diminuir a energia magnetostatica. Para particulas
muito espessas, como no caso as de espessuras maiores que 70 nm a influéncia do campo
de interface nos momentos magnéticos da parte superior da particula tende a ser menor
que a contribui¢ao do campo dipolar. Por sua vez estas esses momentos magnéticos da
parte superior da particula também influenciam os momentos da parte mais baixa da
particula diminuindo os efeitos do campo de interface e conseqiientemente a estabilizacao
da magnetizacao via campo de interface. Também observamos que para particula mais
espessas, mais espessas que 70 nm, com o aumento do campo de interface a queda na
densidade de carga é tao maior quanto maior for o valor do campo de interface. Este
fator indica que em estruturas muito altas o campo de interface pode nao fornecer seu
objetivo que é estabilizar a particula dando o maximo de carga lateral para favorecer o
processo de leitura de dados.

A Figura 2.12.B exibe o comportamento da densidade de carga média de particulas
que possuem base retangular, 10 x 20 células, e altura variando de 0 a 10 células. Neste
grafico estudamos novamente a competicao entre as tendéncias de alinhamento com o eixo
de anisotropia dos momentos magnéticos do plano de interface («;) com a tendéncia a
diminuicao da energia magnetostatica via campo dipolar (ap). Notavelmente, as curvas
da densidade de carga magnética média possuem caracteristicas semelhantes as de base
quadrada, mostradas na Figura 2.12.A, de queda da carga magnética com a espessura da
particula, entretanto o efeito de uma area perpendicular a magnetizacao maior realga os

efeitos do campo dipolar em virtude desta configuracao exibir uma energia magnetostatica
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maior quando os momentos magnéticos ficam alinhados com o eixo de anisotropia nas
superficies y — z da particula.

A diminuicdo da carga magnética é muito maior se comparada com a situacdao de
particula com base de geometria quadrada, Figura 2.12.A. Para as situacoes em que
temos campo de interface nulo (a; = 0, curva verde) e campo de interface igual ao campo
dipolar (ay = ap, curva vermelha) nao chegamos nem a obter valor maximo para a
carga magnética, para a; = 0 aproximadamente 40% do valor maximo e para a; = ap
aproximadamente 90% do seu do valor maximo.

O comportamento de queda nao é parecido nos dois casos até a espessura z = 8
células (80 nm) onde o decaimento da particula sob influéncia do campo de interface é
maior do que a particula sem campo de interface, comportamento também observado para
a particula de base quadrada, entretanto é importante observar que para a particula sem
a presenca do campo de interface para espessura z = 10 a carga magnética praticamente
¢ anulada pelos efeitos do campo dipolar. Para a situacao em que temos um campo
de interface mais intenso, (a; = 10ap, curva azul) conseguimos obter carga magnética
maxima até a altura de z = 3 (30 nm) e para espessuras maiores a carga magnética

decresce até um valor minimo 20% do seu valor maximo em z = 10 (100 nm).

2.1.3 Fases Magnéticas para uma Particula Magnética

Outro ponto interessante a ser abordado é o comportamento dos perfis de magne-
tizacao destas particulas magnéticas. O objetivo aqui é apresentar uma colecao de es-
truturas claramente reconhecidas no meio do nanomagnetismo®’. A apresentacio destes
resultados inicialmente sera feita pela observacao de trés planos da particula magnética
que denominaremos de fundo, meio e topo. Cada seta representa a disposicao da célula
no plano x — y e a cor da célula representa o mergulho da magnetizacao na direcao z.
Inicialmente vamos dar énfase ao estudo de particulas com a geometria da base quadrada,
N, = 10 células, Ny, = 10 células e N, = 10 células, cada célula com 10 nm.

Um estado comumente encontrado na configuracao dos perfis de magnetizagao é o

denominado “S-state”4”. O “S-state” (Figura 2.13) tende a minimizar a energia de mag-
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Figura 2.13: “S-state” encontrado para particula com base de geometria quadrada, N, = 10, N, = 10
e N, = 10, na auséncia de campo de interface.

netostatica, o que observa-se nesta configuracgao, é que na face lateral da particula, perpen-
dicular ao seu eixo facil (eixo x), os momentos magnéticos curvam-se para diminuir pélos
de carga magnética nesta superficie, este tipo de comportamento causa uma diminui¢ao
da fuga de fluxo magnético nas faces y — z da particula. O estado “S-state” praticamente
nao apresenta componente z da magnetizagao exibindo a mesma disposi¢ao nos trés planos
escolhidos para a representacao da particula, fundo, meio e topo. Esta simulagao foi feita
na auséncia de campo de interface oy = 0.

Na Figura 2.14, temos a magnetizagao alinhada com o eixo de anisotropia na base da
particula por influencia do campo de interface, praticamente sem componente z. No plano
do meio da particula encontramos uma fase “S-State” com a magnetizacao tendo compo-
nente perpendicular ao plano x —y principalmente na vizinhanca das faces perpendiculares
ao eixo de anisotropia. O momento magnético médio do plano do meio praticamente gira
de um angulo de 45° com o momento magnético médio da interface inferior. Na superficie
superior a magnetizacao forma uma fase quase antiparalela ao eixo facil da particula.
Esta configuracao ¢ possivel devido a intensidade do campo de interface que estabiliza
os planos inferiores, entretanto tem pouca influéncia sobre a regiao superior da particula
que se estabiliza, via interacao dipolar, desta forma para minimizar a energia magnética.
Nesta simulagao utilizamos a; = ap.

O resultado apresentado na Figura 2.15 é o que denominamos de estado nao remanente

(ENR), pois a magnetizacao nos trés planos fundo, meio e topo, apresentam praticamente
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Figura 2.14: Interface estabilizada com giro de aproximadamente 90° da magnetizagao entre cada
plano. Particula com a geometria N, = 10, N, = 10 e N, = 10 e campo de interface igual ao campo
dipolar.
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Figura 2.15: Interface estabilizada com giro na magnetizacio de aproximadamente 180° entre os planos
da interface (Fundo), do meio e do topo da particula. Particula com a geometria N, = 10, N, = 10 e
N, =10 e campo de interface 5 vezes maior que o campo dipolar.

90° entre os momentos magnéticos de cada um deles, apresentando, inclusive componente
vertical da magnetizacao nos planos do meio da particula e o plano da superficie apre-
senta magnetizacao antiparalela ao eixo facil da particula. Este é um estado encontrado
para particulas mais espessas, onde a intensidade do campo de interface é suficiente para
estabilizar os planos mais baixos, isto faz com que as linhas de forca destes momentos dos
planos inferiores atuem, juntamente com o efeito do campo dipolar (interno a particula),
imponham aos momentos magnéticos do topo da particula uma posicao de equilibrio
magnético orientada de 180° em relagao aos momentos da sua base.

A Figura 2.16 exibe o estado remanente, neste estado a particula magnética exibe uma

estabilidade magnética imposta pela influéncia do campo de interface que, neste caso, é 10
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Figura 2.16: Estado Remanente. Particula com a geometria N, = 10, N, =10 e N, = 10 e campo de
interface 10 vezes maior que o campo dipolar.

vezes maior que o campo dipolar da particula magnética. Este estado também pode ser
encontrado para os campos de interface menos elevados, entretanto a particula magnética
tem que ter menor espessura como mostrado na Figura 2.11, para menores espessuras
maior densidade de carga magnética tendo em vista que o = M - n, onde n é o vetor
perpendicular ao plano y — z. Este é o estado de interesse tecnolégico ao qual se pode
associar de maneira confidvel a unidade légica de gravagao magnética (o bit) ja que ele
forneceria uma maior quantidade de fuga de fluxo magnético nas faces perpendiculares ao
eixo de anisotropia da particula (eixo x).

Para estudar o efeito da geometria na estabilidade das particulas decidimos aumentar
y na face (y — z) perpendicular ao seu eixo de anisotropia, com isto o efeito dipolar
torna-se mais evidente por a particula ter faces perpendiculares ao eixo de anisotropia
maiores o que fornece uma energia magnetostatica muito alta se a magnetizagao apontar
perpendicularmente a esta face.

Na Figura 2.17, apresentamos para os planos do fundo (interface), meio e topo, a
configuracao da magnetizacao de uma particula de base retangular, particula com a ge-
ometria N, = 10, NV, = 20 e N, = 10 sem campo de interface a; = 0. Nos trés planos
encontramos a fase “S-State”, com a magnetizacao média de cada plano formando um
angulo de quase 90° com o eixo facil da particula. Neste estado praticamente nao temos
carga magnética nas superficies y — z o que resulta em auséncia de fuga de fluxo magnético

que é o que se deseja para que a leitura magnética seja feita. A face y — z maior faz com
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Figura 2.17: “S-state”. Particula com a geometria N, = 10, N, = 20 e N, = 10 sem campo de
interface.

que a estabilidade magnética seja alcancada com a magnetizacao da particula apontando
quase que perpendicularmente ao eixo facil da particula.

Para efeito de comparagao No caso da particula com base quadrada, Figura 2.13,
temos uma configuracao magnética mais favoravel a ser associada com a unidade logica
de gravacao (bit) que no caso da Figura 2.17, onde a configuragao da particula apresenta
todas as células apontando perpendicularmente ao eixo de anisotropia da particula na sua
parte central girando apenas nas regioes proximas as faces y — z. Este estado também
sdo caracterizados como nao remanentes (ENR).

Para este tipo de geometria, mais alongada no eixo—y, a segunda estrutura apresen-
tada, Também ENR (Figura 2.18), este estado foi obtido, em nossas simulacoes, para
particulas com maior face lateral e para valores de campo de interface baixos. Estes fa-
tores fazem com que os efeitos do campo dipolar sejam evidenciados pelas grandes faces
laterais y — z minimizando assim a energia magnetostatica. A superficie (Topo) e a in-
terface (fundo) da particula praticamente tém disposigdo opostas para a magnetizagao,
enquanto que os planos do meio tem magnetizacao com acentuada componente z nas

bordas maiores e formando uma configuracao tipo uma flor no plano.
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Figura 2.18: Estado nao remanente (ENR). Particula com a geometria N, =10, N, =20e N, =10 e
campo de interface com o mesmo valor do campo dipolar.

Na Figura 2.19, temos uma estrutura em que o campo de interface comeca a competir
com o campo dipolar buscando o alinhamento dos momentos da interface da particula. Os
momentos magnéticos da regiao intermediaria e da superficie da particula sofrem menos
a influéncia do campo de interface, entao procuram a acomodacao em uma situacao em
que a energia magnetostatica é menor. Com a interface estabilizada contendo um estado
“S-State”, no meio da particula, girado de aproximadamente 45° com a interface inferior.
A superficie superior formando um giro de aproximadamente 90° com o eixo facil da
particula.

Por ultimo, apresentamos o estado remanente (ER) para particulas com a geometria
retangular. Nesta configuragao a particula é submetida a um intenso campo de interface
que estabiliza os momentos magnéticos da interface e estes influenciam os planos supe-
riores da particula. Para encontrar este estado fizemos a simulagao com uma particula
de espessura menor z = 3 como sugere o grafico da densidade de carga magnética para

particulas com essa geometria Figura 2.12.B.
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Figura 2.19: Interface estabilizada com giro de 90°. Particula com a geometria N, = 10, N, = 20 e

N, =10 e campo de interface 5 vezes maior que o campo dipolar.
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Figura 2.20: Estado Remanente. Particula com a geometria N, = 10, N, =20 e N, = 10 e campo de
interface 10 vezes maior que o campo dipolar.
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2.2 Modelo otimizado

O tempo computacional gasto para se obter estruturas magnéticas como as mostradas
na secao 2.1 torna-se muito elevado quando trabalhamos com particulas maiores de di-
mensoes da ordem de dezenas de nanometros, ou mesmo se procuramos observar de forma
mais detalhada uma estrutura magnética. Nas simulagoes micromagnéticas este tempo
pode ser significativamente diminuido usando o artificio de células cibicas de momentos
magnéticos, como mencionado na secao 2.1.

Em vez de trabalhar com a unidade de simulagao com momentos magnéticos trabal-
haremos com blocos de momentos magnéticos que apontam em uma mesma dire¢ao, sendo
esta condicao garantida pelo fato da célula cibica ter lados menores que o comprimento
de troca do Fe , A Figura 2.10 mostra para o caso do Fe trés simulacoes magnéticas
com células escolhidas com tamanhos de 2,5 nm, 5,0 nm e 10 nm, todos menores que o
comprimento de troca do Fe. Os padroes de magnetizagao apresentados sao os mesmos,

entretanto, obtivemos mais detalhes na figura com célula de 2,5 nm.

2.2.1 Alteracao na energia de troca

Este resultado inicial motivou a busca por algoritmos que acelerassem nossas sim-
ulagbes enquanto estes primeiros resultados (segao 2.1) eram encontrados. Entre diversas
modificacoes introduzidas no algoritmo inicial, uma das mais significativas, foi a troca de
formalismo adotada para o calculo da energia de troca, ver apéndice B, onde descrevemos
esta energia por um procedimento de discretizagao em cubos (células)® interagentes, onde
a magnetizacao dentro de cada célula, com lado d, é constante, mas pode variar de direcao
entre células vizinhas.

Tanto o modelo inicialmente usado como este sao equivalentes. Entretanto, este iltimo
nos garantiu também a possibilidade de troca de parametros do material como constante
de anisotropia, constante de troca, como também liberdade para escolha do tamanho
da célula. A estrutura magnética é descrita em termos dos momentos magnéticos de

pequenas células cibicas, com o lado d escolhido com tamanho menor que o comprimento
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de troca do Ferro. A densidade de energia é escrita como uma soma das energias de troca,

interface, anisotropia, Zeeman e energia dipolar:

A —
E = 2 ZZ (1 —mj.myg) — MsHny. Zmz -
ik ‘

MsH.Y iy — Ky (m?)? +
j J

J
%ZZ (mjmk - S(mj.ﬁjk)(mkﬁjk)> (2.20)
2 = " " |
ik gk 7k

onde o primeiro termo é o termo de troca e a segunda soma se estende sobre os vizinhos
mais proximos da célula j. O segundo termo é o acoplamento da troca da interface, e
a soma existe, somente, sobre o primeiro plano da particula FM. O terceiro termo é a
energia Zeeman e o quarto a energia de anisotropia do FM e o 1ltimo termo ¢é a energia
magnetostatica. Mg é a magnetizacao de saturacao , m; é a direcdo da magnetizacao e
n;j, no ultimo termo, ¢ a distancia entre as células ¢ e 7 em unidades do tamanho de um
dos lados da célula (d), d = 3nm para o Fe, menor do que o seu comprimento de troca

5. Em todas as simulacoes executadas neste capitulo estaremos utilizando

lex ~ 10nm
células com este tamanho, d = 3nm.

Como parametros experimentais do F'e nés usamos os seguintes valores: constante de
troca A = 2.5 x 107! J/m, constante de anisotropia K = 4.2 x 10 J/m?® e magnetizagao
de saturagao Mg = 1.7 x 10° A/m.™ Usamos um algoritmo auto consistente de campo
local que permite calcular a orientacao dos momentos magnéticos de cada célula.” 8 A
configuracao de equilibro é a direcao m; que minimiza a energia magnética da particula.

No equilibrio o torque sobre cada momento magnético, em cada célula, é zero (1, x H! =

0), onde o campo efetivo é dado por ﬁeff = —(1/Mgs)(OE/Om;).

2.2.2 Resultados

Os resultados apresentados nesta secao tratam de particulas FM, sobre um substrato

AFM, com base de geometria quadrada. Nestes resultados enfocamos nossos esforgos na
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caracterizacao de fases magnéticas para as particulas mudando dois fatores fundamentais
na estabilizacao de particulas com essa geometria. O primeiro fator é a variacao do
tamanho da particula, o segundo fator é como particulas com essas mesmas dimensoes
comportam-se na presenca de um campo de interface oriundo do acoplamento FM/AFM.

O tamanho da particula FM é um fator de grande importancia na sua estabilidade
no que se refere a gravagao magnética. Em particulas FM de base quadrada com lado d
algumas centenas de vezes o comprimento de troca do material podemos encontrar uma
situacao em que a magnetizacao pode se acomodar neste volume. Um efeito indesejavel
nesta acomodacao é a perda de coercividade da particula j4 que a magnetizacao efetiva
na direcao de interesse, a qual se quer associar a informagao légica (estado “1” ou “07),
diminui.

Outro fator importante associado a este enfoque é que particulas com dimensoes
maiores diminuem a densidade de gravacao magnética . Por outro lado, particulas FM
muito pequenas podem passar a ter um comportamento superparamagnético. Nesse
regime, a magnetizacao pode flutuar de um estado magnético para o outro por causa
de sua energia térmica . Esse efeito de flutuacao no estado magnético da particula é
muito prejudicial a informacao logica a ser guardada na particula FM, afinal o que se
deseja e que a informacao nela guarda perdure por muito tempo. Estes fenomenos de
relaxacao da magnetizacao tornam-se muito importantes para a gravagao magnética. O
tempo de relaxacao do momento magnético de uma particula depende da temperatura, a

Lei de Neel-Arrhenius® descreve este comportamento:

KV

T = TpekBT (2.21)

onde K ¢ a constante de anisotropia do material, V' é o volume da particula, kg é a con-
stante de Boltzmann e 7" a temperatura. Usualmente temos 75 = 1072 s. Se o tempo de
relaxacao é pequeno, a magnetizagao nao fica estavel, e temos o fenomeno do superpara-

magnetismo. A forma de apresentacao dos resultados escolhida para as duas situacoes
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Figura 2.21: Estado remanente (ER) “Uniform”.

acima descritas foi a construgao de dois diagramas de fases para tamanhos diferentes de
bases, com geometria quadrada (d x d), e diferentes alturas h. Também foram escolhi-
das duas situacoes relacionadas ao campo de interface. Inicialmente trabalharemos com
o campo de interface nulo H; = 0 no diagrama de fases mostrado na Figura 2.27. No
diagrama de fases da Figura 2.28 foi utilizado um forte campo de interface de 16.3 kOe
que ¢é o valor do campo de troca da particula FM de ferro.

Antes de iniciar a descricao das fases magnéticas encontradas para esta configuragoes
de geometria e de campo de interface, D. Goll et. al.*” introduziram a idéia de classificar os
estados magnéticos “estado remanente” (ER), estado “quase-remanente” (EQR) e “estado
nao remanente” (ENR). Trata-se de uma classificagao para estados magnéticos associados
a quantidade de magnetizacao retida pela particula na dire¢ao do eixo de anisotropia. O
diagrama de fases mostra seis fases como resultado da variacao da geometria da particula,
sao elas “Uniform”, “Twist-17, “C-flower”, “Z-flower”, “Twist-II” e a fase “Vortex”. A
fase uniforme é a que temos a maioria dos momentos magnéticos das células orientados
em uma mesma dire¢ao e por este motivo a classificaremos como ER. Esta situacao é a
que possui maior interesse da industria de gravacao magnética para o armazenamento de

dados tendo em vista que vai fornecer uma alta densidade de cargas magnéticas nas faces
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Figura 2.22: Estado quase remanente (EQR) “Twist-1”.

perpendiculares ao eixo facil da particula ocasionando maior fuga de fluxo magnético. A
Figura 2.21 ilustra este estado.

A Figura 2.22, mostra o a fase “Twist-1" que vamos denominar EQR. Nesta fase temos
uma caracteristica que mostra bem a competicao entre os campos de anisotropia H 4, de
interface Hyyr (quando for o caso) e o campo dipolar Hp que tende a desestabilizar
a configuracao de interesse que é o ER. Nessa situacao os momentos magnéticos da in-
terface formam uma estrutura tipo “S-state” disposta quase perpendicularmente ao eixo
de anisotropia enquanto que os momentos da superficie da particula tem configuragao
semelhante com o sentido oposto. Os planos intermediarios da particula apresentam este
mesmo estado, entretanto com a maior parte da magnetizacao retida no eixo de anisotropia
(eixo—z). Esta configuracao da particula retém alguma carga nas faces y — z da particula,
motivo pelo qual a denominaremos de EQR.

A fase “C-flower” apresentada na Figura 2.23 praticamente nao apresenta carga
magnética nas faces y — z da particula, os momentos magnéticos estao quase todos conti-
dos neste plano. Na superficie e na interface a magnetizagao tem uma estrutura parecida
com uma flor configuracao que diminui a aplicabilidade de uma particula magnética neste

estado como armazenadora de informacao. Devido a esta auséncia de cargas no plano
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Figura 2.23: Estado nao remanente (ENR) “C-flower”.

y — z denominamos esta fase de ENR.

A fase “Z-flower”, mostrada na Figura 2.24, também é caracterizada como um ENR
onde os momentos magnéticos da particula magnética encontram-se quase todos perpen-
diculares ao plano de interface e tanto neste plano como no plano da superficie existe uma
formacao da magnetizacao formando uma estrutura semelhante a uma flor com mergulhos
verticais opostos.

Outra fase caracterizada foi a “Twist-II” onde também consideramos um ENR, pois
praticamente nao ha cargas magnéticas nas faces y — z resultando em fuga de fluxo
magnético originado nessas faces praticamente zero. Na Figura 2.25 podemos observar
que a magnetizagao nos planos apresenta um estado tipo “S-state” que giram de aproxi-
madamente de 180° entre si. O “S-state” do plano de interface (base da particula) tem
a maioria dos momentos magnéticos paralelos ao plano y — z, o “S-state” dos planos do
meio da particula esta girado de 90° em relacao ao plano da interface e o “S-state” da
superficie da particula estd girado de 180° em relacao ao “S-state” formado no plano da
interface.

O estado que representa o menor interesse tecnologico no que se refere a gravagao em

nanoparticulas magnéticas é o “Vortex”. Isto é notavel pois este é o estado que apresenta
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te (ENR) “Z-flower”.

0 Nao remanen

Figura 2.24: Estad

Figura 2.25: Estado nao remanente (ENR) “Twist-I1T".
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Figura 2.26: Estado nao remanente (ENR) “Vortex”.

menor parcela de momentos magnéticos orientados na direcao do eixo de anisotropia da
particula, Figura 2.26. A magnetizacao se apresenta em forma de vértice nao retendo
carga magnética para eventual leitura de fuga de fluxo magnético. Inicialmente inves-
tigamos o impacto da mudanga de geometria da particula no comportamento de sua
magnetizagao. A Figura 2.27 mostra o diagrama de fases para particulas FM sem a pre-
senca de um campo de interface estabilizante na sua face inferior. Neste diagrama de
fases encontramos todas as fases descritas acima variando de uma para outra quando é
variada a geometria da particula. Neste diagrama mantivemos a base da particula sempre
quadrada de lado d e sua espessura valendo h. Tanto d como h variaram de 0 até 80 nm.
Particulas magnética menos espessas, com até 15 nm , apresentam-se na fase “uniform”
com todos os momentos magnéticos no plano x —y e paralelos ao eixo facil da particula. E
o que denominamos de ER. Nao hé espaco para grandes acomodagoes da magnetizacao, a
espessura da particula é praticamente o comprimento de troca do ferro, conseqiientemente
o estado mais favoravel energeticamente para a particula é alinhar na direcao do eixo de
anisotropia.

Com espessuras variando entre 15 nm e 25 nm temos duas fases presentes. A fase

“Twist-I” (EQR) presente em particulas de bases menores, de 0 até 25 nm, e a fase
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Figura 2.27: Diagrama de fases para campo de interface nulo.

“vortex” (ENR) presente nas particulas com bases com dreas maiores que 35 nm de
lado. As particulas com lado d variando entre 25 e 35 nm apresentam uma regiao de
fronteira entre as duas fases. Este comportamento é oriundo do aumento das dimensoes
das particulas onde a magnetizacao tem mais espago para se acomodar. Espessuras acima
de 30 nm apresentam ENR. Particulas de bases com lados menores que 30 nm e espessuras
maiores que 40 nm encontram-se na fase “Z-flower”.

Particulas de bases com d maior que 30 nm temos o ENR “Twist-II". Na auséncia de

campo de interface encontramos uma situagao em que dominam os ENR para particulas
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Figura 2.28: Diagrama de fases para campo de interface muito forte H; = 16.3 kQOe.

mais espessas de bases maiores onde predomina a fase “Twist-II” e sé encontramos
particulas no ER para particulas menos espessas.

Na presenca de um forte campo de interface, H;yyr = 16.3 kOe mesmo valor do
campo de troca dos momentos magnéticos do ferro, encontramos algumas modificacoes
no diagrama de fases. A fase “uniform” (ER) passa a existir para espessuras maiores até
h = 20 nm. Este é um reflexo imediato da imposicao do campo de interface nos momentos
magnéticos da interface da particula FM que tende a alinhar estes momentos na dire¢ao

do eixo de anisotropia da particula. A Fase “Twist-I” passa a ocupar duas faixas do
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diagramas de fase, uma para particulas menos espessas (até h = 45 nm e lado d = 35 nm,
aproximadamente) e outra para particulas com espessuras h entre 60 e 80 nm e lado d
variando entre 30 e 40 nm. Entre estas duas faixas do diagramas de fase encontramos uma
regiao onde devido a presenca do campo de interface passou a existir a fase “Twist-II1"
que foi extremamente reduzida comparando os dois diagramas de fase. Ainda na presenca
do campo de interface observamos a troca da fase “Z-flower” pela fase “C-flower” para
particulas de bases menores d até 25 nm e com espessura h variando entre 55 nm e 80 nm.
Esta situacao reflete bem a influéncia do campo de interface mesmo em particula mais
espessas na fase “C-flower” os momentos da interface formam uma estrutura semelhante
a uma flor mas em sentido oposto ao apresentado na superficie o que demonstra que a
magnetizagao procura um estado semelhante ao denominado na literatura de dominios
magnéticos fechados (closure magnetic domains). Para particulas mais altas h > 20 nm
e bases com lados maiores d > 35 nm temos o aparecimento do ENR “vortex”. Este
efeito é resultado da influéncia do campo dipolar nas particulas que por serem grandes

tém espacgo para uma maior mobilidade da magnetizacgao.



Capitulo 3

Histerese magnética em particulas
nanomeétricas

3.1 Histerese magnética

Os materiais ferromagnéticos exibem uma complexa relagao entre a magnetizagao B
e a intensidade de campo H aplicado a estes materiais, Figura 3.1, além de depender
do valor de ﬁ, o valor de B depende do modo pelo qual esse valor foi atingido. Isso
tem como implicagao uma relacao nao trivial entre B e H. A medida que o material
ferromagnético é sujeito a um campo aplicado cada vez maior, a densidade do fluxo, ?,
aumenta até o material alcangar a saturagao (trecho ab na Figura 3.1). Observa-se que
embora o campo aplicado " seja nulo (no ponto c¢), a densidade de fluxo B nao é, ela
tem valor igual a B,.). A medida que se diminui iz gradualmente, B varia ao longo de bc
(para um dado valor de ﬁ, o valor de B seré maior, que no trecho ab, quando H diminuir
do que quando aumentar). Diz-se que T se atrasa com relagao a H. Esta caracteristica
dos materiais ferromagnéticos é conhecida como histerese magnética (gr. tard. hystéresis,
“falta”; “atraso”) .

Para o lago de histerese mostrado na Figura 3.1 duas definigoes de grandezas muito
importantes. A primeira é a Remanéncia (B,) que ¢ a densidade residual de fluxo, obtida
para o campo aplicado nulo, obtida depois que o campo externo é removido, seu valor
maximo é conhecido como retentividade. O valor de B, pode ser tomado no laco de

histerese na intersegao do lago com o eixo da densidade de fluxo (ponto ¢ na Figura 3.1).

64
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Figura 3.1: Curva de histerese idealizada de um material ferromagnético.

A intensidade do campo magnético aplicado necessaria para reduzir a magnetizagao desse
material a zero depois que o material atingiu a saturacao ¢ denominada de coercividade
(H.). Em outras palavras, o ciclo de histerese magnética mostra o quanto um material se
magnetiza sob a influéncia de um campo magnético e o quanto de magnetizagao permanece
nele na auséncia de campo externo . Tratando de materiais FM, o F'e, por exemplo, se
magnetiza com um campo externo de baixa intensidade, mantendo uma magnetizacao
relativamente baixa depois desse processo. Ligas de samadrio e cobalto (Sm — Co), por
exemplo, precisam de campos muito intensos para atingirem a saturacao da magnetizacao,
entretanto, retém muita magnetizacao quando o campo é removido.

Materiais que apresentam alto valor de B, (materiais retentivos) sdo empregados
na confeccao de imas permanentes. KEstas estruturas sao usadas para criar um campo
magnético estavel em uma determinada regiao do espaco. Existem muitas aplicagoes
tecnoldgicas que usam esses dispositivos como, por exemplo, motores e geradores eletro-

magnéticos, dispositivos acisticos como alto-falantes e equipamentos médicos como sis-
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temas de ressonancia magnética nuclear, marca-passos etc.

Os materiais magnéticos destinados as maquinas elétricas AC geralmente sao submeti-
dos a fluxos varidveis e por isto devem ter area pequena no ciclo de histerese a fim de
reduzir as perdas de histerese. Sao utilizados, portanto, nestes casos, os materiais mag-
neticamente moles (macios) os quais apresentam baixa forga coerciva (valor de H para
o qual B é zero). O valor do campo coercivo de um material ferromagnético, H., pode
ser determinado através da andlise grafica simples do laco da histerese. A coercividade
de um material magnético é determinada pela medida de H,. na curva de histerese como
ilustrado na Figura 3.1. Portanto, quanto mais largo e mais alto for o ciclo de histerese,
maior serd a dificuldade do material se desmagnetizar (alta coercividade) e maior serd
a magnetizacao que ele retém (alta remanéncia), depois de ser submetido a um campo
magnético externo.

Na préxima secao, 3.2, apresentamos alguns resultados experimentais relacionados ao
fenomeno de “exchange bias” e a um outro fato experimental interessante que é uma

assimetria na histerese magnética de sistemas FM/AFM.

3.2 Resultados experimentais

Um outro fendmeno, bastante importante devido a sua aplicabilidade tecnolégica é
o “Exchange Bias” (EB). Inicialmente ele foi usado para estabilizar a magnetizagao de
camadas ferromagnéticas moles em cabecas de leitura baseadas no efeito de magnetore-
sisténcia anisotrépica . Atualmente materiais que apresentam o fenomeno de “Exchange
bias” sao empregados em cabegas de leitura baseadas em vélvulas de spin e circuitos de
meméria MRAM que utilizam o efeito de MRG. Também tém sido usado nas midias de
discos rigidos mais avancados, onde o substrato AFM aumente a estabilidade de particulas
magnéticas pequenas cujo comportamento seria superparamagnético .

Desde a descoberta do fenomeno de EB, por Meiklejohn e Bean®® em 1956, muitos
esforcos tém sido feitos para desenvolver uma compreensao completa deste fenomeno.

Este fenomeno ocorre em sistemas onde um material ferromagnético (FM) estd em contato
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Figura 3.2: Curva de histerese com EB.

com um substrato antiferromagnético (AFM). Quando uma amostra com uma interface
FM/AFM é resfriada abaixo da temperatura de Neel (Ty) na presenga de um campo
magnético externo estatico, o centro do lago da magnetizagao do FM (M x H) é deslocado
da origem do campo aplicado , H = 0 (ver Figura 3.2), o valor deste deslocamento é
denominado como Campo de EB (Hgp) .

J. Nogués e Ivan K. Schuller®” propuseram uma explicacao qualitativa supondo uma
interagdo de troca na interface FM/AFM. Quando um campo é aplicado na escala de
temperatura Ty < T < T, os momentos do FM ficam alinhados com o campo aplicado,
enquanto que os do AFM” permanecem desalinhados, Figura 3.3.(a)(i). Ao resfriar o
material a uma temperatura 7" < Ty, em presenca de campo, devido a interacao na
interface, os momentos do AFM da interface FM/AFM alinham-se ferromagneticamente
aos do FM (assumindo a interacao ferromagnética). Os outros planos do AFM seguem
a ordem do AFM para produzir a magnetizagdo liquida zero (3.3.(a)(ii)). Quando o

campo externo é gradualmente invertido, os momentos magnéticos do FM comecam a
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Figura 3.3: Diagrama esquemédtico da configuragao dos momentos magnéticos da bicamada FM/AFM.
(a) Diferentes estagios das configuragoes dos momentos magnéticos de um lago de histerese com “exchange

biased” (b).

girar procurando um alinhamento com esse campo, entretanto devido a interagao de troca
na interface FM/AFM os momentos da interface do AFM acoplados com os momentos
magnéticos do FM faz com que eles permanecam em suas posi¢oes sem girar. Entao o
campo externo necessario para girar todos os momentos do FM torna-se maior, dando
origem ao deslocamento (bias) no ciclo de histerese do FM.

Kai Liu et. al.%® fabricaram bicamadas de FeFy/Fe usando uma técnica nanoli-
tografica , onde investigaram como o EB em nanoestruturas AF/FM fornece uma fonte
adicional, ajustavel de anisotropia para estabilizar a magnetizagao, conseqiientemente
causando uma possivel redugao da escala do comprimento que determina o limite super-
paramagnético na gravagao magnética .

Os lacos da histerese magnética exibem uma assimetria que desaparece na Ty do
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Figura 3.4: Lago de histerese para FeFy 2004 /networked — Fe(150A)/Al(40A) a 10K, apresentando
“exchange bias” e assimetria no ramo de subida do lago.

FeFy/Fe. Essa assimetria existe devido a um processo da rotacdo da magnetiza¢do no
ramo de subida do lago de histerese como mostra a Figura 3.4.

O salto da magnetizagao da saturagao positiva para a negativa é excessivamente
abrupto (trecho I). No retorno, a reversao da magnetizagao primeiramente muda gradual-
mente até aproximadamente 2160 Oe (trecho II), ponto em que rapidamente muda para
saturagao positiva da saturacao (trecho I1I). No trecho da saturagao positiva para negativa
um salto bastante abrupto na magnetizacao é observado, entretanto, no ramo da histerese
onde o campo é crescente hd um aumento gradual na magnetizacao, seguido de um salto
para a saturacao positiva. Esse comportamento reflete em uma assimetria no lago de
histerese resultante dos momentos das células aprisionados na regiao de interface, onde o
campo de interface tem uma maior influéncia. Na parte curvada da histerese os momen-
tos magnéticos préximos a superficie da particula estao alinhados com o campo externo

(negativo), enquanto que na regiao de interface (positivo) o resultado desta competicao
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resulta na assimetria na histerese .

No ambito da gravacao magnética, densidades de armazenamento de dados da ordem
de Tbit/in® requerem particulas cada vez menores e uma periodicidade da disposigao
dessas particulas magnéticas da ordem de dezenas de nanometros. Como ja citamos an-
teriormente, nesta escala de tamanhos, essas particulas tornam-se superparamagnéticas
a temperatura ambiente . Nesta escala das dimensoes ha duas propriedades fisicas que
merecem a atencao, por um lado a estabilidade térmica esta na vizinhanca do limite super-
paramanético e por outro lado, os estados magnéticos de particulas finas deste tamanho
sao dominados mais fortemente pelo campo dipolar. Em conseqiiéncia disso, se espera
uma variagao grande do “Exchange bias” e da coercividade para mudancas pequenas nas
dimensoes da particula. Um campo da interface pode ter um papel especial pois pode
afetar a acomodagao da estrutura magnética da particula. Na secao 3.3, discutiremos que
em particulas magnéticas finas a fonte do campo magnetostatico é a carga magnética de

volume e ela favorece a magnetizacao.

3.3 Resultados para particulas finas de Fe

A andlise da histerese de nanoparticulas magnéticas em uma temperatura baixa e bem
definida é um fator interessante a ser estudado. Inicialmente, consideramos uma tnica
particula de Fe com uma base quadrada de lado d e altura h, variando na escala de
algumas dezenas de nanoémetros, sobre um substrato AFM . Os momentos magnéticos do
substrato AFM estao congelados no estado antiferromagnético , e o acoplamento de troca
dos momentos magnéticos da interface da particula FM com os momentos do substrato
AF é representado por um campo efetivo que age somente nos momentos da interface da
particula (ver Figura 3.5).

Nos descrevemos uma particula ferromagnética por um procedimento de discretizacao
em cubos (células)® . Essa discretizacao representa a particula ferromagnética por uma
disposicao simples de células interagentes, onde magnetizacao dentro de cada célula, com

lado d, é constante, mas pode variar de direcao entre células vizinhas.
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Figura 3.5: Representacio esquemdtica de uma particula ferromagnética em um substrato antiferro-
magnético (FM/AFM).

A densidade da energia pode ser escrita como uma soma das energias de troca , do

acoplamento da interface, de anisotropia, Zeeman e dipolar:

B = 2 ZZ (1 — i) — MsHnr. Zm, —
~ i

J
MsH. Y ihy — K 3 (m5)* +

3 j
M2 > (mj,mk B S(mj.ﬁjk)(mkﬁjk)) (3.1)
2 ik n?k n?k

onde o primeiro termo é o termo de troca e a segunda soma se estende sobre os vizinhos
mais proximos da célula j. O segundo termo é o acoplamento da troca da interface, e
a soma existe, somente, sobre o primeiro plano da particula FM. O terceiro termo ¢é a
energia Zeeman e o quarto a energia de anisotropia do FM e o ltimo termo é a energia
magnetostéatica. Mg é a magnetizacao de saturagao , m;; é a direcao da magnetizacao e
n;j, no ultimo termo, ¢ a distancia entre as células ¢ e j em unidades do tamanho de um
dos lados da célula (d), d = 3 nm para o Fe, menor do que o seu comprimento de troca
lgx ~ 10 nm™. Em todas as simulacoes executadas neste capitulo estaremos utilizando

células com este tamanho, d = 3 nm, embora qualquer célula com lado menor que o
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comprimento de troca seja confiavel, conforme simulacoes mostradas na Figura 2.10 do
capitulo 2, secao 2.1.

Nesse sistema, particula FM sobre um substrato AFM, efeitos de tamanho sao incor-
porados tendo em vista que os momentos magnéticos nas células das extremidades tém
sua energia de troca reduzida pela auséncia de vizinhos, e pelo aparecimento de cargas
magnéticas de volume p e superficial o nas faces dessa particula, como mostram as figuras
3.16 e 3.17, que contribuem para o efeito dipolar . A mudanga na geometria da particula
altera as disposigoes dessas cargas magnéticas, p e 0. Escolhemos o ferro (Fe) como o ma-
terial FM que constitui as particulas. Nas simulacoes usamos os parametros: parametro
de troca A = 2.5 x 10'1.J/m, constante de anisotropia K = 4.2 x 10*J/m?* magnetizacao
de saturacio Mg = 1.7 x 10°A/m.76:88

Como ferramenta de simulagao computacional usamos um algoritmo auto consistente
de campo local que permite calcular a orientacao dos momentos magnéticos de cada
célula.”"® A configuracio de equilibro ¢ a direcdo 7; que minimiza a energia magnética
da particula. No equilibrio o torque sobre cada momento magnético, em cada célula, é
zero (Mm; X ﬁéff = 0), onde o campo efetivo é dado por ﬁeff = —(1/Ms)(OE/on;).

Efeitos dipolares em estruturas nanomagnéticas sao fortemente relevantes. Ele pode
ser discutido em termos das cargas de superficie (o = M - 1) e de volume (p = —V - M).
Em filmes finos a configuracao ‘curling” é esperada, enquanto que para filmes espessos
dominios magnéticos fechados (closure magnetic domains) sdo formados®. Em ambos
0s casos a carga magnética de volume é muito importante. A competicao entre essas
duas fontes de carga magnética pode determinar o perfil magnético das particulas nessa
escala de tamanhos. Dependendo da disposi¢ao da geometria da particula propriedades
magnéticas fundamentais, como remanéncia e coercividade, podem ser fortemente afe-
tadas. Entender o mecanismo pelo qual essas propriedades mudam alterando a geometria
das particulas é a idéia inicial que vamos tratar.

Nosso estudo sobre a histerese magnética de particulas FM tratard de uma particula
magnética com bases de geometrias quadrada (d x d) e também retangular (uma dessas

dimensdes mais alongada), tendo como parametro principal de influéncia sobre a his-
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Figura 3.6: Variacdo da altura t de uma particula ferromagnética fina quadrada de lado d disposta
sobre um substrato antiferromagnético (FM/AFM). A interacao entre os materiais (FM/AFM) existe
nos momentos magnéticos da interface do FM.

terese magnética da particula sua espessura ¢, como mostra a Figura 3.6. A variagao da
espessura da particula proporciona mudancas importantes na histerese, perfis e cargas de
magnetizagao.

Na secao 3.3.1, vamos apresentar os resultados obtidos para as propriedades
magnéticas para EB de particulas FM finas com valores de espessuras t de d = 12 nm e
d = 15 nm e base de geometria quadrada d x d, sobre um substrato AF, como mostra a
Figura 3.6. Na secao 3.3.3, vamos discutir sobre a coercividade destas particulas e como
as densidades de carga magnética influenciam a coercividade em particulas magnéticas

mais finas.

3.3.1 “Exchange Bias” (EB)

Como citamos na se¢ao 3.2, um fenomeno bastante importante devido a sua aplicabil-
idade tecnolégica é o “Exchange Bias” (EB). Sua apari¢ao em aplicagoes FM/AFM para

estabilizar a magnetizacdo de materiais FM é recorrente®. O desvio provocado no ciclo
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Figura 3.7: Lacos de Histerese para particulas com dimensdes de 21 nm x 21 nm x 12 nm . Os valores
do campo de interface estao indicados na escala ao lado, variando no intervalo de 0 — 4.89 kG.

de histerese de um FM ocasiona variacoes em propriedades importantes desse material ,
como por exemplo, remanéncia relacionada a magnetizacao retida no material quando o
campo externo ¢ retirado e coercividade relacionada com a dureza magnética do material
empregado na particula magnética.

Nos lacos de histerese magnética, mostrados nas Figuras 3.7 e 3.8, exibimos o desvio
(bias) causado pela interagao de troca para particulas magnéticas finas, de base quadrada,
com dimensoes de 21 nm x 21 nm.

Na Figura 3.7, observamos que para a espessura de ¢ = 12 nm a histerese ¢ desviada

(exchange bias), para a esquerda, sem apresentar comportamento assimétrico, para cam-
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Figura 3.8: Lagos de Histerese para particulas com dimensoes de 21 nm x 21 nm x 15nm . Os valores
do campo de interface estao indicados na escala ao lado, variando no intervalo de 0 — 3.26 kG.

pos de interface variando no intervalo de 0 — 4.98 kG. Os valores de campo de interface
(Hin7) apresentados sao multiplos do valor do campo de troca entre células vizinhas
(H7roca). O desvio na histerese magnética acontece em intervalos sucessivos de 0.4 kG
aproximadamente, partindo da origem. O lago onde nao hé campo de interface (Hyy7 = 0)
nao ha desvio na histerese magnética (laco de histerese preto na Figura 3.7). Esses va-
lores para o campo de EB sao: Hgp = 0.40 kG para H;y7 = 1.63 kG (lago de histerese
vermelho), Hgp = 0.84 kG para H;yr = 3.26 kG (lago de histerese verde) e Hpp = 1.24
kG para Hyyr = 4.89 kG (lago de histerese azul).

Esse fato também foi observado por nés em particulas FM finas com base de geometria
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Figura 3.9: Dependéncia de Hgp vs. Hyyr para particulas com dimensdes de 21 nm x 21 nm x 15 nm
. Os valores do campo de interface estao indicados na escala ao lado, variando no intervalo de 0 — 3.26
kG.

quadrada 21 nm x21 nm e espessura de t = 15 nm, como mostra a Figura 3.8, entretanto,
ele acontece em um intervalo de campo de interface menor de 0 — 3.26 kG e os intervalos
entre os campos de EB também sdo menores, Hgp = 0.37 kG para H;yr = 1.63 kG (lago
de histerese vermelho) e Hgp = 0.27 kG para H;yr = 3.26 kG (lago de histerese verde).
Esta reducao se deve ao efeito da competicao entre as cargas magnéticas de volume py; e
superficie o), ser mais intensa para esta espessura (t = 15 nm).

Na Figura 3.9, apresentamos o comportamento do campo de EB para particulas FM
com bases quadradas com as seguintes dreas: 21 x 21 nm (curva preta), 30 x 30 nm
(curva vermelha), 36 x 36 nm (curva verde) e 60 x 60 nm (curva azul). A linha continua,
sem pontos, representa o valor do campo de EB variando com o campo de interface
dividido pela espessura da particula, Hgp = Hnr/trar, colocada no grafico para efeito de

comparacao com os resultados obtidos para particulas FM finas. Conforme a aproximacao
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8687 nma expressao para o campo de EB é dada por

fenomenolégica de Meiklejohn e Bean
poHpp = JSarySry/Mpytey descrevendo a dependéncia do campo de EB com um
acoplamento de interface, J, entre o FM e o AFM, onde tp); € Mgy s@o a espessura e a
magnetizacao de saturacao da camada FM.

No nosso caso, estamos considerando tudo isso em um campo de interface Hjyr.
O resultado apresentado mostra que o campo de EB tem aproximadamente o mesmo
comportamento apresentado para Hgg = Hinr/try, embora de menor intensidade, para

as particulas FM areas de 30 x 30 nm, 36 x 36 nm e 60 x 60 nm, sendo modificado apenas

na particula de areas 21 x 21 nm para campos de interface maiores que 4 kG.

3.3.2 Assimetria na histerese magnética

Nos graficos representados nas Figuras 3.10 e 3.11, apresentamos lacos de histerese
magnética para particulas com espessura de h = 12 nm para campos de interface acima de
4.98 kG, Hinyr = 6.52 kG e Hyyr = 9.78 kG respectivamente. Observamos uma assimetria
na histerese magnética , no ramo de subida, fato semelhante ao observado por Kai Liu et.
al.% em bicamadas de FeF,/Fe. Nas nossas particulas, como nas bicamadas de Liu, a
assimetria é observada, no ramo da histerese onde o campo ¢é crescente pelo aprisionamento
dos momentos das células na regiao de interface, onde o campo de interface tem uma maior
influéncia. Logo, nas partes encurvadas da histerese, os momentos magnéticos proximos
a superficie da particula estao alinhados com o campo externo, enquanto que na regiao de

interface eles estao alinhados com o eixo facil da particula forcado pelo campo de interface.

Nas Figuras 3.12 e 3.13 sao apresentados lacos de histerese magnética para particulas
com espessura de h = 15 nm para campos de interface acima de 3.26 kG, também Hnr =
6.52 kG e Hyyr = 9.78 kG respectivamente. Notamos claramente que os efeitos sobre as
formas dos lacos de histerese sao mais acentuados. Os dois ramos de histerese passam a
sofrer mudancas em relagao as formas anteriormente encontradas onde a espessura e os
valores de Hyyr eram menores. Nesse caso, a competicao entre o campo de interface e o

campo dipolar oriundo das cargas de superficie da particula é mais intensa. O resultado
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Figura 3.11: Lago de Histerese para particulas
com dimensoes de 21 nm X 21 nm x 12 nm com
campo de interface igual a 9.78 kG.

Figura 3.10: Lago de Histerese para particulas
com dimensoes de 21 nm X 21 nm X 12 nm com
campo de interface igual a 6.52 kG.

desta competicao ¢ a assimetria da histerese magnética.
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Figura 3.13: Lago de Histerese para particulas
com dimensoes de 21 nm X 21 nm x 15 nm com
campo de interface igual a 9.78 kG.

Figura 3.12: Lago de Histerese para particulas
com dimensoes de 21 nm x 21 nm x 15 nm com
campo de interface igual a 6.52 kG.

No caso das particulas FM finas, com espessura t = 12 nm, o efeito de assimetria
na histerese magnética é menor, pois, neste caso, além do campo de interface alinhar
os momentos magnéticos do plano de interface FM/AFM e por conseqiiéncia da energia

de troca, esses forcam os momentos superiores na direcao do eixo facil da particula FM,

existe ainda uma contribuicao do campo dipolar oriundo das cargas magnéticas de volume,
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Figura 3.14: Mapas para os momentos magnéticos calculados nos pontos a, b e ¢ selecionados na
histerese da particula 21 nm x 21 nm x 15 nm, submetida a um campo de interface de 6.52 kG.

pu, que para esta espessura, na regiao interna (central da particula) estd alinhado com o
campo de interface.

A Figura 3.14 mostra as configuragoes dos momentos magnéticos da particulas com
dimensdes 21 nm x 15 nm dos pontos selecionados (a, b e ¢) na histerese magnética da
Figura 3.12. N6s observamos que o fato da particula FM ser fina, de certa maneira, impoe
que a magnetizacao fique orientada, aproximadamente, nos planos paralelos aos plano de
interface.

Na situagao (a), no trecho de campo magnético externo decrescente, o padrao dos perfis

de magnetizacao, na base, no meio e o topo da particula sao os mesmos, mesmo para um



CAPITULO 3. HISTERESE MAGNETICA EM PARTICULAS NANOMETRICAS 80

Base Meio Base
2 e e S  M——— % ——
211 - - > — T E 2 . > > > B 21t \ N > > > ]
18 > > > > 18 « > > > > o E 181 X >y > > -~ E
5L - > > > > > A 15 - A > . ¥ E 151 A A Yy > . g
= » =3 % 4 / =3 4 |
(a) 5127 O T VA 5127 . S GRSV 5127 i A N J
> ot 4 U A B ] S} [ " . 1 > 9l 4 $ o=\ \ 1
| / 4
6r M > b L 1 6r ‘ i / - Al v v 1 6 f i ha v Al 1
4 P \ 4 4
3L — N - \ E 3L f — \ \ E 3L T -— B
0 , . . . . . . 0 . . . . . . . 0 . . . . . . .
0 3 6 9 12 15 18 21 24 0 3 6 9 12 15 18 21 24 0 3 6 9 12 15 18 21 24
X (nm) X (nm) X (nm)
Base Meio Topo
4 T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
2L X - S -~ s 4 2L~ — & P ; « A 210 — « < B °
n0
T D A G G S LI — = BL X e e e o o A
. w0
15| [ R A A SN S LT N N LN B > 4+ o o e oa “ 1 m™
- . . - - w0
(b) Ex AV A Y i Bt oo A el I
> of L A A S A A S o] S R N SO SO A4 > 9t A 4 4 o e — 4 M
6 A v v v o x g 6L — — = - - * f g [ S - « - < A e
w0
3t T UG 1 ] I = J 3t 4 +— +— 4+ +— «— ¥* R D
0 . . . . . . . 0 . . . . . . . 0 . . . . . . .
0 3 6 9 12 15 18 21 24 0 3 6 9 12 15 18 21 24 0 3 6 9 12 15 18 21 24
X (nm) X (nm) X (nm)
Base Meio Topo
4 T T T T T T T T T T T T T T 4 T T T T T T T
A «— > > = = AL o~ v \ \ - A A <+ +— 2 - v
18 v N LTS N N # A A 4 i 18 %X = - - - * |
( ' ) 5L v - > > > 5L X 1 1 1 4 A i 15} L N N N x ¢ i
= = [ I 4 I » = Iy Iy
5127 [ T 5127 ] 1 } 1 1 5127 L N N . 1
> ol —_- > > > 1 > o 4 + t t $ h X\ PRl T N N N N T
6 T 1 6.t A 1 $ LN N 61 A S S
3t -~ - - > < 4 3 — " \ ¥ v X « 1 3+ S e— o« 4 > “ - 4
0 . . . . . . . 0 . . . . . . . 0 . . . . . . .
0 3 6 9 12 15 18 21 24 0 3 6 9 12 15 18 2 24 0 3 6 9 12 15 18 21 24
X (nm) X (nm) X (nm)

Figura 3.15: Mapas para o campo de dipolar calculados nos pontos a, b e ¢ selecionados na histerese
magnética da particula 21 nm x 21 nm x 15 nm, em um campo de interface de 6.52 kG.

campo externo negativo, Hgxr = —1.92 kG. Na situagao (b) temos um campo externo,
Hgxr = —1.84 kG os perfis de magnetizagao apresentam os momentos magnéticos do topo
da particula alinhados com o campo externo e os da interface praticamente formando um
angulo de 7/2 com eles. Este comportamento é fruto da competi¢do entre os campos e
de interface e dipolar considerando que o campo externo esta retornando da saturacao
negativa. Para a situagdo (c) da Figura 3.14 temos mais uma situagao de competigao
entre os campos dipolar e de interface para campos externos negativos, entretanto o
efeito do campo de interface ja é mais pronunciado nos momentos magnéticos da interface

da particula.
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Uma correlacao desses estados magnéticos com o campo dipolar é mostrada na Figura
3.15, onde este campo apresenta orientacao semelhante aos perfis da magnetizacao mostra-
dos na Figura 3.14. E importante observar que, para essa espessura t = 15 nm, o
campo dipolar tem a mesma orientacao do eixo facil do FM e dos momentos da interface
FM/AFM do AFM. Este fato leva a um comportamento contrario do que se espera do
campo dipolar. Com o campo de interface forcando os momentos magnéticos do FM na
direcao do eixo de facil do material, nas faces perpendiculares a este eixo, é criada uma
carga magnética superficial (o)) que tende a criar um campo dipolar com orientagao
contréaria ao eixo facil do FM, Figura 3.16. Entretanto, o que ocorre, conforme mostrado
na Figura 3.15, para a situagdo (a), é que para espessuras abaixo de 15 nm as cargas
magnéticas de volume passam a ser fontes de campo dipolar com orientacao contraria ao
campo criado pela carga de superficie, ajudando portanto, na estabilizacao da particula

FM, ver Figura 3.17.

3.3.3 Coercividade

Um outro fator interessante que observamos é o aumento da coercividade, capacidade
que a particula FM tem de manter seus momentos presos numa determinada direcao, O
aumento da coercividade significa dizer que os momentos magnéticos resistem bastante a

mudanga de dire¢cao do campo magnético externo.
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Figura 3.18: Coercividade em particulas FM finas, h = 12 nm, com base quadrada, 21 nm x21 nm, 30
nm %30 nm, 36 nm X36 nm e 60 nm x60 nm.

Nas nossas particulas FM finas, tanto para a particula de 12 nm, como para a particula

2 existe um aumento con-

com 15 nm de espessura, com base quadrada de 21 x 21 nm
sideravel na coercividade das particulas considerando particulas com espessuras superiores
a estas. No caso de 12 nm de espessura a coercividade (4.86 kOe) da particula magnética
chega a ser quase duas vezes (2.43 kOe) maior que a particula de 15 nm de espessura e qua-
tro vezes maior que o valor da coercividade de uma particula modelo Stoner-Wohlfahrt®®

de Fe (1.1 kOe). Isto ocorre devido ao fato de que cargas magnéticas de volume con-

tribuem para a estabilizacao da particula apontando na direcao do eixo facil. Mapas da
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configuracao de momentos magnéticos da particula e da configuracao do campo dipolar
mostram isso na Figura 3.15.

Na Figura 3.18, apresentamos como a coercividade de particulas FM finas, 7' = 12 nm,
varia com o aumento da area da base da particula, desde 21 nm x21 nm até 60nm x60
nm. Observamos que para particulas com areas menores ha um aumento na coercividade,
entretanto para a particulas de base 21 nm %21 nm , quando o campo de interface
ultrapassa o valor de aproximadamente 5 kG a coercividade decresce mais rapidamente
que os das particulas com bases maiores. Este fato ocorre por que nas histereses de
particulas com bases menores as histereses comecam a apresentar assimetria por influéncia
do campo de interface como mostradas nas Figuras 3.10, 3.12 3.11, 3.13, onde mostramos
que, também por influéncia do campo dipolar, para essas espessuras um estado magnético
estavel pode ser encontrado.

Um ponto importante a explorar para entender o grande aumento da coercividade de
particulas magnéticas pouco espessas é a simetria das cargas magnéticas de volume. Na
Figura 3.19 mostramos os mapas dos momentos magnéticos da células e do campo dipolar
da camada do meio (I, = 5) de uma particula de ferro de base quadrada de dimensoes
[ =21 nm e h =12 nm. Estes mapas foram criados do estado que corresponde a H = 0
para uma particula sem campo de interface (H; = 0). Na 3.19.(a) nds mostramos o
mapa da densidade de carga de volume sobreposto ao mapa do campo de dipolar. O
mapa dos momentos magnéticos correspondentes é mostrado na 3.19(b). Notamos que ha
uma concentragao de densidade de cargas de volume positiva perto da superficie esquerda
onde a carga de superficie (o = M- 7, nao mostrado no quadro) tem um valor negativo.
Também onde a superficie densidade de carga magnética é positiva (o = M - n), ha
uma concentracao de carga de volume (p = —divM ) negativa, como mostrado na Figura
3.19.(c). A carga efetiva em qualquer lado é dominada pela densidade de carga de volume
(p) e o campo de dipolar aponta na diregdo da magnetizagao para a maioria do volume da
particula. Isto indica que o campo dipolar acrescenta estabilidade ao estado magnético e,
como resultado, um campo externo maior, comparado a H 4, é exigido trocar a particula.

Para interpretar o efeito do aprisionamento geométrico nés faremos uso de duas quan-
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Figura 3.19: Representacao esquemadtica: (a) do campo dipolar sobreposto a um mapa de cor repre-
sentando a densidade de carga magnética de volume p, (b) da configuragdo de momentos magnéticos, na
camada do meio (I, = 5) de uma particula quadrada de ferro com h = 12 nm e [ = 12 nm, (c¢) densidade
volumétrica média de carga dentro de uma faixa com valor fixo de I, e (d) campo dipolar ao longo de
um lago de histerese. O cédigo de barra de cor no painel (a) indica o valor de p, e no painel (b) indica o
angulo com o eixo z.
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tidades auxiliares. Uma é o valor médio (H,,) do campo dipolar ao longo da diregao do
campo externo, onde H,, é uma média feita sobre todas as células calculada para cada
ponto no lago de histerese e conduz a outra curva de histerese, como mostrado em 3.19.(d).
A outra quantidade é um valor médio da densidade de carga magnética de volume (p(1))
dentro de uma faixa de células com valor constante de I,. Este modo de investigar a
origem do campo dipolar é usado desde que, como visto na 3.19.(a), a natureza das linhas
de campo dipolar indicam este tipo de simetria.

Para um determinado valor do campo externo (ou ponto no lago de histerese) nds

calculamos, o campo dipolar médio como:

1
H,, = N Z Hy(1,, 1, 1,), (3.2)

Io Iy 1

E a carga de volume média

pav([x) = Z(—V ) M<[x>[y7]z))u (33)

I,.1.
onde,
Hg<lwalyalz) ::/L‘\'HD(Ixylyylz) (34)
e7
_ 3(my - Nge)e My
HD([:JH [y7 [z) - MS’ Z(—5 - T) (35)

i " jk "k
A densidade de carga de volume média mostrada na 3.19.(c) explica por que o campo
dipolar tem a estrutura mostrada na 3.19.(a). O campo dipolar médio para H = 2.5 kOe
é quase H,, = 2.0 kOe. Isto conduz ao valor do campo coercitivo (H, = 2.5kOe) visto na

Figura 3.7 para o campo de interface nulo, H; = 0.
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3.4 Particulas espessas de Fe
3.4.1 Carga magnética e Remanéncia

O nosso sistema inicial trata uma particula magnética de base 30 nm x30 nm, sujeita
a um campo de interface de 6.5 kG. A remanéncia desse sistema é mostrada para duas
espessuras bem definidas de 15 nm e 24 nm, Figura 3.20. O campo magnético externo
estd variando de H = 4.0 kG até H = 0. Podemos observar que para uma particula
ferromagnética de pequena espessura, t = 15 nm, metade do comprimento lateral (d = 30
nm) de sua base, a magnetizagao gira em torno de seu eixo duro, de uma face perpendicular
ao seu eixo facil a outra invertendo o sentido em cada uma delas, Figura 3.20.a.

“ curling”, foi previamente antecipado para filmes finos ferro-

Este resultado, o estado
magnéticos por Hornreich®®. Neste caso, a parte do campo dipolar dependente da carga
magnética de volume favorece a estabilizacao da magnetizacao e com isso a remanéncia
tem valor maior que 90% do valor de saturacao da magnetizacao. Na Figura 3.20.b, obser-
vamos que a remaneéncia, para particulas magnéticas espessas t = 24 nm, cai para menos
que 30% do valor maximo de saturacao. Neste caso, a competicao entre as fontes de campo
dipolar, superficial e volumétrica, e o campo de interface favorecem o aparecimento de
vortices quando H = 0. Para particulas magnéticas espessas, as areas perpendiculares ao
plano da base da particula sao grandes, favorecendo o efeito dipolar, oriundo das cargas
de superficie, nucleando na particula arranjos que minimizem essas cargas.

Nas duas situagoes, particulas FM finas ou espessas sobre um substrato AFM, a mag-
netizacao ¢ uma funcao do campo de interface. Na Figura 3.21, mostramos a remanéncia
para uma particula espessa, de 30 nm x 30 nm x 21 nm, sujeito a diferentes valores de
campo de interface, H;,; = 0,1.63 e 16.3 kG. O campo magnético externo é iniciado no
estado saturado da magnetizacao da particula, H = 2.2 kG, até to H = 2.2 kG. Resul-
tados contrarios aos esperados s@o apresentados nas Figuras 3.21.a, (H;,; = 0) , e 3.21.b
(Hine = 1.63 kG).

O campo de interface desestabiliza a magnetizacao. A razao disto é que este campo

de interface impoe um alinhamento aos momentos magnéticos da interface da particula
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Figura 3.20: Remanéncia de particulas com bases quadrada 30 x 30 nm?, campo de interface H;,; = 6.5
kG e espessura de t = 15 (circulo cheio) and 24 nm(circulo vazado). Do lado direito: a fase magnética
de uma particula fina (a), ¢ = 15 nm, e para uma particula espessa (b), ¢ = 24 nm for H = 0.

FM, induzindo uma carga magnética superficial em uma faixa préxima a interface. Esta
carga superficial produz um campo desmagnetizante muito forte nos momentos do FM
proximos a superficie. Assim o balanco entre as energias de interface e desmagnetizante
definem o perfil magnético da particula, nos planos da interface, do meio e da superficie,
o sombreamento na figura mostra as componentes da magnetizacao, preto para cima
e branco para baixo. Podemos ver na Figura 3.21.a que o perfil magnético, de uma
particula magnética na auséncia de campo externo, H = 0, é um giro da magnetizacao
perpendicular ao plano de interface da particula, como uma parede de m-Block. Apesar
disto hd uma carga magnética liquida, na face perpendicular ao eixo facil, no meio da
particula. Na Figura 3.21.b podemos observar o perfil magnético para campo de troca de
interface fraco, Hyyr = 1.63 kG. Neste caso o minimo da energia magnética favorece um
estado de vértice, da interface até a superficie da particula. Inversamente a estas situacoes,

para campo de interface forte, Hyyy = 16.3 kG (ver Figura 3.21.c), a magnetizagao
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Figura 3.21: Particula de Fe para trés valores diferentes de campo de interface. A magnetizagao
remanente € iniciada na saturacao, com H = 2.2 kG, e o campo externo é reduzido até zero. As imagens
no lado direito indicam os arranjos dos momentos magnéticos para a particula FM para as curvas H = 0
(quadrados azuis), Hyyr = 1.63 kG (circulo branco) e Hyyr = 16.3 kG (circulo azul).

na interface esta alinhada com o campo de interface e gera um estado “buckle” para a
superficie. Este estado, quase alinhado, produz um remanéncia magnética enorme.

Estes resultados mostram este aspecto interessante da remanéncia, ela nao é uma
funcao linear de Hyyr. Era de se esperar que com o aumento do campo de interface
a remanencia fosse aumentando entretanto, observamos que para campos de interface

relativamente baixos, da ordem do campo de “exchange” do FM, isso nao ocorre.

Particula com base retangular

Outro tipo de investigacao feita neste trabalho foi a observacao do comportamento
da coercividade e do campo de EB quando a forma geométrica da particula é alterada.
Nesta tese, estudaremos particulas retangulares de baixa espessura, ou seja, estudaremos
particulas com altura de ¢ = 12 nm, como mostram, as Figuras 3.27 e 3.22.

O interesse nessa mudanca de geometria é tecnoldgico, ja que os sensores das cabecas
de leitura magnética detectam efetivamente o fluxo magnético das particulas. Entao

quanto maior a densidade de cargas nas proximidades das faces perpendiculares ao eixo
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Figura 3.22: Particula com geometria retangular com maior lateral [, perpendicular ao eixo x (eixo
facil).

facil (eixo x) maior a densidade de linhas de fluxo magnético e melhor é o comportamento
da particula como unidade magnética de armazenamento de dados.

Uma possibilidade para aumento da fuga de fluxo magnético oriunda da carga
magnética de superficie nas extremidades da particula magnética seria estender esta face,
aumentando a densidade de cargas magnéticas nessas regioes, como mostra a Figura 3.22.
Em nossas simulagoes trabalhamos com o alongamento das particulas tomando por base
uma particula de 21 nm x 21 nm X 21 nm, aumentando a dimensao [ na dire¢ao y de 3
nm de cada vez que é o tamanho da célula (unidade de simulagao) que estamos utilizando.

Nossos resultados mostram que ha uma diminuicao na coercividade das particulas e
que esta estrutura nao é tao favoravel quanto se deseja, pois, embora a quantidade de
cargas magnéticas na superficie seja maior (temos uma drea maior), sua aplicabilidade
fica prejudicada pelo efeito dipolar ter mais intensidade. O painel com as Figuras 3.23.(a),
3.23.(b), 3.23.(c) e 3.23.(d), mostra com o efeito do aumento das faces perpendiculares

ao eixo de anisotropia alteram as curvas de histerese destas particulas para campos de
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Figura 3.23: Ciclos de histerese para campos de interface variando entre 0 e 9.78 kG para particulas
com bases de 21 nm x 21 nm (a), 21 nm x 24 nm (b), 21 nm x 27 nm (c) e 21 nm x 30 nm (d), todos
com 12 nm de espessura.

interface (Hyyr) variando entre 0 e 9.78 kG.

Na Figura 3.23.(a) temos os ciclos de histerese para uma particula magnética com base
de geometria quadrada mostrando a influéncia do campo de interface nesta particula con-
forme discutido na sec¢do 3.3.3. As Figuras 3.23.(b), 3.23.(c) e 3.23.(d) mostram como o
aumento da face lateral perpendicular ao eixo de anisotropia influi nos lacos de histerese, fi-
cando praticamente inviavel o calculo do campo coercivo destas particulas quando o campo

de interface é superior a 4.89 kG. Quando a coercividade destas particulas alongadas sao
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Figura 3.24: Particulas com geometria retangular [ = 24 nm (a), [ = 27 nm (b) e [ = 30 nm (c).

comparadas a coercividade da particula de base com geometria quadrada, Figura 3.23.(a),
notamos que existe uma reducao. Esta reducao ocorre por existir ma maior quantidade
de carga magnética superficial devido ao aumento da area da face.

Na Figura 3.24 observamos que o estado “curling” é formado para as os trés com-
primentos (I = 24 nm (a), [ = 27 nm (b) ¢ [ = 30 nm (c)) escolhidos para o eixo v,

perpendicular ao eixo de anisotropia. Nas trés situacoes temos campo de interface nulo
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Figura 3.25: Particulas com geometria retangular [ = 24 nm (a), [ = 27 nm (b) e [ = 30 nm (c).

e que a magnetizagdo comeca a apresentar componente z, mesmo para uma particula de
baixa espessura z = 12 nm. Este fato é representado na Figura 3.24 pela mudanca de cor
na seta que representa a magnetizacao em cada ponto, a cor verde indica que a magne-
tizagdo naquele ponto esta no plano x — y, ou com valores bem proximos a ele, valores
proximos de vermelho indicam que a magnetizacao tem componente z positiva, e valores

proximos de azul indicam que o mergulho da magnetizagao é no sentido de z negativo.
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Figura 3.26: Particulas com geometria retangular [ = 24 nm (a), [ = 27 nm (b) e [ = 30 nm (c).

Na Figura 3.23, Observamos que para um campo de interface H; = 4.89 kG os ciclos
de histerese magnética comegam a apresentar assimetria, 3.23.(b), 3.23.(c) e 3.23.(d), que
nao apresentava com a geometria quadrada, 3.23.(a). O motivo deste comportamento é
a competicao entre o campo dipolar Hp, e os campos que tendem a alinhar os momentos
magnéticos da particula na dire¢ao x como campo de anisotropia H4 e campo de interface

H;. Na situagao da geometria quadrada o campo dipolar auxilia na estabilizacao da
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particula, como mostrado na secao 3.3.2.

No caso das particulas mais alongadas na direcao y esse aumento da area faz com que a
condicao de estabilidade seja desfeita e o campo dipolar passa fazer com que os momentos
magnéticos procurem uma direcao que minimiza a energia dipolar, Figura 3.25, no caso
a prépria direcao y. Quando a particula é menos alongada, 21 nm x 24 nm, Figura
3.25.(a) , o comportamento da magnetizacao ainda é parecido com o da particula com
base quadrada , 21 nm x 21 nm, embora seja notado uma diminuicao na coercividade da
particula. Entretanto, quando o comprimento [ é aumentado para [ = 27 nm e [ = 30
nm, Figuras 3.25.(b) e (c¢) respectivamente, o alinhamento com a diregao y é percebido,
contribuindo assim para a assimetrias encontradas nos lagos de histerese.

A Figura 3.26 mostra qualitativamente o comportamento do campo dipolar em cada
célula da Figura 3.25. Nos casos de particulas com geometria de maior comprimento de
[ (24 nm e 30 nm), observamos que é o campo dipolar o causador na modificagdo no
padrao da magnetizagao, no caso da particula de base quadrada praticamente no plano
x —y, causando a saida do plano da mesma principalmente nas regides proximas as faces
maiores para minimizar a energia magnetostatica.

A Figura 3.27, mostra uma possibilidade para a disposicao de particulas magnéticas
mais alongadas na direcao de seu eixo de anisotropia, e também do campo de interface.
Nesta situagao, o efeito da geometria torna-se mais favoravel a estabilizagao da particula,
pois a forma mais alongada na direcao do eixo de anisotropia torna as faces paralelas a
este eixo maiores, conseqiientemente, este fato impoe um arranjo magnético, na particula
alongada com esta disposicao, favorecendo o alinhamento na direcao do eixo de interface.
Este tipo de comportamento tem grande interesse tecnologico, tendo em vista que com um
pequeno aumento no tamanho da particula podemos ter um efeito estabilizante bastante
favoravel.

Nesta investigacao continuamos fazendo uma comparacao dos resultados obtidos para
particulas mais alongadas com a particula com base de geometria quadrada. Entretanto,
estamos escolhendo aumentar o tamanho da particula na dire¢ao x, novamente de 3 nm de

cada vez como fizemos quando aumentamos o tamanho da particula na direcao y. Nossas
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Figura 3.27: Particula com geometria retangular com maior lateral [, paralela ao eixo x (eixo f4cil).

simulagoes apresentam trés tamanhos de particulas alongadas comparadas a particula de
base quadrada (21 nm x 21 nm x 12 nm), sdo elas: 24 nm x 21 nm x 12 nm, 27 nm X
21 nm x 12 nm e 30 nm X 21 nm X 12 nm.

A Figura 3.28, mostra ciclo de histerese para as quatro situacoes descritas acima
para campos de interface variando entre 0 e 9.89 kG. Um comportamento que podemos
observar ¢ que uma particula com apenas 3 nm (Figura 3.28.(b)) de comprimento a mais
que a particula de base quadrada (Figura 3.28.(a)) ja deixa de apresentar a assimetria na
histerese magnética para campos de interface superiores a 6.52 kGG. No painel da Figura
3.29 encontramos os perfis da magnetizacao para o campo de interface de 6.52 kG para
um valor de campo externo de -1.5 kG que demonstram que, os momentos magnéticos
da parte central da particula tendem a ficar alinhados na diregao do eixo de anisotropia
(eixo x) e todos aproximadamente paralelos ao plano  — y o que resulta numa maior

estabilidade da particula magnética.
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Figura 3.28: Ciclos de histerese para campos de interface variando entre 0 e 9.78 kG para particulas
com bases de 21 nm x 21 nm (a), 24 nm x 21 nm (b), 27 nm X 21 nm (c) e 30 nm x 21 nm (d), todos

com 12 nm de espessura.

A Figura 3.29 apresenta qualitativamente o campo dipolar Hp para este valor de
campo externo (-1.5 kG) e para a curva de histerese com campo de interface de 6.52 kG.
Nos observamos que a particula com geometria quadrada apresenta um campo dipolar
na interface que nao é totalmente desmagnetizante, Figura 3.30.(a), apontando em uma
dire¢do diagonal. Nas Figuras 3.29.(b), 3.29.(c) e 3.29.(d), observamos que a medida que
aumentamos de 3 nm o comprimento [ da particula na direcao z os momentos magnéticos
das células de sua parte central ficam cada vez mais alinhados com o eixo x além de estarem

mais préximos do plano x — y na regiao central da particula. Ja nas faces perpendiculares
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ao eixo x as células das bordas tém momento magnético para fora do plano tanto na
interface como na superficie da particula com mergulhos opostos como mostra o painel das
Figuras 3.29.(b) e 3.29.(d). Esta configuracao reduz a energia magnetostatica, entretanto
na parte central da particula (Figura 3.29.(c)) existe uma regiao em que algumas células
permanecem com uma componente da magnetizacao na dire¢ao do eixo de anisotropia, o
que fornece carga magnética de superficie, fato que é importante tendo em vista que as
cabecas de leitura podem ler exatamente a fuga de fluxo destas superficies.

Nas Figuras 3.30.(b), 3.30.(c) e 3.30.(d), observamos que a medida que aumentamos
de 3 nm o comprimento [ da particula na direcao x o campo dipolar fica cada vez mais
alinhado com este eixo e as células tém Hp mais proximos do plano x —y na regiao central
da particula. J4 nas faces perpendiculares ao eixo x as células das bordas tem Hp fora do
plano tanto na interface como na superficie da particula em concordancia com o painel das
Figuras 3.29.(b), 3.29.(c) e 3.29.(d). Também ¢é importante notar que nas particulas mais
alongadas na direcao x nas bordas perpendiculares a este eixo o campo dipolar Hp tem
uma componente que aponta na direcao x positiva para algumas particulas mostrando
uma caracteristica diferente do que normalmente se esperaria.

Um outro ponto que nds estudamos foi o comportamento da coercividade e do campo
de “exchange bias” destas particulas, quando esta mudanca na geometria é estabelecida,
mostrado nas Figuras 3.31 e 3.32. Na Figura 3.31 observamos que hd um aumento na
coercividade das particulas a medida que elas ficam mais alongadas na direcao do campo
de anisotropia. A particula com base alongada (30 nm x 21 nm) chega a ter um campo
coercivo aproximadamente 13% em relagao a particula com base quadrada (21 nm x 21
nm), em um campo externo Hjyr nulo. Observando este comportamento para Hyyp =
9.78 kG, o aumento na coercividade é mais intenso ainda, cerca de 62%.

Este aumento pode ser entendido observando as formas da histerese magnética para
as duas geometrias, quadrada (Figuras 3.28.(a)) e retangular (Figura 3.28.(d)) devido ao
fato de a assimetria na histerese magnética deixar e existir em particulas mais alongadas
no eixo x. Observando os perfis de magnetizagao, Figura 3.29, notamos que as faces mais

alongadas, plano x — z, impoe na particula uma ordenamento fazendo com que os seus
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momentos magnéticos fiquem paralelos ao plano de interface. Este efeito adicional faz
com que a coercividade das particulas aumente.

A Figura 3.32 apresenta o comportamento do campo de “exchange bias” (Hgp) para as
geometrias quadrada e retangular. O comportamento é idéntico ao apresentado na Figura
3.9 para particulas com base quadrada maiores. Resultado este também apresentado por
E. Popova et.al.?!, s6 que para particulas de Cobalto. O valor de Hgp nao é muito afetado

por estes efeitos geométrico apresentados aqui nesta tese.
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Figura 3.29: Perfis de magnetizagao para campo externo de —1.5 kG para particulas com bases de 21
nm x 21 nm (a), 24 nm x 21 nm (b), 27 nm x 21 nm (c¢) e 30 nm X 21 nm (d), todos com 12 nm de
espessura.
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Figura 3.30: Perfis de magnetizagao para campo externo de —1.5 kG para particulas com bases de 21
nm x 21 nm (a), 24 nm x 21 nm (b), 27 nm x 21 nm (c¢) e 30 nm X 21 nm (d), todos com 12 nm de
espessura.
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Figura 3.31: Campo coercivo em fun¢ao do campo de interface para particulas com bases de 21 nm x
21 nm (a), 24 nm x 21 nm (b), 27 nm x 21 nm (c) e 30 nm x 21 nm (d), todos com 12 nm de espessura.
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Campo de Exchange Bias
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Figura 3.32: Campo coercivo em funciao do campo de “exchange bias” para particulas com bases de
21 nm x 21 nm (a), 24 nm x 21 nm (b), 27 nm x 21 nm (c¢) e 30 nm x 21 nm (d), todos com 12 nm de
espessura.



Capitulo 4

Histerese térmica em particulas
nanomeétricas

4.1 Estabilidade térmica

Materiais nanoestrurados tém sido extensivamente estudados recentemente.® A mo-
tivacao estd, em grande parte, na aplicacao destes materiais para o desenvolvimento
de dispositivos magneto-eletronicos miniaturizados e para o armazenamento em midias
magnéticas de alta densidade. Muito esforco de pesquisa tem sido dedicado para explorar
o impacto das dimensoes de nanoelementos nos seus estados magnéticos e mecanismos
de giro (switching). Neste contexto, um tema recorrente e fundamental é o fato que
um nanomagneto pode se tornar superparamagnético a uma temperatura menor que a
temperatura de ordem de volume &.

Um possivel modo para combater o limite de superparamagnético é tirar proveito
do acoplamento magnético entre a nanoparticula e um sistema magnético termicamente
estavel. Isto tem sido investigado pelo crescimento de nanoparticulas ferromagnéticas

867,16~ Mesmo com o auxilio de sis-

(FM) em um substrato antiferromagnético (AFM)
temas, acoplamentos substratos AFM, como os anteriormente citados, efeitos superpara-
magnéticos ainda podem ser encontrados quando as particulas sao muito reduzidas. A
gravacao magnética termicamente auxiliada é uma maneira promissora para driblar o

limite superparamagnético que enfrenta a gravagao magnética convencional.

O antidoto logico para o efeito superparamagnético é aumentar significativamente a

103
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Figura 4.1: Aparato para gravagao magnética termicamente auxiliada.

densidade magnética da energia de anisotropia K. Entretanto, esta solucao leva a uma
dificuldade extra para a gravagao magnética, necessitando de um campo de gravacao
maior. O desafio técnico fundamental é que nao é possivel gerar campos magnéticos
grandes bastante para superar o campo de anisotropia magnética, extremamente elevado,
necessario para a estabilidade térmica dos meios magnéticos. Assim reduzir temporaria-
mente a anisotropia magnética de um meio através do aumento da sua temperatura leva
a uma facilidade na escrita dos dados. Um subseqiiente resfriamento rapido e o meio
congela-se no estado da magnetizagao desejado como mostrado na Figura 4.1. A gravacao
magnética termicamente auxiliada ajuda a reduzir o campo de escrita necessario para
escrita de dados. Um outro desafio tecnologico é que somente a area a ser gravada nao
deve ser aquecida para evitar instabilidades térmicas em regioes adjacentes, Figura 4.2.
Matrizes mono-dominio de particulas ferromagnéticas finas estao atualmente sendo
investigadas para o desenvolvimento de midias de armazenamento magnético de alta den-
sidade. A gravacdo magnética termicamente auxiliada (“Thermally Assisted Magnetic
Recording” (TAMR) ) permite o uso de materiais de altas anisotropias, exigidos para

assegurar estabilidade térmica de particulas de dimensoes pequenas, e uso de campos e de
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Figura 4.2: Modificagao da coercividade dos sistema com a gravacio magnética termicamente assistida.
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Figura 4.3: Modificacdo da barreira de energia por efeitos de aumento de temperatura.

escrita (gravacdo) dentro dos limites técnicos disponiveis para as cabecas de gravacao®.
O processo de TAMR ¢é baseado em aquecer a midia magnética de alta anisotropia onde
se vai guardar a informacao, antes de gravar, com um campo magnético.

Efetivamente o que esse aquecimento faz é diminuir a barreira de anisotropia existente
entre os estados de magnetizacao de interesse tecnolégico como mostra a Figura 4.3.
Com a particula a temperatura ambiente temos uma barreira de anisotropia AEp,.,
o que corresponderia ao estado (2), na Figura 4.2, por exemplo. Com o aumento da
temperatura, a barreira de anisotropia torna-se menor AFEgyente, estado (1), na Figura
4.2, facilitando a passagem de um estado para o outro com um valor de campo externo
em que esse processo nao seria possivel.

No nosso problema vamos estudar a possibilidade de enfraquecimento do campo de
interface por meio do aumento da temperatura do sistema particula FM /substrato AFM.

Este aumento respeitara os limites impostos pelas temperaturas de ordem dos dois sis-
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Figura 4.4: Representagao esquemética do comportamento do momento magnético da camada de

interface do AFM com a temperatura.

temas, Curie da particula FM e Neel do substrato AF.

Na Figura 4.4 temos a representacao esquematica do comportamento do momento

magnético médio da camada de interface do AFM com a temperatura. O intervalo de

temperatura que vamos trabalhar estd entre 80 e 450 K onde o acoplamento de troca dos

momentos magnéticos do AFM esta enfraquecido por efeito da temperatura e com isso

o campo de interface diminui. E valido observar que neste intervalo de temperaturas,

abaixo da temperatura de Neel do AFM (NiO), a particula FM (Fe) ainda esta ordenada,

pois este intervalo estd muito longe da temperatura de Curie do Fe, ficando assim seus

momentos magnéticos praticamente inalterados por essa variagao de temperatura.
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4.2 Histerese térmica

Um problema fundamental de interesse é a histerese térmica . Existem varios estu-
dos recentes de histerese térmica em sistemas magnéticos nanoestruturados. A Histerese
térmica nestes sistemas pode acontecer a temperaturas préoximas a 200 K podendo ser
regulada com campos magnéticos externos modestos. Estudos tedricos e experimentais
incluem materiais e sistemas terras raras e metais de transicao®?, trabalho experimental
inclui ‘exchange bias” em estruturas FM-AFM?%, e trabalho experimental e tedrico em
ligas e compostos?® ?8. Recentemente, foram feitos estudos tedricos de histereses térmicas
em filmes finos de Dy no intervalo de temperatura de 80 — 179K, A histerese térmica se
origina no efeito combinado da forte dependéncia da magnetizacdo com a temperatura,
da anisotropia hexagonal do Dy, e das modificagoes da fase helicoidal impostas através
de efeitos de superficie. A largura do laco de temperatura da histerese térmica pode ser
bastante grande, cobrindo o intervalo de temperatura inteiro entre as temperaturas de
Curie e Neel, e pode ser ajustado por campos externos de pequena intensidade.

Neste capitulo nés faremos uma investigagao tedrica da histerese térmica de uma
particula FM acoplada a um substrato antiferromagnético. Dentro de um intervalo de
temperatura acima da temperatura de Neel do substrato AF, nés calculamos as curvas
de aquecimento e resfriamento na presenca de um campo externo orientado na direcao do
campo de interface no sentido oposto. O decaimento térmico desarranja o AFM, quando
a temperatura se aproxima do ponto de Neel, e impoe uma redugao no campo de interface
efetivo, e conduzem a histerese térmica.

Como nos capitulos anteriores, nés assumimos, em nosso trabalho,'® que o substrato
AFM é nao compensado e o plano de interface do AFM consiste de uma superficie uniforme
de momentos magnéticos contidos na direcao do eixo de anisotropia do AFM. A estrutura
magnética da particula ferromagnética é descrita através de células cibicas com dimensoes

menores que o comprimento de troca!®’. A densidade de energia é determinada por:
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Onde, o primeiro termo ¢ a energia de troca entre células vizinhas. O segundo termo ¢é
a energia de acoplamento de interface, restrita apenas as células da camada de interface.
O campo de interface efetivo, H;yr, é proporcional ao valor térmico médio dos momentos
magnéticos da interface do AFM, e decai com a temperatura adequadamente. O terceiro
termo é a energia Zeeman (campo externo), o quarto termo é a energia de anisotropia e
o ultimo termo ¢ a energia de magnetostatica. Mg é o magnetizacao de saturacao, m; ¢ a
direcao do momento magnético da ¢j—ésima célula e n;;, ¢ a distancia entre as células i —j
em unidades de tamanho de célula d. Nds usamos d = 3 nm (menor que o comprimento
de troca do ferro).

Consideramos particulas magnéticas de Fe em substrato nao compensado de NiO. Para
o Fe usamos uma constante de troca A = 2.5 x 107! .J/m, constante de anisotropia K =
4.7 x 10* J/m?, e magnetizagao de saturagao Mg = 1.7 x 105 A/m™; e a temperatura de
Neel para NiO é Ty = 525 K!%2. O substrato NiO ¢é freqiientemente usado em sistemas tipo
“exchange bias”, onde, mesmo a temperaturas altas, os efeitos de relaxamento térmicos
requerem algumas horas para terem mudancas apreciaveis produzidas no “exchange bias”
efetivol®.

No6s usamos um algoritmo de campo local auto-consistente que permite o célculo
das orientagoes dos momentos magnéticos em cada um das células na particula

1047106 () estado de equilibrio a cada temperatura é achado buscando uma

magnética
configuracao magnética na qual o torque é zero em todas as células que compdem a

particula (1m; X ﬁéff — 0, onde o campo efetivo é H,zp = —(1/M5)(8E/8midey). Para
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Figura 4.5: Histerese térmica da particula de Fe(30nm x 15 nm x 15nm)/NiO. Ciclo Térmico com
campo externo oposto o campo de interface. Aquecimento ao longo de caminho (a) e resfriamento ao
longo de caminho (b).

baixa temperatura a intensidade do campo de interface é 16.3 kOe, o mesmo valor do
campo de troca intrinseco do ferro que acopla células vizinhas, e decai a zero perto da
temperatura de Neel seguindo uma fungao de Brillouin (S = 1).

Na Figura 4.5, mostramos curvas de magnetizacao ao longo de lagos térmicos de uma
particula de Fe com 30nm x 15nm x 15nm. O maior comprimento, 30 nm, esta disposto
ao longo do eixo—x, paralelo ao campo externo aplicado que nesta figura tem trés valores

definidos 2.5 kOe, 4.0 kOe e 6.0 kOe. O comportamento dos ciclos de histerese é semel-
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Figura 4.6: Mapas dos momentos magnéticos das células, a temperatura ambiente, das camadas de
superficie e de interface, correspondendo aos pontos (a) e (b) indicados na Figura 4.5. As cores do fundo
indicam o angulo entre os momentos magnéticos e o eixo de z.

hante. E notével que as temperaturas de giro da magnetizacao (“switching”) diminuem
quando o campo externo é mais forte.

Para um valor de campo externo H = 4 kOe, mostrado na Figura 4.6.(a), em baixas
temperaturas (aproximadamente 300 K) h& um estado trangado (twisted state), com al-
inhamento parcial dos momentos magnéticos da particula com o campo externo. Os
momentos magnéticos camada superficial ficam paralelos ao campo externo aplicado, en-
quanto os da camada de interface mantém um angulo pequeno em relagao ao campo de

interface que ainda os domina. Com o aumento da temperatura, a camada de interface
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Figura 4.7: Particulas magnéticas mais alongadas na diregao do eixo de anisotropia. L corresponde ao
valor do lado da face quadrada perpendicular ao eixo de anisotropia da particula (eixo-z) e D ao lado
mais alongado paralelo ao eixo de anisotropia.

gira, gradualmente, na direcao do campo externo por causa do enfraquecimento do campo
de interface por efeitos térmicos. A uma temperatura 7" = 380 K a particula magnética
gira completamente e alinha-se ao longo do campo externo.

Quando a temperatura é reduzida de seu valor mais alto, os momentos magnéticos
da camada de interface organizam em um estado “curling”, como mostrado em Figura
4.6.(b), com a maioria dos momentos magnéticos, no meio da particula, alinhados ao longo
da direcao do campo externo e os momentos magnéticos perto dos planos y — z alinham-se
perpendiculares a dire¢cao do campo externo. Esta fase minimiza a carga de superficie da
face y — z e estd separado da fase “twisted”, encontrada no processo de aquecimento, por
uma barreira de energia de anisotropia. O lago térmico fecha em T = 239K, quando o
campo de interface é forte o bastante para superar a barreira de anisotropia.

Um outro ponto investigado foi a histerese térmica de nanoparticulas magnéticas mais
alongadas, como mostrado na Figura 4.7. Neste tipo de estrutura a magnetizacao tem
mais espaco para se acomodar e com isso o efeitos do campo dipolar sao mais intensos
sobre a particula.

Na Figura 4.8 mostramos os lacos térmicos de uma particula de Fe com um compri-
mento de 30 nm ao longo da direcao do eixo de anisotropia uniaxial e trés valores de area
da face y — z (12 nm x 12 nm , 15 nm X 15 nm e 18 nm x 18 nm). Com o aumento

das areas, a anisotropia de forma para a estrutura é reduzida e isto permite os momentos
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Figura 4.8: Histerese térmica para H = 3 kOe de particulas de Fe com dimensdes 30 nm x L(nm) x
L(nm). Onde a escala na figura indica os valores de L.

magnéticos da particula mudem de direcao mais facilmente. Observamos também que
a largura de temperatura das histereses térmica é significativamente reduzida com o au-
mento da area da particula. Este tipo de comportamento onde a histerese torna-se mais
larga a medida que a espessura da particula torna-se menor também foi observado no
nosso estudo de histerese magnética, no capitulo 3, secao 3.3.3.

A Figura 4.9 mostra duas possiveis configuracoes de geometrias para a particula
magnética, 30 nm x 18 nm x 18 nm (Figura 4.9.(a)) e 30 nm x 12 nm x 12 nm (Figura
4.9.(b)). Nas suas correspondentes histereses magnéticas notamos o mencionado aumento
na histerese, para a particula com face perpendicular ao eixo de anisotropia de 12 nm X

12 nm temos grande coercividade apresentando uma largura de laco de 9 kG, enquanto
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Figura 4.9: Particulas com base de geometria retangular e faces perpendiculares ao eixo de anisotropia
quadrada, (a) 30 nm x 18 nm X 18 nm e (b) 30 nm x 12 nm X 12 nm, com seus respectivos lagos de
histerese. A particula de face 12 nm X 12 nm apresenta uma maior coercividade.

que para a particula 18 nm x 18 temos uma largura de 4 kG. Isto ocorre por causa da
anisotropia de forma que é mais intensa na particula menos espessa.

No caso da histerese térmica, Figura 4.8, representa bem esse fato. As temperaturas
de “switching” estao muito mais préximas nas particulas mais espessas, o que demonstra
a anisotropia de forma estd reduzida e o acoplamento de interface também.

Estudamos também o caso em que as particulas sao mais alongadas e largas, tendo
uma espessura baixa. Nesta situagao observamos que a particula FM também pode exibir
histerese na componente z da magnetizacao. Na Figura 4.10 mostramos a histerese térmica
e mapas de momentos magnéticos que correspondem a uma particula magnética de Fe com
dimensoes de 120nm x 60nm X 12nm em um campo externo de 4kOe. A componente M,
da magnetizacao apresenta uma histerese térmica com uma largura de aproximadamente
50 K. As componentes perpendiculares exibem uma histerese larga, correspondendo a
formacao de voértices de polaridades opostas nos dois ramos do lago. O os mapas de
momentos magnéticos mostram os estados magnéticos nos ramos de (a) aquecimento e
(b) resfriamento em uma temperatura de 77 = 329K. Estes estados magnéticos tém a
mesma configuracao no plano diferindo apenas pela polaridade evidenciada pela histerese
na componente z, mostrada na Figura 4.10. Estes dois vértices sao estados magnéticos

de mesma energia o que mostra que efeitos térmicos podem fazer com que a particula
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Figura 4.10: Componentes da magnetizacao nas direcoes z e z e os respectivos mapas de momentos
magnéticos para uma particula de 120nm x 60nm x 12nm de Fe em um substrato de NiO na presenga de
um campo externo de 4 kOe.

assuma, por exemplo qualquer um destes estados.

Neste capitulo estudamos o comportamento de particulas FM, de diferentes ge-
ometrias, depositadas sobre um substrato AFM nao compensado. Observamos que
efeitos térmicos podem mudar completamente os possiveis estados magnéticos para es-
tas particulas na presenca de um campo externo aplicado e que com pequenos valores
de campo externo podemos modificar o estado magnético de uma particula se ela estiver
a uma temperatura em que a ordem do substrato AFM se desconfigure. Um outro as-
pecto importante é que a configuracao geométrica da particula, como no caso da histerese

magnética, pode também afetar a estabilidade da particula FM.



Capitulo 5

Conclusoes

Neste trabalho fizemos um estudo de fases magnéticas, histereses magnéticas e térmicas,
de particulas ferromagnéticas crescidos sobre um substrato antiferromagnético. A abor-
dagem que utilizamos nesta tese foi de explorar os efeitos que um campo de interface
provoca na estabilizacao dos primeiros planos de momentos magnéticos de uma matriz de
particulas magnéticas. Para tal abordagem trabalhamos com uma particula magnética
constituida de ferro®® sobre um substrato antiferromagnético nao compensado. Observa-
mos que existem alguns pontos importantes que podem ajudar a explicar alguns aspectos
importantes na densidade de armazenamento em meios magnéticos, bem como, na esta-
bilidade das nanoparticulas magnéticas que constituem estas matrizes. Neste trabalho
fizemos a analise da densidade de carga magnética superficial em uma das faces de uma
particula e a modificagao causada na histerese magnética por esta carga de superficie
bem como estudo de propriedades magnéticas como “exchange bias”, coercividade e re-
maneéncia da particula explorando caracteristica geométricas da mesma.

No Capitulo 2 fizemos um estudo relacionando a influéncia da densidade de carga
magnética superficial nas faces de uma particula magnética estabilizada por um substrato
antiferromagnético. Para isso, construimos um formalismo de células (Blocos de mo-
mentos magnéticos) para podermos acelerar o procedimento computacional. Utilizando
células, com os momentos magnéticos no seu interior orientados em uma mesma direcao,
a simulacao torna-se muito mais rapida. A confiabilidade desta aproximagao é garan-

tida quando consideramos que os lados destas células sao menores que o comprimento de
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troca Equacao 2.1. Um ponto abordado neste capitulo de muita importancia cientifica e
que norteou a escolha das estruturas nanomagnéticas a serem estudadas nesta tese é o
fenomeno do superparamagnetismo?”.

A investigacao fundamentou-se no fato de que precisamos diminuir cada vez mais o
tamanho das estruturas magnéticas onde podemos gravar informagoes logicas, entretanto
existe um limite de tamanhos de particulas que se tornam instaveis quando seu volume
diminui muito e sua energia de anisotropia aproxima-se da energia de agitacao térmica,
tornando esta particula instavel e imprépria para o uso em gravacao magnética. Com
esse formalismo fizemos o estudo da densidade de carga magnética média em uma das
faces da particula. Esta grandeza é de grande importancia nestes sistemas, pois, a leitura
da informacao armazenada na particula é feita pela fuga de fluxo magnético nas faces da
particula. Este estudo da densidade de carga magnética média leva em conta a competicao
entre o efeito estabilizante do campo de interface, regulado por ay, e o efeito do campo
dipolar, regulado por ap, que tende a diminuir a densidade de cargas magnética nas
superficies da particula para diminuir a energia magnetostatica. Os resultados mostram
que na medida em que a particula torna-se mais alta a densidade de carga magnética
diminui.

Mostramos o estudo do comportamento da densidade de carga média variando com a
altura z de uma particula de base quadrada para o campo de interface nulo, curva verde)
onde observamos que o comportamento da densidade de carga magnética é decrescente
com uma queda mais acentuada para particulas com espessura maiores que 70 nm. Para
particulas com um valor mais intenso de campo de interface observamos uma forte mu-
danca no comportamento da carga magnética, onde particulas menos espessas retém mais
a densidade de carga magnética e particulas mais espessa apresentam queda abrupta da
mesma indicando um comportamento que é fruto da competicao entre duas tendéncias,
o campo de interface alinhar os momentos da interface e campo dipolar tende a diminuir
a energia magnetostatica. A densidade de carga média de particulas que possuem base
retangular, também decrescente s6 que de forma mais intensa ja para particulas de menor

espessura. Um resultado muito importante obtido nessa tese é que um campo de inter-
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face muito intenso nao implica em uma particula magnética mais estavel, se esta particula
tiver uma espessura consideravel ela pode reter menos carga que uma particula menor.

No capitulo 2 também fizemos a apresentacao de algumas simulagoes onde encon-
tramos para as geometrias quadrada e retangular alguns estados que pudemos associar
aos resultados encontrados para a densidade de carga magnética. Como também ob-
servamos que comportamentos podem assumir a magnetizacao no interior da particula
para se acomodar diante da competicao entre as tendéncias impostas pelo campo dipolar
e o campo de interface. Apresentamos estados de grande interesse tecnoldgico (estados
remanentes) e os estados que efetivamente nao tem uma configuracdo de magnetizagao
favoravel a sua aplicabilidade tecnolégica (estados nao remanentes).

No capitulo 3 apresentamos um estudo sobre a histerese magnética em particulas
nanométricas motivados pelo trabalho experimental de J. Nogués e Ivan K. Schuller®” que
propuseram uma explica¢ao qualitativa para a interagao de troca na interface FM/AFM.
Os lagos da histerese magnética exibem uma assimetria existente devido a um processo
de rotacao da magnetizacao no ramo de subida do laco de histerese como mostra a Figura
3.4.

Nossos resultados mostram um comportamento semelhante para particulas magnéticas
finas, com espessuras da ordem de dezenas de nanometros. Também mostramos que
particulas com espessuras da ordem de alguns comprimentos de troca apresentam uma
coercividade elevada. Este fato tem explicacao originada na direcao do campo dipolar
médio sobre os momentos magnéticos da particula que aponta na diregao do eixo facil,
oposto do que se espera ja que sua tendéncia natural é minimizar a energia magnetostatica.
Quanto a carga magnética e a remanéncia estas decrescem bruscamente a medida que as
particulas vao ficando mais espessas, pois o maior volume favorece o aparecimento de
vértices que diminuem consideravelmente a intensidade destas grandezas. A mudanca de
geometria também foi estudada na medida em que escolhemos trabalhar com particulas
mais alongadas na direcao perpendicular ao eixo facil da particula. A maior area fa-
vorece a tendéncia do campo dipolar de diminuir a carga magnética diminuindo a energia

magnetostatica, com isso coercividade, remanéncia e carga magnética diminuem conside-
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ravelmente.

O capitulo final da tese, capitulo 4, apresentamos um estudo de histerese térmica em
dots F/AF. Consideramos uma competigao entre o campo de interface e o campo externo
aplicado durante o ciclo térmico, aquecimento e resfriamento. Nossos resultados mostram
que em um intervalo de temperatura até préximo a temperatura de Neel do substrato
AF, foram calculadas curvas de aquecimento e resfriamento na presenca de um campo
externo orientado na direcao do campo de interface no sentido oposto. A diminuicao da
temperatura diminui a ordem magnética do AFM, em temperaturas préximas do ponto
de Neel o campo de interface efetivo fica reduzido e acontece a histerese térmica. Nos-
sas observacoes nos levam a conclusao de que efeitos térmicos podem mudar completa-
mente os possiveis estados magnéticos para estas particulas na presenga de um campo
externo aplicado e que com pequenos valores de campo externo podemos modificar o
estado magnético de uma particula se ela estiver a uma temperatura que desordene o
substrato AFM. Com isso o aquecimento da particula onde vai ser feita a gravagao pode
favorecer a retirada desta particula de um estado ou a escolha de outro. Outro aspecto
importante é que a configuracao geométrica da particula que pode afetar a estabilidade
magnética da particula onde a componente z da magnetizagao pode também exibir um

comportamento histerético.



Apeéendice A

Aproximacao com Células

A.1 Definicao de célula

Levando em conta qua a célula ¢; tem momento magnético ?1 e a célula cy; tem

momento magnético §2 (Figura A.1), vamos considerar a célula c;:

lg; = Nm(l() (Al)
Como a célula é cubica:
V.= N:E'Ny'Nz'ag (AQ)
logo,
Ve = Npa;, (A.3)

O numero total de spins é dado por:

Ner = 2Ny (A.4)

entao,

S, = 2N N,N.5,, (A.5)
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Figura A.2: Estrutura BCC do ferro.
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k/’ﬁ__ =
d-F--'
—F k’/_,.ﬂ"-'_'_ k-
5 1
C, C,
Figura A.3: Interacdo de troca entre duas células vizinhas c; e co.
A.2 Calculo das energias
A.2.1 Energia de Troca
Intrinsecamente (Figura A.3)temos:
Erroca = Ny'Nz'J <?n : ?n+1> (A6)
de A.5 e A.6 temos
S S
Erroca = NyN.iJ n__ .ol A7
T v (QNx/Ny'Nzr IN N N (A7)
J
ETroca = _4N§»Ny7NZ (?n . §n+1>

ETroca = _‘]Bff (?n ' ﬁn-i-l) (A8)
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onde,

J
R — A9
JEff 4N§»Ny’Nz’ ( )
A.2.2 Energia de Anisotropia
K 2 2
Eppis = _EVC cos” (0) sen® (p) (A.10)
sendo:
Sz = scos (0) sen (@) (A.11)
entao:
K_ [/s:\?
Epnis = ——=Vo [ = A12
A 2 < S ) ( )
substituindo A.11 em A.12 temos,
SJC 2
E nis — _7‘/0 R
A 2 s?
Ka}
E nis — -9 2)?
4 832N$'Ny/Nz/< )
EAnis = _Keff (Sﬁ)Q <A13)
K 3
Kep= il (A.14)

852NN, N
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124
A.2.3 Energia de Interface
A energia de interface é dada por:
EInt = _g/J/BNa:Ny (?n . ﬁJ) <A15)
onde
H,=H,z (A.16)
logo
E NN, Bt (H,;Z)
= — ’ T
Int GBIV ANy 2N$NyNZ J
gupH,
Ern = S
= gN, n
Elnt = _Hlntsﬁ (Al?)
ghpH,
Hppy = — A.18
m = - 2222 (A1)
A.2.4 Energia Dipolar
po |3(Fy-7) (o T) Ty Ty
Epiyp=—"— — Al
Dip 47 7D 73 (A.19)

Ty = Na:aO
T o= rZAry+r.z

logo,
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T = NyaoT + Nyaoy + NyaoZ

como a célula é cubica

Ny= N, = N,
entao,
é ~
T'n = INgQpTn

logo a Equacao A.19 torna-se

EDip =

ot [3 (5, 7) (5. 7) B gzl
4 N3a 3

Resultado compativel com Dieter Suess e Nowak,

Epip =—D [3 <?1T}) (?2.?) B gl'gzl

A.2.5 Energia Total

Para uma célula a energia é dada por:

ETotal = ETroca + EAnis + Elnt + EDip

ETotal = —deff (gn : ?nJrl) - Keff (52)2 - Hlntsﬁ
3(?1-?) (§>2?) B ?1'§2

onde,
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(A.26)
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J Ka}
Je = s Kepp = : )
1 ANZN,N, T 82N NN
grsHy o 9*Hokh

H nt — 5
It 2N, ATN3a}

A.2.6 Calculo do Campo Efetivo

n 1 aE1Tot0tl
ﬁeff - —gluiB a? <A27)

logo:

1 8ET0tal
gup  OSF

HY = — (A.28)

J,
Hipp = gjj;{SHLj,ksen%H,j,k o8 0415k

+Si,j+1,kSENPi j+1,k €OS 0 j41k

+Si j k+15€NP; j k1 €08 03 j k1 }

K
=t {Sz',j,ksen%m cos 0; 1}

HInt

9HB

_D Ny N N
J Z Z Z{3[5z‘o,jo,k05€”%0io,jo,ko c08 Oy jo.ko (1 — i0)

+Si0,jo7k086n90io,jo,ko COS eio,jo,ko (] - jO)

+

(i — o)
(1 — o) + (j — Jo) + (k — ko))
B Sio,jo,kosensoio,jo,ko COS gio,jo,ko }
((7 —i0) + (j — Jo) + (k — ko))

_'_SiO:jOJCO COS SDiO:jOka (k - ko)]

Njw

1 aE1T0tal

HYj = -
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J,
Hgfr} - g;f;c{Sz'+Lj,ksen%ﬂ,j,kseneiﬂ,j,k

+Si j+1,6S€NPi j41,65€N0; 11k

+5ijk+15€NP; jkr15enbi 1}

+— Z Z Z {B[Sioyjmkosengpio,jo,ko COs eio,jmko (7’ - io)

guB io=1 jo=1 jo=1
+Sio,j07k0Sengaio,jmkoseneiodovko (.7 - jO)

(j — Jo)

+Sio.josko COS Pig oo (K — Ko)]

_ Sioosko SENPigjo ko SEMWi o ko )
R ) 3
((i —io) + (J — Jo) + (k — ko))>

componente z

1 aEWTotal

HZ,’VL -
T gup 0S:

Jefs
H:f?} = g;B {Sit1,56 COS Qit1jk

+5i j+1,k COS Qi 11k

+Si,jk+1 COS Qi j k41 )

+—— > > > {3[Si0o ko SNPig jo,ko €OS big o ko (8 — 7o)

guB io=1 jo=1 jo=1
+Si0,j07k0Sen@io,jmkoseneio,jmko (.7 - JO>
(k — ko)

(i — o) + (j — Jo) + (k — ko))

+Si07]'07k0 COS Viy,50,ko (k' — k‘o)]

SioJoJCo COS Pig,j50,ko }
3
(( —i0) + (j — Jo) + (k — ko))>

A.2.7 No programa

O campo de troca é dado por:

((i — o) + (j — Jo) + (k — ko))
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6J.rrS
HTroca = e EA
guB

JefS

1

EXCH = %5 = ¢

6JcrsS
guB

Kag

852NNy N

Keff guB

guB

ALFA =

logo,

HJ

HJ

6JessS -
Toun 6 —L— |8
9kB ANZN N

9k B

3
Kag

852N, NyN, guB

kB 6 (4N2,]<7 'N») S

| gup4ds? NyNyN

Ka} gupANZNyN
6JS

| gup4ds? NyNyN

Ka} gupANZNyN
6JS

3N,
ALFA = [K%Nx]

6.J 52

HppS gupH; S
9g1B 2N,
6JefsS Gl
— 2
gmB ANZNy N

2N, 6JS

_ guBH NZNy

HJ
3J

g2uou2B

3,3
D 47er'a'O

ALFAD = 0o — oz

6JcrsS __6JS
9B ANZNyN=gip
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_9nopg 5 o )
_ nNZagus G popp  ANGNyNgup
- 6JS - 3,3
NNy Nzaogus 675
_ 9Ppop NyN»
6rJad Ny
9*popy NN
ALFAD == 2 20PB v
6mJad Ny

Consideragoes:
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(A.35)

Temos que considerar uma célula com uma dimensao lateral menor que o comprimento

de troca l7,ocq:

Irroea = 10,2nm = 1.02 x 107%m

(A.36)

Considerando o parametro de rede do Ferro ay = 2.87 x 107m entdo o nimero

maximo de espacos na lateral x de uma célula sera:

Arroca  1.02%108m

N, -
ao 2.87 x 10~10m

N, = 35

Sendo cubicas as células temos:

Ny = Ny=N;=35
g = 2

J
pe = 9.274015 x 10—24?

Tm

= 4dr x 1077 —
Ho T A
J

A = 211 x107H=
m

Sendo,

(A.37)

(A.38)
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J
J
J
J
ALFA
ALFA
HJ é "livre”
HJ
HJ
HJ
ALFAD =
ALFAD =
ALFAD =
ALFAD =
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2a0A
52
2% 287 x 107 - 211 x 1071 £
(2.2)?
1.21 x 1072
4.84
2.50 x 107*'J

(A.39)

4.76 x 107 (2.87 x 10710m)”
6(2.50 x 10-2L7) (2.2)*
3.94 x 10722
7.26 x 1020

= ALFA = 0.005415

—24 J
2 9274015 x 10217 oy
3 x 2.50 x 10-2LJ
1854803 x 103 1

_ — % 49875 x H
T5x102 T et
1
= 576 x10°%= x H
X TX J
gpiopth NN
6rJad Ny

2
22 (47 x 107722 ) (9.274015 x 107214 35 x 35
6m x 2.50 x 107217 (2.87 x 10-10m)* 35

16 x 107718.600725 x 10747 %
6 x 2.50 x 10721J x 2.87 x 10~19m3
16 x 10771m8.600725 x 10~
6 x 2.50 x 102LJ x 2.363990 x 10-29m3

35

35
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ALFAD

ALFAD

ALFAD

ALFAD

1.373118 x 107?22
3.545985 x 10=49.7m?

3.880776 x 1074

1 J
0.01358
Am2T

e = 7]
Am?2 T

0.01358

X 35

J
Amﬁfxg5
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Apéendice B

Modificacao no Parametro de Troca

B.1 A interacao da troca

O Hamiltoniano de troca de um atomo dado ¢ com seus vizinhos é dado por

onde a soma ¢ feita sobre os primeiros vizinhos do atomo i. Se a integral da troca for

isotrépica J., nés temos

H=-J.3 8-, (B.2)

Finalmente, o Hamiltoniano de um cristal inteiro é encontrado somando a equacao

B.2 sobre todos os atomos do cristal; isto é,
H=— Z Jz’j?i . ?j (B.3)
(]

Em determinados problemas, particularmente na teoria de dominios, é apropriado e
conveniente considerar os spins da Equacao B.2 como vetores classicos. Esta aproximacao
é razoavelmente valida quando spins vizinhos tém angulos pequenos um em relagao ao

outro. Logo, a Equagao B.2 pode ser reescrita como

H=E=—J.5") cos¢; (B.4)
J
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onde ¢;; é o angulo entre os vetores cldssicos momentum angular de spin.

Se o angulo entre spins vizinhos for muito pequeno, podemos fazer a aproximacao:

2

cosgj =1— % (B.5)

A parte variavel da energia da troca é dada entao perto

JS?
J

A equacao B.4 é expressa frequentemente de outra maneira. Tomando #; e i; como
sendo vetores unitarios paralelos aos vetores dclassicos de spin dos atomos adjacentes i e

J, € tomando

Tij = Tl + Yig) + 2k (B.7)

como sendo o vetor do deslocamento entre estes atomos, Figura B.1

Figura B.1: Representacio de spins vizinhos separados por uma distancia Tij.

COS ¢ij = U - Uj = 0005 + Qg + 3,035 (BS)

onde aq, o, € a3 sao os co-senos diretores de um vetor unitario relativo aos eixos 7,

Yy, e Z respectivamente. Desde o angulo entre os vetores unitarios 4; e o U; ¢ pequeno, os
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co-senos diretores de %; podem ser expandidos em uma série de Taylor. Por exemplo, o

primeiro termo da Equacao B.8 é

1
1005 = Q4 (Ofli + ?UVCMM 2 ( T WV) Ozlj > (Bg)

Em seguida, a soma ¢é feita sobre os primeiros vizinhos j. Para o cristal ctbico,

2 .
os termos como Y; T ;Voay; e os termos cruzados como Zj%(?)ijV) ayj, tipo,

02ay ~ . . . ~
> TiiYij ( o 82__) sao nulos por causa da simetria do cristal. Temos entao,
15 O0Yij

1 (9 a4
j 2
D cosgy; = z+ 041]78 5 i
J

1 8 (03]
+-= 041] 8 2] yfj

+5 041] a 2 sz
1 23
+= (1/2] a Z[L’U
desde que,
1
2 2 2 2
inj:z:yij:zzijzgzrij (B.10)
j j J j
obtemos,

1
ZCOSQb,;j :z—l—EZTmeVQﬂZ (B].].)
J J

considerando a parte varidavel da energia, a energia de troca é dada por,

H-p- S ¥ (B.12)

mas,

V2 (@ - ;) = 2 [(Var)® + (Vao)? + (Vas)*| + 2 (@,V?8) =0 (B.13)
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0V = — [(Var)® + (Vaz)’ + (Vas)?] (B.14)

assim,

H=E= JeS »ord {(Va1)2 + (Vay)® + (Va3)2] (B.15)

J
para uma estrutura cibica, tipo corpo centrado (bcc) ou (fec) temos

> ri =6ag (B.16)
J
entao finalmente temos
FE A
=5 =5 [(Va)* + (Vas) + (Vau)’] (B.17)
onde
2 2
A ‘];5 (B.18)

A energia de troca no calculo micromagnético para uma particula cibica de lado D

que tem N peuenas particulas todas com um lado d, ou seja, D = N§ pode ser reescrita

dOélm 2 dOéQm 2 dOégm 2 3
-+ D B.1
( dx ) +< dx ) - dx + (B.19)

os primeiros tres termos sao:

= () ()« ()] -

Aim+1nk — Xmnk 2
= Z[ 5

mnk

2
Qom+1nk — O2mnk
_|_ <

o

2
A3m+1,n,k — X3m.n,k
+ ; | =

como,

A
2

F=Y

mnk
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1
_ 2 2
— 9 Z [alm+1,n,k - 2a1m+1,n,kalm,n,k + Qlmn,k
)
mnk

2 2
+O‘2m—|—1,n,k - 2a2m+1,n,ka2m,n,k + Comon.k

2 2
a3m+1,n7k - 2a3m+1,n,ka1m,n,k + a3m,n,k

sendo que

1
= Z[aijk] = 3

ijk

assim podemos reescrever a equacao B.19 como,

E A A
ﬁzﬁill—ui-w]
ij
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(B.21)
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