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Resumo

Estuda-se, neste trabalho, aglomerados bidimensionais de particulas dipolares magnéticas,
com carga elétrica superficial, confinadas em um potencial parabélico circular. As particulas
possuem mesmo modulo de momento de dipolo magnético, assim como mesmos modulo
e sinal de carga superficial. O objetivo do presente estudo é a caracterizacao das con-
figuragoes do estado fundamental e do espectro dos modos normais do aglomerado. O
sistema é estudado numericamente através de simulagoes Monte Carlo, utilizando o algo-
ritmo de Metropolis. Utilizou-se ainda o chamado Método de Newton Modificado para
auxiliar a obtencao das configuragoes de minima energia. O estudo é dividido em duas
partes: i) Na primeira, a dependéncia das configuragoes de equilibrio e modos normais é
analisada em funcao da carga superficial, na presenca e auséncia de campo magnético ex-
terno, considerando-se 0 momento de dipolo magnético constante. ii) Na segunda, a carga
superficial e o momento de dipolo magnético sao fixados e as configuragoes de equilibrio e
os modos normais sao estudados em funcao da intensidade do campo magnético externo.
Nesta parte, calcula-se ainda a magnetizacao do sistema em funcao do campo externo. O
espectro de frequéncias dos modos normais de vibracao foram obtidos através da técnica
de aproximacao harmonica. Devido a nao-simetria espacial da interagao magnética dipo-
lar, os modos normais devem apresentar um componente extra de rotagao. Observa-se
que para um intervalo caracteristico da carga superficial das particulas, o espectro de
frequéncias sofre uma grande variacao de intensidade. Observa-se que no caso depen-
dente da carga, o sistema apresenta caracteristicas que independem do campo magnético
aplicado. Observa-se, no caso dependente do campo aplicado, uma menor variedade de
configuragoes de equilibrio deste tipo de sistema em relagao ao dependente da carga.



Abstract

It is studied at this thesis a two-dimensional cluster of magnetic particles, with surface
charge, confined by a circular parabolic potential. The particles have the same magnitude
of magnetic dipole moment and the same amount and sign of surface charge. The goal
of the present study is the characterization of the ground state configurations and the
normal mode spectra of the cluster. The numerical study of the system is based on the
Monte Carlo simulation technique, using the Metropolis Algorithm. It was also used the
called Newton Method technique to reach the ground state configurations . The present
study is divided in two parts: i) In the first one, the dependence of the equilibrium
configurations and the normal modes is analyzed considering the presence or not of a
external magnetic field. The magnetic dipole moment is taken as constant. ii) In the
second one, the surface charge and the magnetic dipole moment are taken as constant,
and the ground state configurations and the normal modes are studied as function the
the external magnetic field intensity. At this part, it is also calculated the magnetization
of the system as function of the external magnetic field. It was observed a great number
of different ground state configurations, like concentric rings, and chains. The vibrational
normal mode frequencies spectra was obtained by using the harmonic approximation. Due
to the non-spatial symmetry of the magnetic dipole interaction, the normal modes must
show an extra rotational component. It can be noted that due to surface charge of the
particles the frequencies spectra can present elevated variation on the intensity. It can
also be noted that some properties of the first case system also occurs on the second case
system, and these properties are independent of the applied magnetic field, and in the
second case system it can be noted that there are less different ground state configurations
as compared with the first one.
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1 Introducao

1.1 Histéria

O estudo de materiais e dispositivos eletronicos tem assumido um papel de destaque
no desenvolvimento cientifico e tecnoldgico, desde o desenvolvimento do transistor, em
1947, por William Shockley, John Bardeen e Walter Brattain, e posteriormente do cir-
cuito integrado, em 1959, por Robert Noyce e Jack Kilby. Ambos os trabalhos resultaram
em prémios Nobel de Fisica para as duas equipes. Em 1956 para os trés inventores do
transistor e, em 2000 para os criadores do circuito integrado [1, 2], expressando reconhec-
imento a tamanha contribuicao destas invencgoes. O circuito integrado foi desenvolvido
inicialmente para solucionar o problema de atraso de propagacao dos sinais elétricos em
grandes circuitos. A solugao era colocar os transistores cada vez mais proximos. Desta
forma, ao invés de produzir transistores um a um, varios poderiam ser produzidos, ao

mesmo tempo, em uma mesma peca de material semincondutor.

Um novo desafio entao surgia, o de aumentar o nimero de transistores por unidade de
area em um circuito. Este desafio direcionava o desenvolvimento cientifico e tecnoldgico
ao estudo de materiais e dispositivos em dimensoes sempre menores. Em 1965, Gordon
Moore, um dos Co-Fundadores da Intel Corporation percebeu que, desde que o circuito
integrado foi inventado, o nimero de transitores por polegada quadrada dobrava a cada
2 anos. Moore entao previu que este padrao de miniaturizacao continuaria no futuro.
Segundo Moore, a tecnologia de producao de transistors, que em 1972 limitava-se a 10
micrometros, atingiria o regiao nanométrica em poucos anos. Deste modo, o processo
de miniaturizagao e o conhecimento de todas as propriedades do sistema, assim como
das técnicas de manipulagao destes materiais, tornavam-se uma das principais areas de

pesquisa no desenvolvimento tecnoldgico.

Embora sem o mesmo conhecimento das propriedades fisicas, da importancia e muito
menos do dominio de técnicas avancadas de produgao, nanomateriais ja eram utilizados

antes do século XX. O ouro, por exemplo, quando dividido em particulas de 10 nm a
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Figura 1: A figura mostra em (a) um circuito integrado, um dos grandes avangos tecnolégicos
do século XX, e o gréfico original de Gordon Moore em (b), que deu origem a Lei de Moore.
O grafico apresenta o ntimero de componentes por circuito integrado como eixo x, custo de
produgao por componente em y, e trés curvas, relacionadas aos anos de 1962, 1965, e 1970.
Figuras retiradas de [3], e de [4].

500 nm de tamanho, pode ser suspenso em agua. Estes coldides, eram conhecidos pelos
alquimistas em Alexandria como “ouro liquido”, ao qual creditava-se poderes rejuvenesce-

dores. Ouro coloidal também foi produzido por Faraday, em abril de 1856 [10].

Na natureza, pode-se encontrar nanoparticulas, como a Magnetita (FezO,), em bactérias
do tipo Magnetosperillum magnetotacticum. Estes seres orientam-se durante o cresci-
mento através do campo magnético gerado pelas nanoparticulas de magnetita. Bactérias
da familia Lactobacillus, quando inseridas em solugoes de fons metalicos, ouro por exem-

plo, produzem nanoparticulas deste mesmo metal (ver figura 2).

A nanotecnologia envolve a pesquisa e o desenvolvimento de novas tecnologias em
dimensoes entre 1 nm e 100 nm. Esta nova escala para a construcao de dispositivos, pela
proximidade da escala atomica, apresenta novas propriedades, completamente diferentes
das observadas nos mesmos materiais em escala macroscopica, diretamente a ela ligadas.
Neste capitulo, apresentaremos os conceitos bésicos sobre sistemas auto-organizados de
nanoparticulas, além de caracteristicas basicas sobre nanoparticulas magnéticas, funda-

mentais para a compreensao deste tipo de sistema.

1.2 Cristal de Wigner

Em 1934 [6], E. P. Wigner previu que em um gas de elétrons tridimensional poderia
haver cristalizagao caso o sistema apresentasse valores criticos de temperatura e densidade.

Mais especificamente, o sistema deveria apresentar alta densidade e baixa temperatura.
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Figura 2: As figuras mostram exemplos de bactérias produtoras de nanoparticulas. Em (a),
apresenta-se nanoparticulas de magnetita(F'e3Oy), produzidas pela bactéria M. magnetotactilum
(MS-1). Apés o alinhamento com um campo magnético externo, aplica-se processo de lise
celular, restando apenas o material manético. Em (b), bactéria do género Lactobacillus cercada
por particulas de ouro. Figuras retiradas de [5] e [10], respectivamente.

O parametro utilizado para caracterizar a fase do sistema é o fator de acoplamento T,

<V>
<K>’

particula. Para valores I' < 1 o sistema se comporta como um gas de elétrons. Para valores

definido como sendo I' =

onde V é a energia potencial e K a energia cinética por

intermediarios 1 < I' < 100, o sistema é correlacionado, comportando-se como um liquido.
Para valores de I' > 100 o sistema ¢ dito fortemente correlacionado, induzindo a formagao
de estruturas cristalinas. A primeira observacao experimental do cristal de Wigner ocor-
reu em 1979, por Grimes e Adams [7], em um sistema bidimensional de elétrons sobre
uma superficie de hélio liquido. Atualmente, o termo Cristal de Wigner é utilizado para
caracterizar estruturas cristalinas formadas por aglomerados de particulas com forte in-
teracdo. Por exemplo, particulas carregadas em plasmas [8] e sistemas de microesferas
metdlicas [9]. A possibilidade de obtencao de variadas estruturas cristalinas, a partir de
uma grande variedade de materiais interagentes, com a perspectiva de descobrimento de
uma grande variedade de propriedades fisicas destes materiais tém impulsionado o estudo
nesta area. Além das propriedades, técnicas de producao destes materiais também tém

sido estudadas. Uma delas é a auto-organizacao, que serd apresentada na préxima secao.

1.3 Auto-Organizacao

A auto-organizacao de nanocristais inorganicos abriu uma nova e desafiante area de

pesquisa no ja badalado estudo de nanomateriais. Neste ramo, estruturas mesoscopicas
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solidas de dimensoes nanométricas podem ser preparadas a partir da evaporacao de
solucoes de nanocristais. A fabricacdo de dispositivos e materiais usando estas novas
estruturas sao de grande interesse para o desenvolvimento de novas tecnologias, sobre-
tudo na fabricacao de dispositivos eletronicos, semicondutores e ética. Uma promissora
aplicagao desta técnica esta no desenvolvimento de dispositivos magnéticos de alta densi-
dade [11] para armazenamento de dados, através de arranjos de materiais magnéticos de
escala nanométrica, preparados por meio de um processo de auto-organizacao [12]. Du-
rante a ultima década, duas propriedades dos nanocristais foram intensamente estudadas:
os efeitos de superficie e os efeitos quanticos relacionados a dimensao. Nos ultimos anos,
entretanto, uma nova caracteristica, e suas implicagoes, tém sido bastante estudados: a

auto-organizacao de nanocristais em duas (2D) e trés (3D) dimensoes.

Cristais inorganicos podem se auto-organizar em diferentes tipos de estruturas. Anéis,
redes hexagonais compactas, cadeias e labirintos sao alguns exemplos ja conhecidos destas
diferentes estruturas. Verificou-se também que as propriedades destes tipos de arranja-
mentos de nanocristais diferem das propriedades apresentadas pelos mesmos cristais iso-
lados. Outros tipos de estruturas podem ser obtidas, através da aplicacao de potenciais
externos ao sistema, durante o processo de formacao do cristal. Entre elas, cadeias, e

anéis, podem ser citadas como exemplo.

Varios tipos de substancias ja foram utilizados para a producao de nanomateriais,
como a prata Ag, o cobre C'u, semicondutores C'dS,CdTe, e ligas Fe — Cu, CdMnS.
O cobre Co, em particular, tem sido intensamente estudado, tanto tedrico quanto ex-
perimentalmente. Recentemente, observou-se em nanocristais de cobre a primeira pro-
priedade intrinseca deste material, relacionada com resisténcia a oxida¢ao [16]. Outras
propriedades, como a dependéncia exponencial do tempo de relaxacao magnética com o
volume, a grande variedade de estruturas dependentes do tamanho do cristal, além de pro-
priedades eletronicas, magnéticas e cataliticas [13] tém fundamental relevancia na escolha
deste material. Nanocristais de C'o, com diametro d < 70nm sao dominio magnético sim-

ples [27], ou seja, cada nanoparticula pode ser tratada como um tnico dipolo magnético.

1.4 Nanoparticulas Magnéticas

A auto-organizacao de sistemas de particulas magnéticas é determinada por condigoes
externas impostas ao sistema e pelas forcas a ele internas. Tais forcas, como ja men-

cionadas, além do ordenamento do sistema, tendem a formar aglomerados de particulas.
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Figura 3: A figura apresenta algumas das formas j& encontradas de nanocristais em sistemas
auto-organizados. Em (c) pode-se observar a formacdo de uma monocamada de particulas
esféricas, arranjadas em uma super-rede hexagonal bidimensional. Esta estrutura formada é
determinada pelo tamanho da particula, e pela espessura da camada de revestimento surfac-
tante, que no caso é de aproximadamente 2nm. Em (b), outra possibilidade de cristalizacao
é apresentada, agora na forma de nanorobarras (nanorods). Em (c), apresentam-se cadeias de
particulas de 21 nm de didmetro, e em (c) a coexisténcia de labirintos e de estruturas cilindricas.
Em todas as fotos apresentadas, o material utilizado foi o Cobalto. Estas figuras foram retiradas
das referéncias [13] em (a e b), [14] em (c) e [15] em (d).
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(a) (b)

Figura 4: A figura ilustra uma particula magnética revestida por uma camada de material
surfactante: (a) camada simples, e (b)dupla camada. Figura retirada da referéncia [18].

Para evitar este problema, as mesmas sao revestidas com uma camada de determinadas
substancias, escolhidas preferencialmente, de acordo com o fim desejado. Este processo
ocorre juntamente ao crescimento dos nanocristais. Além de evitar a aglomeragao, este
revestimento define a distancia minima entre as particulas e protege contra oxidagao [13].
Sabe-se que estes revestimentos atuam diretamente no controle do tamanho das particulas

durante o processo de crescimento.

Existem dois tipos de revestimentos: surfactante e ionico. No surfactante , (ver Figura
4), (surfactante é um composto caracterizado pela capacidade de alterar as propriedades
superficiais e interfaciais), a particula magnética é revestida por materiais que dependem
da polaridade da solu¢ao em que as particulas estao inseridas (exemplo: acido eléico).
Na ionica, (ver Figura 5), as nanoparticulas sao eletricamente carregadas, mantendo o
sistema estavel. O método de eletrizacao das particulas é o de precipitacao quimica,
seguido por uma reagao acido-base. O método de revestimento utilizando-se surfactantes
é largamente utilizado na produgao de dispositivos tecnolégicos [18]. Outra propriedade
importante sobre o estudo de nanocristais magnéticos é o superparamagnetismo. Para
explicar este fenomeno, utilizaremos o conceito de ferrofluidos. Um ferrofluido coloidal
consiste de aglomerado de particulas magnéticas. Embora estas particulas possuam mo-
mento de dipolo intrinseco, o fluido apresenta comportamento semelhante ao de materiais
paramagnéticos. Ou seja, na auséncia de campo magnético externo, a magnetizagao ap-
resentada pelo fluido é zero. Isto é explicado pela orientacao aleatéria dos momentos
de dipolo de cada particula, visto que, embora cada uma seja um dipolo magnético, a
orientacao aleatoria de cada um destes dipolos faz com que a medida da magnetizacao
no volume considerado seja zero. Esta caracteristica é alterada ao se aplicar um campo

magnético, induzindo o alinhamento dos momentos de dipolo das particulas com o campo.
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|(H,0 + TAM* + OH") |

Figura 5: A figura ilustra o outro tipo de revestimento possivel em particulas magnéticas:
(a) Revestimento resultante de ionizagdo em meio dcido, e (b) o mesmo ocorrendo em meio
alcalino. Os fons presentes na solugao sao também apresentados em cada caso. Figura retirada
da referéncia [18].

A resposta deste alinhamento ao campo aplicado é caracteristico de cada material, apre-
sentado na literatura pela curva de magnetizagao. Existem dois mecanismos de rotacao
dos momentos magnéticos em um ferrofluido. Um € a rotacao da particula no meio, con-
hecida como a rotacao de Debye, ou rotagao Browniana. O tempo de relaxacao para esta

rotagao é dado por [17, 26]:
™B = 75— (11)

onde V é o volume da particula, n é a viscosidade do liquido, kp a constante de Boltzmann
e T a temperatura. Outro mecanismo ¢é conhecido como rotagao de Néel, no qual a
orientacao do momento magnético € alterado em relacao a particula. O tempo de relaxagao

para esta rotacao ¢ dado por[17][26]:
; (1.2)

onde K é a constante de anisoptropia da particula e f; é a frequéncia de Larmor. Quando
a rotacao de Néel é dominante, ou seja, 7y < 7p, a particula possui superparamag-
netismo intrinseco. Com a diminuicao da temperatura, o dominio da rotagao de Néel
diminui, até que, para temperaturas abaixo de T, conhecida como temperatura de blo-
queio, o mecanismo Browniano passa a ser dominante, e a particula passa a apresentar o
chamado superparamagntismo extrinseco. Para o caso do Co, a temperatura ambiente,

nanoparticulas com diametro d < 10nm sdo superparamagnéticas [27].

Nesta dissertagao apresentamos um estudo sobre as propriedades de sistemas de
particulas magnéticas, auto-organizadas, em um plano, com e sem a aplicacao de um

campo magnético paralelo a este plano, e submetido a um potencial parabdlico confi-
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nante. Diferentemente dos sistemas apresentados até entdao, onde os nanocristais inter-
agem através, principalmente de interagoes dipolares [19], consideramos a possibilidade
de estas particulas estarem carregadas, com mesma carga em modulo e sinal, incluindo
assim uma interacao coulombiana ao sistema. Sistemas de particulas de interacao pura-
mente coulombiana ji foram intensamente estudados [20][21][22]. Esta possibilidade de
nanocristais magnéticos carregados tem origem na existéncia dos plasmas complexos [23].
O material considerado neste trabalho é o cobalto Co [24][25]. Consideramos particulas
esféricas de cobalto de 8 nm de diametro, de nicleo magnético, e uma camada de surfac-
tante de revestimento de 2 nm, de modo que o diametro total da particula considerada é 10
nm. Como ja apresentado anteriormente, nanocristais de C'o sao esferas, para o diametro
considerado, a temperatura ambiente. Nestas mesmas condigoes, o superparamagnetismo
das particulas é garantido, de modo que o nosso sistema é coerente com as caracteristicas

deste material.

No Capitulo 2, sao apresentados os métodos numéricos utilizados para se estudar
as propriedades do sistema em questao. O Método Monte Carlo é introduzido, assim
como o algoritmo de Metrépolis e o Método de Newton. O desenvolvimento matematico
da Aproximagao Harmonica, utilizada para a obtencao dos modos e das frequéncias de

vibracao sao apresentados no fim do capitulo.

No Capitulo 3, o modelo do sistema é apresentado, explicitando-se a fungao Hamil-
toniano do sistema. Realiza-se também a adimensionalisacao da mesma, e em seguida

analisa-se as unidades adimensionais das grandezas principais.

No Capitulo 4, os resultados sao entao apresentados. Os mesmos sao divididos em
dois casos: O primeiro, apresenta a dependéncia das propriedades do sistema com relacao
a carga. O segundo realiza o mesmo para a dependéncia em relacao a intensidade do

campo magnético paralelo ao campo, aplicado na dire¢ao do eixo x.

Por fim, no Capitulo 5, apresenta-se as consideracoes finais e conclusoes obtidas a

partir deste trabalho.
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2 Método Numérico

2.1 Meétodo Monte Carlo

2.1.1 Introducao

Duas técnicas de simulagao numérica bastante utilizadas no estudo de sistemas de
particulas sdo: (DM) Dinamica Molecular ¢ (MC) Monte Carlo. Diferentemente do que
ocorre na Dinamica Molecular, onde se calcula trajetérias do sistema no espaco de fase
através da integracao numérica das equacoes do movimento do sistema, o método MC
(Monte Carlo) basea-se no célculo de valores esperados de varidveis estatisticas, a partir
da funcao de particao do ensemble adequado ao sistema, este tltimo descrito pelo Hamil-
toniano. As propriedades obtidas de simulagoes usando-se MC sao referentes apenas a
estados de equilibrio, visto que o espaco de fase percorrido aleatoriamente nao representa

a dinamica verdadeira do sistema.

2.1.2 Histéria

Métodos de solugao de problemas matematicos por amostragem estatistica sao usados
h& muitos anos. Um bom exemplo é o da Agulha de Buffon[36]. Georges-Louis Leclerc,
o Conde de Buffon, foi um naturalista e matematico francés do século XVIII que ficou
conhecido também por este método de estimativa do valor da constante 7. A idéia con-
sistia no calculo da probabilidade de, dada uma agulha lan¢ada sobre uma folha de papel,
com linhas paralelas e igualmente espacadas, cair cruzando uma das linhas. A ilustracao
do problema pode ser vista na Figura 6. Segundo seus calculos, esta probabilidade é
dada por P = % Buffon percebeu que esta mesma probabilidade pode ser escrita como

P =lim, . 7%, onde k é o numero de langamentos nos quais a agulha cruza alguma linha,

e n o numero de lancamentos. Deste modo, igualando as equagoes obtem-se 7 =~ 27”,
permitindo a Buffon, certamente com o uso da paciéncia, estimar o valor de w. Este tipo

de abordagem de problemas adquiriu bastante relevancia durante os tltimos anos da Se-
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Figura 6: A figura representa o problema proposto inicialmente por Buffon em 1733. A solugao
deste problema foi apresentada em 1777, pelo préprio Buffon. Figura retirada da referéncia [36].

gunda Guerra Mundial. Os cientistas do Laboratério de Los Alamos, nos Estados Unidos,
trabalhavam no projeto da bomba atomica, que poria fim a Segunda Grande Guerra. A
convite de Oppenheimer, John Von Neumann fez sua primeira visita a Los Alamos em
1943, inicialmente como consultor de hidrodinamica, acabando por trabalhar no prob-
lema da implosao. Durante o desenvolvimento da teoria, Neumann sugeriu um teste.
Uma bomba nuclear nao permitia testes do tipo tentativa e erro. Por isto, o mesmo von
Neumann, percebendo a inadequacao de calculos analiticos propos um método numérico
de simulagao das equagdes através de processos estocasticos (processos estocdsticos sao
aqueles compostos por varidveis aleatorias, associadas a uma outra varidvel). Alguns
anos depois, em 1949[33], Metrépolis e Ulam publicaram um artigo formalizando o entao

Método de Monte Carlo, que recebia pela primeira vez esta denominacao.

2.1.3 O Método Monte Carlo

O trabalho publicado por N. Metropolis e S. Ulam [33] apresentou um método de
abordagem para um certo grupo de problemas, até entao sem solugao. Até a época
da publicagao, problemas envolvendo dinamica de corpos eram abordados ou analitica-
mente, ou estatisticamente. Entretanto, para haver solucao no primeiro caso, o ntimero
de variaveis independentes deveria ser bastante reduzido, enquanto que no segundo, o

numero de particulas consideradas deveria ser muito grande. Metrépolis e Ulam apresen-
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taram um método de solucao de problemas compreendidos entre estas duas abordagens.
Diferentemente do tratamento usado até entao em problemas de sistemas fisicos, estes
cientistas propuseram uma abordagem estatistica, em que agora os parametros passam a
ser estimados a partir de amostras do sistema em questao. A idéia por tras deste método
consiste na construcao, usando uma distribuicao aleatéria, de uma amostra do sistema,
de modo que as propriedades a serem estudadas possam ser estimadas estatisticamente.
Esta distribuicao é baseada na definicao de Cadeia de Markov. A idéia deste tipo de
distribuicao é de fundamental importancia, pois é o andlogo probabilistico das trajetérias
no espaco de fase. Nesta distribuicao probabilistica, o estado futuro depende apenas do

presente - o sistema nao tem “meméria”. Uma descricao formal é dada a seguir.

Seja o conjunto de estados (ag, @y, ..., a,_1), com valores fixos (estacionarios). Entao,
a probabilidade do estado a, ocorrer, dados os estados (ag, a1, ...,a,_1) (probabilidade
condicional) é dada por W (ay,|a,—_1, ..., a1, ap). Sendo assim, para uma cadeia de Markov,

deveremos ter:

W(an|an-1,...,a1,a9) = W(ay|a,—1), para qualquer n. (2.1)

Consideremos agora que cada estado a; ocorre com um peso dado pela func¢ao P(i).
Sendo também W;; a probabilidade de transicao de um estado a; para um estado a; de
uma cadeia de Markov, obtém-se que depois de um tempo muito longo, o sistema atingira

um estado estaciondrio se algumas condigoes forem obedecidas:

(¢) Wi; > 0,para todo i, j; (2.2)

(M’L) R : Wij = Pj : Wjiu para todo i, J, (24)
De (2.4):
Wi _ B
— = —. 2.5
W= F 25

Considerando um sistema descrito através do ensemble canonico, com energia dada

pelo Hamiltoniano H(x;) em equilibrio, a uma temperatura T, podemos reescrever a Eq.
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2.5 da seguinte forma:

Wi B [H (i) H ()] kBT (2.6)

:—:e_

Wi P
de modo que a probabilidade de transicao entre dois estados i e j depende apenas da

diferenca de energia entre estes estados, e kg é a constante de Boltzmann.

Como pode-se observar, a Eq. (2.6) impde a positividade de todas transi¢oes de estado
e a Eq. (2.3) é uma restricao de conservagao, uma vez que a soma das probabilidades
de transicao de um estado para todos os outros estados possiveis tem que ser igual a 1.
A condigao (iii) é necessaria para se garantir a reversibilidade microscépica do sistema.
Outra ponto importante é que o Método (MC) basea-se na igualdade entre a média
temporal e a média do ensemble de um observavel (Teorema da Ergodicidade). Isto
ocorrera se o espaco de fase for percorrido por todos os seus pontos homogeneamente. A
implementagao deste método para a solugao de um problema fisico foi apresentada em 1953
[34], por N. Metropolis et al., fazendo uso do conceito de amostragem por importancia,
e que ficou conhecido como o Método de Metropolis. Antes de apresentar detalhes deste

método, faz-se necessario o comentério a respeito da idéia de amostragem por importancia.

2.1.4 Solucao de Integrais e Amostragem por Importancia

O conceito de amostragem por importancia esta diretamente ligado ao uso de sequéncias
aleatorias para a solucao de integrais. Portanto, analisemos, inicialmente, a seguinte in-

tegral:

[ / f(z) de, 2.7)

Do céleulo, sabemos que < f(z) >= ;- onde < f(z) > é o valor esperado da funcao

f(z). Sendo assim, se estimarmos o valor de < f(z) > podemos obter um resultado

aproximado para a integral I, agora escrita na forma:

I =< f(z)>-(b—a). (2.8)

Para o valor esperado de f(x), utilizamos a seguinte idéia: Escolhe-se, aleatoriamente,
n pontos x; dentro do intervalo (a,b), obtendo-se assim n valores correspondentes f(z;),

de modo que:
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< fz) >~ %Z () (2.9)

e, consequentemente:

JE Ul T (2.10)

n -
=1

No método de amostragem direta, que foi utilizado anteriormente, todos os pontos
sobre os quais a funcao é estudada sao escolhidos uniformemente, de modo que é dada
a mesma importancia para todos os pontos, tanto os de maior quanto os de menor con-
tribuicao para o valor final da média. Isto resulta num gasto de tempo elevado no célculo
de pontos no espago de fase com contribuicao desprezivel para o valor esperado da fungao.
Para tentar resolver este problema, facamos o seguinte: Por suposicao, consideremos a

existéncia de uma funcdo p(x) tal que seu comportamento é semelhante ao da fungao

f(x), e que

/ plx)de =1, p(x) >0, (2.11)

depois de normalizada. Sendo assim, podemos escrever:

I:/ f(x)dx:/ %p(w)dx, (2.12)

Fazendo:

plx)de = ds, (2.13)

I = /S(b) fles)] (2.14)

Entao, podemos estimar o valor da integral I pelo mesmo método aplicado a integral

anterior:

s 1 flz(si)]
vy (2.15)
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Como a utilizagao da fungao p(x) implica na nao utilizacdo de todos os pontos do
espago de fase, a Integral (2.15) possui um erro que depende da escolha da fungao densi-

dade de probabilidade. Sem perda de generalidade, pode-se escolher p(x) tal que:

p(z) = —Zf{ f?(m, (2.16)

reduzindo a praticamente zero a variancia. A idéia por traz da Amostragem por im-
portancia é a mesma usada na solucao da integral por meio da funcao densidade de
probabilidade p(z): A escolha de pontos, desprezando aqueles de menor relevancia, para
a construcao de uma amostra pequena mas com incerteza estatistica tao pequena quanto
a fornecida por uma amostra homogénea com um numero bastante elevado de pontos.

Esta idéia é fundamental no método de Monte Carlo, que sera discutido em seguida.

2.1.5 Método Monte Carlo: Algoritmo de Metropolis

Na mecanica estatistica, o calculo de um observavel F de um sistema, através do

ensemble canonico, é feito a partir a seguinte integral:

ﬁ o fﬂ ?<pN7rN)e_H(pN7TN)/kBpoNd7’N
ST fQ e—H(PN,TN)/kBpoNdTN s

(2.17)

HpN N /kT

sao as coordenadas

onde e~ N oYy

é a fungao peso do ensemble candnico e (p
e momentos de todas as particulas do sistema. A integracao com respeito aos momen-
tos pode ser deixada de lado, visto que o termo de contribuicao da energia cinética do
sistema pode ser calculado separadamente de forma analitica, permitindo entao a analise
da integral apenas com respeito ao espaco de configuracoes. A solucao analitica desta

integral é praticamente inviavel. Para contornar este problema, utiliza-se o método de

Monte Carlo, aproximando-se < F > ao somatério:

SN F(x;)e H/ksT

i=1

Z@'JL e—H(i)/kpT

<F>= (2.18)

que é a unica aproximacao do método, considerar o espaco de fase discreto. Considera-se

entao as probabilidades de transicao deste sistema W;; sao dadas por:
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Wi, =e Mulksl e AH; >0 (2.19)

onde AH;; é a diferenca de energia entre os dois estados considerados. No caso do célculo
dos valores de minima energia e, consequentemente, da posi¢ao de equilibrio do sistema,
considera-se inicialmente o sistema em uma configuracao de energia F;. Entao, atribui-se
aleatoriamente as particulas novas posi¢oes e entao calcula-se a energia do sistema L.
Se a energia F; for menor do que F; entao F; = FE; e repete-se o processo, partindo
da configuragao de energia F;. Caso contrdrio, a configuracao de maior energia ainda
pode ser aceita com uma probabilidade e~ /%7 Isto é feito escolhendo-se um nimero

AE/kyT

aleatério &, entre 0 e 1 e comparando-o com e 2F/T: Se ¢ < e~ , entao aceita-se

a configuragao encontrada. Caso contrario, repete-se o processo.

2.2 Meétodo de Newton Modificado

Embora o Método de Metrépolis Monte Carlo seja uma poderosa ferramenta, exis-
tem sistemas para os quais o nimero de testes necessarios para se atingir o minimo de
energia torna a simulacao bastante demorada. Para contornar este problema, Schweigert
e Peeters[35] apresentaram em 1994 a Técnica de Newton Modificada, que descreveremos

adiante:

Inicialmente, consideremos um sistema nas vizinhancas do estado fundamental, depois
de n testes Monte Carlo: (r"q;; a0 = z,y;i = 1,..., N). Em seguida, expande-se a energia
potencial deste sistema em torno desta regiao de equilibrio, em uma série de Taylor, até

segunda ordem:

n n 1 n n
H = H(T a,i) - Z Z Ha,i(roc,i -r a,i) + 5 Z Z Haﬁ,ij(roz,i -r oc,i)(rﬁ,j =T ﬁ,j)v (221)
) e’ i, B
OH

onde H,; = — == é a forca em cada particula e H,3,; ¢ a matriz dinamica:
i Orari ) af,ij

0*H

e — 2.22
aTaﬂ'aT/g,j ( )

Hopij =
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Figura 7: Comparagido entre o ntimero de passos necessirios para se atingir uma precisao
satisfatoria, usando o Método de Monte Carlo e o Método de Newton Modificado para o célculo
do nivel de menor energia de um sistema de 13 particulas. Figura retirada da referéncia [35].

Em seguida, como consequéncia do estado de equilibrio do sistema, aplica-se a condi¢ao

de minima energia, da qual resulta:

D0 (W0asij + Hapis)(raj —1"5;) = Hay, (2.23)
Jj B

onde d,4,; ¢ a matriz identidade e 7 é o coeficiente inserido para garantir a estabilidade
do algoritimo. O segundo termo do lado direito da igualdade da Eq. 2.21 é zero como
condicao do equilibrio do sistema. A convergéncia é garantida apenas nas vizinhancas do
minimo de energia. Nas primeiras iteragoes atribuimos um valor alto para n: n = 10—100.
Se houver uma diminuicao da energia do sistema, este mesmo parametro é diminuido.
No contrario, aumenta-se o valor de 1. Apds encontrar o valor de minimo de energia
calcula-se os autovetores e autovalores da matriz dinamica (Eq. 2.22). As autofrequéncias
deste sistema sao o quadrado dos autovalores. Utilizamos a técnica de diagonalizacao
de Houserholder [35] na matriz dindmica. E importante o calculo dos autovalores da

matriz dinamica, pois garante-se a estabilidade dos sistema quando o menor autovalor for

positivo.[35]
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2.3 Modos Normais

Apds encontrarmos a configuragao de minima energia, com a utilizacao do algoritmo
de Metrépolis, e em seguida com o Método de Newton Modificado, utilizamos esta con-
figuracao para o calculo dos modos normais de vibragao e suas respectivas frequeéncias.
Este calculo é feito a partir da aproximacao harmonica. Considera-se o sistema ini-
cialmente na configuragao do estado fundamental, onde cada particula tem sua posicao
definida pelo vetor R;, onde i é o indice da particula. Faz-se, entao, um pequeno desloca-
mento cz; em torno de R}, de modo que a posicao da i-ésima particula agora é dada por:
T = ]% + cfz Entao, expandimos o potencial de interagao de pares torno destas posigoes

de equilibrio, de modo que o mesmo passa a ser dado por:
H = UR)+> d-G-d, (2.24)
]

onde o 1ltimo termo da Eq. (2.24) corresponde & segunda derivada da expansao, U(R)
é a energia potencial de interacao calculado nas posicoes de equilibrio e G é a matriz

dinamica do sistema, dada por:

2H(R;, — R))

G = TOROR, (i#7), (2.25)
 « PH(R, - R)) o
Gi = ; TR (i = 7). (2.26)

Estes componentes da matriz dinamica podem ser condensados na forma matricial,

CcoImo segue:

No caso (i#j):

Tx z0

ey
G’Lj == gz]y gijyy gZ]y s

e no caso (i = j):



2.8 Modos Normais 31

Sendo assim, podemos entao reescrever d; - G - d; da seguinte forma:

9™ 95" 9" dz;
di-G-dj= ( dy; dyi do > ’ 95" 9i" gijye ’ dyj ’
97 9" g, oy

resultando em:

CZ; -G d_; = g”xacdm dacj + gijxydzi dyj + gijxedaci dé’j +
+ gijyxdyi dxj + gijyydyi dyj + gijyedyi dgj + (227)
+i"doi do; +  gi" dp; dy; + 9i" dg; dy;.

As equagbes de movimento da i-ésima particula para as coordenadas x, y e € sao:

0d,,  OH
mos = h (2.28)
o, o
= — 2.2
"o T " ad, (2.29)
a2d9i (9H
My = o, (2.30)

as quais, utilizando as Eqgs. (2.24) e (2.27), podem ser reescritas da seguine forma:

52dm 1 N o 2y 20
M= :_52(%‘ dej +  gi"Vdy; + 9" doj), (2.31)
j=1
82d 1
atol = _5 Z(gm da:j + gijyydyj + gijyedgj), (232)
7j=1
anGi 1 N
m oz 9 Z(gw “dyy; + gijaydyj + gij%dej), (2.33)

.
Il
-

A solucao para este tipo de equacao diferencial é bem conhecida, sendo dada por:

di(t) = dj-e ™", (2.34)
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Substituindo a Eq. (2.34) nas Eqgs. (2.31), (2.32) e (2.33), obtém-se:
1 N
_mw2da}i = _5 Z(gljxxda:] + gijxydyj + gijwedej)a (235)
j=1
LN
—mw’d,, = b > (9" day + gi"dy; + 9" doy), (2.36)
j=1
| N
—mw?dy; = D) Z(gijexdxj + gijeydyj + gijeedej)> (2.37)
j=1
Reescrevendo as Eqgs. (2.35), (2.36) e (2.37):
N
Z[(me%lj — gwxz)dx] — gij:rydyj - gij‘wdej] = 07 (238)
j=1
N
Z[— gijl’ydyj + (2mw25ij — gijyy)dyj — giijdaj] = 0, (239)
j=1
N
> = gi"da; — 95"dy; + (2mw?6y; — g;”)dg;) = 0, (2.40)

1

J

onde d;; ¢ a delta de Dirac.

Deste modo, as frequéncias e os modos de vibracao do sistema sao encontrados, respec-

tivamente, como sendo os autovalores e autovetores da matriz derivada das Eqs. (2.38),

(2.39), (2.40), de ordem 3N.
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3 Modelo do Sistema

O modelo estudado neste trabalho consiste de um sistema bidimensional de particulas
dipolares magnéticas de mesmos massa, raio e momento de dipolo, cujas superficies sao
carregadas com mesma carga (médulo e polaridade), confinadas em uma regiao finita do
plano por um potencial parabdlico. A este sistema é aplicado um campo magnético de
orientacao e intensidade fixas. A orientacao dos dipolos magnéticos pode variar apenas
no plano do confinamento. O estudo é realizado tendo como parametros a carga e o
momento de dipolo de cada particula, assim como a intensidade do campo magnético. O
estudo deste sistema tem por objetivo conhecer as configuracoes do estado fundamental,
o espectro dos modos normais e sua dependéncia com a carga e o campo magnético. Para

isso, é necessario o conhecimento da energia total do sistema.
A energia do sistema é descrita pela seguinte expressao:

N 12
1, o Loy 3wty 1) | o
Smwdr? — B an [ 2 _ | 3.1
Z (QTRWOTZ K ) + Z R ( ) +47T/~L0 ( rs. ro. 47Tgrij ( )

i i<j=1 "ij u 4

onde o primeiro somatorio é a contribuicao de cada particula a energia total, submetidas ao
potencial parabdlico (primeiro termo) e a um campo magnético externo (segundo termo,
negativo). O segundo somatoério é a energia de interagao entre as particulas, a qual tem no
primeiro termo um potencial repulsivo de curto alcance, para evitar a superposicao entre
as particulas. Os dois seguintes termos representam a energia de interacao entre os dipolos
magnéticos e o ultimo termo a contribuicao da interacao coulombiana. Os parametros p
e B sao vetores e representam, respectivamente, o vetor momento de dipolo magnético de
cada particula ¢ e o campo magnético aplicado ao sistema. A coordenada r; é o médulo
do vetor posicao de cada particula em relagao ao centro do potencial de confinamento, e

m a massa, considerada a mesma para cada uma das particulas do sistema.

O estudo deste sistema é feito numericamente. Dentre os métodos disponiveis para
este tipo de analise, utiliza-se o método de Monte Carlo, através do algoritmo de Metropo-

lis, visto que as configuracoes de equilibrio ocorrem para os minimos de energia, e nao
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nos interessa detalhes da dinamica entre as particulas. Devemos agora, para uma analise
numérica do sistema, adimensionalisar a equacao (3.1). Podemos citar trés fatores impor-

tantes que a justificam:

e As equacoOes ficam bastante simplificadas, uma vez que todas as constantes do

problema sao “absorvidas” pelas unidades admimensionais.

e O sistema é resolvido sem que haja a especificacio de parametros fisicos (estes,
inclusos nas unidades adimensionais). Portanto, a solugao é geral para qualquer unidade

fisica do sistema.

e A andlise é realizada com valores em torno da unidade, evitando-se problemas de

extrapolacao.

Na adimensionalizacao de uma equacao, primeiro devemos identificar quais as variaveis
dependentes e independentes do problema. Como o sistema sera estudado em fungao da
carga, do momento de dipolo e do campo, estas serao as variaveis independentes e, con-

sequentemente, energia e posicao as variaveis dependentes.

Em seguida introduzimos as seguintes unidades adimensionais:

B = ByB

po= pop

q = vZ (3.2)
r = or’

H = k-H,

onde o termo esquerdo do produto é o termo dimensional, e o termo em negrito (ou com

*) 0 termo adimensional.

Substituindo as equagoes (3.2) em (3.1) e, em seguida, dividindo ambos os lados da

igualdade por k:

mwior*;  pp; BB
L 2or? ;o 3.3
(-89 .
(o N (e 3 x| | 2
+ Z OT:* +47ru/—i o33 odrrS meory; |
Pl ij 0 i ] 1)

Simplificando a equagao, obtemos:
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mwior*? /' Bopy - B
H = t Z H
(2o -
Sl PV S O L R (R AW 5
+ Z P +47T Ko3 r*3 o 7’*5 I dmeor? 7
ot ij Ho ij ij ij
Fazendo
mwio ] (3.5)
a = - .
2K
'B 2 2
WBy m v 1 (3.6)
- Arpokod  4Aweo

de modo que energia, em unidades adimensionais é dada por:

N 12 *x 3 - o x| y 5
M3+ 3 fa(5) " e S ) 2

i<j=1 Tij Tij Tij ij

No processo de adimensionalizagao de uma equacao, os coeficientes das variaveis in-
dependentes sao igualados a um, de modo que agora, todos os parametros do sistema tém
a mesma ordem de grandeza. As unidades destes parametros sao obtidos pela equacao
(3.6):

o= (dmporo®)t/? (3.7)
K
By = E, (3.8)

Baseados ainda no artigo de Pileni et al. [37], utilizamos a expressao p = poMy(5)0®

para o calculo de p. Os parametros obtidos deste mesmo artigo sao:

k = 0.331-1072J (3.9)
My = 14-10°A-m™2 (3.10)
o = 8nm (3.11)

A partir destes parametros, podemos calcular, utilizando as equagoes (3.7) e (3.8), 1/
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e B()I

wo~107%A-m™? = p* ~ 10! (3.12)

By~ 107°A-m™' ~107'T (3.13)

Para a analise da carga, consideramos a seguinte idéia:

E conhecido, em plasmas complexos [38], que para particulas de diametro micrométrico
a quantidade de carga contida na superficie dessas particulas é da ordem de 10?* e, ou seja,
10.000 vezes a carga elementar. Sabendo disto, consideramos a densidade superficial de
carga constante e, entao, estimamos a quantidade de carga na superficie das particulas

do nosso interesse.

Sendo assim, seja £ a densidade superficial de carga. Entao:

(3.14)

] O

onde QQ e A sdo a carga ¢ drea da superficie. Para os valores contidos no trabalho [38]:

Q 10%e 15 5

No presente sistema o diametro da particula magnética é da ordem de 10 nanometros,

entao a carga em sua superficie é :

Q

~ 10%e-m™ 2~ 3.16

¢ Y (1010 9m)? (3.16)
=

Q ~ 10%e-m™2-107"m? (3.17)
=

Q ~ le (3.18)

Logo, a carga na superficie das particulas aqui consideradas é da ordem de 1 (uma)

carga elementar.
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4 Resultados

4.1 Introducao

Neste capitulo, sao apresentados os resultados da simulacao do sistema apresentado
no capitulo anterior. Este trabalho foi realizado em duas etapas. Inicialmente, estudam-se
as propriedades estruturais e dinamicas do sistema em funcao da carga superficial de cada
particula, sendo o momento de dipolo magnético das mesmas constante. De modo geral,
pode-se esperar alteracao das configuracoes de equilibrio do sistema em func¢ao da carga,
visto que a modificacao deste parametro implica diretamente na modificacao da estabili-
dade do sistema, pois o potencial coulombiano acrescenta um termo positivo ao Hamilto-
niano que descreve o problema, intensificando a interacao de repulsao entre as particulas.
Em seguida, estuda-se o comportamento do sistema em funcao do campo magnético ex-
terno aplicado, mantendo-se os valores da carga e do momento de dipolo magnético das
particulas fixos. Este campo é aplicado paralelamente ao plano das particulas, na direcao
do eixo x. Faz-se esta andlise para diferentes valores de carga. Este segundo caso é ap-
resentado como o de maior relevancia no trabalho, visto que experimentalmente é mais
viavel controlar o campo magnético externo aplicado a um dado sistema, ao invés de
controlar a carga superficial de todas as particulas que compoem o mesmo. Nestes dois
casos, analisam-se as propriedades estruturais através das configuragoes do estado fun-
damental (T=0), onde observam-se as diferentes estruturas dependentes da carga e do

campo magnético.

As propriedades dinamicas sao estudadas a partir dos modos normais de vibracao,
através da andlise do espectro de vibra¢do, da minima frequéncia nao-nula (em alguns
casos associados a estabilidade do sistema). Analisa-se também, no caso da dependéncia
do campo magnético, a magnetizagao total e sua relagao com as demais propriedades do

sistema estudado.

Com o objetivo de estudar o comportamento do aglomerado em funcao da carga das

particulas e da intensidade do campo magnético externo, consideramos aqui um aglom-



4.2 Dependéncia da Carga 38

erado com N = 19 particulas para a apresentacao da maioria dos resultados. Ao final,

apresentamos também resultados para sistemas com maior niumero de particulas.

4.2 Dependéncia da Carga

O sistema dependente da carga Z é estudado em dois casos: O primeiro sem campo
magnético (B=0), e o segundo, para campo magnético nao-nulo, mais especificamente,
B=5. Apresentam-se, inicialmente, os resultados para B=0, e em seguida, os resultados

do mesmo sistema no qual se aplica o campo magnético B=5.

4.2.1 Carga Variando: B=0

Propriedades Estruturais

Consideramos para os nossos estudos um sistema de N=19 particulas, cada uma com
momento de dipolo magnético p* = 2. Resultados obtidos em um sistema puramente
magnético, em fungao do momento de dipolo magnético, podem ser encontrados em [39].
Estudamos as propriedades estruturais para diferentes valores da carga Z de cada particula
(0 < Z < 6). Para valores Z > 6, ndao hd mudanga significativa das propriedades
do sistema. Nesta secao, o campo magnético é escolhido com valor B=0. Analisam-se
inicialmente as diferentes estruturas de minima energia, e as transicoes estruturais que

ocorrem em funcao da variacao da carga.

Em geral, e como resultado da competicao entre as interagoes elétrica e magnética,
diferentes estruturas sao encontradas em funcao da carga. Exemplos dessas estruturas sao
mostrados na Figura 8. Uma estrutura de anéis concéntricos, com dipolos orientados ao
longo de cada anel é observada para Z < 1.9 e Z > 4.0. Para valores intermediarios de 7,
estruturas nao-triviais e assimétricas sao observadas, apesar da simetria circular do poten-
cial de confinamento. Na Figura 9(a) apresentamos a distancia radial de cada particula
em relacao ao centro do potencial de confinamento. Nesta mesma Figura, definimos difer-
entes regides, associadas as diversas estruturas observadas (ver Figura 8). Na regiao I
[Figura 8(a)], a configuragdo de menor energia consiste em dois anéis concéntricos, com
os momentos de dipolo alinhados em cada um deles. Este alinhamento ocorre de modo
tal que o polo norte de uma particula direciona-se ao polo sul da particula vizinha. Em
todo o perimetro dos anéis, a particulas quase se tocam, enquanto que entre os anéis

ha um espagamento resultante da repulsdo entre anéis (tanto da interacdo coulombiana
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quanto da interagdo dipolar magnética). Nestas condigdes, as interagoes dipolo-dipolo
sao dominantes, implicando na configuracao anteriormente descrita. O aumento da carga
elétrica das particulas esta associado a um potencial repulsivo entre as mesmas, que passa
a competir com o potencial dipolar, que é atrativo para dipolos alinhados ao longo dos
anéis conceéntricos. Por isso, é de se esperar um aumento das distancias inter-particulas.
A primeira transi¢ao, para a regiao II, ocorre em Z ~ 1.36, como pode ser observado na
figura 9(a). O aumento do potencial repulsivo diminui a estabilidade do anel interno da
configuracao, reduzindo o nimero de particulas que o compoem. O sistema agora, passa
a se arranjar na estrutura (5,14), ou seja, um anel interno composto por cinco particulas,
e uma camada externa com 14 particulas, com momentos de dipolo igualmente alin-
hados, como pode ser observado na Figura 8(c). O continuo aumento da carga tem como
consequéncia outras transigoes estruturais para as regioes 111 e IV da Figura 9(a), onde
observa-se que o numero de particulas do anel interno da configuracao diminui gradual-
mente, ao passo de uma particula por transicao, como pode ser observado nas Figuras
8(d) e 8(e). Até entdo, embora o potencial repulsivo resultante da interagao coulombiana
tenda a afastar as particulas uma das outras, observou-se apenas uma alteracao estrutural
consequente desta repulsao. Entretanto, o sistema sofre alteragoes significativas na escala
destas configuragoes de equilibrio, que podem ser observadas na Figura 9(a). Em Z ~ 1.98
h& uma transicao, na qual o anel interno passa a se configurar como uma cadeia simples, de
trés particulas, interna a um anel interno. Conforme comentado anteriormente neste tipo
de configuragao, a simetria circular imposta pelo potencial de confinamento é superada,
como pode ser visto na Figura 8(e). O nimero de particulas internas continua a diminuir
com o aumento da carga, resultando nas configuragoes da Figura 8(f), em Z ~ 2.45 e da
Figura 8(g), em Z ~ 3.25. Em Z ~ 3.35 ocorre um efeito reentrante, onde a configuragao
de menor energia volta a ser a de um anel externo com os dipolos alinhados como nas
configuragoes anteriores e duas particulas internas, assim como na configuracao da Figura
8(f). Pode-se observar nas Figuras 9(a),(c) , que a regiao VI apresenta um grande nimero
de transicoes estruturais, representando uma regiao de transicao entre a dominancia do
potencial dipolar magnético e o potencial coulombiano, sobre o sistema. Este efeito pode
ser melhor observado na Figura 9(e), na qual pode-se observar que, nesta regiao de carga,
o valor da energia associada a interacao dipolo-dipolo magnético se aproxima de zero, var-
iando em cinco unidades de energia a partir de valores de carga 7Z préximos a 4. A energia
eletrostatica nao sofre grandes alteracoes, o que é associado ao aumento da distancia entre
as particulas, consequéncia da diminuicao acentuada da interagao dipolar, compensando

o aumento da carga. Nesta regiao, as transi¢coes ocorrem através da formacao de cadeias
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e pequenos aglomerados. Uma destas estruturas, observada em Z ~ 3.80, na Figura 8(j)
apresenta tres linhas aproximadamente paralelas, com dipolos alinhados de modo tal que
as duas linhas externas tém sentido oposto e tendendo a se ligar com a linha interna.
Este tipo de estrutura, a menos da orientacao dos dipolos é encontrado por Munarin et al
[39], em semelhante sistema para Z = 0, mas com campo magnético aplicado paralelo ao
plano de confinamento. Em Z & 4, outro efeito reentrante é observado, no qual o sistema
volta a se configurar como dois anéis concéntricos, tal qual a configuracao para Z = 0,
com a diferenga da grande distancia inter-particulas presente, resultante do efeito dom-
inante do potencial coulombiano. Outro efeito associado a este potencial é evidenciado
na Figura 9(b), onde pode-se observar claramente um estrangulamento das frequéncias
do sistema em torno de Z ~ 4. A 1ltima transicao observada ocorre em Z & 4.70, onde
o sistema apresenta-se como dois hexdgonos concéntricos, com uma particula central, ap-
resentando, assim, uma configuragdo com nimero magico (1,6,12) observado em estudos

anteriores utilizando particulas carregadas [35][40].

Propriedades Vibracionais

Analisamos nesta secao as propriedades vibracionais do sistema, a partir da deter-
minagao dos modos normais de vibragao. Ou seja, estudamos o comportamento das
frequéncias e das amplitudes das oscilagoes das particulas em torno de suas respectivas
posicoes de equilibrio. Os modos normais de vibragao do presente sistema possuem duas
componentes, a saber: translacional e rotacional. As vibragoes de translacao estao as-
sociadas as coordenadas cartesianas x e y, enquanto que as vibragoes de rotacao estao

associadas com a coordenadas 6, relacionada a orientacao dos dipolos magnéticos.

As frequéncias dos modos normais de vibracao, bem como as amplitudes e a polar-
izacao das oscilagoes, foram calculadas através da aproximacao harmonica, método este
descrito em detalhes na secao 2.3. Um exemplo dos resultados obtidos esta na Figura
9(b), onde as frequéncias dos modos normais do aglomerado de N=19 particulas sao apre-
sentadas, para diferentes valores de carga das particulas. O campo magnético é nulo neste
caso. As frequéncias sao extremamente sensiveis a configuracao do sistema e ao valor da
carga de cada particula. No caso de transicoes estruturais de primeira ordem, observa-se
saltos abruptos no espectro de frequéncias. Conforme comentado anteriormente, e como
pode ser observado na Figura 9(b), as frequéncias dos modos normais sofrem um estran-
gulamento para valores de carga Z > 4. De acordo com a Figura 9(e), este fato pode ser

associado com uma diminuicao da contribuicao da interacao magnética dipolar. Observa-



4.2 Dependéncia da Carga 41

B=0, y*=
= = Z=1.40 Z=1.84
s— 22 @ : (6) - (©) 566 @
2 @@ o8 S !
UEES 205 || Posd || Eos ®
on DRV O |1 R0 || D D
®®@@@ ®® @@@@ ®® Shte) Q QL %)
) i ]
OO : SIS) | Qo . @@@@ "
AT 3 a4 20 5 a4 20 2 44 2 0 2 4
Z= Z2=2.45 Z=3.25 Z=3.35
4 ) o] [~ oo (@ '@é@ (h)
&S (NN
0 é@@@@@@@ I &
of © @ D o O 10 o O D % D
Q@ D D ® 0 ) D
1 Soeed” ®®@@®éD 1T Soged? % 2
4 W, V. SISEARY SIS AR/
4 2 0 2 4 4 2 0 2 4 4 2 0 2 4 4 2 0 2 4
=360 [z=380] z= =5
{5 o ® 0 0 m)
. @@ ” © 14 © Sog NI @6@@@
0 D @ Ol Sesg, © N * 9
(D @ (D ® 88 ) ® (N 9® @ ) ® ®
2 Q @@ 14 Ses o ] ®®e@® s % o
4 O 80" v Vi viI e v
420 2 4 %5 4 0 4 8.8 4 0 4 88 4 0 i 8

Figura 8: As figuras (a) a (1) apresentam as configuragoes do estado fundamental de um sistema
de N=19 particulas com campo magnético B=0, para varios valores de carga Z.

se também que a amplitude das oscilagoes de translagao dos modos normais sofre grande
decréscimo, mas somente para carga Z > 5, apés a ultima transicao estrutural do sis-
tema, para a configuragao (1,6,12), mostrada na Figura 8(m). A Configuragao neste caso
¢ bastante “empacotada’”, nao permitindo oscilagoes de translagao com grande amplitude.
Na Figura 11(a)-(1) apresentam-se os modos normais de vibragao translacional associados
a menor frequéncia nao-nula, apresentada nas Figuras 11(m),(n). Pode-se observar nas
Figuras 11(a),(b) a possibilidade de existéncia de dois modos de vibragdo em uma mesma
estrutura de equilibrio. Na Figura 11(c) o sistema vibra em uma frequéncia associada ao
movimento do centro de massa do sistema, de valor v/2. Outro caso especial é apresen-
tado na Figura 11(i), na qual o sistema oscila como dois vértices adjacentes, em sentidos
contrarios (par vértice/anti-vértice). O modo de vibragao da regidgo VII da Figura 11(m)
é representada pela Figura 11(1), o qual corresponde a uma rotagao entre camadas. Como

observado no caso de sistema coulombiano [41], devido aos nimeros ndo comensuraveis
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Figura 9: As figuras (a) e (b) apresentam, respectivamente, as distancias radiais de cada
particula ao centro do potencial confinante, e o espectro de frequéncias dos modos normais
do sistema de N=19 particulas no caso B=0, para vérios valores de carga Z. Em (c) e (d)
sao apresentados uma amplia¢do na regiao VI das figuras (a) e (b), respectivamente. Em (e),
apresenta-se a contribuicao para a energia por particula de cada termo de interacao e do potencial
de confinamento em funcgao de Z.

de particulas nas camadas, os valores de frequéncia sao extremamente baixos. Na Figura
12(a)-(m), s@o apresentados os modos de rotagao, associados & vibragao do sistema na
coordenada 6. Cada configuracao tem um intervalo simétrico de angulo ao qual as cores
indicadoras do sentido de rotacao estao associadas. A configuracdo que apresenta maior
intervalo é a correspondente a Z =5 (Figura 12(m)), com amplitude de +0.665 radiano,
ou +38,2 graus, aproximadamente. A configuracao de menor intervalo é a correspon-
dente a Z = 3.25 (Figura 12(h)), com amplitude de +0.214 radiano, ou +12,3 graus,
aproximadamente. A configuracao da Figura 12(c) apresenta frequéncia de rotagao zero,
pois apresenta apenas vibragao translacional. As cores tendem ao vermelho, ou ao azul,
a medida que as frequéncias de rotacao das particulas tendem aos valores limites. Deste
modo, o verde representa valores de frequéncia de rotagao proximas a zero. Associados
aos modos de vibragao de translacdo e rotacao, a Figura 10(a),(b) apresenta as ampli-
tudes destas oscilacoes, dependendo da carga Z de cada particula. E importante notar
desta Figura a semelhanca de comportamento das amplitudes para os dois modos de vi-
bracao até a regiao VII do grafico. Na regiao VIII, deve-se notar um condensamento de

amplitudes em torno de valores proximo a um, na Figura 10, associada a translacao.
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Figura 10: Nas figuras (a) e (b) apresentam-se as amplitudes das componentes de translagao
(a) e rotagao (b) dos modos normais de vibragdo de um sistema de N=19 particulas em campo
magnético B=0, para diferentes valores de carga Z.

4.2.2 Carga Variando: B=5

Apresentaremos agora os resultados para o mesmo aglomerado com N=19 particulas
em fungao da carga, mas desta vez um campo magnético, de intensidade B = 5, é aplicado
ao longo da direcao x, paralelo ao plano dos dipolos. A apresentacao destes resultados
serd feita como na subsegao anterior, considerando-se inicialmente as propriedades estru-
turais para, em seguida, serem apresentadas as propriedades vibracionais. Além disto,
comparagoes entre as propriedades do sistema nas situacoes de B = 0 e B = 5 também

serao descritas.
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Figura 11: Nas figuras (a)-(1) apresentam-se os modos normais de vibragao do sistema de N=19
particulas em campo magnético B=0, para varios valores de carga Z. Os gréficos (m) e (n)
apresentam a menor frequéncia nao-nula (m), e uma ampliagao da regiao VI da figura (m).

Propriedades Estruturais

O campo magnético introduz uma direcao preferencial no sistema, quebrando a sime-
tria circular do potencial de confinamento. Para o valor (B = 5) aqui considerado, todos
os dipolos encontram-se orientados na direcao do campo magnético. Em geral, e difer-
entemente do caso B = 0, o sistema se auto-organiza numa estrutura de cadeias paralelas
a direcao do campo externo. O numero de cadeias, bem como sua estrutura interna, é

fungao da carga das particulas e do campo magnético. Apenas para valores Z > 5, a estru-



4.2 Dependéncia da Carga 45

B=0, y*=
Z=0 =1 Z=1.40
4 T
(a) (b) (c)
2 @99 s || .0°%e
| Sa®0% || 20%8 || @ge, ®
00e%0 || 9900 || 900 ¢
4 Oee? ®c® 11 ©®ee®
-4-4 2 0 2 4-4 2 0 2 4 -4 —.2 0 2 4-4 2 0 2 4
=2 z=245]| [2=3.25 | Z=3.35
4 (e) (M ] o0 @] "" (h)
2t ...... 3 .. ®. 12 “ “
Py ® @ ® O @ (o) SEM _

0 e ©° .o - 03 ®@ O {° & © : OSCILAGAO
? %0eoe® ®s o°. 1’ Soeae®
. v ®e® 1.1 ©c®

4 2 0 2 4 4 2 0 2 4 4 =2 0 2 4 N

Z=3.60 . Z=3.80 Z=4 z=5
4 ® ©¢ (i) () U} ° o (m)
@ 4 e ce 0e® %o e ®

T o O @ ® ® e

@ 2 e ®0es. © N ° ®
0 () 0 Se ® ® ® ®

(0) %) @ ® @. ® o ® R ® ®
2+ . ®. 1-4}4 ®.. 5 1L ) ° e 1L ® o ® |
4« © e® v oV L o cvi ANTI-

TS0 s i S8 4 0 4 88 4 0 4 88 4 0 4 8 HORARIO

Figura 12: Nas figuras de (a)-(1) apresentam-se os modos normais de rotacao do sistema de
N=19 particulas em campo magnético B=0, para varios valores de carga Z. As cores indicam o
sentido de rotagao das particulas (hordrio ou anti-horério). Cada configuracao tem um intervalo
simétrico de angulo ao qual as cores indicadoras do sentido de rotagdo estdo associadas.

tura hexagonal tipica de sistemas 2D arranjados é observada. Ainda assim, encontramos,
por exemplo, que no caso Z = 6 a estrutura hexagonal pode também ser percebida como

um arranjo de 5 cadeias paralelas a B.

Exemplos de configuragoes de minima energia para diferentes valores de carga das
particulas sao mostrados na Figura 13. Como pode ser observado, nao ha estrutura
circular para pequenos valores de Z, como ocorre no caso B = 0. Conforme comentado, a
interagao do campo magnético com os dipolos se superpoe a simetria circular do potencial
de confinamento, gerando a estrutura de cadeias mostrada (Figura 13). O aumento da
carga das particulas gera um maior espacamento entre as mesmas, como consequéncia
da repulsao eletrostatica. Para pequenos valores de Z, a interacao dipolar atrativa gera
estruturas continuas. As particulas, nas cadeias, estao muito préximas umas das outras.
Para valores intermediarios, a configuracao é caracterizada por um conjunto de pequenos
aglomerados. Para Z > 4, aproximadamente, as particulas encontram-se completamente

separadas umas das outras.
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Figura 13: Nas figuras (a) a (o) apresentam-se as configuracoes do estado fundamental do
sistema de N=19 particulas em campo magnético B=>5, para varios valores de carga Z.

Para determinados valores de Z, o sistema apresenta mudancas na estrutura, carac-
terizando uma transicao estrutural de primeira ordem. Este fato pode ser observado na
Figura 14(a), onde a coordenada Y das particulas em relagao ao eixo x é mostrada em
fungao de Z. Na Figura 14(a), diversas regioes (I, II,...,IX) sao definidas de acordo com
a configuracao do sistema. As configuragoes apresentadas na Figura 13 sao identificadas

com a regiao correspondente na Figura 14.

Na Figura 13(a), o sistema apresenta-se organizado em quatro colunas, duas mais ao
centro, em torno de Y = 0, com mesmo numero de particulas (6), e duas mais externas.
Pode-se observar, através da pequena distancia entre as quatro estruturas o dominio da
interacao dipolar. Na Figura 13(c)(Z ~ 1.2) observa-se o primeiro efeito da interacao

entre cargas no sistema. O sistema passa a apresentar-se agora em trés colunas, com
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Figura 14: Nas figuras (a) e (b) apresentam-se, respectivamente, as coordenadas Y de cada
particula (a), e o espectro de frequéncias dos modos normais do sistema de N=19 particulas
para campo magnético B=5, para varios valores de carga Z. Em (c), apresenta-se a contribuigao
para a energia por particula de cada termo de interacdo e do potencial de confinamento do
sistema.

espacamento entre elas da ordem, aproximadamente, do diametro de uma particula, com
a coluna central com 7 componentes, em Y = 0, e as outras colunas com igual ntimero
de particulas (seis). Esta transi¢do pode ser observada na Figura 14(b), da regiao I para
a regiao I, e a configuracdo pode ser observada na Figura 13(c). Em Z ~ 2.22 ocorre
uma sensivel alteracao na configuracao do sistema, como pode ser observado na Figura
13(d). Uma particula de uma das colunas externas passa a compor a coluna central.
Embora seja uma pequena alteracao, a transicao é bem definida, como pode ser obser-
vado nas Figuras 14(a) e (b). A quebra da simetria do nimero de particulas nas colunas
externas da estrutura pode ser observada também na Figura 14(a), pelas seis linhas que
podem ser vistas na regiao III. A préxima transigao ocorre em Z ~ 3.58. Conforme
comentado anteriormente, com o aumento de Z, e consequentemente o aumento da re-
pulsao entre as particulas, o sistema comeca a se configurar em pequenos aglomerados e
linhas de tamanhos variados [Figuras 13(e)-(1)]. Assim como no caso B = 0, esta regiao
de valores de carga representa o intervalo de transicao de dominio entre os potenciais

coulombiano e dipolar magnético. Embora, devido a presenca do campo magnético, a
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energia da interagao dipolo-dipolo magnético nao se aproxime de zero, como no caso de
B = 0, pode-se observar na Figura 14 (c¢) a mesma variacdo de aproximadamente cinco
unidades de energia desta interacao, e aproximadamente o mesmo valor de energia elet-
rostatica desta regiao de transicao no caso B = 0. Apesar de todas estas alteracoes, os
dipolos permanecem alinhados com o campo externo aplicado, e a organizacao em colu-
nas sofre pequenas alteracoes, até Z ~ 3.87. Neste valor, como pode ser visto na Figura
13(i), o sistema volta a se arranjar em quatro colunas, embora com nimeros de particulas
distintos. Na proxima transicao, ha uma suave alteragao, na qual a linha externa menor
recebe uma particula a mais, configurado-se entao com 3 particulas (ver Figura 13(j)).
Outro efeito que deve ser observado desde a transicao em Z ~ 3.87, e continua até Z ~ 4,
é a extincao das linhas e a gradativa diminuicao do nimero de pequenos aglomerados,
até a completa eliminagao, como mostrado na Figura 13(1). O que ocorreu nesta regiao
de transicao foi a segmentacao gradual dos aglomerados, formando inicialmente linhas,
posteriormente linhas+pequenos aglomerados, findando nesta ltima estrutura, para em
seguida as particulas se arranjarem de modo que ha sempre uma distancia consideravel
entre elas. Neste momento a interagao coulombiana tornou-se dominante sobre a dipolar.
Finalmente, observa-se apenas mais trés transicoes estruturais. A primeira, pode ser ob-
servada na Figura 13(m). Na pentltima, em Z ~ 4.7, o sistema passa a arranjar-se em
dois anéis concéntricos, com uma particula central, como pode ser observado na Figura
13(n). Na tltima, o sistema permanece com uma particula ao centro do potencial de con-
finamento, mas agora, os dois anéis passam a se arranjar em dois hexdgonos concéntricos,

um com seis e outro com 12 particulas (ver Figura 13(0)).

Propriedades Vibracionais

Assim como na subsecao anterior, as propriedades vibracionais do sistema sao anal-
isadas através das frequéncias de vibracao translacional e rotacional, e das amplitudes de
vibragao associadas a estes dois casos. Primeiramente, o componente de translacao dos
modos normais é apresentado nas Figuras 15(a)-(0), juntamente com a menor frequéncia
nao-nula, mostrada na Figura 15(p). Na Figura 16(a)-(0), o componente rotacional é
apresentado. Assim como no caso anterior, cada configuracao tem um intervalo simétrico
de angulo ao qual as cores indicadoras do sentido de rotacao estao associadas. As cores
tendem ao vermelho, ou ao azul, a medida que as frequéncias de rotacao das particulas ten-
dem aos valores limites. Deste modo, o verde representa valores de frequéncia de rotacao
proximas a zero. A configuracdo que apresenta maior intervalo é a correspondente a

Z = 1(Figura 16(b)), com amplitude de 40,0815 radiano, ou £4,7 graus, aproximada-
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Figura 15: Nas figuras (a)-(o) apresentam-se os modos normais de vibracao do sistema de N=19
particulas em campo magnético B=5, para véarios valores de carga Z. O gréfico (p) apresenta a
menor frequéncia nao-nula em funcgao de Z.
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Figura 16: Nas figuras (a)-(o) apresentam-se os modos normais de vibracao do sistema de N=19
particula sem campo magnético B=5, para varios valores de carga Z. As cores representam o
sentido da componente de rotagdo dos modos normais de cada particula. Cada configuragao
tem um intervalo simétrico de angulo ao qual as cores indicadoras do sentido de rotacao estao
associadas.

mente. A configuragao de menor intervalo é a correspondente a Z = 6(Figura 16(0)), com
amplitude de 40,0013 radiano, ou +0, 07 graus, aproximadamente. Finalmente, mostra-
se na Figura 17 as amplitudes de vibracao dos componentes translacional de rotacional
dos modos normais. A Figura 17(a) mostra as amplitudes associadas a vibragao transla-
cional, enquanto que na Figura 17(b) sdo apresentadas aquelas associadas as vibragoes
rotacionais. Assim como no caso de B = 0, hd um comportamento que deve ser desta-
cado. A regiao IX da Figura 17 apresenta um condensamento das amplitudes para valores

proximos a zero. E importante notar que este comportamento, embora semelhante, é o
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Figura 17: Nas figuras (a) e (b) apresentam-se as amplitudes das componentes de translagao
(a) e rotagao (b) associadas & vibragao de um sistema de N=19 particulas em campo magnético
B=5, para véarios valores de carga Z.

oposto do que ocorre no caso de B = 0, e se deve a aplicagao do campo magnético, o qual
tende a alinhar os dipolos das particulas na direcao do campo, dificultando, a medida que
se aumenta a intensidade do campo, a oscilacao de rotacao. A regiao de carga Z em que
este efeito comeca a ser observado na Figura 17 é a mesma na qual observa-se a quebra

de simetria circular do potencial de confinamento, no caso anterior (B = 0).

4.3 Dependéncia do Campo Magnético B

Nesta secao apresentamos os resultados do mesmo sistema de N=19 particulas, com
momento de dipolo u* = 2 cada uma, mas para valores particulares de carga, visto que
a dependéncia do campo magnético externo aplicado é estudado. O campo é aplicado
paralelo ao plano de confinamento, na direcao do eixo x. Os valores de carga escolhidos

sao: £ =3,Z =4e 7 =57 =6. A importancia no estudo realizado nesta secao esta
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na maior viabilidade de se realizar um experimento baseado neste sistema, visto que a
intensidade do campo magnético externo aplicado é mais facilmente controlavel do que,
como apresentado na secao anterior, a carga superficial de cada particula. Os resultados a

serem apresentados limitam-se a um intervalo pequeno de valores de B (campo magnético).

Propriedades Estruturais
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Figura 18: Nas figuras de (a)

de carga Z=3[(a)-(d)], e Z=4 [(e)-(h)]. Em (i) e

a (h) apresentam-se as configuracoes do estado fundamental de
um sistema de N=19 particulas em fungdao do campo magnético externo aplicado, para valores

(m) sdo apresentados o espectro de frequéncias

dos modos normais e a magnetizagao do sistema para os casos Z = 3 [(i)-(1)], e Z = 4 [(j-(m)].

As propriedades estruturais sao apresentadas nas Figuras 18 e 19, nas quais sao ap-
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resentadas as configuracoes do estado fundamental para os casos de carga Z =3 e Z = 4,
na Figura 18(a)-(h), e Z =5 e Z = 6 na Figura 19(a)-(h). Apresenta-se também a mag-
netizagao e as espectro de frequéncia dos modos normais do sistema para ambos os casos
(Z =3,Z =4eZ =5,7Z = 6), como pode ser visto nas Figuras 18(i),(1) e 19(j),(m),
respectivamente. Esta magnetizacao do sistema é calculada separadamente para cada
componente x e y, somando-se a contribuicao de cada dipolo magnético nestas diregoes.
Deste modo, é de se esperar que, a medida que a intensidade do campo magnético au-
menta, a magnetizacao do sistema se concentre na dire¢ao do campo magnético, no caso no
eixo x. Uma caracteristica importante deste sistema ¢é a capacidade do campo magnético

alterar drasticamente a estrutura do sistema, como pode ser observado no caso de Z = 3.

Na Figura 18(a),(e) apresenta-se casos em que o campo magnético nao interfere signifi-
camente no sistema. Estes resultados ja foram obtidos e apresentados na secao anterior.
Analisando-se primeiramente o caso Z = 3, nota-se que, diferentemente dos casos B = 0
e B = 5 do sistema dependente da carga Z, nao ha formagao de pequenos aglomerados
nas transicoes apresentadas, nem estruturas nas quais ha espacamento entre as particulas,
como pode ser observado nas figuras 18(a)-(d). Isto pode ser explicado pela dominancia
das interacoes dipolo-dipolo entre as particulas. Observa-se também nestas mesmas Fig-
uras que o campo magnético tende a organizar o sistema em cadeias, passando de uma
cadeia (Figura 18(b)), para duas, na Figura 18(c), para finalmente organizar-se em trés
cadeias paralelas ao campo, com todos os dipolos orientados na mesma diregao (ver Figura
18(d)). E interessante observar também na Figura 18(i) a relacdo das transicoes ocorridas
no sistema com as alteracoes na magnetizagao do mesmo. Como ja foi comentado na se¢ao
anterior, para ambos os casos de campo magnético aplicado, a regiao de carga 3 < Z < 4
apresentava estruturas que caracterizavam uma competicao entre os dois potenciais de

interacao, o dipolar e o coulombiano.

A partir de valores préximos a Z = 4, a interacao entre cargas torna-se dominante no
sistema. Este mesmo efeito é exemplificado nas Figuras 18(d)-(h), nas quais hé auséncia
dos pequenos aglomerados. Neste valor de carga, diferentemente do caso Z = 3, nao ha
formagao de cadeias. Observa-se, a partir de B = 0.1 [Figural8(f)] o alinhamento parcial
das particulas. Em B = 0.15 [Figural8(h)] finalmente, observa-se o alinhamento total do
sistema com o campo magnético. E interessante notar na Figura 18(m), que ha dois saltos
abruptos da magnetizacao no eixo x. O primeiro ocorre quando ha uma quebra de simetria
do sistema, saindo da configuragao de dois anéis concéntricos [Figura 18(e)], para cadeias
parcialmente alinhadas (Figura 18(f)). O outro, ocorre entre duas estruturas semelhantes,

mas com variagoes aproximadamente iguais no valor de magnetiza¢ao (~ 20). Para os
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casos Z = H e Z = 6 observa-se um maior espacamento entre as particulas, resultante

da forte interacao coulombiana. Quanto maiores os valores de carga, mais influente so-
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Figura 19: Nas figuras de (a) a (h) apresentam-se as configuragoes do estado fundamental de
um sistema de N=19 particulas em fungao do campo magnético, nos casos em que Z=>5[(a)-(e)],
e Z=6 [(f)-(h)]. Em (i) e (m) s@o apresentados o espectro de frequéncias dos modos normais e
a magnetizagao do sistema para os casos Z =5 [(i)e (1)], e Z =6 [(j) e (m)].

bre o sistema se torna a interacao, em comparacao com a interagao dipolo-dipolo. Por
isto, nas transi¢oes apresentadas [Figuras 19(a)-(h)] nao hd mudancas bruscas de estru-

turas. Entretanto, tais transicoes nao deixam de apresentar caracteristicas interessantes.
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Na Figura 19(a) observa-se dois hexdgonos concéntricos com uma particula central, com
dipolos orientados, assim como na secao anterior. A maior linha de particulas, com cinco
componentes, orienta-se verticalmente, paralela ao eixo y. A primeira mudanca propiciada
pelo campo magnético pode ser vista na Figural9(b). A estrutura agora é a mesma, mas
com uma das linhas de cinco particulas orientada paralela ao eixo x. Neste caso, a inten-
sidade do campo ainda nao é suficiente para que todos os dipolos magnéticos orientem-se
na mesma diregao. A transicao da regiao I para II ocorre para Z ~ 0.01, indicando uma
sensibilidade elevada do sistema em relacao ao campo magnético. Nesta configuragao,
ocorre apenas uma orientagao parcial dos dipolos, a medida que a intensidade do campo
aumenta, fato este caracterizado pelo continuo crescimento da magnetizacdo em 19(i),
regiao II. Em Z ~ 0.12, ocorre a segunda transicao, apenas de orientagao como pode ser
visto nas Figuras 19(c) e (d), e também na Figura 19(i), onde pode-se observar o segundo
salto no valor da magnetizacao no eixo x. Estas transi¢oes resultantes da mudanca de
orientacao dos momentos de dipolo magnético sao interessantes pois, embora nao apre-
sentem alteragoes significativas da estrutura, estao diretamente ligadas a grandes saltos
de valores da magnetizacao do sistema. Por tultimo, em Z ~ 1.38 acontece a ultima, e
Unica transi¢ao estrutural. O sistema passa de duas estruturas concéntricas com uma
particula central, ou seja (1,6,12), para outra semelhante, da forma (1,7,11), como pode
ser visto na Figura 19(e). Por fim, no caso Z = 6 nao ocorre transi¢oes estruturais, mas
apenas orientacionais. Todas as estruturas neste caso correspondem a dois hexagonos
concéntricos com uma particula central, como pode ser visto nas Figuras 19(f), (g) e
(h). Na regiao I, a estrutura hexagonal alinha-se com o campo magnético, e em seguida
os dipolos orientam-se parcialmente. A segunda regiao apresenta total alinhamento dos

dipolos magnéticos com o campo aplicado (Figura [19(h)]).

Propriedades Vibracionais

Por fim, as propriedades vibracionais do sistema serdao agora apresentados. A Figura
20 apresenta os modos normais de vibragao translacional ((a)-(d), para o caso de Z = 3, e
(e)-(h) para o caso Z = 4), os modos de rotagao ((i)-(m), para o caso de Z = 3, e (n)-(q)
para o caso Z = 4), além da menor frequéncia nao nula na Figura 20(r), para o caso do
Z = 3, e Figura 20(s), para o caso Z = 4. Assim como no caso dependente da carga
Z, cada configuragao dos modos de rotagao (de todos os casos: Z =3, Z =4, Z =5
e Z = 6) tem um intervalo simétrico de angulo ao qual as cores indicadoras do sentido
de rotagao estao associadas. As cores tendem ao vermelho, ou ao azul, a medida que as

frequéncias de rotacao das particulas tendem aos valores limites. Deste modo, o verde



4.8 Dependéncia do Campo Magnético B 56

' Z=3'-B=0 ' 6 | Z=3-'B=0.2' 6 'Z=3-B'=0.25' 6 'Z=3-B'=0.28'

@ (b) ©) @
2 ) ' \ )/ {3 //»\\\\ 3t ////»\\\‘ 3 PN
of -~ 0 / 0 0
. LV trt
’ \ ! \\ // &\ ",
2} ) ‘ 3 N~ - 3 S~/ 3 N
RO (Il () (V)
4 6 6 6

=4-B=0. =4-B=0. =4-B=0. =4-B=0.15
Z=4-B=0.05 ; |z=a-8=01] . Z=4-B=014 ; Z:4-B=0.15

.- (e L o T (h)
N @ o] @ | .
, < N N / : /Y A N
0 | | 0 oF , {0
~ \ / e N
3b , ; {1 -3 N Y SN _ / -3
i M . Ty (L) P 0

6 3 0 3 6 -6 3 0 3 6 -6 3 0 3 6 -6 3 0 3 6

. ' Z=3'-B=0 6 ' Z=3-'B=0.2 ' 6 'Z=3-I.’:=0.25' 6 'Z=3-B'=0.28'

) .000.:) | 0 O] “m.(rm-
gedi {5 | sssoen
2 " @] s .°0... 3 ..‘o 3 00008
| e ) (i) (V)

T4 2 0 2 4 6 3 0 3 6 6 3 0 3 6 6 -3 0 3 6

=4-B=0. =4-B=0. =4-B=0. Z=4-B=0.15
] Z=4-B=0.05 ] Z=4-B=0.1 ] 7=4-B=0.14 ]

n 0 (a)
.....( J © ...() s .. ® :p) . e ®©0 ¢
o °® o leeccepe| |® 009 X XIXY
0 e o ot o @ e ® o
®© o0 © ® e © ®e® 00000
-3 ® ® -3+ ® Y -3 () P =) -3
®e () ®e (| ® e () ® ® 8(y)
B R 3 6 %6 5 0 3 6 S 3 o 3 R R — 3 6
(i - am
© 075 — 8 03—/
= 3 P () S P (s)
Z o060l | P Z iy
lg . "’% o () § V)
czu 0.45} 1 ® 0.2 P J—
F f | S e
@ 0.30} N [ i P
& | Do T 01F ° 1
2 015}, e {1 2 o i
(18 i ....MO...U; 3 'S .
5 o0 z8] B z=4
[ . P é’ 0.0 \ 1
= 000 0.25 0.50 0.00 0.25 0.50
B B -

Figura 20: Nas figuras (a)-(h) apresentam-se os modos normais de vibragdo de um sistema
de N=19 particulas para os casos de carga Z=3 [(a)-(d)], e Z=4 [(e)-(h)]. As figuras (i)-(q)
apresentam os modos de rotacao do mesmo sistema para os casos de carga Z=3 [(i)-(m)], e Z=4
[(n)-(q)]- Em (r) e (s) é mostrada a menor frequéncia nado-nula em fungao do campo magnético
aplicado ao sistema.

representa valores de frequéncia de rotagao préximas a zero. Com excessao dos casos
das Figuras 20(a),(e), pode-se notar em todos os modos de translacdo que as maiores

intensidades de vibragao ocorrem nas particulas mais distantes do centro do potencial
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Figura 21: Nas figuras (a)-(h) apresentam-se os modos normais de vibragao de um sistema de
N=19 particulas para os casos de carga Z=5 [(a)-(e)], e Z=6 [(f)-(h)]. As figuras de (i) a (q)
apresentam os modos de rotacao do mesmo sistema para os casos de carga Z=5 (i)-(n), e Z=4
(0)-(q). Em (r) e (s) é mostrada a minima frequéncia nao-nula em fungao do campo magnético
aplicado ao sistema.
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de confinamento. No caso dos modos de rotacao, é interessante notar o efeito do campo
magnético, tanto no caso de Z = 3, quanto no caso Z = 4, observando que a medida que a

intensidade do campo aumenta, as rotacoes tendem a ocorrer todas no mesmo sentido, ou
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seja, em fase. A partir da ultima transicao, quando nao ha mais alteracao configuracional
das estruturas, o aumento da intensidade do campo provoca um aumento também na
frequéncia associada, como pode ser observado tanto na Figura 20(r), quanto na Figura
20(s). As propriedades vibracionais dos casos Z = 5 e Z = 6 s@o mostradas na Figura
21, que apresenta os modos de translacao [(a)-(e), para o caso de Z = 5, e (f)-(h) para
o caso Z = 6]), os modos de rotagdo ((i)-(n), para o caso de Z = 5, e (0)-(q) para o
caso Z = 6), menor frequéncia nao-nula em (r), para o caso do Z = 5, e (s), para o caso
Z = 6. Diferentemente do que ocorre para os dois valores de carga menores, a frequéncia
associada aos modos de vibragao apds a ultima transigao cai, tanto para Z = 5 quanto
Z = 6, como pode ser observado na Figura 21(r),(s). As amplitudes destas vibragdes sao
apresentadas nas Figuras 22, para os casos Z =3 e Z = 4, e 23, para os casos £ = H e
Z = 6.
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Figura 22: Nas figuras(a)-(d) apresentam-se as amplitudes de translagao [(a),(b)] e rotagao
[(c),(d)] associadas a vibracao de um sistema de N=19 particulas para os casos Z=3 [(a),(c)], e
Z=4 [(b),(d)], analisando-se agora a dependéncia do sistema com o campo magnético B.

Na Figura 24 apresenta-se as configuracoes do estado fundamental para um sistema
de N=50 particulas, em funcao do campo magnético externo, além da magnetizacao do
sistema. E interessante notar que tanto para sistemas com N=19 quanto para o sistema
de N=50, o intervalo de valores de campo magnético que apresenta um grande numero

de configuragoes é pequeno (neste caso, esta regiao é 0 < B < 0.5). Outra caracteristica
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Figura 23: Nas figuras (a)-(d) as amplitudes de translagao [(a),(b)] e rotacao [(c),(d)] associadas
a vibracdo de um sistema de N=19 particulas para os casos Z=5 [(a),(c)], e Z=6 [(b),(d)],
analisando-se agora a dependéncia do sistema com o campo magnético B.

importante é o alinhamento dos dipolos magnéticos das particulas com o campo magnético
externo. Pode-se também notar que na Figura 24 (g), a magnetiza¢do do sistema sofre
variagoes abruptas elevadas, como pode ser visto na transicao da regiao I para a regiao
I, onde a magnetizacao do sistema torna-se quase trés vezes maior, e da regiao II para a
regiao I, onde ha um aumento do valor da magnetizacao em aproximadamente quarenta

por cento.
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Figura 24: Nas figuras (a)-(f) apresentam-se as configuragoes do estado fundamental de um
sistema de N=50 particulas em funcao do campo magnético externo aplicado, para carga Z=3.
Em (g) apresentam-se a as componentes da magnetizacao do sistema nas coordenadas x e y.
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5 Conclusoes e perspectivas

Neste trabalho abordou-se um sistema de particulas com momento de dipolo magnético
intrinseco, confinadas por um potencial parabdlico. Considerou-se os dipolos paralelos ao
plano de confinamento, e a superficie de cada particula carregada com carga de mesmo
modulo e sinal. O ntmero de particulas do aglomerado considerado foi escolhido como
N=19. A analise dimensional do sistema e a referéncia a trabalhos experimentais apre-
sentados no capitulo 3 sao informacoes importantes sobre a viabilidade fisica do prob-
lema abordado. Sobre esta viabilidade, entende-se como a adequacao dos valores obti-
dos em um estudo tedrico as limitacoes laboratoriais, como equipamentos de observacao,
métodos de producao do material e condigoes fisicas externas ao sistema. No problema em
questao, visto que o material cobalto(Co) é encontrado na literatura em trabalhos sobre
nanoparticulas magnéticas [37], e a eletrizacao de particulas é possivel [38], necessitou-se
o conhecimento das unidades do campo magnético a ser aplicado ao sistema e da carga
superficial de cada particula. Os valores encontrados sao aceitaveis, visto que a carga
¢ da ordem da carga elementar do elétron, e que os campos magnéticos da ordem de 1
Tesla sao laboratorialmente vidveis e mais ainda, como foi observado nos resultados do
caso dependente do campo magnético, os valores de campo para os quais o sistema ap-
resenta alteracoes sao da ordem de 107 'Tesla. Tais valores mostram que a reproducao
experimental deste trabalho é possivel, visto que nao se basea em parametros fisicamente

impossiveis.

As configuragoes do estado fundamental, os modos normais, as amplitudes e as frequéncias
de vibracao estao diretamente ligados ao aumento do valor da carga superficial das
particulas no caso da dependéncia da carga, e fortemente ligados a magnetizacao do
sistema, no caso da dependéncia do campo magnético. No primeiro caso, as particulas
quase sempre organizam-se em estruturas circulares, com particulas internas a esta estru-
tura, devido ao potencial confinante e a interacao dipolo-dipolo. Entretanto, o aumento
da carga torna a presenga das particulas internas instavel, alterando o tipo de estrutura

do estado fundamental, embora deva-se notar que estas alteracoes nao ocorrem de forma
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brusca. A aplicacao do campo magnético provoca a quebra da simetria circular do sis-
tema, mas também apresenta transi¢oes estruturais sem grandes alteracoes até valores de
carga Z = 4. Para cargas maiores do que este valor, a interagao coulombiana é dominante,
observando-se que, tanto na auséncia como na presenca do campo magnético, o sistema
arranja-se como dois hexagonos concéntricos. Outro resultado que deve ser destacado é
o estrangulamento das frequéncias que ocorre a partir de valores de carga préoximos a
Z = 4. As amplitudes de vibracao apresentam um comportamento bastante interessante
e que merece destaque. Ha uma inversao no comportamento das amplitudes de rotacao
e translacao entre os casos de B = 0 e B = 5, para valores de carga Z > 5. Isto ocorre
devido a restricao de vibragao rotacional, imposta pelo campo magnético, ocasionando

oscilagoes translacionais entre cadeias de particulas, no caso do campo magnético aplicado.

No segundo caso, ha uma forte dependéncia do sistema em relagao ao campo magnético,
mostrado no grafico de magnetizacao. Embora esta forte dependéncia seja bastante visivel
também nas estruturas apenas para o caso Z = 3, nos demais casos pode-se observar esta
dependéncia na menor frequéncia nao nula do sistema. Outro dado que deve ser destacado
é que a dependéncia do campo ocorre para intervalos muito pequenos deste parametro.
Nestes pequenos intervalos pode-se notar que as amplitudes de translacao e rotacao apre-
sentam comportamentos interessantes, principalmente as rotacionais, visto que ha uma
queda bastante acentuada dos valores méaximos de amplitude a partir de certos valores de

campo magnético.

Além de apresentar informacoes sobre o estudo de aglomeracoes de particulas magnéticas
carregadas em um potencial parabdlico, o presente trabalho permite o aprofundamento
dos estudos sobre sistemas auto-organizaveis finitos e sua dependéncia do ntimero de
particulas dos aglomerados considerados, assim como serve de fundamento para o estudo

de outros sistemas auto-organizaveis.
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Baixar livros de Literatura Infantil
Baixar livros de Matematica

Baixar livros de Medicina

Baixar livros de Medicina Veterinaria
Baixar livros de Meio Ambiente
Baixar livros de Meteorologia
Baixar Monografias e TCC

Baixar livros Multidisciplinar

Baixar livros de Musica

Baixar livros de Psicologia

Baixar livros de Quimica

Baixar livros de Saude Coletiva
Baixar livros de Servico Social
Baixar livros de Sociologia

Baixar livros de Teologia

Baixar livros de Trabalho

Baixar livros de Turismo
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